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2017年４月より 

５年間のプロジェクト 

JST-NBDCにより支援される 

大阪大学 PDBj, PDBj-BMRBグループ 



世界４拠点によって組織される 

wwPDBの構造データベースの国際的連携 



各年における構造総公開件数とその内訳 

PDB構造公開件数 (138,994: 2018年6月) 
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各年における構造総公開件数とその内訳 
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各年におけるNMR構造公開件数と 

BMRB公開件数の推移 

NMR構造公開件数 (12,290: 2018年6月) 
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ドメイン配向 立体構造解析 

NMRシグナル帰属データの応用：なにが分るのか？ 

動的状態の解析 
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リガンド相互作用 

Sugase et al., Nature, 2007 



NMR-STAR v3 

bmr15400.str 

Yokochi et al., J. Biomed. Sem. (2016) 

BMRB/XML 
BMRBxTool 

bmr15400.xml 

BMRBデータのXML化：辞書に基づいた完全な記述 



BMRB/XML 

bmr15400.xml 

BMRBoTool 

BMRB/RDF 

bmr15400.rdf 

RDF: Resource Description Framework 

XML化されたデータのRDF化：計算機が理解できるデータへ 



マルチデータベースサーチ機能 

Universal search box Search filter 

検索の詳細 

Search button 



# of hits of each DB  Sort menu 

XML化されたデータベースを有効活用 

詳細なNMR実験情報を取得可能 



高度化かつ視認性の良い検索結果を表示 

運動性の高い残基などを表示 



他データベースとの自動リンク 他データベースとの自動リンク 

配列相同性、相互作用ターゲットなどの情報と
も多様にリンク：創薬研究への応用 



深層学習への応用： 近年のAIブームによる技術の発展 



深層学習による自動着色の例：物体認識を利用 

Original Gray scale Colorlized 

早稲田大学：飯島ら 



深層学習技術を取り入れた統合的解析ツール 

Deep-MagRO 

• 完全自動による閾値決定 

• 完全自動によるNMR信号検出
とノイズ除去機能 

• FLYA, CYANAと連携した完全
NMRシグナル自動解析と構造
計算 



現状として、ピーク検出から開始し、 

かつ高精度に連鎖帰属を達成できる 

プログラムは存在しない・・・ようである  

[理由はおそらく] 

割とノイズが多い（アーティファクト） 

シグナル強度の低いシグナルを拾いにくい 

若干重なっているシグナルなど  
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ウイグル型ノイズ 
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実際のノイズ除去の結果 

2D 1H-13C HSQC (Constant Time), 111aa (13C/15Nラベル体、メチル化FKBP2) 

自動ピックによるピーク CNNによるノイズフィルタ 



Deep Convolutional Neural Networksを応用
したNMR信号・ノイズ自動判定器 

  Number of peaks Accuracy  

NMR experiment initial  filtered Recall 
(%) 

Precision 
(%) 

F-value 
(%) 
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※：極めて高いRecall値であることが重要 



２次元画像 

深層学習 

ノイズかシグナルかを判定 

２次元NMRデータ 
人間の場合 

ノイズかシグナルかを判定 

計算機が”目で見て・判断する” 



Deep-MagRO, FLYA, CYANAを連携させた完全自動解析
の事例 (Kobayashi, N. et al., 国際誌投稿中) 

 

Assignment completeness : 92.5%  

           accuracy:  97.2% 

RMSD bias (CO,N,Ca): 1.10Å  ± 0.03 Å 

RDC (1H-15N with Phase)  corr = 0.85 ± 0.04   

1. Peak pick on MagRO  

2. CNN filter 

3. FLYA (20-Core 3.0 GHz) 

4. TALOS+ 

5. CYANA (20 models) 

6. RDC validation (1H-15N) 

全工程: 163min 

(通常の半自動解析： 14~20days) 

Lamin G465D 144アミノ酸長 (7種の3D NMRスペクトル) 

完全自動 (左)         手動による (右) 



半自動的な
手動解析 
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深層学習により強化された解析作業時間の改善 

NOE シグナル帰属 立体構造計算 

主鎖シグナルの帰属 

側鎖シグナルの帰属 

深層学習により強化
された解析法 

およそ：4-5時間 

(だだし、データの質
に強く依存) 



まとめ 

• PDB, BMRBにおけるデータは自動的にXML化、
RDF化され、高度な検索、WEB表示機能を獲得した 

   

• 深層学習の画像認識技術を応用したDeep-MagROに
より、小型のタンパク質ならば 

   少数の3D NMRデータセット+残余双極子 (RDC)  

  を用いる事で信頼性が高くなおかつ高速に自動解析 

  が可能になった。 
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各年におけるNMR構造登録件数と 

BMRB登録件数の推移 

BMRB登録件数(12,318: 2018年4月)  

NMR構造登録件数 (11,901: 2017年6月) 


