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蛋白質：「蛋白」←「卵白」（卵のしろみ）
蛋（たまご）／皮蛋（ピータン）

Protein（プロテイン）: ギリシャ語のπροτειω
（prima materia: 原基的物質）に由来。

1838年にJ.J. Berzelius (Sweden)が提案

Proteome = protein + ome （プロテオーム）：

蛋白質の総体

Genome = gene （遺伝子）+ ome （ゲノム）:

遺伝子の総体



分子生物学のセントラルドグマ

蛋白質

DNA    mRNA アミノ酸の鎖

DNAは生命の情報を「保持」し、蛋白質は情報が「発現」した物理的・化学的実体。

主鎖

側鎖

主鎖

バリン
Valine: V

セリン
Serine: S

フェニルアラニン
Phenylalanine: F

アラニン
Alanine: A

メチオニン
Methionine: M

アスパラギン酸
Aspartic acid: D

グリシン
Glycine: G



遺伝情報→蛋白質のアミノ酸配列がなぜ重要か？

蛋白質のアミノ酸配列が、固有の立体構造を出現させる。

フォールディング
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蛋白質の特異的な分子の認識

鍵と鍵穴モデル
（Key and Lock

model）

トリプシン（緑）とその阻
害剤蛋白質（オレンジ）
との複合体構造

DNA結合部位

ミチオニン・リプレッサー
(1MJQ)

「かたち」と「物理化学的性質」の相補性

Tsuchiya et al. (2004) PROTEINS, 55, 885-894.

正の電位（青）、負の電位（赤）、
疎水性のアミノ酸（黄色）

蛋白質の特異的な分子の認識



代表的なフォールド：ファミリー（祖先が同一と考え
られる分子群）に横断的に観測されるフォールド

フォールドの
数

は
わ

ずか
１０００ 種

類
？

蛋白質立体構造（フォールド）の多様性
フォールド：二次構造要素の空間的配置・トポロジー

構造ゲノム／構造プロテオミクス
• １００００種程度あるといわれるファミリー代表構造を

すべて解くことを目指す国際プロジェクト。
• 日本では「タンパク３０００プロジェクト」が推進中。

（2002年度～2006年度）



Protein Data Bank 
Japan

http://www.pdbj.org/

大阪大学蛋白質研究所 にて実施。

（独立行政法人）科学技術振興機構
バイオインフォマティクス推進センター
（http://www-bird.jst.go.jp/)が
スポンサー

PDB (Protein Data Bank): 蛋白質の立体（３次元）構造情報

原子種とその座標、アミノ酸残基、実験手法、実験時の情報、実験観測
データ（構造因子）を整理して登録する。

X線結晶解析、核磁気共鳴法
(NMR)、電子顕微鏡観測

蛋白質立体構造
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日本蛋白質構造データバンク：PDBj
１．国際蛋白質構造データバンク（wwPDB）の創設

と協力

２．蛋白質立体構造データベース登録作業

３．蛋白質構造情報の標準XML記述（PDBML）の

開発とその応用

４．蛋白質構造解析実験および蛋白質機能に関す
る文献情報の付加

５．蛋白質立体構造に関する新規二次データベー
スの構築と解析ツールの開発
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新たな国際組織 wwPDB が2003年に創設。
(Berman, Henrick & Nakamura (2003) Nat. Struct. Biol. 10, 980)



http://www.wwpdb.org/

Agreement signature

Nature Structure Biology (2003) Vol. 10, No.12



wwPDBにおける国際協力

(Berman, Henrick & Nakamura (2003) Nat. Struct. Biol. 10, 980)

Rutgers
Univ.

ＵＣＳＤ ＮＩＳＴ

PDBjEBI

RCSB

1) １ヶ所の “アーカイブ・キーパー
(RCSB)”が管理を行う唯一の
データ・アーカイブ。

2) wwPDBメンバー内で、データフォーマットや記述法を

討議する。

3) データ編纂・編集・登録作業を全てのメンバーが行う。

4) 各メンバーはそれぞれ独自のビューアやAPI、サービス

の開発が望まれている。

RCSB-PDB Team

RCSB PDB Team: Ken Addess, Helen M. Berman, Wolfgang F. Bluhm, Phil Bourne, Kyle Burkhardt, Li Chen, Sharon 
Cousin, Jim Croker, Nita Deshpande, Shuchismita Dutta, Zukang Feng, Lew-Christiane Fernandez, Judith L. Flippen-
Anderson, Gary Gilliland, Rachel Kramer Green, Vladimir Guranovic, Shri Jain, Ann Kagehiro, Charlie Knezevich, Andrei 
Kouranov, Kevin Lwinmoe, Jeff Merino-Ott, Irina Persikova, Suzanne Richman, Melcoir Rosas, Kathryn Rosecrans, Bohdan
Schneider, Wayne Townsend-Merino, Susan Van Arnum, Elizabeth Walker, John Westbrook, Alice Xenachis, Huanwang 
Yang, Jasmin Yang, Christine Zardecki, Cindy Zhang 

www.pdb.org • info@rcsb.org
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XX Congress of the 
International Union of 
Crystallography 
at Florence, 23-37 Aug. 2005

