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 溶媒和積分方程式理論の並列化計算 

～生体分子への適用～ 
 
 

(京大院工) ○横川大輔, 佐藤啓文, 榊 茂好  
 
【Introduction】 タンパク質周辺の溶媒構造は、構造安定性の議論や創薬において非常に重要な

物理量である。しかし、考慮すべきタンパク質、溶媒を構成する原子の数が非常に多くなるため、

適用できる理論的方法が限られてきた。我々は、3 次元溶媒和構造を分割し再構築する新たな方

法を溶媒和積分方程式理論に基づき開発した。本方法は、分割した部分を独立して計算するため、

非常に並列化効率が高く、大規模系に適用可能である。 

【Method】初めに、参照とする全相関関数と直接相関関数を次のように定義する。 
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ここで、ρは溶媒の数密度、c は溶質－溶媒間の 1 次元直接相関関数、hVV, ωVはそれぞれ溶媒間の

全相関関数、分子内相関関数である。求める 3 次元空間での全相関関数 H3D、直接相関関数 C3D

を Href, Crefと残差全相関関数ΔH、残差直接相関関数ΔC から次のように定義する。 
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 ΔH, ΔCは溶質サイト上で定義された重み関数wと球面調和関数 Sを用いて次のように各サイト

に分割できる。 

 

 

 

残差全相関関数と残差直接相関関数の展開係数は、3D-RISM との類推で次のように関係付けた。 
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今回は、Href、Crefを RISM で計算し、式 7 を解くため、Kovalenko-Hirata type の Closre を用いた。 

 

 

 

 

 

 

 

ここで、u(r)は溶質―溶媒間のポテンシャルである。 
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【Results and Discussion】中迫

らによって実験的に詳しい解

析が行われている、抗ダンシ

ル Fv フラグメントについて、

Dansyl-lysine (DNS-lys)が付加

前 (A)と付加後 (B)の系につ

いて溶媒和構造の解析を行っ

た。計算は X 線結晶構造解析

により得られた構造に対して

行 っ た  (A1: 2DLF.pdb, B2: 

1WZ1.pdb)。 

Fig.1 Solvation structure of water oxygen around Fv (i) the 
crystallographic water cites, (ii) isosurface representation of the 
spatial distribution function of water oxygen (>4.5) obtained by the 
present method.   

(ii) (i) 

 本方法は、計算に必要なメ

モリを各計算機にほぼ均等に

分散することが可能である。このため、1 台当たりの計算機

にかかる負荷を大幅に削減でき、PC クラスターでも十分な計

算効率が期待される。今回は分子研計算科学研究センター内

の PRIMEQUEST 32 Core を用いて計算を行った。計算に要し

たメモリは 1Core あたり約 950MB、全計算時間は約 18 時間

であった。 Scheme 1 

 Fig. 1 に A の周辺溶媒和構造について、結晶構造解析

の結果と本方法で得られた結果を示す。AとBはともに、

2 つのドメインからなり、水分子はこのドメイン間の溝

にあたる領域に非常に強く局在化していることが X 線

結晶構造解析により指摘されている。1 本方法による解

析でも、このような溶媒構造を正しく再現できているこ

とがわかる。 

 B について、DNS-lysine (Scheme 1)の結合サイト周辺

の溶媒和構造について検討を行った(Fig. 2)。DNS-lysine

は親水性の部分である N(CH3)2 が空洞の奥に、反対側の

親水性部分である NH3
+と CO2

-が入り口側に結合する。

このため、水分子は、空洞の奥 (Wa)と入り口(Wb)に分

布することがわかる。これらは、ともに X 線構造解析で

も報告されており 2妥当であると思われる。本方法によ

り、Wb 周辺のネットワーク構造、ならびにシミュレーションで直接得ることが困難な空洞の奥

に配置した水分子(Wa)についても適切に再現できることが確認できた。 

Fig.2. Solvation structure of water oxygen 
around DNS-lys binding site in Fv 
fragment. 
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