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研究成果の概要（和文）：生命現象に関する研究では、多量体タンパク質の立体構造データの利用は非常に有効
である。本研究では、蛋白質複合体の接触面のアミノ酸が属する構造を3種類にわけて、2つの接触面の間で接触
している構造ペアの調査を行った。また、接触面全体の構造ペアの割合を6桁の数値として表現することで、複
合体の分類を行うことができた。さらに、これらの分類情報を、WEBサイトOLIGAMIにて閲覧できるように開発を
行った。これにより、蛋白質全体の構造の特徴と接触面の特徴の両面から検索を行えるようになった。

研究成果の概要（英文）：In research on life phenomena, utilization of three-dimensional structural 
data of oligomeric protein is very effective. In this study, the structure of each amino acid on the
 contact surface of the protein complex was divided into three types, and the number of pairs of 
structure types in contact between the two contact surfaces was investigated. In addition, we could 
classify the complex by expressing the ratio of the structure pairs of the whole contact surfaces as
 a 6 - digit number. We also developed a website OLIGAMI that can browse this classification 
information. As a result, it was possible to search from both aspects of the structure of the whole 
protein and the features of the contact surface.

研究分野： 蛋白質構造科学
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１．研究開始当初の背景 
(1) 近年、多量体の座標データも急速に増え、
同一蛋白質においても立体構造データが複
数存在する。特に複数種の蛋白質からなるヘ
テロ複合体では、構造データによって含まれ
る蛋白質が異なる場合も多く（図１）、欲し
い構造データへのアクセスに時間を要する
ようになってきた。そこで、本研究室では、
蛋白質ごとに座標データの内容を確認でき
る  WEB サ イ ト  OLIGAMI
（protein.t.soka.ac.jp/oligami/）①を開発
してきた（図２）。本サイトは、蛋白質立体
構造を階層的に分 類 し た デ ー タ ベ 
ー  ス  で  あ  る  SCOPe
（http://scop.berkeley.edu/）②および CATH
（http:// http://www.cathdb.info /）③ の
階層で蛋白質複合体を閲覧でき、最後の階層
である各蛋白質におけるページでは、独自に
生成した蛋白質の鎖の構成を示す Chain 
Formula（図 2 中の[AB]や[ABC]など）によ
り立体構造データが蛋白質と核酸の鎖をそ
れぞれ何本含んでいるかを確認することが
でき、目的にあった座標データにアクセスし
易い。 
 

 
 
(2) OLIGAMI 利用者から次の 2 つの要望が
あり、今回の申請のきっかけとなった。 
A. βラクトグロブリン（図 3A）の分子間
βシートによる 2 量体形成を研究してい

る先生より「他の分子間βシートで多量体
形成している蛋白質が検索できるように
してほしい。」 

B. 分子間βシートにより 3 量体バレル構
造を形成している膜蛋白質アドヘシン（図 
3B）を研究している先生より「分子間βシ
ートを形成している他の膜蛋白質を検索
できるようにしてほしい。」 

 
 
２．研究の目的 
(1) 生命現象に関する研究では、多量体蛋白
質の立体構造データの利用は非常に有効で
ある。構造データは Protein Data Bank (PDB)
に蓄積されており、特定の蛋白質においても
複数の構造データが存在するケースが多く
ある。そこで本申請では、新たに多量体接触
面二次構造情報（αへリックス[H]、βシー
ト[S]、その他[N]）、膜蛋白質情報を追加し、
詳細検索機能を加えることで、注目している
多量体の PDB ID リストの効率的な抽出を行
える WEB サイトの構築を目的とした。例え
ば、溶血毒素αヘモリシンに関連した蛋白質
のリストを「膜蛋白質」「分子間βシート」「7 
量体」または「8 量体」という条件で抽出可
能にする。 
 
(2) また、接触面の二次構造情報をもとに接
触面を分類する手法を開発することを第二
の目的とした。 
 
３．研究の方法 
(1) 全多量体座標データについて、蛋白質間
で接触している2つの接触面におけるαへリ
ックス、βシート、その他の各二次構造の割
合を算出し、主にαへリックスのもの、βシ
ートのもの、混合のものなど接触面を 7 種
類の接触面二次構造タイプに分類した。また
接触している2つの接触面二次構造タイプの
組み合わせについても調査を行った。 
 
(2) 蛋白質間で 4.5Å以内の距離にある原子
ペアを持つ接触している2つの残基の二次構
造を接触二次構造ペアとして接触面全体で
接触二次構造ペア数を調査し、接触面全体に
おける二次構造接触の種類ごとの割合を算
出した。0～100%の割合を 0～4に変換するこ



とで 6種類（H-H、S-S、N-N、H-S、H-N、S-N）
の接触の割合を 6 桁の数値として表現した。
また分子間βシートにおける水素結合数に
ついても調査した。 
 
(3) (1)の結果を OLIGAMI データベースに登
録した。また、膜蛋白質データベース OPM④

を OLIGAMI データベースへ取り込んだ。新
しいデータも含めて、複数条件での検索が可
能なページを作成した。 
 
４．研究成果 
(1) PDB に登録されている各蛋白質複合体の
接触面二次構造情報を算出し、接触面の二次
構造接触の状態を表す6桁の数値を生成した。
また、分子間βシートを形成している場合は
水素結合数を算出した。例として接触タイプ
012003 を図 4に示した。このタイプには大き
く分けて、2 つの接触の仕方が見られた。接
触面が小さな複合体（上 4つ）では、分子間
βシートを形成しており、接触面の大きな複
合体（下 4つ）ではβシート面が向き合うよ
うに接触面を形成していた。 
 

 
図 4 012002 接触タイプに含まれる複合体の例 

 
 
このように接触面を構成している二次構造
接触タイプと接触面の大きさにより接触面
全体の特徴を分類できる可能性を示すこと
ができた。以上のデータを OLIGAMI データベ

ースに登録した。 
 
(2) 膜蛋白質データベース OPM④に登録され
ているエントリー情報をOLIGAMIに取り込み、
膜蛋白質のみの閲覧が可能となった。 
 
(3) (1)および(2)の新しい情報も含めて、複
数条件で検索が可能なページを作成した。図
5は、詳細検索ページにて、「7 量体」または
「8 量体」、「分子間βシート」（水素結合数 3
以上）、「膜蛋白質」という条件で検索をする
場合を示している。これにより蛋白質の複合
体形成に関する学習や複合体形成機構の解
明のための研究対象とする蛋白質を探しや
すくなるものと期待される。 
 
 

 
図 5 詳細検索ページ 
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