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1. はじめに 

 タンパク質のはたらきを知る上で，リガンドとその結合部分の相互作用（鍵と鍵穴の関係）を知ること

は重要である。PDBsumサイト 1)にはその相互作用部位を示すLIGPLOT2)計算結果が公開されて

おり，水素結合部分の表示を含む立体構造も Jmol3)形式等で参照できる。その PDB形式データか

ら，サイト構成アミノ酸の特性基の有機性・無機性値 4)を算出するエディタマクロを作成し，Jmol版分

子モデルとともにWebページとして公開した。 
 

2. リガンドとサイト部分の有機性・無機性値算出と

Jmol形式データの表示 

  PDBsum からダウンロードできるリガンド＋サイト

の構造データから，そのサイト構成アミノ酸の特性

基の有機性・無機性値 5)の総計を自動で算出する

エディタマクロを作成した 6)。リガンドについては別

途作成済みのExcelシート 7)で有機性・無機性値を

求め，それらを表にして，Jmol スクリプトにより水素

結合部分も表示しアミノ酸残基については性質別

に色分けできるようにした分子モデル（図 1 が表示

例）と一緒に参照できる Web ページ 8)を公開し，適

宜データを追加している。 

 リガンドとサイト構成アミノ酸それぞれの有機性値

（O）と無機性値（I）の比 I/Oの間には良好な相関関

係が得られた。 

 また，公開ページにはアニメーション GIF 画像集

や教材的な自作ブログ記事へのリンクも掲載し，デ

ータの見方をわかりやすくする工夫もしている。 
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図 1 公開 Web ページ 8)の表示例．抗インフ

ルエンザウイルス薬オセルタミビル（タミ

フル）の活性体 GS4071 を含むノイラミニ

ダーゼの PDBsum データ 2qwk より．8 個

の水素結合がある．リガンドは I/O=1.607，

サイトは I/O=1.882． 


