
NEWS LETTER vol.18
Protein Data Bank Japan

http://pdbj.org/

2017 年 2 月

PDBj とwwPDBおよびその活動について

　2000 年 7 月に日本蛋白質構造データバンク（PDBj: Protein Data 

Bank Japan）が大阪大学蛋白質研究所に創設され、主にアジア・オセア

ニア地域の構造生物学研究者から蛋白質・核酸等の生体高分子立体構造

のデータを受け入れ、登録作業を行って品質の高い共通な国際的データ

ベースを構築しております。これまで、国際蛋白質構造データバンク

wwPDB (worldwide PDB) の 4 つのメンバーの一員として、この地域

の代表としてデータ登録を行ってきました。PDBj では、独自の特徴があ

るウェブサービスを開発し、世界中の構造生物学者およびバイオインフォ

マ テ ィ ク ス 研 究 者 に 無 償 で 公 開 し て お り ま す。ま た PDBj 内 に

PDBj-BMRB (BioMagResBank) グループを作り、当初から米国 BMRB

と共同で NMR 実験データの登録作業を実施するとともに、データの公

　wwPDB では、毎年、世界中の研究者によって決定された 10,000 件

を超える生体高分子の構造が登録されており、2016 年 12 月末の時点で

は総計 125,000 件を超える構造データが蓄積されています。これまで、

PDBj では、米国の RCSB-PDB、欧州の PDBe-EBI、米国の BMRB の３

つの他の wwPDB のメンバーと協力して、全体の 22% の構造データの

登録をしてまいりました。

開と解析ツール等の開発と配布を行っております。これらPDBjの活動は、

国立研究開発法人・科学技術振興機構（JST）バイオサイエンスデータベー

スセンター（NBDC）と大阪大学によって支援されています。

　これらのメンバーは、データフォーマットの改良、データ登録や検証

の方法など、様々な問題を討議し将来の発展を目指して頻繁に会合を開

催しています。

NMR実験データ記述法に関するNMR-VTF と NEFの合同ワークショップ

　PDB データにおける NMR 実験データ記述法を確定するため、2016

年 8 月 26-27 日に大阪大学蛋白質研究所にて wwPDB の NMR VTF 

(Validation Task Force) と NEF (NMR Exchange Format) の合同ワー

クショップが開催されました。

　NMR による蛋白質や核酸の立体構造決定は、NMR 実験で得られた原

子核スピン間距離や内部回転角等の拘束情報によってなされ、実験値と

立体構造の関係を検証する際にも必須な情報です。これらの情報を記述

するための共通フォーマットを一義的に確定することを目標として、こ

れまで wwPDB において NMR 実験データの記述のために NMR-STAR

フォーマットを開発してきた BMRB およびその VTF メンバーと、新た

な NEF のフォーマット案を提案しているグループが京都で開催された

ICMRBS-2016 国際会議の直後に大阪大学蛋白質研究所に集まり、合同

でワークショップを開催しました。この会合の主催者は、wwPDB のメ

ンバーである BMRB の J. L. Markley (Wisconsin-Madison 大学 ) と

PDBj の中村春木および PDBj-BMRB の藤原敏道（大阪大学蛋白質研究所）

で し た。参 加 者 は、A. Bax (NMR-VTF), R. A. Byrd (NMR-VTF), P. 

Güntert (NMR-VTF, NEF), T. Herrmann (NMR-VTF, NEF), G. T. 

Montelione (NMR-VTF, NEF), M. Nilges (NMR-VTF, NEF), T. 

Polenova (NMR-VTF), C. Schwieters (NMR-VTF, NEF), N. 

