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日本蛋白質構造データバンク

PDBjは大阪大学蛋白質研究所が(独)科学技術振興機構の
支援によって運営しています。



　　
第 9回 国際蛋白質構造データバンク諮問委員会の開催 

国際蛋白質構造データバンク（wwPDB）では、毎年、国際諮問委員会（wwPDB Advisory Committee meeting）が

持ち回りで開催されておりますが、本年は日本の大阪大学蛋白質研究所にて第 9 回目となる会議が、2012 年 10
月 12 日に行われました。会議は、これまで議長を務めてこられた Stephen Burley 教授（UCSF）に代わり、高エ

ネルギー研究所フォトンファクトリーの若槻 壮市 教授が議長を務めました。 
 会議では、初めに Stephen Burley 博士への長年の寄与に対して記念の楯を差し上げて感謝を表した後、wwPDB
メンバーである PDBj の中村 春木 教授（大阪大学蛋白質研究所）、RCSB-PDB の Helen M. Berman 教授と Martha 
Quesada 博士（Rutgers 大学化学科）、PDBe の Gerard Kleywegt 博士（EBI）、BMRB の John L. Markley 教授（Wisconsin
大学）、が、国際諮問委員会のメンバーに対して、これまでの１年間における活動を紹介しました。 
 この国際諮問委員会には、RCSB-PDB の委員として上記 Stephen Burley 教授、Michael Rossmann 教授（Purdue
大学）と Cynthia Wolberger 博士（Johns Hopkins 大学）が参加し、PDBe の委員として、Titia Sixma 教授（Netherlands 
Cancer Institute）と Helen Saibil 教授（Birkbeck College London）、BMRB の委員として Guy Montelione 博士（Rutgers
大学）と甲斐荘 正恒 教授（名古屋大学）、PDBj の委員として前記若槻 壮市 教授と栗栖 源嗣 教授（阪大蛋白

研）が参加しました。Wayne Hendrickson 教授（Columbia 大学）が出席予定でしたが、国際会議の都合により、

韓国ソウルからの国際電話によって会議に参加されました。さらに電子顕微鏡解析の国際組織代表として難波 
啓一 教授（阪大生命機能研究科）と、国際結晶学会の代表として Edward Baker 教授（Auckland 大学）、生体系

NMR の国際組織 ICMRBS の代表として R. Andrew Byrd 博士（Center for Cancer Research, NCI）が参加しました。

また、構造生物学の進展が著しい中国の Jianping Ding 教授（Shanghai Institutes for Biological Sciences, Chinese 
Academy of Sciences）が、准委員として参加しました。PDBj のメンバーである中川 敦史 教授（阪大蛋白研）も、

オブザーバとして参加いたしました。（図 1） 
 新しい共通の登録フローとデータ検証作業（アノテーション）のパイプラインの開発について、これまで

wwPDB内にチームを作り、Common Deposition and Annotation (D & A)として進めてきましたが、その進展が紹介

。 
 一方、前回の国際諮問委員会においてその方向性について合意がなされた PDB フォーマットの改良について

は、具体的に PDBx を基本として、これまでの PDB フォーマット利用者にも受け入れられやすい案を作るため

のワーキンググループが wwPDB 内に作られており、2013 年初頭にはフォ−マットの案が確立される予定となり

ました。その際、PDBj が作製してきた記述の検証プログラムが利用され、PDB/RDF もセマンティック・ウェブ

のための wwPDB の標準フォーマットとなっていることが紹介されました。 
 さらに、実験において決定されるデータの質を維持するための Validation については、昨年の X 線結晶回析に

ついで、電子顕微鏡についての Task Force のレポートが Structure 誌から発刊されたことが紹介されました。さら

に NMR、X 線および中性子線による小角散乱の Task Force レポートも準備中です。また、登録者に対して発行

する Validation レポートの案も示されました。 
 wwPDB の Charter は、2003 年に作製されてから10年が経過するため、初期のとりきめどおり2013年に改正す

ることが予定されており、その案が示されました。wwPDB の国際諮問委員会についても、メンバーや議長につ

いての取り決めを新たに記載することになりました。なお、RCSB-PDB が 2013 年末に、また PDBj が 2014 年 3
月に、現行グラントの終了時期を迎えること、また BMRB は 2014 年以降のグラントについての保証がなくなっ 
 

