
１．多波長異常分散（MAD）法支援ソフトウェアの開発

　最近のタンパク質X線結晶構造解析では、多波長異常分

散（MAD）法と呼ばれる解析手法が主流になっている。こ

の手法では、解析する試料の含む金属原子のX線吸収端近

傍のいくつかの波長でデータ収集を行う。このときにデー

タ精度を向上させるため、試料のX線吸収スペクトルを測

定する必要がある。

　BL４１XUを利用するユーザーは、X線回折実験には習熟

しているが、X線吸収スペクトル測定に関しては素人同然

であり、使用する装置類の操作や得られたスペクトルの解

析に悩むことが多い。そこで、これらを軽減する目的で

MAD法支援ソフトウェアパッケージ「MAD Assistant」

を開発した。

　「MAD Assitant」は、X線吸収スペクトル測定、スペク

トル解析と波長設定の３つのソフトウェアから構成されて

いる。X線吸収スペクトル測定ソフトウェアは、金属原子

種などいくつかのパラメータを与えることで、波長設定・

ビームラインアライメントからスペクトル測定までを自動

的におこない、ファイルに書き出すものである。得られた

ファイルをスペクトル解析ソフトウェアに入力することで、

バックグラウンド補正や原子吸収係数へのフィッティング、

KK変換が自動的におこなわれ、測定に用いる波長が出力

される。この波長は、自動的に波長設定ソフトウェアに渡

され、マウスクリックだけで目的の波長に設定することが

できるようになっている。

　このソフトウェアパッケージを利用することで、ビーム

ライン担当者の助けを借りることなく、ユーザー自身の手

で高精度のMAD測定をおこなうことが可能となった。

２．BL実験ステーション高度化

　BL４１XUは１９９７年に共同利用が開始された SPring-８ で

最も古いビームラインの１つである。２００１年度末までの約

４年の間に、タンパク質X線結晶構造解析は解析手法や実

験スタイル、また周囲の環境も大きく様変わりした。それ

らには、液体窒素温度下などで測定をおこなう低温実験の

一般化、放射光の波長可変性を前提とした多波長異常分散

（MAD）法の実用化、X線 CCD検出器の開発による測定

時間の大幅な短縮、それとポストゲノムプロジェクトとし

ての網羅的構造解析への要請などが挙げられる。

　BL４１XUでは様々な修正や改良を加えることで、それら

の変化に対応していった。しかし元々の設計思想の古さも

あって、これ以上の改良が難しくなってきた。そこで実験

装置・環境を最新のものにし、さらに将来への拡張性の確

保のために、BL実験ステーションの高度化をおこなった。

　２ヵ年計画の初年度である本年度は、ハードウェア周り

の新調を重点的におこなった。

２‐１ ディフラクトメータの開発

　まず、光学系やゴニオメータ、検出器を搭載するディフ

ラクトメータを新しく開発した。整形スリットやアッテ

ネータ、シャッターなどから構成される光学系やゴニオ

メータをモジュール化し、取り付け方法などを規格化した。

これらの位置や組合わせを変えることで、様々な実験スタ

イルに柔軟に対応できる。またイメージングプレート検出

器と X線 CCD検出器を同時に搭載し、X線 CCD検出器

はディフラクトメータ内部に格納できるような機構を持た

せてある。これで性能の異なる検出器を簡単に切り換えて

使うことが可能となった。

　このディフラクトメータは、装置全体（特に試料部周り）

に空間的な余裕を充分に持たせてある。この空間は、自動

試料マウントロボット、自動 X線蛍光測定装置などの迅

速・高効率な X線結晶解析を実現するための装置類や、微

小可視光分光装置などのより高度な実験をおこなうための

装置を設置するための拡張スペースとして用いることがで

きる。

２‐２ 大型イメージングプレート検出器

　大型イメージングプレート検出器としてリガク製 R-

AXIS ５ を導入した。これは現有するものと同等のサイズ

のイメージングプレートを検出器として備え、かつ交換・

読取・消去が完全自動で１分という性能を持っている。ま

た画素サイズも１００×１００ミクロンと現有のものより微細化

されており、高分解能データをより高精度かつ高効率に収

集することが可能となった。

２‐３ He ガス吹付け型極低温冷却装置

　従来から使用していた窒素ガス吹付け型の装置とは別に、

Heガスを用いるタイプのものを導入した。従来の窒素ガ

スを用いる装置では、液体窒素温度程度（９０K）までしか

試料を冷却することができなかった。新たに導入した装置

では低温ガスに Heを用いることで３５K程度まで試料を冷

却することが可能となった。これによりデータ精度向上の

妨げとなる X線によるダメージを低減できることが期待

される。またこれまでよりも幅広い温度領域での回折実験

から、水分子の配位構造や、立体構造の揺らぎの温度依存

性など、タンパク質の機能発現に重要とされている情報が

より多く、より詳細に得られることも期待できるだろう。
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　これらの装置の搬入と立上げは冬季シャットダウン期間

中におこなわれた。装置自体の設計や、制御用のソフト

ウェア類をこれまで使用していたものとできるだけ互換性

を保つように配慮した。そのためユーザーによる利用実験

時にも大きな変更や不具合・不都合な点も少なく、その使

い勝手はおおむね好評であった。

　来年度には、ネットワークやデータストレージなど実験

環境周りの強化と、測定の自動化対応などを計画している。
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