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Protein Data Bank 
JapanJapan

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
が2001年から支援

原子種とその座標 アミノ酸残基 実原子種とその座標、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。デ タ（構造因子）を整理して登録。
Webから無料公開。



新たな バイオサイエンス・データベースセンター
N ti l Bi i D t b C t の設立National Bioscience Database Centerの設立

総合科学技術会議



新たな バイオサイエンス・データベースセンター
N ti l Bi i D t b C t の設立National Bioscience Database Centerの設立

（平成２３年度）



http://biosciencedbc.jp/



http://www.wwpdb.org/
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wwPDB and wwPDBAC members 
at Rutgers Univ. on 1 Oct. 2010



NPO財団: wwPDB Foundation の設立（2010年2月）



PDBj と wwPDBにおけるデータ登録数
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Total 73,503 data on 1 June, 2011
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PDBjでは、世界中で登録されるエントリーのうち 22-26 % を登録し
ている 日本からの登録はすべてPDBjが行い またアジア オセアている。日本からの登録はすべてPDBjが行い、またアジア、オセア
ニア地区からの登録もPDBjが担当している。



wwPDB FTP TrafficwwPDB FTP Traffic

29,846,624 ファイルが2011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wwPDBメンバ サイトからダウンロ ドされている
(RCSB-PDB, EBI-PDBe, and PDBj)



Japanese Korean

Simplified Chinese Traditional Chinese



wwPDBにおける国際協力 Rutgers
Univ.

1) データ編集・登録作業を、wwPDB

U
UCSD NIST

RCSB

BMRB
) デ タ編集 登録作業を、ww
のメンバーで協力しながら実施する。

PDBjEBI

BMRB

2) 唯一のデータアーカイブを持ち、
米国のRCSB PDBがア カイブ キ パ として書き込み米国のRCSB-PDBがアーカイブ・キーパーとして書き込み
権限をもつ。

3) データ・フォーマットや新たな記述法については、
各メンバ 間内の討議により決定する （ ）各メンバー間内の討議により決定する。（V3.1→V3.2, 4.0）

4) 各メンバ は 各々独自のデ タ ブラウザ ビ ア4) 各メンバーは、各々独自のデータ・ブラウザ、ビューア、
検索ツール、Web サービスを開発することが期待される。

(Berman, Henrick & Nakamura (2003) Nat. Struct. Biol. 10, 980)



日本蛋白質構造データバンク：PDBj日本蛋白質構造デ タバンク：PDBj

デ バ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 →4.0, 蛋白質構造情報 記述 ォ ッ （ ,
mmCIF, PDBML）の開発(validation)とその応用

蛋白質構造解析実験お び蛋白質機能 関す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
構築 析スの構築と解析ツールの開発





Get Entry Data from our browser

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

12as

PDBID (e.g. 12as) is input 
i b d GO

Summary for each PDBID is 
di l din a box and GO displayed. 



Get Entry Data from our browser, PDBj Mine
Keyword search in Japanese

アスパラギン合成酵素



Get Entry Data from our browser, PDBj Mine
Keyword search in Japanese



Get Entry Data from our browser, PDBj Mine
Keyword search in Japanese



Get Entry Data from our browser, PDBj Mine
Keyword search in Japanese



Get Entry Data from our browser, PDBj Mine
Keyword search in Japanese



Graphic viewer for PDBML: jV version 3.8
D l d f htt // dbj /jV/Download from http://www.pdbj.org/jV/



Get Entry Data from our browser, PDBj Mine
Keyword search in Japanese



Get Entry Data from our browser, PDBj Mine
Keyword search in Japanese



Get Entry Data from our browser, PDBj Mine
Keyword search in Japanese



Get Entry Data from our browser, PDBj Mine
Keyword search in Japanese



Summary for each PDBID
Amino acid sequence (FASTA)

Molecular surface DB: eF-site
http://ef-site.hgc.jp/eF-site/

Graphic viewer: jV
http://www.pdbj.org/jV/



フォーマットのupdate: v3.2フォ マットのupdate: v3.2
１）SPLIT レコ ドの新設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SITEレコ ド：実験/リガンド近傍原子

