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タンパク質構造とトポロジー：パーシステント・ホモロジー群入門
GCOE集中講義「 数学と自然科学・社会科学 I 」

この集中講義は2つの講義により行われ，評価はその2つを合わせたもので行なう．
1つ目の講義： 「生物の複雑制御ネットワークを数理的に解明する」
（2012年11月26日-27日 / 望月敦史氏）

講　師： 平岡　裕章氏 （九州大学・マスフォアインダストリ研究所）
日　程： １月２８日（月） １６：３０～１９：００
 １月２９日（火） １５：００～１７：００
 １月３０日（水） １０：００～１２：００
場　所： 京都大学理学部３号館１０８号室
 

離散データ解析のトポロジカル
な手法として，近年パーシステ
ント・ホモロジー群が注目され
ている．この講義では，パーシ
ステント・ホモロジー群や関連
する計算トポロジーの理論的な
側面とその具体的な応用例につ
いて紹介する．はじめにパーシ
ステント・ホモロジー群を有限
生成加群として特徴付け，その
基本的な性質を説明する．また
パーシステント・ホモロジー群の幾つかの拡張についても紹介する．最後に
トポロジーのタンパク質構造解析への応用について解説する．
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30 第 1章 単体複体
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図 1.17 アミノ酸の構造．点線内が基本構造でRが側鎖を表す．
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ペプチド結合
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アミノ酸１ アミノ酸２

図 1.18 ペプチド結合

的な半径である．この半径が定める球として原子を表現したものを，ファン
デルワールス球とよぶ．もちろん原子が存在している環境に応じてその半径
に若干の変化は起こりうる．表 1.2にその代表的な値をのせてある．ここで
単位はオングストロームÅを用いている（1Å= 10−10m= 0.1nm）．
よって各原子の 3次元空間での中心座標がわかれば，タンパク質をファン
デルワールス球の和集合として表現できることになる．タンパク質を構成し
ている原子の空間座標は，X線結晶解析技術の発達によって詳細に調べら
れており，そのデータは幾つかのデータベースに保存・公開されている．そ
のなかで代表的なものの 1つであるPDB(Protein Data Bank：英語ウェブ
ページ [30]，日本語ウェブページ [31])を，ここで簡単に紹介する．
タンパク質の 1つであるヘモグロビンを例にあげる．PDBウェブページ
内の検索ボックス内に「hemoglobin」と入力すると，ヘモグロビンに関わる

ヘモグロビンのチェック複体フィルトレーション


