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【はじめに】 

北浦らによって開発された Fragment Molecular Orbital (FMO)法[1-7]は，分子をフラグ

メントに分割し，フラグメントと全てのフラグメントペアの計算から，分子全体を計算する

方法である．文部科学省 IT プログラム「戦略的基盤ソフトウェアの開発」プロジェクトのタ

ンパク質－化学物質相互作用解析グループでは，FMO 法を中核に分子間相互作用解析システ

ム BioStation の開発を行っている．現在 ab initio FMO 法プログラム ABINIT-MP では，数百

残基のタンパク質の FMO-MP2 計算が可能になっている[7]．講演では，ABINIT-MP を中心に

BioStation について紹介したい． 

【BioStation の概要】 

ゲノムの解析が急速に進展している現在，ゲノム情報を有効に活用し，医薬品の開発等に

結びつけることは極めて重要な課題である．これまで DNA やタンパク質といった生体高分子

の機能を分子計算で解析するには，分子を構成する原子の間に働く力を古典的なポテンシャ

ル関数（力場）で近似した，分子力場法や分子動力学法が用いられてきた．しかしながら分

子間の相互作用は古典的力場関数では精度よく記述できない場合が多く，第一原理（量子力

学）に基づいた巨大分子計算手法の実現が待たれていた． 
本プロジェクトの目的は，タンパク質－化学物質間の相互作用エネルギーを高精度で予測

することにより，医薬品等の効率的な分子設計を可能にすることである．そのために量子論

に基づいた，タンパク質（受容体タンパク質等）と化学物質（リガンド分子）との分子間相

互作用を in silico で解析するシステムを開発している． 
開発中のタンパク質－化学物質相互作用解析システム BioStation は図１に示すように次

の 4つのサブシステムから構成される． 
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図 1 タンパク質－化学物質相互作用解析システム BioStation 概念図． 



1) In silico 詳細スクリーニング (BioStation Dock) 

電荷平衡法に基づいた可変電荷力場(VCFF)及びレプリカ交換法を用いた in silico スクリ

ーニングシステム．水素原子付加・電荷割当て機能，タンパク質活性サイト予測機能を持ち，

ab initio FMO 法による相互作用解析のための初期座標を与える． 

2) 非経験的フラグメント分子軌道法による相互作用解析 (ABINIT-MP) 

Ab initio FMO 法に基づいた受容体－リガンド分子間の結合エネルギーの予測および相互

作用解析を行う．現在，数百残基のタンパク質の FMO-MP2 法による相互作用解析が，dual Xeon 

3.06GHz×32 nodes (1000Base-T)クラスの PC クラスタを用いて半日～数日で可能． 

3) 標的データベース (KiBank) 

医薬品を中心としたリガンド分子，及びリガンド分子の標的となる生体分子（受容体タン

パク質等）の情報に関する統合データベース[8]．タンパク質と化学物質の結合親和性の実験

値(Ki 値）を文献から収集・入力．2004 年 7 月時点で、核内受容体、膜受容体、酵素等 154

種類について 7,600 以上の結合親和性情報を公開 (http://kibank.iis.u-tokyo.ac.jp/)．  

4) Java による可視化と統合 (BioStation Launcher 及び BioStation Viewer) 

Java，Java3D 及び XML を用いた，入力データの作成，計算結果の可視化および解析のため

の統合環境． 

 これらのソフトウェアは，「戦略的基盤ソフトウェアの開発」プロジェクトのホームページ

(http://www.fsis.iis.u-tokyo.ac.jp/)から無料でダウンロードできる． 
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