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膜タンパク質は重要な創薬ターゲットでもある。
• 市販されている医薬の５０％以上は膜タンパク質をターゲット
としている。
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膜タンパク質の構造解析：構造生物学に
残された最後の難題

タンパク質データバ
ンク(PDB)中の座標
中

• これまでに450 種類程度の構造しか明らかになっていない。
• ほ乳類の膜タンパク質に関しては40種類程度しか解かれていない。

抗ヒスタミン薬の副作用

脳内の
ヒスタミンH１受容体 ムスカリン

受容体

α-アドレナリン
受容体

セロトニン
受容体

眠気 口渇 低血圧症 食欲増進

血液脳関門を通過
（疎水性）

低い受容体選択性原因

症状

抗ヒスタミン薬の分類

ドキセピン

第一世代

フェキソフェナジン

第二世代 カルボキシル基の導入した物が有効
中枢移行性が低い
受容体選択性が高い
親和性が低下する物が
多い

副作用が多い

＊比較的小さい分子
＊疎水性

Mepyramine 

オロパタジン

メピラミン

ヒスタミン

天然リガンド
（作動薬）

ドキセピン

ヒスタミン
H１受容体

セロトニン受
容体5HT2a

ムスカリン
受容体
M1

アドレナリン受容体
α1

ドーパミン受
容体D2

Ki (nM) 0.7 3.3 6.8 38 63
Nonaka et al., Eur.J.Pharma. (1998) 345, 111-7

* 第一世代抗ヒスタミン薬

* アミン受容体に親和性が高い

正電荷



Histamine H1 receptor

* 487 amino acids residues

* Long 3rd cytoplasmic loop
  (~170 residues)

* Two glycosylation sites
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Stabilized H1R construct

* Expression: Yeast system 
                     (Pichia pastoris) 

* T4L replacement

T4L

* Deletion of N-terminal 19 residues
 (including two glycosylation sites)

* Crystallized with Doxepin

"

ヒト・ヒスタミンH1受容体の結晶構造解析

 

キュービック液晶中で結晶化実験
長さ20-30μm、厚さ3-5μm

T4リゾチーム融合蛋白質の安定化変異体を作製、 メタノール資化性酵母
で生産．脂質キュービック相法で結晶化．10μのミクロフォーカスビーム
を使ってデータ測定。

ドキセピン
（第一世代）

 

 

ダイアモンド放
射光実験施設
I24

ヒスタミン受容体の立体構造

No secondary structures in ECLs and ICLs
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細胞外

細胞内

細胞膜

膜貫通ヘリックスの構造比較

β２アドレナリン受容体ドーパミンD3受容体

7回膜貫通ヘリックスは他の受容体と相同性が高い。

ドーパミンD３受容体との比較 β２アドレナリン受容体との比較

Doxepin

III

V

IV

I
VI VII

VIII
II

N

C
Doxepin

III

V

IV

I
VI VII

VIII
II

N

C

ヒスタミンH1受容体

ドキセピン結合部位

ドキセピン

W428

F424

F432

D107

W158

Y108

N198

Y431

F435

Y458

T112

T194

A195

I115

Doxepin



ドキセピン結合部位を形成する残基は多くのアミ
ン受容体で同じ性質の残基に保存されている

#%

第一世代抗ヒスタミン薬の
受容体選択性が低い理由

第一世代

ヒスタミンH１受容体他のアミン受容体

なぜ第２世代抗ヒスタミン薬は
受容体選択性が高いのか

#! No secondary structures in ECLs and ICLs
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ヒスタミン受容体の立体構造

ドキセピン

細胞膜

リン酸結合部位
三個の正電荷を有する残基により形成

PO4
3-

K1915.39

H4507.35

K179ECL2

#"