Sgourakis (NEF), G. W. Vuister (NMR-VTF, NEF) に加えて、wwPDB

か ら S. Velankar, A. Gutmanas (PDBe), S. K. Burley, J. Westbrook 

(RCSB-PDB), K. Baskaran, P. Romero (BMRB), N. Kobayashi 

(PDBj-BMRB) も参加し、主催者を含めて総計 20 名による会合でした

（図 1）。

このワークショップでは、全員が 5 つのセッションに参加し、NEF と

NMR-STAR の双方の現状が紹介され、その具体的な問題が話し合われま

し た。課 題 は、NEF と NMR-STAR の 相 互 の フ ォ ー マ ッ ト 変 換、

Validation（検証）レポートへの反映、登録用ソフトウェアへの取り込

みです。

　最後に、各参加者の分担とタイムラインがまとめられ、それに基づい

て NEF と NMR-STAR およびそれらの辞書と相互のデータ・コンバータ

の整備が進められることになりました。

図 1：2016 年 8 月 26-27 日に大阪大学蛋白質研究所において行われた NMR
実験データ記述法に関する NMR-VTF と NEF の合同ワークショップの参加者

PDBj は大阪大学蛋白質研究所が（国研）科学技術振興機構の支援によって運営しています。 1



NII Shonan meeting on Web-based Molecular Graphics の主催
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第 13 回国際蛋白質構造データバンク諮問委員会の開催

図 3：2016 年 9 月 5-8 日に神奈川県湘南村で行われた NII Shonan meeting 
on Web-based Molecular Graphics の参加者

図 2: NII Shonan meeting の主催者（左から中村 春木 教
授、Andrea Schafferhans 博士、Seán I. OʼDonoghue 教授）

テーマ：
Augmented Real i ty and Virtual  Real i ty/Bui ld ing Mash-Ups – 
Interoperabi l i ty  Requirements/Mesoscale and Intermediate 
Representations/3D Rendering and Representation of Molecular 
Structures/ User Experience Best Practice/Chemoinformatics/Review of 
the State of the Art. 

　神奈川県湘南村において 2016 年 9 月 5-8 日に NII Shonan meeting on Web-based Molecular Graphics を、
PDBj の中村 春木 教授（大阪大学蛋白質研究所）、Seán I. Oʼ Donoghue 教授（CSIRO & Garvan Institute、オー
ストラリア）、Andrea Schafferhans 博士（TUM & HSWT、ドイツ）の主催により行われました（図 2）。主催者
を含む総計 28 名の参加者がそれぞれ発表を行う一方、下記のテーマについてのグループ・ディスカッションが行
われ、今後の分子グラフィックス技術の方向性について議論がなされました（図 3）。

この会議には wwPDB の全てのメンバーから研究者が参加しており、巨大な構
造情報への高速アクセス手法や構造データの可視化のコア技術についての紹介
があり、wwPDB の各メンバーが世界を牽引していることが示されました。

　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、本年は米国 Wisconsin-Madison 大学の BMRB にて第 13 回目となる
会議が、2016 年 10 月 7 日に行われました。BMRB の主宰者である John 
L. Markley 教 授 が ホ ス ト と な り、R. Andrew Byrd 博 士（Center for 
Cancer Research, NCI）が議長を行いました。
今回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）、Paul Adams（Lawrence Berkeley National 
Laboratory, UC Berkeley）が 参 加 し、PDBe の 委 員 と し て、Sarah 
Butcher 教授（Helsinki 大学）と David Brown 教授（Kent 大学）、BMRB
の委員として Arthur Edison（ジョージア大学）と Valérie Copié 教授（モ
ンタナ州立大学）、PDBj の委員として井上　豪 教授（大阪大学）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 の代表として前記の R. Andrew Byrd 博士が参加しました。
インドの Manju Bansal 教授（Indian Institute for Science）も、准委員と
して参加しました。また、オブザーバとして John Westbrook 博士、Dr. 
Jasmine Young 博士 ( どちらも RCSB-PDB, ラトガース大学 ) と Rolf 
Apweiler 博士 , Gerard Kleywegt 博士 (EBI) も参加しました（図 4）。