３）低分子リガンドのdictionary: CCD３）低分子リガンドのdictionary: CCD
（Chemical Compound Dictionary

）の整備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)



Development  of other Databases and Services

Homolog protein search,
Sequence Navigator

Similar fold search,
Structure NavigatorSequence Navigator

(Standley）
Structure Navigator
(Standley & Toh） Function Annotation from 

Folds and Sequences, 
SeSAW (Standley）

Encyclopedia of Protein 
Structures, eProtS Molecule of the Month, MoMSt uctu es, e otS
(Kinjyo, Kudo, & Ito）

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

Structures. MAFFTash
(Kato. Toh & Standley）



Development  of other Databases and Services

Electron Microscopy NavigatorLigand Binding Site Search,Protein Folds Browser Electron Microscopy Navigator, 
EM-Navi (Suzuki）

g g ,
GIRAF (Kinjo）

Protein Folds Browser,
Protein Globe (Kinjo & Standley）

Protein Dynamics Database, 
ProMode (Wako & Endo)

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

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



NEW!  ProMode Elastic
h // d d j / d l i /http://promode.socs.waseda.ac.jp/promode_elastic/



1sv0     Mode-1                            Mode-5                          Mode-10





Homology modeling 
/Comparative modeling/Comparative modeling

A structural model of a target protein is constructed based on the homolog 
protein structure as a template, using the similarity of amino acid sequences

 Requirement for the homology modeling
– Sequence information： 15.6 M (UniProt)

protein structure as a template, using the similarity of amino acid sequences

– 3D Structure ： 73K (wwPDB)
3D structural model can be made when any 

structure of the family protein is in DB.
Total famil n mber abo t 30 000 (30%・Total family number：about 30,000 (30% 

identity)
・Total folds：about 2,000 (loose definition)

 Principle
– When sequence is similar, structure is similar.

 Modeling procedure
– Search homolog proteins.
– Construct (multiple ) sequence alignment
– Differences in the backbone and the side-

chains are modeled.

D. Baker & A. Sali (2001) Science 294, 93-96.



Different Growth of SDAs (Single-Domain Architecture)
d MDAand MDAs (Multi-Domain Architecture) 
Michael Levitt, Nature of the protein universe.

The number of MDA families is growing rapidly with time, 
Proc. Natl. Acad. Sci. USA (2009) 27, 11079-11084

g g p y
the number of SDA families appears to be saturating. 
Structural information is known for ¼ of sequence profiles.Structural information is known for ¼ of sequence profiles.

MDA MDA

SDA SDA

Fig. 1: As the NR database grows, the number of different multidomain architecture (MDA)

Levitt M PNAS 2009;106:11079-11084©2009 by National Academy of Sciences

Fig. 1: As the NR database grows, the number of different multidomain architecture (MDA) 
families found by CDART is increasing rapidly with year (Left) or added sequence (Right)



Spannerp
Hybrid-Template Modeling
http://www pdbj org/spanner/http://www.pdbj.org/spanner/
Developed by 
Mieszko Lis (MIT),
Daron M. Standley (iFREC, Osaka U), 
Haruki Nakamura (IPR, Osaka U)

Native: 1guf B

Spanner model
Modeller model
without no loop
information

Template: 1zsy A

information



Procedure of Homology Modeling @PDBj
Search for Homolog

Seq Navi MAFFTashSeq. Navi, MAFFTash
with low homology
Precise Alignment (threading)

MSThread
Multiple Alignment of 
Sequence and Structures   
(by Kato Toh & Standley）

with high homology
MSThread (by Kato. Toh & Standley）

Backbone modeling: Loops
loop search conf sampling

Spanner
loop search, conf. sampling

Side-chain modeling:
Combinatorial problemHomology modeling p

Dead End Elimination (DEE)
gy g

service (by Mieszko, 
Standley, Nakamura）



Simple Example
Swine Influenza A virus neuraminidase (NA) gene

AA sequence

NA sequence





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

CPVVFTDGSATGPAETRIYYFKEGKILKWEPLAGTAKHIEECSCYGERAEITCTCRDNWQGSNRPVIRIDPVAMTHTSCPVVFTDGSATGPAETRIYYFKEGKILKWEPLAGTAKHIEECSCYGERAEITCTCRDNWQGSNRPVIRIDPVAMTHTS
:  :.:::   : :  .:. .  :::.:   . .   : :::::: .  :::: ::::: ::::: .  .   .    
CFTVMTDGPSNGQASYKIFRIEKGKIVKSVEMNAPNYHYEECSCYPDSSEITCVCRDNWHGSNRPWVSFNQ-NLEYQI

