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PDBj は大阪大学蛋白質研究所が（独）科学技術振興
機構の支援によって運営しています。



ご挨拶

　PDBj（Protein Data Bank Japan: 日本蛋白質構造データバンク） は、科学技術振興機構
（JST)バイオインフォマティクス推進センター(BIRD)の支援を受け、2006年4月から、新たに「蛋
白質構造データバンクの国際的な構築と高度化」という名称のプロジェクトとして、蛋白質立
体構造データベースの開発研究を継続することになりました。
　wwPDB (worldwide Protein Data Bank) では、世界中で決定された蛋白質・核酸等の生体高
分子の立体構造を年間 6000 件以上登録し、2006 年 6 月には計 37,000 件以上を公開しておりま
す。PDBj では、wwPDB のメンバーの一員として、他のメンバーである米国 RCSB-PDB、欧州
MSD-EBI、および生体分子の核磁気共鳴スペクトル（NMR）のデータベースである BMRB
(BioMagResBank) と協力し、国際的な協力作業による PDB データベースの維持・管理と、独自
のサービス・システムの開発・高度化を推進しております。
　2006 年度からの活動につきましては、国際協力のもと、データ品質を保ちつつ、さらに大量
のデータの登録・編集とその維持・管理・高度化を進める一方で、固体 NMR データ、電子顕微
鏡による電子密度情報等の新たなデータベース構築を進めるとともに、グリッド技術等の最新
の情報科学技術を積極的に活用して、さらに高度で利用しやすい基幹データベースとする計画
です。
　特に、生体超分子や膜蛋白質を中心とする、高分解能の電子顕微鏡画像（電子密度マップ）
や単粒子解析、トモグラフによる分子画像のデータベースの登録と構築に協力し、日本国内か
らの寄与も多いこれらデータベースの開発を開始いたします。2006 年度からは、PDBj に新た
に電子顕微鏡の専門家を加え、電子顕微鏡画像にフィットした原子座標が統合された電子密度
マップのデータベース構築に、EBI および RCSB-PDB と協力して本格的に取り組む計画です。
　また、PDB には原子位置座標という本質的にアナログな情報が記述されておりますので、生
体高分子の「かたち」や「表面形状」というアナログデータ検索の高速な実施が望まれます。
PDBj では、最新のグリッド技術を活用し、日本中に分散している計算機にタフなアナログデー
タ検索の計算を割り振って実行させて、高速処理を実現する予定です。さらに、これまで PDBj
にて開発してまいりましたサービス群を統合し、蛋白質に関する機能情報と進化情報を引き出
すことができるポータルサイトの構築を目指し、新規に構造決定された蛋白質の機能アノテー
ションを飛躍的に効率化させることを計画しております。
　2006年 10月には、東京でwwPDBACを開催することが予定されており、世界中のwwPDBメンバー
と国際諮問委員が集合して、wwPDB の現状と今後の PDB データベースの推進課題が討議される
ことになっております。
　今年度以降も、分子グラフィックス・ビューア (jV) や教育用データベースである蛋白質構
造百科 (eProtS) の開発と公開を進め、また一般向けの利用講習会も行う予定です。
　今後とも、皆様のご支援とご協力をお願いいたします。
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第 6回日本蛋白質科学会年会

　第 6回日本蛋白質科学会年会が、2006年 4月 24-26 日に国立京都国際会館で開催されました。
PDBj では、最終、26 日にランチョンセミナーを行い、私たちの活動と検索サービスについて
紹介しました。120 名以上もの方に参加いただき、セミナー後のアンケートから、多数の貴重
なご意見をお寄せいただきました。
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* 2006 年 6 月付けデータ

eF-site

　これまで PDBj で開発を行ってきました、分子表
面と物性（静電ポテンシャルおよび疎水性度）の
データベース eF-site (electrostatic surface of 
functional site) の 機 能 が 増 強 さ れ ま し た。
eF-site では、ほぼ全ての PDB データに対して、
chain 毎、および複合体としての分子表面とその表
面上の物性が計算され、毎週 PDB データが更新さ
れるのに従って自動的に更新されます。2006 年 6
月 17 日の時点において、205,536 件の分子表面デー
タがおさめられています。
　さらに、PDBj ではデータベースのミラー化を進
めており、eF-site データベースにつきましては、
東京大学医科学研究所の eF-site サーバ（http:　
//ef-site.hgc.jp/eF-site/）と大阪大学蛋白質研
究所のサーバ（http://ef-site.protein.osaka-u.
ac.jp/eF-site/）が同期して稼働しておりますの
で、ネットワークの状態が良い方を選んでご利用
いただけます。

