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PDBj の紹介

大阪大学蛋白質研究所
附属プロテオミクス総合研究センター
PDBj 日本蛋白質構造データバンク

中村 春木

DDBJing & KEGGing & PDBjing 講習会 in 京都 (2008.11.27-28)

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）が整理して登録されており、Webから無料公開。

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

蛋白質立体構造のデータベース
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Protein Data Bank 
Japan

日本蛋白質構造データバンク

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
2001年から支援

http://www.wwpdb.org/
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wwPDBにおける国際協力

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

1) データ編集・登録作業を、wwPDB
のメンバーで協力しながら実施する。

2) 唯一のデータアーカイブを持ち、
米国のRCSB-PDBがアーカイブ・キーパーとして書き込み

権限をもつ。

3) データ・フォーマットや新たな記述法については、

各メンバー間内の討議により決定する。

4) 各メンバーは、各々独自のデータ・ブラウザ、ビューア、
検索ツール、Web サービスを開発することが期待される。

Rutgers
Univ.

UCSD NIST

PDBjEBI

RCSB
BMRB

E-MSD is supported by grants from the Wellcome Trust, the EU (TEMBLOR, 
NMRQUAL and IIMS), CCP4, the BBSRC, the MRC and EMBL. 

The BMRB is supported by NIH grant LM05799 from the National 
Library of Medicine.

PDBj is supported by grant-in-aid from the Institute for Bioinformatics Research 
and Development, Japan Science and Technology Agency (BIRD-JST), and 
the Ministry of Education, Culture, Sports, Science and Technology (MEXT).

The RCSB PDB is supported by grants from the National Science Foundation, National 
Institute of General Medical Sciences, the Office of Science-Department of Energy, the 
National Library of Medicine, the National Cancer Institute, the National Center for 
Research Resources, the National Institute of Biomedical Imaging and Bioengineering, 
the National Institute of Neurological Disorders and Stroke, and the National Institute of 
Diabetes & Digestive & Kidney Diseases.

Markley, JL  Henrick, K     Berman, HM    Nakamura, H

wwPDB and wwPDBAC members 
at EBI, Hinxton on 29 Sept, 2008
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wwPDB FTP Traffic

19,079,886 ファイルが2008年9月の１ヶ月間に世界
中のwwPDBメンバーサイトからダウンロードされてい
る(RCSB-PDB, EBI-PDBe, and PDBj)

PDB データの価値はどの程度か?
推定で１つのエントリーあたり$100,000 (1千万円)

すなわち、53,000エントリーでは ~$5.3 billion (5300億円)
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データの品質管理・保守について

• 登録時に、各立体構造の品質が厳しく検査・鑑定さ
れる。登録者本人と、wwPDBのアノテータが、それ
ぞれ検証する。この検証に合格しないと、PDBIDが
発行されない。

• 実験情報(Ｘ線結晶解析の場合には構造因子、
NMRの場合には原子間距離情報) が、2008年2月
1日から、登録時に座標と同時に必須の項目となっ
た。

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）の運営

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

（独）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
（BIRD- JST: www-bird.jst.go.jp/) の支援により、2001年から
大阪大学蛋白質研究所 にて実施。
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PDB depositors from 1999-2007

PDBj におけるデータ処理数の変遷
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(13%)UK

(8%)
.com

Germany

PDB depositors from 1999-2007

PDBjでは、世界中で登録されるエントリーのうち 25-30 % を登
録している。日本からの登録はすべてPDBjが行い、またアジア、
オセアニア地区からの登録もPDBjが担当している。
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Get Entry Data from our XML-based browser

Access to http://www.pdbj.org/

PDBID (e.g. 12as) should be 
input in a box and GO

12as

Summary for each PDBID is 
displayed. 
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Graphic viewer: jV version 3.6
Access to http://www.pdbj.org/jV/
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Data Formats of PDB data
• PDB (conventional and flat)
• PDB Exchange (mmCIF)

– Mechanism for extension based on new 
demands

• PDBML
– Derived from mmCIF
– All entries converted to XML
– Automatic translation from mmCIF data 

files and dictionaries
– 3-styles of translation released

(Westbrook, Ito, Nakamura, Henrick, Berman (2005) 
Bioinformatics, 21, 988-992)
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Data Formats of PDB data
• PDB (conventional and flat)
• PDB Exchange (mmCIF)

– Mechanism for extension based on new 
demands

• PDBML
– Derived from mmCIF
– All entries converted to XML
– Automatic translation from mmCIF data 

files and dictionaries
– 3-styles of translation released

(Westbrook, Ito, Nakamura, Henrick, Berman (2005) 
Bioinformatics, 21, 988-992)

