
タンパク質の立体構造予測 

[技術の概要] 

[所属] 名古屋大学情報科学研究科 

[名前] 太田元規 

[E-mail] mota@is.nagoya-u.ac.jp 

連絡先 

[技術の利用例] 

• 立体構造は実験アイデアの源です。 
 
 
 
 
 
 
  
• 全て、立体構造があってこそ！ 
  

 機能を類推したい。 
 相互作用を検討したい。 
 リガンドを探索したい。 
 ミュータント実験をしたい。 
 構造ドメインを知りたい。 

• タンパク質の配列から、立体構造を予測 
    します。 
 
• あらゆるレベルに応じた対応をします。 
 
 
 
 
 
 
 
 
• 支援に供する設備名など。 
 
 
 
• CASP（構造予測の世界大会）に参加して、 
    技術向上に努めています。 

 モデリング可能なもの 
  高精度モデリングを行います。 
 モデリングが難しいもの 
  技術の粋をこらして鋳型を探します。 
  人工鋳型も作成します。 
 構造がないもの 
  天然変性領域を予測します。 

 ８３２コアを有するクラスタマシン 
 天然変性領域予測：DICHOT 
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プロテオームのアノテーション 

[技術の概要] 

[所属] 前橋工科大学工学部 

[名前] 福地佐斗志 

[E-mail] sfukuchi@maebashi-it.ac.jp 

[技術の利用例] 

• プロテオーム規模のデータに対し様々な 
アノテーションを提供します。 

  
  
 
 
  
 
• 支援に供する設備名など 
  
 
 
 
 
• 比較ゲノム研究の経験を生かし、生物種

特有のタンパク質情報と機能情報を提供
します。 

• ゲノムを決定した。 
• 大量のプロテオーム情報がある。 
• 大量の発現情報がある。 
 
これら大規模データを解析して、生物種特有
の現象をプロテオームの観点から探ります。 
 
有害菌特有のタンパク質が見つかれば 
有力な薬剤ターゲットになります。  
  

 配列ホモロジー 

 構造ドメインアサインメント 

 天然変性予測 

 ファミリー分類 

 プロテオームデータベース：GTOP 

 天然変性領域予測：DICHOT 

 天然変性データベース：IDEAL 
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連絡先 



配列解析によるプロテオミクス解析技術 

[技術の概要] 

[所属] 国立研究開発法人 
     産業技術総合研究所 

[名前] 富井健太郎 

[E-mail] k-tomii@aist.go.jp 

連絡先 

[技術の利用例] 

• Caspase-3の基質とその切断部位を高精度
に予測する手法。(ScreenCap3) 

• ミトコンドリアターゲティング配列とその切断
部位を高精度に予測する手法。(MitoFates) 

 

既存手法に比べ、大規模データに対しても少
ない擬陽性での予測が可能なため、caspase-
3の基質やミトコンドリアタンパク質のスクリー
ニングの支援ツールとして最適。目的に応じ、
創薬標的や疾患関連遺伝子の絞り込みにも
利用可能。 
 

(ScreenCap3サーバー) 
http://scap.cbrc.jp/ScreenCap3/ 
(MitoFatesサーバー) 
http://mitf.cbrc.jp/MitoFates/ 

• Caspase-3が関わる細胞制御機構（アポ
トーシスなど）における新規因子のスクリー
ニング支援 
 

• ミトコンドリア関連疾患に関わる新規ミトコ
ンドリア局在遺伝子のスクリーニング支援 
 

• 高精度の局在化シグナル配列領域の予測
によるN末端の決定の支援 
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タンパク質立体構造予測／類縁関係検索技術 

[技術の概要] 

[所属] 国立研究開発法人 
     産業技術総合研究所 

[名前] 富井健太郎 

[E-mail] k-tomii@aist.go.jp 

連絡先 

[技術の利用例] 

• プロファイル比較による高感度・高精度
なアラインメント技術 (FORTE、DELTA-
FORTE) 

• 高感度な遠縁類似配列検索に適したア
ミノ酸置換行列 (MIQS) 

 
立体構造予測や機能解析などに重要となる
高精度なアラインメントを提供可能な技術。
近年、急激に増大する配列データを最大限
利用し、遠縁タンパク質や構造類似タンパク
質を高感度で検索可能。一般向け(非営利目
的)に、以下のwebサーバを用意している。 
 
(プロファイル比較による類似性検索) 
http://forteprtl.cbrc.jp/forte/ 
(MIQSを用いた配列検索システム) 
http://csas.cbrc.jp/Ssearch/ 

• 構造未知タンパク質のアミノ酸配列を問い
合わせとして、構造既知データベース中の
類似タンパク質を検索。また高精度なアラ
インメントを計算 (例: 比較モデリングなど
に利用可能)。 

• BLASTなどの検索では見つからない遠縁
の類縁タンパク質を高感度に検索可能 
(例: 近縁種のゲノムがないなど、類似配
列を見つけにくい生物種の遺伝子などの
解析に有効)。 
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[技術の概要] [技術の利用例] 

