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MolViewの利用

2タンパク質の構造

• MolView: 分子の構造式や立体構造を描画するためのソフ
トウェア

• https://molview.org/

旧バージョン（無料）を選択して下さい

https://molview.org/
https://molview.org/


MolView

3タンパク質の構造

新バージョン（有料）では、没食子酸（3,4,5-トリヒドロキシ安息香酸）の構造式と立体
構造が表示されている



MolViewの利用

4タンパク質の構造

全部消去

選択した部分を削除

undo

選択範囲の
形状

カラー、水素
原子の表示

構造を中央に

マウスで構造を移動

構造式の表
記を変える

3D構造を生成 無料版ではカフェ
インが表示される



MolViewの利用

5タンパク質の構造

表示方法を変える

グラフィックスソフトによって、表示
も変わる



MolViewの利用

6タンパク質の構造

「Tools」→「MOL file」を指定
して、MOLファイルで構造（座
標情報など）を保存

デフォルトで「MolView.mol」とい
う名前のファイルが保存される



ChimeraXに読み込む

7タンパク質の構造

「Open」を選択
molファイルを読み込む



ChimeraXに読み込む
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PubChem

• PubChem: NCBIの化合物データベース

• 広範なデータ収集: 化学物質、化学反応、生物活性などの
情報を提供

• 分子名、分子式、SMILES、InChIKeyによる検索

• 化学構造の描画検索も可能

• 様々な形式によるデータのダウンロードが可能 → SDF、
CSV、XML、JSON

• https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov
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https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/


PubChemの検索
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「caffeine」を検索してみよう

入力途中で、
ヒットする化合
物が表示される



PubChemの検索
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「BEST MATCH」のものをクリック



PubChemの検索
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さまざまな形式でダウンロード

刺激性物質



PubChemの検索
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構造



PubChemの検索
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名前とID



化合物の表現

• SMILES (Simplified Molecular Input Line Entry 
System): 化学構造をテキスト形式で表現する記法で、
分子の構造や接続情報を簡潔に記述できる

– 水 (H2O)  O

– エタノール CCO

– カフェイン Cn1cnc2c1c(=O)n(c(=O)n2C)C

• InChIKey (International Chemical Identifier 
Key): 化学物質を一意に識別するための固定長の文
字列で、InChI（国際化学識別子）をハッシュ値とし
て生成したもの

– 水 XLYOFNOQVPJJNP-UHFFFAOYSA-N

– エタノール XLYOFNOQVPJJNP-UHFFFAOYSA-N

– カフェイン RYYVLZVUVIJVGH-UHFFFAOYSA-N
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PubChemの検索

• PubChemで、タミフル（Tamiflu）を検索し
てみよう
– 抗インフルエンザウイルス剤、タミフルは商品名

で、化合物名は、オセルタミビルリン酸塩
– オセルタミビルをリン酸塩にすることで水溶性が

向上し、経口投与に適するようになる

• PubChemで、カテキン（catechin）を検索し
てみよう
– ポリフェノールの一種で、緑茶の苦み・渋みの主

成分
– 抗酸化成分として知られる
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MolViewによる解析

• MolViewで、水（H2O）、エタン（C2H6） 、アン
モニウムイオン（NH4

+） 、エタノール
（C2H5OH）、アセトアルデヒド（CH3CHO）の分
子構造を作って表示してみよう

– Jmol表示で、分子静電ポテンシャル「MEP」、電荷
「Charge」、結合ごとの双極子モーメント「Bond 
dipoles」、全体の双極子モーメント「Overall 
dipole」を表示したり、エネルギー最小化「Energy 
Minimization」を実行したりしてみよう
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C2H5OH + NAD+ → CH3CHO + NADH + H+

アルコール脱水素酵素 ADHによる反応

CH3CHO + NAD+ + H2O → CH3COOH + NADH + H+

アセトアルデヒド脱水素酵素 ALDHによる反応

NADは、生体内で
電子と水素を受け渡
しする補酵素（脱水
素反応に必要）



MolViewによる解析
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分子静電ポテンシャル（半透明）

分子静電ポテンシャル（不透明）

電荷

結合の双極子

全体の双極子

エネルギー最小化



Chimeraをインストールします



タンパク質の二次構造とグラフィックス表示

αヘリックス βシート

アミノ酸の鎖が規則
正しくらせん状に巻
いた構造

2本の伸びた状態の
アミノ酸の鎖が平行
に並んだ構造

スペースフィル ボールアンドスティック リボン

分子グラフィックスの表現法

タンパク質の構造 20

タンパク質の二次構造



分子グラフィックスの表示例（1）
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原子間の共有結合を線分で結んで
表示する簡易な方法

Wire frame Sticks

Wire frameの線分を棒として太くし、
原子を小さな球で表示
複雑な有機分子の立体配置がわかり
やすい

トリオースリン酸異性化酵素（1TIM）をChimeraで表示



分子グラフィックスの表示例（2）
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各原子をファンデルワールス半径より
小さい半径をもつ球、結合を棒で表示
原子サイズをある程度表現、結合角・
立体配置も見やすい

Ball and stick

分子の骨格を表示、C原子を線分で結
んだもの

Backbone



分子グラフィックスの表示例（３）
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タンパク質の 二次構造の骨格を滑ら
かなリボン状の曲面で表示（帯状・
矢印・らせん）、原子は省略される
二次構造を表すのに適する

Ribbons Ribbons (edged)

角張ったリボン表示



分子グラフィックスの表示例（4）
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SurfaceSpacefill

各原子をファンデルワールス半径の
球とし、その表面で表示
原子の「実際の大きさ」を最も忠実
に表示、分子表面の凹凸が分かる

ファンデルワールス半径: 原子は電子雲を持つため、他の原子が近づくと電子
同士が反発する。その 「これ以上近づけない距離」をファンデルワールス半径
（van der Waals radius）という

