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研究対象と目的

分子動力学によってシミュレートされた、アデニル酸キナーゼの時系列データから、

機能にとって重要な集団運動を取り出す。

解析データについて

時系列の長さ：１００

nsec

水素分子を含む全原子計算

アンサンブル：ＮＶＥ

（エネルギー一定）

アデニル酸キナーゼ（ＡＫ）とは

生体内の細胞の反応を触媒する酵素

ＡＴＰ ＋ ＡＭＰ → ２ＡＤＰ

今までの成果と課題

Fourier変換

時系列データを周波数へ分解

→ 時間に関する情報の損失

Wavelet

変換

(MorletWavelet)

各時刻における周波数への分解

→ 時間ごとのフーリエスペクトル

の変化が追えた

ウェーブレット変換されたデータに対して特異値分解を行い、

各固有値に対応する、ある支配的なモードに注目する

ウェーブレット変換の結果から、集団運動を妥当性のあるアルゴリズムで取り出そう

特定の周波数に局在していない支配的なモードを取り出そう

今回のテーマ

＜特異値分解による解析＞

特異値分解

ある行列Ｍは以下のように分解できる

Ｕ

: 

左特異ベクトル（空間の特性）

∑  : 

特異値を対角成分に持つ対角行列

Ｖ

: 

右特異ベクトル（周波数の特性）



 

V U M

まとめと今後の課題

異なる時間における、各左固有ベクトルの内積 異なる時間における、各右固有ベクトルの内積

クラスター化 ～群への分解～

時間ごとの、特異値の変化 →

（特異値の大きい順に３番目まで）

100secのデータについて1secステップ毎の各時刻に対して以下の分解を行う

（その際に、注目する周波数帯のみ残し他は０にしてある）

↑全周波数に渡って和をとった、各自由度のスペクトルの時間変化。

大きく２つの集団が見られる。

空間の特性を表わす、左固有ベクトルについては、

大きく見て一種類のモードがあることが分かる

左固有ベクトル、右固有ベクトルのそれぞれについて、

第一固有値に対応する固有ベクトルの異なる時刻同

士の内積値を計算する。

これによって時間についての相関性をみる。

時間ごとの動きの相関性をみるという点で、特異値分解による解析

は有効であった。

しかし、特異値と空間での内積値の間に、集団性を決定づけれるよ

うな関連性があるかどうかは明確ではない。

（一次元でのクラスターでは不十分？）

今後は、より明確なクラスター化を目指して、多次元でのクラスター

などを検討していきたい

左固有ベクトルの内積値

に対して、

を満たす、 を求める。

値の近い を持つ時刻について、空間運動の

相関性を、各自由度についての内積と対応さ

せてみる。
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それぞれの内積値が、

cosθ≧0.7  → 赤

cosθ＜0.7 → 緑 でプロットする
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私は今回「タンパク質分子の分子動力学に対する時系列解析ver2」という題目でポスター発表に参加しました。
本研究では、タンパク質分子の時系列データから集団運動を抽出する事を目的としており、これまでフーリエ変換や、ウェーブレット変換などによる解析を行ってきました。

また、今回でこの研究テーマでの発表は２回目になります。前回でのポスター発表では特定の周波数に限定した議論になっていた点を、指摘して頂いたこともあり、今回はウェーブレット変換を行ったデータに対して特異値分解を行い、特定の周波数に局在しない特徴を抽出しました。
＊得られた成果と今後の課題

　ポスター発表によって、様々な研究者の方から貴重なご意見、ご指摘を頂きました。特に今回はそれぞれの解析結果の関連性が乏しく、結論に至らなかったため、今後の研究の展望についての助言を多く頂きました。タンパク質の性質にさらに踏み込んだ議論が必要であるという意見も頂きました。解析方法の研究であるのか、タンパク質の機能の解明を明らかにする研究であるのか、といった立場の曖昧さも今後は明確にしながら進めていく必要もあると感じました。
　今後は、タンパク質の性質を考慮しながらも、現在行っている特異値分解の結果に対して、さらに様々な観点で集団性の抽出や、そのクラスタリングを行っていきたいと考えています。
　最後に、魅力ある大学院教育イニシアティブ「先端科学技術の芽を生み出す女性研究者育成」プログラム（継続プログラム）より資金補助をして頂き、このような貴重な経験を積むことができたことを、この場を借りてお礼申し上げます。
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発表のポスター