Kim Henrick, Helen Berman, Haruki Nakamura
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ＰＤＢデータ登録作業の流れ

ＡＤＩＴによる登録手順

Coordinates
Str. Factors

Precheck

Validation
check

Title
Release date

Contact author
Exp. Condition

etc

Deposit 
section

End of ADIT input
Display PDB id and

RCSB id

Revised PDB file
and Validation 
letter by an editor

Agree or not with
the revision

Reply agreement or not 
within 3 days

Registration
Completed

e-mail

Yes
No

登録者 PDB編集者

ADIT
Auto Deposition

Input Tool

登録者の指定
した公開時期

PDB
検索サーバー

登録者の指定できる公開時期

・すぐ公開する。

・登録から半年後か１年後

・雑誌が出版された後
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アジア・オセアニア地域からのデータを中心に、世界全体の
25% ～30%のデータの登録が行われている。

PDBjにおけるデータ登録の変遷



アジア・オセアニア地区
Japan:          700 (12.7 % of the world)
Korea            47
Singapore       9
China:           75
Hong Kong     6
Taiwan          49
India              62
Australia       54
New Zealand 17
アジア・オセアニア地区のサブ・トータル: 1019

北米および南米地区
USA              97
Canada          30
Brazil              5 
Mexico            1
北米および南米地区のサブ・トータル: 133

ヨーロッパ
Austria                   7
Belgium                 8
Sweden                20
United Kingdom  45
France                  68
Germany            128
Denmark              18
Italy                      33
Netherlands            7
Israel                    13
Greece                   8
Spain                      5
Switzerland          43
Finland                 17
Czech Republic     1
Hungary               3
Poland                  3
Portugal                1
Slovenia                6

ヨーロッパからのサブ・トータル: 434

2004-01-01 ～ 2004-12-31における国別登録量の統計
日本蛋白質構造データバンク（PDBj）での全登録数： 1586
(世界全体での全登録数： 5501)
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PDBファイルの具体例

CRYST1   58.390   86.700   46.270  90.00  90.00  90.00 P 21 21 2 4  
ORIGX1      0.017126  0.000000  0.000000        0.00000
ORIGX2      0.000000  0.011534  0.000000        0.00000         
ORIGX3      0.000000  0.000000  0.021612        0.00000         
SCALE1      0.017126  0.000000  0.000000        0.00000         
SCALE2      0.000000  0.011534  0.000000        0.00000         
SCALE3      0.000000  0.000000  0.021612        0.00000         
ATOM      1  N   PRO A   1      29.061  39.981   4.981  1.00 28.69      
ATOM      2  CA  PRO A   1      29.970  38.922   4.561  1.00 29.08      
ATOM      3  C   PRO A   1      29.325  38.106   3.429  1.00 29.19      
ATOM      4  O   PRO A   1      28.097  38.168   3.298  1.00 29.87      
ATOM      5  CB  PRO A   1      30.106  38.013   5.789  1.00 29.07      
ATOM      6  CG  PRO A   1      28.749  38.112   6.413  1.00 28.59      
ATOM      7  CD  PRO A   1      28.387  39.600   6.246  1.00 29.21      
ATOM      8  N   GLN A   2      30.153  37.412   2.681  1.00 28.13      
ATOM      9  CA  GLN A   2      29.636  36.572   1.593  1.00 27.95      
ATOM     10  C   GLN A   2      29.861  35.139   2.082  1.00 27.28      
ATOM     11  O   GLN A   2      31.038  34.773   2.266  1.00 27.61      
ATOM     12  CB  GLN A   2      30.373  36.787   0.305  1.00 28.43      
ATOM     13  CG  GLN A   2      30.346  35.501  -0.539  1.00 29.40      
ATOM     14  CD  GLN A   2      30.921  35.844  -1.899  1.00 29.51      
ATOM     15  OE1 GLN A   2      31.894  35.283  -2.340  1.00 30.56      
ATOM     16  NE2 GLN A   2      30.288  36.839  -2.518  1.00 30.01      

X座標，Y座標，Z座標 （Å=10-8 cm 単位）

PDBフォーマットにおける問題

1. “固定フォーマット”の限界

2. “異なるフォーマットの混在”による混乱

3. 著者定義における不統一性

アミノ酸残基番号における例

-90-91-91A-91B-92-93- (挿入)
-90-91-92-96-97-98- (削除)
-90-91-92·····96-97-98- (flexible部分で観測されない)

データ検証が困難 データ品質管理上の問題が残る。



PDBML: canonical XML description of 
PDB data, developed by the wwPDB.

