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NBDC 

阪大蛋白研PDBｊおよびPDBｊ－BMRBにおけるNBDC 
 (National Bioscience Database Center)、wwPDBとの連携体制 



wwPDBによる世界的な拠点間の連携 



化学シフト異方性 環電流効果 

その他 

水素結合、化学交換など 

 

化学構造ばかりではなく 

３次構造と動力学的状態に 

影響を受ける。 

 

同じ条件で測定されれば 

極めて高い再現性を示す 

 

生命科学研究に最も重要なＮＭＲデータ：化学シフトとは？ 



15N-ラベル体をサンプルとして帰属できれば… 

135残基のタンパク質なら135個もの原子プローブとして利用できる 
15N/13Cラベル体が得られるならば1000個以上にもなる！ 

化学シフト、シグナル帰属データの有用性 



配向試料の残余双極子 

特にリガンド滴定実験： 
試料にリガンドを加えて測定する 
だけなので非常にお手軽である 

立体構造決定 

15N核緩和によるダイナミックス解析 

Sugase et al., Nature, 2007 

化学シフト、シグナル帰属データは多様なNMR実験に利用される 
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9,535 entries 

10,819 entries 

成長を続けるＮＭＲ構造データとＮＭＲ実験データ 



ADITNMR: ＮＭＲ構造及び 
      実験データの登録 

SMSDep: 小分子のＮＭＲ構造、 
      実験データの登録 

BMRB ミラーサーバー：
ＮＭＲ実験データの公開 

PDBj-BMRBグループが管理、運営するＷＥＢサイト 



ビッグデータ時代の到来：ライフサイエンスにおけるLOD (Linked Open Data) 



NMR-STAR v3 BMRB/XML BMRBxTool 

bmr15400.str 

bmr15400.xml 

BMRBエントリのXML化 

複雑なデータ構造が完全に記述されている 

Yokochi, et al. 投稿準備中 



BMRB/XML 

bmr15400.xml 

BMRB/RDF BMRBoTool 

bmr15400.rdf 

他のデータベースへのリンクが記述されている 
SPARQLなどの言語での検索が可能 

BMRBエントリのXML化とRDF化の実際 



BMRB/RDFデータの公開ページ 

http://bmrbpub.protein.osaka-u.ac.jp 

データの公開 

ツールのダウンロード 

XMLおよびRDFの検索 



矢印の長さはBMRBと外部データベースとの関連性の高さを表す。 

BMRB/RDFによってリンクされる外部データベース 



ＲＤＦにより実現するデータベース間検索 

UniProt OMIM BMRB 

NMRデータ 配列情報 

疾患情報 
一塩基置換情報 

複数のデータベース間におよぶ検索を 
“リンクされ、開かれたデータベース”により実現する 
 
個別の検索に比べ効率が良く、必要な情報を 
システマティックに取得できる 

Uniprot, OMIＭのRDFは公開されている 



UniProt: タンパク質配列の総合的データベース 

配列情報ばかりではなく 

ドメイン構成、翻訳後修飾、 

相互作用、一塩基置換、 

機能情報、文献情報など 

ほとんど必要なものは全て

そろってしまう 



ＯＭＩＭ: 一塩基置換、疾患情報のデータベース 

一塩基置換について文献

情報をもとに疾患情報など

詳細が記述されている 



SPARQLによるＲＤＦの検索サイト 



SPARQL検索スクリプトの記述例 BMRB-> Uniprot -> OMIM 

BMRB-ID 

dbSNP ID 

変異、表現型 

SELECT 
DISTINCT ?entity_id ?uniprot_id ?label ?omim_id ?dbsnp_id ?mutation ?phenotype 
FROM <http://bmrbpub.protein.osaka-u.ac.jp/rdf/bmr> 
FROM <http://purl.uniprot.org/uniprot>      
FROM <http://bio2rdf.org/omim> 
WHERE { 
  ?s_up BMRBo:entity_db_link.entry_id ?entry_id ; 
         BMRBo:entity_db_link.entity_id ?entity_id ; 
         BMRBo:entity_db_link.database_code "SP" ; 
         BMRBo:entity_db_link.accession_code ?uniprot_id ; 
         BMRBo:link_to_uniprot ?s_uniprot . 
 
