
[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] 大阪大学蛋白質研究所 

[名前] 川端 猛 

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

連絡先 

[技術の利用例] 

複合体立体構造の検索・モデリング 

サービス 入力１ 入力２ 

PDB内の 

結合分子
の検索 

    タンパク質に対する 

    結合分子の検索 

アミノ酸
配列 

    化合物に対する 

    結合分子の検索 

化合物
構造 

複合体 

立体構造
の 

ホモロジー 

モデリング 

    ホモ多量体モデル アミノ酸
配列 

    ヘテロ多量体モデル アミノ酸
配列A 

アミノ酸
配列B 

    化合物ータンパク質 

    複合体のモデル 

アミノ酸
配列 

化合物
構造 

HOMCOS（http://homcos.pdbj.org） 
・PDB内の複合体の立体構造データを検索し、 
 それを鋳型にモデリング。検索にはBLAST 
 （アミノ酸配列）とKCOMBU(化合物)を使用。 

・1本のアミノ酸配列から、そのホモログが結合 
  している結合分子（別のタンパク質、核酸、低 
  分子化合物)のリストをまとめて表示（結合分 
  子予測）。結合部位の情報もまとめて表示で 
  きる。（結合部位予測 ⇒ 変異解析に有効） 

・2本のアミノ酸配列や、化合物とアミノ酸配列 
  から、相同な複合体構造を検索できる。 

・検索した相同複合体を鋳型としたモデリングも 
  可能。簡易モデリング構造のPDBファイルか、 
  Modellerスクリプトをダウンロードできる。 
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[技術の概要] 

[所属] 東北大学大学院・情報科学分野 
          生命情報システム科学分野 

[名前] 木下賢吾 

[E-mail] kengo@ecei.tohoku.ac.jp 

連絡先 

[技術の利用例] 

・水中の全原子分子動力学(MD)シミュレー 
  ションによる動的挙動・構造安定性の詳細 
  な解析 
・粗視化(CG)モデルを用いたMDシミュレー 
  ション、基準振動解析(NMA)による動的挙 
  動の高速計算 
・蛋白質ドッキングシミュレーションによる複 
  合体構造予測 
・線形応答理論(LRT)を用いた、外部刺激に 
  よる構造変化の予測 

分子シミュレーションによる 
蛋白質の動的挙動の解析 

・変異による動的挙動・構造安定性への影響 
  の解析 
・翻訳後修飾やプロトン化が動的挙動・構造安 
  定性に与える影響の解析 
・天然変性蛋白質(IDP)の構造分布の解析 
・蛋白質複合体構造予測 
・リガンド結合などの外部刺激による構造変化 
  の予測 
                                                        etc. 
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・遺伝子共発現データベースCOEXPRESSdb 
  の提供 
 遺伝子をクエリとして、その遺伝子と共発現して
 いる遺伝子を検索。 
 -> 複合体を形成する蛋白質やシグナル経路を
 探索できる。 

・蛋白質のリガンド結合サイト探索webサー 
  バーeF-seekの提供 
 蛋白質のPDBファイルをアップロードすると、リガ
 ンド結合サイトを探索。 

・蛋白質のリガンド結合サイト探索webサー 
  バーBUMBLEの提供 
 蛋白質のPDB IDをクエリとして、リガンド結合サイ
 トを探索。 

 

[技術の概要] 

連絡先 

[技術の利用例] 

変異の影響を蛋白質の構造の観点から予測 

[所属] 東北大学大学院・情報科学分野 
          生命情報システム科学分野 

[名前] 木下賢吾 

[E-mail] kengo@ecei.tohoku.ac.jp 

http://coxpresdb.jp/ 

http://ef-site.hgc.jp/eF-seek/top.do 

・COEXPRESSdbを用いて、変異の生じた蛋 
  白質と相互作用する蛋白質を予測。 
・eF-seekおよびBUMBLEにより変異の生じた 
  蛋白質および相互作用する蛋白質の相互 
  作用サイトを予測。 
・変異の生じた部位と相互作用サイトの位置 
  関係から、変異の影響を見積もる。 

http://bumble.hgc.jp/ 
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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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[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] 

