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第 10 回国際蛋白質構造データバンク諮問委員会の開催

wwPDB の新フォーマット PDBx (mmCIF, PDBML) への移行について

wwPDBAC Meeting Report

図１：第 10 回 wwPDB 国際諮問委員会の参加者 

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。本年は、米国 Rutgers 大学 CIPR (Center for Integrative 
Proteomics Research)にて、第 10 回目となる会議が 2013 年 9 月 27
日に行われました。2013 年からスタンフォード大学 SLAC-SSRL 
(Stanford Synchrotron Radiation Light source) に移動した若槻壮市
教授が議長を務めました。 
会議では、wwPDB メンバーである RCSB-PDB の Helen M. Berman

教授と Martha Quesada 博士（Rutgers 大学 CIPR）、PDBe の Gerard 
 

 
これまでの 1 年間の活動について RCSB-PDB の Helen M. Berman

教授が概略の説明を行った後、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）のパイプラインについて、wwPDB の Common 
Deposition and Annotation (D & A)開発チームを代表して、Rutgers
大学 CIPR の Martha Quesada 博士と Jasmine Young 博士がその進
捗状況を紹介し、システムのデモを行いました。2014 年からこの新た
な登録システムの試験的な運用を開始する予定です。  

 

一方、これまでの国際諮問委員会において決定されている新たな PDB 
フォーマットとして PDBx/mmCIF が紹介され、今後は電子顕微鏡や
NMR 情報についても標準化がなされて行く方向が紹介されました。 
 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、X 線結
晶解析に対しては Validation レポートを自動的に作成するパイプライ
ンとスタンドアローン版の構築を行い、既に Validation レポートにつ
いては公開されていることが紹介されました。 
 
 NMR のフォーマットとして、PDBj-BMRB グループが開発した
BMRB/XML と BMRB/RDF フォーマットが紹介され、BMRB データに
ついての記述の validation が行われていること、PDBj-BMRB と米国の
BMRB とがデータ処理作業を協調して行っていることが John L. 
Markley 教授から紹介されました。 
 
 今後の課題のまとめとして、Common D & A、Validation レポート
と新しいフォーマットについてそれらの開発を推進するとともに、アジ
ア諸国へのアナウンスも行う事、またグローバルな組織としての
wwPDB をよりわかり易くする努力が求められました。 
 

Kleywegt 博士（EBI）、BMRB の John L. Markley 教授（Wisconsin  
大学）、PDBj の中村春木教授（大阪大学蛋白質研究所）が国際諮問委員
会のメンバーに対して活動を紹介し、将来の方向性について議論がなさ
れました。 

この国際諮問委員会には、RCSB-PDB の委員として Cynthia 
Wolberger 博士（Johns Hopkins 大学）、Andreas Engel 教授（Case 
Western Reserve 大学）、Paul Adams（Lawrence Berkeley National 
Laboratory, UC Berkeley）が参加し、PDBe の委員として、Janet 
Thornton 教授（EBI）と Randy Read 教授（Cambridge 大学）、BMRB
の委員として Guy Montelione 博士（Rutgers 大学）と Angela M. 
Gronenborn 教授（ピッツバーグ大学）、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。さらに電子顕
微鏡解析の国際組織代表として Wah Chiu 教授（ Baylor College of  

 

Medicine）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、中国から Jianping Ding 教授（Shanghai Institutes for 
Biological Sciences, Chinese Academy of Sciences）とインドから
Manju Bansal 教授（Indian Institute for Science）も、准委員として
参加しました。（図 1） 
 

「PDB フォーマット」といえば、固定長コラム・行指向の、あのフ
ラットファイル形式を思い浮かべる人が殆どかもしれません。この
1970 年代から使われてきたフォーマットは、人の目に読みやすく、計
算機処理も一見やさしそうに見えるため、今日に至るまで広く使われて
きました。しかし最近の巨大複合体の構造を記述したり、PDB 以外の
データベースとの連携を図ることを考えたとき、従来の PDB フォーマ
ットの記述能力ではもはや太刀打ちできないことは明らかでしょう。例 

 

 

 

えば、最近決定された HIV-1 キャプシド構造のデータは、240 万以上
の原子、1,300 以上のペプチド鎖からなりますが、現在の PDB フォー
マットでは原子数や鎖数の制限のため、20 以上の「エントリー」に分
割されて公開されています。また、最近の構造生物学研究では、構造デ
ータ(原子座標）そのものに加えて、機能や系統、および PDB 以外のデ
ータベースとの対応に関する情報が重要性を増してきています。これら
のデータも従来の PDB ファイルに記載されてはいるのですが、それら 
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―wwPDBの新フォーマット PDBx (mmCIF, PDBML)への移行について 

