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ニュース

PDBj トップページ、　リニューアルのお知らせ
　PDBj では、トップページをより利便性の高いものとするためリニューアルを行い、今後利用増加が見

込まれるアジア地域に対応するため中国語ページも加えました。

PDBj と wwPDB の活動
　日本蛋白質構造データバンク（PDBj）は、米国・欧州と協力して 2001年にwwPDB (world wide PDB)を設立し、

そのメンバーの一員として、 国際協力による PDB データベースの維持 ・管理とサービス ・ システムの開発 ・高

度化を進めています。

　これまで wwPDB では、 wwPDB 諮問委員会 （wwPDBAC:advisory committee） の助言を受けて、 データそ

のものとデータ記述法における種々の問題点を解決する data uniformity project のミッションを行ってきました。

特に PDBj は、 primary citation （文献情報） データの改善を担当して実施いたしました。 それらの努力の結果、

データフォーマットの標準化やリガンド分子の統一的な記述なども含めて、 2007 年 8 月 1 日から PDB のデータ

は過去のものから全て、修正データ（version 3）に全面的に置き変わりました 1)。 PDB の記述データがどのフォー

マットによるか、 ということは、 REMARK 4 の記述詞 （mmCIF では _pdbx_version カテゴリー、 PDBML では

pdbx_versionCategory タグ） によって明示されるようになっています。

　2007 年 9 月 7 日に、 米国、 プリンストンにて RCSB が主催した第 4 回 wwPDB 諮問委員会が開催され、

wwPDB の運営状況の紹介と様々な問題点、 将来構想が討議されました。 出席者は、 wwPDB のメンバーであ

る Prof. Helen Berman (RCSB-PDB), Dr. Kim Henrick (MSD-EBI), 中 村 春 木 教 授 (PDBj)， Prof. John L. 
Markley (BMRB) に 加 え て、 議 長 の Dr. Stephen K. Burley、 Prof. Wayne  A. Hendrickson、 Dr. Neil Isaacs, 
Prof. Rob Kaptein, Prof. Angela M. Gronenborn, Prof. Wayne A. Hendrickson, Dr. Gerard J. Kleywegt, Prof. 
Gaetano Montelione, 由良 敬博士、 若槻 壮市教授の、 X 線結晶学、 NMR、 構造バイオイインフォマティクス

等の構造生物学の専門家が、 助言者として参加されました。 また、 IUCr から Prof. Edward N. Baker, ICMRBS
から Dr. Andrew Byrd， Macromolecular EM から Prof. Marin van Heel が、 X 線結晶学、 NMR、 電子顕微鏡

の各分野の国際組織の代表として参加されました。

  今回の wwPDB 国際諮問委員会においては、特に、実験データの質を向上するため、X 線結晶構造の場

合には構造因子を、また NMR 構造の場合には距離制限情報を、それぞれ登録に必須な項目とすること

が討議されました。この必須項目とすることについては、この会議の後に国際コミュニティーで議論され、

さらに主な国際雑誌の編集長に周知されて、2008 年 2 月 1 日から実施されました 2)。

左から中国語ページ、日本語ページ、英語ページ。
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　wwPDB 諮問委員会に引き続いて 9 月 9 日には、Funding agency forum が開催され、日米欧の PDB 事業

を支援する資金提供団体の代表者が集まり、PDB の価値や世界全体での利用のされかたについての紹介

と将来の方向についてディスカッションされました。まず、Prof. Helen M. Bermanによるイントロダクショ

ンがあり、その後、Merck 社から Simon Kearsley 博士が企業側から PDB データベースの重要性と利用の

され方を紹介し、Academic 側からコロンビア大学の Wayne Hendrickson 教授がデータベースの高い価値

を述べました。次に、wwPDB 諮問委員会の座長である Stephen K. Burley 博士が司会役となり、ラウンド・

テーブルの討論が行われました。日本からは、情報・システム研究機構ライフサイエンス統合データベー

スセンターの永井啓一教授が参加され、日本の統合データベース等、新たなデータベース開発の展開に

ついて紹介しました。

　さらに 9月 9, 10日には、同所においてwwPDB Planning Retreatも開催され、PDBjからは松浦孝範博士（阪

大蛋白研特任研究員・客員准教授）と五十嵐令子（JST アノテータ）および中村春木が RCSB-PDB, 
MSD-EBI, BMRB のグループと一緒に参加し、多くの wwPDB のスタッフと交流し、問題意識を共有いた