リン酸結合部位を形成する正電荷を有する残基はほ
かの生体アミン受容体では全く保存されていない

#&

正電荷を持つアミノ酸
負電荷を持つアミノ酸
それ以外はすべて中性アミノ酸



抗ヒスタミン薬の分類

Doxepin

第一世代

Fexofenadine

第二世代 カルボキシル基の導入
中枢移行性が低い
受容体選択性が高い
親和性が低下
重篤な副作用も

副作用が多い

より副作用が少なく効果の高い抗ヒスタミン薬の必要性

構造解析へ

＊小さい分子
＊疎水性

Mepyramine 

olopatadine

結晶構造
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オロパタジン レボセチリジン フェキソフェナジン
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K179
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K191
K179
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第二世代抗ヒスタミン薬の複合体構造

カルボキシル基

 抗ヒスタミン薬のH1 受容体占拠率による
脳内移行性の評価

中枢に結合

内皮細胞に
強く結合

結合が弱い

ケト
チ
フェ
ン
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1.5mM リン
酸存在化
（nM）

リン酸非存在化
（nM）

ヒスタミン 130±30 240±30

ピリラミン 4.2±0.4 15±2

ドキセピン 2.2±0.5 2.3±0.3

オロパタジン 25±20 37±0.7

セチリジン 160±20 100±30

フェキソフェナジ
ン

300±50 410±22 Fig.4
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 アゴニスト

第一世代

第二世代

各種リガンドの親和性（Ki)の比較

• 第一世代の抗ヒスタミン薬は親和性が高い
• 第二世代の中でオロパタジンは高い親和性を示す
• オロパタジンの結合はリン酸によって安定化される
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1.5mM リン
酸存在化
（度）

リン酸非存在化
（度）

ドキセピン 56.0 51.1

オロパタジン 53.9 50.4

セチリジン 45.4 45.5

Fig.4
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 リン酸の受容体の熱変性温度（Tm）に対
する効果

• ドキセピン及びオロパタジン存在下ではリン酸で熱安定性が向上する
• セチリジン存在下ではリン酸は熱安定性に効果がない。
• オロパタジンの結合はリン酸の結合を阻害しないと考えられる。

X

ヒスタミン
（アゴニスト）

Gタンパク質

第一世代

Ionic lock

細胞内

細胞外

Ionic lock

抗ヒスタミン薬
（インバースアゴニスト）

第二世代

不活性型ヒスタ
ミンン受容体

他のアミン受容体の不活
性化（セロトニン、アド
レナリンなど）

活性型ヒスタミン
ン受容体

第一世代と第二世代の抗ヒスタミン薬の違い

ー

ー

ー ＋

結晶構造は薬剤開発に役立つのか？

'!
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ヒト・ヒスタミンH１受容体体に対するFragment-like化合物の
スクリーング　(Amsterdam VU, Leursらとの共同研究）

• 構造解析後、一ヶ月で終了（JMC2011）
• １０万個のフラグメントを用いたバーチャルス
クリーニングで２６個の化合物がヒット

• ライブラリーのスクリーニングの結果これら
の化合物の内１９個が実際に結合。

• 全く新しい骨格を含む。解離定数＞6.3nM
• ヒットレートは74%と非常に高い。
ホモロジーモ
デルベース 結晶構造ベース

結晶構造ベース、ス
コアリングの改善

6.3nM

63nM 427nM

ドキセピン
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9 out of 19 compounds are characterized as inverse agonists.
1 out of 19 compounds are characterized as a partial agonist.

Histamine

Pyrilamine
Doxepin

F$

Imperial College London
/ Diamond Light Source (MPL) 
/ Kyoto University (ERATO)

Tatsuro Shimamura 
(ERATO)
Mitsunori Shiroishi 
(ERATO)
Hirokazu Tsujimoto (ERATO)
Simone Weyand (MPL)
Takuya Kobayashi (ERATO)  
So Iwata

Diamond Light Source 
GraemeWinter

The Scripps Research Institute

Vadim Cherezov
Wei Liu
GyeWon Han
Raymond C. Stevens

University of California, San 
Diego

Vsevolod Katritch
Ruben Abagyan

Collaborators
GPCRの構造を決めるのに必要な時間?
（膜蛋白質の構造ベース創薬の問題点）

受容体の
安定化

H1の例

７ヶ月
（2009/3!2009/11)

受容体の
結晶化

受容体結晶
からのデー
タ測定

7ヶ月
（2009/11!2010/05)

