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今日のお話 

1. 自己紹介 

2. PDBj/wwPDBについて 

3. PDBj Mine〜PDB検索 
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自己紹介〜生物をかじったシステム屋 

4 

大学 生物（植物系統分類）※１ 

大学院 バイオマスや土のこと※２ 

それまで IT企業勤務※３ 

中学校の理科の先生 
IT系インストラクターなど 

今は システム管理（主にPDBj公開系サーバ）※４ 

翻訳（今月の分子）※５ 

ヘルプ・マニュアルなどの執筆・整備 

※１ ※2 

※３ 

※４ ※５ 
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PDBとは 
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Protein Data Bank 
 

• 生体高分子（タンパク質、核酸など）の 

立体構造のデータバンク 

• １つの実験条件ごとに１つのエントリー 

• 実験で確認されたデータのみ 
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PDBとは 
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４つの拠点で協力してPDBを運営 

※１ 
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PDB 

PDBとは 
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データ受け入れ 
（登録） 
 

各拠点で分担 

データ公開 各拠点共通 
毎週水曜0:00（日本時間9:00）
同時公開 

PDB 
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PDBｊトップページ 

PDBj http://pdbj.org/ 
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幅が狭い→メニューが隠れる 
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？→ヘルプ・問い合わせ 

ヘルプ 

お問い合わせ 
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パネル→配置変更可能 
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ドラッグ 
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キーワード検索 

PDBjでは 
•  日本語検索可能 

•  横断検索可能 

PDB、化合物、サイト内 
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キーワード検索 − 検索結果 
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キーワード検索 − 検索結果 
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自動で英語変換して検索！ 
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PDBID 
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取り得るPDBIDの最大数は 

9×363＝419,904  

現エントリー数は120,000弱…まだ当面は足りる 

 

1文字目 「1-9」の数字 

2〜4文字目 「0-9」の数字か「a-z」の英字 
（大文字小文字の区別なし） 
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キーワード検索 − 検索結果 
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PDBエントリー（2016年3月9日現在147件） 

未公開エントリーの状態 

低分子化合物 

PDBjサイト内検索 
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キーワード検索 − 検索結果 

結果ダウンロードも可 
（csv、tsv、json） 
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キーワード検索 − 検索結果 
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表示順を変更可能 
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キーワード検索 − 検索結果 
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クリック 
→個別エントリーのページへ 
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キーワード検索 − 検索結果 
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ウェブサイト（2016年3月9日現在3件） 

• ヘルプ 
• ニュース 
• 今月の分子 
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個別PDBエントリーページ 
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エントリー全体 

鎖（分子）ごと 

実験条件 
機能部位 

類似配列検索 

各書式データダウンロード 
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個別PDBエントリーページ – 概要 
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エントリー 
の概要 

構造の品質 

主な書式データ
のダウンロード 

分子構造 
閲覧ページ 

関連データベース
へのリンク 
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個別PDBエントリーページ – 3D Viewer 
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登録座標（非対称単位） 
≠ 
生体内で機能する時の単位 
（生物学的単位） 

の時もあります。 

PDB:3e6s（Ferritin） 
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個別PDBエントリーページ – 3D Viewer 
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ソフト名 開発 備考 

jV PDBj Java実行環境（JRE）が必要 

Molmil PDBj Javaは不要、WebGLが動作する環境（最近
のブラウザ）が必要 

Jmol オープンソース Java実行環境が必要 

JSmol オープンソース Java不要（JmolのJavaScript移植版） 
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個別PDBエントリーページ – jV 
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「許可」等（環境により語句は
異なる）をクリック（静止画像を
ローカルに保存する機能など
を有効にするため） 
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個別PDBエントリーページ – jV 
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Windows、Linux、新Mac 
→コマンド操作可能 

旧Mac（10.6以前） 
→Stand alone版であればコマ
ンド操作も可能 
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個別PDBエントリーページ – jV 
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コマンドエリアがあると 
• 細かい表示操作が可能 
• クリックで原子情報表示 
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個別PDBエントリーページ – Molmil 
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• Java環境不要で操作が軽快 
• WebGL非対応の古い環境で

は利用不可 
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個別PDBエントリーページ – 外部リンク 
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wwPDB他局（RCSB-PDB、PDBe） 

分子閲覧ページ「万見」（よろづみ） 

構造分類（CATH、SCOP、Pfam） 

配列情報（UniProt） 

表面構造情報（eF-site） 

電子密度マップ 

基準振動解析（Promode） 

類似構造検索（VAST） 

解説記事（今月の分子） 
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個別PDBエントリーページ – 配列情報 
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個別PDBエントリーページ – ダウンロード 
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ブラウザで表示 

ファイルをダウンロード 
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個別PDBエントリーページ – 構造情報 
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各鎖の説明、他デー
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 

分子数・分子量 
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個別PDBエントリーページ – 実験情報 
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水色の* 
＝  
PDBMLadd  
（PDBjで独自に追加） 