冒頭で BMRB の John L. Markley 教授が、これまでの 1 年間の wwPDB の
活動の概略について説明を行いました。続いて、新しい共通の登録とデー
タ検証（アノテーション）のパイプラインについて、wwPDB の OneDep
開発チームを代表して RCSB-PDB の Jasmine Young 博士がその進捗状況
を紹介しました。特に、Validation レポートの整備については、Nature 
Publishing Group が今後の生体高分子データを含む論文の review に
Validation レポートを必須とする措置が紹介され、さらに様々な科学雑誌で
の review に使われることが紹介されました。また、研究者を特定するため
の ORCID ID を登録時に利用していく方針や、PDB ID に version をつけて
管理するとともに現行の 4 文字の PDBID の名称を改変していく案が提案さ
れ、議論が行われました。
　引き続き、wwPDB および各メンバーによって主催されたシンポジウム、
国際集会、市民・学生に対する構造生物学の普及活動がアウトリーチとし
て中村春木教授（PDBj）から紹介されました。Stephen K. Burley 教授

（RCSB-PDB）により X 線結晶解析による登録、アノテーション、検証が順
調に進んでいることが示され、新しい試みとしてグループ登録が可能とな
り 364 の構造が一気にグループ ID “G_1002001” として登録されたこと
が紹介されました。Sameer Velankar 博士（PDBe）からは、電子顕微鏡観
測による原子分解能構造の最近の急増とそのデータ検証が紹介され、John 
L. Markley 教授（BMRB）から BMRB の活動と、特に上記した BMRB の検
証タスクフォースと NEF の合同会議とその結果が紹介されました。
　最後に、次回の wwPDBAC 会議は、米国ラトガース大学 Center for 
Integrative Proteomics Research において、RCSB-PDB によって 2017 年
10 月 6 日に開催されることがアナウンスされました。

　会議では、wwPDB メンバーである BRMB の John L. Markley 教授
（Wisconsin-Madison 大学）、RCSB-PDB の Stephen K. Burley 教授、PDBj
の中村 春木 教授（大阪大学蛋白質研究所）、PDBe の Sameer Velankar 博
士（EBI）、に加えて OneDep システム開発リーダーの Jasmine Young 博
士（RCSB-PDB）が、国際諮問委員会のメンバーに対して wwPDB の活動
を紹介し、将来の方向性について議論がなされました。

図 4：Wisconsin-Madison 大学 BMRB において 2016 年 10 月 7 日に行われた
第 13 回 wwPDB 国際諮問委員会の参加者
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wwPDB の登録・アノテーション・検証の新規パイプライン  “OneDep”

　2016 年 1 月に、新しい登録・アノテーション・検証を行うパイプライン・システム（OneDep）が開始され、従来利用されてきた AutoDep, ADIT, 
ADIT-NMR, EMDep が 2016 年 9 月までに全て OneDep システムへ集約されました（図 5）。この OneDep 登録システムでは、電子顕微鏡（EM）や核磁
気共鳴法（NMR）によって決定された構造も登録ができ、原子座標を登録する PDB、EM の電子密度マップを登録する EMDB、NMR の化学シフトなどの
実験情報を登録する BMRB との協調した運営がなされ、PDB と EMDB あるいは BMRB の双方のアクセッション番号が同時に発行されます。さらに、こ
の新システムでは、X 線結晶解析による構造だけでなく、NMR および EM による構造に対する検証レポートが作られます。

図 5. 新規 OneDep システム

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。
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PDBj Mine 関係データベースと wwPDB/RDF への SIFTS の統合

　PDBj Mine 関係データベース (RDB) は、PDBj のウェブサイトの裏で使われているバックエンドデータベースですが、利用者が自身の計算機
に イ ン ス ト ー ル し た り (http://pdbj.org/help/mine2-rdb-local-install)、RESTful ウ ェ ブ サ ー ビ ス を 介 し て 利 用 す る こ と も で き ま す
(http://pdbj.org/help/rest-interface)。全 PDB エントリを含んだ RDB ダンプファイルと毎週の更新の差分ファイルも用意されています。
RDB のスキーマ (http://pdbj.org/mine-rdb-docs) は PDBx/mmCIF 辞書に基づいており、多くの SQL クエリの例が用意されている
(http://pdbj.org/help/mine2-sql) ので、学習も比較的容易だと思われます。