7ヶ月
（2010/5!2010/1)

化合物スク
リーニング

1ヶ月
（2011/7!2011/8)

• 構造解析手法が確立 しているClass Aで内在性リガンドがあるもの（２７０個）
• 最も重要なクラスの創薬ターゲット、リガンドも豊富で安定化に有効
• 相同性が高く構造が類似しており設計がしやすい

２１ヶ月,　（２７０個：
４７２年）

今から５
年で解析
できる早
さ

３ヶ月 ３ヶ月 1ヶ月以下 270個：6チーム、５個並
列　ー＞５年間７ヶ月

創薬ターゲット蛋白質の迅速構造解 SACLAを用いた超迅速構造解析 析法の開発

!"#"#$%&製薬協

自由電子レーザーSACLAを用いた膜蛋白質構造解析の迅速化

SACLA

テキスト

創薬コンソ

14/3/24
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創薬コンソ

14/3/24

XFELと放射光でのデータ測定の違い

放射光 !"#$"

結晶のサイズ %$G#$$ミクロン程度 #$ミクロン程度

データの測定法 振動写真法（一つの結晶を回しながら、
多くのイメージを測定する）

非常に多くのランダムな方位の結晶から
データを測定する

サンプルの導入法 凍結させた状態で一つづつマウントす
る。

インジェクターを用い分散させた結晶を
噴霧する

放射線損傷 小さい結晶、強いビームでは著しい １回のパルスで破壊されるが、１枚のイ
メージは損傷を受ける前に測定される

測定時間 放射腺損傷の激しい場合には非常に多く
の結晶および長い時間が必要

自動かつ高速（３０分程度）

サンプル要求量 通常最低数.9の蛋白質が必要

非常に多量のサンプルが必要だったが、
インジェクターの改良により、数１００
μ9程度（新インジェクターではその#)(A

までに低減した。 38

　自由電子レーザーによる構造解析の迅速化
• スタンフォードで先行実験が行われており、すでに３Åを
超えるデータが測定されている（論文では8.5Å)

• ジェットを使いインジェクトする事により、１時間で２０
万個（60Hz時）程度の結晶の測定が可能（例では112,725
イメージより、15,445を選びだして用いている）

• 微結晶からのデータ測定の早さを1000倍以上加速できる、
可能性がある

• オーダーの悪い結晶からも十分な分解能のデータを得られ
る可能性がある。

創薬コンソ

14/3/24

研究開発の内容 

膜蛋白質などの創薬ターゲットの構造決定は難しくかつ時間を要する。本提案では測定装置開発グルー
プと創薬ターゲット蛋白質構造研究グループを緊密に連携させることにより、５年以内にその迅速構造
解析法の確立を目指す。多数の結晶をインジェクター等を用いて供給しそれにXFELパルスを当て、化学
結合の切断されるより短い時間（<10fs）でデータを測定する装置を技術開発の核とする。本実験およ
び装置開発の為には凍結しない状態で大量の結晶を調製することが必要であり、分担機関がon siteの大
量調製施設と連携してサンプルを供給し、また構造解析及び機能研究を担当する。
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大量培養

ナノ結晶作成

データ測定

構造解析 構造ベース創薬

ダイナミックス等機能解析

創薬ターゲット蛋白質の迅速構造解析法の開発

　'!(年度進捗評価会 ($

研究開発の実施体制
(2)受容体及びABC輸送体の
迅速構造解析法の確立

(4)創薬標的膜輸送体・チャ
ネルの迅速構造解析と分子動
力学シミュレーション
東京大学 大学院理学系研究
科　濡木理

(3) フレキシブルなマルチモ
ジュール難結晶性蛋白質の解
析法の確立

薬学研究科　加藤博章
医学研究科　島村達郎

京都大学

大阪大学　蛋白質研究所　高
木淳一

(5)細胞内でのタンパク質結晶
の生産および構造解析技術開
発
高エネルギー加速器研究機構 　
シャバス レオナルド、湯本 
史明

(1) 測定装置の開発とon site
でのサンプル大量供給施設の
確立

理研・放射光科学総合研究セ
ンター　岩田　想／初井宇記
JASRI 登野健介
東大総文研　真船文隆
兵庫県立大学  木下博雄
 

創薬コンソ

14/3/24

on siteのサンプル大量調製施設の設立 

•　構造生物棟およびハイスループットファクトリー内に昆虫細胞培養やキュービックフェーズ結晶化が可能な蛋白質生産施設を
設営した。
• オンサイト結晶の作成及びサイズ管理を行い、インジェクターのオフラインテストに供し、装置の開発の促進を行っている。 

