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【序】 潜在的なパンデミックの脅威とされる（鳥）インフルエンザウイルスに関しては、感染に

関わる表面のヘマグルチニン（HA）と抗体との相互作用の詳細な理解が重要です。フラグメント

分子軌道（FMO）計算による先行研究[1,2]では、HAとFab抗体の複合体の結晶構造（PDB-ID=1EO8）

での静的な解析がなされています。しかし、最近の研究[3,4]では、分子動力学（MD）と FMOの

連携によって多数の構造サンプルを計算し、揺らぎを考慮した解析を行うことが望ましいことが

分かっています。本研究では、MD-FMO連携計算を 1EO8に適用し、静的構造と動的構造の残基

間の相互作用を比較しました。 

【手法】 1EO8の結晶構造をベースに水分子と対イオンを付加し、GROMACS [5]によるMDシミ

ュレーションを行い、100~200ns の構造を 1ns ごとに取り出しました。これらの構造に対し、

ABINIT-MP [6,7]を用いた FMO-MP2/6-31G*レベルの計算を実施し、各構造での相互作用エネルギ

ーの平均と分散を算出しました。1EO8の静的構造は別途計算し、比較の対象としました。 

【結果】 静的構造と動的構造では、HA と Fab の残基間の相互

作用エネルギーに大きな差が見られ、構造ゆらぎの重要性が確認

されました（詳細は発表で示します）。動的構造では、水分子の界

面での関与が大きく、静的構造では確認できなかった水素結合が

多数確認されました。一例として、Asp63 (Fab) - Arg94(HA)の残

基対を右図に示しますが、タンパク質間の相互作用解析では、水

分子の介在に注意する必要があることが分かりました。 
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