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≫コンタクトマップ
タンパク質のフォール

▼4-2
ドは，ポリペプチド鎖上の特定

のアミノ酸残基どうしが接触（コンタクト）することで形
成される。そこで図 1のように，タンパク質内でどの
アミノ酸残基が接近しているかコンタクトマップを描い
て調べると，フォールドの概要がわかる。コンタクトマ
ップの縦軸と横軸にアミノ酸残基番号を展開し，対応す
るアミノ酸残基の組（図 1の場合は i と j）の Cα原子間距
離が一定の値以下の場合に対応するマス目を塗る。しき
い値となる原子間距離は 5〜10Å が目安になる（図 1で
は 8Å 以下を黒，16Å 以下を灰色で塗っている）。コン
タクトマップからは以下のことを読み取ることができる。
黒マスが集中している領域は，アミノ酸残基が密にコン
タクトしているので，ドメインとよばれる立体構造上ひ
とまとまりの領域を形成する。図の抗体分

▼1-12
子では N 末

端と C 末端の 2 つのドメインが存在することがわかる。
また 2 つのドメイン間にはコンタクトがほとんどない

（図 1左の点線内がほとんど塗られていない）ので，こ
れらのドメインは構造上の独立性が高いこともわかる。
この 2 つのドメインは構造がよく似ており，免疫グロブ
リンフォール

▼4-4
ドをもった遺伝子の重複によってできたと

推定される。構造上の独立性はドメインの定義のひとつ
であり，コンタクトマップにより容易に同定できる。
≫ラマチャンドランマップ

タンパク質のフォールドは，ポリペプチド鎖の化学結
合の回転によるコンフォメーション変化によって形成さ
れる。ポリペプチド鎖ではペプチド結

▼4-2
合は二重結合性が

あり自由に回転できないので，Cα原子–アミノ基 N 原子
間の結合の回転角

▼4-1
φ（ファイ）角と Cα原子–カルボキシル

基 C 原子間の結合の回転角ψ（プサイ）角の 2 つでその
おおよその構造が決定される。R. A. ラマチャンドラン
によって提案されたラマチャンドランマップは，横軸に
φ角，縦軸にψ角をとり，対応する点にそれぞれのアミ
ノ酸残基をプロットする。このマップは，構造がわかっ
ているタンパク質内のアミノ酸による統計的分布から，
最も好まれる most favored 領域（90% 以上のアミノ酸
はこの領域に入る。図2の濃灰色領域），allowed 領域（同
じく 99%。図 2の薄灰色），generously allowed 領域（基
本 的 に 100%。図 2の 枠 線 内）に 分 か れ る。most fa-
vored 領域は大きく 3 つに分かれており，それぞれαヘ
リックス領

▼1-9
域，βシート領域，左巻きらせん（ターン）領

域に対応する。ラマチャンドランマップから以下のこと
を読み取ることができる。まず，allowed 領域をはずれ
るアミノ酸が多いことはまれなので，そのような立体構
造にはまちがいがある可能性が高い。よって，ラマチャ
ンドランマップは実験や予測によって求めた立体構造の
検証に用いられる。また，そのタンパク質がおもにαヘ
リックスからなるのかβシートからなるのかを一目で判
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多くのタンパク質は数千〜数万の原子からなる複雑な分子であるので，その立体構造のようすを理解するのは難しい。そこで，
タンパク質の構造を簡単に把握するために各種のマップ分析法が工夫されている。ここでは分子内の相互作用を解析するための
コンタクトマップと，主鎖構造の概要を把握するためのラマチャンドランマップについて説明する。

マップ分析
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図 1．抗体分子（右）のコンタクトマップ（左）
βシート構造では，逆平行βシートは対角線に垂直に，平行βシー
トは対角線に平行に，コンタクトの黒線が現われる。
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図 2．ラマチャンドランマップ