(1) http://mmcif.wwpdb.org PDBx辞書、mmCIFに関するあらゆる
情報が得られます。 

(2) http://pdbj.org/info/new-format PDBj 講習会の資料。PDB, 
mmCIF, PDBMLの違い、読み解き方を詳しく解説しています。 

様々な質問がおありかと思いますが、ご遠慮なく PDBjの「お問い合わ
せ」ページからお知らせください。 

PDBj では、データベースを統合化して高度な利用を行える仕組みを開発しています。特にゲノム情報などの配列情報から、蛋白質の立
体構造情報を通した機能情報を解析・推定するための仕組みを開発し公開しております。下記では、最新の情報をお知らせします。 

 

http://ipproo.protein.osaka-u.ac.jp/compotif/ 

図 2：Compotif によるリガンド結合部位データベースの検索と結果の表示 

Compotif (「コンポチーフ」と読みます)は蛋白質のリガンド結合部位
の原子レベルでの構造モチーフをまとめたデータベースです。ここでい
うリガンドは(1)低分子化合物、(2)蛋白質や(3)核酸(DNA/RNA)の３種
類が含まれます。このデータベースの特徴は以下の３点です[1]。 

(1) 単一リガンドに対する結合部位を分類した基本構造モチーフ
(elementary motif)。 
(2) 一つのサブユニットに共起する基本構造モチーフをまとめた複合
構造モチーフ(composite motif)。 
(3) 複合構造モチーフ間および基本構造モチーフと複合構造モチーフ
の間の関係(包含、部分共有、相互作用など)をリンクで表現しているこ
と。 
 

基本構造モチーフは、PDBjで提供している相互作用部位の高速構造比
較プログラム GIRAF[2]を利用した、PDB の総当たり比較に基づいて
同定されています。インターフェースは至ってシンプルで、キーワード
による検索と、アミノ酸配列による BLAST検索(図 2-A)をとっかかり
にして、ヒットしたリスト(図 2-B)のリンクを辿るだけです。各モチー
フには PDB の注釈から抜き出したキーワードが付してあるので、リス
ト中の蛋白質を直観的に把握できると思います。各モチーフのページに
は関連するモチーフのリストおよびPDBjやUniProtをはじめとする外
部データベースへのリンクが張り巡らされています(図 2-C)。 
 

データベース統合化に向けた取り組み

１．Compotif: 蛋白質の結合部位モチーフのデータベース 

を自動処理しようとすると、数多くの「例外処理」が必要になるという
難点があります。この問題は固定長コラム・行指向形式に由来する弱点
です。以上に挙げた PDB ファイルの問題点を解決するために、wwPD
BではmmCIFと PDBMLという二つのフォーマットを提供してきまし
た。mmCIFはもともと結晶学の分野で使われてきた CIFというファイ
ルをもとに、米国の RCSB-PDB が拡張を施した形式で、PDBML はそ
れを XMLに直訳したものです。2011年の wwPDB諮問委員会におい
て、mmCIFを発展させた PDBxフォーマットを wwPDBのデータの登
録および公開の公式フォーマットとすることが決定されました。これに
伴い、2014 年から従来の PDB フォーマットは「できる限り」のサポ
ートは継続されますが、徐々に利用がなされなくなります。既に、上記
の HIV-1 キャプシドなどの「巨大構造」に関しては、PDBx/mmCIF
および PDBMLのみのリリースとなり、現在分割されて公開されている
エントリーも「obsolete」となって、一つのエントリーにまとめられて
再公開されます。なお、いくつかの巨大構造は試験的にひとつの PDBx
/mmCIF, PDBMLファイルにまとめられて公開されています(http://p
dbj.org/mine-search?query=tag%3Alarge_structures)。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

未だに多くのソフトウェアはPDBx/mmCIFやPDBMLフォーマット
に対応していませんが、Jmol, OpenRasMol, Chimera, CCP4, Phen
ix など広く利用されているアプリでは PDBx/mmCIF フォーマットを
サポートしています。また、PDBx/mmCIFのパーサも、C/C++, Pyt
hon, Java, Perlなどの言語によるものが既に開発されライブラリーと
して公開されていますので、プログラマの方々には、これらのライブラ
リーを利用していただくことで容易に対応することが可能です。PDBx
/mmCIFや PDBMLと、従来の PDBフォーマットとの変換アプリも用
意されております。 

 

 

 

 

 

 

 

これから PDBx/mmCIF を勉強される方のために、いくつかのリソー
スを紹介します。 
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http://ef-patch.hgc.jp 

