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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

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。Webから無料公開。
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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。（V3.1→V3.2）

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。
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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．蛋白質構造情報の記述フォーマット（v3.2, 
mmCIF, PDBML）の開発(validation)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



Japanese Korean

Simplified Chinese Traditional Chinese



wwPDB FTP Traffic

32,276,101 ファイルが2010年3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)



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。NMR化
学シフトデータも近い将来に必須となる予定。
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PDBj と wwPDBにおけるデータ登録数

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。



Rapid increase of gene information (from DDBJ).



UniProt: 
～11M seq.
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Rapid increase of protein information.



Levitt M PNAS 2009;106:11079-11084©2009 by National Academy of Sciences

Different Growth of SDAs (Single-Domain Architecture)
and MDAs (Multi-Domain Architecture) 

The number of MDA families is growing rapidly with time, 
the number of SDA families appears to be saturating. 
Structural information is known for ¼ of sequence profiles.

Fig. 1: As the NR database grows, the number of different multidomain architecture (MDA) 
families found by CDART is increasing rapidly with year (Left) or added sequence (Right)

MDA

SDA

MDA

SDA

Michael Levitt, Nature of the protein universe.
Proc. Natl. Acad. Sci. USA (2009) 27, 11079-11084



ホモロジーモデリングの必要性
– 配列情報：約 1,163 万配列 (UniProt)
– 立体構造：約 6万7千分子(wwPDB)
ファミリー代表の構造がデータベース
にあれば、構造モデルを作成できる。
・ファミリー数：約 30,000 (30% identity)
・フォールド数：約 2,000 (loose definition)

原則
– 配列が似ていれば構造は似ている
– 構造未知でも、配列の似た蛋白質で

構造既知のものがあれば、その構造
を参考に構造を予想できる

モデリングの具体的作業
– 似た配列を探す
– 配列のalignmentを作る
– 配列の違う部分のつじつまを合わせ

る（主鎖と側鎖）

ホモロジー・モデリング
(homology modeling / comparative modeling)

D. Baker & A. Sali (2001) Science 294, 93-96.

アミノ酸配列の類似性を基に構造既知の蛋白質の立体構造を鋳型
（テンプレート）として構造未知の蛋白質の立体構造モデルを作成すること



Template: 1zsy A

Modeller model
without no loop
information

Spanner
model

Native: 1guf B

New!  Spanner
Hybrid-Template Modeling
http://www.pdbj.org/spanner/
Developed by 
Mieszko Lis (MIT),
Daron M. Standley (iFREC, Osaka U), 
Haruki Nakamura (IPR, Osaka U)





フォーマットのupdate: v3.2
１）SPLIT レコードの新設：

巨大な蛋白質複合体の原子座標の記載

２）情報の追加：
複合体情報：PISA/PQS
SITEレコード：実験/リガンド近傍原子

３）低分子リガンドのdictionary: CCD
（Chemical Compound Dictionary

http://www.wwpdb.org/ccd.html）の整備



Example: Vault by Kato et al. (2zuo, 2zv4, 2zv5)



Example: Vault by Kato et al. (2zuo, 2zv4, 2zv5)



Example: Vault by Kato et al. (2zuo, 2zv4, 2zv5)



Get Entry Data from our browser

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

Summary for each PDBID is 
displayed. 

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

12as



Get Entry Data from our browser

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

日本語のキーワード
を入力

検索結果ページ







Summary for each PDBID

Graphic viewer: jV
http://www.pdbj.org/jV/

Molecular surface DB: eF-site
http://ef-site.hgc.jp/eF-site/

Amino acid sequence (FASTA)



Graphic viewer: jV version 3.8
Download from http://www.pdbj.org/jV/



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

Electron Microscopy Navigator, 
EM-Navi (Suzuki）

Ligand Binding Site Search,
GIRAF (Kinjo）

Development  of other Databases and Services

Protein Dynamics Database, 
ProMode (Wako & Endo)

Protein Folds Browser,
Protein Globe (Kinjo & Standley）

Protein Molecular Surface 
Database, eF-site
(Kinoshita & Nakamura）



Development  of other Databases and Services

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

Molecule of the Month, MoM
(Goodsell & Kudo）Alignment of Sequence and

Structures. MAFFTash
(Kato, Toh & Standley）

Homolog protein search,
Sequence Navigator
(Standley）

Similar fold search,
Structure Navigator
(Standley & Toh）

Function Annotation from 
Folds and Sequences, 
SeSAW (Standley）


