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どんなデータの話︖
⇒ タンパク質などの⽣
体分⼦の⽴体構造のデ
ータ
構成原⼦の座標(X,Y,Z)と付
随情報
(図: PDB-3vau ミオグロビ
ン)
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⾃⼰紹介
⽒名: 鈴⽊ 博⽂
研究のバックグラウンド

電⼦顕微鏡を使った⽴体構造解析
2018年9⽉まで

⼤阪⼤学 蛋⽩質研究所に所属
PDBjの開発スタッフ

現在
早稲⽥⼤学 先進理⼯
バイオインフォマティクス・データベース

今回は…
過去、AJACS講習会の講師を数回
今回は会場が東京なので...
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想定する聴衆
構造⽣物学・バイオインフォマティクス

専⾨外 〜 初学者

コンピューターを利⽤した研究
ある程度経験あり
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この講習の⽅針
PDBデータは...

難しい⾯
マニアック (独特の⽤語、理論体系など)
⾮専⾨家には、研究利⽤は難しい

簡単な⾯
データで「遊んでみる」のは簡単、割と楽しい
教育利⽤、画像をアートとして利⽤など

なので...

「基礎からの知識の積み上げ」より「断⽚的」「よもやま話的」
他のデータベースを使うときにも役⽴つような情報
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PDBjのウェブサイトの紹介

1. PDBjのウェブサイトの紹介 👈
2. 構造ビューアの使い⽅
3. PDBの紹介
4. データフォーマット
5. 補⾜
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PDBjトップページ
https://pdbj.org/
「pdbj」を検索する
とヒット
スマートフォンにも
対応

画⾯の広さ次第
の表⽰
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https://pdbj.org/


ページの構成
上部に検索ボックス

データエントリ、ドキュメントなども検索可能

左にメインメニュー
画⾯の広さによっては⾮表⽰、メニューボタンで表⽰切り替え

「初めての利⽤者のためのガイド」
⽂字通り初⼼者向けへのガイド
「対話型チュートリアル」
「PDBj⼊⾨」⾮専⾨家向けサービス

「必要なサービスを探す」
たくさんのサービスがあるので、サービスを探すためのサービスがある
キーワードか、カテゴリで検索
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「PDBj⼊⾨」
https://numon.pdbj.org/
教材などへのリンク集
PDBjがアウトリーチ活動で
利⽤しているサービスなど

スマートフォンでVRが
⾒られるサービス
⾚⻘メガネで⽴体視

各種ドキュメント
「今⽉の分⼦」
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今⽉の分⼦
https://numon.pdbj.org/mom/
⽣体分⼦の構造の美しい画像と丁寧な解
説⽂
⽶国 RCSB-PDBの David S. Goodsellによ
る「Molecule of the Month」の⽇本語訳
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トップページからの検索
トップページの上部の検索
ボックス
キーワード検索
⽇本語もOK
PDBデータだけでなく、各
種サービス、ドキュメント
も検索可能
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PDBj Mine 詳細検索
https://pdbj.org/advanced-
search
多様な条件での絞り込み検索可
能
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https://pdbj.org/advanced-search


更に⾼度な検索
https://pdbj.org/mine
PDBj Mine: PDBj検索エンジ
ンの総称
XPath Search: XML構造に基
づく検索
CIF Query Service: 関係モデ
ルに基づくデータ構造を利
⽤した検索
SQL検索: SQL⽂で検索
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検索結果
⼀般的な「いわゆる検索結果」
上部にページ種類のタブ

PDBエントリ
ウェブページ
化合物
その他いろいろ
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データエントリのページ
タブ切り替えで表⽰情報を
切り替え

構造情報
実験情報
機能情報
など

右カラム
構造ビューア
ダウンロード
他のデータベースへの
リンク

図はPDB-3VAU（ミオグロビン）のページ
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構造ビューアの使い⽅

