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こんなデータのデータベース 2

ヘモグロビン PDB-100a



こんなデータのデータベース 3

PDB形式
旧公式フォーマット

PDBx/mmCIF形式
新公式フォーマット

テキストデータ
主に原子座標(XYZ)
分子・ポリマー・複合体・由来性⽣物種
実験手法・文献・登録者などのメタデータ



PDB と wwPDB と PDBj



2つの側面 5

PDBは、

- 世界でたったひとつのデータベース

厳重に秘匿

厳密に管理

- 世界中にたくさんあるデータベース

容易に入手・自由に利⽤

勝手に公開



wwPDB と そのメンバーの作業 6

登録
公式アーカイブ

の公開

検索 表示

PDB, EMDB,
& BMRB



- 世界中の研究者から集める
(研究資金、ジャーナルなどによっては義務)

- 登録・検証・品質管理は各拠点で分担
- 共通のデータベースを作成
- 新規データは非公開、公開日まで厳重に管理

(特別の部屋、専門のスタッフのみ)

データの受け入れ（登録・検証・品質管理） 7

電子鍵のついた部屋 専門スタッフによる
登録、検証作業



- 世界同時公開
毎週水曜0:00（日本時間9:00）

- パブリックドメイン
使途を問わない、人類の財産

- 各拠点独自のツールやユーザーインターフェース
- PDBデータに付随する、各拠点独自の注釈

データの公開 8

サービスの開発作業 サーバーの管理作業



PDBへの登録が義務 9

http://www.nature.com/authors/policies/availability.htmlより

nature誌が論文を受理する条件

他の多くの論文ジャーナルも同様の条件

PDBにデータを登録しないと、論文発表できない



wwPDBの「諮問委員会」 10

wwPDB Advisory Committee Meetings 2014
メンバーは世界中の構造解析・バイオインフォマティクスの専門家

http://www.wwpdb.org/about/advisory



どのくらい利用されている？ 11

年約1万件の登録 年数億回のダウンロード



使い方



まずはキーワード検索 13

PDBjトップページ
https://pdbj.org

キーワード検索

分子構造ビューア

「肉」の検索結果



分子構造ビューアで遊ぼう 14

分子構造ビューア Molmil
ウェブブラウザ上で動作
「マウスでぐるぐる回せる」

スマートフォンでも動作
タッチ（フリック・ピンチ）
操作対応



クライオ電子顕微鏡データ

のためのサービス
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クライオ電子顕微鏡データ向けのサービス 16

EM Navigator

https://pdbj.org/emnavi/

Yorodumi

Omokage search



構造生物学の革命 17

2017年 ノーベル化学賞
クライオ電子顕微鏡法の先駆者3人へ
• ジャック・デュボシェ氏
• リチャード・ヘンダーソン氏
• ヨアヒム・フランク氏

Cell, nature, Science
誌上の構造論文に占める
電子顕微鏡法の割合

1/10程度
↓

大多数

2014年 クライオ電子顕微鏡の
技術革新を解説するレビュー
(Science 28 Mar 2014)



年間登録数 vs. 分解能 18

Number: EMDB & PDB entries

EM Navigator statistics

https://pdbj.org/emnavi/
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Map + model view of EM data 19

Map-model fitting

as movie
EMDB-8819

PDB-5wek

Yorodumi-Molmil

Ligand binding site

focus view



Omokage search 20
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Enjoy 3D structure data

with PDBj services!

https://pdbj.org
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