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１． 本課題の研究の背景、目的、関係するプロ

ジェクトとの関係 

 タンパク質の結晶化技術と放射光技術の発展

により，タンパク質構造データバンクに登録さ

れている原子分解能(1.2Å)を超えるタンパク

質の結晶構造は増え続けている。分解能が向上

するに従ってより精密な構造が明らかになり，

タンパク原子の周りの水和構造も明らかとなっ

てくる。タンパク質結晶構造解析における正規

方程式の最小二乗計算では，計算時間を抑える

ための近似法として共役勾配法(CGLS)が通常用

いられている。 

 βラクタム系抗生物質を加水分解するβラク

タマーゼは，抗生物質の耐性菌が出現する主要

な原因となる酵素であるため，構造生物学的研

究が世界的に行われている。βラクタマーゼの

一つである Toho-1 は分子量が約 29,000 の比較

的小さなタンパク質であり，2009 年 7 月に

SPring-8 BL26B1 において測定した分解能 1.06

Åまでの等価回折反射データ数と精密化におけ

る初期パラメータ数は，それぞれ 120,000 と

14,000 を超えるため，その最小二乗計算には大

規模な配列次元と計算時間を必要とする。 

 タンパク質結晶構造解析用プログラムshelxh

をこのデータ数で対応できるようにパーソナル

コンピュータ(CPU: Intel Core 2 Quad, Memory: 

4GB)上でコンパイル(Intel Visual Fortran 

11.0.057)したところ，精密化初期のフルマトリ

クス計算 1 サイクルを実行するのに約 2 時間

を要した。1 回の精密化計算を収束させるため

に通常 10 から 20 サイクル程度の繰り返し計算

が必要であり，構造解析ではコンピュータによ

る精密化計算と手動による構造修正作業を何回

も繰り返す。また，原子分解能での構造解析が

進むと異方性温度因子の精密化をも行うため，

精密化するパラメータ数が初期の精密化時に比

べて約 2 倍に増え，1 回の精密化計算時間も増

加することになる。そのため，パーソナルコン

ピュータでのフルマトリクスを用いた精密化計

算は現実的な時間内では行えない。 

 本課題ではタンパク質結晶構造解析用プログラ

ム shelxh をスーパーコンピュータ・システム上で

コンパイル・実行し，フルマトリクスを用いた精

密化計算に必要な時間を見積もる予定であった。

その上で，今後のタンパク質結晶構造解析におけ

るスーパーコンピュータ・システム利用申請の計

画を立てる予定であった。 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 タンパク質の構造解析における最小二乗計算で

は，これまでの CGLS 計算においても構造決定でき

ている。フルマトリクス計算のみで精密化を行っ

た際の結果を，CGLS 計算のみで精密化を行う場合，

または，CGLS 計算で精密化を行って最後の精密化

のみをフルマトリクス計算で行うような場合との

具体的な対比方法を考慮できなかった。そのため，

本課題でのスーパーコンピュータ利用に至らなか

った。 

３． 結果 

利用するに至らなかった。 

４． 利用研究成果が無かった場合の理由 

利用するに至らなかったため。 
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