分子の表面を3Dの実体面、メッシュ、
ドットで表示する
分子の凹凸や結合ポケットがはっきり
見える



分子表面の表現

• ファンデルワールス表面: 原子をファンデルワールス半径の球とみなし、
分子表面は、これらの球の表面をつなげたものとして定義される

• 溶媒接触表面（Solvent Accessible Surface, SA）:ファンデルワール
ス表面上に一定の半径のプローブ球を転がしたとき、その中心の軌跡
が形成する表面
– vdW表面を、プローブ球の半径の分だけ拡大したもの

– プローブ球: 例えば、水分子の半径として1.4 Åを仮定

• 分子表面（Molecular Surface, MA）: ファンデルワールス表面上にプ
ローブ球を転がしたときできる溶媒が接触できるなめらかな表面

25タンパク質の構造

プローブ球

vdW表面 溶媒接触表面 分子表面

Solvent Excluded 

Surface

Reentrant Surface



分子表面の表示例
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Spacefill表示

vdW表面 溶媒接触表面 分子表面

Protein G Immunoglobulin 

binding domain （PDBID: 1pgb）

Cartoon表示



タンパク質構造データベースを使ってみる

• タンパク質データバンク（Protein Data Bank, PDB）
– タンパク質の構造を中心に、関連するさまざまな情報を登録

したデータベース
– https://www.rcsb.org/
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登録数の推移と構造決定手法

28タンパク質の構造
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構造決定手法の各年の登録数
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PDBの検索（1）

PDB ID、キーワード共通の検索

最新の構造

構造の登録

構造の探索（配列、リガンド、機能など）

構造のグラフィックス表示

構造の解析（アラインメント、対称性など）、統計

構造のダウンロード

分子の構造と機能の説明、教育的リソース

毎月、主な構造を
取り上げて解説
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https://www.rcsb.org/

https://www.rcsb.org/


PDBの検索（2）

PDB IDで検索→ PDB ID 「4HHB」の例 PDB ID → 一意の識別子、
数字1文字と英数字3文字
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2017年、新しいPDB IDの導入が発表される 「pdb_00001abc」（00001の部分は数字5桁）
IDにはバージョンも付加、テキストマイニングの容易化



PDBの検索（3）

ファイルのダウンロード

生体内で形成する構造
（Biological Assembly, 
Biological Unit）を表示

ファイルの表示グラフィックス表示

一次文献情報
（アブストラクト）

実験条件

32タンパク質の構造



PDBの検索（4）

FASTA形式の配列

PDBファイル全体

下を見ると・・・
33タンパク質の構造



ヘモグロビンの構造

34

「Structure」を選択

タンパク質の構造



ヘモグロビンの構造
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ペプチド鎖ごとに色が付けられている

タンパク質の構造



ヘモグロビンの構造

36

アミノ酸配列
（構造のグラフィックスと連動している）

「Water」「Ion」は

見えなくすること
ができる

A鎖（）

B鎖（）

C鎖（）

D鎖（）

タンパク質の構造



PDBの検索（5）

チェインに関する情報

タンパク質の特徴の表示
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UniProtKBの配列とのアラインメント 「Expand」を指定

⑥

類似配列のクラスター



PDBの検索（6）

「Sequence」タブの内容が表示される

UniProtKBのアノテーション情報

38タンパク質の構造



PDBの検索（7）

構造の妥当性確認

リガンド化合物 HEM: ヘム（プロトポルフィリンIXに鉄が配位したもの）

リガンド相互作用
Aチェインを指定

39タンパク質の構造

⑧



PDBの検索（8）
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配列と構造関連づけられている

分子グラフィックスの
表示を選択できる

指定されたリガンドの結合部位の構造が表示される

Web上で操作可能

→ 配列上である残基をクリックすると、そ
の残基を中心に拡大して表示される



PDB形式
• 1行（1レコード）80文字の単位で情報を記録
• 1970年代から使われている古い形式
• 記述が統一されていないという問題がある
• ただし、現在もグラフィックス表示など、いろいろなところで使われている

– http://www.wwpdb.org/documentation/format33/v3.3.html

HEADER    KINASE                                  28-DEC-01   1GS5              

TITLE     N-ACETYL-L-GLUTAMATE KINASE FROM ESCHERICHIA COLI COMPLEXED           

TITLE    2 WITH ITS SUBSTRATE N-ACETYLGLUTAMATE AND ITS SUBSTRATE               

TITLE    3 ANALOG AMPPNP                                                        

COMPND    MOL_ID: 1;                                                            

COMPND   2 MOLECULE: ACETYLGLUTAMATE KINASE;                                    

COMPND   3 CHAIN: A;                                                            

COMPND   4 SYNONYM: NAG KINASE, AGK, N-ACETYL-L-GLUTAMATE 5-                    

COMPND   5 PHOSPHOTRANSFERASE;                                                  

COMPND   6 EC: 2.7.2.8;                                                         

COMPND   7 ENGINEERED: YES                                                      

SOURCE    MOL_ID: 1;                                                            

SOURCE   2 ORGANISM_SCIENTIFIC: ESCHERICHIA COLI;                               

SOURCE   3 STRAIN: BL21 (DE3);                                                  

SOURCE   4 EXPRESSION_SYSTEM: ESCHERICHIA COLI;                                 

SOURCE   5 EXPRESSION_SYSTEM_STRAIN: BL21 (DE3);                                

SOURCE   6 EXPRESSION_SYSTEM_PLASMID: PET-15B;                                  

