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For approval of the revised sequence rule of P-94.2 of the IUPAC Rules for Nomenclature 

of Organic Chemistry, a conformational descriptor for proteins had been applied to a deep 

neural network-based program for the prediction of conformational variability. Highly 

pathogenic avian influenza A H5N1 virus with bovine and human infections since March 2024 

in the U.S. has been reported. The conformational variability for H5N1 and Omicron variants 

of SARS-CoV-2 using protein supersecondary structure code (SSSC) derived from properly 

selected maximal common substructures was analyzed. The predicted rigid patterns of the furin 

cleavage mutation sites correlate well with the changes to higher infectivity and lower 

pathogenicity. The accuracy of conformational variability prediction is enough to discuss the 

correlation with the phenotypes by mutations. 
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IUPAC 命名法 P-94.2 順位則修正案の必要性を認めてもらうため、これまでタンパ

ク質にむけた配座記述子を開発し、立体配座可変性を予測するディープラーニングプ

ログラムを構築してきた 1)。2024年 3月以降米国において、高病原性鳥インフルエン

ザウイルス H5N1 のウシ、ヒト感染が報告され

た。そこで、H5N1 及び SARS-CoV-2 オミクロ

ン株の立体配座可変性予測結果とアミノ酸変

異による表現型変化との比較を行い、感染性増

加及び病原性低下の観点から解析を行った。既

にデルタ株からオミクロン株への変遷に伴う

病原性の低下と立体配座可変性予測との相関

を報告しているが 2)、病原性の低下がみられた

ウシ感染H5N1ではフーリン切断サイトのC末

端がリジッドになる同様の予測結果が得られ

た（図）。カリフォルニア州における H5N1 はさ

らにアミノ酸変異が加わり、リジッドな末端の

直前の配列がフレキシブルになっていた。これ

らのことから、立体配座可変性の予測精度は表

現型との相関を議論できる程度といえる。 
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図．フーリン切断サイトの立体配座可変性 

[PB]-1vn-44 日本化学会 第105春季年会 (2025)

© The Chemical Society of Japan - [PB]-1vn-44 -