図１：2012 年 10 月 12 日に大阪大学蛋白質研究所において行われた 
第 9 回 wwPDB 国際諮問委員会の参加者 
 

されました。2012 年中に一応の開発を終了し、その後に利用者への部分的公開を行いながら、2013 年末までに
新たな登録システムを開始する予定になっています。

ていることが紹介され、活動資金を

取得する方策についての議論がなさ

れました。 
 今後の課題のまとめとして、

Common D & A と新しいフォーマッ

トの推進を滞りなく進め、wwPDB の

組織をよりわかり易くする努力が求

められました。 
 



一般講演会「PDBデータバンク：タンパク質のかたちが支える生命科学と創薬への応用」の開催 

wwPDB のメンバーが集まって、NPO 法人としての国際蛋白質構造データバンク財団（wwPDB Foundation）が、

2010 年 2 月に設立されています。2011 年 10 月 28-30 日には、PDB 設立 40 周年を記念して米国コールドスプリ

ングハーバ研究所にて、この財団が PDB40 シンポジウムを主催いたしました。公益性が高いこの財団では、一

般社会人や学生に対する PDB の紹介や構造生物学の教育等のアウトリーチ活動を主な活動としております。上

記した第 9 回 wwPDB 国際諮問委員会が大阪大学で開催されたのを機会に、本年の wwPDB Foundation のアウト

リーチ活動として、2012 年 10 月 13 日（土）に大阪梅田のハートンホールにて、「PDB データバンク：タンパク

質のかたちが支える生命科学と創薬への応用」と題した一般向け学術講演会を実施いたしました。 
 講演会では、中村 春木 教授（大阪大学 蛋白質研究所）による「生命科学における蛋白質構造データバンク

(PDB) の役割」、ステファン ケビン バーレイ教授（カルフォルニア大学サンディエゴ校）による「創薬への PDB
データバンクのインパクト」、難波 啓一 教授（大阪大学 生命機能研究科）による「生命を支える生体分子機械 
－ナノテクノロジーをはるかに超えた微細構造設計－」の３つの講演が行われ、高校生を含む 52 名の参加者に

よる熱心な聴講と質疑・応答が行われました。（図２）なお、講演に用いられたスライドは PDBj の web ページ

（http://pdbj.org/pdbj_prev_workshop_j.html ）からダウンロードして見る事ができるほか、YouTube にて講演の様

子をみることもできます。  
 

図 2：PDB データバンク講演会風景
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ランチョンセミナー

（6月 20 日 -22 日、名古屋国際会議場）

図 4: 蛋白質科学会ランチョンセミナー風景

第 12回日本蛋白質科学会年会
中村春木「PDBj( 日本蛋白質構造データバンク）のデータベース高度化・統合化について」
金城　玲「PDBj のウェブサービス」
小林直宏「仮想化技術を活用した生体高分子の解析研究のすすめ」

第 50回日本生物物理学会年会　（9月 22 日 -24 日、名古屋大学東山キャンパス）

中村春木「Big Data 時代へ向けた wwPDB と PDBj の役割」

小林直宏「仮想化技術を用いた NMR データの統合的解析環境」

平成 24年度日本結晶学会年会
（10 月 25 日 - 26 日、東北大学片平キャンパス）

中村春木「PDBj(PDB japan) の活動と wwPDB」
中川敦史「PDBj(Protein Data Bank(PDB) への登録について」

PDBj 講習会@福岡

　学会の会期中ランチョンセミナーを開催し、参加者の皆様に PDBj の活動やデータベース統合化への取り組み、
また新しく開発されたサービスを紹介しました。

　PDBj では、毎年違った地域で、web サービスの紹介やその具体的な使い方に
ついてのワークショップを主催しています。2012 年 2 月 7 日、九州大学馬出病

院キャンパスにて、初心者から中級者レベルのユーザーを対象とした講習会を

開催しました。

＊講習会テキストは PDBj Web「過去の講習会」ページよりダウンロード出来ます。

配列からの蛋白質機能アノテーション･サービス ( SFAS: Sequence to Function Annotation Service )
SFAS は、構造を基にした蛋白質機能予測において一般的に利用される多くの機能を自動化したウェブ・サービスです。

さらに、SFAS には、天然変性領域に対してアミノ酸組成を基にした機能予測を行う機能  [1, 2] も付いています。こ

こでは、典型的なクエリに対する SFAS の動作を含めて紹介します。 
デフォルトとして、最初のステップでは「2D 予測」を行います。すなわち、天然変性領域と二次構造の領域とを