•　凍結しないの結晶の輸送が難しいため、共同実験者の実験に用いる結晶の作製も行っている。

インジェクタに装填されたLCP中で得られたバクテリオロ
ドプシンの結結晶

創薬コンソ

14/3/24
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創薬ターゲット蛋白質の迅速構造解析法の開発

　'!(年度進捗評価会

データ測定まとめ
インジェクタタイプ 測定されたタンパク数 構造解析されたタンパク数
ジェット式 #% (

循環型 ## %

LKR ( #

REC4-1スクリプト作成+。水
リングの内側の領域に#$$$$

カウント以上のピクセルが
あるものを抽出し、個々の
ファイルに分割（*#("枚）!+M013+<#([$$$枚A

測定時間　約#'分
<F+.D[+(%+.9+A

RM-9M5.+\+B127U5.5Y89+<KME3CQOLA

F%'$枚が積分可能

ヒット画像の抽出 指数付けと積分

マージ

RM-9M5.\+/M-,733]4^D+<KME3CQOLA
同じ指数の積分強度の平均を計算し、その
指数の強度とする。

統計値の計算

RM-9M5.\+,47,^]4^D+<KME3CQOLA
完全性、B)_、多重度等の算出

データの処理の流れ（リゾチームの例）

創薬ターゲット蛋白質の迅速構造解析法の開発
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理研（Song、岩田）
東大（真船）、JASRI（登野）インジェクタまとめ

液滴インジェクタサンプル循環型イン
ジェクタ

脂質キュービックフェーズ法
（LCP法）用インジェクタ

溶液に懸濁した結晶
（例：可溶性タンパク質）

溶液に懸濁した結晶（ 例：界
面活性剤存在中で結晶化させ
た膜タンパク質）

粘稠なゲル中で得られた結晶
（ 例：LCP中で結晶化させた
膜タンパク質）

5mL（およそ100mg程度）
のサンプルが必要

30 µL（100µg程度）のサンプ
ルが必要

~50µL （100µg程度）のサン
プルが必要

ルーチン測定可能。年度末ま
でに温度制御、吐出の安定化
を行う。

測定可能。現在温度制御機能を
追加。年度末までに専用機の仕
様を決定。

開発中：今年度内にSACLAを
利用した試行実験を実施す
る。

創薬ターゲット蛋白質の迅速構造解析法の開発

　'!(年度進捗評価会
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年$ # ' F ( %
検出器 既存の装置で対応

実験利用：早期の成果創出 新規開発の装置で対応

ナノ結晶用MPCCDプロトタイプ：既存装置の
大幅改造　散乱角 < ～ ±45°

液体ジェッ
ト

センサー

ビームストップ

専用カメラヘッド・専用ソフトウェア群の開発

要改善項目の顕在化
現在

供用 feedback

(B) 10-12 keV領域での感度向
上

(A) 60 Hz運転対
応

(C) 8センサー超大面積検出器

ソ
フ
ト
ウ
ェ
ア

(D) データの正確度の向上

40
 m

m

160 mm

集積回路

小型・高正確度回路の開発
成果
• プロトタイプの供用による早期の成果創出に貢献
課題
• データの正確度の担保に課題あり
　　　（特にナノ結晶実験では課題がある）
• ソフトウェアによる各種補正の導入によって顕著な問
題を対処したところ

• ハードウェアの対処も近々に必要。ただし費用と時間
が必要で鋭意取り組んでいるところ

• 本課題では広角対応にむけた小型化、および正確度が
向上した読み出し回路の開発を実施中

検出器システムの開発 理研（初井）
兵庫県立大（木下）

創薬ターゲット蛋白質の迅速構造解析法の開発
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データ測定まとめ
インジェクタタイプ 測定されたタンパク数 構造解析されたタンパク数
ジェット式 #% (

