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データベース構築促進及び技術開発に関する報告書

変異 タンパ ク質 配列 デー タベースの構 築

平 成5年3月

財団法人 デー タベー ス振興 セン ター

委 託 先 日 本 電 子 計 算 株 式 会 社



本事業 は、日本 自転車 振興会 か ら競輪収益の一部 であ る機械工業振 興資金の

補助 を受けて作成 した もので あ る。



、

、

.

'

、

●



、

」

!

「

」

馳



序

デー タベー スは、わが 国の情報化 の進展上 、重要 な役割 を果 たす もの と期待 され てい

る。今 後、デー タベー スの普 及に よ り、わが国 において健 全 な高度情報化社会 の形成が

期待 され る。さらに海外 に対 して提供可能 なデー タベー スの整備 は、国際的 な情報化へ

の貢献 お よび 自由な情報 流通 の確保 の観点か らも必要 であ る。しか しなが ら、現在 わが

国 で流通 して い るデー タベー スの中でわが 国独 自の もの は1/3に す ぎないのが現 状

であ り、わが国 デー タベ ースサー ビスひいてはバ ランスあ る情報産業の健全 な発展 を図

るためには、わが 国独 自のデー タベー スの構築お よびデー タベー ス関連技術の研究開発

を強力に促 進 し、 デー タベー スの拡 充 を図 る必要 があ る。

この よ うな要請 に応 え るため、働 デー タベー ス振興 セ ンター では 日本 自転車振興会か

ら機械工 業振興資金の交付 を受 けて、デー タベー スの構築 お よび技術開発 につ いて民間

企業 、団体 等に対 して委託事業 を実施 してい る。委託事業 の 内容 は、社 会的、経済的 、

国際的に重要 で、また地域 お よび産 業の発展の促 進に寄与 す る と考 え られ ているデー タ

ベー スの構築 とデー タベー ス作成 の効率化 、流通 の促進 、利 用の円滑化 ・容易化 などに

関係 した ソフ トウェア技術 ・ハー ドウェア技術 である。

本事業 の推進 に当って、当財 団に学 識経験者 の方 々で構成 され るデー タベ ース構築 ・

技術 開発促 進委 員会(委 員長 山梨学 院大 学教授 蓼 沼良一 氏)を 設置 して いる。

この 「変異 タンパ ク質配列デー タベー スの構築」は平成4年 度のデー タベー スの構 築

促進 お よび技術 開発促 進事業 として、当財 団が 日本電子計 算株 式会社に対 して委託実施

した課題 の一つ である。この成果が、デー タベ ー スに興味 をお持 ちの方々や諸分 野の皆

様方 のお役 に立てば幸 いであ る。

なお、平成4年 度 デー タベー スの構築促進 お よび技術 開発促 進事業 で実施 した課題 は

次表 の とお りで ある。

平成5年3月

財 団法 人 デー タベー ス振興セ ンター



平成4年 度 デー タベー ス構築 ・技術開発促進委託課題一覧

分 野 課 題 名 委 託 先

1変 異 タンパ ク質配列デー タベー スの構築 日本電子計算㈱

2新 聞縮刷版見 出 しデー タベー スの構築 ㈱朝 日新聞社

3フ ァジィに関す る文献 デー タベー スの構築 肋 日本情報処理開発協会

4医 療用医薬品坑生物質データベースの構築 ㈱小田島

5交 通事故調査 デー タベー スの構築 ㈱ 日本 自動車研究所

6楽 器 デー タベー スの構築 ㈱ ダインメディアサー ビス

社 会 7人 体計測 デー タベー スの構築 ㈹人間生活工学研究センター

8大 学 におけ るデー タベー ス利用教育 システムのプ ロ 口外 ア ソシエー ツ㈱

トタイプ作成

9先 進複合材料デー タベースの構築 肋次世代金属 ・複合材料研究開

発協会

10博 物館所蔵地図資料所在情報データベースの構築調 ㈲ 地図情報セ ンター

査

11地 域 流通最適化 デー タベ ースのプ ロ トタイプ作成 (社)日本 ボ ラ ン タ リー ・チ ェ ー ン

協会

中小企業振興 12異 分 野研究 のための知 的オ リエ ンテー シ ョン ・デー ㈱けいはんな

地域 活性化 タベ ース システムのプ ロ トタイプ作成

13在 宅 勤務 者サ ポー ト ・デー タベ ー スの構築調査 ㈱志 木サテ ライ トオ フィス ・ビ

ジ ネ ス セ ン タ ー

14銅 基複合材料 日本特許英文データベースの構築 神 鋼 リサーチ㈱

15技 術 協力供 与機 材デー タベー スのプ ロ トタイプ作成 肋 日本国際協力システム

海 外 16先 端産業分野における専門用語の電子舌辛書データベ 科学技術情報研究所㈱
一ス化の調査研究

17マ ー ケティングコー ドの英文デー タベー スの構築 ㈱帝国デー タバンク

18安 全研究におけ る多重 シソー ラス ・システム構築 の ㈱紀伊國屋書店

ための基本安全用語データベースの開発

193次 元マ ッピングデー タベー スの技術開発 ㈱ 日本総合技術研究所

20デ ー タベー ス検索サ ポー トシステムの調査研 究 セン トラル開発㈱情報図書館

RUKIT

技 術 21グ ループ ウェアにおけ るデー タベー スシステムに 関 ㈱ イ フ ・ア ドバ タ イ ジ ン グ

する調査研究

22パ ー ソナル コン ピュー タ とLANの 利用 に よる非定 ㈱ メ イ テ ィ ッ ク

形デー タベー スの プロ トタイプ作成

23知 的 資源型 デー タベー スの調査研究 ㈱ ジ ャ パ ン コ ミュ ニ ケ ー シ ョ ン

ズ イ ン ス テ ィ テ ユ ー ト
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1.概 要

1 1目 的

タンパク質は、生命活動の基盤となる作用物質である。この生体高分子はわずか20種 類のアミ

ノ酸を素材 とし、ペプチ ド結合という単一の共有結合によるアミノ酸相互の結合により出来てい

る。タンパク質 のアミノ酸配列の決定は遺伝子工学的手法で容易にな り、天然のタンパク質のアミ

ノ酸配列データは、約1年 半で2倍 のペースで増加 してお り、既に約40、000件 がデータベー

ス化されている。近年、遺伝子工学の進歩により天然のタンパク質のアミノ酸配列の一部を変え、

産業に有用な人エタンパク質の研究開発が進んでおり、21世 紀の主要技術の一つと目されるバイ

オテクノロジーの着実な果実 となることが予測される。

研究者がアミノ酸配列を改変して物性や機能の改変を行おうとする時、現在、試行錯誤的に実験

を行 うか、過去の文献を調査 し推定する等の方法で行われている。これには研究者の膨大な時間と

手間が必要 とされ、有用なデータベースの出現が求められている。

そ こで今回、タンパク質改変実験の過去 の報告を集積 し知識体系化する ことを目的に、変異タン

パク質配列データベースの構築を実施する。当データベースは、バイオテクノロジー分野の発展に

大きく貢献できるとともに、世界的学術的貢献の一助として位置づけられることが期待される。
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1 2実 施内容

(1)学 術 文 献 の 内 容 調 査

変異タンパク質に関する学術文献について記述 されている内容を調査 した。

(2)デ ー タ ベ ー ス の 内 容 の 検 討

学術文献の内容調査を踏まえ、データベースとして必要な情報(項 目)の 検討を行った。

(3)デ ー タ 作 成 方 法 の 検 討

データをデータベースに効率的に取 り込むために、データのチェック方法などを検討した。

(4)デ ー タ の 作 成

データの作成方法に基づきデータを約10,000件 作成 した。

(5)デ ー タ ベ ー ス シ ス テ ム の 作 成

検索 ・出力機能のほか、ユーザが作成したデータの取 り込み、キーワー ドの作成などデータベー

スを作る一連のシステムを作成 した。

(6)デ ー タ ベ ー ス の 検 索

データベースシステムが仕様どお り動 くかどうかを調べるために、実際の検索で行われる例を

想定 し、検索 ・評価 した。
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2. 学術文献の内容調査

学術文献に記載されている変異タンパク質に関する記述内容が どのようなものであり、それをど

のように整備するか検討 した。

2.1 文献内容の概略

(1)変 異 タ ン パ ク 質

変異タンパク質は大別 して2つ のグループに分かれる。1つ は蛋白工学的手法で作成された人工

変異タンパク質であ り、もう1つ は遺伝的疾患や自然変異細菌などか ら古 くから見い出されている

自然変異タンパク質である。変異タンパク質を研究するうえで、タンパク質のアミノ酸配列の変化

と、その結果得 られるタンパク質の生物的活性、物理化学的性質の変化の2つ が重要な要素と考え

られている。この関係を研究するために、目標となる部位に変異を起 こしている天然変異タンパク

質 を探すよりも、目標 となる部位を最近の蛋白工学的手法により積極的に変換 した人工変異タンパ

ク質を研究 している論文数の方が大勢を占めている。

(2)変 異 タ ン パ ク 質 名

変異タンパク質が由来 した天然タンパク質に対 して、文献によっては異なる名称を用いている場

合がある。個々の変異タンパク質 を識別する名称は、置換前の天然タンパク質のアミノ酸残基名 と

置換後のアミノ酸残基名を使用して表わしている場合が多 く見 られるが、必ず しも統一されていな

い。

(3)ア ミ ノ 酸 残 基 番 号

アミノ酸残基番号は、 リボソームにより翻訳された段階(未 成熟)の ア ミノ末端から振られてい

る場合ばかりではなく、成熟 した天然タンパク質のアミノ末端から振 られている場合もある し、類

似の他の生物由来のタンパク質のアミノ酸残基番号を参照している場合もある。その上、アミノ酸

配列の挿入や欠損のために、変異タンパク質と由来 した天然タンパク質とで長 さが変化 した場合、

アミノ末端から通 し番号を振る場合以外に、変異を起こさせた場所だけ特別な番号を振 り、他の部

位は天然タンパク質の該当する番号を振っている場合なども見られ、アミノ酸残基 の番号づけが統

一 されていない。

(4)変 異 タ ン パ ク 質 作 成 方 法

蛋 白工学的手法の中には遺伝子工学的手法(部 位特異的変異、発現ベクタなど)、 物理的手法

(紫外線、放射能など)、 化学的手法(変 異試薬な ど)な ど、様々な手法が用いられており、全て

の変異タンパク質作成に共通する様な作成方法は見 られない。また結果 として同じアミノ酸配列を

持つ変異タンパク質であっても、異なる方法で作成されている場合も見 られる。
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(5)活 性 、 性 質 測 定 条 件

変異タンパク質を特に遺伝子工学的に変異させた場合 には、大腸菌や酵母など増殖速度が速い微

生物に変異タンパク質の遺伝子を組み込み、変異タンパ ク質を量産させ、最終的に必要な変異タン

パク質のみを単離 している場合が多い。このとき取 り出 した変異タンパク質の純度によ り、生物活

性、物理化学的性質の測定値が大きく左右 される。またこのときの不純物は、変異方法、発現系な

どにより変わって くる。また生物的活性や物理化学的性質を測定する際の溶媒の温度、塩濃度pH

など実験条件が完全に一致 している場合はほとんどない。

(6)変 異 タ ン パ ク 質 作 成 数

変異タンパク質において、活性、性質がどのように変化 したかは同じ条件下で測定される天然タ

ンパク質の数値 との比較で論じられる。そのため測定には天然タンパク質と変異タンパク質が用意

される。変異タンパク質数は1つ の場合も見 られるが、通常同じ部位のアミノ酸残基を数種類のア

ミノ酸残基 に置換したり、別 々の部位を置換 した りして、数種類の変異タンパク質を用意する。文

献によっては10種 類以上の場合もある。

(7)測 定 結 果 の 表 示 方 法

天然タンパク質や他の変異タンパク質との特性の違いを比較するために、また、基質、塩濃度、

経過時間などに対する変化を見るために表形式で表示される場合が多い。 このとき使用 される数値

は、測定値そのものである場合以外に、天然タンパク質の値を1と した相対値の場合 も見られる。

また時間経過による変化 を記述する場合の様にグラフで示された結果も見られる。

2.2整 備 の 方 針

(1)記 述 方 法 の 統 一

文献 の内容 を調査 した結果 、変異 タ ンパク質名、ア ミノ酸残基 番号 の振 り方 な どにつ いて統一 さ

れ ていな い ことが判明 した。そ こで整備の第一歩 と して、デー タベース上での記 述方法 の統 一を図

る。 この際使用す る基準 は、文献 の中で比較的多 く利用 されて いる ものに準 じる。 また天然 タ ンパ

ク質のア ミノ酸 配列 デー タベー ス として、PIR-Internationa1(ProteinInformationResource-

NationalBiomedicalResearchFoundation(PIR-NBRF),JapanInternationalProtein

InformationDatabaseσIPID),MartinsriedInstituteforProteinSequence(MIPS))が 作成 し、

世界的 によ く利用 され ているデータベースが存在す るので 、 このデー タベースで の記述 方法 も参考

にする。

(2)測 定 結 果

文献では多くの場合、測定結果が表形式で記載されている。そ こで本データベースで も表形式で

測定データを表記する。文献にはグラフや図も掲載されているが、入力の負荷がかかること、デー
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タ容量が大きいこと、システム開発に時間がかかることから、今回は、グラフ、図の収録は見合わ

せる。

(3)他 の デ ー タ ベ ー ス と の ク ロ ス リ ン ク

変異タンパク質に関する論文の多くは、天然タンパク質と変異タンパク質との諸特性の違いにつ

いて論 じている。 したがって、本データベースでもこの点に重きを置くことに し、天然タンパク質

に関する内容については、クロス リファレンスなどを記述し、他のデータベースを参照できるよう

にする。またクロス リンクする機能を持たせる ことによ り、既存の天然タンパク質に関するデータ

ベースと一緒 に利用 した場合には、直接該当する内容を引用して表示できるようにする。
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3. デ ー タ ベ ー ス の 内容

