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研究開発の目的 

「高速な」タンパク質の配列特徴抽出法を開発する 

 「配列特徴抽出法」とは？ 

ある構造や機能領域に対応するアミノ酸配列の規則性や特徴を調べる方法 

Coiled Coilモチーフの配列パターン 

内部に側鎖が埋もれているアミノ酸 
疎水性 
 
側鎖が露出しているアミノ酸 
親水性 

RMKQLEDKVEELLSKNY
HLENEVARLKKLVGER 

2~4残基毎に疎水性残基が現れる 
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研究開発の目的 

「高速な」タンパク質の配列特徴抽出法を開発する 

 従来の方法の問題点 

階層的クラスタリング法の例 
（計算量はデータ数の二乗として算出） 

 個々のユーザが、配列の特徴を検
出する事が難しくなる 
 

 タンパク質の構造・機能予測法の開
発に膨大な時間が必要になる 
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研究開発の目的 

「高速な」タンパク質の配列特徴抽出法を開発する 

 従来の方法の問題点 

データ間の類似度計算に時間がかかる 
 
計算量は N2 / 2 以上 
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研究方法 

類似度計算の高速化：BOOLによるクラスタリングを利用する 

 BOOL1 ： Binary cOding Oriented cLustering 

1 杉山麿人・山本章博（2011） 2進符号化を活用した高速かつ柔軟なクラスタリング人工知能学会全国大会（第25回）抄録集、1P2-lb-3in  

1. ベクトル要素をk段階に
離散化（k=4） 

 
2. 同じ枠か隣接する枠に
入っているベクトルを同
じクラスとして分類する 
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研究開発のスケジュール 

研究開発項目 平成２５年 
１０月 

平成２５年 
１１月 

平成２５年 
１２月 

平成２６年 
１月 

１．BOOLによる局所配列ク
ラスタリング法 の最適化 

２．提案手法による配列特
徴抽出法の開発 

３．開発したプログラムを
提供するためのWebページ
作成 
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進捗状況 

1．配列特徴抽出のためのテストデータセットの構築 
 
2. BOOLを用いたクラスタリング法の評価 
 
3. クラスタリング法最適化に向けた条件検討 
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進捗状況 

1．配列特徴抽出のためのテストデータセットの構築 
 
2. BOOLを用いたクラスタリング法の評価 
 
3. クラスタリング法最適化に向けた条件検討 
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研究方法：テスト用データセットの構築 

 タンパク質配列 – 二次構造データセット 

結晶構造 
X線回折の解像度が2.0Å以上 
DNAなど、他の高分子を含まないデータ 

PDBj 2013年7月現在 
14,831構造 
代表配列数：2,907 
724,338残基（代表配列中） 

ベクトルデータ化 

 位置特異的スコア行列（PSSM) 
 

 各残基について±0 or 5 残基分のWindow 

ベクトルデータのクラスタリング 
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研究方法：テスト用データセットの構築 

 ベクトルデータの作成方法 

対象の残基±0 or 5残基の断片配列 

PSSMの算出 
(PSI-BLAST with NR database) 

LGDAARPSHLL 

DEYQRTWVAVVEEETSFLRARVQQIQV
PLGDAARPSHLLTSQLPLMWQLY・・・ 

GDAARPSHLLT 

DAARPSHLLTS 

N （= 20 x 断片配列長）次元のベクトル 
今回は20 or 220次元 
 
中心残基の二次構造をもとに、Loop、
Helix、Sheetのベクトルデータとして利用
する。 
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進捗状況 

1．配列特徴抽出のためのテストデータセットの構築 
 
2. BOOLを用いたクラスタリング法の評価 
 
3. クラスタリング法の最適化 
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研究方法：BOOLによるベクトルデータのクラスタリング 

 どのようなクラスタリングの結果が得られればよいのか？ 

1. 複数のデータを含むクラスタが多く作られる 
 
  代表データのみを利用する事でデータ数 
  （≒特徴抽出時間）の削減が期待できる 
   
2. 単一のクラスには同じ二次構造を持ったベクトルの

みが含まれる 
 
  特徴抽出の効率向上（正確性向上など）が期待で

きる 
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結果：20次元でクラスタリング（WS = 1） 

R 

DEYQRTWVAVVEEETSFLRARVQQIQV
PLGDAARPSHLLTSQLPLMWQLY・・・ 

P 

S 

各残基のPSSM 
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LGDAARPSHLL 

GDAARPSHLLT 

DAARPSHLLTS 

結果：220次元でクラスタリング（WS = 11） 

DEYQRTWVAVVEEETSFLRARVQQIQV
PLGDAARPSHLLTSQLPLMWQLY・・・ 

対象の残基±5残基の断片配列 

ほぼ全てのベクトルが別々のクラスタ
に分類されてしまう 
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結果：220次元でクラスタリング（WS = 11） 

 解決方法１：同じクラスタとして定義する枠の範囲を拡大する（検討中） 
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結果：220次元でクラスタリング（WS = 11） 

 解決方法２：要素ごとに離散化パラメータを変化させる（検討中） 
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結果：220次元でクラスタリング（WS = 11） 

 解決方法3：ベクトル作成方法を変更する （次数を落とす） 

N （= 20 x 断片配列長）次元のベクトル 
対象残基＋周辺残基の情報を組み込む
ため 

要素を並べるのではなく、平均値を使う 

→ １１残基分の情報を平均する事で 
   次数を落とす（N = 20） 
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LGDAARPSHLL 

GDAARPSHLLT 

DAARPSHLLTS 

結果：20次元でクラスタリング（WS = 11の平均値を利用） 

DEYQRTWVAVVEEETSFLRARVQQIQV
PLGDAARPSHLLTSQLPLMWQLY・・・ 

対象の残基±5残基の断片配列 
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応用例：機械学習法によるパターン認識への応用 

ベクトルデータ作成 (Window Size: 11 ; N = PSSM 20d x 1 ws = 20) 

配列＋二次構造情報データセット Test data 

All 

Single + Rep 

全ベクトルデータ 

単一データ・クラスタ 
のベクトルデータ 

Rep 
複数データ・クラスタから 
抽出した代表ベクトル 

~ 605,000 vec. (4/5 of the test data) 

~ 290,000 vec. 

~ 19,000 vec. 

複数データ・クラスタから 
抽出した代表ベクトル 

＋ 
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応用例：機械学習法によるパターン認識への応用 

All 

Single + Rep 

Rep 

SVMによるパターン学習・予測効率の算出 
5-fold cross validation test,  
SVMlight, Linear Kernel,パラメータはデフォルト 
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今後の予定 

 ～２０１４年 １月 

1. クラスタリングのパラメータ D、kの最適化 

2. ベクトル作成に用いる特徴の数値化方法の検討 

 → 平均値では表せない周期的なパターンのスコア化など 

    （自己相関関数などで算出） 

3. 既存の手法との比較 

 → 計算時間、分類効率など 

 ２０１４年 １月～ 

1. 配列特徴抽出法の開発 

2. 開発したツールのWeb公開 
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