循環型 ## %

LKR ( #

REC4-1スクリプト作成+。水
リングの内側の領域に#$$$$

カウント以上のピクセルが
あるものを抽出し、個々の
ファイルに分割（*#("枚）!+M013+<#([$$$枚A

測定時間　約#'分
<F+.D[+(%+.9+A

RM-9M5.+\+B127U5.5Y89+<KME3CQOLA

F%'$枚が積分可能

ヒット画像の抽出 指数付けと積分

マージ

RM-9M5.\+/M-,733]4^D+<KME3CQOLA
同じ指数の積分強度の平均を計算し、その
指数の強度とする。

統計値の計算

RM-9M5.\+,47,^]4^D+<KME3CQOLA
完全性、B)_、多重度等の算出

データの処理の流れ（リゾチームの例）

創薬ターゲット蛋白質の迅速構造解析法の開発
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Conditions

・ ! = 1.23 Å (10.0 keV).
・ 40 mg of microcrystals in 8ml solution.
・ P212121
・ a = 67.00, b = 95.09, c = 63.40 Å

Data processing with CrystFEL

Refinement with REFMAC5

・ Resolution: 20 – 1.7 Å (1.74 – 1.70 Å).
・ Reflections: 43,010.
・ Completeness: 100% (100%).
・ Mean B: 30.3 Å2.
・ R-work: 29.1% (47.0%).
・ R-free: 35.2% (47.2%).
・ CC Fo-Fc: 0.930.
・ CC Fo-Fc free: 0.888.

チロシナーゼの構造解析（ジェット型インジェクター）
<=>? ;.@7A+BC &.CCD96+ #.456@ %+3C %E6F !G; !-<7<+H %+3)

I@IJ JKJKL JKJMJ NN@LO OPKNJQ OI@Q O@NM JIQRO@OP JKLPJ@KM

M@IJ NPRL NOII NL@N IQMQQI II@M Q@QP LPR@JO JOKK@ML

M@J NRLJ NPNI NO@ON IKOMJN IQ@I M@IR RLI@PM JKKP@MJ

J@LO NQMO NPRM NP@OQ IKMJMO IQ@L M@ML QIL@IR PLI@PR

J@OM NMPI NPRL NP@KQ IKQPIO IR@R M@JO QKR@MN IIQ@RQ

J@PJ NKQK NIIM NR@IR IJLIIN IO@R M@KR MRO@IM RJL@QM

J@IM LRII NILO LL@JN IMOOPJ PM@R J@PI JML@PN JNP@KM

J@RI OOMP NIPP LK@OO MNIKPQ QL@M J@QN JJN@LM JPQ@NR

J@QN OKPQ NIPN OQ@LJ JPJNML MM@N J@MO JMQ@NM JMR@OP

J@QR LJRK NIMP LI@RI JKPKJM JQ J@JJ II@ML JP@KP

Elecron density map (2Fo – Fc, 1")

創薬ターゲット蛋白質の迅速構造解析法の開発
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Electron density map (2Fo – Fc, 1")Refinement with REFMAC5

・ Resolution: 10 – 1.5 Å (1.53 – 1.50 Å).
・ Reflections: 18,333.
・ Completeness: 96.6% (63.1%).
・ Mean B: 14.2 Å2.
・ R-work: 20.3% (25.0%).
・ R-free: 23.9% (25.4%).
・ CC Fo-Fc: 0.916.
・ CC Fo-Fc free: 0.899.

