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wwPDB FTP Traffic

61,364,573 ファイルが2009年3月の１ヶ月間に世界中
のwwPDBメンバーサイトからダウンロードされている
(RCSB-PDB, EBI-PDBe, and PDBj)



Protein Data Bank 
Japan

日本蛋白質構造データバンク

http://www.pdbj.org/

大阪大学蛋白質研究所 にて実施。

（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（http://www-bird.jst.go.jp/)が
2001年から支援

原子種とその座標、アミノ酸残基、実験手法、
実験時の情報、実験観測データ（構造因子）
を整理して登録。Webから無料公開。
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日本蛋白質構造データバンク：PDBj
１．国際蛋白質構造データバンク（wwPDB）の運営

２．蛋白質立体構造データベース登録作業

３．蛋白質構造情報の記述フォーマット（v3.2, 
mmCIF, PDBML）の開発(validation)とその応用

４．蛋白質構造解析実験および蛋白質機能に関す
る文献情報の付加

５．蛋白質立体構造に関する新規二次データベー
スの構築と解析ツールの開発



データの品質管理・保守について

• 登録時に、各立体構造の品質が厳しく検査・鑑定さ
れる。登録者本人と、wwPDBのアノテータが、それ
ぞれ検証する。この検証に合格しないと、PDBIDが
発行されない。

• 実験情報(Ｘ線結晶解析の場合には構造因子、
NMRの場合には原子間距離情報) が、2008年2月1
日から、登録時に座標と同時に必須の項目となった。
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We process 25-30 % deposited data of the entire world, mainly 
from Asian and Oceania regions

PDBj におけるデータ処理数の変遷
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フォーマットのupdate: v3.2
１）SPLIT レコードの新設：

巨大な蛋白質複合体の原子座標の記載

２）情報の追加：
複合体情報：PISA/PQS
SITEレコード：実験/リガンド近傍原子

３）低分子リガンドのdictionary: CCD
（Chemical Compound Dictionary

http://www.wwpdb.org/ccd.html）の整備



Example: Vault by Kato et al. (2zuo, 2zv4, 2zv5)



Example: Vault by Kato et al. (2zuo, 2zv4, 2zv5)



Example: Vault by Kato et al. (2zuo, 2zv4, 2zv5)







Get Entry Data from our XML-based browser

Access to http://www.pdbj.org/

PDBID (e.g. 12as) should be 
input in a box and GO

12as

Summary for each PDBID is 
displayed. 



Graphic viewer: jV version 3.6
Access to http://www.pdbj.org/jV/





Search for Similar Surface, eF-
seek (Kinoshita & Nakamura）

Electron Microscopy Navigator, 
EM-Navi (Suzuki）

Ligand Binding Site Search,
GIRAF (Kinjo）

Development  of other Databases and Services

Protein Dynamics Database, 
ProMode (Wako & Endo)

Protein Folds Browser,
Protein Globe (Kinjo & Standley）

Protein Molecular Surface 
Database, eF-site
(Kinoshita & Nakamura）



Development  of other Databases and Services

Encyclopedia of Protein 
Structures, eProtS
(Kinjyo, Kudo, & Ito）

Molecular of the Month, MoM
(Goodsell & Kudo）Alignment of Sequence and

Structures. MAFFTash
(Kato. Toh & Standley）

Homolog protein search,
Sequence Navigator
(Standley）

Similar fold search,
Structure Navigator
(Standley & Toh） Function Annotation from 

Folds and Sequences, 
SeSAW (Standley）



Function Annotation from 
Sequences, SFAS (Standley）

Homology modeling service 
(Mieszko, Standley, Nakamura）

Development  of other Databases and Services
http://www.pdbj.org/spanner/ http://www.pdbj.org/sfas/



Swine Influenza A virus neuraminidase (NA) gene

DNA塩基配列

アミノ酸配列



2qwk A Swine NA model

Blue: 2qwk A

Red:Swine NA model

Constructed by several services at 
PDBj http://www.pdbj.org/ (Seq. 

Navi., MAFFTash, SFAS, Spanner)



Influenza virus A, NA                          Swine NA model

分子表面における静電位
青: 正の電位, 赤：負の電位, 黄：疎水的なアミノ酸

Constructed by eF-surf and  eF-site services at PDBj
http://www.pdbj.org/



上段：既知のA型インフルエンザ・ウィルスのノイラミニダーゼ（NA)のアミノ酸配列
下段：新型インフルエンザ・ウィルス（FJ981614）のNAのアミノ酸配列（ゲノム解析から)

RDFNNLTKGLCTINSWHIYGKDNAVRIGEDSDVLVTREPYVSCDPDECRFYALSQGTTIRGKHSNGTIHDRSQYRALI
:: .. : :: ::: ::::   ::.: :::..:: : ::: . :.::  .  :::::::.::: :: :.