前章の文献調査を踏まえて、エントリーの単位、作成するデータベースの項目、及び検索するた

めのキーワー ドを検討する。

3. 1エ ン ト リー 単 位 の 決 定

エン トリーの単位 としては、

(1)1天 然タンパク質を1エ ントリー(同 じ天然タンパク質か ら派生した変異タンパク質を全

て1つ のエントリーにまとめる)

(2)1文 献を1エ ントリー

(3)1変 異タンパク質を1エ ン トリー

という3種 類が考えられる。

(1)の 場合、ある天然タンパク質についての全ての変異タンパク質の種類を知るのにはとても都合

が良いが、測定された諸特性は論文毎に異なり、同 じ特性を測定 している場合でもその測定条件が

一致 していることはほとんどない。そのため測定結果を1つ にまとめるのはあまり意味をなさず、

逆に内容が多 くなりすぎ見づらくなると予想される。

(2)の 場合は、文献に記載されている範囲で変異タンパク質の諸特性を比較するのには都合がよ

い。また入力する場合でも、常に新規に登録することになるので、データチェックを行いやすい。

しか し1つ の変異タンパク質の性質のみを表示させたり、ある特定のアミノ酸の置換を起こしたタ

ンパク質をリス トアップする等、個別に変異タンパク質を検索した り表示するには適 していない。

(3)は個々の変異タンパク質の諸性質を表示 した り、いろいろな検索方法を行う場合には最も適 し

ている。 しかし、データをこの単位で入力するのでは重複する内容がかなり多くなる。またこの単

位での表示は他の変異タンパク質の諸特性 との比較には不適当である。

以上の3種 類のエン トリー方法の長所、短所 を検討 した結果 、検索方法の最 も簡単な(3)を 採用

す ることに決定 した。 しか しなが ら、データ入力の段階では(2)を 採用 して入力にかかる手間を減

らし、最終的なデータエントリーにする際にプログラムで(3)に 変換することにした。またエン ト

リーの内容 を表示する方法として、各エントリー毎に表示する方法以外に、複数のエン トリーの内

容をまとめて、変異タンパク質同士の特性を比較できるような表示方法 も採用 した。
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3. 2項 目の 決定

各変異タンパク質に対 して、エン トリーの内容を見ただけで変異タンパク質の諸性質の測定を追

試できることが望ましい。そのために、各種実験条件について最低限必要であると思われる項目を

設定する。さらに詳細な内容を知ることができるように、参照 している文献についての情報も含め

る。データは国際的な学術論文か ら主に収集 してお り、各項目の内容 として用いられている用語も

英語のままであることが多い。そのため項目、内容 とも英語で記述す る。

(1)ACCESSIONNUMBER

個々のエン トリー を識別するためのユニークな番号。最初にデータを登録 した際に決定される不

変番号。アルファベッ トの大文字のMで 始まり、その後に5桁 の英数字が続 く。

(例)MO1021

(2)TITLE

変異 タンパク質名 と元になった天然タンパク質が由来する生物種名とを ハイフン""で 結合

してそのエン トリーのTITLEと する。

変異タンパク質名 一 生物種名

(a)変 異タンパク質名

由来 した天然タンパク質名の後に、変異を付け足す ことによって変異タンパク質名とする。

変異 タンパク質名=天 然タンパク質名 変異

天然タンパク質名としては天然タンパク質のアミノ酸配列データベースを作成 しているPIR-

Internationalが 採用 しているタンパク質名に準 じる。

変異の例は以下の通 りである。

(ア)アミノ酸の部位特異的変異(あ るアミノ酸から別のアミノ酸への置き換え)

天然タンパク質の変異を起 こしたアミノ酸残基番号の前に天然タンパク質のアミノ酸を、

残基番号の後 に変異タンパク質のアミノ酸残基をそれぞれアミノ酸残基 に対する1文 字記

号(表3-1)を 用いて表示する。

(例)A91G

天然タンパク質の91番 目のアラニンがグリシンに置換 している。
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表3-1ア ミノ酸 に対する1文 字及び3文 字記号

アミノ酸 1文 字記号 3文 字記号 アミノ酸 1文 字記号 3文 字記号

アラニン A Ala メチオニン M Met

システイン C Cys アスパラギン酸 N Asn

アスパラギン D Asp プロ リン P Pro

グルタミン E Glu グルタミン酸 Q Gln

フェニル アラニ ン F Phe アルギニン R Arσ

グリシン G Gly セ リン S Ser

ヒスチジン H His トレオニン T Thr

イソロイ シン 工 工1e バ リン V Va1

リジン K Lys トリプ トフ ァン W Trp

ロイシン L Leu チロシン Y Tyr

(イ)アミノ酸 の挿入

小文字でaddと 記 したあと挿入 した アミ ノ酸配 列を"[""]"で 括 り、最後 に挿入 した直

前 の成熟 した天然 タンパク質 のア ミノ酸残 基番号を記す 。天 然タ ンパ ク質 のア ミノ末端に

アミ ノ酸 を付け加えた場合 には 、アミ ノ酸残 基番号は0に な る。

(例)add[AGH]15

天然 タンパ ク質 の15番 目と16番 目の アミノ酸残基の間 にアラニ ン、グ リシン、 ヒ

スチ ジンという3残 基 を挿入 して いる。

(ウ)ア ミノ酸 の欠損

小文字でdelと 記 した あとに欠損 した天然 タ ンパク質のア ミノ酸残基番 号 をv-['‥']"で

括 る。 アミ ノ酸 が連続 して欠 損 してい る場合 には、 欠損 して いる最初のア ミノ酸残基番号

と最後 のア ミノ酸残基番号 を"一"で 結ぶ 。

(paJ)del【21-30]

天 然タ ンパ ク質 の21番 自のア ミノ酸か ら30番 目のア ミノ酸 に相 当す る配列 が欠損

して いる。

(エ)融合(あ るタンパ ク質 と別 のタ ンパク質 を人工的に結合)

個 々のタ ンパク質 の融合 した範囲 の最初 のア ミノ酸残基番号 と最後 のア ミ ノ酸 番号 を

'一"で 結び
、そ れを"[川']"で 括 り、 これ らを'冒'で 繋 ぐ。 この際元 とな る天然 タンパ
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ク質 由来 ではないア ミノ酸配列 の"["の 直前 にその配列が 由来 した タンパ ク質名 を書き

加 える。最後 に全体 を"('‥)'`で括 り、先頭に小文字でfusionと 付 け加 える。

(例)fusion([1-152]=エgAl[102-108]=[1-152])

天然 タ ンパ ク質の1番 目か ら152番 目の領域2つ をlgA1と いうタ ンパ ク質 の10

2番 目か ら108番 目の領域で結合 した。

(オ)上記(ア)、(イ)、(ウ)、(エ)の組 み合わせ

(例)add[AGH]15,de1[21-30],A91G

(b)生 物種 名

生物 種名 は、PIR-Internationalが 採用 して いる生物種 名 に準 じる。そ のタ ンパ ク質 をコー

ドして いる遺伝 子が核以外 の場合(ミ トコン ドリア、ク ロロプラス トな ど)や 組織特 異性が あ

る場 合 にはその組織 名 も記載す る。

(3)ALTERNATENAME

変異タンパク質の元 となったタンパク質に対する別名。別名が存在する場合にのみ記載する。

(4)REFERENCE

エン トリーの内容が記載されている学術文献に関する情報を記載する。記載する内容は以下のも

のである。

(a)著 者 名

名 字(familyname)を フ ル ス ペ リ ン グ し、 そ の 他 の 名 前(firstname,mlddlenameな

ど)は 最 初 の1文 字 の み を 大 文 字 で 表 記 す る 。 著 者 が 複 数 の 場 合 に は 、 前 の 著 者 名 の 後 に'∵'

を 打 っ て 続 け る 。 こ の 場 合 、 最 後 の 著 者 名 の 直 前 に は"and"も 付 け 加 え る 。

(例)Hallewell,R.A.,LariatL,Tabrizi,A.Sousens,L.S.'and

Mullenbach,G.T.

(b)雑 誌名

学術雑誌 名、巻数 、掲載ペー ジおよび発行年 を記 述す る。学術文献 名 はPIR-lntemational

が採 用 して いる学術 文献名 に準 じる。

(例)」.Biol.Chem.264,5260-5268,1989

(c)表 題

文 献 の 表 題 を 記 載 す る 。

(例)Title・Geneticallyengineeredp。1Xmers・fhumanCuZnsuper。xide

dismu七ase.
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(5)ORGANIZATION

機能 を有する最小単位の成熟したタンパク質の構成を記述する。記述する内容は以下のものであ

る。

(a)サ ブユニット数及びサブユニッ ト名

変異タンパク質がサブユニットからなり、サブユニット名が付いている場合にはサブユニッ

ト名を記載する。また各サブユニ ット数をサブユニッ ト名の直前に記載する。

(b)サ ブユニ ッ トに該当す るア ミ ノ酸配 列

成熟 した タンパ ク質 に対す るア ミノ酸配 列を、PIR-lnternationalの ア ミノ酸配列デー タ

ベー スの該 当す るエ ン トリー番号 及び該当す る領域 の最初 のア ミノ酸 と最後 のア ミノ酸 番号で

記 述す る。

(例)2alpha:1-141<HAHU>,2beta;1-146<HBHU>

上の例で は、alphaサ ブユニ ッ ト2つ とbetaサ ブユ ニ ッ ト2つ の計4つ のサ ブユニ ッ トか

ら機能 を有す るタ ンパク質が構成 されて いる。alphaサ ブユニ ッ トはPIR-lnternatlonalの

HAHUと い うエン トリー の1番 目か ら141番 目まで のアミノ酸 配列 に該 当 し、betaサ ブユ

ニ ッ トはHBHUと いうエ ン トリーの1番 目か ら146番 目まで のア ミノ酸配 列 に該 当 してい

る。

(6)VARIATION

アミノ酸配列がどのように天然タンパク質のものと異なっているかを変異したサブユニットにつ

いて記述する。記述する内容は次のものである。

(a)変 異 タ ンパク質 のア クセ ッシ ョン番号

(b)変 異の記述

変異 している部位 の直前 まで はORGANIZATIONの ように元 のア ミノ酸 配列の領 域を示 し、

'∵'に続けて変異 タンパ ク質特有 のア ミノ酸配列 を"'"で 括 って記 述す る
。そ の後 に元 のア ミ

ノ酸配列 と同 じ領域 を、元のア ミ ノ酸 残基番 号 を用 いて記述す る。ア ミノ酸配列 が欠損 してい

る場合 には、欠損直前の領域 まで と、欠損直後 の領 域を元 のア ミノ酸残基番号 で記 述す る。変

異 を起 こした部位が複数 の場合 には、最初の変異 した部位 までは先 に述べ た方法で記述 し、続

けて変異 した部位 の間に該 当す る元 のア ミノ酸配列の残基番 号 を記述す る。 これ を最後 まで繰

り返す。

(例)11-20,'ANR'r24-'30,'A.,31-40r46-210<DEHUA>

上 の変 異タ ンパ ク質 はDEHUAと い うエ ン トリー一の11番 目か ら210番 目まで の領域 を

基 に して作成 されて いる。 変異 タンパク質 の11番 目か ら13番 目までの ア ミノ酸配列 はア ラ

ニ ン、アスパ ラギ ン酸、 アル ギニ ンに置き換わ り、変異 タンパ ク質 の21番 目にアラニ ンが挿
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入 され 、元 のア ミノ酸配列 の41番 目か ら45番 目のアミ ノ酸配 列が欠 損 して い る。

(c)変 異 タ ン パ ク 質 名

TITLEに 表 示 す る 変 異 の パ タ ー ン を 行 末 に'1/"に 続 け て 記 載 す る 。

(例)2-6,tAtr8-111rtS',113-118<DSHUCZ>/C7A,C112S

(7)SOURCE

変 異 タ ン パ ク 質 が 由 来 した 変 異 株 や そ の 変 異 タ ン パ ク 質 を 産 す る 細 胞 ・組 織 を 記 載 す る 。 天 然 変

異 タ ン パ ク 質 の 場 合 に の み 記 載 す る 。 ・

(例)EscherichiacoliK12YmeltrpA34

Redcellsfromapatientdisplayinσageneticallytransmitted

deficientenzyme

(8)METHOD

そ の 変 異 タ ン パ ク 質 を 作 成 し た 実 験 方 法 の 一 般 名 称 を記 述 す る 。 人 工 変 異 タ ン パ ク 質 の 場 合 の み

記 載 す る 。

(例)Substitution:chernicalsynthes土sofgeneandrnutagenesis

Fus⊥on:twogeneslinkedbyhuman工gAlhingesequence

(9)EXPRESSION

変 異 タ ン パ ク 質 を 大 量 発 現 さ せ る た め に 使 用 し た プ ラ ス ミ ド、 ベ ク タ ー 、 大 腸 菌 な ど 微 生 物 の 種

類 及 び 変 異 タ ン パ ク 質 の 生 産 量 を 記 載 す る 。

(例)Host:EscherichiacolistrainsodAsodB

Vector:pC1/1

Yield:Abou七40percentoftotalsolublecellprotein

(10)GROWTHRATE

変異タンパク質を大量発現させ る際に利用 した微生物が示す増殖量を、天然型のタンパク質を含

む微生物の場合 と比較して表形式に記載する。また表の下に表中で用いた記号等に対する注釈を記

載する。

(例)

Cellgrowthrate(mu/h)

(A)(B)

NOplasmid:<0.11

wild(clone):0.11

M10091:<0.11

0.15

0.17

0.10
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mu=(!0gX2-logX1)t2-tlog2(×;opticaldensi七ya七timet)

(A)inMinimalmedia132

(B)inMinirnalmedia132p1usarginineanduracil

(11)PURIFICATION

変 異 タ ン パ ク 質 を 単 離 す る の に 使 用 した 実 験 器 具 、 及 び 単 離 さ れ た 変 異 タ ン パ ク 質 の 純 度 を記 載

す る 。

(例)Chromatography:UltrogelAcA-34,PharmaciaFPLCMorlo-Q10/10

Purity:>95percenthomology

(12)FUNCTION

天然タンパク質と変異タンパク質とで生物活性、及び物理化学的性質がどのように変化 したかを

表 形 式 で 記 載 す る 。 ま た こ の 表 の 下 に 実 験 条 件 等 を コ メ ン ト形 式 で 記 載 す る 。

(例)ATPsynthesis

Km(rn)"1)Vmax(miCrOmOl/minmg)

Effector:ornithineno-ornithineornithine'no-ornithine

w工Lp(clone):0.0050.0900.390.39

M10091:0.0080.0800.270.33

Condition:pH7.5,25C,variableADP,carbamoylphosphate(10mM),

magnesiumior1(20mM)

(13)COMMENT

変 異 タ ン パ ク 質 が 由 来 し た 天 然 タ ン パ ク 質 に つ い て の 一 般 的 な 注 釈 を 記 述 す る 。

(例)ThebindinqofGDPandphosphoenolpyruvatedoesnotinfluencethe

コ リ

actエ ▽エty.

