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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	


•  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）の研究費用でまかな
われている 

登録者 

利用者  
(2014年には5億件のダウン
ロード) 



•  X線結晶回折実験	


	


	


•  核磁気共鳴（NMR）法	


	


	


	


•  超低温電子顕微鏡	


蛋白質の形のデータバンク：PDB 

超高磁場
NMR装置	


SPring-8　放
射光施設	


結晶作成   →   X線回折像 →  電子密度ﾏｯﾌﾟ →　原子モデル作成	
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蛋白質の形のデータバンク：PDB 
PDBの歴史	


1960年代：蛋白質結晶学が始まる	


　ミオグロビン、ヘモグロビン、	


　リゾチームなど	

	


1970年代：PDB 開始 7件（1971年10月）	


　米国ブルックヘブン国立研究所	


　大阪大学蛋白質研究所においても	


　シトクロムCの構造を決定→登録	


　磁気テープを配布	


マックス ペルーツ & 　　 
　　ジョン ケンドリュー（1962
年ノーベル化学賞） 	




蛋白質の形のデータバンク：PDB 

1980年代：データ登録の急増（国際結晶学会:	


　　　　　 データ登録が論文投稿の必須条件）	


1990年代：RCSB-PDB（米国）が運営を開始	


2000年代：wwPDBが設立され国際化	


　　　　　構造ゲノム科学による構造急増	


2010年代：新規の手法が開発	


　　　　　100,000件以上のデータ公開	


　　　　　ビッグ・データの時代へ	




蛋白質の形のデータバンク：PDB 

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

Berley SK	


http://wwpdb.org/	




大阪大学蛋白質研究所とPDBj�
Protein Data Bank 

Japan 
日本蛋白質構造データバンク	


http://pdbj.org/ 

PDBj スタッフ(2015年4月)	
PDBj トップページ（日英中韓）	


2001年度から、（独）　科学技
術振興機構（JST-NBDC：　
ﾊﾞｲｵｻｲｴﾝｽﾃﾞｰﾀﾍﾞｰｽｾﾝﾀｰ）
の支援を受けて活動中	




実験、理論 
 
 
第三の科学：計算科学 
 
 
第四の科学：データ主導の科学 

アイザック　ニュートン 
(1642-1727)	


科学における新しいパラダイム	


DIKW ピラミッド 
(J. Rowley: The wisdom 
hierarchy,  2007)	


ビッグデータ：データ主導の科学 

Wisdom 
Knowledge 
Information 

Data	


11.2 PF (京） 

27.1 PF 
(Titan) 

20.1 PF  
（Sequoia） 

54.9PF 
(Tianhe天河-2)	




PDBjの活動とデータバンクの使い方 

•  “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	


　新たな共通フォーマットの作成(XML, RDF)	

　にも寄与	

 
 

•  “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提供    
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世界中で決定された構造の約１／４の登録処理をPDBjで実施	
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PDBj で処理された件数 (24,859件, 2015年6月2日)	

PDB の総データ数  (109,274件, 2015年6月3日 ) 	


年 

PDBjの活動とデータバンクの使い方	
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PDBjの活動とデータバンクの使い方 
http://pdbj.org/ 

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

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

Amino acid sequence (FASTA) 

Data viewer at PDBj 



EM Navigator: 電子顕微鏡
画像のデータベースEM-DBの
ビューア	


Yorodumi: PDBの原子構造と
電子顕微鏡画像情報の統合化 

PDBjの活動とデータバンクの使い方 





EM Navi: EMDB browser	
 Yorodumi: PDB & EMDB 

PDBj services 

GIRAF: Similar binding site	


ProMode: Normal Mode eF-site： Mol. Surface DB	
 eF-seek： Similar surface	




Query: human RNA polymerase II with RNA (EMDB: 2190) 
Similar shapes from 195,658 images	


Integration with EMDB: Search for similar SHAPE	




Molmil: Molecular Viewer based on WebGL	


•  Based on JavaScript/WebGL.	

•  Supports PDB, mmCIF, PDBML formats.	

•  Links to PDB, chem_comp （Compound）, and ProMode 

Elastic.	