しました。次回の第５回国際諮問委員会は、平成 20 年 9 月 29 日に英国ヒンクストンにて、英国の

MSD-EBI が主催して開催される予定です。

【参考文献】
1) Kim Henrick, Zukang Feng, Wolfgang F. Bluhm, Dimitris Dimitropoulos, Jurgen F. Doreleijers, Shuchismita Dutta, Judith L. 
Flippen-Anderson, John Ionides, Chisa Kamada, Eugene Krissinel, Catherine L. Lawson, John L. Markley, Haruki Nakamura, 
Richard Newman, Yukiko Shimizu, Jawahar Swaminathan, Sameer Velankar, Jeramia Ory, Eldon L. Ulrich, Wim Vranken, John 
Westbrook, Reiko Yamashita, Huanwang Yang, Jasmine Young, Muhammed Yousufuddin and Helen M. Berman (2008) 
Remediation of the protein data bank archive. Nucl. Acids Res. 36, D426-D433. 
2) John L. Markley, Eldon L. Urich, Helen M. Berman, Kim Henrick, Haruki Nakamura, Hideo Akutsu (2008) BioMagResBank 
(BMRB) as a partner in the Worldwide Protein Data Bank (wwPDB): new policies affecting biomolecular NMR deposition. J. 
Biomol. NMR, in press.

 

wwPDB 諮問委員会メンバー。

(2007 年 9 月 7 日に米国プリンストン )

wwPDB のメンバー。左から中村 , Markley, 

Berman, Henrick。

JST 共催蛋白研セミナー : Computational and Experimental approaches to protein 
interactions and complexes
　2008 年 2 月 29 日、3 月 1 日に大阪大学蛋白質研究所にて、JST 共催蛋白研セミナー「Computational 
and experimental approaches to protein interactions and complexes」 を PDBj のデータベースのコンテンツであ

る蛋白質の立体構造決定を推進している、第一線の構造生物学者と、データを解析し、特に蛋白質間相

互作用という今後の大きな問題にアプローチする構造バイオインフォマティクスの専門家が集まって発

表・討論を行いました。

会場の様子。
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PDBj 構造登録データ統計 

PDBj 講習会 in 中之島

*2008年 3月 13 日付データ。*2008年 3月 13 日付データ。

サービス
XQuad: PDBML XQuery Advisor
　PDBj では、XML を用いた標準的なデータ記述

（PDBML）によるデータベース閲覧システム（xPSSS: 
xml-based Protein Structure Search Service）を 開 発・運
営しており、XML データベースの特徴である XQuery
および XPath が利用できます。しかし、PDBML の独
自の複雑なスキーマを理解していないと XQuery や
XPath による検索が難しいため、これらの検索を支援
するサービスサイトとして、XQuad (PDBML XQuery 
Advisor) を開発・公開しました。この仕組みを使うこ
とにより、PDBML の知識があまりないユーザでも、
例題などを検索し、参照しながら XQuad や XPath を
使ってカスタマイズした検索を行うことができます。
PDBj では、今後も、さらに使いやすい様々な Web サー
ビスを実施していく予定です。
   

XQuad ページの例。

  2008年 3月 3日、大阪大学中之島センター

にて、PDBj 講習会を開催しました。PDBj
の活動と講義形式での実習を行いました。

参加者からいただいた講習後のアンケー

トでは、今後の PDBj の活動に役立つご意

見を多くいただくことができました。

　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。
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Protein Globe
　Protein Globe ( 以下「Globe」) は PDBj の各種 サービスへの実験