(14)KEYWORD

タンパ ク質 名以外 で変異 タンパ ク質 を特徴付 ける言 葉が ある場合 にキー ワー ドに記 載す る。

({列)Keywords:heterotropicinteraction

(15)FEATURETABLE

変異タンパク質のアミノ酸配列のうち、ある特徴を示す部位に対 してそのアミノ酸残基番号(或

いは領域)及 びその部位が示す特徴を記載する。複数のサブユニッ トか ら成る変異タンパク質の場
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合 に は 、 サ ブ ユ ニ ッ ト ご と に 記 載 す る 。

(1例)Re.siduesFeature

19,59,145,169,Bindingsit二e

461

:carbohydrate(Asn)(pOtential)

(16)AMINOACIDSEQUENCE

変異 タンパ ク質 問で異な ってい るア ミノ酸 の部位 はわずかな ので、変異 タンパ ク質 ごとにアミ ノ

酸配列 を記述す る と、 ほ とん ど同 じ配 列を重複 して持 つ こととな る。そ こで、 この変 異 タンパ ク質

デー タベー ス 自身には ア ミノ酸 配列 を記述せず 、天 然のア ミノ酸 配列 をPIR-lnternationalの ア ミ

ノ酸配列 デー タベー スか ら引用 し、ORGANIZATIONとVARIATIONの 記述 に従 って 、変異 タ ン

パ ク質 のアミノ酸配 列 をア ミノ酸 に対す る1文 字記号 を用 いて表 示する。複数 のサ ブユ ニ ッ トか ら

なる変異 タ ンパ ク質 の場 合 には、サ ブユ ニ ッ トごとに表示す る。

(例)51015202530

1ATKAvAVLKGDGPvQG工 工NFEQKESNGPvK

31VWGS工KGLTEGI、HGFHVHEFGDNTAGCTSA

61GPHFNPLSRKHGGPKDEERH▽GDI、GNVTAD

91KDGVADVS工EDSV工SLSGDHSI工GRTI、VVH

121EKADDLGKGGNEESTTKTGNAGSRLACGV工

3.3検 索 キ ー ワ ー ド

(1)キ ー ワ ー ドの 取 り 出 し方

キーワー ドの辞書ともいうべきシソーラスを作成 し、それに基づいてキーワー ドを決める方法が

望ましい。しか しその方法ではシソーラスを常に拡充しなけれはならないので、時間と手間がかか

る。そ こで今回は、入力内容の最終チェックを行 う人間を1名 に設定 し、その人間の基準で用語の

統一を図り、取 り出 しは機械処理だけで行 うことにする。キーワー ドの取 り出しは項目別とし、項

目別のインデ ックスファイルを作成することにする。

(2)キ ー ワ ー ドの 決 定

検索に慣れていない人でも簡単に検索できるように、その項目に現われる単語を、3文 字単位で

1文 字分ず らしながら切 り出したものを検索キーワー ドとして登録する。なおアミノ酸置換の検索

用キーワー ドは、置換前のアミノ酸残基 と置換後のアミノ酸残基の種類のみか ら作成 し、何残基目

のアミノ酸であるかには依存 しないことにする。

一13一



4.デ ー タ の 作 成

学術文献から人力で1っ1つ データを作成する。1っ の文献で複数の変異タンパク質に対 して測

定が行われている場合、文献、実験方法等に関する情報は共通なので、入力の手間を省きタイプミ

スの可能性を減らすために、1文 献を1エ ン トリー として通常のエディタを使用 して入力し、デー

タのチェック後、プログラムを用いて変異タンパク質ごとに分割する。 このようにして作成された

データの件数は、約10,000件 である。

4.1 デ ータの入 力作 業

(a)学 術文献のコピーの取 り寄せ

予め各学術雑誌ごとに担当者を定めておき、変異タンパク質に関する論文を収集する。

(b)ア クセ ッション番号 の決 定

エ ン トリー ごとにユニー クな アクセ ッシ ョン番 号 を決定す る。

(c)TITLE,REFERENCEの 入 力

文献 の内容 をあ ま り詳 しく読 まないで も入 力できるTITLE及 びREFERENCEに ついてす ぐ

に入力 を行 う。

(d)TITLE,REFERENCE以 外 の入 力

専 門 の知識 を有す る人が論文 を読 みそ の内容 に したが って、TITLE、REFERENCE以 外の 内

容 を入 力す る。

(e)入 力内容のチェック

データを入力していない専門知識を有する人が、プリントアウ トされた入力内容 と文献の内容

との比較、チェックを行う。 もし入力ミス等がある場合には(d)に 戻す。
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学術論文のコピー

取 り寄せ

アクセ ッション番号の

決定

論文単位でのTITLE,

REFERENCEの 入力

専門知識 を有する人による

文献内容の検討、入力

文献内容と入力内容の比較

変異タンパク質単位の

データ作成

デー タベー ス化

再検討

図4-1デ ー タ入 力の流れ
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4. 2デ ータ作 成支 援 システ ム

人間が通常のエディタを使用 して入力する方法では、タイプミスが避けられない。そ こで、タイ

プされたデータを文献別に入力されている段階で ワークステーションでチェックする。

チェックはまず変異タンパク質のアクセ ッション番号に考えられない番号が付いていないか、ア

クセ ッション番号の桁数はあっているかをチェックする。っぎに各項日ごとに、その項目の記述順

序に間違いがないかをチェックする。例えば、REFERENCEの 先頭の行には著者名が、2行 目に

は雑誌名、3行 目には論文名が入るがこの順番は合 っているか をチェックする。またPIR-

Internationalの アミノ酸配列データベースの該当するエン トリー番号の検索を行 い、該当エン ト

リー番号にミスがないかのチェックも行 う。 この時点ではデータは通常のテキス トファイルなの

で、エラーを発見 したらその場で修正 を行 う。 これをエラーがなくなるまで行 う。

文献単位のエン トリーのチェックが終了したら、それを分割プログラムを利用して1変 異タンパ

ク質ごとのエン トリーに分割する。

文献単位での入力

アクセ ッシ ョン番 号

のチェ ック

OK

照デー タのエ ン ト

}一 番号のチ ェ ック

個別エントリーへ分解

一16一



5. デ ータベ ース システムの作成

第3章 の 「データベースの内容」を踏まえて、それを実現するためのデータベースシステムの作

成を行う。図5-1に データベースシステムの構成 を示す。 このうち、データベースシステムの特

徴 となる検索及び出力機能、検索インデックス作成機能について詳細に検討する。

r、 入 力 機 能

ノ
r

検 索 機 能

＼、 ノ

Y

インデックス作成機能

＼ ノ

〉 、

クロスリンク機能

＼一 ノ

、

/へ

更 新 機 能

＼ ノ

＼
出 力 機 能

ノ

図5-1デ ータベー ス システムの構成

5. 1検 索 ・出 力 機 能

TITLEに よる検索の場合、変異タンパク質の表わ し方が著者毎に異なっている場合が多く、原論

文の変異 タンパク質名 とTITLE中 の変異タンパク質名が異な り、いきな り特定の変異タンパク質

を指定するのは困難である。そこで、その変異タンパク質の元になったタンパク質名やタンパク質

を産する生物種名での検索ができるようにする。

さらに、似たような働きをするタンパク質について同時に検索する場合 もあるので、タンパク質

名の一部(3文 字以上)の 一致でも検索できるように中間一致検索を採用する・

変異タンパク質の検索 としては、アミノ酸の置換パターンによる検索も考え られる。これはアミ

ノ酸個々の性質に重きを置いた検索方法であり、タンパク質の種類によらないアミノ酸の置換とそ

の影響の一般則 を探る場合である。そのため、あるアミノ酸か ら別の特定のア ミノ酸への置換パ

ターンでの検索を可能にしている。

TITLE部 分以外の項 目のうち、著者名、雑誌名、METHOD、EXPRESSION、

PURIFICATION、FUNCTION、KEYWORD、FEATUREの 各項目内での検索もできる機能を組

み入れる。 これ らの項目では統制のない自由な語が使われているので、最低3文 字一致 した項目を

含むエン トリーを検索できるようにする。

検索の結果が妥当なものであるかがすぐに確認できるように、該当するエン トリーのアクセ ッ

ション番号と共にTITLEを 表示する機能を組み込む。また検索結果はカレン トリス トに登録させ

る。

出力は通常データベース内の全項 目を出力する場合が多いと思われる。 しかし、変異タンパク質
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について記載されている原論文に関す る情報のみが必要であるなど、検索 した内容の一部に しか興

味がない場合 もあるはずである。そのため、出力は基本的には全項目が出力されるようにしてお

き、オプション機能として指定 した項目のみを表示できる機能を組み入れる。

変異タンパク質の生物活性 ・物理化学的性質は、天然タンパク質ばか りではなく他の変異タンパ

ク質と比較 して表示したほうが便利な場合もある。また多くの文献では、1つ のタンパク質に対 し

て複数の変異タンパク質を作成 してその諸性質を比較している。そのため、個々のエン トリーの内

容を順番に表示する以外に、各項目毎にまとめて表示できる機能 も組み込む。

以下 にデータベース システム のコマ ン ドを示す 。各 コマ ン ド名 は省略可能で あ り、"*t－の後の部

分 が省略 で きる。

(例)q*ultはuitの 部分が省 略で き、q,qu,qui,quitの4っ のいつれで も構 わな い

ことを示 して いる。

(1)検 索 開 始 コマ ン ド

コマ ン ドtopiqus

【機能】 データベースの利用 を開始する。

【書式】 ←

(2)検 索 終 了 コマ ン ド

コマ ン ドq*uit

【機能】 データベースの利用を終了する。

【書式】qu並

(3)TITLE検 索 コ マ ン ド

コマ ン ドfm*d

【機 能】 与 え られた検索式 でTITLE部 分 を検 索 し、 ヒッ ト数、 ヒッ トしたエ ン トリー・一・のア

クセ ッション番号及 びTITLEを 表 示する

る。

【書式 】

find「1オ プ シ ョン1検 索 式

(a)[]内 は省 略できる。

また検索結果をカレン トリス トに登録す
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(b)1オ プ ション

以下の6種 類が用意 されて いる。(ア)、(イ)、(ウ)、(エ)同士 の組 み合わせ ば不可能 である

が、 これ らのうちの1つ と(オ)お よび(カ)、 または(オ)あ るい は(カ)と の組 み合 わせば可能

で ある。

(ア)lcurrent

検 索直前 のカ レン トリス ト内に検索範囲を限定 して検 索 を行 い、検 索結果 を新 しい

カ レン トリス トとする。

(イ)Iadd

検索実行直前 のカ レン トリス トに検索の結果 得 られた リス トを追加 し、新 しいカ レ

ン トリス トとする。

(ウ)lsubtract

検索実行直前 のカ レン トリス トか ら検索 の結 果得 られ た リス トを削 除 し、新 しいカ

レン トリス トとす る。

(工)lkeep

検索 の結果得 られ た リス トを表示す るが、カ レン トリス トは検索以 前の ままに保

つ 。

(オ)lbrief

ヒッ ト数及 びヒッ トしたエン トリーのアクセ ッション番 号 のみ を表示 し、TITLEの

表 示は行わ ない。

(カ)lout=ユ ーザ ファイル名

デ ィスプレイへの表示 を行 う代わ りに、検索結果 を指 定 したユ ーザ ファイル に書 き

込 む。

(c)検 索式

3文 字以上か らな る語 を1つ 以上並べた ものである。複数 並べ る場合 には語 と語 の間 に

1つ 以上 の空 白を入れ る。複数 の語 を並べる と、並べ られ た語 全て を含 むTITLEを 持つ

エ ン トリー のみが ヒッ トされ る。

(4)ア ミ ノ酸 置 換 検 索 コ マ ン ド

コ マ ン ドvar*iation

【機 能】 与 え られた検 索式 に合 致す るア ミノ酸置換 を した変異 タ ンパ ク質 を検 索 し、 ヒッ ト

数、 ヒッ トしたエ ン トリーのア クセ ッシ ョン番 号及びTITLEを 表示 す る。 また検索

結果 をカ レン トリス トに登録す る。

【書 式】

variation「1オ プシ ョン]検 索式
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(a)[]内 は省略で きる。

