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ニュース 

第2回国際蛋白質構造データバンク（wwPDB）諮問委員会

　2005 年 8 月 30 日に、 イタリア ・ フィレンツェにおいて、 wwPDB の第２回助言者委員会
（wwPDB Advisory Committee meeting） が 開 催 さ れ ま し た。 Structural GenomiX 社 の Dr. 
Stephen K. Burley が議長となり、 その他に下記の方々が参加しました。 (1) PDB 各サイトの代表
諮問者 ： Prof. Wayne A. Hendrickson （RCSB）， Dr.Gerard Kleywegt （MSD）， 若槻 壮市 教授
（PDBj, フォトンファクトリー）， 由良　敬 研究副主幹 （PDBj, 原研量子生命）， (2) 国際学会の代
表者 ： Prof. Edward N. Baker （IUCr, オークランド大学）， Dr. R. Andrew Byrd （ICMRBS, 米国
立癌研究所）， Dr. Jose-Maria Carazo (Macromolecular EM, CNB) (3) PDB 各サイトのリーダー ：
Prof. Helen M. Berman （RCSB, ラトガース大学）， Dr. Kim Henrick （MSD,EBI）， 中村 春木 教
授 （PDBj, 大阪大学）， (4) 運営開発基金の配分機関代表者 ： 小池俊行 氏 (JST)。
　会議は、 Helen Berman 教授による PDB と wwPDB に関するレビューから始まり、 wwPDB の３つ
のサイトの代表者 （RCSB, MSD-EBI, PDBj） からそれぞれのサイトの活動状況について短い報告
がなされました。 今回は、 PDB データ記述の誤記述の修正と統合化、 wwPDB と BMRB との関
係の強化、電子顕微鏡データベースとの協力、理論モデルの取り扱い、登録数の急増への対応、
wwPDB 諮問委員会メンバーによる運営開発基金の配分機関への働きかけの必要性等が議論さ
れ、 wwPDB のメンバーに具体的な課題が課されました。
　次回の第３回国際諮問委員会は 2006 年 10 月に、 東京で開催される International Conference 
on Structural Genomics のサテライト会議に合わせて、 東京近辺にて PDBj が主催して開催する
予定です。

大阪大学総合学術博物館第４回企画展「時空のなぞ」
－アインシュタイン・イヤーによせて－

　大阪大学総合学術博物館第４回企画展 「時空のなぞ」
－アインシュタイン ・ イヤーによせて－が２００５年９月１８
－２５日まで、 大阪大学中之島センターで開催されまし
た。 この展示会は、 高校生を含めた一般の人を対象と
した世界物理年を意識して行われました。 PDBj では、
ブース内で私たちの活動を紹介し、 ２５日のミニレク
チャーでは中村教授による PC を使用した eProtS とその
利用の仕方を主とした講演が行われました。 多様なレベ
ルの参加者から、 様々なリクエストや質問が寄せられま
した。 ＰＤＢｊの展示ブースの様子。

第２回 DDBJing & PDBjing - 第１４回 DDBJing 講習会　in 大阪

　第 ２ 回 DDBJing & PDBjing 講 習 会 - 第 １ ４ 回
DDBJing 講習会　in 大阪 - が２００６年２月２、 ３日に大
阪大学中之島センターで開催されました。 DDBＪと協力
して、 私たちの活動を紹介すると共に、 昨年とは異な
るプログラムでの講義と実習を行いました。 ２日間の参
加者５４名からは、 動作環境の質問など利用者ならで
はの質問が寄せられました。。

会場の様子。
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PDB データ中の不完全な文献情報の修正・追加作業

