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 タンパク 3000 プロジェクトの下、理研 GSC では、多数のタンパク質結晶化実験が

行われている。結晶化実験のシステム化と並行して、結晶化予測プログラムとハンギ

ングドロップ(HD)用プレートシールを開発したので、紹介したい。 

 X 線結晶構造解析における近年のソフト・ハードの発展は、顕著な解析の効率化を

実現しつつある一方、結晶化のプロセスは、試行錯誤的アプローチに終始し、1 つの

タンパク質の結晶化に数百から千といった条件を探索するなど、構造決定のボトルネ

ックの一つである。我々は、結晶化に至らなかった結果も積極的に利用するというこ

と念頭におき、蓄積された結晶化実験データについて、ソフトコンピューティング技

術のひとつである Support Vector Machine (SVM)によって情報相関解析を行い、結晶

化実験の結果を予測するプログラムの開発を試みた。SVM による情報解析の可能性を

検討し、アミノ酸配列を入力すると、市販の 3種のスクリーニングキットの実験結果

を予測するプログラムを作製した。GSC で行われた高度好熱菌サンプルについて予測

を行い、構造決定された 9種のタンパク質について、実際の実験結果と比較し、プロ

グラムの評価を行った。 

 また、多検体結晶化実験においては、主に自動化の観点から、シッティングドロッ

プ法での結晶化が主流になっているが、結晶取扱いの容易さや、異なる結晶化法の試

みとして、HD 法でのスクリーニングの要望は根強い。そこで、HD 法でも容易で安価

にスクリーニングを行うためのプレートシールを考案し委託作製した。現在、マルチ

チャンネルピペットによる結晶化と微量ドロップ作製装置モスキートによるスクリ

ーニング実験に使用している。 
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