(b)1オ プ ション

以下の6種 類が用意 されて いる。(ア)、(イ)、(ウ)、(エ)同士 の組 み合わせ ば不可能であ る

が 、 これ らの うちの1つ と(オ)および(カ)、 また は(オ)あ る いは(カ)と の組 み合わせ ば可能

で ある。

(ア)lcurrent

検 索直前 のカ レン トリス ト内 に検 索範 囲を限定 して検索 を行 い、検索結果 を新 しい

カ レン トリス トとす る。

(イ)ladd

検 索実行 直前のカ レン トリス トに検索 の結果得 られた リス トを追加 し、新 しいカ レ

ン トリス トとす る。

(ウ)lsubtract

検 索実行 直前のカ レン トリス トか ら検索 の結果得 られた リス トを削 除 し、新 しいカ

レン トリス トとす る。

(工)lkeep

検 索の結 果得 られた リス トを表示す るが、カ レン トリス トは検索以前 の ままに保

つ。

(オ)Ibrlef

ヒット数及びヒットしたエン トリーのアクセッション番号のみを表示 し、TITLEの

表示は行わない。

(カ)10ut=ユ ーザファイル名

ディスプレイへの表示を行 う代わりに、検索結果 を指定 したユーザファイルに書き

込む。

(c)検 索式

置換前のアミノ酸及び置換後のアミノ酸 をそれぞれアミノ酸に対する1文 字記号で表わ

しそれをハイフンでつなぐ。 この置換パターンを複数並べる時は間に1つ 以上の空白を入

れる。複数の置換パターンを並べた場合には、全ての置換パター ンに合致 したエン トリー

のみが ヒッ トされる。

(5)著 者 名 検 索 コマ ン ド

コマ ン ドaut*hor

【機能】 与えられた検索式に合致する著者名を検索 し、ヒット数、ヒッ トしたエントリーの

アクセ ッション番号及びTITLEを 表示する。また検索結果をカレン トリス トに登録

する。
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【書式 】

author「1オ プ ション1検 索式

(a)[]内 は省略で きる。

(b)1オ プシ ョン

以 下の6種 類が用意 されて いる。(ア)、(イ)、(ウ)、(エ)同士 の組 み合 わせ ば不 可能 であ る

が、 これ らの うち の1つ と(オ)および(カ)、 または(オ)あ るいは(カ)と の組 み合 わせば可能

であ る。

(ア)Icurrent

検索直前 のカ レン トリス ト内 に検 索範 囲を限定 して検 索 を行 い、検 索結果 を新 しい

カ レン トリス トとす る。

(イ)Iadd

検索実行 直前 のカ レン トリス トに検 索の結果得 られた リス トを追加 し、新 しいカ レ

ン トリス トとす る。

(ウ)lsubtract

検索実行 直前 のカ レン トリス トか ら検索 の結果得 られた リス トを削除 し、新 しいカ

レン トリス トとす る。

(工)lkeep

検索 の結果得 られた リス トを表示す るが 、カ レン トリス トは検 索以前の まま に保

つ。

(オ)Ibrief

ヒッ ト数及び ヒッ トしたエ ン トリーのアクセ ッシ ョン番号 のみ を表示 し、TITLEの

表示 は行 わな い。

(カ)10ut=ユ ーザ フ ァイル名

ディスプ レイへの表 示 を行 う代わ りに、検索結果 を指定 したユーザ ファイル に書 き

込む。

(c)検 索式

3文 字以上 か らなる語 を1つ 以上並べた もので ある。複 数並べ る場合 には語 と語 の間 に

1つ 以上 の空 白を入 れる。複 数の語 を並べる と、並べ られた語全 て を著者名 の中に持つ エ

ン トリー のみが ヒッ トされる。

(6)雑 誌 名 検 索 コマ ン ド

コマ ン ドjou*ma1

【機能】 与えられた検索式に合致する雑誌名を検索 し、ヒッ ト数、ヒッ トしたエ ントリーの

アクセ ッション番号及びTITLEを 表示する。また検索結果 をカレン トリス トに登録
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する。

【書式】

iournal[1オ プシ ョン1検 索 式

(a)[]内 は省略で きる。

(b)1オ プシ ョン

以下の6種 類が用意 されて いる。(ア)、(イ)、(ウ)、(エ)同士 の組 み合わせ ば不可能である

が、 これ らの うち の1つ と(オ)お よび(カ)、 また は(オ)あ るい は(カ)と の組 み合わせ ば可能

で ある。

(ア)lcurrent

検索 直前 のカ レン トリス ト内に検索範 囲 を限定 して検 索 を行 い、検索結果 を新 しい

カ レン トリス トとす る。

(イ)ladd

検 索実行直前 のカ レン トリス トに検 索の結果得 られた リス トを追加 し、新 しいカ レ

ン トリス トとす る。

(ウ)lsubtract

検索実行直前 のカ レン トリス トか ら検索 の結果得 られ た リス トを削除 し、新 しいカ

レン トリス トとす る。

(工)lkeep

検索 の結果得 られた リス トを表示す るが、カ レン トリス トは検 索以前の ままに保

つ。

(オ)lbrief

ヒッ ト数 及び ヒッ トしたエ ン トリー のアクセ ッション番号のみ を表示 し、TITLEの

表示 は行わ ない。

(カ)lout=ユ ー ザ ファイル 名

ディス プレイへ の表示 を行 う代 わ りに、検索結果 を指定 したユーザ フ ァイル に書 き

込む。

(c)検 索式

3文 字以上か らなる語 を1つ 以上並 べた もので ある。複数並べ る場合 には語 と語 の間に

1つ 以上の空 白を入 れる。複 数の語 を並べ ると,並 べ られた語全て を雑誌 名の 中に持つエ

ン トリー のみが ヒッ トされ る。

(7)METHOD検 索 コ マ ン ド

コマン ドmet*hod

【機能】 与 えられ た検索式 に合致す るmethodを 検 索 し、 ヒッ ト数、 ヒ ッ トしたエン トリ一
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のア クセ ッシ ョン番 号及びTITLEを 表示す る。 また検 索結果 をカ レン トリス トに登

録す る。

【書式】

method「1オ プ ション1検 索式

(a)[]内 は省略で きる。

(b)1オ プシ ョン

以下 の6種 類が用意 されて いる。(ア)、(イ)、(ウ)、(エ)同士 の組 み合わせ ば不可能 である

が、 これ らの うち の1っ と(オ)および(カ)、 または(オ)あ る いは(カ)と の組 み合 わせ ば可能

で ある。

(ア)lcurrent

検索直前 のカ レン トリス ト内に検索範 囲を限定 して検索 を行 い、検索結果 を新 しい

カ レン トリス トとす る。

(イ)ladd

検 索実行直 前のカ レン トリス トに検索 の結果得 られた リス トを追加 し、新 しいカ レ

ン トリス トとす る。

(ウ)lsubtract

検 索実行直前 のカ レン トリス トか ら検索の結果得 られ た リス トを削除 し、新 しいカ

レン トリス トとす る。

(工)lkeep

検 索 の結果得 られた リス トを表示す るが、カ レン トリス トは検 索以前 のままに保

つ 。

(オ)lbrief

ヒッ ト数及び ヒッ トしたエ ン トリー のアクセ ッシ ョン番号のみ を表示 し、TITLEの

表示 は行 わな い。

(カ)lout=ユ ーザ フ ァイル 名

デ ィス プ レイ への表示 を行 う代わ りに、検索結果 を指定 したユーザ ファイル に書 き

込 む。

(c)検 索式

3文 字以 上か らなる語 を1っ 以上並べた もので ある。複数並べ る場合 には語 と語 の間 に

1つ 以上 の空 白を入れ る。複数 の語 を並 べる と、並 べ られた語全て をmethodの 中に持

つエ ン トリー のみが ヒッ トされ る。
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(8)EXPRESSION検 索 コ マ ン ド

コマン ドexp*ression

【機能 】 与え られた検 索式 に合 致す るexpressionを 検索 し、 ヒッ ト数 、 ヒッ トしたエ ン ト

リー のアクセ ッシ ョン番号及 びTITLEを 表示す る。また検索 結果 をカ レン トリス ト

に登録する。

【書式】

eXDresslon「1オ プシ ョン]検 索 式

(a)[]内 は省 略でき る。

(b)1オ プシ ョン

以下の6種 類 が用意 されて いる。(ア)、(イ)、(ウ)、(エ)同士 の組 み合わせ ば不可能である

が、 これ らの うちの1つ と(オ)および(カ)、 または(オ)あ るいは(カ)と の組 み合わせ ば可能

で ある。

(ア)lcurrent

検索直前 のカ レン トリス ト内に検索範 囲を限定 して検索 を行 い、検索結果 を新 しい

カ レン トリス トとす る。

(イ)ladd

検索実行直前 のカ レン トリス トに検 索の結果得 られた リス トを追加 し、新 しいカ レ

ン トリス トとす る。

(ウ)lsubtract

検索実行 直前 のカ レン トリス トか ら検索 の結果得 られた リス トを削除 し、新 しいカ

レン トリス トとす る。

(工)lkeep

検索の結 果得 られた リス トを表示す るが、カ レン トリス トは検 索以前の ままに保

つ。

(オ)lbrief

ヒッ ト数及び ヒッ トしたエ ン トリー のア クセ ッション番号のみ を表示 し、TITLEの

表示 は行わ ない。

(カ)Iout=ユ ーザ フ ァイル 名

デ ィス プレイへ の表示 を行 う代わ りに、検索結果 を指 定 したユーザ フ ァイル に書き

込む。

(c)検 索式

3文 字以上か らな る語 を1っ 以上並べ た もので ある。 複数並べ る場合 には語 と語 の間 に

1つ 以上 の空 白を入 れる。複 数 の語 を並べ る と、並 べ られ た語 全て をexpressionの 中に

持 つエ ン トリーのみ が ヒッ トされる。
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(9)PURIFICATION検 索 コ マ ン ド,

コマ ン ド pur*ification

【機能 】 与え られた検索式に合致するpurificationを 検 索 し、 ヒッ ト数、 ヒッ トしたエン ト

リー のアクセ ッシ ョン番号 及びTITLEを 表示す る。 また検索結 果 をカ レン トリス ト

に登録す る。

【書式 】

purification「1オ プション1検 索式

(a)[]内 は省略で きる。

(b)1オ プシ ョン

以下 の6種 類が用意 されて いる。(ア)、(イ)、(ウ)、(エ)同士 の組み合わせ ば不可能で ある

が 、 これ らの うちの1つ と(オ)および(カ)、 または(オ)あ る いは(カ)と の組 み合わせ ば可能

で ある。

(ア)lcurrent

検索直前 のカ レン トリス ト内 に検 索範囲を限定 して検 索 を行 い、検索結果 を新 しい

カ レン トリス トとする。

(イ)[add

検索実行直前のカ レン トリス トに検索の結果得 られた リス トを追加 し、新 しいカ レ

ン トリス トとする。

(ウ)lsubtract

検索実行直前のカ レン トリス トか ら検索の結果 得 られた リス トを削 除 し、新 しいカ

レン トリス トとする。

(工)lkeep

検索 の結果得 られた リス トを表示す るが、カ レン トリス トは検 索以 前の ままに保

つ。

(オ)lbrief

ヒッ ト数及び ヒッ トしたエ ン トリーのアクセ ッション番号 のみ を表示 し、TITLEの

表示 は行わな い。

(カ)lout=ユ ーザ フ ァイル 名

デ ィスプ レイへ の表示 を行 う代わ りに、検索結果 を指定 したユ ーザ ファイル に書 き

込 む。

(c)検 索式

3文 字 以上か らなる語 を1つ 以上並べ た もので ある。複数並 べ る場合 には語 と語 の間に

1つ 以上 の空 白を入れる。複数の語 を並 べ ると、並べ られ た語 全て をpurificationの 中に

持 つエ ン トリー のみが ヒッ トされる。
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(10)FUNCTION検 索 コ マ ン ド

コマン ドfun*ction

【機能 】 与え られ た検索式に合致するfunctionを 検索 し、 ヒッ ト数、 ヒッ ト'したエ ン トリー

の アクセ ッション番 号及びTITLEを 表示 す る。 また検索結果 をカ レン トリス トに登

録す る。

【書式 】

function。 シ'、

(a)[]内 は省略で きる。

(b)1オ プシ ョン

以下の6種 類 が用意 されて いる。(ア)、(イ)、(ウ)、(エ)同士 の組 み合 わせば不可能であ る

が、 これ らの うち の1つ と(オ)お よび(カ)、 まtc'は(オ)あ るいは(カ)と の組 み合わせ ば可能

であ る。

(ア)lcurrent

検索直前 のカ レン トリス ト内に検索 範囲 を限定 して検索 を行 い、検索結果 を新 しい

カ レン トリス トとす る。

(イ)ladd

検索実行直前のカレン トリス トに検索の結果得られたリス トを追加 し、新 しいカレ

ン トリス トとす る。

(ウ)lsubtract

検 索実行 直前 のカ レン トリス トか ら検索の結果得 られた リス トを削 除 し、新 しいカ

レン トリス トとす る。

(工)lkeep

検 索の結 果得 られ た リス トを表示す るが、カ レン トリス トは検索以 前の ままに保

つ。

(オ)lbrlef

ヒッ ト数及び ヒッ トしたエ ン トリー のア クセ ッション番号 のみを表示 し、TITLEの

表 示は行わな い。

(カ)10ut=ユ ーザ フ ァイル名

ディスプ レイへの表示 を行 う代わ りに、検索結果 を指定 したユ ーザ ファイル に書き

込 む。

(c)検 索式

3文 字 以上か らなる語 を1っ 以 上並べた ものであ る。複数並べ る場合 には語 と語 の間に

1つ 以 上の空 白を入れる。複 数 の語 を並べ る と、並べ られた語全 て をfunctionの 中 に持

つエ ン トリー のみ が ヒッ トされる。
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(11)KEYWORD検 索 コ マ ン ド