PDB flat ファイルの具体例１

HEADER    HYDROLASE                               21-AUG-00   1FN8              
TITLE     FUSARIUM OXYSPORUM TRYPSIN AT ATOMIC RESOLUTION       
COMPND    MOL_ID: 1;                                            
COMPND   2 MOLECULE: TRYPSIN;                                   
COMPND   3 CHAIN: A;                                            
COMPND   4 EC: 3.4.21.4;                                        
COMPND   5 MOL_ID: 2;                                           
COMPND   6 MOLECULE: GLY-ALA-ARG;                                               
COMPND   7 CHAIN: B;                                            
COMPND   8 ENGINEERED: YES                                      
SOURCE    MOL_ID: 1;                                            
SOURCE   2 ORGANISM_SCIENTIFIC: FUSARIUM OXYSPORUM;             
SOURCE   3 ORGANISM_COMMON: FUNGUS;                             
SOURCE   4 MOL_ID: 2;                                           
SOURCE   5 SYNTHETIC: YES                                       
KEYWDS    BETA BARREL                                           
EXPDTA    X-RAY DIFFRACTION                                                 
AUTHOR    W.R.RYPNIEWSKI,P.OESTERGAARD,M.NOERREGAARD-MADSEN,M.DAUTER,           
AUTHOR   2 K.S.WILSON                                           
REVDAT   1   07-FEB-01 1FN8    0                                                
JRNL        AUTH   W.R.RYPNIEWSKI,P.OESTERGAARD,M.NOERREGAARD-MADSEN,           
JRNL        AUTH 2 M.DAUTER,K.S.WILSON                          
JRNL        TITL   FUSARIUM OXYSPORUM TRYPSIN AT ATOMIC RESOLUTION AT           
JRNL        TITL 2 100 AND 283 K: A STUDY OF LIGAND BINDING     
JRNL        REF    ACTA CRYSTALLOGR., SECT.D     V.  57     8 2001              
JRNL        REFN   ASTM ABCRE6  DK ISSN 0907-4449 
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PDB flat ファイルの具体例２

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）

Data Formats of PDB data
• PDB (conventional and flat)
• PDB Exchange (mmCIF)

– Mechanism for extension based on new 
demands

• PDBML
– Derived from mmCIF
– All entries converted to XML
– Automatic translation from mmCIF data 

files and dictionaries
– 3-styles of translation released

(Westbrook, Ito, Nakamura, Henrick, Berman (2005) 
Bioinformatics, 21, 988-992)



DDBJing & KEGGing & PDBjing 講習会 in 京都 (2008.11.27-28)：PDBj の紹介

3-1-13

mmCIF
(macromolecular Crystallographic Information Format)

As mmCIF is a list of data items 
which consist of a name and value 
pair.

_name value

_entry.id                        1GOF
_cell.length_a                   98.000
_cell.length_b                   89.400
_cell.length_c                   86.700
_cell.angle_alpha                90.00
_cell.angle_beta                117.80
_cell.angle_gamma                90.00
_symmetry.space_group_name_H-M   'C 2        '

loop_
_atom_site.label_seq_id
_atom_site.group_PDB
_atom_site.type_symbol 
_atom_site.label_atom_id 
_atom_site.label_comp_id 
_atom_site.auth_seq_id 
_atom_site.label_asym_id 
_atom_site.Cartn_x 
_atom_site.Cartn_y 
_atom_site.Cartn_z 
_atom_site.occupancy
_atom_site.B_iso_or_equiv
_atom_site.id
1  ATOM  N  N    ALA   1  A  38.840   0.236   1.012  1.00 34.65 1
1  ATOM  C  CA   ALA   1  A  38.356  -0.999   0.357  1.00 42.26  2
1  ATOM  C  C    ALA   1  A  37.098  -1.547   1.056  1.00 41.25  3
1  ATOM  O  O    ALA   1  A  36.619  -0.946   2.028  1.00 29.44  4
1  ATOM  C  CB   ALA   1  A  39.398  -2.114   0.379  1.00 40.70  5
2  ATOM  N  N    SER   2  A  36.610  -2.666   0.495  1.00 32.67  6
2  ATOM  C  CA   SER   2  A  35.411  -3.244   1.202  1.00 34.90  7
2  ATOM  C  C    SER   2  A  35.683  -4.740   1.081  1.00 38.30  8
2  ATOM  O  O    SER   2  A  36.827  -5.147   0.747  1.00 28.59  9
2  ATOM  C  CB   SER   2  A  34.063  -2.660   0.823  1.00 24.49  10
2  ATOM  O  OG   SER   2  A  33.031  -3.308   1.686  1.00 20.37  11

