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タンパク質の３次元構造を１次元配列（アミノ酸配列）から推測する技術の1つに，ホモロジーモデリング法があり，

創薬の観点から注目されている．また，タンパク質の構造予測を競う国際コンテストに相当するCASPも盛んである．

ここでは，生物ゲノムの機能予測を目指した取り組みを，配列解析やタンパク質モデリングによる研究の流れの中

に位置付けて解説する．その際，アミノ酸配列のアライメントなど，タンパク質モデリングにおいて基本的かつ重

要なキーワードを説明するとともに，モデリングに有用なデータベースのWebサイトなども紹介した．また，ホモロ

ジーモデリング法の基本的な流れと筆者らが開発したタンパク質自動モデリングシステム（FAMS）の特徴を説明す

るとともに，大腸菌と枯草菌ゲノムの遺伝子産物を大量にモデリングする際の技術論や評価方法，またタンパク質

モデリングの国際コンテストであるCASPについて，周辺の話題を解説する．
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タンパク質のホモロジー
モデリング法について

FAMS3 Full Automatic Modeling System,

http://physchem.pharm.kitasato-u.ac.jp Swiss-

Model4 CPHmodels5 SAM-T986 MODELLER7

（a）主鎖原子のみ表示した場合
(N-Ca-C=0) の繰り返しでタンパク質の
骨格が形成される．

（b）側鎖原子を含めて表示した場合
ILE35－PRO40，GLU41－ASN50．
ALA51－PRO58の3領域で色分けした．

（c）2次構造を模式的に表示した場合
中央のαヘリックスを挟んでシートが
ある．
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タンパク質モデリングの
評価会議について

CASP Critical Assessment of Techniques

for Protein Structure Prediction

1994 2 1 2000
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大腸菌 モデル 標準化スコア
件数 平均値 標準偏差

100～90％ 236 �0.418 0.115
90～70％ 15 �0.375 0.204
70～50％ 62 �0.313 0.217
50～30％ 328 �0.275 0.163

30％～(FASTA) 315 �0.171 0.157
(PSI-BLAST) 299 �0.178 0.164

枯草菌 モデル 標準化スコア
件数 平均値 標準偏差

100～90％ 27 �0.391 0.120
90～70％ 33 �0.367 0.167
70～50％ 90 �0.386 0.098
50～30％ 385 �0.302 0.128

30％～(FASTA) 288 �0.191 0.116
(PSI-BLAST) 291 �0.195 0.131

-1 LIBRA
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