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全自動回折データ収集・処理システム
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SIROCCによる3次元ループ認識
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SIROCCによるグリッドスキャン

3D model
Grid Heatmap (# of spots)

X-ray
scan





センタリング結果一例
Nylon loop Litholoop Hokudai loop Crystal in ice

センタリングは1試料あたり2分30秒程度@AR-NE3A 200試料/日



全自動測定システムの現状

全ビームライン(1A, 5A, 17A, NW12A, NE3A)で利用可能

出来ること

• X線を用いたタンパク質結晶の認識

• 重心位置1点でのスナップショットorデータセット測定(測定条件は
あらかじめ決定)

• 結晶内での回折能比較(X線スキャンの結果の目視)

出来ないこと

• 測定条件の自動決定

• 結晶内での多点測定や最適位置の同定

• 結晶1個1個についてベストな条件でデータを取るシステムではない



不均一な結晶で起きる問題例

Single lattice Multiple lattice

Because SIROCC recognizes a protein crystal based on the number of diffraction spots, 
SIROCC tends to choose a portion of multiple lattice.

Courtesy of Dr. Kudo 
(RIKEN) 

Automated
processing SG: P212121, Rmerge: 5.8 % SG: P1, Rmerge: 25.9 %



全自動測定システムを利用するには

1. 随時ビームタイム利用制度を利用する。
• G型課題
• 全自動測定ビームタイムへの申請

2. BINDSでビームタイム支援を利用する。
• BINDSへ支援申請(ビームタイム)
• BINDSのBT予約システムよりビームタイム予約

3. (施設利用) 契約時に全自動測定オプションを選択
する。

4. UGUIのメニューでユーザーが実行する。



全自動測定ビームタイム

1. 全自動測定の申請
(4営業日前まで)

2. 試料、HDDの送付
PReMoへのサンプル
リスト登録

5. 試料、HDDの返却
3. 試料の測定装置へのセット
4. 全自動測定

利用者 ビームライン
スタッフ

週1〜2日で全自動測定ビーム
タイムを設定
G型課題保有者が申請可能

ビームタイム表



申請方法
1. PReMoにログインする。

2. 全自動ビームタイム申請をクリックする

3. 申請フォームに記入する



試料・サンプルリストファイルの準備

1. Unipuckの16番ポートにUnipuck識別用の
バーコードピン(*)を入れる。

2. 試料を凍結し、Unipuckに装填する。

3. サンプルリストファイルを作成する。
(Unipuck ID, Port, 測定条件)

(*)バーコードピンが必要な方には提供します。



PReMoへのサンプルリスト登録



PReMoによる結果の閲覧



2018年度利用実績
Date Beamline A B C D E F G H I J K L M N O Unipuck数 Sample数

2018/5/18 AR-NE3A ● ● ● 12 174

2018/5/25 AR-NE3A ● ● 4 60

2018/6/1 AR-NE3A ● ● ● 6 85

2018/6/8 AR-NE3A ● ● ● 10 140

2018/6/15 AR-NE3A ● ● ● 10 150

2018/6/22 AR-NE3A ● ● 7 105

2018/6/28 AR-NE3A ● ● ● 8 121

2018/11/22 AR-NE3A ● ● ● ● 9 129

2018/11/30 AR-NE3A ● 2 21

2018/12/7 AR-NE3A ● ● ● ● 14 170

2018/12/14 AR-NE3A ● ● ● ● 10 151

2019/2/22 BL-5A ● 3 45

2019/3/1 BL-17A ● ● ● ● 10 131

2019/3/8 AR-NE3A ● ● 2 25

2019/3/22 BL-5A ● ● ● ● 15 286

利用者数は徐々に増えてきている。



ユーザーによる全自動測定
①自動測定のモード設定

②自動センタリング設定

③自動測定開始



最近の利用例1 (東大薬長江雅倫博士)

Br-SADもしくはI-SADによる構造解析

ContainerID Port Space group Max. reso. ISa SigAno Merge

CPS-1634 1 C 1 2 1 2.23 20.59 1.854 *

CPS-1634 2 C 1 2 1 2.42 21.81 1.522 *

CPS-1634 4 C 1 2 1 2.91 13.1 1.148

CPS-1634 8 C 1 2 1 2.57 23.83 1.464 *

CPS-1634 9 C 1 2 1 3.12 7.92 1.109

CPS-1634 10 C 1 2 1 2.57 8.41 1.167

CPS-1634 11 C 1 2 1 2.58 19.84 1.498 *

CPS-1634 12 C 1 2 1 2.56 20.41 1.309 *

CPS-1634 13 C 1 2 1 2.52 6.88 1.015

CPS-1634 14 C 1 2 1 2.6 15.39 1.414 *

CPS-1634 15 C 1 2 1 2.77 15.94 1.326 *

Br-SAD用結晶 30個

I-SAD用結晶 15個

25データセット

11データセット

全自動
測定

異常散乱シグナルなし

異常散乱シグナルあり

自動
処理

145 a.a.
C2
6 molecules/ASU

7データセット(*)のマージ

Crank2による
自動解析

11データセットのマージ



物構研トピックス (2019/9/27)

最近の利用例2 (上智大近藤次郎博士)

Cerretani et. al. Angew. Chem. Int. Ed.(2019)



【提案】全自動ビームタイムの使い方

1. 新しい結晶が出たら即座に利用する
• 申請して1週間程度で回折に関する知見が得られる

2. リガンドソーキング、重原子サーチなどのスク
リーニングを行う
• 試料調製->測定->試料調製->・・・のサイクルを短くす
ることで最適化を効率化出来る

3. 自身のビームタイム前に予備測定として利用す
る
• X線スキャンにより結晶回折能の不均一性が分かる

• Cの時間に翌日のA, Bの測定をしてしまうとか・・・



回折データ処理・解析パイプライン

2019年11月よりパイプラインのカスタマイズが
ユーザー毎で可能になります。

使用可能パイプラインリスト パイプラインのパラメータ設定



PReMoの自動解析パイプラインの流れ

Data collection Process1 Analysis1

Analysis2 

Process2 Analysis1

Analysis2 

Type Software

Process FastXDS: Run immediately after data collection
DIALS, XIA2(XDS), XIA2(DIALS), AUTOPROC, …

Analysis DIMPLE(CCP4): Ligand identification
COMPASS:         MR-SAD, MR, Ligand identification



複数パイプラインの実行結果例



解析パイプライン(DIMPLE)の実行例



リガンドスクリーニング



まとめ

• PFタンパク質結晶構造解析ビームラインでは
SIROCCを利用した全自動測定を推進している。
• 全自動測定ビームタイム、BINDSビームタイム

• ユーザー自身がUGUISから実行することも可能であ
る。

•データ収集後の処理・解析パイプラインをカス
タマイズ可能な形で近日中にリリース予定であ
る。



謝辞

Structural biology research center

MX beamlines

Naohiro Matsugaki
Masahiko Hiraki
Masahide Hikita

PXS

Ryuichi Kato

Database

Ken-ichi Kawasaki
Masaki Ohno

Director

Toshiya Senda

Tsukuba University

Yusei Miura
Tetsuya Sakurai

Funding

And all other members
Thank you for your attention!

SIROCC

Akira Shinoda

COMPASS

Kotaro Koiwai



結晶学会年会2019 in 金沢プログラム (最終日)


