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概要 

1. PDBについて 

組織の体制とデータの概要 

2. PDBj Mineによる検索 

検索をやってみましょう 
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PDBの組織について 

日本 

欧州 米国 

米国(NMR) 

国際蛋白質構
造データバンク
（wwPDB）の下、
4組織が協力し
て運営 
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各組織の役割 

1. データの登録処理 
PDBjは主にアジア・オセアニア地区の登録

処理を担当 

2. 登録されたデータの公開 

元データ（PDB、mmCIF、PDBMLなどのファ
イル群）はどのサイトも同じ 

これを元に各サイトそれぞれに独自のサー
ビスを展開 
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PDBjのサービス（１） 
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Sequence Navigator 
（類似配列検索） 

Structure Navigator 
（類似立体構造検索） 

SeSAW 
（機能予測） 

GIRAF 

（類似リガンド結合部
位検索） 

EM Navigator 

（電子顕微鏡で解か
れた構造の閲覧サイ

ト） 

jV 
（分子構造ビュアー） 



PDBjのサービス（２） 
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万見 
（PDB/EMDBエントリー

閲覧サイト） 

Protein Globe 

（蛋白質閲覧インタ
フェース） 

GASH/RASH 
（構造の重ね合わせ） 

MAFFTash 

（配列と構造が似た
PDBエントリー検索） 

SEALA 

（配列アライメントに関
する分析ツール） 

Omokage検索 

（生体超分子の形状
類似性検索） 



PDBjのサービス（３） 
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Spanner/SFAS 
（ユーザデータ/PDB

データに基づく立体構
造予測） 

eF-site 

（蛋白質の電子表面
形状データベース） 

eProtS 
（蛋白質構造 
百科事典） 

Promode 

（蛋白質の基準振動
解析データベース） 

今月の分子 

（月替わりの分子構造
紹介記事） 

CRNPRED 

（２次構造などの１次
元蛋白質立体構造予

測） 



ファイル形式 
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現在元となっているデータ形式 

最も歴史ある形式、1行80文字固定。情報は一部分。 
提供は順次終了（コンバータのみ提供） 

mmCIFをXML形式に変換したもの 

PDBx/mmCIF 

PDB format 

PDBML 

PDBMLplus 

wwPDB/RDF 

PDBMLに実験情報等を追加（PDBj独自） 

RDF形式（XMLの一種）に変換したもの 

いずれもテキストデータ（エディタで読める） 

mmCIF: macromolecular Crystallographic Information File 
PDBx：PDB extension 
RDF: Resource Description Framework 



PDBフォーマットの制約 

• PDBフォーマットには分子サイズ等に制約あり 
（最大99999原子、95鎖） 

• この制約を越える構造は複数のPDBエントリーに
分割していた（SPLIT） 
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• PDBフォーマットをやめて制約から解放！ 

• mmCIF/PDBMLのみ提供（large structure） 



Split と large Structure の例 
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PDB:4BP4 

PDB:4BP5 PDB:4BP6 

PDB:4BP7 
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PDBｊトップページ 
PDBj 

サ
ー
ビ
ス
一
覧 

ヘルプ 

お問い 
合わせ 

http://pdbj.org/ 
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各パネルは配置
変更可能 



キーワード検索 

「アポトーシス」 
と入力して  をクリック（またはEnter入力） 

PDBjでは日本語検索可能！ 
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キーワード検索 − 検索結果 

自動的に英訳して検索実行 
アポトーシス 
↓ 
apoptosis または apoptotic 
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PDBID または画像をクリックすると 
個別エントリーの情報ページへ 



キーワード検索 − 検索結果 
ヒット数は11046件 
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表示順を変更可能 



キーワード検索 − 検索結果 

ヘルプページなどの 
PDBjサイト内検索も可能 
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キーワード検索 – 概要 
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3D Viewer 
jV / Jmol 



キーワード検索-3D Viewer 
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「許可」等（環境により語句は
異なる）をクリックして静止画
像をローカルに保存する機能
を有効にする 



キーワード検索 – 配列情報 
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画面表示ボタン 
をクリック 



キーワード検索 – データdownload 
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画面表示ボタンを 
クリック 
↓ 

PDB format 
PDBML 
など 



キーワード検索 – 構造情報 
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各鎖の説明、他デー
タベースへのリンク、
由来生物種など 

配列、二次構造、 
結合部位などの情報 



キーワード検索 – 実験情報 
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PDBjで独自に追加し
た情報も含まれる 



キーワード検索 – 機能情報 
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分子の機能に関する情報 

（リガンドなどの結合部位、
関係するGene Ontology
の用語、など） 

△クリックでパネルが開閉 



キーワード検索 – 相同蛋白質 
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似た配列を持つ 
他のエントリーを検索 
（=Sequence  Navigator） 

クリックで開閉 



キーワード検索 – 相同蛋白質 
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3D Viewer（jV）で見る 



キーワード検索 – 相同蛋白質 
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構造の異なる
箇所 



キーワード検索 – download 
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「ダウンロード」 
をクリック 

PDB format 
全/ヘッダのみ 

mmCIF 

PDBML 
全/ヘッダのみ/座標のみ 

PDBMLplus 
全/ヘッダのみ/座標のみ 

RDF 



キーワード検索 – 外部リンク 
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このPDBエントリーに関

連する他のデータベー
スへのリンク 



演習１  

• キーワード「アルコール脱水素酵素」で検索 

– 何件ヒットするか？ 

– 公開日が最も古いエントリーは？ 

– その公開日は？ 

– そのエントリーの論文は何年に発表された？ 

– その分子の由来生物種は？ 

– そのリガンド結合部位となる残基は？ 
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演習１解答例  
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297件ヒット 
（2014年10月1日現在） 



演習１解答例  
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公開日の（古い）順に
並べ替え 



演習１解答例  
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5ADHが最も公開日
が古いエントリー 

公開日：1984年7月18日 

論文発表年：1986年 



演習１解答例  
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5ADHの概要ページ 

由来生物種： 
Equus caballus (horse) 
（ウマ） 

論文発表年：1986年 



演習１解答例  
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5ADHの機能情報ページ 

ATPの結合部位は 
A鎖のARG47、HIS51など 



より凝った検索 – 詳細検索 

37 



より凝った検索 – 詳細検索 
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クリックで項目の表示を
ON/OFF 



演習２  

• 以下の条件で検索 

– キーワード「リボソーム」 

– 由来生物種に「ヒト」を含む 

– L体ペプチド鎖とRNA鎖の両方を含む 

– 2010年以降に公開 

• ヒット数は？ 

• どんな鎖で構成されているか？ 
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演習２  
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もっと凝った検索 – SQL検索 
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「SQL Search」をクリック 
→クエリ事例 


