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1. 日本と世界の蛋白質構造データバンク : PDBj と wwPDB
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  PDBj (PDB Japan, http://pdbj.org/) は、 wwPDB (worldwide PDB, http://wwpdb.org/) のメンバーとして国際的な共同作業に

より、 X 線結晶解析、 核磁気共鳴 （NMR） 法解析、 電子顕微鏡解析などの構造生物学実験によって決定された蛋白質等の

生体高分子の 3 次元立体構造を登録し、 PDB （Protein Data Bank） データとして全世界へ無償で公開している。 新しい登録

システム、 新規フォーマット （PDBx/mmCIF） への移行、 Validation Report の配布について紹介するとともに、 Hybrid 

Methods による構造モデルとそのアーカイブに関するタスクフォースについて報告する。

2. BMRB と他の生命科学系データベースとの統合的検索

Protein Data Bank Japan (PDBj) and the Worldwide PDB (wwPDB)

Inter database search of BMRB linked with the other life science databases

  生命科学は今、 ビッグデータの時代を迎え、 大きな転換期に来ている。 情報科学の進展とともに急成長を続けている様々

なデータベースを効率的に検索し、 必要となる情報を得るためには新しい情報理論による技術革新は不可欠と考えられる。

大阪大学 PDBj-BMRB グループは NMR データを XML 化、 RDF 化することで他の生命科学系データベースとの統合的な検索

を可能にした。 本セミナーにおいては BMRB、 PDB、 UniProt、 OMIM によるデータベース間検索について解説し、 NMR デー

タと立体構造データをタンパク質の機能情報、 相互作用情報、 疾患関連情報などと有機的にリンクさせた生命科学研究への

応用事例を紹介する。
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3.HOMCOS: 複合体立体構造の検索・モデリングサーバ

 複数の分子が結合した複合体状態の立体構造データは、分子機能のメカニズムを理解するために必要不可欠である。

HOMCOS は、PDB に登録された複合体立体構造のフル活用を目指したサーバである。複合体の立体構造を検索するサー

ビスと、それをテンプレートとした鋳型ベースの複合体モデリングサービスを提供する。まず、単体の分子構造（ア

ミノ酸配列、立体構造、化合物構造）をクエリとして検索を行い、そのホモログと他の分子の複合体立体構造のリス

トを作成できる。また、複数の単体分子構造を入力することで、ヘテロ多量体や化合物―タンパク質複合体の鋳型ベー

スのモデリング・鋳型ベースのドッキングを実行することが可能である。

HOMCOS: a server to search and model complex 3D structure

◆川端　猛 （大阪大学蛋白質研究所）


