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NMR分光学の発展の歴史

1946 最初の1H核磁気共鳴観測 (Purcell, Bloch)

1950 化学シフトの発見

1958 Magic-angle Spinning (Andrew)

1966 FT-NMR (Ernst, Anderson)

1971 MRI (Lauterbur, Mansfield)

1976 ２次元NMR (Ernst)

1987 NMRによる立体構造決定 (Wüthrich)

1989 最初のNMR構造がPDB登録

1990~遺伝子組換え蛋白質、15N,13C,2H等の一様標識、

ブロードバンドデカップリング、多次元NMR 

1997 TROSY法の提唱 (Wüthrich)

2000~高磁場(800MHz~)NMR、Cryoprobe、NUS、

In-cell NMR、巨大分子システムへ応用

2013 wwPDBに登録されたNMR構造が1万件超

1946 Bloch方程式

1948 双極子緩和 (BPP)

1954 線形応答表現 (久保-富田)

1957 密度行列表現 (Redfield)

1983 直積演算子 (Sørensen)

1990~ DFTによる化学シフト計算

実験法、解析法 現象記述法



NMRにより決定された立体構造
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生体高分子NMRのためのデータベース：BMRB

• 著者、文献、実験条件に関する情報

• 帰属された化学シフト

• PDB登録された構造決定に使われた拘束条件

• 原子座標、帰属されたピークリスト

• 各種解析データ§

– (緩和速度, S2, 解離定数, 化学交換速度, H/D交換速度, カップリング定数, RDCなど)

• NMRと組み合わせた方法論に関する記述§

– (LC-NMR/MS, SAXS, FRET)

§有用な測定・解析法が提唱された場合、NMR-STARのフォーマット定義は拡張される

NMR-STAR v3.1



Worldwide Protein Data Bank

bmrbdep.osaka-u.ac.jp

BMRB Satellite in Japan



PDBj-BMRB@大阪大学蛋白質研究所

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

ADIT-NMR :
生体高分子のNMR実験データ
登録のための窓口。

SMS-Dep :
23残基以下の蛋白質、3塩基
以下の核酸、3糖以下の糖類
のNMR実験データ登録のため
の窓口。

BMRB Osaka Mirror :
・ BMRBエントリーの検索
・ 代謝物のNMRスペクトルDB



BMRBデータベースの検索サービス
http://bmrb.protein.osaka-u.ac.jp/software/query/

変性したユビキチンを検索

1. ‘Entry information’ カテゴリを選択
2. ‘Title’ アイテムに ’Ubiquitin’ を入力
3. ‘Molecular assembly’ カテゴリを選択
4. ‘Physical state’ アイテムに

’denatured’ を入力
5. 検索ボタンを選択
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FTP Access

BMRB number (explain)

18610  Open  

 Accession  Deposition 

Title: 1H, 13C and 15N assignments of Ubiquitin for both folded and denatured states at 258K
and 2500 bar   PubMed: 23284170

Authors: Vajpai, Navratna; Nisius, Lydia; Wiktor, Maciej; Grzesiek, Stephan

Citation: Vajpai, Navratna; Nisius, Lydia; Wiktor, Maciej; Grzesiek, Stephan. "High-pressure NMR
reveals close similarity between cold and alcohol protein denaturation in ubiquitin."  Proc. Natl.
Acad. Sci. U.S.A. 110, .-. (2013).

Assembly members:
Ubiquitin, polymer, 76 residues, Formula weight is not available

Natural source:   Common Name: Human   Taxonomy ID: 9606   Superkingdom: Eukaryota
  Kingdom: Metazoa   Genus/species: Homo sapiens

Experimental source:   Production method: recombinant technology   Host organism: Escherichia
coli

BMRB Entry 18610

NMR-STAR v3.1 file:
bmr18610.str

NMR-STAR v2.1 file:
bmr18610.str

Data Visualizations

Biological Magnetic Resonance Data Bank

A Repository for Data from NMR Spectroscopy on Proteins, Peptides, Nucleic Acids, and other Biomolecules

Member of

Chem Shift validation: AVS_full,
LACS





NMR spectral database of metabolites
and natural products



NMR-STAR v3.1

NMR-STAR data file example of the Assembly category describing 
the molecular system (assembly) for BMRB entry bmr15400

• 人、計算機の両方の可読性に優れる。
• tag-value 文法はリレーショナルDBとの親
和性が高い。

• タグはカテゴリ(.)アイテムの組み合わせで
表現。

• カテゴリ、アイテムの意味、関連はNMR-
STAR v3.1ディクショナリーに定義。

Atom_chem_shift Value 4.15

relation attribute value

Relational DB

_Atom_chem_shift.Value 4.15

tag value

NMR-STAR v3.1



新たな共通フォーマットの紹介
BMRB/XMLとBMRB/RDF

Translation example of "Entry" category for BMRB entry 15400

Format Readability Retrieval method Citation unit

text (NMR-STAR) human-readable Keyword Documents

XML (BMRB/XML) computer-readable Keyword with structure Documents

RDF (BMRB/RDF) inference by computer Relationship between knowledge All elements



新たな共通フォーマットの紹介
BMRB/XMLとBMRB/RDF



Available services:

• File download service via HTTP and rsync

• One-stop search service for NMR-STAR, BMRB/XML 

and BMRB/RDF

• Advanced search services using SPARQL

• RESTful APIs for BMRB/XML and BMRB/RDF



Linking other biological DBs via BMRB/RDF

A schematic representation of the linked 

external databases from BMRB/RDF 

Statistics on interlinked RDFs in BMRB/RDF



生命科学データベースの拡大

http://s-web.sfc.keio.ac.jp/conference2013/0301-yamamoto.pdf

2013年5月現在、1512の生命科学関連データベースが存在 (Nucleic Acids Research)



Summary

• NMR-STAR v3.1
– remains standard format for data deposition and archiving.

• BMRB/XML
– promotes development of tools that made full use of data.

• BMRB/RDF
– encourages data exchange with the other biological databases.

NMR experimental data that has been archived in BMRB 

became one of information resources that made up the 

Semantic Web.



PDBj-BMRB

NMR実験データ登録 データベース検索

新共通フォーマット配布、検索