Example of mmCIF description
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Data Formats of PDB data
• PDB (conventional and flat)
• PDB Exchange (mmCIF)

– Mechanism for extension based on new 
demands

• PDBML
– Derived from mmCIF
– All entries converted to XML
– Automatic translation from mmCIF data 

files and dictionaries
– 3-styles of translation released

(Westbrook, Ito, Nakamura, Henrick, Berman (2005) 
Bioinformatics, 21, 988-992)

General Advantages 
of XML description

Well-defined data
Structured data description 
Common tools to parse, write and validate 

data written in XML
Easy extension of data items
Active communication among different  

databases
Development of native XML database
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PDBML: the canonical XML for 
PDB

To design PDBML the following points were 
considered:

• Use Macromolecular Crystallographic 
Information Format (mmCIF) as the template.
_name value  → <tag> content </tag>

• For compatibility, use the name and structure of 
mmCIF as much as possible, because of a 
comprehensive dictionary of mmCIF.

• The scheme is defined in the XML Schema, 
which is far more flexible and strict than the 
conventional DTD.

(Westbrook, Ito, Nakamura, Henrick, Berman (2005) Bioinformatics, 21, 988-992)

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

(Westbrook et al. (2005) Bioinformatics, 21, 988-992)
http://pdbml.pdb.org/schema/pdbx.xsd, http://pdbml.pdb.org/schema/pdbx-ext.xsd, 
ftp://ftp.pdbj.org/

→ No validation errors for more than 54,000 PDB file description.
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<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 description

Separated file for 
coordinates

ATOM      1  N   THR A   1      17.047  14.099   3.625  1.00 13.79 PDB-format

Example of PDBML for an atom coordinate.

Applications of PDBML

Browser at PDBj with the native XML DB

Database extension and annotation

SOAP (Simple Object Access Protocol) services at 
PDBj

Molecular graphics viewer (jV3) , which directly 
parses PDBML, displaying the information written in 
XML

(Kinoshita & Nakamura (2004) Bioinformatics, 20, 1329-1330,
Westbrook et al (2005) Bioinformatics, 21, 988-992)
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Total number in PDBMLplus 53,794
GO Information 
(Biological Process, Molecular Function, Cellular 
Component)

20,180

Extracted from Literatures by Annotators 20,339
Information of binding site residues from 
HETATM 29,725

Function Information from Uni-Prot
(ACT_SITE, BINDING, DNA_BIND, NP_BIND, ZN_FING, 
TRANSMEM)

28,779

Function Information from 
CATRES/extCATRES-EBI-CSA-EBI-

2,791
18,728

Primary Citation Information 50,140

PDBMLplus として PDBj で追加している情報

（as of October 22, 2008）

xPSSS
(xml-based Protein Structure Search Service)

PDBML

PDBMLplus

Web server

XSLT processor

downloader

Loader

Archive
(RCSB-PDB
/MSD-EBI

/PDBj)

Native XML-DB

PDBMLplus

PDBMLplusF

download
(FTP)

FTP server

Internet

DDBJ
SwisProt/UniProt

PIR/GenBank/KEGG/GDB/
ProTherm/EzCatDB

EBI/CSA
/CATRES

Function/
Source 

Information

Get/Input Tools

CATRES
Data

Annotation
Data

AddInformation

Filtering &
Recostructing

PDBMLplus

PDBMLplusF

xPSSS

Manual input
from literatures

Primary Citation DB 
with PDF files
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Protein Molecular Surface 
Database, eF-site
(Kinoshita & Nakamura）

Development  of other Databases and Services

Search for Similar Surface,
eF-seek (Kinoshita & Nakamura）

Electron Microscopy Navigator, 
EM-Navi (Suzuki）

Encyclopedia of Protein 
Structures, eProtS
(Kinjyo, Kudo, & Ito）

Protein Folds Browser,
Protein Globe (Kinjo & Standley）

Protein Dynamics Database, 
ProMode (Wako & Endo)

メンバー

代表: 中村春木

PDBj データベース管理運営グループ:
中川敦史, 松浦孝範，五十嵐令子，見学有美子，松浦かんな，
井上真由美，陳 旻瑜

ツール・サービス開発グループ：
Daron M. Standley, 金城玲, 岩崎憲治，鈴木博文，山下鈴子，

工藤高裕，清水有希子，鎌田知左

NMR ﾃﾞｰﾀベース (BMRB-PDBj)グループ:
藤原敏道, 阿久津秀雄, 中谷英一, 原野陽子

研究開発協力者:
木下賢吾 （東大医科研）, 藤博幸（九大生防研）

輪湖博（早大），伊藤暢聡（東京医歯大）


