
サービス 入力１ 入力２ 出力 

PDB内の 
結合分子の検索 

  タンパク質に対する検索 アミノ酸配列 入力に相同なタンパク質の結合分子の一覧 

化合物に対する検索 化合物構造 入力に類似した化合物の 
結合タンパク質の一覧 

複合体 
立体構造のモデリ
ング 

ホモ多量体のモデル アミノ酸配列 ホモ多量体の3Dモデル構造 

  ヘテロ多量体のモデル アミノ酸配列A アミノ酸配列B ヘテロ多量体の3Dモデル構造 

化合物ータンパク質 
複合体のモデル アミノ酸配列 化合物構造 化合物-タンパク質 

複合体の3Dモデル構造 

【課題概要】 生体における蛋白質の役割を、各種モデル生物のゲノム情報および蛋白質間相互作用、 蛋白質－化合物間相互作用、遺伝子共発現データを統合することによって、 どの蛋白質の構造がま
だ解かれていないか、複合体を形成するか、モデリング可能か、 結合化合物の傾向と行った情報を俯瞰できるようなデータベースを構築する。 また、その過程で得られたデータベース活用のノウハウを文
書化して公開することにより、 生命科学コミュニティを支援する。 

MLAEKFL…  

CCCC(N)CO  

ホモロジー／アナロジーモデリング 

      総論的なデータベースで対応                                     各論的な「面白い問題」 

潜在ターゲットの俯瞰的把握：  
ゲノム／プロテオームDB 

HOMCOS 2.0:相同複合体の検索・モデリングサーバ 
 http://ipproo.protein.osaka-u.ac.jp/homcos2 

HOMCOS2.0は、PDBに収納されている複合体の立体構造データを利用して、分子の類似性・相同性から、構造未知の分子ペアの複合体構造を予測するためのサーバです。PDB
内から結合する分子を検索したり、アミノ酸配列や化学構造から複合体立体構造を予測することができます。タンパク質の配列類似性検索にはBLASTを、化合物の構造類似性検索
にはKCOMBUを用いています。 

（１）アミノ酸配列２本か 
UniProtのIDを２つ入力 

（２）PDBの複合体データベースに対して、BLASTが２回実行され、それぞれのホモログで複合体を構成されるPDB
エントリのリストが表示される 

（３）相同な複合体の一つを表示 

ヘテロ多量体のモデリングの例 
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