(Westbrook et al. (2005) Bioinformatics, 21, 988-992)
→ No validation errors for more than 34,000 PDB file description.

<PDBx:atom_siteCategory>
<PDBx:atom_site id="1">

<PDBx:group_PDB>ATOM</PDBx:group_PDB>
<PDBx:type_symbol>N</PDBx:type_symbol>
<PDBx:label_atom_id>N</PDBx:label_atom_id>
<PDBx:label_comp_id>THR</PDBx:label_comp_id>
<PDBx:label_asym_id>A</PDBx:label_asym_id>
<PDBx:label_entity_id>1</PDBx:label_entity_id>
<PDBx:label_seq_id>1</PDBx:label_seq_id>
<PDBx:Cartn_x>17.047</PDBx:Cartn_x>
<PDBx:Cartn_y>14.099</PDBx:Cartn_y>
<PDBx:Cartn_z>3.625</PDBx:Cartn_z>
<PDBx:occupancy>1.00</PDBx:occupancy>
<PDBx:B_iso_or_equiv>13.79</PDBx:B_iso_or_equiv>
<PDBx:auth_seq_id>1</PDBx:auth_seq_id>
<PDBx:auth_comp_id>THR</PDBx:auth_comp_id>
<PDBx:auth_asym_id>A</PDBx:auth_asym_id>
<PDBx:auth_atom_id>N</PDBx:auth_atom_id>
<PDBx:pdbx_PDB_model_num>1</PDBx:pdbx_PDB_model_num>

</PDBx:atom_site>

<atom_record id="1">ATOM 1 A A 1 1 ? . THR THR N N N 17.047 14.099 3.625 1.00 13.79</atom_record>

Full-tag記述 (all) 

原子座標のみ別
ファイル(ext-atom)

PDBMLの記述例
ATOM      1  N   THR A   1      17.047  14.099   3.625  1.00 13.79 PDB-format



12as

ワイルドカード: *
が利用できるので、
*2as, 12*, *
でも検索可能。



As* and synthetase

and やワイルドカー
ド（*）が利用可能。



Jv3の環境を設定する。









12AS(Asn Synthetase)の機能情報検索
を行うXPath サーチ



12AS(Asn Synthetase)の機能情報検索
を行うXPath サーチ

SOAP (Simple Object Access Protocol) example
% ./sample1.pl "/datablock[@datablockName="12AS-noatom"]/struct_site_genCategory/ 
struct_site_gen[@info_subtype='catalytic']" 50
<struct_site_gen auth_validate="N" info_subtype="catalytic" info_type="CATRES" 
ino:id="71" nid="1" site_id="CATRES1" update_id="1" 
xmlns:xsi="http://www.w3.org/2001/XMLSchema-instance">

<label_comp_id>ARG</label_comp_id>
<label_asym_id>A<label_asym_id></label_asym_id>
<label_seq_id>100<label_seq_id></label_seq_id>
<details>transition-state stabilisation. stabilise negatively charged 

tetrahedral intermediate</details>
</struct_site_gen>
<struct_site_gen auth_validate="N" info_subtype="catalytic" info_type="CATRES" 
ino:id="71" nid="2" site_id="CATRES1" update_id="1" 
xmlns:xsi="http://www.w3.org/2001/XMLSchema-instance">

<label_comp_id>ASP</label_comp_id>
<label_asym_id>A<label_asym_id></label_asym_id>
<label_seq_id>46<label_seq_id></label_seq_id>
<details>acid/base, transition-state stabilisation. stabilises positively 

charged NH3+ part of intermediate, then as a base removes proton from this, leading 
to collapse and formation of asn</details>
</struct_site_gen>
<struct_site_gen auth_validate="N" info_subtype="catalytic" info_type="CATRES" 
ino:id="71" nid="3" site_id="CATRES1" update_id="1" 
xmlns:xsi="http://www.w3.org/2001/XMLSchema-instance">

<label_comp_id>GLN</label_comp_id>
<label_asym_id>A<label_asym_id></label_asym_id>
<label_seq_id>116<label_seq_id></label_seq_id>
<details>transition-state stabilisation. stabilise negatively charged 

tetrahedral intermediate</details>
</struct_site_gen>



インタラクティブな分子グラフィック
表示を RasMol タイプのコマンド で
実行(ソースコード公開).