SOURCE   7 OTHER_DETAILS: NOVAGEN                                               

KEYWDS    ACETYLGLUTAMATE KINASE, CARBAMATE KINASE, AMINO ACID KINASE,          

KEYWDS   2 ARGININE BIOSYNTHESIS, PHOSPHORYL GROUP TRANSFER, PROTEIN            

KEYWDS   3 CRYSTALLOGRAPHY                                                      

EXPDTA    X-RAY DIFFRACTION                                                     

AUTHOR    S.RAMON-MAIQUES,A.MARINA,F.GIL-ORTIZ,I.FITA,V.RUBIO                   

REVDAT   1   16-MAY-02 1GS5    0                                                

JRNL        AUTH   S.RAMON-MAIQUES,A.MARINA,F.GIL-ORTIZ,I.FITA,V.RUBIO          

JRNL        TITL   STRUCTURE OF ACETYLGLUTAMATE KINASE, A KEY ENZYME            

JRNL        TITL 2 FOR ARGININE BIOSYNTHESIS AND A PROTOTYPE FOR THE            

JRNL        TITL 3 AMINO ACID KINASE ENZYME FAMILY, DURING CATALYSIS.           

JRNL        REF    STRUCTURE                     V.  10   329 2002              

JRNL        REFN   ASTM STRUE6  UK ISSN 0969-2126                               

REMARK   1                                                                      

REMARK   2                                                                      

レコード名 レコードの内容

レコードの並び

参考

タンパク質の構造
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HEADER    KINASE                                  28-DEC-01   1GS5              

TITLE     N-ACETYL-L-GLUTAMATE KINASE FROM ESCHERICHIA COLI COMPLEXED           

TITLE    2 WITH ITS SUBSTRATE N-ACETYLGLUTAMATE AND ITS SUBSTRATE               

TITLE    3 ANALOG AMPPNP                                                        

COMPND    MOL_ID: 1;                                                            

COMPND   2 MOLECULE: ACETYLGLUTAMATE KINASE;                                    

COMPND   3 CHAIN: A;                                                            

COMPND   4 SYNONYM: NAG KINASE, AGK, N-ACETYL-L-GLUTAMATE 5-                    

COMPND   5 PHOSPHOTRANSFERASE;                                                  

COMPND   6 EC: 2.7.2.8;                                                         

COMPND   7 ENGINEERED: YES                                                      

SOURCE    MOL_ID: 1;                                                            

SOURCE   2 ORGANISM_SCIENTIFIC: ESCHERICHIA COLI;                               

SOURCE   3 STRAIN: BL21 (DE3);                                                  

SOURCE   4 EXPRESSION_SYSTEM: ESCHERICHIA COLI;                                 

SOURCE   5 EXPRESSION_SYSTEM_STRAIN: BL21 (DE3);                                

SOURCE   6 EXPRESSION_SYSTEM_PLASMID: PET-15B;                                  

SOURCE   7 OTHER_DETAILS: NOVAGEN                                               

KEYWDS    ACETYLGLUTAMATE KINASE, CARBAMATE KINASE, AMINO ACID KINASE,          

KEYWDS   2 ARGININE BIOSYNTHESIS, PHOSPHORYL GROUP TRANSFER, PROTEIN            

KEYWDS   3 CRYSTALLOGRAPHY                                                      

EXPDTA    X-RAY DIFFRACTION                                                     

AUTHOR    S.RAMON-MAIQUES,A.MARINA,F.GIL-ORTIZ,I.FITA,V.RUBIO                   

REVDAT   1   16-MAY-02 1GS5    0                                                

JRNL        AUTH   S.RAMON-MAIQUES,A.MARINA,F.GIL-ORTIZ,I.FITA,V.RUBIO          

JRNL        TITL   STRUCTURE OF ACETYLGLUTAMATE KINASE, A KEY ENZYME            

JRNL        TITL 2 FOR ARGININE BIOSYNTHESIS AND A PROTOTYPE FOR THE            

JRNL        TITL 3 AMINO ACID KINASE ENZYME FAMILY, DURING CATALYSIS.           

JRNL        REF    STRUCTURE                     V.  10   329 2002              

JRNL        REFN   ASTM STRUE6  UK ISSN 0969-2126                               

REMARK   1                                                                      

REMARK   2                                                                      

REMARK   2 RESOLUTION. 1.50 ANGSTROMS.                                          

REMARK   3                                                                      

REMARK   3 REFINEMENT.                                                          

REMARK   3   PROGRAM     : REFMAC                                               

REMARK   3   AUTHORS     : MURSHUDOV,VAGIN,DODSON                               

REMARK   3                                                                      

REMARK   3  DATA USED IN REFINEMENT.                                            

REMARK   3   RESOLUTION RANGE HIGH (ANGSTROMS) : 1.50                           

REMARK   3   RESOLUTION RANGE LOW  (ANGSTROMS) : 50.00                          

REMARK   3   DATA CUTOFF            (SIGMA(F)) : 0.000                          

REMARK   3   COMPLETENESS FOR RANGE        (%) : 99.9                           

分子の内容

分子の名前

遺伝子工学により生成したもの

チェインのIDの別

生物の学名と通称名

文献情報

実験に関
する詳細

X線の場合は解像度

精密化の手法

レコードの継続
（10カラム目）

そのレコードに
記載されている
情報の種類（先
頭の6カラム）

由来

ヘッダ（IDと簡単
な説明）

タイトル

・・・・・・・

参考
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ATOM      1  N   MET A   1      24.253  42.093  39.424  0.80 37.50           N  