コマ ン ドkey*word

【機能】 与え られた検索式 に合 致す るkeywordを 検索 し、 ヒッ ト数、 ヒッ トしたエ ン ト

リーのア クセ ッシ ョ・ン番号及びTITLEを 表示す る。 また検 索結果 をカ レン トリス ト

に登録す る。

【書式 】

keword[オ プシ ョン1検 索式

(a)[]内 は省略 できる。

(b)1オ プ シ ョン

以下の6種 類が用意 されている。(ア)、(イ)、(ウ)、(エ)同士 の組 み合わせ ば不可能である

が、 これ らの うちの1つ と(オ)お よび(カ)、 また は(オ)あ るい は(カ)と の組み合わせ ば可能

であ る。

(ア)lcurrent

検索直前 のカ レン トリス ト内に検索範囲 を限定 して検索 を行 い、検索結果 を新 しい

カ レン トリス トとす る。

(イ)Iadd

検索実行直前 のカ レン トリス トに検索の結果 得 られた リス トを追加 し、新 しいカ レ

ン トリス トとす る。

(ウ)lsubtract

検索実行直前 のカ レン トリス トか ら検索 の結果得 られ た リス トを削除 し、新 しいカ

レン トリス トとす る。

(工)lkeep

検索 の結果得 られた リス トを表示するが、カ レン トリス トは検 索以前 のままに保

つ。

(オ)lbrief

ヒッ ト数及び ヒッ トしたエ ン トリー のアクセ ッシ ョン番 号のみ を表示 し、TITLEの

表 示は行わ ない。

(カ)lout=ユ ーザ フ ァイル名

ディス プレイへの表示 を行 う代わ りに、検索結果 を指定 したユーザ フ ァイル に書 き

込 む。

(c)検 索式

3文 字以上か らな る語 を1つ 以上並べ たものである。複 数並べ る場合 には語 と語 の間に

1つ 以上 の空 白を入 れる。複 数の語 を並べ ると,並 べ られた語 全て をkeywordの 中に持

つエ ン トリー のみが ヒッ トされ る。
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(12)FEATURE検 索 コ マ ン ド

コマ ン ドfea*ture

【機能】 与 え られ た検索式 に合 致す るfeatureを 検 索 し、 ヒッ、ト数、 ヒッ トしたエ ン トリー

のアクセ ッシ ョン番号及 びTITLEを 表 示す る。 また検 索結果 をカ レン トリス トに登

録す る。

【書式】

垣ature「1オ プシ ョン]検 索式

(a)[]内 は省略 できる。

(b)1オ プシ ョン

以下 の6種 類が用意 されて いる。(ア)、(イ)、(ウ)、(エ)同士 の組 み合わせ ば不可能で ある

が 、 これ らの うちの1つ と(オ)および(カ)、 また は(オ)あ るいは(カ)と の組 み合 わせ ば可能

で ある。

(ア)lcurrent

検索直前 のカ レン トリス ト内に検索 範囲 を限定 して検索 を行 い、検索結 果 を新 しい

カ レン トリス トとす る。

(イ)ladd

検索実行直前 のカ レン トリス トに検 索の結果得 られた リス トを追加 し、新 しいカ レ

ン トリス トとす る。

(ウ)lsubtract

検索実行直前 のカ レン トリス トか ら検索 の結果得 られた リス トを削除 し、新 しいカ

レン トリス トとす る。

(工)lkeep

検索 の結果得 られた リス トを表 示す るが、 カ レン トリス トは検 索以前 のままに保

つ。

(オ)lbrlef

ヒッ ト数及び ヒッ トしたエ ン トリー のアクセ ッション番号のみ を表示 し、TITLEの

表示 は行 わな い。

(カ)10ut=ユ ー一一・ザ フ ァイル 名

ディスプ レイへの表示 を行 う代わ りに、検 索結果 を指定 したユーザ ファイル に書 き

込 む。

(c)検 索式

3文 字 以上か らなる語 を1つ 以上並べ た ものであ る。複数並べ る場合 に は語 と語 の間に

1つ 以上の空 白を入れる。複 数 の語 を並べ る と並べ られ た語全て をfeatureの 中に持つエ

ン トリーのみ が ヒッ トされ る。
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(13)検 索 結 果 一 覧 コ マ ン ド

コマ ン ドlis*t

【機能】 カ レン トリス トに登録 されて いるエ ン トリーのアクセ ッション番 号 とTITLEを 表示

す る。 また現在 のカ レン トリス トの直前 のカ レン トリス トを復 活 させ る。

【書式 】

list「1オプ シ ョン1

(a)[]内 は省略 できる。

(b)1オ プ ション

以 下 の4種 類が用意 されている。(イ)と 他 のオ プ ションとの組 み合 わせ ば不 可能であ る

が 、(イ)以 外 の3つ のオプシ ョンの組み合わせ ば自由である。

(ア)lall

デー タベースに登録 され ている全エ ン トリーのアクセ ッション番 号 とTITLEを 表示

す る。

(イ)lrestore

現在 のカ レン トリス トの直 前のカ レン トリス トを復活 させ る。

(ウ)lcOde

カ レン トリス トに登録 され ているエ ン トリー のアクセ ッシ ョン番号 のみ を表示す

る。

(エ)lout;ユ ーザ フ ァイル 名

デ ィスプ レイへの表示 を行 う代わ りに、検索結果 を指 定 したユーザ フ ァイル に書 き

込 む。

(14)シ ン グ ル 表 示 コ マ ン ド

コマ ン ドtyp*e

【機能 】 個 々のエ ン トリー の内容 をディスプ レイ表示す る。 またオプ シ ョンによ りユ ーザ

フ ァイル に出力す る。

【書式】

.tyDe「1オ プシ ョン1ア クセ ッシ ョン番号

(a)[]内 は省略で きる。

(b)1オ プ シ ョン

以 下の6種 類 が用 意 されている。(ウ)、(エ)、(オ)の組み合わせ ば不可能で あるが、 これ ら

の うちの1つ と(ア)お よび(イ)、 または(ア)あ る いは(イ)と の組み合 わせ ば可能 であ る。
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(ア)lcurrent

カ レン トリス トに登録 され ている全 エ ン トリーの内容 をエ ン トリー順 に表示する。

この場合 アクセ ッション番 号 を入 力す る必要はな い。

(イ)10ut=ユ ーザ フ ァイル 名

デ ィスプ レイへ の表示 を行 う代わ りに、検索結果 を指定 したユ ーザ ファイル に書き

込 む。

(ウ)lsequence

エ ン トリーのTITLEと ア ミ ノ酸 配列のみ を表示す る。

(工)ltext

ア ミノ酸配列以外 の内容 を表示 す る。

(オ)lreference

エ ン トリー のTITLEとREFERENCEの み を表示 する。

(カ)lthree_letter

通常 アミノ酸 配列の表示 は1文 字記 号 を使用するが、 この代わ りに3文 字記 号を使

用す る。 ア ミノ酸 配列 を表 示す る場合 にのみ有効。

(c)ア クセ ッション番号

デー タベー スに登録 され ているエ ン トリー の内容 を表示 させ る場合 にはそ のままアク

セ ッシ ョン番 号を入 力す る。ユーザ ファイル に保存 されて いるエ ン トリー を表示す る場

合 には、

アクセッション番号=ユ ーザ ファイル名

のように表示 したい内容 を含むユーザファイル名を指定する。このときのアクセッショ

ン番号はユーザファイルの中で使用 しているアクセ ッション番号である。なおユーザファ

イルはデ三タベースシステムのcopyコ マン ドで作 られたものか、以下に示すユー・一・ザファ

イルフォーマッ トに従ったものでなければならない。

【ユ ー ザ フ ァ イ ル フ ォ ー マ ッ ト】

t">VA;"ア ク セ ッ シ ョ ン 番 号 注1

変 異 タ ン パ ク 貴 名`㌧"生 物 種 名

["N;Alternatenames:"別 名[";"別 名_]]注2

"R;"著 者 名[{"
,"1",and"}著 者 名...]注3

文 献 名

["A;Title:"文 献 表 題]

["A;"文 献 中 で 特 に 触 れ る べ き コ メ ン ト]

'℃;VARIATION"
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`℃;VARIATION"

"V:"code":"変 異 パ タ ーーーーン"/"変 異 の 略 省"〈"天 然 タ ン パ ク 質 の ア ク セ ッ シ ョ ン 番 号"〉"

['℃;SOURCE:"天 然 変 異 タ ンパ ク 質 の 由 来 元]

["C:METHODI']、
t

['W;#Subtltution:"置 換 方 法]

["W:#Fusion:"融 合 方 法]

['℃;EXPRESSION"]

["w;#Host:"宿 主 名[";"宿 主 名 －t.]]

['「W;#Virus:"培 養 に 用 い た ウ イ ル ス 名]

['W;{#Vector:1#Plasmld:}"組 み 替 えDNAを 挿 入 し た 核 外 遺 伝 子]

['「w;#Yield:"生 産 さ れ た 変 異 タ ン パ ク 質 の 量]

["C;GROWTH-RATE"]

['W:"]注4

['W;"測 定 項 目 、 条 件]

["W; ]
'

["W;"天 然 タンパ ク質の測定値]

["W;"変 異タ ンパ ク質の測定値]

['W,]

["A:"測 定 方 法 、 表 の 値 な ど に 関 す る 注 意 書 き]

[`℃;PURIFICATION"]

['W;#Chromatography:"変 異 タ ン パ ク 質 回 収 装 置 名]

['W;#Purlty:"回 収 し た 変 異 タ ン パ ク 質 の 純 度]

"C:FUNCTION"

℃;"活 性 検 査 名

"W; 一ーーーー一"

"W;"測 定 項 目
、 条 件

'W: ll

'W;"天 然 タ ンパ ク質 の測定値

'W;"変 異 タ ンパク質の測定値

"W; ll

["A;"測 定 方法、表 の値 な どに関す る注意書 き]

[℃;COMMENT:"コ メン ト]

[℃;KEYWORDS:"キ ー ワー ド[`';"キ ー ワー ド]

["F;"ア ミノ酸残 基番号'ソ"配 列部分の持つ特徴 の分 類名ee:1'[配 列部分 の持つ特徴 の詳

細]]

["Z:〈"ク ロス リフ ァレンス"〉"]
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1

2

3

4

注

注

注

注

旧'で 囲まれた内容を入力

[]で 囲まれた内容は省略可能

{AlB}はAま たはBの どちらか一方 を選択

テーブルの外枠及び間仕切 りを表 している。ハイフンの数は任意

(15)マ ル チ 表 示 コマ ン ド

コマン ドmty*pe

【機能 】 元 にな る天然 タ ンパ ク質が共 通のエ ン トリー を項 目 ごとに まとめ て表示す る。

【書式 】

mtVDe「1オ プシ ョン1タ ンパ ク質名

(a)[]内 は省略で きる。

(b)1オ プシ ョン

以下 の2種 類が用意 されて いる。(ア)と(イ)の 組 み合 わせば可能 であ る。

(ア)lout=ユ ーザ フ ァイル名

デ ィスプ レイへ の表示 を行 う代わ りに、検索結果 を指 定 したユーザ フ ァイル に書き

込む。

(イ)lreference

エ ン トリーのTITLEとREFERENCEの み を表示す る。

(c)タ ンパ ク質名

3文 字以上か らなる語 を1つ 以上並べ た ものである。複 数並べ る場合 には語 と語の間に

1つ 以 上の空 白を入 れる。複数 の語 を並べ る と、並べ られ た語全 て をTITLE中 に持つ エ

ン トリーのみが ヒッ トされ る。

(16)コ ピ ー コ マ ン ド

コマン ドcop*y

【機能】 エ ン トリーの 内容 を入力用 フォーマ ッ トに したが って ユーザ フ ァイル にコ ピーす

る。

【書 式 】

coout=ユ ー ン セ ・・ シ'口

(a)Iout=ユ ーザ ファイル 名

通常ユーザ フ ァイルはカ レン トディ レク トリに作成 され るが 、フ ァイル名 にデ ィ レク

トリ名 を含 めて指定 す る と、指 定 され たデ ィレク トリに作成 され る。
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(b)[]内 は省略で きる。

(c)1オ プ ション

オ プシ ョンには次 の1種 類が用意 されて いる。

(ア)lcurrent

カ レン トリス トに登録 されている全 エン トリーの内容 をエ ン トリー順 にコ ピーす

る。 この場合 アクセ ッション番号 を入 力す る必要 はない。

(17)サ ブデ ー タ ベ ー ス設 定 コマ ン ド

コマ ン ドbas*e

【機能 】 クロス リンク して使 用する他のデー タベ ース を利用可能 な状態 に した り、利用可能

な データベー スを表示 す る。

【書式】

(a)≧

利用 可能 なデー タベース を表示す る。

(b)baseデ ー タベー ス名

指定されたデータベースを利用可能にする。複数指定する場合にはカンマで区切る。

リス トアップされている全てのデータベースを利用可能にする場合にはアスタリスク"*"

で代用できる。

5.2検 索用 イ ンデ ックス フ ァイル の作成

データベースの対象 となるデータの主要項目について、各項日別に検索用インデックスファイル

を作成する。

(1)基 本 イ ン デ ッ ク ス(variant.inx)の 作 成

各エン トリーのデータは全て結合 されてvarlant.refと いう1っ のファイルにま とめ られている。

このフ ァイル は個 々のエ ン トリー ファイル を単に順番 に結合 した形 となってお り、1つ のエ ン ト

リー の内容が全て連続 して収納されて いる。そ こで基本 イ ンデ ックスでは、各エ ン トリーの アク

セ ッシ ョン番号 とそ のエ ン トリーが始 まるア ドレス とを記録 してお く。 これによ り、ア クセ ッシ ョ

ン番 号 を指定す る ことに よ り、variant.refフ ァイル を頭か ら検索 せず に、その内容 にダイ レク ト

にア クセ スで き、内容 の表示 に要す る時間 を短縮 している。

(2)各 種 検 索 用 イ ン デ ッ ク ス フ ァ イ ル の 作 成

アクセッション番号が分かれば、(1)で 示 したようにその内容を短時間で表示できる。 このアク

セ ッション番号を検索するために、エントリーの内容の主要な項 目毎にインデックスファイルを作

成する。インデ ックスを作成する項 目と対応するインデックスファイル名及び検索コマンドを表
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5-1に 示す。

