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（５）研究成果の概要 
＊背景および目的、方法と結果について、公開して差し支えない範囲で記載。 
本研究では，ゲノムスケールでの蛋白質間相互作用（以下，PPI）予測システムの高精度化を目指し，

そのための要素技術として蛋白質の立体構造予測の深層学習モデルである AlphaFold2（以下，AF2）の

活用も進めている．AF2 は，分子機能解明や創薬研究等において重要なツールである．さまざまな蛋白

質が関わる分子間相互作用の予測において，これまで構造情報が未知の場合，配列情報のみを用いる方

法が基本であったが，AF2 によって予測された構造の積極的な活用が期待される．しかしながら，未知

の蛋白質に対する AF2 の予測精度，蛋白質全体だけでなく PPI の部位及びその周辺構造の予測精度に

ついて十分な検証がされていない．そこで本研究では，AF2 の信頼性を検証するために，蛋白質全体及

び PPI 部位及びその周辺構造の AF2 の予測精度について検証を行った．具体的には AF2 開発以降に

PDB に登録された蛋白質を検証用データとして用いて，予測構造上の PPI 部位及びその周辺構造と，天

然構造上のそれらの構造に対して Distance Map（以下，DM）及び RMSD を用いて比較を行った． 

その比較の結果，DM を用いた解析では，検証用データに含まれる蛋白質の天然構造とその予測構造

を比較した構造ペア数全体の約 89.2%において，PPI 部位及びその周辺構造ともに高い精度（≤2.0Å）予

測されていることが確認できた．一方，天然変性領域上にある PPI 部位及びその周辺構造では，構造予

測が困難な事例が複数確認できた．RMSD を用いた解析においても同様に，蛋白質の天然構造とその予

測構造を比較した構造ペア数全体の約 98.4%において，PPI 部位及びその周辺構造ともに高い精度（≤3.0

Å）予測されていることが確認できた．すなわち，一部の天然変性領域を含む蛋白質においては，構造

予測が困難な事例もあったが，AF2 は全体構造と PPI 部位及びその周辺構造を高い精度で予測できる可

能性が確認できた．今後，AF2 やその AlphaFold3の最新版を利活用することで，PPI 及び PPI 部位予測

等の精度向上が図られることが期待される. 