ATOM      2  CA  MET A   1      23.934  40.679  39.655  0.80 43.15           C  

ATOM      3  C   MET A   1      24.107  40.294  41.120  0.80 24.96           C  

ATOM      4  O   MET A   1      25.075  40.676  41.786  0.80 28.17           O  

ATOM      5  CB  MET A   1      24.818  39.772  38.781  0.80 31.53           C  

ATOM      6  CG AMET A   1      24.292  38.366  38.581  0.40 29.84           C  

ATOM      7  CG BMET A   1      24.165  38.481  38.333  0.40 29.84           C  

ATOM      8  SD AMET A   1      24.778  37.899  36.733  0.40 27.07           S  

ATOM      9  SD BMET A   1      25.130  37.601  37.081  0.40 27.07           S  

ATOM     10  CE AMET A   1      23.236  37.515  35.913  0.40 16.85           C  

ATOM     11  CE BMET A   1      26.787  37.868  37.699  0.40 16.85           C  

ATOM     12  N   MET A   2      22.989  39.586  41.607  1.00 30.55           N  

ATOM     13  CA  MET A   2      23.062  38.897  42.951  1.00 28.36           C  

ATOM     14  C   MET A   2      24.073  37.739  42.978  1.00 31.79           C  

ATOM     15  O   MET A   2      24.506  37.338  41.905  1.00 32.49           O  

ATOM     16  CB  MET A   2      21.681  38.351  43.319  1.00 29.60           C  

ATOM     17  CG  MET A   2      20.594  39.436  43.403  1.00 38.10           C  

ATOM     18  SD  MET A   2      18.988  38.752  43.793  1.00 31.47           S  

ATOM     19  CE  MET A   2      19.305  37.947  45.377  1.00 35.42           C  

ATOM     20  N   ASN A   3      24.447  37.287  44.182  1.00 29.54           N  

ATOM     21  CA  ASN A   3      25.336  36.087  44.249  1.00 24.06           C  

ATOM     22  C   ASN A   3      24.464  35.025  43.632  1.00 25.04           C  

ATOM     23  O   ASN A   3      23.330  34.850  43.983  1.00 26.15           O  

ATOM     24  CB  ASN A   3      25.612  35.734  45.711  1.00 27.62           C  

ATOM     25  CG  ASN A   3      26.550  36.708  46.402  1.00 25.05           C  

ATOM     26  OD1 ASN A   3      26.421  36.918  47.625  1.00 38.75           O  

ATOM     27  ND2 ASN A   3      27.446  37.342  45.705  1.00 26.17           N  

ATOM     28  N   PRO A   4      25.095  34.110  42.829  1.00 19.86           N  

ATOM     29  CA  PRO A   4      24.259  33.092  42.262  1.00 19.79           C  

ATOM     30  C   PRO A   4      23.906  32.006  43.282  1.00 17.56           C  

ATOM     31  O   PRO A   4      24.511  31.965  44.390  1.00 20.62           O  

ATOM     32  CB  PRO A   4      25.207  32.403  41.231  1.00 19.65           C  

ATOM     33  CG  PRO A   4      26.327  33.332  41.045  1.00 21.41           C  

ATOM     34  CD  PRO A   4      26.446  34.227  42.242  1.00 22.15           C  

ATOM     35  N   LEU A   5      22.980  31.173  42.921  1.00 17.70           N  

ATOM     36  CA  LEU A   5      22.707  29.926  43.672  1.00 18.00           C

原子の番号

原子名

残基名残基番号
x,y,z座標チェイン名

B-factor（X線結晶構造のみ）

occupancy（座標位置を占める割合）

座標データ

・・・

参考
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mmCIFとPDBML/XML

data_1GS5

# 

_entry.id   1GS5 

# 

_audit_conform.dict_name       mmcif_pdbx.dic 

_audit_conform.dict_version    1.0670 

_audit_conform.dict_location   

http://mmcif.pdb.org/dictionaries/ascii/mmcif_pdbx.dic 

# 

loop_

_database_2.database_id 

_database_2.database_code 

PDB 1GS5     

EBI EBI-9174 

# 

loop_

_database_PDB_rev.num 

_database_PDB_rev.date 

_database_PDB_rev.date_original 

_database_PDB_rev.status 

_database_PDB_rev.replaces 

_database_PDB_rev.mod_type 

1 2002-05-16 2001-12-28 ? 1GS5 0 

2 2009-02-24 ?          ? 1GS5 1 

# 

_database_PDB_rev_record.rev_num   2 

_database_PDB_rev_record.type      VERSN 

_database_PDB_rev_record.details   ? 

# 

_pdbx_database_status.status_code    REL 

_pdbx_database_status.entry_id       1GS5 

_pdbx_database_status.deposit_site   EBI 

_pdbx_database_status.process_site   EBI 

_pdbx_database_status.SG_entry       . 

<?xml version="1.0" encoding="UTF-8" ?>

<PDBx:datablock datablockName="1GS5"

   xmlns:PDBx="http://pdbml.pdb.org/schema/pdbx-v32.xsd"

   xmlns:xsi="http://www.w3.org/2001/XMLSchema-instance"

