
1. PDBデータの検索・見方    

講師：工藤 高裕（大阪大学蛋白質研究所） 

 

PDBjでは PDBデータを検索するためのウェブインタフェース「PDBj Mine」を提供し

ています。このインタフェースは大元となる PDBデータファイルの内容を関係データベー

スに取り込み、ウェブ経由で PDBデータを検索できるようにしたものです。 

PDBj Mineではキーワードで検索できるだけではなく、公開日、著者名、生物種、鎖の 

タイプや長さ、含まれるリガンドなど様々な条件で結果を絞り込むこともできます。各 PDB

エントリーの情報ページには、よく参照される情報を構造、機能などのカテゴリごとに分

類して表示しています。また分子をマウス等で対話的に操作することができる分子ビュー

アを埋め込んだインタフェースも用意しています。本講習会ではこの PDBj Mineを使った

検索と結果の閲覧について紹介と演習を行います。 

 

2. タンパク質の立体構造を見る 

講師：鈴木 博文（大阪大学蛋白質研究所） 

 

この講習では、実際に PC で立体構造ビューアを操作して、PDBに登録されているタン

パク質の構造を見ることを体験します。構造解析の専門外の方から初心者までを対象とし

ます。前半はウェブブラウザ上の構造ビューアを利用して、基本的な PDBの構造情報の確

認を行います。特に初心者が混乱しやすい、「生物学的集合体」の構造ビューアによる観

察などを実施する予定です。後半ではUCSF-Chimraを利用して、少しだけ高度な構造観

察も行います。化合物の結合部位の確認、アミノ酸配列と立体構造の対応、変異タンパク

質との構造比較などを実施する予定です。 

 

3. UCSF ChimeraとMODELLERを用いたホモロジー・モデリング 

講師：川端 猛（大阪大学蛋白質研究所） 

 

「立体構造はアミノ酸配列に比べて進化的に保存しやすい」ため、アミノ酸配列しかわ

からないタンパク質でも、相同なタンパク質の立体構造があれば、それを鋳型として立体

構造を組み立て、モデルを作ることができます（ホモロジー・モデリング）。本講義では、

アミノ酸配列を出発点としたときに、どうやって相同タンパク質の立体構造を見つけ、そ

れを鋳型としてモデルを作成するかについて解説します。UCSF Chimeraを使った簡便な

配列―立体構造の比較法、MODELLER を用いたホモロジー・モデリング法の手続きを説

明します。 

 

 



4. HOMCOS サーバを用いた複合体立体構造の検索とモデリング 

講師：川端 猛（大阪大学蛋白質研究所） 

 

他の分子が結合した複合体状態のタンパク質の立体構造のデータは、分子機能を考える

上で大変有用です。HOMCOSサーバは、PDBに登録された複合体の立体構造を検索し、

検索された構造を鋳型にしたモデリングを行うサーバです。タンパク質のアミノ酸配列を

クエリとして検索を行い、そのホモログと結合している他の分子との複合体立体構造のリ

ストを作成することができ、結合分子の予測や結合部位の予測を行うことができます。ま

た、検索された複合体構造を鋳型として、配列を入れ替えた簡易モデルや MODELLER の

入力ファイルを生成することもできます。 

 

5. VaProS でなにができるのか？ —遺伝子から相互作用まで− 

講師：池尾 一穂（国立遺伝学研究所） 

 

VaProSは、ゲノム情報からタンパク質の構造、機能を総合的に取り扱うことによって、研

究者の思考を助けることを目指して開発されています。VaProS は、ゲノム、遺伝子発現、

タンパク質等の異なる情報を自由に行き来しながら思考を進められるようなインターフェ

ースを心がけるとともに、各々が専門としない情報に関しても、利用者が対象となるデー

タベースを意識しなくても、簡単な操作で利用できるように作られています。VaProS から、

利用できるデータは、ゲノム情報からタンパク質を含めて、表現型、相互作用、パスウェ

イ等多岐にわたります。今回は、VaProS でこのようなデータがどのように関連づけられる

か、全体像を紹介するとともに、相互作用やパスウェイ解析にかんして機能と使い方を紹

介します。 

 

6. 天然リガンドデータベースと遺伝子共発現データベースの紹介 

講師：木下賢吾（東北大学大学院情報科学研究科） 

 

遺伝子の機能推定には、分子機能を対象とした場合と細胞機能を対象とした場合で異な

るアプローチが必要です。分子機能に対しては、タンパク質の立体構造情報が有効な場合

が多く、細胞機能に関しては、相互作用パートナーの予測として、遺伝子の共発現情報が

有効なことが多いです。今回の講習会では、分子機能に関しては天然リガンドデータベー

ス NLDB、細胞機能に関しては遺伝子の共発現データベース COXPRESdbの原理と簡単な

使い方を紹介します。また、これらのデータベースは、創薬等基盤プラットフォーム事業

で開発を行っている統合データベース VaProS の要素データベースとしても組み込まれて

いるので、 VaProS から各要素データベースへのアクセスの仕方も紹介したいと思います。 


