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SH3 ドメインを固体 NMR で測定し、得られた実測データを元に、化学シフトデータを予測した。予測

データに基づき、蛋白質立体構造予測プログラム CS-rosetta を実行し、10000 構造発生させ、それらの構

造に対して予測順位を付けたところ、予測順位 1~5 位の立体構造中に、実験で決定された立体構造と非常

によく似たものが含まれることが分かった。また、ユビキチンについても同様の手順で予測を行ったとこ

ろ、同様の結果が得られている。 
また、そこで、DARR などの一般的な固体 NMR 測定、常磁性を持つイオン Mn2+を、蛋白質上に付加

したタグに結合させ PRE 測定、CS-rosetta による計算を組み合わせた立体構造決定法を検討したところ、

ProtenGの立体構造を、X線結晶解析による立体構造とのRMSDが 1.5Å程度で決定できることを示した。

本内容は J Biomol NMR に投稿し、受理された。 
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