   xsi:schemaLocation="http://pdbml.pdb.org/schema/pdbx-

   <PDBx:atom_siteCategory>

      <PDBx:atom_site id="1">

         <PDBx:B_iso_or_equiv>37.50</PDBx:B_iso_or_equiv>

         <PDBx:B_iso_or_equiv_esd xsi:nil="true" />

         <PDBx:Cartn_x>24.253</PDBx:Cartn_x>

         <PDBx:Cartn_x_esd xsi:nil="true" />

         <PDBx:Cartn_y>42.093</PDBx:Cartn_y>

         <PDBx:Cartn_y_esd xsi:nil="true" />

         <PDBx:Cartn_z>39.424</PDBx:Cartn_z>

         <PDBx:Cartn_z_esd xsi:nil="true" />

         <PDBx:auth_asym_id>A</PDBx:auth_asym_id>

         <PDBx:auth_atom_id>N</PDBx:auth_atom_id>

         <PDBx:auth_comp_id>MET</PDBx:auth_comp_id>

         <PDBx:auth_seq_id>1</PDBx:auth_seq_id>

         <PDBx:group_PDB>ATOM</PDBx:group_PDB>

         <PDBx:label_alt_id></PDBx:label_alt_id>

         <PDBx:label_asym_id>A</PDBx:label_asym_id>

         <PDBx:label_atom_id>N</PDBx:label_atom_id>

         <PDBx:label_comp_id>MET</PDBx:label_comp_id>

         <PDBx:label_entity_id>1</PDBx:label_entity_id>

         <PDBx:label_seq_id>1</PDBx:label_seq_id>

         <PDBx:occupancy>0.80</PDBx:occupancy>

         <PDBx:occupancy_esd xsi:nil="true" />

         <PDBx:pdbx_PDB_ins_code xsi:nil="true" />

         <PDBx:pdbx_PDB_model_num>1</PDBx:pdbx_PDB_model

         <PDBx:pdbx_formal_charge xsi:nil="true" />

         <PDBx:type_symbol>N</PDBx:type_symbol>

      </PDBx:atom_site>

mmCIF（Macromolecular 
Crystallographic Information Framework）

PDBML/XML（The Protein Data Bank 
Markup Language）

nameとvalueの対 tagとcontentの対

いろいろな情報の構造を
整理して、統一的な形式
で記述する

国際結晶学会（IUCr）主導のもとで開発されたCrystallographic 

Information Format（CIF） を生体高分子用に拡張したもの

参考

XMLは、ユーザが独自のタグを指定できるようにしたマークアップ
言語で広く一般に用いられている

タンパク質の構造
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タンパク質の構造解析

試料

データ測定

構造計算

立体構造

結晶化

X線照射→ X線回折 電子線を試料に照射→ 多方
向からの2D画像群の撮影

単粒子解析などによる
電子密度マップを構築

シグナル帰属、原子核
どうしの相互作用→ 原
子間距離の推定

分子置換法などで位相を
解決、電子密度マップを
構築

強磁場中で電磁波を当てる
→ 核磁気共鳴

タンパク質溶液を負
染色または急速凍結

X線結晶構造解析 核磁気共鳴（NMR） 電子顕微鏡（EM）

45タンパク質の構造

X線回折の強度は電
子密度のフーリエ変
換の大きさに対応

溶液状態

励起された核スピンが元に戻るとき
に発生する電磁波（シグナル）を検出



X線結晶構造の分解能
• 電子密度マップ: 分子内で電子がどこにどの程度存在している

かを示した三次元的な分布
• X線が結晶に当たると、原子中の電子によって散乱する → 散

乱波の干渉パターン（回折データ）を解析することで、電子密
度の分布を計算することができる

• 分解能（resolution）
– 近接した2個の原子が分離して見える限界の距離

46タンパク質の構造

PDB-101より

結晶構造がそろっていて、原子の動きが小
さいほど、精密な回折パターンが得られ、
精度の高い電子密度マップが得られる



X線結晶構造の単位

• 単位胞（Unit cell）
– 結晶内に現れる繰り返し構造の単位、結晶構造の一周期

• 非対称単位（Asymmetric unit, ASU）
– 対称操作を適用することによりUnit Cellを形成することのできる最小

単位
• 回転、平行移動、らせん軸（回転と平行移動の組み合わせ）

– PDBには、通常、ASUの原子座標と、ASU間の対称関係が登録される

• Biological unit（Biological molecule）
– 生物学的に機能し得る最小限の分子構成

• ASU、Unit Cellは機能と必ずしも対応しない

– 1つまたは複数のチェインから構成される

47タンパク質の構造

ASU 単位胞 結晶全体

PDB-101より

• 結晶構造に由来する X 線回折像から、
結晶の周期性が解析され、単位胞とそ
の対称性（空間群）が決定される。空
間群が定まることで、非対称単位
（ASU）が定義される