　これまでに蓄積している PDB データには、 データ登録時には文献が未発表の場合が多いため、
どうしても文献 (Primary Citation) 情報が不足していたり、 必ずしも適切ではない文献情報が記述
されていることが多くありました。 歴史的には、 Brookhaven National Laboratory (BNL) が、 各
PDB データに対応する 1000 件ほどの文献のハードコピーのアーカイブを作っておりましたが、 そ
れも完全なものではありませんでした。 これまで、 wwPDB の３つのメンバーは、 それぞれ、 この
不完全な文献情報の修正作業を行ってはきたのですが、 その作業はほとんど独立になされ、 ま
た部分的なものであったために、 未だに包括的な修正には至っていませんでした。 そこで、
PDB データの修復作業の一つとして、 日本の PDBj が、 これら文献情報における誤記述や記述
の欠落を修正 ・ 追加する作業を分担することになりました。 現在の文献情報の状態を調査し、 情
報を修正 ・ 追記するシステマティックな方法を考えて実施するわけです。 最後に、 修正された情
報を、 現状の PDB データに修正 ・ 追記する新たな方法を確立します。
　最初に私どもは、 2005 年 3 月 10 日付けの 31,663 件の PDB データに対して、 できるだけシス
テマティックな方法で、 文献情報の状態を調査しました。 まず、 これまでにも修正作業が個々に
行われてきた３つのメンバーによる文献情報を収集し、 それらの３カ所によってコンセンサスが得ら
れており PubMed 番号も付加されている 16,897 件については、 信頼できる文献情報といたしまし
た。 残りの 14,766 件については、 544 件が全く文献情報がなく、 2,798 件での文献情報は、 単
に “to be published （発刊予定）” とのみなっており、 958 件の文献には PubMed 番号が付加さ
れていませんでした。 これらの 4,300(544+2,798+958) 件は、 信頼性が低い文献情報であると考
えました。 さらに残った 10,466(14,766-4,300) 件の中で、 4,208 件については、 PubMed 番号を
付加している wwPDB のメンバーはありましたが、 そのメンバーによる対応する詳細な文献情報が
付加されていないものであることがわかりました。 結局、 8,508(4,300+4,208) 件の文献情報につ
いては、 その信頼性に疑義があると考えられたため、 まずは、 この文献情報について、 現論文
を手作業で調査し、 正しい文献情報を入力することにいたしました。
　PDBj における３名の資料編纂者 （アノテータ） は、 これまで、 大阪大学図書館の 12,000 種
類にもおよぶ膨大な雑誌 ・ 書籍を利用して、 PDB データに関連する文献情報を電子化し、 TB
サイズのハードディスク中にアーカイブを構築してまいりました。 この文献アーカイブと以前の BNL
のアーカイブの情報とを利用して、 我々 PDBj グループは、 上記 8,508 件の文献情報を手作業
で調査いたしました。 下記にそのアノテーションの結果を示します。

PubMed 番号ナシの文献情報 （4,300 件）
・ PubMed 番号とともに正しい文献情報を確認したもの                     ： 1,226 件
・ PubMed 番号がないが正しい文献情報を確認したもの     　　 ： 387 件
・ 構造ゲノム ・ プロジェクトによる構造で文献情報が未定のもの　　 　　： 697 件
・ 著者により文献が未出版であることが確認されているもの                ： 84 件
・ 2005 年 3 月 10 日以降に取り消しあるいは変更された PDB-ID        ： 65 件
・ 理論モデルのため修正作業を中止したもの                                ： 383 件      
小計                                                                                      ： 2,842 件
（残りの 1,458 件は PDBj において調査中だが、 そのうち 1,365 件については “to be published”
と記載されているものである。）

PubMed 番号が既に付加されている文献情報 （4,208 件）
・ 正しい文献情報を確認したもの                                           ： 4,056 件
（残りのうち 13 件は未だに発刊されておらず、 139 件は理論モデルである。）

