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II. 成果の概要（総括研究報告） 
 
(1) 日本女子大学和賀祥教授らが機能解析をすすめている真核生物の複製開始タンパク質の機能部

位（DNA 結合部位）の立体構造をモデリングし、機能に重要なアミノ酸残基を推定することで、

機能解析ができた（Hoshina, S. et al. Journal of Biological Chemistry, 2013）。 
(2) 埼玉県立がんセンター赤木究教授らがガンの診断と治療のために集積した遺伝子変異とガンの

関連データを、ガン原因遺伝子がコードするタンパク質の立体構造と関連づける研究を実施し、

ガンの原因になるアミノ酸残基の変異がそのアミノ酸残基の立体構造上の位置と強く関連してい

ることを見いだした（Terui, H. et al. Journal of Biomedical Science, 2013）。 
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(3) 鳥取大学檜垣克美准教授らの開発した低分子がそのターゲットタンパク質にどのように相互作

用するのかを複合体構造のモデリングによって推定し、その構造を計算機で解析した（Takai, T. 
et al. Molecular Therapy, 2013）。 

(4) 国立遺伝学研究所吉田真明研究員らが同定したイカ転写因子の選択的スプライシング産物をホ

モロジーモデリングし、その立体構造推定を支援した（Yoshida, M. et al. Scientific Reports, 
2014）。 

(5) 大阪大学増井良治准教授らが解析した高度好熱菌 Thermus thermophilus のプロテオームリン

酸化データを、タンパク質立体構造のホモロジーモデリングの手法を用いてあてはめ、その影響

を解析した（Masui, R. et al. Journal of Structural and Functional Genomics, 2014）。 
(6) 東京大学田之倉優教授（解析拠点分担者）らが明らかにした Dynein タンパク質の微小管結合ド

メインにおいて、微小管と結合するアミノ酸残基を推定することで、その結合様式を明らかにす

る研究を実施した（Kato, Y.S. et al. Structure, 2014）。 
(7) お茶の水女子大学作田正明教授らが同定した植物のジオキシゲナーゼ遺伝子がコードするタン

パク質のホモロジーモデリングをし、特に活性部位周辺のループ構造を計算機で解析した

（Takahashi, K. et al. Natural Product Communications, 2015）。 
(8) 長浜バイオ大学小倉淳准教授らが生物系統樹にもとづき推定した数億年前のタンパク質を、その

アミノ酸配列から立体構造をホモロジーモデリングし、DNA との結合様式を推定した（Kamijyo, 
A. et al. Gene, 2015）。 

(9) 長浜バイオ大学土方敦司助教らが解析を進めている Barth Syndrome 原因遺伝子がコードする

ンパク質の立体構造変化に関して、ホモロジーモデリングによって構造変化を解析した（Hijikata, 
A. et al. Meta Gene, 2015） 

(10) 東京医科歯科大学田中博教授らが進めているタンパク質とステロイド分子との網羅的相互作用

解析において、複合体立体構造が明らかになっているステロイド結合タンパク質をすべて収集し、

その機能実現様式がどのようになっているか明らかにするための分類解析を実施した

（Hori-Tanaka, Y. et al. Steroids, 2015）。 
 (11) お茶の水女子大学棚谷綾准教授ら（本プロジェクト制御拠点分担者も含む）が新たに見出した、

核内受容体に結合する非ステロイド分子が、核内受容体にどのように構造で結合しているのかを、

in silico ドッキングの手法で推定した（Inoue, K. et al. European Journal of Medicinal 
Chemistry, 2015）。 
 
 

(1) In the collaborative work with Prof Waga at Japan Women’s Univ., comparative modelling of 
a part of the eukaryotic origin recognition complex proteins was accomplished. Functionally 
important amino acid residues were identified (Hoshina, S. et al. Journal of Biological 
Chemistry, 2013). 

(2) In the collaborative work with Prof. Akagi at Saitama Cancer Center, mutations gathered 
from the cancer patients were mapped on to the protein three-dimensional structures and 
found that the location of cancer-causing mutations and their properties in protein 
three-dimensional structures had correlation (Terui, H., et al. Journal of Biomedical Science, 
2013).  
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(3) In the collaborative work with Prof. Higaki at Tottori Univ., the binding pose of the new 
ligand built by the group to the target protein was predicted and the way to modified the 
ligand was suggested (Takai, T. et al. Molecular Therapy, 2013). 

(4) In the collaborative work with Dr. Yoshida at National Institute of Genetics, the 
three-dimensional structure of the product of the splicing variant in the gene of squid 
transcription factor was predicted. (Yoshida, M. et al. Scientific Reports, 2014). 

(5) In the collaborative work of Prof. Masui at Osaka Univ., the data of whole phosphorylation 
data in Thermus thermophiles was applied to the protein three-dimensional structures and 
the effect of phosphorylation to the protein structure was computationally analyzed (Masui, R. 
et al. Journal of Structural and Functional Genomics, 2014). 

(6) In the collaborative work of Prof. Tanokura at Univ. of Tokyo (one of the members in PDIS), 
the three-dimensional structure of the domain of Dynein was solved and its functionally 
important residues were computationally predicted (Kato, Y.S. et al. Structure, 2014). 

(7) In the collaborative work of Prof. Sakuta at Ochanomizu Univ., comparative modelling of 
plant dioxygenase was performed and the importance of the structure of loops around the 
catalytic site was identified (Takahashi, K. et al. Natural Product Communications, 2015). 

(8) In the collaborative work of Prof. Ogura at Nagahama Institute of Bio-Science and 
Technology, three-dimensional structures of proteins existed in 100 million or more years ago 
were modelled and their DNA-binding capability was computationally predicted (Kamijyo, A. 
et al. Gene, 2015). 

(9) In the collaborative work of Dr. Hijikata at Nagahama Institute of Bio-Science and 
Technology, the structure of the protein coded by the causative gene of Barth Syndrome was 
predicted and the effect of mutations to the structure was predicted (Hijikata, A. et al. Meta 
Gene, 2015). 

(10) In the collaborative work of Prof. Tanaka at Tokyo Medical and Dental Univ., protein-steroid 
interaction mode in three-dimension was extensively analyzed and the binding mode was 
classified (Hori-Tanaka, Y. et al. Steroids, 2015). 

(11) In the collaborative work of Prof. Tanatani at Ochanomizu Univ., the new ligand for the 
nucleic receptor that does not have steroid backbone was docked to the nucleic receptor 
protein and its binding mode was predicted (Inoue, K. et al. European Journal of Medicinal 
Chemistry, 2015). 
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