1. PDBjのウェブサイトの紹介
2. 構造ビューアの使い⽅ 👈
3. PDBの紹介
4. データフォーマット
5. 補⾜
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PDBエントリのページからMolmil
構造エントリページの右側の画像を
クリックすると、Molmilのウインド
ウがポップアップ
図はPDB-3cl0の例
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Molmil
https://pdbj.org/help/molmil
PDBjで開発している構造ビューア
ウェブブラウザ上で動作 (Javascript/WebGL)
マウスのドラッグで分⼦の回転、ホイール回転(または右ボタンドラッグ)で拡⼤
縮⼩、など
スマートフォンでも動作、タッチ操作（フリックで回転、ピンチで拡⼤縮⼩、な
ど）
メニュー操作で各種表⽰スタイルへの切り替え
コマンドラインインターフェースも
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2種類のビューアリンク
構造データによっては「⽣物学的単位を表⽰」という項
⽬も表⽰される
図はPDB-3cl0の例
PDB-3cl2の場合、同様の構造データで同様の⽣物学的単
位だが、⾮対称単位が異なる
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⾮対称単位

PDBに登録されているデータのほとんどは結晶構造
データ登録者が繰り返しの基本単位とみなした構造・⾮対称単位 (Asymmetric
unit) の原⼦配置と、その対称性情報が登録されている
らせん対称や、正20⾯体型対称など、結晶学以外の⾮対称単位もある
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⽣物学的単位（⽣物学的集合体）
「⽣体内や溶液中での構造に近い」と考えられる構
造単位を、結晶構造から切り出したもの
データ登録者が定義したものと、計算によって⾒積
もられたものが登録されている
⽣物学的単位とみなした根拠（クロマトグラフィー
など）も記述されている
⾮対称単位との関係（⼤きい・⼩さい）は、データ
ごとに異なる
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その他の構造ビューア
PyMOL

⾼機能なビューアとしては、デファクトスタンダード
オープンソース
バイナリ完全版は有償
⾼度な操作にはスクリプトの知識が必要

UCSF-Chimera

⾮営利利⽤ではフリー、各種OS向けインストーラが配布
ソースは⾮公開
GUIが良くできている

適当に触っていると割とスゴイ作図や解析ができてしまう
ヘルプ・ドキュメントも充実
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UCSF-Chimera
メニュー -> open -> Fetch by ID -> PDB-IDを⼊⼒す
るだけでデータが開く

注⽬部位へのフォーカス、複数の構造の重ね合わせ、
モーフィングアニメーションの作成、配列ビューアと
の連携表⽰など、簡単なGUIのみで実現可能
以前のAJACS講習会で、変異残基の構造変化などの実
習を実施

https://events.biosciencedbc.jp/training/ajacs70/
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QuteMol
きれいな絵を描くことに特化したソフト
低機能だが、その分簡単に「凄い絵」が描ける
右図の本の表紙画像はQuteMolで作成
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データと画像の利⽤について
権利の話

PDBデータはフリー（パブリックドメイン）
各ウェブサイトの画像などについてはそれぞれのドキュメントを参照

PDBjの利⽤規約: https://pdbj.org/info/terms-conditions

科学の⽂脈でのマナー
データの出処は明記する、PDBの場合はPDB-ID

ソフトウェアのライセンスにも注意
⽂献引⽤の義務・要請がある場合も
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PDBの紹介

1. PDBjのウェブサイトの紹介
2. 構造ビューアの使い⽅
3. PDBの紹介 👈
4. データフォーマット
5. 補⾜
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２つの側⾯
PDBは…

世界でたったひとつのデータベース
厳重に秘匿
厳格に管理

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
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「⽤語」についてよもやま話 - Gmailの例
「Gmail」という名称が重複

サービス名
アプリ(メールクライアント)名

それも良し悪し
⽇常の利⽤では便利、覚えやすい
ちょっとマニアックな話をするときは混乱を招く

例「GmailでOutlookが使えるし、OutlookでGmailが使えるよ」
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いろいろな「PDB」
実態 名称