• そのため、同一の分子であっても、結
晶条件が異なれば、異なる単位胞や
ASU を持つ結晶が得られることがある



X線結晶構造の単位
1つのASUが1つのBiological 

Unitに対応
1つのASUがBiological Unit

の一部に対応
1つのASUが2つのBiological 

Unitに対応

ヘモグロビン1分子（4チェイ
ン）に対応する2hhb

ヘモグロビン分子の半分（2
チェイン）に対応する1hho

2回対称軸によって、4チェインからな
るヘモグロビン分子が生成される

ヘモグロビン分子2つからな
る1lfl

2つの分子が異なるため、1つのASU

に含まれる

タンパク質の構造 48



NMR

• NMR（核磁気共鳴法, Nuclear Magnetic 
Resonance）

• 溶液中の分子に磁場をかけ、原子核（主に¹H, ¹³C, 
¹⁵N）が発する信号を解析して構造を決定

• 溶液NMRは溶液中の構造を解析する
• 一般に複数のモデル構造を含む
• 構造決定できるのは比較的小さなタンパク質

49タンパク質の構造

ヒトのプリオンタンパク質
PDB ID: 1qlz



構造解析手法の比較

50タンパク質の構造

X線結晶構造解析 NMR 電子顕微鏡

解析対象 結晶化できるサンプル 溶液が生成できるサ
ンプル

解析時の氷包埋がで
きれば可能、サンプル
調製が他と比較して
容易

解析対象の大きさ 解析可能な分子量の
幅は広い

分子量40～50 kDa 150 kDa～

精度の指標 分解能 複数構造のばらつき 分解能

利点 他と比べて精度が高
い、成熟した技術、解
析可能な分子量の幅
は広い、他と比べてモ
デル構築が容易

溶液中の構造が得ら
れる、動的構造の解
析が可能

他と比べて、サンプル
調整が容易、サンプ
ル量が少なくてよい、
天然状態に近い構造、
巨大分子が解析可能

課題 結晶化、解析作業、微
結晶の化合物は解析
できない

試料の純度、計算に
よる原子座標決め

装置のコスト、装置に
依存した解析法

解析される状態 静的な結晶構造 溶液中の構造 天然状態に近い構造

水素原子 超高分解能でないと見
えない

見える X線よりも低い分解能
でも見ることができる



ChimeraXでタンパク質の構造を見る

51タンパク質の構造

molファイルを読み込む

「Fetch by ID」を選択
その後で「PDB」



ChimeraXでタンパク質の構造を見る

52タンパク質の構造

molファイルを読み込む

「Fetch by ID」を選択
その後で「PDB」

「4HHB」と入力



ChimeraXでタンパク質の構造を見る

53タンパク質の構造



指定した原子と一定の距離内にある原子を表示

54タンパク質の構造

「Select」→「Residue」→「HOH」を選択 「Atoms」の「Hide」を選択

結晶水: 結晶構造に登録されている

水分子、特定の位置に規則的に配置
されることで、X線回折から電子密度
として観測・モデル化される水分子

結晶水は構造や機能に重要な場合も
あるが、ここでは主にタンパク質主
鎖・全体構造の理解を目的とするた
め、一旦削除する



指定した原子と一定の距離内にある原子を表示

55タンパク質の構造

「Select」→「Residue」→「HEM」を選択



指定した原子と一定の距離内にある原子を表示

56タンパク質の構造



指定した原子と一定の距離内にある原子を表示

57タンパク質の構造

「Atoms」の「Show」を選択して、ヘムに
近接するアミノ酸残基を表示する

「Actions」→「Label」→「Residues」→
「Name and Number」を選択
アミノ酸残基の番号とアミノ酸名（3文字表
記）を表示

適当に拡大、移動をしてヘムの周辺を表
示してみよう



ChimeraXのマウス操作

58タンパク質の構造

操作 マウス操作 備考

回転 左ボタン + ドラッグ 画面内で回転

拡大縮小 ホイールスクロール ズームイン/アウト

平行移動 中ボタン + ドラッグ パン（移動）

回転中心変更 Ctrl + Shift + 左ボタン 任意の場所を中心に設定



表示領域の調整

59タンパク質の構造

「Graphics」→「Side view」を選択
さらに、「View selected」、「View all」で、

それぞれ、現在、選択されている部分、
全体が表示される



アミノ酸配列の表示

• アミノ酸配列を表示し、構造と対応づけることができる

60タンパク質の構造



分子グラフィックス

• 一般のコンピュータグラフィックス（CG）と分子グラフ
ィックスの違い
– 物体は分子構造（座標データ）に限られる

– その立体構造や相互作用を理解することが目的 → 光源は簡略化

• 全体を一様に明るくする

• 拡散反射 → 表面の向きによって明るさが変わる、凸凹を強調

• 鏡面反射 → つや、立体感を出す

– 構造を強調するための非物理的な表現 → 分子特有の表現

61

直接光

反射光

屈折光

光源

スクリーン

視点

レイ

画素

清水謙多郎

一般的なCG



分子グラフィックスの技術

62タンパク質の構造

モデリング

レンダリング

ディスプレイ表示

OpenGL

PDBの座標データ 設計 付加的な
情報、計
測、比較

モデリング

ボールアンドスティック、リボン、分子表面など

色分け
• CPK（Corey, Pauling, Kultin）配色（color scheme）

− 炭素（灰色）、酸素（赤）、窒素（青）、硫黄（黄）、・・・
• wire frameやsticksでは、結合の一部も着色

• タンパク質のチェイン
• 二次構造（ヘリックス、シート、その他）
• 残基種
• 温度因子、疎水性、N末→C末のレインボー表示など

− 選択可能なものがある

付加的な情報
• 水素結合、ジスルフィド結合、疎水性相互作用など
• 生体膜
• 静電ポテンシャル

OpenGL: さまざまな機種のハードウェア、OSなどに対応
した標準規格のグラフィックスライブラリ（GL）

立体構造のデータから
表示画像を生成



タンパク質の二次構造

αヘリックス βシート

アミノ酸の鎖が規則
正しくらせん状に巻
いた構造

2本の伸びた状態の
アミノ酸の鎖が平行
に並んだ構造

タンパク質の構造 63

タンパク質の二次構造



水素結合

• 水素結合: 電気陰性度の大きい原子（O, N, F）に
共有結合した 水素原子（H）が別の分子のO, N, F
と弱く引き合う相互作用
– 共有結合より弱いが、ファンデルワールス力より強い

64タンパク質の構造

電子供与体
電気陰性度
の高い原子
（O, N, Fなど）

電子受容体
孤立電子対
を持つ原子
（O、N, Fなど）

水素原子H

水素結合
• 水分子（H₂O）どうしの結合
• DNA の塩基対（A=T、G≡C）
• タンパク質のαヘリックス・

βシートの形成



i

水素結合のパターン

65タンパク質の構造

分子グラフィックスでは、
こうした水素結合のパ
ターンを定義し、リボン
表示などに利用している
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コラーゲン

コラーゲン PDB ID:1BKV

66構造と機能

グリシン

ヒドロキシ
プロリン

プロリン らせんの屈曲がどのよう
に実現されているか

皮膚や腱・軟骨などを構成する繊維状のタンパク
質で、人体のタンパク質全体の約30％を占める

ヒドロキシ
プロリン

グリシン

プロリン

三重らせん構造

プロリン

ヒドロキシ
プロリン

PDB-101

Chimeraで水素原子を付加し（Tools→Structure 

Editing→Add Hydrogens）、水素結合を表示させ
てみよう（Tools→ Structure Analysis→H-bonds）

水素結合を形
成、コラーゲ
ンの熱安定性
に寄与

Gly-Pro-Hypモチーフの繰り返し

http://pdb101.rcsb.org/
http://pdb101.rcsb.org/
http://pdb101.rcsb.org/


アミラーゼ

67構造と機能

αアミラーゼ PDB ID: 1SMD 糖鎖やデンプンを分解する酵素

下の方を見ると･･･



アミラーゼ

68構造と機能

配列データベースUniProtKBのIDは「P0DUB6」

「P0DUB6」のリンクをクリックすると、配列上の重要な位置と、この配
列の他のPDB構造が表示される
ここでは、UniProtデータベースのP0DUB6のページにアクセス

https://www.uniprot.org/uniprotkb/P0DUB6/
https://www.uniprot.org/uniprotkb/P0DUB6/