•  Outputs screenshots. 
•  Available for iOS8 (iPAD, iPhone etc)	




Molmil Viewer for eF-site 
even for large structures (coming soon) 

HIV-1 Capsid 3J3Q, 1356 chains, >2M atoms 



PDBjの活動とデータバンクの使い方 
eProtS: 日本語と英語による蛋白質構造の解説	


http://pdbj.org/eprots/ 





PDBjの活動とデータバンクの使い方 
MoM: RCSB-PDBの記事を日本語で同時配信	


http://pdbj.org/mom/ 



���	
 ��(Molecule of the Month) 2014 / 10: No. 178�

http://pdbj.org/mom/ 
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PDB flat ファイルの具体例１	

HEADER    HYDROLASE                               21-AUG-00   1FN8               
TITLE     FUSARIUM OXYSPORUM TRYPSIN AT ATOMIC RESOLUTION                        
COMPND    MOL_ID: 1;                                                             
COMPND   2 MOLECULE: TRYPSIN;                                                    
COMPND   3 CHAIN: A;                                                             
COMPND   4 EC: 3.4.21.4;                                                         
COMPND   5 MOL_ID: 2;                                                            
COMPND   6 MOLECULE: GLY-ALA-ARG;                                                
COMPND   7 CHAIN: B;                                                             
COMPND   8 ENGINEERED: YES                                                       
SOURCE    MOL_ID: 1;                                                             
SOURCE   2 ORGANISM_SCIENTIFIC: FUSARIUM OXYSPORUM;                              
SOURCE   3 ORGANISM_COMMON: FUNGUS;                                              
SOURCE   4 MOL_ID: 2;                                                            
SOURCE   5 SYNTHETIC: YES                                                        
KEYWDS    BETA BARREL                                                            
EXPDTA    X-RAY DIFFRACTION                                                      
AUTHOR    W.R.RYPNIEWSKI,P.OESTERGAARD,M.NOERREGAARD-MADSEN,M.DAUTER,            
AUTHOR   2 K.S.WILSON                                                            
REVDAT   1   07-FEB-01 1FN8    0                                                 
JRNL        AUTH   W.R.RYPNIEWSKI,P.OESTERGAARD,M.NOERREGAARD-MADSEN,            
JRNL        AUTH 2 M.DAUTER,K.S.WILSON                                           
JRNL        TITL   FUSARIUM OXYSPORUM TRYPSIN AT ATOMIC RESOLUTION AT            
JRNL        TITL 2 100 AND 283 K: A STUDY OF LIGAND BINDING                      
JRNL        REF    ACTA CRYSTALLOGR., SECT.D     V.  57     8 2001               
JRNL        REFN   ASTM ABCRE6  DK ISSN 0907-4449  



PDB flat ファイルの具体例２	


CRYST1   58.390   86.700   46.270  90.00  90.00  90.00 P 21 21 2     4   
ORIGX1      0.017126  0.000000  0.000000        0.00000 
ORIGX2      0.000000  0.011534  0.000000        0.00000                  
ORIGX3      0.000000  0.000000  0.021612        0.00000                  
SCALE1      0.017126  0.000000  0.000000        0.00000                  
SCALE2      0.000000  0.011534  0.000000        0.00000                  
SCALE3      0.000000  0.000000  0.021612        0.00000                  
ATOM      1  N   PRO A   1      29.061  39.981   4.981  1.00 28.69       
ATOM      2  CA  PRO A   1      29.970  38.922   4.561  1.00 29.08       
ATOM      3  C   PRO A   1      29.325  38.106   3.429  1.00 29.19       
ATOM      4  O   PRO A   1      28.097  38.168   3.298  1.00 29.87       
ATOM      5  CB  PRO A   1      30.106  38.013   5.789  1.00 29.07       
ATOM      6  CG  PRO A   1      28.749  38.112   6.413  1.00 28.59       
ATOM      7  CD  PRO A   1      28.387  39.600   6.246  1.00 29.21       
ATOM      8  N   GLN A   2      30.153  37.412   2.681  1.00 28.13       
ATOM      9  CA  GLN A   2      29.636  36.572   1.593  1.00 27.95       
ATOM     10  C   GLN A   2      29.861  35.139   2.082  1.00 27.28       
ATOM     11  O   GLN A   2      31.038  34.773   2.266  1.00 27.61       
ATOM     12  CB  GLN A   2      30.373  36.787   0.305  1.00 28.43       
ATOM     13  CG  GLN A   2      30.346  35.501  -0.539  1.00 29.40       
ATOM     14  CD  GLN A   2      30.921  35.844  -1.899  1.00 29.51       
ATOM     15  OE1 GLN A   2      31.894  35.283  -2.340  1.00 30.56       
ATOM     16  NE2 GLN A   2      30.288  36.839  -2.518  1.00 30.01       
 

X座標，Y座標，Z座標　（Å=10-8 cm 単位）	




Data Formats of PDB data 
•  PDB (conventional and flat) 
•  PDB Exchange (mmCIF) 

