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はじめに

ゲノム トランスクリプトーム プロテオーム

タンパク質の立体構造

基礎から応用まで
生命の根幹

膨大なコストと時間

計算能力と推定速度の
トレードオフ

構造決定

実験的手法による決定

計算機による推定

グリッドコンピュータによる新たなブレークスルー

タンパク質－リガンド
結合・相互作用
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タンパク質立体構造予測プログラムFAMS

北里大学と日本SGI
によるFAMSを用いたソリューション

http://www.sgi.co.jp/newsroom/press_releases/2003/may/sars.html

医学・薬学へ情報を提供
応用分野への貢献

SARSのタンパク質の立体構造を予測
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MKTTEYVAEIL
NELHNSAAYIS
NEEADQLADHI
LSSHQIFTAGA
GRSGLM.....

Full Automatic Modeling System
北里大学薬学部梅山研究室チームが2000年に発表した、
計算機による全自動タンパク質立体構造解析システム。
その後日本SGIと共同でシステム面での改良が施された。

アミノ酸配列のみが分かっているタンパク質の立体構造を予測する
ために、それとアミノ酸配列が類似していて、かつ、立体構造が既知
のタンパク質を利用する。（ホモロジーモデリング）

タンパク質立体構造予測システムの国際的なコンテストである
CAFASPで2000年以来首位を維持。

FAMSとは

Ogata, K. and Umeyama, H. (2000) An automatic homology modeling
method consisting of database searches and simulated annealing. J. Mol. Graphics Mod. 18:258-272.

※1

※1

立体構造

FAMS
立体構造の
未知な

アミノ酸配列から

立体構造を予測
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PDBMKTTEYVAEIL
NELHNSAAYIS
NEEADQLADHI
LSSHQIFTAGA
GRSGLM.....

タンパク質立体構造データベース

アミノ酸配列

配列が類似している
既知のタンパク質データ
を取得

調べたいタンパク質の
アミノ酸配列

タンパク質の
立体構造データベース
PDB

FAMSのしくみ①

アミノ酸配列で検索
（ホモロジーサーチ）

（C）Hitachi Software Engineering Co., Ltd. 2004 All rights reserved.

PDBMKTTEYVAEIL
NELHNSAAYIS
NEEADQLADHI
LSSHQIFTAGA
GRSGLM.....

FAMSのしくみ②

複数の鋳型タンパク質との中で、
構造の似た部分を探し出して
整理（マルチプルアラインメント）

アミノ酸配列

鋳型タンパク質候補

部分的に類似したタンパク質デー
タとクエリ配列とのアラインメント
を取得。構造予測の鋳型となる。
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予測結果 : 立体構造
（PDBフォーマット）

FAMSのしくみ③

鋳型タンパク質とクエリ配列との
アラインメント

複数の鋳型タンパク質データを
合成、最適化し、未知の構造を
予測。
①S-S結合決定
②Cαの位置決定（SA）
③主鎖構造の決定
④側鎖構造の決定

FAMS
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CAFASPとは

米Lawrence Livermore National Laboratoryで行われている、
タンパク質立体構造予測の国際コンテスト（CASP）の一部門。

構造解析実験が進行中のタンパク質から立体構造の予測対象を選び、
規定時間内に予測結果を出して、実験による構造解析の終了後、その
予測の正確さと迅速さを評価する。

CAFASPは、このCASPの中で、1998年から開始された、
予測に計算機だけを用いて完全自動で行うコンテスト部門のこと。

Critical Assessment of Fully Automated Structure Prediction

CAFASP
出題サーバ

Q A
構造予測
サーバ

不定期にアミノ酸配列が
出題される。

規定時間内に立体構造を
予測し結果を返す。
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CAFASPでの成果

CAFASP2（2000）
ホモロジーモデリング（HM）セクションに参加。
合計49題出題。
1題につき48時間以内に結果を返す。

1. FAMS
2. 3D-JIGSAW（英国）

（上位4チーム中）

Dunbrack博士による総合評価

CAFASP3（2002）

1. FAMS
2. FAMSD（FAMS改良）

（上位9チーム中）

Dunbrack博士による総合評価

3. ALAX（名古屋大のFAMS）

比較モデリング（CM）セクションに参加。
合計77題出題。
1題につき48時間以内に結果を返す。

http://www.cs.bgu.ac.il/~dfischer/CAFASP2/
http://www.cs.bgu.ac.il/~dfischer/CAFASP3/

※1 ※2

※1
※2
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グリッド化におけるモデリング

データ分割

プロセス分割

データベース分割

問い合わせ分割

部分計算分割

試行分割

BLAST
（GT2で実装検証済み）

依存性が強いと
GRIDには不向き

トランスクリプトーム解析
・遺伝子組の選択
・クロスバリデーション
・ブートストラッピング

ＦＡＭＳのグリッド化

1ジョブ当り
平均約４００
部分計算
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計算機資源 のひっ迫