©2016 PDBj講習会 licensed under CC 表示 4.0 国際 

個別PDBエントリーページ – 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 
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個別PDBエントリーページ – 相同蛋白質 
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▼クリックで開閉 

類似配列検索 
（=Sequence  Navigator） 
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個別PDBエントリーページ – 相同蛋白質 
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個別PDBエントリーページ – 相同蛋白質 
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構造の異なる
箇所 
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個別PDBエントリーページ – ダウンロード 
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「ダウンロード」 
をクリック 

PDB format 

mmCIF 

PDBML 

PDBMLplus 

RDF 
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ファイル形式 

41 

現在元となっているデータ形式（STAR形式の一つ） 

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 

PDBMLadd 

wwPDB/RDF 

PDBMLに実験情報等を追加（PDBj独自） 
PDBMLと結合→PDBMLplus 

RDF形式（XMLの一種）に変換したもの 

いずれもテキストデータ（エディタで読める） 

mmCIF: macromolecular Crystallographic Information File 
PDBx：PDB extension 
RDF: Resource Description Framework 
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個別PDBエントリーページ – ダウンロード 
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巨大構造 

（1つの構造が1つのPDBフォー
マットで書ききれないような巨大
分子）の場合 
↓ 
構造を分割し、複数のPDBファイ
ルで提供（PDB Bundle） 
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おまけ〜演習など 



©2016 PDBj講習会 licensed under CC 表示 4.0 国際 

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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327件ヒット 
（2016年3月9日現在） 
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演習１解答例  
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公開日の古い順 
に並べ替え 
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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 
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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 
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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 
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より凝った検索 – 詳細検索 

50 



©2016 PDBj講習会 licensed under CC 表示 4.0 国際 

より凝った検索 – 詳細検索 

51 

クリックで項目の表示を
ON/OFF 
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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？ 

52 
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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 
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もっと凝った検索 – SQL検索 
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例： 
PDBID 1a14 に含まれる各ポリマー鎖のID
について下記3つの対応情報を得る 
• entity_id（鎖、分子ごとの識別ID） 
• label_asym_id（PDBで系統的に定義し

たChainID） 
• auth_asym_id（構造登録者が定義した

ChainID） 
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URLで直接情報取得 
 - RESTサービス 
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• URL中で欲しい内容や結果取得フォーマットを指
定することができる 

• ブラウザのアドレス欄に入力して利用できる他、
curlコマンドなどを使ってプログラム/スクリプトで情
報を取得できる 

• 詳しくは下記ページを参照下さい 
http://pdbj.org/help/rest-interface 
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URLで直接情報取得 
 - RESTサービス 
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例：PDBID 3bvkのデータをmmCIF形式でダウンロード 

http://pdbj.org/rest/downloadPDBfile?id=3bvk&format
=mmcif 
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化合物検索 
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いずれかのPDBエントリーに登場する分子およびポリ
マー構成要素（アミノ酸・ヌクレオチド・単糖） 
↓ 
wwPDBで3文字以内のコードを定義 
例：GLY、DA、GLC、ATP、G39（＝オセルタミビル） 
 
PDBエントリーのデータにも座標情報などが含まれて
いるが、化合物単独の情報（代表的な構造）も別途用
意している。 
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化合物検索 
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例：ATP 
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化合物検索 
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クレジット 
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p4 ※1 "Aconitum japonicum 01" by Σ64 - 投稿者自身による作品. Licensed under CC 表示-継承 3.0 via ウィキメディア・コモンズ - 
https://commons.wikimedia.org/wiki/File:Aconitum_japonicum_01.jpg#/media/File:Aconitum_japonicum_01.jpg 

p4 ※2 "Carbon cycle-cute diagram" by User Kevin Saff on en.wikipedia - 
http://earthobservatory.nasa.gov/Library/CarbonCycle/carbon_cycle4.html. Licensed under パブリック・ドメイン via ウィキメディア・コモンズ 
- https://commons.wikimedia.org/wiki/File:Carbon_cycle-cute_diagram.jpeg#/media/File:Carbon_cycle-cute_diagram.jpeg 

p4 ※3 “lgi01a201410151800.jpg” by hatalar205 Licensed underパブリック・ドメイン via GATAG フリーイラスト素材集 http://free-illustrations-
ls01.gatag.net/images/lgi01a201410151800.jpg 

p4 ※5 “mom187_02.jpg” by David S. Goodsell and RCSB PDB via Molecule of the Month http://pdbj.org/mom_data_files/images/mom187_02.jpg 

p7 ※1 "Mollweide-projection" by Mdf - 投稿者自身による作品. Licensed under パブリック・ドメイン via ウィキメディア・コモンズ - 
https://commons.wikimedia.org/wiki/File:Mollweide-projection.jpg#/media/File:Mollweide-projection.jpg 
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