  SERVICE <http://uniprot.bio2rdf.org/sparql> 
  { 
    ?s_uniprot uniprot_c:recommendedName ?s_name . 
    ?s_name uniprot_c:fullName ?label . 
    ?s_uniprot rdfs:seeAlso ?o_purl . 
  } 
 
  FILTER (STRSTARTS(STR(?o_purl), "http://purl.uniprot.org/mim/")) 
 
  BIND (STRAFTER(STR(?o_purl), "http://purl.uniprot.org/mim/") AS ?omim_id) 
  BIND (IRI(CONCAT("http://bio2rdf.org/omim:", ?omim_id)) AS ?s_omim) 
 
  SERVICE <http://omim.bio2rdf.org/sparql> 
  { 
    ?s_omim omim_v:variant ?s_allele . 
    ?s_allele omim_v:dbsnp ?s_dbsnp ; 
           omim_v:mutation ?mutation ; 
                rdfs:label ?phenotype . 
    BIND (STRAFTER(STR(?s_dbsnp), "http://bio2rdf.org/dbsnp:") AS ?dbsnp_id) 
  } 
} 

•SQL言語に非常に良
く似ている 

•複数データベース間
の検索を簡単な   

 記述で実現できる 



データベース間検索結果とその解釈 

BMRB 変異  OMIM dbSNP ２次構造 SASA% ∆∆Ghydr 
4280 L100V 300005 rs28935168 Coil 22.5  3.9  
4280 R106W 300005 rs28934907 Strand 8.0  11.0 
4280 R133C 300005 rs28934904 Coil 49.4  7.2  
4280 E137G 300005 rs61748392 Helix 41.7  6.6  
4280 A140V 300005 rs28934908 Helix 42.0  1.7  
4280 Y141X 300005 rs61748396 Helix 32.9  4.6  
4280 F155S 300005 rs28934905 Coil 5.3  6.0  
4280 T158M 300005 rs28934906 Turn 26.7  5.1  
4526 R24P 600160 rs104894097 Coil 53.6  6.8  
4526 M53I  600160 rs104894095 Turn 39.4  2.8  
4526 S56I  600160 rs104894109 Turn 24.3  4.8  
4526 V59G 600160 rs104894099 Helix 0.1  5.8  
4526 G101W 600160 rs104894094 Coil 58.7  -0.3  
4526 P114S 600160 rs104894104 Helix 0.1  9.1  
4526 V126D 600160 rs104894098 Helix 0.5  5.8  
5177 A35T 601443 rs80358250 Strand 7.1  5.5  

２次構造、溶媒露出度などの情報から、タンパク質フォールドを 
壊している変異か、相互作用などの機能を喪失するものであるかを推定できる 

溶媒露出度の高い 
親水性残基の変異 
が注目に値する 

アミノ酸変異による 
水和エネルギー変化 

溶媒露出度 

先ほどのSPAQL検索結果に構造情報などを加える 



BMRB 変異  OMIM dbSNP ２次構造 SASA% ∆∆Ghydr 
4280 L100V 300005 rs28935168 Coil 22.5  3.9  
4280 R106W 300005 rs28934907 Strand 8.0  11.8 
4280 R133C 300005 rs28934904 Coil 49.4  7.2  
4280 E137G 300005 rs61748392 Helix 41.7  6.6  
4280 A140V 300005 rs28934908 Helix 42.0  1.7  

データベース間検索結果とその解釈 

メチル化CpG結合タンパク MeCP2  

NMR構造 1QK9: Wakefiled et al., 1999 

A140 

E137 
X染色体関連の精神発達遅延の患者から 

E137G、A140Vの一塩基置換が発見された 

化学シフト情報を用いて 

創薬のためのＮＭＲ実験が
可能になる 

-- OMIMの詳細情報より -- 

DNA 

結合部位 

ligand結合阻害 

Helix形成阻害 



データベース間による２次的データベースの構築 

モデル構造データベース 

Uniprot OMIM 

配列情報 

疾患情報 

SAHG 

モデル構造と疾患情報を持つ 
２次データベース 



ＳＡＨＧ： ヒトゲノム配列に対して網羅的にモデル構造を 
構築したデータベース 



  SAHG 

~42,000 

   ~32,000 

既にPDB構造が存在しているかどうか 

NMRデータあり 

2,038 

  

NMRデータなし 

1,041 

  

    ~3,100 

高精度のモデル構造（配列相同性
40~90%) 
ＮＭＲ研究に有効な残基数の構造 
(40~300 残基） 

Refseq 

  

PDB 

  

BMRB 

  

OMIM 

  
一塩基置換情報 

疾患関連情報 

IntAct 

  Pull-down, Y2H  

などの相互作用情報 

Uniprot 
  

SAHG 
models 

  

モデル構造をベースにし、他のデータベースと 
リンクした２次データベースの構築 
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