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タンパク質の構造予測
（補足資料）

清水謙多郎
shimizu@bi.a.u-tokyo.ac.jp

構造バイオインフォマティクス基礎 第４回 2016.05.17 構造モデリングのためのアラインメントの作成（１）

2アラインメントの作成

ターゲットの配列をクエリとしてBLAST検索した結果

「Multiple alignment」を選択

構造モデリングのためのアラインメントの作成（２）

3アラインメントの作成

いったんチェックを外す

構造モデリングのためのアラインメントの作成（３）

4アラインメントの作成

最初の行のクエリと
2HT5の2つをチェック
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構造モデリングのためのアラインメントの作成（４）

5アラインメントの作成

再度アラインメントをとる

構造モデリングのためのアラインメントの作成（５）

6アラインメントの作成

構造モデリングのためのアラインメントの作成（６）

7アラインメントの作成

構造モデリングのためのアラインメントの作成（７）

8アラインメントの作成

>Query_46169 p1
VILTGNSSLCPISGWAIYSKDNGIRIGSKGDVFVIREPFISCSHLECRTFFLTQGALLND
KHSNGTVKDRSPYRTLMSCPVGEAPSPYNSRFESVAWSASACHDGMGWLTIGISGPDNGA
VAVLKYNGIITDTIKSWRNNILRTQESECACVNGSCFTIMTDGPSNGQASYKILKIEKGK
VTKSIELNAPNYHYEECSCYPDTGKVMCVCRDNWHGSNRPWVSFDQNLDYQIGYICSGVF
GDNPRPNDG--TGSCGPVSSNGANGIKGFSFRYDNGVWIGRTKSTSSRSGFEMIWDPNGW
TETDSSFSVRQDIVAITDWSGYSGSFVQHPELTGLDCMRPCFWVELIRGQPKENTIWTSG
SSISFCGVNSDTVGWSWPDGAELPFSI---
>gi|114794506|pdb|2HT5|A Chain A, N8 Neuraminidase
TYMNNTEAICDAKGFAPFSKDNGIRIGSRGHIFVIREPFVSCSPIECRTFFLTQGSLLND
KHSNGTVKDRSPFRTLMSVEVGQSPNVYQARFEAVAWSATACHDGKKWMTVGVTGPDSKA
VAVIHYGGVPTDVVNSWAGDILRTQESSCTCIQGDCYWVMTDGPANRQAQYRIYKANQGR
IIGQTDISFNGGHIEECSCYPNDGKVECVCRDGWTGTNRPVLVISPDLSYRVGYLCAGIP
SDTPRGEDTQFTGSCTSPMGNQGYGVKGFGFRQGTDVWMGRTISRTSRSGFEILRIKNGW
TQTSKEQIRKQVVVDNLNWSGYSGSFTLPVELSGKDCLVPCFWVEMIRGKPEEKTIWTSS
SSIVMCGVDYEVADWSWHDGAILPFDIDKM

• FASTA形式のファイルが得られる
• Chimeraに入力するには、「Aligned FASTA」形式を選択。そのため、ファイル修

飾子を「.fasta」などとする
• Chimeraは、指定されたテンプレート構造をダウンロードするので、アラインメント

ファイルの「2HT5」を「2HTQ」に変えておく
• ChimeraでModellerを起動したとき、「Include non-water HETATM …」にチェック
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構造モデリングのためのアラインメントの作成（８）

9アラインメントの作成

なぜ2つの配列でアラインメントを取り直すのか？

• モデリングで利用するテンプレートとターゲットのアラインメントファイルが直
接的に得られるから。実は、スライド(1)で、「Download」を実行し、全体の
マルチプルアラインメントのファイルを得た上で、2つの配列を取り出しても

よい。その方が、類縁タンパク質の性質を加味したアラインメントが行える
可能がある。しかし、全体の配列のアラインメントなので、余計なギャップが
入ることがある。ベストなのは、適当な配列を選択してマルチプルアライン
メントをとり、そこから2つの配列のアラインメントを取り出す方法だろう。

BLASTによって得られたアラインメントを使っていないのでは？

• ここで得られるアラインメントは、NCBIのマルチプルアラインメント手法
COBALTによるものである。BLASTで得られる、2つの配列の間のアライ

ンメントは、高スコアで一致した部分を、ダイナミックプログラミングでつなぐ
アラインメントである。COBALTは、保存されたドメインと局所的な配列類
似性をもとにアラインメントをとる手法で、両者は異なる。COBALTの手法

の方が、テンプレートの性質を生かした効果的なアラインメントが得られる
可能性があると考えられる。

そのほか、モデリングの精度向上のためのさまざまな手法については、講義
資料を参考にして下さい。


