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タンパク質の折れたたみ （立体構造転移）



TATA-binding protein (PDB ID: 1ais)

A chain: 181 a.a.

B chain: 
193 a.a.

C, E chain: 
17 bases

タンパク質の機能に関わる構造変化



[例] TATA-binding protein       1aisA (binding DNA)  vs  1pczA

他の分子との結合による構造変化

同一タンパク質の複数の構造から、動きを観察する

DynDom: Protein Domain Motion Analysis
S.Hayward, H.J.C.Berendsen, Proteins (1998) 30, 144‐154.



鍵と鍵穴モデル
Lock and key model

誘導適合モデル
Induced fit model



モンテカルロ・シミュレーション
分子動力学シミュレーション

エネルギー
極小点

基準振動
解析

立体構造エネルギー面

タンパク質立体構造のダイナミクス計算

立体構造の
Native状態周辺

での揺らぎ



Mode 1   (21.6 psec)

Mode 2
(20.0 psec)

Mode 3
(13.5 psec)



ProModeトップページ



登録タンパク質の検索

リストから探す



登録タンパク質の検索

SCOPの階層に沿って
探す



登録タンパク質の検索

PDB IDを入力する



各タンパク質のページ

Viewer
jV
Chime

エネルギー極
小構造のPDB
データからの
ずれ



時間平均量（原子、二面角の揺らぎ等）

モードの選択

20個の最低
振動数モード

各モードの

原子や二面角
の揺らぎ等



原子の揺らぎ

二面角の揺らぎ

http://www.ebi.ac.uk/thornton-srv/databases/cgi-bin/pdbsum/GetPage.pl?pdbcode=1ais&template=wirlarge.html&r=wiring&l=1&large=TRUE&chain=A


時間平均 Mode 2

Mode 1 Mode 3

大
き
な
正
の
相
関

大
き
な
負
の
相
関



Mode 2

Tata-binding protein    1aisA (binding DNA)  vs  1pczA

DynDom

Mode 1

ProMode



ダウンロードできるプログラムとデータ

○ 計算結果のファイル

○ GUI付き基準振動解析プログラム
（Windows版）

○ GUI付き基準振動解析プログラム
（Linux版）

○ 解析プログラム用データ (.prmd)

GUI付き基準振動解析プログラム



アプリケーション
ソフトとデータの
ダウンロード

表計算ソフト

Input: 出力ファイル名、
振動モード番号、
計算する物理量など

変位ベクトル

原子のゆらぎ

アニメーション

基準振動解析計算

http://promode.socs.waseda.ac.jp/

jV (PDBj)





抗リゾチーム抗体 ＋ リゾチーム 複合体
hyhel-10 FV (wild-type) complexed with hen egg lysozyme

ニワトリ卵白リゾチーム

L鎖

H鎖



Mode 1
12.0 psec

Mode 2
10.3 psec

Mode 3
9.8 psec



CDR:  Complementarity determining region

原子の
揺らぎ

二面角の
揺らぎ

外部運動： 各サブユニットの剛体的運動
内部運動： 各サブユニット内部の構造を変形する運動

L鎖 H鎖 リゾチーム



各サブユニットの
内部運動

各サブユニットの
外部運動

Mode 1 内部運動と外部運動の
変位ベクトルの内積が、
正の領域（緑）と負の領
域（赤）

複合体全体の運動



各サブユニットの
内部運動Mode 1



Mode 1 Mode 2 Mode 3

空色： 回転軸
青： 重心移動

各サブユニットの
外部運動
（剛体的運動）



内部運動と外部運動の変位ベクトルの内積が、
正の領域（緑）と負の領域（赤）

（すべてのモードの平均）



時間平均

Mode 1

CDR

大きな正の相関
大きな負の相関



Y 
100-104
H

50-58
29-33

大きな正の相関
大きな負の相関

L鎖

H鎖

リゾチーム
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