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弦の基準振動(固有振動)

Wikipedia 固有振動の項

モード2

モード1

モード3



弦の振動



Wikipedia: Normal modeの項より引用

円盤の基準振動

Mode 1 Mode 2 Mode 3

Mode 11 Mode 12 Mode 13

Mode 21 Mode 22 Mode 23



1次元３粒子の基準振動
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座標変換 として（Ｔは未知）左からＴ-1をかけるとxTyTyx
1,:  ji yx
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ここで、 となれば、
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 並進

対称伸縮

反対称伸縮

1次元３粒子の基準振動

CO2 : 2349 cm-1=4.4×1014 rad/s



Hen egg lysozyme  (PDB ID: 7lyz)  

タンパク質の静的構造



Mode 1 Mode 4

Hen egg lysozyme  (PDB ID: 7lyz)  

タンパク質の動的構造



モンテカルロ・シミュレーション
分子動力学シミュレーション

エネルギー
極小点

基準振動解析

立体構造エネルギー面

タンパク質立体構造のダイナミクス計算

E

E0



立体構造エネルギーの典型的なポテンシャル関数
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化学結合長の伸縮 化学結合角の伸縮

化学結合のまわりでの回転

van der Waals相互作用 静電相互作用



基準振動解析（調和解析）

極小点のまわりでポテンシャル関数をテーラー展開し、3次以上
を無視する。(ξは立体構造を記述する変数で、デカルト座標ある
いは二面角が一般的である)
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運動エネルギー



Lagrangeの運動方程式

（ただし、Ｌ＝Ｋ－Ｅ）から
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を得る。この方程式の解は次式で与えられる。
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ポテンシャル 対象
エネルギー

従来型 タンパク質・単量体
極小化が必要

従来型 タンパク質・多量体
極小化が必要

弾性ネットワーク あらゆる分子
モデル 単量体・多量体
極小化は不必要

独立変数： 二面角． 分子モデル： 全原子を考慮



二面角系立体構造エネルギーの典型的なポテンシャル関数
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化学結合長の伸縮 化学結合角の伸縮

化学結合のまわりでの回転

van der Waals相互作用 静電相互作用
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弾性ネットワークモデルのエネルギー・ポテンシャル関数

原子のデカルト座標を独立
変数とし、Cα原子のみを考
えるのが一般的

二面角を変数とし（結合長、結
合角固定）、全原子を考慮。核
酸分子、基質分子も考慮可。



注意

弾性ネットワークモデルでは、ポテンシャル関数が
非現実的なので、温度が設定できない。したがっ
て、各モードの振幅は、恣意的に決めるしかない。
あるいは、結果の振幅の大きさには意味がない。

全原子モデルである。ただし、分子表面にあって、
溶媒中に突出している長い側鎖は相互作用する相
手原子が少なく、異様に大きく揺らぐため、相互作
用の大きさを基準に削除している。また、水分子、
水素原子も削除している。
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残基番号

主鎖原子の揺らぎ 7ceiB, 2.3Å

計算値１

温度因子

計算値２

原子揺らぎの残基プロファイルの信頼性 ⇔ 高分解能X線構造の温度因子



HEW lysozyme (1iee) and surrpunding atoms within 15Å  in the crystal



HEW lysozyme (1iee, 0.94Åresloution, R=0.123, P43212



Bacterial sialidase (2bf6, 0.97Åresloution, R=0.113, P212121)

Isolated state (RMS diff. of fluctuation=0.116Å, Corr. Coef.=0.74）



Bacterial sialidase (2bf6, 0.97Åresloution, R=0.113, P212121)

In Crystal (RMS diff. of fluctuation=0.072Å, Corr. Coef.=0.84）



非等方性温度因子の比較
HEW lysozyme (2vb1, 0.65Åresloution, R=0.084, P1)

NMA in Crystal                                      ANISOU in X-ray structure



弾性ネットワークモデルによる

基準振動解析データベース

ProMode-Elastic

H. Wako and S. Endo,

“Normal mode analysis based on an elastic network 

model for biomolecules in the Protein Data Bank, which 

uses dihedral angles as independent variables.”

Comp. Biol. Chem. 44, 22-30 (2013)



PDBj にアクセス

http://pdbj.org

ProMode-Elasitc へ

http://pdbj.org/promode-elastic

ProMode-Elastic





PDBETAの応用例

H. Wako and S. Endo, 

"Ligand-induced conformational change of a protein 

reproduced by a linear combination of displacement 

vectors obtained from normal mode analysis." 

Biophys. Chem. 159, 257-266 (2011)



リガンドの結合によるタンパク質の立体構造変化

タンパク質の内在的な揺らぎが寄与？



Apo form から Holo formへの
立体構造変化

Mode 1 Mode 2 Mode 3
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基準振動解析で計
算されたApo form
の変位ベクトル

w1
+ w2 + w3 + w4

…

重み係数

立体構造変化ベクトル
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方法
基準振動解析

低振動数のモード（最低振動数から m モード）それぞれにつ

いて、各原子の変位ベクトルを求める。

重み係数の最適化

重み係数 wi を最小二乗法によって最適化する。

すなわち、次式の目的関数 F をwiに関して最小化する。

qα − xα : Holo と Apo の立体構造変化
aα,i :      基準振動解析で計算したi 番目のモードの原子 αの 変位ベクトル

m=1, 2, …, 20



Apo form

Holo form

RMSD between Apo and Holo form 

PDB conformations:  7.30 Å
RMSD  between Holo form PDB  and the 

least-squares fitted conformations: 2.11 Å 

L-leucine binding protein (PDB code:  Holo: 1usiA; Apo: 1usgA)

Least-squares fitted 
conformation

Holo form





 β sheet

 Largely deviated local conformation
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RMS difference between Holo form 
and Apo form PDB conformations (Å)

m = 10

H = {All atoms} or {Cα atom only} 
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1q0qA-1k5hA

qα − xα : Difference between Holo and Apo
aα,i :     Normal mode displacement vector of the ith mode

22 protein pairs of Apo and Holo  were examined.
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1akeA-4akeA: All atoms

1akeA-4akeA: CA only

1rpjA-1gudA: All atoms

1rpjA-1gudA: CA only

2gkeA-1gqzA: All atoms

2gkeA-1gqzA: CA only

How dose RMSD 
decrease with 
increasing m ?

Which normal mode 
contributes more 
significantly? 

A few lowest frequency 
normal modes are enough.