Conditions
・ ! = 1.22 Å.
・ 30 mg of microcrystals in 15ml　solution.
・ Collected for 120 min.
・ More than 1000 ml solution　circulated.
・ P21
・ a = 35.41, b = 28.59, c = 62.78 Å, " = 105.99° 

Data processing with CrystFEL

Nativeミオグロビンの構造解析（循環型インジェクター）
<=>? ;.@7A+BC &.CCD96+ #.456@ %+3C %E6F !G; !-<7<+H %+3)

R@NN PRPL PIPJ NL@IL PPRLR JK@Q Q@KN NKPKM@ON ONMRJ@IQ

M@QL PRIP PIOK NL@MP IJNOR 77L@J Q@QN MRKQO@OP MIPNI@IQ

J@NN PMOK PIJL NP@MK RJONP 77P@O Q@IO JKJKR@MQ 77NOOO@PK

J@OL PJNL PIIM NR@PK QIOMN 77I@L R@PL 77RLJL@RQ 77RMMN@IJ

J@PQ PJPP PIMR NQ@OI QQRNK 77I@I R@OM 77JOKK@ML 77MLIL@MP

J@IQ IOII PPIO LP@RI MOMPL 77R@O P@JJ 77JIRO@KO 77MPQK@NJ

J@RR QPOK PIKP IP@RJ JMPNN 77Q@I O@MR 77JQKN@JJ 77MJRN@KM

J@QL MKMI PIMM QJ@KI 77IPPN 77M@L O@OP 77JKOR@JR 77JLPM@RN

J@QM III PIOJ 77L@RI 77JQJO 77M@R I@NL 77JKPN@LJ 77JOQQ@LO

J@MO 777O PIQL 77K@JJ 777777JR 77M@K M@KP 7777OQI@MK 7777OOO@JJ
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Nativeミオグロビン(Fe) 改変ミオグロビン (Co)

His93

His64

Fe Co

異常分散フーリエ図 （4"）：Fe 及びCo原子の例 

・ ! = 1.60 Å （7.74 keV）　　

創薬ターゲット蛋白質の迅速構造解析法の開発
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データ処理・統計
AE)JRNOPJSJRNOOI77JRデータセット（O万枚）
　　　T

MJOMQ枚（IKKKカウント以上の反射強度がある画像）
をピックアップ
　　　T

JQNJM枚が積分可能7U7統計値C8+66C@<3-ファイル7U

電子密度図（M1.S1,V7

JW）
A+B43,でX$!Y/+C-/3D)+<7/+Z)+4+)-

をMKサイクルずつ流した結果@溶媒分
子は置いていない。
7A+C77[7MKSM@K7>

&).4567[7NN@N\

&*]./^7[7MK@P\
&*B/++77[7MM@M\
%+3)7+7[7RJ@O>M

Lysozyme LCP結晶と反射イメージ

LCP中で作成したリゾチームの構造解析（LCPインジェクター）

#)2+,71CM7+++`+M7T3+R-338ND7++K-./D+++++++@753+++Z72++++++IaZ+++++++IC2+276+++++++@751+++++2<JA
+++++'b$#*++++++++&(#++++++&(#++++++#$$b$$+++++#"&!F&+'$#b*++#(b*#+++'#*#(bF*+++'$(%%b$$++++(b&*
+++++'b"$F++++++++&$(++++++&$(++++++#$$b$$+++++#!''(!+#&$b%++#(b*"+++#F(!*b$%+++##"!#b%F++++Fb%!
+++++Fb'!(++++++++""$++++++""$++++++#$$b$$+++++#*$'''+#"'b#++#'b%%+++++%%"(b*&+++++(!F*b'(+++++Fb$%
+++++Fb*F*++++++++"&#++++++"&#++++++#$$b$$+++++#%#!F&+#!$bF++++&b"F+++++'FF"b(%+++++'#("b'(+++++'b!%
+++++Fb&F*++++++++"*"++++++"*"++++++#$$b$$+++++#(%!""+#*"b$++++"b'$+++++#(F'bF(+++++#'&&b"%+++++'b%(
+++++(b#&*++++++++"**++++++"**++++++#$$b$$+++++#(!'#(+#!$b$++++*b*(+++++++&&%b(!+++++++"F#b!'+++++'bF"
+++++(b('!++++++++"*!++++++"*!++++++#$$b$$+++++#(*F$%+#*"b!++++%b*$+++++++!($b"*+++++++%&!b"#+++++'b'*
+++++(b*F*++++++++"%'++++++"%'++++++#$$b$$+++++#((%'(+#*&b*++++(b("+++++++(%$bFF+++++++F&(b'*+++++'b#*
+++++(b"'!++++++++"*$++++++"*$++++++#$$b$$+++++#(F&#'+#*!bF++++Fb%#+++++++'!&b*$+++++++'%'b!*+++++'b$!
+++++%b$$(++++++++"%&++++++"%&++++++#$$b$$+++++#(F"#*+#*!b(++++'b!"+++++++'#!b"%+++++++#!(b$(+++++'b$$
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成果
• LCP法で成長させた結晶など高い粘度の溶液を、小容量液体用シリンジから吐出させる手法を開発した。
• グリース等と混ぜることで通常の可溶性蛋白質にも応用できる
• 低速（1 mm/s程度）で吐出させることにより、サンプル消費量を現実的に許容できるレベル（マイクログラムのオーダー）まで低減さ