– Mechanism for extension based on new demands 
•  PDBML 

– Derived from mmCIF 
– All entries converted to XML 
– Automatic translation from mmCIF data files 

and dictionaries 
–  3-styles of translation released 

(Westbrook, Ito, Nakamura, Henrick, Berman (2005)  
Bioinformatics, 21, 988-992) 



New standard PDB format: PDBx/mmCIF  
•  Current PDB format is almost 40 years old and does not 

support today’s science.  
•  PDB Record format limitations 

–  Max. 62 chains 

–  Max. 99,999 atoms 
–  No bond orders or chirality specified for ligands 
–  No support for NMR, EM, hybrid methods, … 
–  Meta-data specification cumbersome and inflexible 
 

•  Preserve backward compatibility where possible 
•  PDBML (XML) and RDF format files are available. 
•  Start in 2014 and the current PDB format will be phased 

out in 2016. 
 



 
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   
ATOM      9  O   VAL A  40      23.992 -20.920  24.692  1.00 55.53           O   
ATOM     10  CB  VAL A  40      22.015 -22.337  23.275  1.00 57.32           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  1.000  .  60.760 
ATOM       2  CA   C  GLN  A   39   23.581  -26.768   24.416  1  1.000  .  60.980 
ATOM       3  C    C  GLN  A   39   23.990  -25.379   23.905  1  1.000  .  59.980 
ATOM       4  O    O  GLN  A   39   25.070  -25.209   23.330  1  1.000  .  60.250 
ATOM       5  CB   C  GLN  A   39   23.136  -26.685   25.878  1  1.000  .  60.690 
ATOM       6  N    N  VAL  A   40   23.115  -24.395   24.122  1  1.000  .  59.580 
ATOM       7  CA   C  VAL  A   40   23.342  -23.010   23.690  1  1.000  .  57.260 
ATOM       8  C    C  VAL  A   40   24.000  -22.152   24.778  1  1.000  .  56.000 
ATOM       9  O    O  VAL  A   40   23.992  -20.920   24.692  1  1.000  .  55.530 
ATOM      10  CB   C  VAL  A   40   22.015  -22.337   23.275  1  1.000  .  57.320 
ATOM      11  N    N  ALA  A   41   24.560  -22.804   25.797  1  1.000  .  54.570 

PDB 

PDBx/mmCIF 



wwPDB Service site for a new format	

http://mmcif.wwpdb.org/  or  http://mmcif.pdbj.org/	




•  Phenix and Refmac – produce native PDBx files for deposition  
•  MMDB  - macromolecular object library in CCP4 
•  iotbx.cif/ucif  - CCTBx C++/Python IO library with dictionary validation 
•  CCIF – CCP4 C++ library with FORTRAN support and dictionary validation 
•  CBFLib - ANSI-C library for CIF &  imgCIF files 
•  mmLIB - Python toolkit supporting CIF & mmCIF 
•  BioPython - Python toolkit for computational biology 
•  PyCifRW  - Python CIF/mmCIF parsing tools 
•  BioJava  -  Java mmCIF IO package  
•  STAR::Parser – Perl mmCIF parser and molecular object library 
•  RCSBTools  - C++/Python parsing and dictionary validation tools plus 

many other supporting format conversion and data management 
applications  

•  Visualization -  UCSF Chimera, Jmol, OpenRasMol, Coot, CCP4mg,  
                                jV, Molmil  

PDBx/mmCIF Software Support 



wwPDB Service site for a new format	

http://mmcif.pdbj.org/converter/index.php?l=en	




ﾀﾐﾌﾙ/ﾉｲﾗﾐﾆﾀﾞｰｾﾞ(2qwk)	

Viracept: アグロン社，Agenerase: Vertex社 & USA-Kissei 

	
AIDS	

	
標的分子：HIV-1 プロテアーゼ	


Gleevec：ノバルティス　ファーマ社	

	
慢性骨髄性白血病	

	
標的分子：BCA-Aｂl、Tyrキナーゼ	


Iressa：アストラゼネカ社	

	
肺がん	

	
標的分子：EGFR、Tyrキナーゼ	


Tamiflu：スイスF.Hoffmann-La Roche社、米国Gilead　Sciences社	


	
インフルエンザ	

	
標的分子：糖分解酵素	


　　　蛋白質の形に基づく創薬 

　　　　　(SBDD: Structure Based Druｇ Design 
 　　　　　SGDD: Structure Guided Drug Development) 

創薬への応用 



構造生命科学： 
生体高分子の構造を基に進める生命科学	


（共立出版2009年8月初版）	
 （シナジー2015年2月初版）	
（化学同人2014年4月初版）	


神谷・肥後・福西・中村 著　　　　　　 　中村 編　　　　　　   　工藤・西川・中村 訳	




PDBjの
スタッフ	





