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1 背景 

 細胞内に存在するタンパク質の相互作用関係(protein-protein interactions)を理解することは，

病因の解明や薬剤の設計において重要であるとされ，実験・計算問わず広く研究されている．

タンパク質間相互作用研究に欠かせないのが複合体構造に関する情報であるが，複合体構造を

予測する計算技術としてタンパク質ドッキング(protein-protein docking)という手法が盛んに研

究されてきた．タンパク質ドッキングは，実験的に得られた単体の結晶構造からスタートし，

それらが形成する複合体の構造を予測する手法である．タンパク質複合体を予測するための探

索空間は非常に膨大であるため，複合体構造予測は通常，1)候補構造のサンプリング→2)候補

構造の絞り込み→3)構造リファインメント，といった複数のステージから成ることが多い[1]．

本ハンズオンセミナーでは，複合体構造予測の初期ステージとして，1)候補構造のサンプリン

グ に使われる剛体ドッキング(rigid-body docking)について概説する．剛体ドッキングを行うツ

ールはいくつか存在するが，我々の開発する MEGADOCK[2]は予測精度を可能な限り維持しつ

つ，種々の計算の高速化や MPI/OpenMP によるハイブリッド並列化によって，通常のノート

PC から「京」や TSUBAME などのスーパーコンピュータに至るまでスケーラブルな利用が可能

である． 

 

2 ハンズオンセミナー内容 

 本ハンズオンセミナーでは，MEGADOCK による剛体ドッキングを行い，1 兆を超える可能な

複合体構造空間から数百～数千の複合体候補構造(decoy)をサンプリングし，その結果を可視化

することを実践する．また，得られた剛体ドッキングの結果に対して，ZRANK[3]を用いること

で，その結果を改善することができることを実際に確認し，タンパク質ドッキング予測がどの

ように行われるかを知ることを目的とする．当セミナーに関する情報は次の URL に掲載したの

で，参考にしてほしい．http://www.bi.cs.titech.ac.jp/~ohue/bps2013 
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3 MEGADOCK 概説 

MEGADOCK の剛体ドッキングについて説明する．MEGADOCK の処理では，各タンパク質 A, B

の原子配置や種別によって，その 3 次元複素離散関数 𝐴(𝐯), 𝐵(𝐯)を定義し，これらの相関関数 

𝐶(𝐭) = ℜ�� 𝐴(𝐯)𝐵(𝐯 + 𝐭)
𝐯∈N3

� 

によって定義される評価関数 𝐶(𝐭) の値を用いて最適な平行移動 𝐭 の探索を行う．探索は，タン

パク質 B の各回転パターンごとに繰り返す．なお，このタンパク質 A は便宜上レセプターと，

B はリガンドと呼ばれることが多い．𝐶(𝐭)は相関関数の形式をしているため，高速フーリエ変

換 FFT とその逆変換 IFT を用いて計算することができ，計算量を𝑂(𝑁6)から𝑂(𝑁3 log𝑁)に削減

することができる．具体的な離散関数の内容，その他の処理の内容や，並列計算の技法などに

ついては，論文[2, 4]を参照されたい． 

 

4 操作手順 

・チュートリアル用のファイルをダウンロード・解凍・ディレクトリに移動 
$ wget http://www.bi.cs.titech.ac.jp/~ohue/bps2013/handson2013.tgz 

$ tar xzvf handson2013.tgz 

$ cd tutorial 

以降の操作手順は以下を参照のこと． 

http://www.bi.cs.titech.ac.jp/~ohue/bps2013/handson_ohue.pdf 

 

 
PDB ID: 1PPE 複合体のドッキング例．MEGADOCK による予測 1 位と 500 位の decoy をそれぞ

れ示した．( $ pymol tutorial/results/pymol/pymolsession_1PPE.pse で描画可) 

1PPE Ligand 
(unbound form, MEGADOCK 500th)
L-RMSD=25.49Å

1PPE Ligand
(unbound form, MEGADOCK 1st)
L-RMSD=2.45Å

1PPE Receptor (1BTP.pdb)

1PPE Ligand
(bound form)
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