QYICSPVLTDNPRPNDPTVGKCNDPYPGNNNNGVKGFSYLDGVNTWLGRTISIASRSGYEMLKVPNALTDDKSKPTQG
:::: .. ::::::: : : :  :   :  :::::::   :   :.::: :: :: :.::.  ::. :      .  

GYICSGIFGDNPRPNDKT GSCG PVSSNGANGVKGFSFKYGNGVWIGRTKSISSRNGFEMIWDPNGWTGTDNNFSIKGYICSGIFGDNPRPNDKT-GSCG-PVSSNGANGVKGFSFKYGNGVWIGRTKSISSRNGFEMIWDPNGWTGTDNNFSIK

QTIVLNTDWSGYSGSFMDY--WAEGECYRACFYVELIRGRPKEDKVWWTSNSIVSMCSSTEFLGQWDWPDGAKIEYFLQ Q
: ::   .::::::::. .      .: : ::.::::::::::. . ::: : .:.:        : ::::: . .
QDIVGINEWSGYSGSFVQHPELTGLDCIRPCFWVELIRGRPKENTI-WTSGSSISFCGVNSDTVGWSWPDGAELPF—

Red: Active site residues surrounding Tamiflu





2qwk A Swine NA model

Blue: 2qwk ABlue: 2qwk A

Red: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：疎水的なアミノ酸青: 正の電位, 赤：負の電位, 黄：疎水的なアミノ酸

Influenza virus A, NA                          Swine NA model

Constructed by several services at PDBj  http://www.pdbj.org/
(Seq. Navi., MAFFTash, SFAS, Spanner, eF-surf, eF-site)



Confirmed Speakers
• Cheryl Arrowsmith, University of Toronto, Canada
• David Baker, University of Washington
• Ad Bax, NIH/DHHS/NIDDK/LCP

A l B S f d U i i /HHMI

﻿A Special Symposium 
Celebrating the 40th • Axel Brunger, Stanford University/HHMI

• Stephen K. Burley, Eli Lilly & Co.
• Wah Chiu, Baylor College of Medicine
• Angela Gronenborn, University of Pittsburgh

Celebrating the 40th

Anniversary 
of the

PROTEIN
g , y g

• Richard Henderson, MRC Laboratory of 
Molecular Biology, United Kingdom

• Wayne Hendrickson, Columbia University
• Mei Hong Io a State Uni ersit

of the

PROTEIN
DATA BANK

• Mei Hong, Iowa State University
• So Iwata, Imperial College London, United Kingdom
• Louise Johnson, University of Oxford, United Kingdom
• T. Alwyn Jones, University of Uppsala, Swedeny y pp
• Brian Matthews, University of Oregon
• Jane Richardson, Duke University Medical Center
• Michael Rossmann, Purdue University
• Andrej Sali University of California San Francisco• Andrej Sali, University of California, San Francisco
• David Searls, Independent Consultant
• Susan Taylor, University of California, San Diego
• Janet Thornton, EMBL, Hinxton, United Kingdom

﻿October 28 - 30, 2011
Cold Spring Harbor Laboratory

• Soichi Wakatsuki, Institute of Materials 
Structure Science, Japan

• Kurt Wüthrich, The Scripps Research Institute,  ETH
Zürich

﻿Meeting information, sponsors, and registration: 

meetings cshl edu/meetings/pdb40 shtml Zürich
• Ada Yonath, Weizmann Institute, Israel

meetings.cshl.edu/meetings/pdb40.shtml