jV3.2

　蛋白質立体構造表示ソフトウェアである jV の
バージョンが 3.2 になりました。以前のバージョ
ンと比べて、外部データベースとの連携のための
コマンドとして show site コマンドを追加したほ
か、いくつかのバグフィックスによる安定性が向
上しました。また、新たに追加されたコマンドを
含め、jV のユーザーマニュアルを公開しました
（http://ef-site.hgc.jp/eF-site/jV/jV3_User'sGuide.
pdf）。バージョンが上がるに従って高機能化してきた jV の機能を、チュートリアル形式で
わかりやすく解説してありますので、是非一度ご覧下さい。

eF-site のトップページ。

構造データの統計
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　統計データは wwwPDB の WEB ページ（http://www.wwpdb.org/stats.html）においてご覧に
なれます。

PDBj 構造登録データ統計

サービス
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ProMode　( タンパク質立体構造の基準振動解
析データベース )

　いくつかの新しい機能が ProMode に付け加
わりました。(1)　タンパク質の立体構造が基
準振動で揺らぐ様子を表現したアニメーション
を Chime だけでなく、jV を使っても見ること
ができるようになりました。特に、cartoon 表
示のアニメーションは jV でしか見ることがで
きないのですが、なかなか見ごたえがあります。
(2)　PROSITE のモチーフや触媒残基などの知
見情報がアニメーション画面下にリスト表示さ
れ、対象となっている残基をクリック一つでア
ニメーション上に強調表示することができま
す。そうした残基と動的構造（たとえば、
DynDom で定義された動的ドメイン）との関係
を観察してみることは、なかなか興味深いも
のです。(3)　相同タンパク質（SCOP で同じスー
パーファミリーに分類されている複数のタンパ
ク質）の揺らぎを比較するページを新たに作成
しました。相同タンパク質は ASH によって立体
構造アラインメントした後、原子の位置のゆら
ぎや二面角のゆらぎをひとまとめにしてグラフ
で表しています。ある領域ではゆらぎが同程度
であり、ある領域ではゆらぎが互いに大きく異
なるといったことがわかり、それぞれのタンパ
ク質の動的構造を理解する上で有用な情報を提
供してくれます。

ProMode の jV で表示されたアニメー
ションと知見情報リスト。

ProMode の相同タンパク質比較ページ。

Renewed Top Page!!
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Structure Navigator RT (β版 )

　PDBj では、構造そのものを検索するサービス
の提供を実施したいと考えておりましたが、よ
うやく、リアルタイムの構造検索サービスが、
Structure Navigator RT（β版）によって可能
となりました。Structure Navigator RT（β版）
では、まず検索する構造を PDB 中の代表構造に
対して迅速にアライメントを行い、その後、そ
れ以外の PDB の構造とのアライメントを行いま
す。この行程によって数秒から数分の間で、全
ての構造検索を行うことができます。
 Structure Navigator RT の構築の当初の目的
は、Rapid ASH (RASH) と呼ばれる速く検索でき
る構造アライメント・アルゴリズムを開発する
ことでした。図１は、RASH と DaliLite、CE、そ
して GASH との検索速度を比較したものです。ま
た、図２は ROC 曲線によって検索の精度を示して
います。この精度は、Kolodny らによって採用さ
れ て い る (J. Mol. Biol. (2005) 346, 1173 
-1188)、8,581,970 の構造ペアーに基づいて評価
したものです。
　RASH は DaliLite や CE よりもずっと高速では
ありますが、リアルタイムの構造検索として充分
な高速性を備えてはいませんでした。そこで私た
ちは、検索構造に対して、構造が類似していると
思われるアラインメントをあらかじめソートして
おく方法を採用しました。内部のデータベース中
に、構造全体の大きさ、α−へリックスの割合、β−
構造の割合、回転半径、およびコンタクト・オー
ダーの値を組み込んでおき、検索を行う構造と各
テンプレートに対して、それらをベクトルで定義
しました。Structure Navigator RT では、これらの記述ベクトルを使用し、テンプレー
トを高速にアラインメントすることができるようになりました。
　Structure Navigator RT のトップページは、PDB フォーマット・ファイルのアップロー
ド・ウィンドウがある以外は、Structure Navigator のトップページとよく似ています（図
３）。数秒から数分で、類似配列によってクラスター化された検索結果が返ってきます（図
４）。実際の構造のアライメントとスーパーポーズの結果は、Structure Navigator の
フォーマットと似ており、オンラインで可視化され、またダウンロードされます。

図４図３

  図２

図１



スタッフ
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