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【序】 私たちは、「富岳」の上で行った SARS-CoV-2 の関連タンパク質に関する大規模なフラグ

メント分子軌道(FMO)計算に基づく相互作用解析を報告してきました[1-5]。今回の発表では、ス

パイクタンパク質の残基間相互作用エネルギーの巨大なデータセットにテンソル分解を適用し、

構造安定性に関わる重要残基を導出した文献[5]の内容をご紹介します。 

【解析】スパイクタンパク質は、1.1千残基の鎖 3本が絡みあって構成されています。受容体結合

領域(RBD)が閉じた構造(PDB ID=6VXX)と開いた構造(6VYB)について、スケーリング修正した

MP2.5/6-31G*レベルの相互作用エネルギー(IFIE)のデータセットを解析の対象としました(文献[3]

を参照)。先ず、特異値分解(SVD)によって 2 本鎖間の相互作用で重要な残基をリストし、それら

の組み合わせから 3 本鎖間の相互作用解析(エネルギーは幾何平均で評価)をテンソル分解の一種

である CP 分解で行いました。CP 分解では、SVD に似てコアテンソルが対角化表現となるため、

情報圧縮度が高くなります。なお、SVD、CP分解の処理には TensorLy [6]を用いました。 

【結果の一例】 紙面の都合から、ここでは 6VXX 構造の固有モード 2

と 3について記します。モード 2の固有ベクトルの解析から、Glu1031

と Arg1039 の寄与が 3 つの鎖の全てで大きくなります(右図は、B 鎖に

ついての位置)。モード 3 では、Arg1091 と Asp1118 の寄与が支配的で

す。これらの残基は、構造安定性に関わる重要なものと同定されます。 
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