　こうして、 我々 PDBj グループは、 作業の初期には信頼性が低かった文献情報のほとんどにつ
いて、 確認することができました。 実際、 8,508 件のうち、 1,471 件のみが、 正しい文献情報を
確認できず、 しかもそのうち 93% にあたる 1,365 件は “to be published” と記されている新規に登
録されたデータでした。 結局、 2005 年 3 月 10 日付けでそれまでに登録されていた 31,663 件の
うち、 わずか 100 件ほどが、 確認がとれない文献情報として残されただけとなったわけです。
　これらの PDBj グループによって修正 ・ 追記されたデータは、 著者によって与えられたオリジナ
ルの文献情報を保ちつつ、 現状の PDB データベースのアーカイブに付加されるべきです。 加え
て、 PDB データベースの登録方法に依存してどうしても増加する “to be published” という文献
情報のみのデータに対しては、 登録を行った著者自らが簡単に文献情報データを修正できる方
法を新たに考案し開発することによって、 システマティックにアプデートしていく仕組みを確立すべ
きであることは明らかです。
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PDBj 構造登録データ統計 

サービス

構造データの統計
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ASH 機能拡張
　
　タンパク質間相互作用を、 タンパク質の間の共
進化を評価することで予測する方法が Pazos & 
Valencia (2001) また Goh ら (2000) によって開発さ
れており、 これはミラーツリー法と呼ばれています。
しかし、 この方法は擬陽性が多いことでも知られ
ています。 我々は、 タンパク質のソースの間の進
化的関係の情報がこの擬陽性の原因であると考
え、 射影演算子を用いてソースの進化的関係の
情報を除去することで、 擬陽性を大幅に除去でき
ることを見出しました (Sato, Yamanishi, Kanehisa, 
Toh (2005) Bioinformatics 21, 3482-3489)。 現在、
ASH で、 このプログラム (R で作成されたもの ) の
ダウンロードサービスを行っています。 また、 ASH
のさらなる機能拡張として、 hybrid ET やサイト間
相関解析を行えるよう作業を進めており、 来春拡
張版を公開する予定です。

ASH のトップページ。
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ｊV

　たんぱく質の立体構造表示ソフト jV の最新版 （ver. 3.1.5） が公開されました。 このバージョン
での主な変更点は、 バッチジョブによる図の作成などができるように “-script” オプションが追加
された点です。 これにより、 例えば連続した画像の作成が可能になり、 その画像を市販のソフト
ウエアを利用することでアニメーションを作成することも可能になりました。 この他にも、 Java の
OpenGL ライブラリ （JOGL） の最新版 （１． １） への対応や GUI 周辺の実装の見直しによる安
定性の向上がなされました。 また、 xpsss にある機能情報の表示も改善されました。

eF-site

　eF-site が リ ニ ュ ー ア ル オ ー プ ン し ま し た
（http://ef-site.hgc.jp/eF-site/）。 こ の 新 し い
eF-site では毎週更新される PDB のエントリーも含め
PDB に登録されているほぼすべてのタンパク質の分
子表面が納められています。 特に、 タンパク質間
相互作用の研究に役立つように、 複合体で構造解
析されているたんぱく質に関しては、 全体構造の分
子表面だけでなく各サブユニットの分子表面も納め
られています。 その結果、 2005 年 12 月 16 日現
在で約 19 万エントリーが登録されています。

eF-surf

新たに構造決定されたたんぱく質の分子表面と静電
ポテンシャルを eF-site と同じ方法で計算を行うサー
バ eF-surf の 公 開 を 始 め ま し た ( http: 
//ef-site.hgc.jp/eF-surf)。 ユーザーは PDB フォー
マットでファイルをアップロードすることにより、 計算
結果を efvet 形式、 XML 形式、 molscript 形式で
の分子表面のデータをダウンロードすることができます。

eF-site のトップページ。

Soon !!
2006 年 4 月 26 日、第 6回日本蛋白質科学会年会、
ランチョンセミナーにて PDBj を紹介します。

時間： 4 月 26 日 ( 水）11:45 -12:45
場所： 国立京都国際会館 Room B-2
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