アミラーゼ

69構造と機能

下の方を見ると･･･



アミラーゼ

70構造と機能

• Asp212（197）: 基質のグリコシド結合を
攻撃する求核剤として作用→ 糖どうし
の結合を切る

• Glu248（233） : プロトン供与体として、
加水分解反応を促進 → 結合を切るの
に必要な水を活性化

• Asp315（300）: 遷移状態を安定化させ、
反応の効率を高める→ 上記の反応は
本来不安定だが、これを安定化



アミラーゼ

71構造と機能

阻害剤アセタロアミド
（PCA）

アミラーゼの活性部位には、デンプンやグリコーゲン
などの多糖類が結合し、これらの加水分解が行われ、
マルトースやグルコースなどの小さな糖に分解される
アセタロアミドは、アミラーゼの活性を阻害する
類似した化合物が、糖尿病治療薬（α-グルコシダーゼ
阻害剤）やダイエット補助食品として研究されている



トリプシン

• ウシのトリプシン PDB ID: 2PTC
– 主に膵臓から分泌される消化酵素
– 小腸内で活性化され、食物中のタンパク質をペプチドやア

ミノ酸に分解する

72構造と機能

トリプシン

トリプシンイン
ヒビター

• トリプシンは膵臓内で非活性
型のトリプシノーゲンとして
合成され、この段階では酵素
活性を持たないため、臓器の
自己消化を防いでいる

• さらに、万が一トリプシンが
膵臓内で活性化された場合で
も、膵臓トリプシンインヒビ
ター（PTI）がトリプシンに
結合してその活性を抑制し、
自己消化を防ぐ仕組みが働い
ている



トロンビンの阻害剤

• トロンビンとヒルログ
– ヒルログは、ヒルがもつ天

然タンパク質ヒルジン由来
の阻害剤

– 血液凝固で中心的な役割を
果たすトロンビンの働きを
抑制する抗血液凝固剤（抗
血栓薬）として用いられる

73構造と機能

阻害剤ビバリルジン

ヒルジン

セリンプロ
テアーゼ
活性部位

トロンビン

4HTCと3VXEの重ね合わせ



HIVプロテアーゼ

• HIV-1 プロテアーゼと抗HIV薬ダルナビル（Darunavir）の複合体構造

74構造と機能

プロテアーゼ分子の中央に形成された活性部位のくぼみにダルナビルが結合。ダルナビ
ルは、この活性部位に結合することで、ポリプロテインの切断反応を阻害し、ウイルス
の成熟を停止させる。この阻害剤は、基質となるタンパク質の切断部位や反応の遷移状
態を模倣した構造を持つペプチドミメティック阻害剤として設計されている。ダルナビ
ルは、酵素の活性部位には強く結合する一方で、実際には切断されない安定な化学構造
を持つため、プロテアーゼの触媒反応を効果的に阻害する。さらに、ダルナビルは活性
部位周辺の複数の残基と 広範な水素結合ネットワークを形成することで、変異を持つ
HIV-1プロテアーゼに対しても阻害活性を維持しやすいという特徴を持つ。ダルナビル
は、HIV-1プロテアーゼの立体構造と反応機構に基づいて合理的に設計された。

HIV-1プロテアーゼは、ウ
イルスのポリプロテイン
を特定の位置で切断し、
ウイルスの成熟および増
殖に必要な機能性タンパ
ク質を生成する酵素

PDBID: 3SO9



輸送タンパク質の例
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レチノール結合タンパク質
（RBP）

1RBP

RBPとトランスサイレチン
（TTR）の複合体

1RLB

シートが筒状に閉じたバレル構造の典型
的な例

ストランドの数によって、バレルの大きさ
が変化し、その内腔の大きさによって、中
に入るリガンドが異なる

レチノール → レチナールに変換され、ロ
ドプシンの構成成分として暗所視に必須

RBPは、別な輸送タンパク質TTRと複
合体を形成し、レチノール輸送の補助

TTRは、不溶性の甲状腺ホルモン、チ
ロキシンを運ぶ

レチノール＝ビタミンA（不溶性）



PDBの構造を分子グラフィックスで見てみよう
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カルモジュリン
カルシウムが結合しない状態 PDB ID: 1CFD
カルシウムが結合している状態 PDB ID: 1CLL

体内のカルシウム濃度を検知し、さまざまなカル
シウム感受性酵素、イオンチャンネルなどのタン
パク質へ信号を伝える仲介タンパク質として働く

カルシウムが結合
している状態

カルシウムが結合
していない状態

カルシウム
イオン

2つの状態の構造の違い
RMSD 10.83Å

カルシウムが結合すると、疎水性の
ポケットが露出し、他の分子と相互作
用しやすくなる→ キナーゼ、リン酸化、
イオンチャネルの制御



膜タンパク質

• 膜タンパク質（membrane protein）: 細胞や細胞内小器官
の膜の中で働くタンパク質

• 外界からの物質の取り込み、排出、情報伝達、エネルギー合
成といった重要な機能を担っている

• 真核・原核生物とも全タンパク質の約20～30%を占める

• 開発中の薬剤のターゲットの半数は膜タンパク質

77構造と機能

Biology 2e, 生物学第2版



膜タンパク質の様式

78構造と機能

生化学 88, 5, 639‒642 （2016）

膜に通路を形成し、物質が
比較的自由に移動できる

物質を特定の部位に結
合させ、構造変化を伴っ
て移動させる



膜タンパク質（イオンチャネルの例）
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イオンチャネル PDB ID: 2JK4

