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VaProS チュートリアル 

構造解析を試みるタンパク質を結晶化する際に役立つ情報を抽出する 

neuromedin U receptor 1 の結晶化を試みるとします。まず、”neuromedin U receptor 1”また

は “NMUR1”で keyword サーチすることからはじめます。 

VaProS トップ画面（http://p4d-info.nig.ac.jp/vapros/）にアクセスします。その後、Keyword の

検索窓に neuromedin U receptor 1 と入力し、Search ボタンをクリックします。 

 
neuromedin U receptor 1 に関連するヒトの 3 つのタンパク質の情報が出力されます。 
興味のある NMUR1 をクリックして Details（Go）ボタンをクリックします。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  

http://p4d-info.nig.ac.jp/vapros/
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VaProS 内の DB・ツールに遷移します。左のアイコンの並びの中の 3D Interaction をクリックし

ます。3D Interaction ウインドウが表示されます。そのウインドウの一番左上にあるボタンをクリ

ックするとウインドウサイズが大きくなるので 3D Interaction の内容が見やすくなります。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
ウインドウサイズが最大化した 3D Interaction ウインドウです。 
Neuromedin U receptor 1 (NMUR1)にアミノ酸配列が類似のタンパク質で Protein Data 
Bank (PDB)に立体構造が登録されているものが、MONOMER の表に表示されます。初期状

態では、似たホモログは代表だけが表示されます（summary）。すべての立体構造の一覧を見る

ために[bars (full)]をクリックします。 
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MONOMERの表には、各登録タンパク質のPDB idおよびNMUR1とのアミノ酸配列一致度が

出力されています。 
 

 
 
MONOMERの表の下にHETEROの表があります。この表には、PDBに登録されているタンパ

ク質が結晶構造中で他のタンパク質と複合体を形成している場合に、その PDB id および複合体

の相手の情報が出力されています。4grv をクリックします。 
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選択したタンパク質－タンパク質複合体（neurotensin receptor 1－neutotensin 8-13 複合体）

について、複合体の分子構造、相互作用残基（Contact）そして二次構造（SecStr）の情報が得ら

れます。contact sites ではこの複合体の結合に関与している残基が分かります。 
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HETERO の表の下に COMPOUND の表があります。この表には、PDB に登録されているタン

パク質が結晶構造中で低分子と複合体を形成している場合に、その PDB id および低分子の情

報が出力されています。2rh1 をクリックします。 
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選択したタンパク質－低分子複合体（beta-2 adrenergic receptor－cholesterol 複合体）につい

て、複合体の分子構造、相互作用残基（Contact）そして二次構造（SecStr）の情報が得られま

す。 

 

 

 
  



 

 
Copyright © 2015 National Institute of Genetics 

COMPOUNDの表の下にはMETALの表があります。この表には、PDBに登録されているタン

パク質が結晶構造中で金属（イオン）と複合体を形成している場合に、その PDB id および低分子

の情報が出力されています。 

 

 
 
上記の検索により、neuromedin U receptor 1 に関連するタンパク質の Protein Data Bank 登

録情報について以下の情報が得られました。NMUR1 の配列類似タンパク質の PDB 登録情報

の表から、これらのタンパク質に結晶構造中結合している低分子や金属イオンの出現頻度の情

報が得られ、目的タンパク質（NMUR1）の結晶化条件の参考になると期待されます。 
 

• NMUR1 それ自身の結晶構造は Protein Data Bank に登録されていないが、NMUR1 に

アミノ酸配列が 30%以上一致するタンパク質の結晶構造が（少なくとも）4 つ登録されてい

る。 
• そのうち、NMUR1に配列が 30%一致するneurotensin receptor 1 (NTR1)の結晶構造は

PDB ID が”4grv”で登録されている。 
• この結晶構造”4grv”において、NTR1 は neurotensin 8-13 に結合しており、その結合に関

与している残基は N124, Y125, T138, H200, V207, V218, C219, M220 である。 
• NMUR1 と NTR1 のアミノ酸配列アラインメント、NTR1 の 2 次構造情報が得られる。 

• NMUR1 と似た配列をもつタンパク質の結晶構造中、タンパク質に結合している低分子の出

現頻度が得られる。これは結晶化に有効な界面活性剤や添加剤の傾向を示している。 
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9 回 [2CV]HEGA-10 
7 回 [HTO]HEPTANE-1,2,3-TRIOL 
4 回 [CLR]CHOLESTEROL 
3 回 [BGL]SUGAR (B-2-OCTYLGLUCOSIDE) 
3 回 [PEF]DI-PALMITOYL-3-SN-PHOSPHATIDYLETHANOLAMINE 
2 回 [BNG]SUGAR (B-NONYLGLUCOSIDE) 
 

• NMUR1 と似た配列をもつタンパク質の結晶構造中、タンパク質に結合している金属の出現

頻度が得られる。これは結晶化に有効な金属イオンや位相決定のための重原子の情報とな

る。 

8 回 [ZN]ZINC ION 
2 回 [HG]MERCURY (II) ION 
2 回 [CL]CHLORIDE ION 
2 回 [NA]SODIUM ION 
 

以上 
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