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図1（左）　PDB代表タンパク質チェイ
ン決定システム：PDB-REPRDB の
WWWページ

図2（上）　DNAが結合したことによっ
て構造変化を起こした例：HhaI DNA
Methyltransferase
青色のリボンは、DNAが結合した構造：
6MHTA、赤色のリボンは、単量体の構
造：1HMY

　タンパク質立体構造データベース（PDB）

は、近年のＸ線結晶回折やＮＭＲによる構造

解析技術の進歩と電子顕微鏡による構造解析

の増加によって急増し、2002年3月の時点で

17,600エントリーを超えた。各種生物種のゲ

ノムプロジェクトの後を受けて始まった「構

造ゲノミックスプロジェクト（ゲノムの中に

含まれるタンパク質立体構造をすべて決め

る）」によって、今後さらにその増加は加速

すると予想されている。しかしながら、冗長

さやデータの不完全性さのために、PDBの

全てのエントリーがタンパク質の立体構造解

析に適しているとは言えず、何らかの基準で

分類して、代表タンパク質を決定する必要が

ある。

　タンパク質は、一つにつながったチェイン＊

が折り畳まり、それが単独もしくは複数結合

することによって特有の構造を作り、機能を

発揮する。我々はこのチェイン同士を比較・

分類し、その中から任意の優先度で選ばれた

代表チェインを決定するシステム（PDB代表

タンパク質チェイン決定システム：PDB－

REPRDB）1）を構築した。従来はチェイン同

士の比較・分類は近似的に配列の類似性

（ID%）を指標にして行われてきたが、本シス

テムでは、ID%による分類に、チェインを重

ね合わせた時の原子間距離の最大値（Dmax）

と平均原子間距離（rmsd）を分類の指標に加

え、より正確な分類を自動的に行っている。

また、本システムは、WWWによるインタ

フェイス（図１）を用いることで、それぞれ

の研究に合った代表セットを即時に提供でき

るようにしている。

　本システムで作成した代表タンパク質チェ

インは、タンパク質二次構造予測2）の基礎

データとなる構造ライブラリのセットや、並

列タンパク質情報解析（PAPIA）システム3）

の検索対象となるデータベースの作成に用いら

れている。さらに、ID%が高いタンパク質同

士の比較から、部分的に構造変化を起こしてい

る部位（図２）の検出にも利用可能である。

　本システムは、PAPIAシステムのWWW

サーバーにて公開している。
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 ＊チェイン　20種類の基本アミノ酸がペプチド結合
を繰り返してできるポリペプチド鎖。タ
ンパク質によって、含まれるアミノ酸の
量・結合順序が異なる。