スタンドアローンとしても、JAVAに

よりアプレットとしても利用できる。

XMLで定義されるポリゴン が

表示され操作される。

PDBML ファイル（all & ext-atom）

をパースできる。

http://www.pdbj.org/PDBjViewer/

PDBjViewer or jV

xPSSS Database System

PDBML

PDBMLplus

Web server

XSLT processor

downloader

Loader

Archive
(RCSB
/MDS
/PDBj)

Native XML-DB

PDBMLplus

PDBMLplusF

download
(FTP)

FTP server

Internet

GNET
Swisprot/UniProt

PIR
GenBank

EBI
CATRES

Function/
Source 

Information

Get/Input Tools

CATRES
Data

Annotation
Data

AddInformation

Filtering &
Recostructing

PDBMLplus

PDBMLplusF

xPSSS

Manual input
from literatures

PDF files
for the primary 

citations
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オリジナルのPDBデータに対する

追加情報の付加。

現状のPDBファイルには、実験条件や実験

手法等、多くの情報が欠落している。 また、

アミノ酸残基および原子レベルでの機能情報

が記述されているのはまれである。

そこで、拡張が容易であるXML記述の特性

を生かして、 文献や他のデータベースからそ

れらの情報を、アノテータが追加している。



2,797
11,066

CATRES/extCATRES –EBI-からの機能情報

CSA-EBI-からの機能情報

26,765PubMed 文献情報

23,838

15,160

SwissProt (UniProt)からの機能情報
(ACT_SITE, BINDING, DNA_BIND, NP_BIND, ZN_FING, TRANSMEM)

Prosite のモチーフ情報

17,705HETATM 結合残基の情報

15,728文献情報からの抽出情報

25,392GO (Genome Ontology) 情報
(Biological Process, Molecular Function, Cellular Component)

34,065PDBML の全登録数

xPSSSにおいて追加された情報

（as of December 8, 2005）

欠落している実験データの付加

<exptl>
<method>SYNCHROTRON RADIATION</method>
<crystal id="1">
<grow auth_validate="N" update_id="6">
<method auth_validate="N" update_id="6">Microdialysis</method>
<temp auth_validate="N" unit="&amp;#x2103;" update_id="6">4</temp>
<pH auth_validate="N" update_id="6">4</pH>

</grow>
<grow_comp id="1" auth_validate="N" update_id="6">
<sol_id auth_validate="N" update_id="6">1</sol_id>
<name auth_validate="N" type="common name" update_id="6">protein</name>
<conc auth_validate="N" unit="mg/ml" update_id="6">13</conc>

</grow_comp>
<grow_comp id="2" auth_validate="N" update_id="6">
<sol_id auth_validate="N" update_id="6">2</sol_id>
<name auth_validate="N" type="common name" update_id="6">ammonium 
sulphate</name>
<conc auth_validate="N" unit="%sat" update_id="6">70</conc>

</grow_comp>
:
:
</crystal>

</exptl>



機能データの追加

<struct>
<site id="CATRES1" auth_validate="N" info_subtype="catalytic"

info_type="CATRES" update_id="2">
<num_residues>3</num_residues>
<details>a catalytic site defined by CATRESS, Medline 98100076</details>
<site_gen nid="1">
<label_comp_id>ARG</label_comp_id>
<label_asym_id>1</label_asym_id>
<label_seq_id>100</label_seq_id>
<details>transition-state stabilisation. stabilise negatively charged 
tetrahedral intermediate</details>

</site_gen>
<site_gen nid="2">
<label_comp_id>ASP</label_comp_id>
<label_asym_id>1</label_asym_id>
<label_seq_id>46</label_seq_id>
<details>acid/base, transition-state stabilisation. stabilises
positively charged NH3+ part of intermediate, then as a base removes 
proton from this, leading to collapse and formation of asn</details>

</site_gen>
<site_gen nid="3">
<label_comp_id>GLN</label_comp_id> 
<label_asym_id>1</label_asym_id>
<label_seq_id>116</label_seq_id>
<details>transition-state stabilisation. stabilise negatively charged 
tetrahedral intermediate</details>

</site_gen>
</site>

</struct>





Example for 12as 
with the functional site information

Command:

show xps3

Advanced usage of jV version3 with xPSSS
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Protein Molecular Surface 
Database, eF-site
(Kinoshita & Nakamura）

Protein Dynamics 
Database, ProMode
(Wako & Endo)

Alignment of Structural 
Homologues, ASH (Toh)

Encyclopedia of Protein 
Structures, eProtS
(Ito & Nakamura）

Sequence Navigator & 
Structure Navigator 
(Standley）

Development 
of Secondary 
Databases:
data mining



Kinoshita, Furui, Nakamura (2002) J. Struct. Funct. Genomics 2, 9-22.
Kinoshita, Nakamura (2004) Bioinformatics 20, 1329-1330.

eF-site database for Ligand
recognition sites

www.pdbj.org
/eF-site/



Displayed with the jV applet







ＡＳＨアラインメント結果の表示例配列・構造統合アラインメントの設定画面

ASH: Alignment of Structural Homologues





NER: Number of Equivalent Residues
Standley, Toh, Nakamura (2004) PROTEINS 57, 381-391




