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CoV（コロナウイルス）のゲノムと翻訳タンパク質
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SARS-CoV-2の創薬の標的タンパク質
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SARS-CoVのメインプロテアーゼとその基質
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3CLproのSポケットに基質のPサイトが特異的に結合する

結合ポーズを維持



Thr25
Leu27

His41

Cys145 His163

Glu166

Pro168

Gln189
Met49

S1' S1

S4S2

S1'：背骨がβストランド、先端がヘリックス

S4：背骨がβストランド
Pro168によりせり出し可能
ジペプチド、トリペプチド双方に対応
細長いものが収まりやすい

S2：奥には何もない空隙

S1：奥は比較的flexible

S2とS4の間：Met49側鎖とGln189側鎖で壁形成
→比較的flexible

3CLproのSポケットの壁構成要素

S3は存在しない：P3側鎖は3CLproの外側を向く
Gln189側鎖とGlu166側鎖で挟み込み可能

（His41とCys145は酵素反応の触媒残基）