膜電位の変化によって開閉が制御されて
いるイオンチャネル

膜の配向を表示 イオンを通す内側には親水性
のアミノ酸が比較的多く存在

膜タンパク質構造データベースOPM

にアクセスし、膜の表面も合わせた構造
を取得して、表示してみよう

https://opm.phar.umich.edu/


膜タンパク質の動き

80構造と機能

アクアポリンの分子シミュレーション
Prashant Bhargava

チャネルの例



膜タンパク質の動き
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多剤排出トランスポーターの分子シミュレーション

多剤排出トランスポーター: 異なる種類の薬剤を細胞膜を介して
細胞外へ輸送する膜タンパク質
細菌が抗生物質に対する耐性を獲得する主要なメカニズム



膜タンパク質構造データベース

• OPM（Orientations of proteins in membranes）
– 生体膜中のタンパク質の配向を登録したデータベース
– https://opm.phar.umich.edu/

82構造と機能

https://opm.phar.umich.edu/
https://opm.phar.umich.edu/


膜タンパク質構造データベースの検索

83構造と機能

PDB IDを入力
（例えば、2JK4）



膜タンパク質構造データベースの検索

84構造と機能

「Download OPM File: 2jk4.pdb」



ロドプシン

ロドプシン: 主に光を感知して信号を伝達する役割を持
つ視覚関連の膜タンパク質

PDB ID: 1GZM

85構造と機能

膜は、DUM（Dummy atom）で定義されているので、ChimeraXのSelect → Residues → DUM

で選択してatomの「Show」を指定

レチナール

網膜
光

レチナールは光を
吸収すると異性化

これによりロドプシンが構造変化を起
こし、Gタンパク質を活性化→ 脳に信
号が伝わる（見えると感じる）

ロドプシンは、アントシアニンの助けを
借りて再合成される

神取秀樹, ロドプシンの作動メカニズム, 生化学, 91, 4 (2019).



膜タンパク質の性質

• 細胞膜の厚さは、8～10nm程度

• 脂質二重層に接する部分は、疎水性（水を嫌う性質）
のアミノ酸が多い

• 細胞膜の脂質二重層を貫通している部分は、ヘリック
スやβシートが筒状になったバレル構造をとる

• ヘリックス型膜貫通領域の性質
– 20～30個程度のアミノ酸で構成され、その長さは約3nm程度

– ヘリックス全体が疎水性

• ただし、水溶性タンパク質（膜タンパク質ではないタンパク質）
の内部のヘリックスに比べて、それほど疎水性は高くない

– 極性の強い残基（リジン、アルギニン、ヒスチジン、グルタミン酸、

グルタミン）、極性が弱くても側鎖の大きな残基（トリプトファ

ン、チロシン）が膜表面付近に存在する傾向

86構造と機能



ヌクレオソーム
ヌクレオソームは、DNAをコンパクトに折り
たたんで収納するための基本構造

DNAはヒストンというタンパク質の集合体
（8量体、H2A-H2B 2量体 2個、H3-H4 4量
体）に巻き付く

87

H3

H4

H2A

H2B

ヒストンテール

PDB ID: 1KX5

DNA

ヒストンH3の Arg83の周
辺構造: 水素結合は形
成が困難、静電相互作
用、van der Waals相互
作用、CH-相互作用

構造と機能

DNAから4Å以内の

H3およびH4のArgまたはLysで、DNAから
4Å以内の原子を表示

Arg83



リボソーム

88構造と機能

PDBID: 5JTE

30sサブユニット、最初のX線結晶構造
Carter, A.P. et al. Nature 407 (2000).

V. Ramakrishnanのグループ （ノーベル化学賞）

30s

50s

リボソームの全体構造
クライオ電子顕微鏡による構造（分解能3.6Å）

tRNAがA-site, P-site, E-siteに結合
Arenz, S. et al. Nat Commun 7 (2016). 

tRNA は A → P → E の順番で移動し、
その過程でアミノ酸がつながっていく

PDBID: 1FJG16sRNA

重ね合わせ



PDBの構造を分子グラフィックスで見てみよう
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SARS-CoV-2スパイクタンパク質 PDB ID: 6VSB

スパイクタンパク質がヒト細胞受容体に結合した後、
ウイルス膜はヒト細胞膜と融合し、ウイルスのゲノ
ムがヒト細胞に入り、感染を開始できるようになる

スパイクタンパク質
（6VSB）

ヒトのACE2（アンギ

オテンシン変換酵
素）: アンギオテンシン
を活性化する酵素

複合体の構造
（6M17）

ウイルスのトゲ
ヒトの受容体を認識



電荷をもつもの

水を嫌うもの（疎水性）
水になじむもの

（親水性）

プロリン

アラニン バリン ロイシン

フェニルアラニン

イソロイシン メチオニン

グリシン

ヒスチジン

アスパラギン酸

グルタミン酸

リジン
アルギニン

セリン トレオニン トリプトファン

システイン アスパラギン
グルタミン

トリプトファン

20種類のアミノ酸

タンパク質の構造



アラニン,A

ロイシン,L

イソロイシン,I メチオニン,M グリシン,G

プロリン,P フェニルアラニン,F 疎水性

セリン,S トレオニン,T チロシン,Y ヒスチジン,H

システイン,C アスパラギン,N グルタミン,G トリプトファン,W

親水性

バリン,V

アスパラギン酸,D

グルタミン酸,E

電荷をもつもの

リシン,K

アルギニン,R

－

－

＋

＋

20種類のアミノ酸

タンパク質の構造
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