　PDBj では、PDBe と UniProt が開発している SIFTS リソース (https://www.ebi.ac.uk/pdbe/docs/sifts/) を PDBj Mine RDB に取り込みました。
SIFTS は PDB と UniProt を互いに対応づけることで、UniProt の持つ膨大なアノテーションリソースを PDB へと「翻訳」するものです。SIFTS の
統合により、PDBj Mine は PDB 以外のアノテーションを含んだ統合的な検索を行えるプラットフォームとなりました。

https://pdbj.org/contact

上記の成果に基づいて、我々はさらに SIFTS データの RDF バージョンも公開しています。SIFTS データを「糊」として、PDB のデータが様々な外
部のデータリソースと繋がりました。これらのデータは NBDC の RDF ポータル (https://integbio.jp/rdf/) からアクセスできます（図 6）。
これらの詳細については、Nucleic Acids Research 誌上に最近出版されたわれわれの論文 (DOI: 10.1093/nar/gkw962) を参照してください .

https://integbio.jp/rdf/?view=graph

図 6：様々なデータリソースとリンク
された wwPDB/RDF データ
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XML 化、RDF 化された NMR データベースの公開

  PDBj-BMRB グループは NMR データの国際的データベースである
BioMagResBank (BMRB) のデータを XML 化および RDF 化するツール
を開発し、SPARQL エンドポイントを公開しました (Yokochi et al., J. 
Biomed. Sem. 2016, 7:16). また、XML データをベースに配列、構造、
NMR デ ー タ、相 互 作 用 情 報 な ど を PDB, BMRB, UniProt お よ び 
IntAct などのデータベースより同時検索で得られる機能を実装したポー
タルサイトを公開しました。 

MagRO 統合的 NMR データ解析ツール、
MagRO の新バージョンの公開 図 7: 新しいポータルサイトによる同時検索ツール

メチル化 Lys を含む
タンパク質構造の自動決定

LigandExpo より得られた
メチル化 Lys の化合物情

報を読み込むツール

FLYA/CYANA

  PDBj-BMRB グループは NMR データの統合的解析ツール
である MagRO の新バージョン (ver. 1.37.0x) を開発し公
開しました (Kobayashi et al., ICMRBS2016 in Kyoto)。

新バージョンでは LigandExpo
などのデータベースより得た
PDBx/mmCIF フォーマットの
化合物情報を読み込み、FLYA
や CYANA と連携して NMR シ
グナルの帰属や構造解析を支援
する機能を搭載しております。

第 14 回アジア結晶学会レポート

　12 月 4～8 日、ベトナム・ハノイにおいてアジア結晶学会が開催されました。
wwPDB のアドバイザーを務めておられる Wah Chiu 教授（Baylor College of 
Medicine、 USA）による基調講演に象徴されるように、アジア・オセアニア地区に
おいてもＸ線結晶解析だけでなく複合的な構造解析についての発表が増え始めた印
象 的 な 学 会 で し た。PDBj か ら は「The Protein Data Bank Japan (PDBj): A 
partner of the wwPDB accepting structure deposition through OneDep and 
providing common archive with characteristic service tools」という演題でポ
スター発表を行いました。2016 年に稼働し始めた OneDep という新しい登録シス
テムの紹介のほか、Validation report や Versioning などの編集方針のアナウンス
が主な目的です。Hybrid Method のマイクロシンポジウムの枠にアサインされ、若
手研究者からは、登録や検索をする際に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。 （report: 栗栖源嗣（大阪大学蛋白質研究所））

図 8

図 9: アジア結晶学会ポスター会場



いちょう祭での３Dプリンタによる
タンパク質構造の展示

結晶学会での
ランチョンセミナー風景
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Data Growth

wwPDBと PDBj における構造データの登録数推移
－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 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