的なグラフィカルユーザーインタフェイスです。 Globe の球面上に

は蛋白質のフォールド空間におけるフォールドの分布 が可視化さ

れています。つまり、Globe 上の一つの点が一つの フォールド（の

代表）に対応していて、構造の似ているフォールド群が クラスター

を形成しています。構造の類似性は PDBj で提供されて いる ASH 
を利用しています。５０個程度の出現頻度の高い フォールドはさ

らに模式図 (Cartoon) も貼付けられていて、利用 者は直観的に

フォールド空間の特徴がつかめるようになっています。 Globe 上の

点をクリックすれば対応するフォールドが選択され、その情報が

画面の右側に表示され、より詳しく構造を眺めることができます。 
選択されたフォールドを PDBj の他のサービスへ問い合わせるこ

ともできます。たとえば xPSSS の要約ページでその蛋白質に関す

る情報を調べたり、Sequence Navigator や Structure Navigator で配

列および構造の似たエントリーを検索したり、あるいは eF-site で

蛋白質の表面の静電ポテンシャルを調べたり、といったことができます。Globe は現在開発途上でので、

ご利用された感想や 改良すべき点などがありましたら、ぜひお知らせください。

Protein Globe (1WXJ) の表示例。

配列－構造統合アラインメンとシステムの構築に向けて
　私達は、PDBj の中で「蛋白質フォールド・機能・進化のデータベースと検索システムの構築」というタ

イトルで、(1) フォールドの分類とそれを利用した高速検索システムの構築、(2) 構造・配列の統合マルチ

プル・アライメント・システムの構築、また (3) それらツールにより構築されるアライメントの進化トレー

ス解析の結果をデータベース化することを目的として研究開発を行っています。（１）は阪大・蛋白研の

Daron Standley、（２）は九大・デジタル・メディシンの加藤和貴、（３）は九大・生医研の藤博幸、大津実

希を中心に進めています。今回は、今年度の開発内容の内、（２）で行っている配列 - 構造統合アラインメ

ント・システムの構築を紹介します。

　構造ゲノミクスの進展により多くのタンパク質の立体構造が利用できるようになってきましたが、アミ

ノ酸配列の情報に比べるとその数は非常に少ない状態です。一方、配列情報だけでは進化的な関係を検出

することが困難な遠い進化的関係にあるタンパク質は多数存在しており、立体構造情報を利用しないとそ

のような配列についての正確なアラインメントの構築は困難です。そこで、私達のグループでは、構造ア

ライメントを制約条件として利用しながら、多数の相同なアミノ酸配列について、（配列類似度が微弱であっ

ても）正確なアライメントを作成することを目的として、配列 - 構造統合マルチプル・アラインメントシ

ステムの開発を行っています。

　構造アラインメントには、Standley によってこのプロジェクトの中で開発されている一連のプログラム

の内、GASH [1]　(http://pdbjs3.protein.osaka-u.ac.jp/gash/run_gash.do) を使用しました。また、それを制約条

件として、配列を含めた一つのアラインメントの構築には MAFFT を用いました。MAFFT [2, 3] 
(http://align.bmr.kyushu-u.ac.jp/mafft/software/) は、加藤が京大・宮田研在籍時に開発した配列マルチプル・

アラインメントのプログラムであり、実用的に優れたツールとして国際的にも高く評価されています。今

回開発したシステムは、http://timpani.bmr.kyushu-u.ac.jp/~mash/　の中の Str-Seq Alignment から使用できま

す。

　今回、MAFFT の制約条件となる入力構造アライメントとして、GASH の出力が適していたので、それ

を用いましたが、Standley によって開発された別の構造アラインメン・トプログラム RASH
（http://pdbjs3.protein.osaka-u.ac.jp/rash/run_rash.do）の方が高速かつ精度が良いので、今後はその出力を利用

すると同時に、構造情報の取り込みについても改良を加え、さらに精度の高い配列 - 構造統合アラインメ

ント・システムを構築していきたいと考えています。

[1] Stadley et al. (2005) BMC Bioinforatics 6, 211.

[2] Katoh et al. (2002) Nucleic Acids Res. 30, 3059.

[3] Katoh and Toh (2008) Briefings in Bioinformatics (in pess).　
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PDBj-BMRB の 2007 年度研究開発報告
　PDBj-BMRB グループでは、米国 BMRB（BioMagResBank 、Wisconsin 大学 Madison）と協力して、生体

高分子 NMR データベースを高度化する研究開発を行っています。PDBj-BMRB は特にアジア地域を対象と

して BMRB データベースの利用や登録を促し、バイオインフォマティクスの側面から NMR 研究の発展に

貢献しています。

　2002 年 3 月より大阪大学蛋白質研究所で公開している BMRB ウェブサイトの登録受付数は順調に伸び、

PDBj の寄与も大きくなっています。これは、次図に示すように 2007 年 BMRB 全登録受付数 585 件中、

PDBj での登録受付数は 125 件となり、全体の 27.2% を占めています。PDBj からの登録数は昨年に比べ 1
割増加しています。日本からの登録数

の約７割がタンパク 3000 プロジェクト

で蛋白質の NMR 構造決定を行ってきた

理研横浜研究所によるものです。この

ような理研からの多くの登録は、通常

の登録ルート（ADIT-NMR）を経由し

ない「中間フォーマット」方式による

登録法を開発するなどによって可能と

なりました。

　2007 年 11 月には、2003 年より公開

していた登録日本語マニュアルサイト

を改新し、PDBj-BMRB のウェブサイト

http://bmrbdep.protein.osaka-u.ac.jp として

公開し、内容を充実させました。また、

アジアの研究者にも利用しやすいよう

に韓国語版ページと中国語版ページを

作成して 2008 年 2 月に公開しました。

また、前号のニュースレターでお知らせしましたように、2007 年から新しい ADIT-NMR で、BMRB と

PDB 登録が同時にできるようになりました。 さらに、PDBj-BMRB グループで開発してきたプログラム（シュ

ミレーテッド・アニーリングによる化学シフト帰属 / 構造予測法「SAS_CNS」、Y. Matsuki et al., J. Biomol. 
NMR 38, 325 (2007)）を 2008 年 2 月に PDBj-BMRB ウェブサイトで公開し、ダウンロードも可能となりま

した。
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年次別 BMRB データ登録統計（登録受付け数ベース）

　　　　  PDBj
      〒565-0871
       　　 大阪府吹田市山田丘3－2
　　　 　大阪大学蛋白質研究所・附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
　　　　 URL: http://www. pdbj.org/
       　

統括責任者

中村春木（大阪大学蛋白質研究所・教授 ）
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