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〜構造生命科学の基礎： 
蛋白質構造データバンク〜  

　 

代表：中村 春木 
  （大阪大学蛋白質研究所・教授）	



蛋白質の形のデータバンク：PDB 
・生体高分子の構造（形）に関する全ての情報を集めた国際的データ
ベース：データバンク方式（1971年から開始）	

・情報は、研究者・教育者・学生・企業を問わず無償で利用される	

・運営は各国（米国、欧州、日本）の政府機関による研究費用でまかな
われている　	

→　国際組織wwPDBとして活動（PDBjは2003年からの創立メンバー） 

Kleywegt, G     Markley, JL 
    
           Berman, HM    Nakamura, H 

X線結晶回折実験，	

核磁気共鳴（NMR）法，	

超低温電子顕微鏡（EM），	

による実験結果のアーカイブ	



PDBjの活動 
•  Data-inの活動：	
　wwPDBの一員として品質管	
　理をしつつ登録作業を実施	
	

　新たな標準フォーマット等	
　の開発(PDB/RDF, BMRB/RDF)	
 

•  Data-out の活動：	
　共通データのダウンロード	
　サイト（毎週アプデート）の	
　運営	
	

　種々のサービスや二次	
　データベースの開発・提供    
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 (9,555, 2014年5月21日) 	

PDBにおけるNMR	
構造登録件数	 

BMRB（化学シフト）, PDB（原子座標）の登録総数の推移	



http://pdbj.org/ 
PDBj，PDBj-BMRBのData-out活動 

PDBj-BMRB	

大阪大学　	  
蛋白質研究所	

NBDC北海道
データセンター	

ポータルを二重化	



世界標準のRDF format の開発 
Kinjo et al. (2012) Nucl. Acids Res. 40, D453-D460.	

PDB/RDF 
http://rdf.wwpdb.org/	

In UniProt RDF:	

BMRB/RDF 
http://bmrbpub.protein.osaka-u.ac.jp	



Molecule 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）	

Hybrid-Template Modeling, 
Spanner (Lis, Standley & 
Nakamura）	

Development  of derived Databases and Services 



新たな自動登録・アノテーション
システムの導入と推進 

Global PDB 
system 

for multiple 
experimental 

methods 

新しいデータ処理システム 
データ増大・高品質化に対処 



9 

Validation report（PDF版とXML版）の公開・配布 

Validation reportの表紙 

Validation report	



PDB 

PDBx 

　　　新しいPDBフォーマット（PDBx/mmCIF）への移行： 
　　　ユーザに対するサービスサイト、コンバータプログラム、 
　　　セミナーやワークショップの開催 

 
ATOM      1  N   GLN A  39      24.690 -27.754  24.275  1.00 60.76           N   
ATOM      2  CA  GLN A  39      23.581 -26.768  24.416  1.00 60.98           C   
ATOM      3  C   GLN A  39      23.990 -25.379  23.905  1.00 59.98           C   
ATOM      4  O   GLN A  39      25.070 -25.209  23.330  1.00 60.25           O   
ATOM      5  CB  GLN A  39      23.136 -26.685  25.878  1.00 60.69           C   
ATOM      6  N   VAL A  40      23.115 -24.395  24.122  1.00 59.58           N   
ATOM      7  CA  VAL A  40      23.342 -23.010  23.690  1.00 57.26           C   
ATOM      8  C   VAL A  40      24.000 -22.152  24.778  1.00 56.00           C   
 
 
 
loop_ 
_atom_site.group_PDB 
_atom_site.id 
_atom_site.auth_atom_id 
_atom_site.type_symbol 
_atom_site.auth_comp_id 
_atom_site.auth_asym_id 
_atom_site.auth_seq_id 
_atom_site.Cartn_x 
_atom_site.Cartn_y 
_atom_site.Cartn_z 
_atom_site.pdbx_PDB_model_num 
_atom_site.occupancy 
_atom_site.pdbx_auth_alt_id 
_atom_site.B_iso_or_equiv 
ATOM       1  N    N  GLN  A   39   24.690  -27.754   24.275  1  1.00  .  60.76 
ATOM       2  CA   C  GLN  A   39   23.581  -26.768   24.416  1  1.00  .  60.98 
ATOM       3  C    C  GLN  A   39   23.990  -25.379   23.905  1  1.00  .  59.98 
ATOM       4  O    O  GLN  A   39   25.070  -25.209   23.330  1  1.00  .  60.25 
ATOM       5  CB   C  GLN  A   39   23.136  -26.685   25.878  1  1.00  .  60.69 
ATOM       6  N    N  VAL  A   40   23.115  -24.395   24.122  1  1.00  .  59.58 
ATOM       7  CA   C  VAL  A   40   23.342  -23.010   23.690  1  1.00  .  57.26 
ATOM       8  C    C  VAL  A   40   24.000  -22.152   24.778  1  1.00  .  56.00 



wwPDB Service site for a new format	
http://mmcif.wwpdb.org/	



HIV-1 Capsid 3J3Q  
• 1356 chains 
• >2M atoms 
• 25 – PDB format entries  

Large structures in  PDB 



>100 RNA polymerase II found 

　EM画像同士、EM画像と原子構造の形の類似性検索 
Query: human RNA polymerase II 
           with RNA (EMDB: 2189) 
Similar str. from 185,558 images	

3P-031	


