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＜特徴＞ 

 質量分析装置で取得したスペクトラとペプチド／プロテインを照合させるアルゴリズムに、本ソフトウェア

で作成した配列データを用いと、低いスコアで同定されたペプチド/プロテインの同定同定同定同定スコアスコアスコアスコアのののの向上向上向上向上を図

ることができます。 

 また、照合結果に含まれる擬陰性擬陰性擬陰性擬陰性の疑いを見極めるアミノ酸配列構造の確認作業に費やす時間時間時間時間や労労労労

力力力力の大幅な低減を図ることができます。 

 本ソフトウェアは、PCPCPCPC 上上上上で動作し操作性の良いGUIによりフレキシブフレキシブフレキシブフレキシブルに利用目的の配列データを作成

することができます。 

公共の蛋白質データベース（UNIPROT や NCBI Nr）のアミノ酸配列構造は、一般的に蛋白質の全長配列で

構成されています。しかしながら、質量分析装置で取得されたスペクトラのもととなるペプチド/プロテイン

は、多様性や成熟蛋白質の構造をもっている場合があります。Sequence Composer は、１アミノ酸配列

に付随するアノテーションを利用し、考えうる全てのアノテーションの組み合わせを反映させたアミノ酸配列

を生成し DB 化します。本ソフトウェアで作成したデータベースを用いることで質量分析法による蛋白質同定

精度の向上を実現します。 

☆ 東京医科大学川上隆雄先生との共同研究  ☆ 第 55 回 米国質量分析学会年会(55th ASMS)にてポスター発表 

☆ 特許出願中  ☆ 本製品は、東京都中小企業振興公社助成事業により製品化しました 

ペプチド/プロテインの同定精度向上を実現する成熟蛋白質構造 

と多様性を考慮したアミノ酸配列ＤＢ作成ソフトウェア 
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＜Sequence Composer＞ 

� 多様性や成熟蛋白質の構造を考慮したアミノ酸配列 

を生成しデータベース化 
１アミノ酸配列に付随する、遺伝的な多様性、転写産物の多様性、蛋白質の 

加工・修飾の全ての組み合わせを考慮したアミノ酸配列データを生成しデータ 

ベース化します。 

 

� 加工対象のコンディションを選択。① 
ダウンロードした UNIPROT のフラットファイルにアノテーションとして付随する 

情報をもとにした下記の加工条件を選択することができます。 
VAR_SEQ（Variants from the DNA sequence） 
VARIANT（Variants from the alternative splicing events） 

CHAIN，PEPTIDE，PROPEP＝Matured Form（Main chain processing） 
 

� 対象アミノ酸配列を Description や Accession 等で 

絞り込こみ可能。② 
ユーザが、加工したい対象の蛋白質を Description や 

Accession で、検索し選択することができます。また、選択する 

際に指定した蛋白質の Feature 情報も参照することができます。 
 

� 加工後の配列数を確認可能。③ 
加工し生成したアミノ酸配列数の総数を確認する 

ことができます（統計情報の機能拡張計画中）。 

 

� 数十秒～数分でプロセッシング可能。 
uniprot_sprot_human.dat をプロセッシングし、 

データベース化が完了するまでの所要時間は約 47 秒です。 
(メモリ 1GB の PC を利用) 

①①①①    

②②②②    

③③③③    
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Improvement of peptide identification (1)  Increases in Scores

Figure 8. Comparison of peptide ion scores between the original and altered databases.
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Sample: Tryptic digest of human plasma proteins 

Prior to digestion, standard human plasma solution (Sigma) 

was treated with an albumin/ immunoglobulin G depletion kit 

to reduce these abundant proteins. 

LC-MS/MS conditions:

Reversed phase LC

Flow rate   Approx. 1µL/min

Mobile phases

A   Formic acid/MeCN/Water = 0.1:2:98 (v/v/v) 

B   Formic acid/MeCN/Water = 0.1:90:10 (v/v/v)

Grad. 5-40%B in 70min, followed by 95%B in 5 min

ESI -Ion trap MS: Thermo Fisher Scientific LTQ

Number of peak lists (1): 19985

Database search parameters: 

Mascot program, Version 2.1.04

Enzyme: Trypsin

Maximum Missed Cleavages: 1

Fixed modification: Carbamidomethyl (C) +57.0 Da

Peptide mass tolerance: ±2 Da

Fragment m/z tolerance: ±0.8

Mass values: Average

Instrument type: ESI-TRAP

(1) Bradshaw RA et al. Mol. Cell. Proteomics 5, 787, 2006.

X軸：断片に既存のアミノ酸配列でマッチングしたときのスコア
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スコアの高い断片は、
どちらのアミノ酸配列
を使っても同じスコア
で同定できている

既存のアミノ酸配列で
スコアが低いものが、
加工したものを使うこ
とで、スコアが上昇

開発元    

Identification of the terminal peptide of intact protein

Figure 8. Comparison of identification results of haptoglobin between the original and altered databases.
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検索エンジンで質量分析結果か
ら蛋白質を同定するときに使わ
れるペプチド断片

生体試料中ではこの部
分は除去されて存在して
いる 加工アミノ酸配列（先頭部分を削除した配列）から、コンピュータ処

理で得られた断片が実験で得られた断片にヒットしてスコアが向
上

未処理のアミノ酸配列

処理後のアミノ酸配列

開発元 

同じ LC-MS/MS の結果に対して、２種類の

アミノ酸配列 DBを使って、検索エンジンで検

索した結果、公共のアミノ酸配列 DB（X 軸）

では高いスコアをえられなかった２５個のペ

プチドに対して、成熟構造と多様性を考慮し

たアミノ酸配列 DB（Y軸）では、高いスコアを

得ることができた。 

ペプチドの同定精製度向上 

シグナルペプチドを削除したアミノ酸配列を

使うと、N 末端のペプチドにヒットし、データベ

ースのアノテーションを精査することなくα鎖

が同定できていることがわかる。また、α鎖

のみの配列にしたことで、スコアもアップし

た。 

プロセッシング後の 

アミノ酸配列構造 
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