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日本蛋白質構造データバンクの
ページへようこそ！

ＰＤＢｊは大阪大学蛋白質研究所が
独立法人科学技術振興機構の
支援により運営しています。
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　蛋白質構造データバンク（Protein Data Bank: PDB; http://www.pdb.org/)は、生体

高分子立体構造データの唯一の国際アーカイブとして米国Brookhaven国立研究所に1971

年に設立されました。1999年7月1日より、PDBは米国のResearch Collaboratory for 

Structural Bioinformatics (RCSB)を形成する３つの研究所によって運営されていま

す。

　PDBのデータは地球的規模で登録され、使用されています。現在では米国RCSBの運営

するPDBと、欧州バイオインフォマティクス研究所（European Bioinformatics Institute） 

のMacromolecular Structure Database (MSD-EBI)、そして大阪大学蛋白質研究所の

Protein Data Bank Japan (PDBj) の３つのグループによって、登録データの処理が行

われています。全ての処理されたデータは、全体を管理するRCSBへ送られ世界中に提供

されています。

　この資産が国際的なものであることを認識し、RCSB、MSD-EBI、PDBjは 新たに 

worldwide Protein Data Bank( wwPDB; http://www.wwpdb.org/)を創設しました。

wwPDBの役割は、世界中の誰もが無料で利用できる唯一の高分子構造データ・アーカイ

ブを維持することです。この組織を支援するために国際諮問機関が設立される予定です。

　wwPDBは、このデータの登録や利用の国際的な機会均等の重要性を認知しています。

この平等性は、国際的また学際的な自然科学研究の特徴を反映したものです。

1. RCSB、EBI、PDBjが蛋白質構造データバンク運営のために国際蛋白質構造
データバンク（Worldwide Protein Data Bank：wwPDB) を共同で創設しました。

PDBアーカイブ

　"PDBアーカイブ"は従来からのPDBファイルフォーマットと、後にPDB変換辞書となる

mmCIFとによるフラットファイルを集めたものです。この辞書はデータを注釈する際に

処理され、変換されるPDBデータの構文と記述法が書かれています。この辞書は、異な

る組織の異なる人によって処理されても、データの整合性を与えるように設計されてい

ます。"PDBアーカイブ"という言葉は、種々のサイトが開発するWebサイト、ブラウザー、

ソフトウェア、そしてデータベース検索エンジンを指しているわけではありません。

　明確に定義されたPDB変換辞書はhttp://deposit.pdb.org/mmcif/で維持されます。

PDB変換辞書の全ての変更や修正は、wwPDB (RCSB、MSD-EBI、PDBj) のメンバーによっ

て承認されるものとし、その改版番号に反映させます。従来のPDBフォーマットは、特

別の重大な理由がない限り変更されることはありません。変更する事態が発生した場合

には、wwPDBの全メンバーの合意と、一般ユーザへの90日間の告知を前もって行うもの

とします。

　将来、（XMLのような）他のデータフォーマットや提供方法は、メンバーにおける十

分な話し合いと合意の後、公式PDBのアーカイブに組み込むこととなります。その場合、

新しいフォーマットは、PDB変換辞書の命名・記述法に従うことにします。



http://www.pdbj.org/

News Letter Vol. 3

2

wwPDBメンバーとその役割

　設立メンバーである３つの機関は全て、データの登録、データ処理、データの提供

に貢献するものとします。また、全てのフォーマットは公開され、その提供サイトは

同一の内容とサブディレクトリ構造を使用して、PDBアーカイブに複写するものとしま

す。

　各wwPDBメンバーは、自身のWebサイトと、同一である一次データを閲覧できる仕組

みを個々に開発します。それらには、各メンバー固有のロゴが記されます。

　諮問委員会は毎年wwPDBのメンバーによって開かれることとします。それぞれの

wwPDBメンバーは諮問委員会に2名を指名します。また、wwPDBは国際結晶学会 (IUCr: 