*
*2017 年 1 月 25 日図 10: 登録数推移グラフ

Event Report －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の最新の活動についてご紹介しています。

大阪大学いちょう祭　 - 一般向け蛋白質立体構造の展示
2016 年 5 月 1 日、大阪大学蛋白研（吹田市）

第 16 回日本蛋白質科学会年会 PDBj&JAICI ランチョンセミナー　　
2016 年 6 月 7 日、福岡国際会議場（福岡市）

All-in-one 合同講習会 2016　~ バイオビッグデータ ~
2016 年 7 月 23 日、グランフロント大阪（大阪市）
　　

第 54 回日本生物物理学会年会・PDBj ランチョンセミナー
2016 年 11 月 25 日、つくば国際会議場（つくば市）

日本結晶学会年会 H28 年度年会・PDBj ランチョンセミナー
2016 年 11 月 18 日、茨城県立県民文化センター（水戸市）

第 5 回生命医薬情報学連合大会

サイエンスアゴラ 2016
2016 年 11 月 3-6 日、日本科学未来館（東京お台場）

* 日本科学技術振興機構主催の一般向け科学イベントで、
蛋白質立体構造をテーマに展示ブースを出展しました。

第 39 回日本分子生物学会年会・データベース展示企画
“使ってみようバイオデータベース - つながるデータ、広がる世界”
2016 年 11 月 30 - 12 月 2 日、パシフィコ横浜（横浜市）

Joint NMR VTF and NEF Workshop
2016 年 8 月 26-27 日、大阪大学蛋白研（吹田市）

2016 年 10 月 1 日、東京国際交流会館（東京お台場）
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All-in-one 合同講習会 2016
での受講風景

サイエンスアゴラでの一般向け展示

生物物理学会でのランチョンセミナー風景

* セミナーや講習会の資料は PDBj webpage『過去の講習会』よりダウンロードできます。
  http://pdbj.org/info/previous-workshop
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中村 春木 ( 大阪大学蛋白質研究所・教授 )

    
    五十嵐 令子 (大阪大学蛋白質研究所・特任研究員)

    見学 有美子 (大阪大学蛋白質研究所・特任研究員)

    張 羽澄 (大阪大学蛋白質研究所・特任研究員)

    池川 恭代 (大阪大学蛋白質研究所・特任研究員)

    佐藤 純子 (大阪大学蛋白質研究所・特任研究員)

　 西山 夏代子（大阪大学蛋白質研究所・特任研究員）

中川 敦史 (大阪大学蛋白質研究所・教授) 金城 玲 (大阪大学蛋白質研究所・准教授)

岩崎 憲治 (大阪大学蛋白質研究所・准教授)

鈴木 博文 (大阪大学蛋白質研究所・特任助教)

山下 鈴子 (大阪大学蛋白質研究所・特任技術専門職員)

工藤 高裕 (大阪大学蛋白質研究所・特任研究員)

BEKKER, Gert-Jan (大阪大学蛋白質研究所・特任研究員)

    藤原 敏道 (大阪大学蛋白質研究所・教授)

    児嶋 長次郎（横浜国立大学工学部・教授）

    小林 直宏 (大阪大学蛋白質研究所・特任准教授)

    岩田 武史 (大阪大学蛋白質研究所・特任研究員)

    横地 政志 (大阪大学蛋白質研究所・特任研究員)

    輪湖 博 (早稲田大学社会科学総合学術院・教授) for ProMode

    猿渡 茂 (北里大学理学部・准教授) for ProMode

    伊藤 暢聡 (東京医科歯科大学大学院・教授)

    木下 賢吾 (東北大学大学院情報科学研究科・教授) for eF-site

    Standley, M.Daron (大阪大学微生物病研究所・教授) 
　　　　　for SeqNavi, StructNavi, SeSAW, ASH, 
　　　　　MAFFTash, Spanner and SFAS
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http://pdbj.org

お問い合わせ　http://pdbj.org/contact

※ご質問やご要望は常時 webpage 左「お問い合わせ」より
受付けております。


