
実際のタンパク質 複雑、困難

ＨＰモデル 取り組みやすい

有用な

アルゴリズム簡略化

構造予測

構造予測

タンパク質構造予測とＨＰモデル



タンパク質を構成するアミノ酸

グリシン Gly バリン Val
セリン Ser システイン Cys
グルタミン Gln イソロイシン Ile
フェニルアラニン Phe トリプトファン Trp
グルタミン酸 Glu リジン Lys
アラニン Ala ロイシン Leu
スレオニン Thr アスパラギン Asn
チロシン Tyr メチオニン Met
プロリン Pro アスパラギン酸 Asp
ヒスチジン His アルギニン Arg

：親水性 ：疎水性



ＨＰモデルのルール

• アミノ酸をＨ（hydrophobic,疎水性、非極性ア
ミノ酸）とＰ(polar,親水性、極性アミノ酸）の
いずれかに分ける。

• Ｈは、水を嫌い、互いに引き付けあう

• ＨとＨが隣り合うと、ＨＨ結合が生まれる。Ｈ
Ｈ結合はより低いエネルギーを取る。よってＨ
Ｈ結合が最も多い構造を最良とする。これをエ
ネルギー最小化法という。



例：

タンパク質：Lys-Val-Arg-Leu- Ile- Asp-Glu-Phe   

↓

ＨＰモデル：H  - P - H - P  - P – H  - H  - P

タンパク質→ＨＰモデル



ＨＰモデル二次元格子構造の例
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H-P-H-P-P-H-H-P-H-P-P-H-P-H-H-P-P-H-P-H
↓

左図では、ＨＨ結
合は９個なので、

９点

点数が高い方が

良い結果である。



実験設定

• 配列は長さの違う11種類を用意する。

• 配列は全て最適解が既知のものである。

• ＧＡ，ＧＰ，ＡＣＯ,  NNなどを用いる。
– PERM（Pruned Enriched Rosenbluth Method）



実験結果
長さ 最適解

２０ ９

２４ ９

２５ ８

３６ １４

４８ ２３

５０ ２１

６０ ３６

６４ ４２

長さ 最適解

８５ ５３

９９ ４８

１００ ５０

http://www.cs.ubc.ca/~hoos/Publ
/ShmHoo03.pdf
に問題の記述がある

（ACOによる解法例の論文）



長さ 最適解 ＧＰ ＧＡ ＡＣＯ ＥＭＣ ＰＥＲＭ

８５ ５３ ５2 51 52 ５３

９９ ４８ 47 ４８

１００ ５０ 47 ５０

ACO（Ant Colony Optimization）
GA（Genetic Algorithm）

EMC（Evolutionary Monte Carlo）
PERM（Pruned Enriched Rosenbluth

Method）

実験結果



１世代目（３０点）



８世代目（３４点）



１６代目（４２点、最適解）