各項 目には統制のない自由な言葉が使われており、またタンパク質名や実験方法など特殊な言葉

も使われている。そのため検索方法 としては最も単純な中間一致検索方法を採用 した。一方では、

タンパク質名や実験方法など殆ど同じフレーズが繰 り返 し現われる項目もある。そ こでインデック

スファイルを作成するにあたり、各項 目を一行単位に分解 し、その文を昇順に並べ替え、その行を

含 む全てのエントリーの番号を登録 した。

表5-1項 目、インデックス名及び検索コマンド対応表

項目 インデックスファイル 検索コマン ド

タイ トル .tti find

著者 .aui author

雑誌
● ■

・コ「エ joumal

変異タンパク質由来元 .soi 30urce

変異作成方法 .mei method

発現方法 .exi
■

exp「essエon

成長速度 .9エi grow七h

変異タンパク質回収方法 .pui purification

測定機能 .fui function

キー ワー ド .woi keyword

配列特徴部位 .f七i featuエe

(3)ク ロ ス 検 索 用 イ ン デ ッ ク ス フ ァ イ ル の 作 成

この変異タンパク質データベースを単独で用いても変異とそれが諸性質に及ぼす影響を知ること

が出来る。 しか しなが ら、既存の各種タンパク質に対するデータベース、特にPIR-lnternational

のアミノ酸配列データベースや生物活性データベースとともに利用すると、天然タンパク質に関す

る様々な情報を補うことができる。この変異タンパク質データベースの各エン トリーのフォーマッ

トは、これらのデータベースで採用 しているフォーマッ トに沿 ってお り、(2)の 各種インデックス

作成用プログラムで同 じようにインデ ックスファイルを作成できる。このため、容易にクロス検索

用インデックスファイルを作成でき、同時に検索できるばかりではなく、 この変異タンパク質デー

タベースか らそれらのデータベースの対応する内容を引用することも可能である。またこのクロス

検索用インデ ックスでは、(2)で 作成 した項目の内容全てに対 して3文 字毎に分解 してその文字列

のア ドレスを登録 している。 これにより、より高速な検索が可能 となっている。
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5.3デ ー タ ベ ー ス の 作 成

文献単位 で入 力 を行 った後 、個別 エ ン トリー ファイル を作成 し、各種イ ンデ ックス を作成 し、

デー タベー スの作成 を行 った。

図5-2に デー タの作成か らデータの提供 までの本デー タベー スの流れ を示す。

基本インデックスの作成

検索用インデ ックスの作成

基本インデ ックスの作成

検索用インデ ックスの作成

クロスインデックスの作成

デー タベー スの作成

利用者へ

図5-2本 デー タベー スシステムの流れ
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5.4ゴ ー ザ デ ー タ ベ ー ス の 作 成

本 システムで は、各エ ン トリー は第5.1節 の 「(14)シ ングル表示 コマ ン ド」で示 したユーザ フ ァ

イ ルフォーマ ッ トを採用 して お り、 この フォーマ ッ トに したが って書か れたデータ を次か ら次へ と

結合 した形 を して いる。ユーザが独 自のデー タベースを作成す る際も この フォーマ ッ トにしたが え

ば、独 自のデー タベー スを作成で きる。ユーザ デー タベース の作成手順 を以 下 に示す。

(1)ユ ーザ フ ァイル フォーマ ッ トに したが って個 々のエ ン トリー を作成す る。

(2)オ ペ レーテ ィングシステ ムのコ ピー コマ ン ドやエデ ィタを利用 して、デー タベー ス化 したい全

て のエ ン トリーを1つ の フ ァイル に結合す る。

(3)第5.2節(1)の 基本 イ ンデ ックスを作 成す る。

(4)第5.2節(2)の 各種検索用 イ ンデ ックス を作成す る。

(5)第5.2節(3)で 本デー タベー ス とのク ロス検索用イ ンデ ックスを作成す る。

、
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6

6.

.デ ー タ ベ ー ス の 検 索

作成 したデータベースが仕様どおり機能するかを調べるために、実際に検索されると思われる例

題 をいくつか想定 し検索 した。例題として、大きく分けてタンパク質名による検索、アミノ酸の置

換パターンによる検索、著者名による検索、マルチディスプレイを取 り上げる。

(以下、下線部分は入力を示す。)・

1タ ンパ ク質名 による検 索
ノ

最初 にデー タベ ー スシステムを立ち上 げる と, プロンプ トがATLAS>と なる。

タ ンパ ク質名superoxidedismutase(過 酸化 水素還元 酵素)を 検 索す る ことにす る。 タ ンパ

ク質名 はTITLEに 書 かれて いるので、検索 コマ ン ドfindを 使用 す る。

ATLAS>findsuperoxidedismu ,

Superox土dedismutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)C6ArClllS-Human

var3:M10214Superoxide'dismutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)C6A,

C111S-Human

Super ,oxidedismut二ase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)C6A,C111S,R114D-Human

▽ar3:M10215Superoxidedismutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)C6A,

ClllS,R114D-Human

Superoxidedismutase(Cu-Zn》(EC1.15.1.1)fusion([1-152/C6Ar

C111S]=IgA1[102-118]=[C6ArC111SrR143D.])-Human

var3:M10218Superoxidedismutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)

fusion([1-152/C6A,C111S]=工gA1〔102-118]=[C6A,

C111S,R143D])-Human'

Superoxidedismutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)fusion([1-152/C6A,

C111S]=エgAl[102'118]=[C6A'C111S])-Human

var3:M10217Superoxidedisrnutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)

fusion([1-152/C6A,C111S]=工gAl[102-118]=[C6A,

C111S])-Human

Sup・ ・。xid・di・m・tase(C・'Zn)(EC1・15・1・1)f・ ・i・n([1-152/C6A'
.

C111S]=[C6A,C111S])-Hurnan

var3:M10216Superoxidedismutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)

fusion([1-152/C6A,C111S]=〔C6A,C111S])-Human
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Superoxidedismutase(EC1.15.1.1)C6A-Bovine

var3:MO3504Superoxidedismutase(EC1.15.1.1)'C6A-Bovine

6titlesfound

suPeroxidedismuと い う文字列 をTITLEに 持つエ ン トリーが6件 検索 された。 デ一夕ベ一一ス

には、super(》Xidedismuと い う文字列 を もつエ ン トリーは6件 しかないので漏 れな く検 索されて

いる。 この6件 のうちか ら、 さらに2つ のサ ブユ ニ ッ トを融合 させたエ ン トリーだけ を取 り出す こ

とにする。そ のためオプ ション'Icurrentを 使用 してカ レン トリス トの中だけ を検 索す る。

,

ATLAS> .findlcurfusion

Superoxidedismutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)fusion([1-152/C6A,

C111S]=工gA1[102-118]=[C6A,ClllSlR143D])-Human'

var3:M10218Superoxidedisrnutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)

fusion〈[1-152/C6A,C111S]=工gAl[102-118]=[C6A,

C111SグR143D])-Human

Superoxidedismutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)fusion([1-152/C6A,

C111S]=工gA1[102-118]=[C6A,C111S])-Human

var3:M10217Superoxidedismutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)

fusion([1-152/C6A,C111S]=工gA1[102-118]=[C6Ar

ClllS])　 Human

Superoxidedismutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)fusion([1-152/C6A,

C111S]=[C6A,C111S])一}{urnan

var3:M10216Superoxidedismutase(Cu-Zn)(EC1.15.1:1)

fusion([1-152/C6A,C111S]=[C6A,、C111S])-Hurnan

3titlesfound

カ レン トリス トか らTITLEにfuslonと しSう文字列 を持つ'3件 のエ ン トリー が検索 され、新 しい

カ レン トリス トとして登録 され た。デ ー タベース 中には、 この3件 以外 に もfuslonと いう文字列

を持つエ ン トリーが あるので、 この検 索がカ レン トリス トに限定 されて い る ことが確 認で きる。

次に これ ら3件 の内容 を表示 させ る。 シングル表示 コマ ン ドtypeで オプ シ ョンlcurrentを 使

用 し、3件 の内容 を続 けて表示 させ る。

AT1」AS>tvpelcurrent

var3:M10216

Superoxidedismutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)fusion(【1-152/C6A,
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C111S]=[C6A,C111S])-Human

Hallewell'R・A・
、'Laria'エ ・'T・bri・i'A・'Carlin'G・'Get・ ・ff'

E.D.,Tainer,J.A.,Sousens,L.S.,andMullenbach,G.T.,J.

Bio1.Chem.264,5260-5268,1989

Title:GeneticallyengineeredpolymersofhumanCuZn
.

superOxidedismutase.

Organization:2 .;1-154<P工R1/DSHUCZ>

VAR工AT工ON:2-6,'Au,8-111,'Sl,113-★<DSHUCZ>,1-6,,A,,8-111,'S',

113-★<DSHUCZ>/fusion([1-152/C6A,C111S]=[C6A,C111S])

METHOD

Substitution:chemicalsynthesisofqenearldcassette

■
mutagenes工S

EXPRESS工ON

Host:EscherichiacolistrainsodAsodB

Plasmid:pNco5A

FUNCT工ON

Activityofcelllysates

一 一 ー ー ー ー 一 　 一 一 ー ー ー ー ー ー ー 一 一 ー 一 一 一 一 一 一_

RelativeaCti▽ity(perCent)

一 一 一 一 ー ー ー 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 ー ー ー ー 一 一 ー 一 一

' W工LD(clone):100

M10216:50

一 ー 一 一 ー ー ー ー ー ー 一 一 ー 一 一 一 一

Assay:Pyrogallo!method

DSHUCZ2-6,`1A㌧8-111,'S㌧113-★DSHUCZ1-6,IA㌧8-111,'S㌧113-★

Composit⊥onoffragment

22AlaA6Glr1Q18LeuL22SerS

8ArgR20GluE22LysK16ThrT

14AsnN50GlyGlMetM2TrpW 、
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23ASPD

4CysC

16HisH8PheFOTyrY

18工le工10ProP28ValV

Numberofresidues=:308

51015202530

1ATKAVAVLKGDGPVQG工 工NFEQKESNGPVK

31VWGS工KGLTEGLHGFHVHEFGDNTAGCTSA

61GPHFNPLS`RKHGGPKDEERHVGDLGNVTAD

91KDGVAD'VS工EDSV工SLSGDHS・ 工 工GRTLVVH

121EKADDI、GKGGNEESTKTGNAGSRLACGV工G

151工AQMATKAVAvLKGDGPvQG工INFEQKESN

181GPVIくVWGS工KGLTEGLHGFHVHEFGDNTAG

211CTSAGPHFNPLS'RKHGGPKDEERHVGD'LGN

241VTADKDGVADVS工EDSV工SLSGDHSI工GRT

271LVVHEKADDLGKGGNEESTKTGNAGSRLAC

301GV工G工AQD

var3:MIO217

S・p…xid・diqm・tase(Cu-Zn)(EC1・15・1・1)fu・i・n([1-152/C6A'

C111S]一 工gAl[102-118]一[C6A,ClliS])-Human

Hallewell'R.A.'Laria'工.rTabrizi,A.,Carlin,G.tGetzofft

E.D.,Tainer,J.A.,Sousens,1、.S.,andMullenbach,G.TりJ.

Biol.Chem.264,5260-5268,1989

Title:Geneticallyengineered:polymersofhumanCuZn

superoxidedismutase.

.

Organization:2/1-154<P工R1:DSHUCZ>

VAR工AT工ON:2-6,lA.,8-111,,SI,113-★<DSHUCZ>,102-118<AIHU>,1-6,
'

'A㌦8-111
,1S㌧113-★<DSHUCZ>/fusion([1-152/C6A,C111S]=

工gA1[102-118]=[C6A,C111S])

METHOD

Substitution:chemicalsynthesisofgeneandcassette

■
mutagenesエS
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Fusion:twogeneslinkedbyhuman工gAIhingesequence

「

EXPRESS工ON

Host:EscherichiacolistrainsodAsodB

Plasmid:pNco5A

`

、

EXPRESSION

㌔ Host:Yeast

Vector:pC1/1

Yeald:Abount40percentoftotalsolublecellprotein

PUR工F工CAT工ON:Heatingat65Cfor2hr,DEAF-Sepharose

' chromatoqraphy.

FUNCT工ON

Acti▽ityofcelllysates

1

一 ー ー 一 一 ー ー 一 一 ー 一 一 ー 一 一 ー ー ー 一 一 ー 一 一 一 一 ー 一

RelativeaCtivity(perCent)

一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 ー 一 一一 一 一 一 一一

卯工LD(clone):100

M10217:100

_____■ 二_________一___________

Assay:Pyroqallolmethod

DSHUCZ2-6,.A㌧8-111,IS㌧113-★AIHU102-118DSHUCZ1-6,・A㌧

8-111,ISI)113-★

Compositionoffragment

22AlaA6GlnQ18LeuL25SerS

8ArgR20GluE22LysK20ThrT

14AsnN50GlyGlMetM2TrpW

22AspD16His'H8PheFOTyrY

4CysC18工le工19ProP29VaユV

Numberofresidues=324

51015202530

1ATKAVAVLKGDGPVQG工 工NFEQKESNGPvK
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31VWGSエKGLTEGLHGFHVHEFGDNTAGCTSA

61GPHFNP'1、sRIくHGGPKDEERHvGDdGNVTAD

91KDGVADVS工EDSV工SLSGDHS工 工GRTI、VVH

121EKADDLGKGGNEESTKTGNAGSRLACGV工G

151工AQPVPSTPPTPSPSTPPTPMATKAVAVLK

181GDGPVQG工 工NFEQIくESNGPVKVWGS工KGLT

211EGLHGFHVHEFGDNTAGCTSAGPHFNPLSR

241KHGGPKDEERHVGDLGNVTADKDGVADVS工

271EDSV工S'LSGDHS工 工GRTLVVHEKADDLGKG

301GNEESTKTGNAGSRLACGV工G工AQ

var3:MIO218

Superoxidedismutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)fusion([1-152/C6A,

C111S]=工gAl[102-118]=[C6ArC111S,R143D])-Human

Hallewell,R.AワLariatL,Tabrizi,A.,Carlir1,G.,Getzoff,

E.DっTainertJ.AりSousens,L.S.,andMullenbachtG.TっJ.

