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側鎖環境コンセンサススコアに基づいたタンパク質予測立体構造評価法の開発
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【目的】タンパク質予測立体構造を評価する手法において、多数意見を反映させ
るコンセンサス法（3D-Jury法）は、タンパク質の骨格構造（C�）レベルで精度の
良いモデルを選ぶのに非常に有用な手法であることが分かっている。しかし、こ
の手法は骨格構造の多数意見を反映したスコアであるため、必ずしも側鎖の精度
の良いモデルを選択できるとは限らない。そこで、側鎖のレベルでも精度の良い
モデルを選択する手法として、モデルの側鎖環境の多数意見を反映したコンセン
サススコアを開発した。また、2008 年に開催されたタンパク質立体構造予測コン
テスト（CASP8）において、予測構造の評価を行う Quality Assessment (QA) 部門
に参加し、本手法の検証を行った。 
【方法】まず評価する全ての立体構造モデルについて、側鎖の衝突の排除および
欠落した原子の補完を目的として、ホモロジーモデリングプログラム FAMS を用
いて再構築を行った。次に、アミノ酸側鎖環境（fraction buried、fraction polar）の
類似度に基づいたコンセンサススコア、および配列から予測される二次構造とモ
デルの二次構造の一致度スコアを組み合わせ、最終的なスコアとした。各種パラ
メータは CASP7のデータセットを用いて最適化した。 
【結果および考察】CASP8 の結果から、本手法により主鎖だけでなく側鎖精度の
良いモデルを選択することができることがわかった。また従来の 3D-Jury法により
選択されたモデルと比較すると、骨格構造の精度は若干劣るものの、側鎖の精度
においては 3D-Jury法を上回っていた。さらに、本手法と 3D-Jury法を組み合わせ
ることで、主鎖、側鎖共に精度の良いモデル構造を選ぶことができる。 