せた。
• 実証実験においては、先端内径110 µmの針を利用し、サンプル重量100 µg程度（吐出物の容量約30 µL ）で2万枚以上の回折データを取

得することができた（測定時間は約1時間）。これにより、少量サンプルを対象とした実用的な測定システムの設計を進めることが可能
となった。

理研（Song、岩田）
JASRI（登野）

高粘度溶液およびLCP（脂質キュービック層）用インジェクタ

LCP用インジェクタのシステム（左）とサンプル吐出の様子（右）

XFEL
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bR-LCP Diffraction Pattern (169839_537650346.h5)

1.9Å

SACLAにおけるバクテリオロドプシン結晶X線
回折パターン（モノオレインLCP中）

SACLA beam measurement (131209)
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Crystal size 10-30 um , 20 pps
 (30Hz : 30 um distance of between 
interaction point)

27328 of 116550 shots
images indexed and processed 

Hit rate 39.0% , 16.6% Indexed

Space group P63

BR-LCP statistics (run no. 179517-179530 : d=53.0mm , needle #=110 um , 7 keV , att=0.2 mm , 20℃)  14Run:70,000 images , 30 
µl 

1/d centre   # refs Possible  Compl       Meas     Red   SNR      Std dev       Mean         d(A)
     1.224     1686     1686     100.00     263652 156.4  8.46   17456.64   19940.62     8.17
     2.664     1647     1647     100.00     231701 140.7  8.00     8854.43   10091.56     3.75
     3.186     1652     1652     100.00     204098 123.5  7.47     2616.78     3234.52     3.14
     3.572     1638     1638     100.00     175951 107.4  7.06     1095.73     1531.46     2.80
     3.887     1641     1641     100.00     163477   99.6  7.18       514.50       900.17      2.57
     4.158     1648     1648     100.00     157652   95.7  7.94       225.70       592.44      2.40
     4.398     1625     1625     100.00     166388 102.4  7.93       121.34       420.34      2.27
     4.613     1649     1649     100.00     229277 139.0  5.78         67.29       179.34      2.17
     4.810     1630     1630     100.00     220812 135.5  4.36         33.92       104.25      2.08
     4.992     1622     1622     100.00     136791   84.3  3.39         45.04       102.28      2.00

In injector 

x35

in the sandwich plates (x35)

x35 x600

in the sandwich plates (x600)

バクテリオロドプシン結晶からのデータ測定 （モノ
オレインLCP中）
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バクテリオロドプシン電子密度図(モノオ
レインLCP中)

At 2.0Å, blue; 2F0-Fc (1.0 "), green; F0-Fc map  (3.0 "), R= 20.2%, R free =25.9%
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cL'
• 新たな硬P線QOLビームライン
• '$#(年夏\+アンジュレータのインストール
• #$月\+コミッショニング+<cLFの利用運転と並行A
• '$#%年#月\+試験利用
+++++++++++++++++F月\+供用開始
• cLFとのビーム振り分け\+供用開始直後は一定時間毎に交互
に運転｡+早期に動的振り分けに移行し､+実効ビームタイム
の倍増を図る

• RP､cBdを中心に､+ルーチン的な実験を想定
• 多様な試料を可能とし､+産業利用も含む一層の汎用化を図
る