データの流れ
プログラムの実行

従来のFAMSシステム

・ マシンは全てLinuxで、専用で
共通の環境構築が必要。

・ データ、プログラムの共有方法が
別々に必要。

host 1

host 2

host n

NFS

PCクラスタ

・・
・
・・

FAMSを実行

ジョブを投入

環境を拡充、改変するには
工数とコストが不可欠。

PCクラスタでのシステム
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host y

グリッド環境

host b

host a

host z

host c

host x

host d

ジョブを投入

FAMSを実行

データの流れ
プログラムの実行

・ 複数の環境（WindowsやLinux）で
実行可能。オフィスのデスクトップ
でも計算機資源になる。

・ データ、プログラムの共有方法は
不要。新たに追加するホストは
最小限の設定でOK。

低コストで動的な
実行環境を実現。

FAMSシステムのグリッド化

Condorミドルウェアでのグリッド構築
※1

http://www.cs.wisc.edu/condor/※1
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アライメント等の処理を実行

FAMS処理の実行

データの授受

submitter

NFS

Linux

Linux

Linux

Linux

CLUSTER 

WinXP

CONDOR
GRID POOL

WinNT

WinXP

Linux

Win2K

WIｎXP

Win2K

Condorによるグリッド
システム

実行マシンは
CONDORのシステム
が選ぶ。

④
一つのアミノ酸配列と
鋳型データから
タンパク質の
立体構造を予測。
（FAMS処理）

①
処理対象のアミノ酸配列から配列を検
索を依頼。→②へ
③
得られた大量の類似配列を鋳型とし、
各々にFAMS処理を依頼。→④へ
⑤
得られた立体構造の結果を統合。

②
受け取ったアミノ酸配列
から複数の類似配列を
検索し、結果を返す。
検索に際し、大量の
データを参照。

グリッド化後のFAMSシステム
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owner 

busy 

結果タンパク質立体構造データ

FAMSプログラム・データ

１アミノ酸配列

グ
リ
ッ
ド
プ
ー
ル
の
情
報
請
求

グ
リ
ッ
ド
プ
ー
ル
の
情
報
提
供

各マシンの状態報告
・OS、CPU種別
・ユーザが使用中か？
・CPUの稼働率？
・ジョブを受け付けるか？

ユーザ使用中なので
ジョブ実行不能

遊休状態なので
ジョブ実行

ユーザが戻ったので
ジョブ一時停止

ユーザが戻ったので
ジョブ停止、放棄

・・・・
・

Condorによるジョブ実行

Condor ： 米ウィスコンシン大学が開発したグリッドミドルウェア。
Linux、Windows、UNIX、MacOSX等で利用できる。

Condorプール（グリッド環境）

ジョブ投入ホスト

busy 

ジョブ実行ホスト

ジョブ管理ホスト
（Central Manager）

suspend 

busy idle 
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システムの実装

（1） FAMSをWindows、Linux双方で実行可能なように移植、改変。

（2） FAMSをCondorジョブとして実行可能なように改変。

（3） 日立ソフト内業務用PC１００台規模を用いてグリッド環境を作成。

Linux専用に書かれたFAMSのプログラムを、Windows用に
改変、実行ファイル作成。Cygwin環境下で実行可能に。

Linux、Windows用のFAMSプログラムを、グリッドのジョブとして
実行できるように、Condorの仕様にあわせて改変。

社内で様々な業務・開発に用いているLinux、Windows2000、
WindowsXPの各マシンにCondorミドルウェアとCygwinを導入。

（C）Hitachi Software Engineering Co., Ltd. 2004 All rights reserved.

・・
・

MKTTEYVAEIL
NELHNSAAYIS
NEEADQLADHI
LSSHQIFTAGA
GRSGLM.....

MKTTEYVAEIL
NELHNSAAYIS
NEEADQLADHI
LSSHQIFTAGA
GRSGLM.....

MKTTEYVAEIL
NELHNSAAYIS
NEEADQLADHI
LSSHQIFTAGA
GRSGLM.....

MKTTEYVAEIL
NELHNSAAYIS
NEEADQLADHI
LSSHQIFTAGA
GRSGLM.....

MKTTEYVAEIL
NELHNSAAYIS
NEEADQLADHI
LSSHQIFTAGA
GRSGLM.....

・・
・
・・

・・
・
・・

稼動状況イメージ

複数ジョブ
を投入

グリッド環境内の各ホストの
マシンのプロフィール
負荷状態
ジョブ実行状況
をリアルタイムで表示。
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ホスト数-処理時間
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Condor化システム

パフォーマンス測定

パフォーマンス測定実験

グリッド環境内のLinuxマシンから、退勤時間ごろ、約420ジョブを投入し、
全ジョブ処理時間を計測。1ジョブあたりの処理時間を算出。

グリッド環境への参加ホスト台数は、日々変動。

目標
処理時間

通常のオフィスＰＣ約100台
で、目標時間を実現可能

WindowsXP
Windows2000
Redhat Linux7.3

：29台
：12台
：11台

グリッド環境構成例
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今後の予定、展望

（1） グリッド環境を１０００台規模への拡張

（2） グリッドビジネスへの展開

グリッドとしてのスケーラビリティ、コストパフォーマンスを実証。

自社開発セキュリティシステム（秘文®）との連携強化検証。

バイオインフォマティクス分野でのグリッド
ソリューションメニューの拡充。（計算グリッド／データグリッド）
当社ＡＳＰサービス（DNASIS GeneIndex®）との連携

デファクトスタンダードへの対応と
ユビキタス時代へ向けたグリッド開発ノウハウの活用。
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