---------LCPVSGWAIYSKDNSVRIGSKGDVFVIREPFISCSPLECRTFFLTQGALLNDKHSNGTIKDRSPYRTLM

SWPLSSPPTVYNSRVECIGWSSTSCHDGKTRMSICISGPNNNASAVIWYNRRPVTEINTWARNILRTQESECVCHNGV
: :.   :. .:::.: ..:: . ::::   ..: ::::.: : ::. ::      : .:  :::::::::: : ::
SCPIGEVPSPYNSRFESVAWSASACHDGINWLTIGISGPDNGAVAVLKYNGIITDTIKSWRNNILRTQESECACVNGS

CPVVFTDGSATGPAETRIYYFKEGKILKWEPLAGTAKHIEECSCYGERAEITCTCRDNWQGSNRPVIRIDPVAMTHTS
:  :.:::   : :  .:. .  :::.:   . .   : :::::: .  :::: ::::: ::::: .  .   .    
CFTVMTDGPSNGQASYKIFRIEKGKIVKSVEMNAPNYHYEECSCYPDSSEITCVCRDNWHGSNRPWVSFNQ-NLEYQI

QYICSPVLTDNPRPNDPTVGKCNDPYPGNNNNGVKGFSYLDGVNTWLGRTISIASRSGYEMLKVPNALTDDKSKPTQG
:::: .. ::::::: : : :  :   :  :::::::   :   :.::: :: :: :.::.  ::. :      .  
GYICSGIFGDNPRPNDKT-GSCG-PVSSNGANGVKGFSFKYGNGVWIGRTKSISSRNGFEMIWDPNGWTGTDNNFSIK

QTIVLNTDWSGYSGSFMDY--WAEGECYRACFYVELIRGRPKEDKVWWTSNSIVSMCSSTEFLGQWDWPDGAKIEYFL
: ::   .::::::::. .      .: : ::.::::::::::. . ::: : .:.:       : ::::: . .
QDIVGINEWSGYSGSFVQHPELTGLDCIRPCFWVELIRGRPKENTI-WTSGSSISFCGVNSDTVGWSWPDGAELPF—

Red: Active site residues surrounding Tamiflu



上段：既知のA型インフルエンザ・ウィルスのノイラミニダーゼ（NA)のアミノ酸配列
下段：新型インフルエンザ・ウィルス（FJ981614）のNAのアミノ酸配列（ゲノム解析から)

RDFNNLTKGLCTINSWHIYGKDNAVRIGEDSDVLVTREPYVSCDPDECRFYALSQGTTIRGKHSNGTIHDRSQYRALI
:: .. : :: ::: ::::   ::.: :::..:: : ::: . :.::  .  :::::::.::: :: :.

---------LCPVSGWAIYSKDNSVRIGSKGDVFVIREPFISCSPLECRTFFLTQGALLNDKHSNGTIKDRSPYRTLM

SWPLSSPPTVYNSRVECIGWSSTSCHDGKTRMSICISGPNNNASAVIWYNRRPVTEINTWARNILRTQESECVCHNGV
: :.   :. .:::.: ..:: . ::::   ..: ::::.: : ::. ::      : .:  :::::::::: : ::
SCPIGEVPSPYNSRFESVAWSASACHDGINWLTIGISGPDNGAVAVLKYNGIITDTIKSWRNNILRTQESECACVNGS

CPVVFTDGSATGPAETRIYYFKEGKILKWEPLAGTAKHIEECSCYGERAEITCTCRDNWQGSNRPVIRIDPVAMTHTS
:  :.:::   : :  .:. .  :::.:   . .   : :::::: .  :::: ::::: ::::: .  .   .    
CFTVMTDGPSNGQASYKIFRIEKGKIVKSVEMNAPNYHYEECSCYPDSSEITCVCRDNWHGSNRPWVSFNQ-NLEYQI

QYICSPVLTDNPRPNDPTVGKCNDPYPGNNNNGVKGFSYLDGVNTWLGRTISIASRSGYEMLKVPNALTDDKSKPTQG
:::: .. ::::::: : : :  :   :  :::::::   :   :.::: :: :: :.::.  ::. :      .  
GYICSGIFGDNPRPNDKT-GSCG-PVSSNGANGVKGFSFKYGNGVWIGRTKSISSRNGFEMIWDPNGWTGTDNNFSIK

QTIVLNTDWSGYSGSFMDY--WAEGECYRACFYVELIRGRPKEDKVWWTSNSIVSMCSSTEFLGQWDWPDGAKIEYFL
: ::   .::::::::. .      .: : ::.::::::::::. . ::: : .:.:       : ::::: . .
QDIVGINEWSGYSGSFVQHPELTGLDCIRPCFWVELIRGRPKENTI-WTSGSSISFCGVNSDTVGWSWPDGAELPF—

Red: Active site residues surrounding Tamiflu

H274Y: Tamiflu resistant



Influenza virus A, NA

H274
E276

分子表面における静電位
青: 正の電位, 赤：負の電位, 黄：疎水的なアミノ酸


