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　すべての生命現象の根幹を成すタンパク質

については、既に多くのものが知られており、

ある程度データベース化されている。例えば

SCOPデータベース1)には、数千個のタンパク

質が、階層的に分類されている。このような

分類は、人の手によって行われてきたが、こ

れを自動的に行おうというのが、この研究の

動機である。

　タンパク質は20種類のアミノ酸がつながっ

た文字列として表される。これを分類する時

にもっとも単純な方法は、各々のアミノ酸の

数を数えて20次元のベクトルとし、これを既

存の多変量解析の手法に与えることである

（図１上）。この図では、書き表しやすいよう

にアミノ酸の種類を4つにしてある。多変量

解析の方法としては、サポートベクターマシ

ン（図２）などを用いることができる。

　しかし、タンパク質の性質は、アミノ酸の

頻度だけで決まるわけではない。特に、アミ

ノ酸鎖は、空間上でまっすぐな形をしている

のではなく、複雑に曲がり、折りたたまれて

いて、このような三次元的な構造が性質に大

きな影響を与えている。ここで構造情報が

「隠れ変数」ｈの系列として与えられていると

仮定する（図１下）。この図ではh=1は、曲がっ

ている部分を示し、h=2はまっすぐの部分を

示す。次に、構造情報を考慮して分類を行う

ため、アミノ酸と隠れ変数を組として数える

ことを考える（図１下）。こうすることによっ

て、アミノ酸の数は、まっすぐなところと、曲

がっているところが区別されて数えられるこ

とになり、より高次元のベクトルが得られる。

　しかし実は、このような構造情報が得られ

ることは稀であるので、アミノ酸列から統計

的に推定しなければならない。統計的な推定

法では、h=1であるか、h=2であるかという

ことは確定できず、例えば、h=1の確率が6割

で、h=2が 4割となる。　　

　一方、我々が提案したMarginalized Ker-

nelという方法では、不確定な推定結果を元に

ベクトルを作る2)。例えば、アミノ酸がＡの所

で、h=1である確率が6割の場合、（Ａ,1）の

数には0.6を加える。このような考え方に基

づいて、実際のデータベースを用いて分類実

験を行ったところ、従来の方法に比べて誤り

の少ない優れた結果が得られた。

　今後はこのような統計的な隠れ変数推定を

用いる分類法を、他の対象（DNAなど）にも

適用していきたい。

図2　サポートベクターマシンによる空間の分割例

図1　隠れ変数のない場合(上）と、
ある場合（下）の特徴抽出
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