まず予測します。この過程は、立体構造を持つ可能性があってスレッディング（立体構造予測）を行う領域を選択す

るのに役立ちます。この結果は、図６のようにグラフで示され、マウスを動かすことによって、さらに解析したい領

域の配列を選択します。この選択された配列は、内部にある「メタスレッディング・サーバ」に送られスレッディン

グ計算が行われ、立体構造モデルが Spanner (スパナー：ホモロジーモデル構築ソフト）プログラム[3]によって表示 
 

 
 
 

もし、天然変性領域 (IDD) を
含 む 場 合 に は 、 ま ず IDD 
Navigator [1, 2] が使われます。

IDD Navigator では、アミノ酸組

成を使ってデータベースから類

似の IDD を探します。IDD に関

連する Pfam のドメインと GO 
(Gene Ontology) の情報が、類似

IDD との統計的有意性とともに

表示されます。 
 

図 6：SFAS の 2D 予測結果

図 7：SFAS の Spanner によるモデル表示

　　　　図 5:PDBj 講習会風景

されます。Spanner による立体構造モデルは SeSaw システム [4] によって、構造を基にした機能予測が行われます
（図 7）。

[1] Teraguchi S., Patil A., Standley D. M. (2010) BMC Bioinformatics 11, S7. 
[2] Patil A., Teraguchi S., Dinh H., Nakai K., Standley D. M. (2011) Pac. Symp. Biocomput. 17, 164-175. 
[3] Lis M. et al. (2011) Immunome Research 7. 
[4] Standley D. M. et al. (2010) Bioinformatics 26, 1258-1259. 
 



wwPDB/RDF 公開のお知らせ 
PDBjでは、昨年、セマンティックウェブで用いられる標準形式であるRDF (Resource Description Framework) 形式の

PDBデータを開発し、PDBxスキーマを変換したOWL形式のオントロジーとともに公開を行ってきました[1]。今回、

多少の変更を加えて、wwPDBのサービスとしてこれらのRDF関連データを提供することになりました。これに伴い、

RDFデータ内でこれまで pdbj.org ドメインであったURL がrdf.wwpdb.org ドメインに代わります。PDB/RDFのトップ

ページも http://rdf.wwpdb.org/ となりましたので、今後は、こちらのURIをご利用ください。 
[1] Kinjo, A. R. et al. (2012) Nucl. Acids Res. 40, D453-D460. 
 
仮想化技術によるNMR統合的解析
 
PDBj-BMRB グループは米国 BMRB と wwPDB との連携、BMRB Scientific Advisory Board のメンバーとして活動

し、NMR データベースである BioMagResBank の開発、拠点における構築運営、制度面での意見交換を行ってきま

した。最近は仮想化技術により物理サーバー群を仮想 OS イメージとして PC クラスタ上に構築することで耐障害性

と運用管理効率の向上、省スペース省電力化を行いました（図８）。PDBj-BMRB グループの新しいホームページ

もリニューアルを予定しており（図９）、我々が開発してきた有用なツール群のダウンロードページ (NMRToolBox)
やデータベース登録、利用法をより分かりやすく解説したページなどの新しいコンテンツを含むより使いやすいサイ

トとしての公開を予定しています。また NMR 実験データの解析とデータベースへの登録を同時に支援するツール

MagRO-NMRView を開発し（図10-A,B）、登録時に実験データの検証や登録フォーマットへの変換を支援することで

 
 

　図 8：物理サーバー群仮想化による耐障害性の
        強化および省スペース、省電力化

図 9：近日中に公開を予定している
　　PDBJ-BMRB グループサイト

一般登録データ 1050 件の化学シフト

理研より登録された 550 件の化学シフト

Kobayashi, N. et al., J Biomol NMR 53(4):311-320 (2012) 

で登録データの質的向上を著しく向上できることを示しました。

(A) (B)

図 10：NMR データの解析と登録を支援する MagRO-NMRView (A)と、 MagRO-NMRView により登録を支

援された理研からの NMR データ５５０件と他の一般データ 1050 件との比較(B)。NMR 構造から逆算され

る化学シフトと登録された化学シフトで大きな差(Z>2.0 blue, Z>3.0 red) がある残基数の割合(Outlier ratio)
をプロットしている。MagRO-NMRView により理研の登録データが２倍近く改善されていることが分かる。 
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