高圧処理による膜タンパク質の可溶化 
膜タンパク質の細胞膜からの可溶化（抽出）
は、通常、膜画分を界面活性剤を含む緩衝液
中で分散させることにより行われます。 
一方で高圧処理による可溶性タンパク質の封
入体からの可溶化や巻き戻しが報告され、高
圧条件がタンパク質の立体構造形成に有利に
働く場合が知られています。 
本技術では、上記2つの方法を組合せ、膜タン
パク質の界面活性剤に 
よる可溶化を高圧（～200  
MPa）下で行うことで、 
活性を保持したまま、 
高効率で膜タンパク質を 
可溶化させることを目的 
としています。 
      高圧処理装置→ 
      （Barofold社製） 

高圧下での膜タンパク質の細胞膜からの可溶化 

❏ GPCR（クラスA）の可溶化への応用 
・ 0.6% (w/v) DDM存在下、200 Mpa、室温、1 h  
 処理により、常圧の場合の2.5倍量の可溶化 
 GPCRが得られました。 
・ この高圧処理で 
 得られたGPCRは 
 リガンド結合能を 
 保持していました。  
 （論文投稿中） 
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[技術の概要] 

[所属] お茶の水女子大学 
          生命情報学教育研究センター 

[名前] 近藤るみ、由良 敬 

[E-mail] yura.kei@ocha.ac.jp 

連絡先 

[技術の利用例] 

・研究対象としているタンパク質の 
  機能部位（残基）を推定します。 
ターゲットタンパク質を点変異で機能しなくすること、あるいは 
機能を低下させることは、そのタンパク 
質を含むシステム全体の機能を理解す 
る上で不可欠です。アミノ酸配列から 
立体構造をモデリングし、機能部位（特 
に核酸との相互作用部位）を推定する 
ことで、タンパク質の構造を維持したま 
ま、機能を欠損させるためにはどの部 
位に変異を入れるのがよいかを提案で 
きます。 
 

・酵素の機能を向上するための 
  変異部位（残基）を提案します。 

研究対象としている酵素の機能を向上する
ことによって、バイオ薬品の収率を上げるこ
となどが考えられます。アミノ酸配列から立
体構造をモデリングし、分子動力学計算結
果と進化情報を融合することで、どの部位
にどのような変異を導入するすれば、機能
（収率）を向上できるかを提案します。 

ホモロジーモデリングによる 
タンパク質構造解析の支援 

技術の適用成果の多くは、論文（共同研究）として発表してき
ました。 

遺伝子変異病態予測支援：Terui, H., et al. (2013) 

Journal of Biomedical Science, 20, 25.  

ホモロジーモデリング支援：Hoshina, S., et al.. (2013) 

Journal of Biological Chemistry, 288(42), 30161-

300171.  

ホモロジーモデリング支援：Yoshida, M., et al. (2014) 

Scientific Reports 4, 4256.  

機能部位予測支援：Kato, Y.S., et al. (2014) Structure, 

22(11), 1628-1638.  

低分子複合体構造支援：Hori-Tanaka, et al. (2015) 

Steroids, 96, 81-88. 

102 



[技術の概要] [技術の利用例] 

創薬等PF・構造生命科学ニュースウオッチ 
による情報提供 

このニュースウオッチ 
では、Nature Publish- 
ing GroupとAAAS/ 
Scienceなどのジャーナ 
ルや各機関のプレスリリ 
ースなどから、生命現象 
全般を対象とした研究の成果・手法・動向を
人の手で選別してお届けします。また、創薬
等PFの活動・成果についても随時ご報告致
します。 

[所属] 国立遺伝学研究所、東京大学、 
          お茶の水女子大学 

[名前] PDIS情報拠点広報チーム 

[E-mail] pdis.koho@pford.jp 

連絡先 

プロジェクトに関連する外部の情報とプロ
ジェクトの成果を提供し続けています。 

 http://p4d-info.nig.ac.jp/newswatch/ 
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