Biol.Chem.264,5260-5268,1989

Title:GeneticallyengineeredpolymersofhumanCuZn

superoxidedismutase.

Organization:2∫1-154<P工Rl:DSHUCZ>

VARIAT工ON:2-6,tAt,8-111,IS.,113-★<DSHUCZ>r102-118<AlHU>,1-6,

1AT
t8-111,'Slr113-143,「Dfr145-★<DSHUCZ>/fusion([1-152/C6A,

C111S]=工gA1[102-118]=[C6AfC111S,R143D])

METHOD

Substitution:chemicalsynthesisofgene

び
rnutagenesis

Fusion:twogeneslinkedbyhuman工gA1

andcassette

hingesequence

EXPRESS工ON

Host:EscherichiacolistrainsodAsodB

PIasmid:pNco5A
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EXPRESS工ON

HOS七:Yeast .

Vector:PC1/1

Yeald:Abount40percen七 〇ftotalsolublecellprotein

FUNCT工ON

Activityofcelllysates

Relativeactivity(percent)

W工LD(clone):

MIO218:

001

05

Assay:Pyrogallolmethod

DSHUCZ2-6r.Atf8-111,,Svr113-★AIHU102-118DSHUCZ1-6,vAvr

8-111,'Slr113-143,'Dlr145-★

Compositionoffraqment

22AlaA6GlnQ18Leu1、25SerS

7ArgR20GluE22LysK20ThrT

14AsnN50GlyGlMetM2TrpW

23AspD16HisH8PheF.OTyrY

4CysC1811el19ProP29ValV

Numberofresidues=324

51015202530

'
1ATKAvAvLKGDGPVQG工 工NFEQKESNGPvK

31VWGS工KGI、TEGLHGFHVHEFGDNTAGCTSA

61GPHFNPLSRKHGGPKDEERHVGDLGNVTAD

91KDGV .ADVSエEDSVエSLSGDHSIエGRTLVVH

121EKADDLGKGGNEESTKTGNAGSRLACGV工G

151工AQPVPSTPPTPSPSTPPTPMATKAVAvLK

181GDGPVQG工 工NFEQKESNGPVKVwGS工KGLT

211EGLHGFHVHEFGDNTAGCTSAGPHFNPLSR

241KHGGPKDEERHVGDLGNVTADKDGVADVS工

271EDSV工SLSGDHS工 工GRTLVVHEKADDLGKG

301GNEESTKTGNAGSDLACGV工GIAQ
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6. 2ア ミノ酸置換 パ ター ンによる検索

あるア ミノ酸 が他 のあるア ミノ酸 に置 き換 わって いる変異 タンパク質 を'検索 して みる。 この検 索

にはコマ ン ドvariationを 用 いる。 システイ ンが アラニンに置 き換わ って いる変異タ ンパ ク質 の検

索 を試み る。

ATLAS>

C-A

コ コ
valrエatエonc-a

var3:MO3504

var3:M10030

var3:M10031

var3:M10194

C-A,C-A

var3:M10032

var3:M10216

var3:M10217

C-A,C-A,C-S

var3:M10218

C-A,C-S

var3:M10214

C-A,C-S,R-D

var3:M10215

5variations

Superoxidedismutase(EC1.15.1.1)C6A-Bovine

Alcoholdehydrogenase(EC1.1.1.1)C135A-

D。。。。phil・m。lan。;。 。t。.

Alcohoユdehydrogenase(EC1.1.1.1)C218A-

DrQsophilarnelanogaster

ASp・ ・agineSynth・ ・e(glut・mine-hyd・ ・ly・ing)

(EC6.3.5.'4)ClA-Human

Alcoholdehydrogenase(EC1.1.1.1)C135A,C218A-

Drosophilamelanogaster

Superoxidedismutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1).

fusion([1-152/C6AグC111S]=[C6ArClllS])-Human

Superoxidedismutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)

fusion([1-152/C6A,ClllS]=工gA1[102-118]=[C6A,

C111S])-Human

Superoxidedismutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)

fusion([1-152/C6A,ClllS]=工gA1[102-118]=[C6A,

C111S,R143D])-Human

Superoxidedismutase(Cu-Zn)(EC1.15.1.1)C6A,

C111S-Human

Superoxidedismutase(Cu-Zr1)(EC1.15.1.1)C6A,

C111S,R114D-Human

found

システイ ンか らア ラニ ンへ の置換 を含 む5つ の変異パター ン、合計10エ ン トリー(1個 のシス

テイ ンーアラニ ン置換 を持つエ ン トリー・・一が4件 、2個 の システイ ンーア ラニン置換 を持 つエン トリー
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が3件 、2個 のシステイ ンーアラニン、1個 のシステイ ンーセ リン置換 を持 つエ ン トリーが1件 、

1個 の システイ ン ーア ラニ ン、 システ インーセ リン置換 を持つエ ン トリーが1件 、1個 の システ イ

ンーア ラニ ン、 システイ ンーセ リン、 アルギニ ンーアスパ ラギ ン置換 を持 つエ ン トリー が1件)が

漏れな く検索 され、 カ レン トリス トに登録 され る。

6.3著 者 名 に よ る 検 索,'

文献の著者名の 中にsmithと い う名前が あるエ ン トリー を検 索す る。著者名 を検索す る コマ ン ド

authourを 用 いる。

ATLAS>

Smith,F

authosmith

工

var3:MO3550

▽ar3:MO3551

Human

var3:MioO45

HしLrnan

var3:M10046

▽ar3:MIOO47

var3:MIOO48

Smith,WIＬ

var3:MIO209

var3:M10210

var3:M1021ユ

var3:M10212

var3:M10213

Glucosylceramidase(EC3.2.1.45)N388S-Human

Glucosylceramidase(EC3.2.1.45)R139Q,N388S－

Glucosylceramidase(EC3.2.1.45)

Gluc・sylceramidase
.(EC

GIucosylceramidase(EC

GIucosylceramidase(EC

3.2.1.45)

3.2.1.45)

3.2.1.45)

T62K,N388S-

R139Q-Hurnan

D376E-Human

N388S-Human

Prostaglandin-endoperoxidesynthase

(EC1.14.99.1)Y230F-Sheep

Prostaglandin-endoperoxidesynthase

(EC1.14.99.1)Y238F-Sheep

P「。stag'andin-end。rr「oxidesy"thase

(EC1.14.99.1)Y331F-Sheep

Prostaglandin-endoperoxidesynthase

(EC1.14.99.1)Y361F-Sheep

Prostaglandin-endoperoxidesynthase

(EC1.14.99.1)Y393F-Sheep

2a{1thorsfound

Smith,F.1.とSmith,W.L.と いう2人 の著者が見つか り、Smith,FL.と い う著 者 に関す るエ

ン トリーが6件 、Smith,W.L.と いう著者 に関するエ ン トリー が5件 、合計11件 のエ ン トリー が

漏 れな く検索 され カ レン トリス トに登録 される。
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6.4検 索結果 一覧 表示

検索結果一覧 コマン ドlistを 使用 して現在 のカ レン トリス トを表 示 して見 る。6.3のauthor

コマ ン ドに引き続 きliStを 実行 す る。

ATLAsSlist

llentries工n

var3:MO3550

var3:MO3551

var3:M10045

var3:M10046

var3:M10047

var3:M10048

・var3:M10209

var3:M10210

var3:M10211

var3:M10212

var3:MIO213

thedatabase

Glucosylceramidase(EC3.245)N388S

GIucosylceramidase(EC3.245)

Hurnan

Gluc。syl・eramidasg(EC3245)

Human

Gluc。sylce「amidase(EC3・245)R1399

Glucosylceramidase(EC3245)D376E

GIucosylcerarnidase(EC3245)N388S

Prostaglandin-endoperoxidesynthase

(EC14991)Y230FSheep

Prostaglandin-endoperoxidesynthase

(EC14991)Y238FSheep

Prostaglandin-endoperoxidesynthase

(EC14991)Y331FSheep

Prostaglandin-endoperoxidesynthase

(EC14991)Y361FSheep

Proεtaglandin「endoperoxidesynthase

(EC14991)Y393FSheep

Human

R139Q,N388S

T62K,N388S

HしLman

Human

Human

6.3の 結果検索 された11件 のエ ン トリーの アクセ ッシ ョン番号 とエ ン トリーのTITLEが 漏

れ なく表示 され る。

次 に直前 のカ レン トリス トの復活 を試 みる。カ レン トリス トの 中か らTITLEにglucoseと いう

文字列 を持つ検索 を試 みる。

ATLAS>

title:glucose

Notitlesfound

カ レン トリス ト中のエ ン トリー でTITLEにglucoseと い う文字 列 を含む ものは1件 もないので
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カ レン トリス トは空 になる。listコ マ ン ドでカ レン トリス トを表示 して確 認する。

ATLAS>list

Thecurrent

ここでlistコ マ ン ドのオ プシ ョンIrestoreを 利 用 して最後 の検 索 コマ ン ドを実行す る直前 のカ レ

ン トリス ト(6.3のauthorコ マ ン ドの結果作成 されたカ レン トリス ト)に 戻す 。

ATLAS>listlrestore

llentrlesonthe

listコ マ ン ドを使用 してカ レン トリス トを表示 し、カレン トリス トが回復 された ことを確認す る。

ATLAS>list

llentr工es

var3:MO3550

var3:MO3551

var3:M10045

var3:M10046

var3:M10047

var3:M10048

var3:M10209

var3:M10210

var3:M10211

▽ar3:MIO212

var3:M10213

エnthedatabase

Glucosylceramidase(EC3.245)N388S

Glucosylceramidase(EC45)

Human

Glucosylceramidase(EC45)

Human

Glucosylceramidase(EC45)R13gQ

GIucosylceramidase(EC45)D376E

GIucosylceramidase(EC45)N388S

Prostaglandin-endoperoxidesynthase

(EC14991)Y230FSheep

Prostaglandin-endoperoxidesynthase

(EC14991)Y238FSheep

Prostaglandin・-endoperoxidesynthase

(EC14991)Y331FSheep

Prostaglandin-endoperoxidesynthase

(EC14991)Y361FSheep

Prostaglandin-endoperoxidesynthase

(EC14991)Y393FSheep

－47－

Hしman

R139Q,N388S

T62K,N388S

Hurnan

Human

Human



6. 5マ ル チ表示

由来 した天然 タンパ ク質 が同 じ変異 タ ンパ ク質 につ いて、変異 タンパ ク'質問の諸特性 を比較す る

ためにマルチ表示で出力する。 ショウジ ョウバエ(Drosophilamelanogaster)([?ア ル コール脱水

素酵 素(alcoholdehydrogenase)に 対す る変異タ ンパ ク質についてマルチ表示 を行 う。まず ショ

ウジ ョウバ エのアル コール脱水 素酵 素 に対 す る変異 タンパ ク質が何件登録 されて いるか を確 認する

ためにfindコ マ ン ドを使用 して検索 してみ る。

Alcoholdehydrogenase(EC'1)C135A-Drosophilamelanogaster

var3:MIOO30Alcoholdehydrogenase(EC1)C135A

DrOSOphilarnelanOgaSter

Alcoholdehydrogenase(EC111}C135A,C218A-Drosophila'

melanoqaster

Yar3:M10032Alcoholdehydrogenase(EC1)C135A,C218A-

Drosophilmelanogaster

Alcoholdehydrogenase(EC1)C218A-Drosophilarnelanogaster

var3:M10031Alcoholdehydrogenase(EC1)C218A

Drosophilamelanogaster

Alcoholdehydrogenase(EC1)G14A-Drosophilamelanogaster

var3:MIOO29Alcoholdehydrogenase .(EC1)G14A

Drosophilamelanogaster

Alcoholdehydrogenase(EC1)G14V-Drosophilamelanogaster

var3:M10028Alcoholdehydrogenase(EC1)G14V

Drosophilamelanogaster

5titlefound

ショウジョウバエのアルコール脱水素酵素に対する変異タンパク質が5件 検索された。そ ζでマ

ルチ表示コマン ドmtypeを 使用 して これら5件 のエン トリーを1つ にまとめて表示する。

A],coholdehydrogenase －DrOsophilamelanogaster

Chen,Z工 ・u,LShirley,M.LeeW.R.andChang,S・H・

Biochemistory29,1112-1118r1990

Title:Site-direc七edrnutagenesisofglycine-14andtwo

"c「 エtical"cysteinylresiduesinDrosophilaalcohol
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dehydrogenase.

