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⽬的 任意の酸酵素の補酵素特異性に影響するアミノ酸残基を機械学習モデル
で調査し、補酵素特異性に関わる重要残基の位置を⽴体構造予測により推定す
ることを⽬的とした。

内容 酸化還元酵素の全てのアミノ酸残基を説明変数として機械学習を実施す
ることで、補酵素特異性に関わるアミノ酸残基を同定する。同定された残基は
⽴体構造のどこに位置するかをタンパク質の構造予測により推定する。

結果 機械学習モデルより、ある酸化還元酵素の補酵素特異性に関わるアミノ
酸残基の同定に成功した。同定されたアミノ酸残基の位置をRosettaソフト
ウェアを⽤いた構造予測により位置を推定したところ、補酵素との相互作⽤部
位だけでなく、その⽴体的に外側の領域も重要であることが明らかとなった。
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