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PDBj とは？
● 日本蛋白質構造デー

タバンク
● 蛋白質の構造決定実

験のデータベース
● Worldwide Protein 

Data Bank の一員
● RCSB PDB （アメリ

カ）のミラーサイト
ではありません！

http://pdbj.org
/



  

構造決定実験のデータベース
● X-ray diffraction
● Neutron diffraction
● solution, solid state NMR
● electron microscopy/crystallography
● その他

の実験で決定された生体分子の構造情報（原子
座標）や実験そのものの情報やその他の関連情
報が蓄積されています。



  

データの由来
● 実際に実験を行った人自らが wwPDB のいずれ

かのサイトに登録します。
● 日本を含むアジア・オセアニア→ PDBj
● 南北アメリカなど→ RCSB PDB
● 欧州など→ PDBe

● 多くのジャーナルでは構造決定を含む論文を投
稿する際に PDB への登録が義務付けられてい
ます。



  

PDB のデータ形式
● PDB format

● 昔からあるフラットファイル形式
● もうすぐ大幅に変更されます！

● mmCIF
● wwPDB の正式な保存形式

● PDBML
● mmCIF を XML 形式に「直訳」したもの

基本的に１つのファイルが１つの実験に対応



  

「エントリ」の概念
● １つのファイルのまとまりを「エントリ」とい

います。
● PDB の各エントリには固有の識別子 (PDB ID) 

が付いています。
● 例： 1A00, 1GOF, 7TIM, ... etc.



  

PDBj Mine とは？
● PDBj で開発されたウェブベースの PDB 検索シ

ステム
● （およびその裏で動いている関係データベース）

● 「単純」検索
● 「詳細条件検索」
● 「 XPath 」検索
● 「 SQL 」検索

などが使えます。



  

PDBj Mine を使ってみる

「 1GOF 」と入れて
Go! または リターン



  

Summary page

色々な詳細情報
へのリンク

エントリの要約

分子グラフィックス
へのリンク



  

キーワード検索



  

詳細条件検索
色々な条件を指定して検索できます



  

その他のサービス



  

RESTful ウェブサービス
XPath & SQL

プログラムを使って検索などをしたい人向けのサービス



  

XPath ウェブサービス
URL に取得したいデータを XPath で指定する



  

XPath とは
● XML ファイルの要素を指定する方法

例： /datablock/entityCategory/entity[@id='1']/pdbx_ec/text()

  → “1.1.3.9”
<datablock>
  ....
  <entityCategory>
    <entity id='1'>
       ....
       <pdbx_ec>1.1.3.9</pdbx_ec>
    </entity>
    ....
  <entityCategory>
  ....
</datablock>

http://pdbj.org/mine/xpath/{PDBID}/{xpath} と指定する。

http://pdbj.org/mine/xpath/


  

XPath: コマンドラインから
“wget” コマンド

ファイルに保存された

“cat” コマンドでファイルをみる

ファイルの中身



  

Linked Data: PDB/RDF

“PDB/RDF” をクリック



  

Linked Data

“PDB/RDF” をクリック



  

RDF 入門
http://pdbj.org/rdf/1GOF

“1GOF-noatom”
PDBo:datablockName

http://pdbj.org/rdf/1GOF/entityCategory

PDBo:has_entityCategory

http://pdbj.org/rdf/1GOF/entity/1

PDBo:has_entity
“GALACTOSE OXIDASE”

PDBo:entity.pdbx_description

http://purl.uniprot.org/enzyme/1.1.3.9

PDBo:link_to_enzyme

PDBo: = http://pdbj.org/schema/pdbx-v40.owl#

PDBo:of_datablock



  

PDB/RDF
http://pdbj.org/rdf/1GOF 指定した URL を主語とする三つ組み

のリストが表示される。

主語 (Subject)

述語 (Predicate)

目的語 (Object)



  

PDB エントリのリンク構造

PDBr:1GOF

PDBr: = http://pdbj.org/rdf/



  

PDB エントリのリンク構造（一部）



  

PDB/RDF の OWL オントロジー

リソース ( 主語または目的語 ) OWL クラス
http://pdbj.org/rdf/{PDBID} PDBo:datablock

http://pdbj.org/rdf/{PDBID}/entityCategory PDBo:entityCategory

http://pdbj.org/rdf/{PDBID}/entity PDBo:entity

OWL プロパティ ( 述語 ) 主語のクラス : 定義域 目的語のクラス : 値域

PDBo:datablockName PDBo:datablock ( 文字列 )

PDBo:has_entityCategory PDBo:datablock PDBo:entityCategory

PDBo:has_entity PDBo:entityCategory PDBo:entity

PDBo:entity.pdbx_description PDBo:entity ( 文字列 )

PDBo:link_to_enzyme PDBo:categoryElement ( リソース )

http://pdbj.org/schema/pdbx-v40.owl



  

ユースケース
● 特定の PDB エントリの特定のペプチド鎖の

UniProt キーワードを取得する
● Get http://pdbj.org/rdf/1GOF/struct_refCategory

– → http://pdbj.org/rdf/1GOF/struct_ref/1
● → http://purl.uniprot.org/uniprot/Q01745 

– → http://purl.uniprot.org/keywords/2 , etc.
– → http://pdbj.org/rdf/1GOF/entity/1

● → http://pdbj.org/rdf/1GOF/struct_asym/A

● リンク構造をある程度把握した上で、述語を介
して必要な情報をフィルターする

http://pdbj.org/rdf/1GOF/struct_refCategory
http://pdbj.org/rdf/1GOF/struct_ref/1
http://purl.uniprot.org/uniprot/Q01745
http://purl.uniprot.org/keywords/2
http://pdbj.org/rdf/1GOF/entity/1
http://pdbj.org/rdf/1GOF/struct_asym/A


  

RDF のその他の使い道
● PDB のデータがどのように互いにつながってい

るかを勉強するのに便利です。
→ リンクをたどるだけでできます！



  

解析サービス
● Sequence Navigator
● Structure Navigator
● SeSAW
● GIRAF
● EM Navigator
● 万見（よろずみ）
● CRNPRED
● Spanner



  

二次データベース
● eF-site
● ProMode
● eProS
● Molecule of the 

Month 日本語版



  

お問い合わせ

！
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