the International Union of Crystallography) と、生体系の磁気共鳴国際機構 

(ICMRBS: the International Council on Magnetic Resonance in Biological 

Systems) のそれぞれに、諮問委員会へそれぞれ１名の代表者の任命を依頼します。

　RCSBが「アーカイブ管理者」となり、PDBアーカイブに唯一書き込み、ディレクトリ

構造と内容を管理することになることを、３つのwwPDBメンバーは同意します。そして

「アーカイブ管理者」は全ての登録サイトに新しいPDB・IDを割り当てます。wwPDBの

メンバーが、この４文字のPDB・IDに類似したコードを他の目的へ使用することは禁止

されています。４文字のPDB・IDは現在のところ、１つの数字（0から9）の後に3文字

のアルファベットか数字で構成されています。

　PDBアーカイブのファイルは、４文字PDB・IDコードを含む従来の予約語を名前とし

て配布されます。PDBフォーマットのエントリーに対しては、pdb<entry_id>.ent（例：

pdb1abc.ent）、X線実験データに対してはr<entry_id>sf.ent（例：r1abcsf.ent）、

NMR experimental/constraintsに対しては<entry_id>.mr（例：1abc.mr）、mmCIFフォ

ーマットのエントリーに対しては<entry_id>.cif（例：1abc.cif）、そして標準的XML

フォーマットのエントリーに対しては<entry_id>.xml（例：1abc.xml）という形で表

します。

　公式なwwPDB憲章はhttp://www.wwpdb.org/ から入手できます。

PDB一般ユーザへの効果と重要性

　wwPDBはPDBの国際的な性質を公式化し、そのアーカイブが唯一かつ統一されたもの

であり続けることを保障します。wwPDBの組織は登録者に対し透明性のあるものとしま

す。PDBへ登録されるデータは、これまでに引き続き3つの機関において受付が行わ

れ、現在と異なるようにはなりません。データは全てのwwPDBのサイトにおいて同等に

検証され、注釈されます。

　PDBデータ公開の標準化のための公式手順を規定することにより、ソフトウェアの開

発者やデータ利用者には、整合性のとれたデータが保障されるでしょう。同時に、こ

の合意によって、そのデータ提供や利用の方法について、個別の創造的な開発が進む

と期待されます。
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２．PDBj構造登録データ統計 ＊2003年11月5日現在
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構造登録データの統計
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３．新しい分子グラフィックス・ソフト：PDBjViewer 

　

この 'PDBjViewer' の特徴は以下のとおりです。

１）ワイアーフレーム、スティック、ボール・アンド・スティック、CPK、リボン、

カーツーン等のモデルが、様々な色の塗り分けによって表示されます。

２）蛋白質の分子構造と分子表面が、回転・並進・拡大縮小等をマウス操作によって

リアルタイムで操作されて、画面上に表示されます。

３）プルダウン・メニューとライン・コマンドで操作されますが、これらは、有名な

RasMolプログラムのコマンドに準拠しています。

PDBjでは、XML記述されたPDBデータにも対応する、蛋白質の分子構造と分子表面を表

示するための新しい分子グラフィクスのビューア'PDBjViewer'を開発しております。

2003年ノーベル化学賞を受賞したR.Mackinnonによって初めて解析されたカリウム・イオ
ンチャンネルの分子構造と表面のPDBjViewerによる表示。
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４）スタンド・アローンとしてまた、アプレットとして利用されます。

５）Java Runtime Environment (JRE 1.4 あるいはそれ以降の版)に、Java3D API 
(OpenGL 1.2.1 あるいはそれ以降の版)が、プログラム実行時に必要です。

６）従来からのPDBフォーマット・データとXML記述によるデータの双方がパースされ
ます。後者のXML記述は、RCSBとPDBjとの協同作業によって、プロトタイプが
ftp://beta.rcsb.org/pub/pdb/uniformity/data/XML/all-noatom/ （原子座標以外の
情報）とftp://beta.rcsb.org/pub/pdb/uniformity/data/XML/all-extatom/ （原子
座標情報の外部ファイル）（それらのスキーマはhttp://deposit.pdb.org/pdbML/ 
pdbx-v0.905.xsd および http://deposit.pdb.org/pdbML/pdbx-v0.904-alt.xsdに公
開）に現在提案されています。二次構造等XMLで記述された原子座標以外の情報も、
可視化されます。

７）XMLで記述された多面体のファイルもパースされて表示されます。これは、主に
分子表面の可視化に使われていますが、ユーザが作る任意の形・色の多面体が表示さ
れます。一つ以上の多面体が表示され、原子座標と同時に可視化されます。

８）２つのスクリーンを同時に開いて操作することができます。例えば、左のスクリ
ーンに分子構造モデルを表示し、右のスクリーンに分子表面を表示できます。

このプログラム 'PDBjViewer' は、木下 賢吾 博士（横浜市立大学大学院総合理学研
究科）と中村 春木 博士（大阪大学蛋白質研究所）によって、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（BIRD-JST）から支援されてい
るPDBj活動の一つとして開発されました。現在、蛋白質分子表面データベース(eF-
s i t e , h t t p : / / w w w . p d b j . o r g / e F - s i t e / )および蛋白質構造百科事典
(eProtS,http://www.pdbj.org/eProtS/)でも利用されています。

　'PDBjViewer Version 1.0'とそのユーザ・マニュアルはhttp://www.pdbj.org/  
PDBjViewer/のサイトで公開されており、自由にダウンロードができます。そのソー
スコードにつきましても、プログラムが固まった段階で公開する予定です。

　　　　　PDBj
       〒565-0871
       大阪府吹田市山田丘3－2
　　　 大阪大学蛋白質研究所・付属プロテオミクス総合研究センター内
　　　 PDBj事務局：TEL(06)6879-4311、FAX(06)6879-8636
       PDBjデータベース登録業務：TEL(06)6879-8638、FAX(06)6879-8636
       E-mail:pdbj-master@protein.osaka-u.ac.jp