多くの蛋白質は，低分子化合物と結合することによって、活性調節や
細胞内シグナル伝達等の機能を果たしています。その結合部位は、特定
の低分子を選択的に認識するために、特徴的なポケット形状や静電ポテ
ンシャルを有していると考えらます。PDB に登録されている構造デー
タと蛋白質分子表面データベース(DB)である eF-site［3］に登録され
ている表面データから、低分子結合部位の局所的な表面データ(パッチ)
を抽出し、それらの網羅的な比較とクラスタリングを行いました。その
結果、原子情報からでは見出せなかった、遠縁の蛋白質間で非常によく
似たパッチが使われていること、また類似性の高いパッチを有する蛋白
質間の生物学的機能が比較的類似していることを見出しました［4］。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

このクラスタリング結果を DB化し、外部の配列、構造、機能情報に
関する生命科学 DBとインターネットを通じて統合化する eF-patchを
開発しております．これにより、低分子結合部位を切り口にして配列や
構造情報の異なる視点から合理的な蛋白質機能推定が可能です。また低
分子結合分子表面検索ツールである eF-seek［5］の検索結果から
eF-patch データへのリンクが貼られていますので、結合部位の同定と
同時に機能推定も可能です。さらに eF-patchは、広く生命科学の発展
に寄与するために、セマンティックウェッブの技術を活用し外部からの
データ収集や分析を可能にしています 。 

 
 

図 3：eF-Patchのトップページ 
（左）と、他のデータベース 

との統合的利用（右） 
 

http://sysimm.ifrec.osaka-u.ac.jp/sfas3/ 

SFAS はホモロジーモデリングを行う Spanner (http://sysimm.ifr
ec.osaka-u.ac.jp/spanner/)と、蛋白質の機能アノテーションを行う 
SeSAW (http://sysimm.ifrec.osaka-u.ac.jp/SeSAW/)を備えた構
造アラインメントのメタ・サーバです。 
SFAS では、天然変性ドメイン予測（http://sysimm.ifrec.osaka-u.

ac.jp/disorder/beta.php）と二次構造予測に基づき、直感的に構造ア
ラインメント（threading）のプログラムを手作業でも稼働できる仕組
みになっています。SFASβ版の利用者からの意見により、２つの大きな
修正を加えています。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

(1) バックエンドの threadingプログラムを更新しました。他のグルー
プが開発した threadingプログラムを利用していますが、そこで用いら
れる PDB データベースを開発者側から提供されるものとし、その結果
を PDBjにおけるデータにマップするようにしました。 
(2) 新たに SFAS のインターフェースを作成しました（図 6）。天然変
性ドメインと二次構造予測のページが、さらに見やすく扱いやすくなり
ました。3次元構造予測のページでは、立体構造の表示により多くのオ
プションが付けられ、アラインメントも幅広く表示されるようになって
います。この新しい SFASサーバは、2014年 1月中旬に完成予定です。 
 

図 4: 新たな SFAS サーバの画面。（左）天然変性
ドメインと二次構造の予測結果が示され、IDD (天
然変性ドメイン) Navigator と 3 次元 threading
のサーバに選択された領域の情報が送られます。
（右）3 次元の構造予測結果が全体のアラインメ
ントとともに表示されます。テンプレートとのア
ミノ酸ペアのアラインメントが、いくつかのグラ
フィック・ビューアのオプションとともに表示さ
れ、ホモロジーモデルを行う Spannerサーバへ送
られます。 
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Data Growth
 ー統計データは wwPDB の web page (http://wwpdb.org/stats.html) でもご覧になれます。
wwPDBと PDBj における構造データの登録数推移

wwPDB 全体での構造データ登録総数 PDBj での構造データ登録処理積算数

図 5: 登録数推移グラフ

*

*96,798, 2014 年 1 月 8 日

NMR制限情報フォーマットについての PDBワークショップ 
国際蛋白質構造データバンク（ wwPDB ) が主催する wwPDB 

workshop on particular a united restraints format が 2013 年 11
月 17-19 日、英国ケンブリッジの EMBL-EBI (European Molecular 
Biology Laboratory-European Bioinformatics Institute)において開
催されました。大阪大学 PDBj-BMRB グループから小林直宏博士が参加
し、NMR 構造登録時における制限情報の共通フォーマットの制定に関
し て ２ 日 間 に 及 ぶ 議 論 を 行 い ま し た 。 Cyana, UNIO, ARIA, 
XPLOR-NIH, Amber といった NMR 構造解析ツールの開発者に加え
NMR構造ならびに実験データのデータベースに関与する研究者（図6）
を交えて様々な角度から討論が行われました。17 日においては NMR 
Validation Task Force Meeting が先立って開催され、NMR 構造と実
験データの実用的な評価方法について議論されました。引き続いて 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