-VA良 工AT工ON

M10028:2-14,,Vlr16-★/G14V<DEFFA>

MIOO29:2-14,tAt、16-★/G14A<DEFFA>

M10030:2-135,'A・,137-★/C135A<DEFFA>

MIOO31:2-218,tAtt220-★/C218A<DEEFA>

M10032:2-135,iAir137-218,tAut220-★/C135A,C218A<DEFFA>

METHOD<M10028><M10029><MIOO30><M10031><MIOO32>

Substitution:oligonucleotide・-directedmutaqenesis

EXPRESS工ON<M10028>

Host:EscherichiacolistrainLC137

Vector:PPI・2

PUR工F工CAT工ON:Thespecificactivitywas七 〇〇lowtOpurify.<M10028>

PUR工F工CATION<M10030><M1◎031><M10032>

Chromatography:SephadexG-100,CibacronBlue3GA-agarose

Purity:hornogeniOUS

FUNCTION

Dehydrogenationof2-propanol

RelativeaCtivity

W工LD(clone):1.00

M10029:0.69

M10030:1.17

M10031:1.08

M10032:1.45

-一 ー 一 一 一 一 ー ー ー ー ー 一 一 一 一 一 一 一 一 ー 一 一 ー ー ー一 一 一 一 一 一 一 一 ← 一 一 ー ー ー 一 一 ー ー ー 一 一 ー ー ー 一 一 一 －

Km[NAD]Km[2-propanol]kcatKi【NADP]
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(mM) (mM) (1/s)(mM)

W工LD(clone):0.12

M10029:0.42

0.61

0.56

2.80.944

1.911.9

Condition:pH8.7,25C

アル コール脱 水素酵 素に対す る5件 の変異 タ ンパ ク質 は全 て同 じ文献 に記載 され ていたので、

REFERENCEは1件 しか表 示 されな い。変異 タンパ ク質を作 成 した方法 も全て共 通な ので

M㎜ODも1件 だ け表示 され る。EXPRESSIONに ついてはM10028に 対 してのみ記 載されて

いる。PURIFICATIONに ついては、M10028に 対 して の記載 とM10020,M10031,M10032に

対する記 載が異 なっているので、2種 類表示 され、該 当する記載 にアクセ ッシ ョン番号が付 いて い

る。FUNCTIONで は測定 され た特性 ごとに表形式 にまとめ られ る。RelativeactivityはWILD

(比較用天然 タンパ ク質),MIOO29,M10030,M10031,M10032に 対 して測 定 されて いる。WILD

とM10029に 対 してはKm,kcat,Kiと い った値 に対 して も測定 されている。

6. 6ユ ーザ ファイル への 出力、ユ ーザ フ ァイル の表示

デー タベー スか らユーザ フ ァイルにエ ン トリー の内容 を出力す る方法 には2種 類 ある。typeコ

マン ドでオプ シ ョンlout=ユ ーザ ファイル名 を使用す る方法 と、copyコ マ ン ドを使用す る方法で

ある。typeコ マ ンドを使用す るとデ ィスプレイに表示 され る形式で コ ピー され 、copyコ マ ン ドの

場合 はデー・一"タが保存 されて いるフ ォーマ ッ トで コ ピー される。そのため、copyコ マ ン ドで作成 さ

れた ファイルをユ ーザが加工 し、再び読み込み表示す ることがで きる。 ここで は単純 にデータを

copyコ マ ン ドで出力 し、そ のファイル を表示 させ てみる。mO3504と いうエ ン トリー をmy.file

というフ ァイル に出力させ る。なお既にmy.fileと いうフ ァイル が存在 す る場合 にはデーー一・タが上書

き されて しま う。

デー タベース システム を終 了させてか ら、オ ペ レーティ ング システムの コマ ン ドを使 用 して、作

成 され たmy.fileの 内容 を表示 してみる と以下 のようになる。

>VA;MO3504

Superoxidedisrnutase(EC1.15.1.1)C6ABovine

R:McReetD.E.,Redford,S.M.rGetzoffrE.D.,Lepockr

Hallewell,R.AつandTainer,J.A.
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J.Biol.Chem.265,14234-14241,1990

A;Title:Changesincrystallographicstructureandthξ ≧rmostability

ofaCu,ZnSuperoxidedismutasemutantresultingfromtheremoval

ofabuエ 土edcysteine.

C;VAR工AT工ON

V;MO3504:1-5,tAtr7-*/C6A<DSBOCZ>

C;METHOD,

W;#Substitution:oligonucleotide-d↓rectedmutagenesis

C;EXPRESSION

w;#Host:Yeaststrain2150-2-3Leu(一)

W;#Vector:pC1/1(yeastshuttlevector)

W;#Post-translation:theN-terrniniareacetylated.

C;PHYSICOCHEM工CA1、PROPERTY

C/Thermotabilityofdimerformat70Cfor3hr

w;一 …一一一一一一一一一一 ーー一一ーーーー一一一一 ー一一ーーーーー一一一－

W;Residualactivity(percent)

w;一 一一一ーー一一ーーー一 一ー一一ーーーー一一ーーー一一一一ーーーーーー－

W;W工LD(clone):40

W/MO3504:70

w;一 一 ーーーーーー一一一一ー一 一ー一一,一 一一一ーーーーーーーーーーー一－

C/Thermodinamicparameters

wノ 一一ー ー一一ーーー一一一一一一一一 一一ー一一一一ーーーーーー一.一ー一一一一ー ーーーーーーーーー一 一一一一一一一一一一一一－

W/Formaゴorcomponent

W;
、Tmdelta-Hdelta-Sdelta-delta-G

W膓(C)(kcal/mol)(cal/K/mol)(kcal/mol)

w;一 一一一一一一 一ー一一ーーーー一一ーー ーー一一一一一一一一一一一一ー一一一一一一 一一ーー一・一一一台一 一ーーーーーー一一ー一－

w;wlLD(clone):89.51614450.O

W;MO3504:85.8124347-1.3

w;一 一一一一一一一一一ーー ーーーー一一ーー一一一一ー ーー一口一一ー一一一一■■一「一一一一一 一一一ーーーー 一 一ー一一ーーーー－

w;一 一一一 ーーーーー ーーーー 一一一一一一一一 一一一一ーーーー一一ーーーー ーー 一一ーーーーー ー一 一一一一一一一ー

コ
W;Formmorcomponent

W;Tmdelta-Hdelta-Sdelta-del七a-G

W;(C)(kcal/mol)(cal/K/mol)(kcal/mol)

w:一 一 一一一一一一ーーーー 一一 一一一一一一一一一一一一一一一一ー一一一一一一一一一－t-一 ーー 一一一一一一ーーーーー 一－

w;W工LD(clone):82.8'1133180.O

W;MO3504:80.7123349.-0.75

W;一 一一一 一一一一一一一一一一一一一 一ーー一一 一一ーーーー一一一一一一一 一一 一一一一一ー 一一一一一 一一一一
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A;Th・p・ ・am・t・rsa・ecal・ul・t・df。 ・a七w。-c。mp。nent・eve・sible

denaturat土on'model(withma〕orandmエnorcomponerlt)anddefinedas

ternperatureofhalf-completionforeachtransitエon

C:KEYWORDS:Greekkeybeta-barrelmotif,X-raycrystallography

Z'<KS1719>

このmy.fileの 内容 をデータベー スシステムを利 用 して表示 させ る。 この場合typeコ マン ドで

アクセ ッション番号 のあ とにファイル 名 を付け加える。

ATLAS>tvpemO3504=mv.file ,

'

var3:MO3504

Superoxidedismutase(EC1.15.1.1)C6A-Bovine

McRee,D.E.,Redford,S.M.,Getzoff,E.D.,Lepock,J.R.,

Hallewell,R.A.,andTairler,J.A.,J.BiOl.Chem.265,14234-

14241.1990

Title:Chanqesincrystallographicstructureand

thermostabilityofaCu,ZnSuperoxidedismutasemutant

resultingfromtheremovalofaburiedcysteine.

Organization:2膓1-151<PIR1膓DSBOCZ>

VAR工AT工ON:1-5,・A・,7-★/C6A<DSBOCZ>

METHOD

Substitution:oliqonucleotide-directedmutaqenesis

EXPRESS工ON
1

Host:'Yeaststrain2150-2-31、eu(一)

Vector:pC1/1(yeastshuttlevector)
、

Post-translation:theN-terminiareacetylated.

PHYS工COCHEM工CALPROPERTY

Thermotabilityofdimerformat70Cfor3hr

_一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 ー 一 一 ー ーー 一 一 一 一 一 一
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、

Residualactivity(percent)

WILD(clone):40

MO3504:フ0

Thermodinamicparameters

Formaゴorcomponent

Tmdelta-Hdelta-Sdelta-delta-G

(C)(kCa1/m。1)(Cal/K/m。1)(kcal/m。1》

W工LD(clone》:89.51614450.O

MO3504:85.8124347-1.3

コ
Form■norcomponent

Trn'delta・-Hdelta-Sdelta-delta-G

(C)(kcal/mol}(cal/K/mol)(kcal/mol)

W工LD(clone):82.811313180.O

MO3504:80.7123349-0.75

Thepararn『tersarecalculatedforatwo-componentreversible

denaturationmodel(withmaゴorandminorcomponent⇒and

definedasteMperatureofhalf-cornpletionforeachtransition

KEYWORDS:Greekkeybeta-barrelmotif,X-raycrystallography

DSBOCZ1-5,tAl,7-★/C6A

Compositionoffrag]ment

10AlaA3GlnQ8LeuL8SerS

4ArgR8GluE10LysK12ThrT

6AsnN25GlyG・1MetMOTrpW

llAspD8HisH'4PheFlTyrY
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2CysC 9'工le工6ProP15ValV

Numberofresidues=15'1

51015202530

1ATKAvAvLKGDGPVQGT工HFEAKGDTvVvT

31GS工TGLTEGDHGFHVHQFGDNTQGCTSAGP

61HFNPLSKKHGGPKDEER.HVGDLGNVTADKN

91GVA工VD工VDPL工S1、SGEYS工 工GRTMVVHEK

121PDD1、GR'GGNEESTKTGNAGSRLACGV工G工A

151K
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7. 展望

7.1用 語 の 統 一

今回の方法では、タンパク質名、生物種名、変異の記載方法、著者名、雑誌名については基準に

したがって統一が取れているが、SOURCE,METHOD,EXPRESSION,PURIFICATION及 び

FUNCTIONに 関しては、文献の記述にしたがってお り、用語の統一が完全に取れているとはいえ

ない。 またKEYWORDに 関 しては文献を詳細に読んだ人間の主観によるところが大きく、殆 ど統

一されていない。

KEYWORDに ついてはこれといった基準はないので、用語を統一するためには、以前のエン ト

リーで用いられた用語をリス ト化 しておき、KEYWORDを 決定する際に常にそのリス トを参照す

る方法が最も現実的である。この方法を利用するためには、常にKEYWORDリ ス トを更新 してお

く必要があり、KEYWORDを 自動的に切り出し、リス ト化するシステムを作成する必要がある。

KEYWORDに 関 しては用語の統一以外に、その使用の統一も図る必要がある。由来 した天然タ

ンパク質が同じ変異タンパク質群について、その変異タンパク質群に共通 した性質を示す

KEYWORDを1つ のエン トリーに使用 した場合、他のエ ントリーに対 しても使用 しなければなら

ない。そのため、その用語をどのエントリーに対 して使用したか対応表を作成 しておく必要があ

る。これは結局KEYWORDイ ンデックスそのものである。

必要なKEWO測)が 漏れなくエン トリー}こ記載されているかのチェックは、その1〈EYWORD

を含むエン トリーのリス トと、そのKEYWORDを 含んでいておか しくないエン トリーの リス トと

の比較で行える。後者の リス トは、例えばタンパク質名などでの検索から作成する。もしこの2つ

のリス トが一致 していれば、必要なKEYWORDが 漏れなくエン トリーに記載されていることにな

る。 もしKEYWORDイ ンデックスのリス トが少ない場合には、幾つかのエントリーでの

KEYWORDの 記入漏れが考えられる。逆に多い場合には、KEYWORDの 記載が適切か どうかの

判断をし、不適切な場合は削除する。 このような修正が簡単なシステムに変更 し、さらに毎 日自動

的に、各種インデックスの更新 を行うようなメカニズムを付け加えれば、用語の統一が図れると予

想される。

7. 2新 規 デー タの追加

変異タンパク質は今後もますます作成され、それ らのデータも蓄積 されていく。 このデータベー

スは学術文献を分析する必要があり、また元 となる文献(あ るいはそのコピー)が 簡単 に入手でき

る環境が必要である。今後 このデータベースをアップデイ トしていくためには、大学等の公的機関

に委託するなどの方法を取る必要があると考えられる。
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7.3他 の デ ー タ ベ ー ス と の 整 合 性

今回作成 した変異タ ンパク質デー タベー スでは、 タンパ ク質名、生物種 名、著者名 、雑誌 名の記

載方法はPIR-lnternationalが 採用 して いる方法に準 じた。 これ によ り、 この変異 タンパ ク質 デV-'"

タベースか ら、ア ミノ酸 配列デー タベ ースや 生物活性 データベースの 内容 を引用す る ことが可能 と

な った。逆 にこれ ら2つ のデー タベー スが変 異タンパク質 デー一・タベー スの内容 を参照す るため に

は、変異タ ンパク質独 自の項 目に対応 し、ク ロス リファレンス と して変異 タ ンパク質 のアクセ ッ

シ ョン番号 を登録する ことが必要 とな る。 これにはPIR-Intemationalと の協力が欠かせな いが、

も しこれが実現すれば、変異 タンパ ク質データベー スの利用 範囲が広 が り、世 界的学術 的貢献度 も

増す ことになる。

7. 4表 形式以外 のデ ータ

この変異データベースでは、生物活性や物理化学的特性の変化 を全て表形式で記載してある。 し

か し文献の中には特性の変化をグラフで示 しているものも数多く見 られる。このような場合、ある

代表的な数点の情報 しかデータベースに取 り込んでいないことになる。ある簡単な式の組み合わせ

でそのグラフを表現できる場合は殆 どないので、このようなデータは、画像データとして保存する

のが最善であると思われる。今後ワークステーションでの画像を取 り込んだデータベースに対する

技術の発展が予想され、近い将来グラフデータ等を取 り込む ことが容易になると期待する。
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