構造生命科学のデータベースとタンパク質の計
算機解析ツールを収集したカタログを公開して
います。 

http://p4d-info.nig.ac.jp/useful.html 
実施したい解析や検索したい内容でカタログを
検索することで、必要なツールやデータベース
にたどりつくことができます。 

有用データベースのカタログによる 
タンパク質解析支援 

アラインメントや 
構造の重ね合わせな 
どの基本的ツールか 
ら、立体構造予測ツ 
ールや相互作用構造 
の予測ツールなどが 
あります。 
データベースには、今までのナショナルプロ
ジェクトの成果をはじめ、構造ゲノミクスの成
果なども含まれています。 

[所属] 国立遺伝学研究所 
          PDIS情報拠点担当部 

[名前] 五條堀 孝 

[E-mail] p4d-info@nig.ac.jp 

連絡先 
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[技術の概要] 

[所属] 国立遺伝学研究所 
          PDIS情報拠点担当部 

[名前] 五條堀 孝 

[E-mail] p4d-info@nig.ac.jp 

連絡先 

[技術の利用例] 

研究対象タンパク質の既知情報（ゲノム情報を
含む）を一手に収集し、関連づけされた情報を
自動提供します。 

http://p4d-info.nig.ac.jp/ 
人の手を介さずに、多数のデータベースをユー
ザーが簡単に同時検索し、関連情報を自動的
に取得する支援を実現しています。 

VaProSによるタンパク質総合情報取得支援 

・疾患名から原因タンパク質（候補）を検索。そ
のタンパク質と相互作用する全タンパク質も
同時検索。 

・タンパク質名から、立体構造既知部分を検索。
相互作用する低分子も同時検索。 

・遺伝子名からコードするタンパク質と同時に発
現するタンパク 

 質を検索。そのタン 
 パク質の関連キーワ 
 ードを自動解析。 
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[技術の概要] [技術の利用例] 

S-VAR：タンパク質1残基変異の影響を推定する 

既存の予測方法（PolyPhen2, SIFT, PROVEA
N, PANTHER）を組み合わせ、それらを統合し
た結果を回答します。すでに多くのユーザー
が利用しています。 

[所属] 国立遺伝学研究所 
          PDIS情報拠点担当部 

[名前] 五條堀 孝 

[E-mail] p4d-info@nig.ac.jp 

連絡先 

S-VARは、タンパク質コード領域に見られる
変異が、タンパク質にどのような影響を与える
のかを推定します。 

http://p4d-info.nig.ac.jp/s-var/ 
 

アミノ酸配列と、変異を入力することで、その
変異の影響をさまざまな手法で自動推定し、
すべての結果を表示します。 
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[技術の概要] 

連絡先 

[技術の利用例] 

ゲノムから立体構造情報へ 

[所属] 大阪大学蛋白質研究所 

[名前] 金城 玲 

[E-mail] akinjo@protein.osaka-u.ac.jp 

• ヒトの構造未決定蛋白質は？ 
• 現時点でモデリング不可能なものは？ 
• 各タンパク質の構造的な特徴（二次構

造・天然変性領域・膜貫通部位など）
は？ 

これらの問いに答え、 
ターゲット蛋白質選びの指針に。 

hGtoP  
http://p4d-info.nig.ac.jp/hGTOP_db/ 

ヒト、マウス蛋白質の 
• 構造 
• モデリング可能性 
• モデル生物170種に 

おけるホモログ 
のサマリーを出力 
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[技術の概要] 

[所属] 東京大学大学院農学生命科学研究科 

[名前] 永田宏次 

[E-mail] aknagata@mail.ecc.u-tokyo.ac.jp 

連絡先 

[技術の利用例] 
構造生命科学データクラウドVaProSの活用    
VaProSは http://p4d-info.nig.ac.jp/vapros/に
て公開されているツールで、タンパク質・遺伝
子・疾患名を入力すると、以下の情報を一度
に出力します。研究計画を立てる際および実
験データの解釈をする際に役立ちます。 
  ①遺伝子のゲノム中の位置 
  ②遺伝子とタンパク質構造・機能との関係 
  ③タンパク質と各種化合物の相互作用 
  ④タンパク質と天然リガンドとの相互作用 
  ⑤遺伝子の発現 
  ⑥遺伝子の共発現 
  ⑦遺伝子と化合物の関係 
  ⑧遺伝子と他の遺伝子の関係 
  ⑨遺伝子やタンパク質と疾患との関係 
  ⑩タンパク質の変異と疾患との関係 
  ⑪遺伝子やタンパク質に関連する語句 
VaProSに興味をお持ちの方に使い方を説明
します。 

構造生命科学データクラウドVaProSの活用支援 

❏ VaProSチュートリアルをご参照ください 
 http://p4d-info.nig.ac.jp/dcwiki/index.php/ 
1. 構造解析を試みるタンパク質を結晶化する 

際に役立つ情報を抽出する。 
3. インスリン受容体 

のリガンド結合と 
病気に関連する 
残基を調べる。 
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