18-19日においては評価方法に求められるNMR構造決定のための制限
情報についてより詳しい議論が交わされ、具体的な指針を決めることが
出来ました。 

 
図 6: wwPDB workshop on a united restraints format の参加者  

PDBx/mmCIFフォーマットワークショップ for プログラマー 

理論モデルの検証についての第３回wwPDBワーキング・グループ会議 

理論モデルの検証についての第３回ワーキング・グループ会議が
2013 年 10 月 21-22 日、米国 Rutgers 大学にて開催されました。タ
イトルが示すように、これはモデリングについてのワークショップシリ
ーズの第 3 度目の開催となります。このワークショップでの目立った成 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

果としては、科学誌に掲載された構造モデルを収集するリソースの提供
について、具体的な対応が成されるべきだと強調されたことです。そこ
で、このようなリソースの提供には何が必要かを議論する少人数でのグ
ループディスカッションが引き続き行われました。 

wwPDB が主催する wwPDB Workshop on PDBx/mmCIF for 
Programmers が 2013 年 11 月20 - 21 日に英国ケンブリッジの   

 
Laboratory-European Bioinformatics Institute)で開催されました
（図 7）。PDBj グループから１名の研究者が 2 日間に渡って出席し
mmCIF フォーマットを利用するための様々な情報を得ることができ
ました。特に 2 日目は、C++、Python、Java で書かれたツールにふ
れ、ツール類の具体的な活用方法を知ることができました。これらの情
報をもとに、PDBj においても mmCIF の利用についてのサポート情報
を発信していきたいと考えています。 

図 7: wwPDB Workshop on mmCIF/ 
PDBx for Programmers の参加者 

  ヒンクストンにある EMBL - EBI ( European Molecular Biology 

Event Report

10/21-22, USA

11/17-19, UK

11/20-21, UK
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Event Report AsCA'13: アジア結晶学会 2013 年年会 
 

12 月 7-10 日の期間、香港で開催されたアジア結晶学会において「Modifications to 
the Protein Data Bank」という演題で PDBj 諮問委員の栗栖 源嗣 教授（大阪大学
蛋白質研究所）が口頭発表を行いました。2014 年に計画されている PDB のフォーマ
ット変更、登録システムの変更と新しい Validation report のアナウンスが主な目的
です。現地実行委員会の好意により，生物系結晶学の初日最初のセッションにプログ
ラムして頂きました。セッション冒頭に 25 分の時間を割り当てて頂き、アジア・オ
セアニア地区の生物系結晶者向けに、変更に至った背景を含めて十分なアナウンスを
行いました。講演終了後、分解能が低い場合に見られる ligand の構造化学の曖昧さ 
など、構造解析の現場で生じる疑問点について質問 ･コメントが寄せられました。今後
も、引き続き主要な関連学協会の一つとして連携を強める必要性を感じました。 

 図 8：AsCA ʻ13 ポスター会場の様子

12/7-10, 香港、HKUST

ー PDBj は様々な機会に、ランチョンセミナーや講習会、企画展示を行い、データベースの具体的な利用法や
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　      PDB の最新の活動状況について、ご紹介しています。

6 月 12 日（水）、とりぎん文化会館（鳥取）

ランチョンセミナー

（栗栖源嗣、大阪大学蛋白質研究所教授）

第 13 回日本蛋白質科学会年会 PDBj ランチョンセミナー

平成 25 年度日本結晶学会年会 PDBj ランチョンセミナー
10 月 13 日（日）、熊本大学黒髪キャンパス（熊本）

第 51 回日本生物物理学会年会 PDBj ランチョンセミナー
10 月 28 日（月）、京都国際会館（京都）

PDBj データベース講習会
8 月 23 日（金）、大阪大学中之島センター（大阪）

サイエンスアゴラ 2013 -JST 主催一般向け科学イベント
11 月 9 日（土）-10 日（日）、日本科学未来館（東京お台場）
- 蛋白質立体構造をテーマに企画展示ブースを出展

第 36 回日本分子生物学会  NBDC 特別企画展示
『使ってみようバイオデータベースコーナー』出展
12 月 3 日（火）-5 日（木）、神戸国際会議場（兵庫）

図 9: ランチョンセミナー @
平成 25 年度日本結晶学会

図 10: サイエンスアゴラ 2013

図 11: 蛋白質構造 3D モデルの紹介
　　　　- サイエンスアゴラ 2013

図 12: 第 36 回日本分子生物学会  
NBDC 特別企画展示

『使ってみようバイオデータベースコーナー』
プレゼンテーションの様子

※講習会のテキストやセミナー資料は、PDBj Web 『過去の講習会』ページ
（ http://pdbj.org/info/previous-workshop ) より
ご自由にダウンロード頂けます。




