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質量分析計によるアミノ酸配列同定では, １）既存のアミノ酸配列データベースにマススペクトル
を照らし合わせる手法と, ２）測定されたマススペクトルのピーク間隔から得られる質量を元にアミ
ノ酸を直接的に検出する手法が存在する. しかしながら, １）の手法では, データベースに存在しな
いアミノ酸配列を同定できないだけでなく, 誤同定されてしまうケースが多く見受けられる. また, 
２）の手法においては, ピーク間隔のみを考慮しているためピークがノイズかシグナルかの判定が難
しいだけでなく, 配列に含まれる全てのペプチドフラグメントが検出されない限り, ペプチド全体の
アミノ酸配列同定は困難である.  
そこで本研究ではアミノ酸間の結合強度を考慮することで, 結合の切断が不均一に起こっているマ
ススペクトルから, データベースに依存しないで非経験的にアミノ酸配列同定を行う手法を提案する. 
この同定手法では, 質量分析により検出されるペプチドフラグメントのイオン強度と, アミノ酸-ア
ミノ酸間の結合強度により算出されるピークの出現確率を考慮する評価関数を開発し, 高精度なアミ
ノ酸配列同定を実現した. ２）の手法として代表的な既存手法 PEAKS と比較することで, 我々の手法
によるアミノ酸配列‘AEFVEVTK’の同定結果を図に示す. この例では, PEAKS はノイズピークによる誤
同定をしており, 正しい結果を得ていないが、我々の手法ではピーク強度を考慮することにより正し
い解が得られている. 本手法の適用により, アミノ酸由来のピークを正確に判別し, 精度の高い解析
結果を得ることが可能である.  

 

図：PEAKS と本手法によるアミノ酸配列‘AEFVEVTK’の同定結果比較. PEAKS は誤同定. 