データベース名
(アーカイブ名)

PDB (Protein Data Bank)

組織名 wwPDB, PDBj, RCSB-PDB, PDBe

サービス名 PDBjなど

ファイル形式
(旧・公式フォーマット)

PDB形式 (拡張⼦:ent/pdbなど)

データのファイルフォーマットについては後述
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「⽤語」についてよもやま話 - 「データベース」
⽂脈で意味が変わる

辞書的には「整理されたデータの集まり」
検索などができるインターネット上のサービス
狭義ではデータベース管理システムを指すことも

データベースの種類
外部からのデータ登録で成り⽴っているデータベース運営を「データバンク」と
呼ぶことも
検索できない、単なるファイルの集まりは「データアーカイブ」と呼ぶことも
⼀次データベース、派⽣データベース、統合データベースなどいろいろ

GenBank、PubMedで有名なNCBIのサイト、たくさんのデータベースがある
structureというデータベースがある => PDB派⽣
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PDBとは
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PDBとは
PDBとは

(英)Protein Data Bank
(⽇)蛋⽩質構造データバンク
「⽣物学的構造データの中⼼的なデータベース」

「Protein Data Bank」という名前だけど...

タンパク質の情報を網羅的に集めたものではない
タンパク質だけではない、核酸、糖鎖など
⽣体分⼦の⽴体構造(原⼦座標)のデータベース

実験により観測された⽴体構造
同じタンパク質でも別の実験のデータは別エントリ
理論のみの構造モデルは受け⼊れていない

32



PDBの歴史
年 出来事

1971 設⽴ ブルックヘブン国⽴研究所(⽶)

1998 RCSB(⽶)へ移管

2003
wwPDB設⽴ 
(RCSB-PDB/BMRB(⽶), PDBe(欧), PDBj(⽇))

⾮常に⻑い歴史
インターネット・データベースの「黎明期」から

運営組織の移管を経ている
国際的な運営組織、⽇⽶欧にメンバー
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データの受け⼊れ (登録・検証・品質管理)
世界中の研究者から集める

PDBへの登録は事実上、義務
登録受付・検証・品質管理

PDBの3拠点で分担
専任のアノテーターによる、共通ルール
での品質管理と注釈付
全拠点で共通のデータアーカイブを作成

新規データは⾮公開、公開⽇まで厳重に管理
競争が激しい研究テーマが多い
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PDBへの登録が義務
nature誌が論⽂を受理する条件

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

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
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wwPDBの「諮問委員会」

 
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
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データの公開
世界同時公開

毎週⽔曜0:00 (⽇本時間9:00)
公開後はパブリックドメイン

使途は問わない、⼈類の財産
公開データ

世界共通のデータアーカイブ
各拠点独⾃のツール・独⾃のサービス
を通じて公開
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PDBの運営
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２つの側⾯
PDBは…

世界でたったひとつのデータベース
厳重に秘匿
厳格に管理

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
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データフォーマット

1. PDBjのウェブサイトの紹介
2. 構造ビューアの使い⽅
3. PDBの紹介
4. データフォーマット 👈
5. 補⾜
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ダウンロードできるファイル

個別ページのダウンロードタブ

多くの種類のファイルがある、PDBとPDBx/mmCIFに注⽬
ファイル形式名がその定義のページへのリンクになっている
ファイル名をクリックでダウンロード
[画⾯表⽰]ボタンでブラウザ内での表⽰
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PDB形式
特徴

テキスト形式、⾏ごとのデータ区切り、⽂字数で情報内容を定義
以前の公式フォーマット、段階的に廃⽌していく予定

利点
コンパクト
読み込みやすい

⽋点
複雑な情報は表記できない
巨⼤な構造が表記できない (分⼦数、原⼦数に制限がある)
不完全な情報
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PDB形式
⾏の先頭が、その⾏の内容を定義
ファイルの前の⽅は"REMARK"などのメ
タ情報(構造データの付随情報)
その後、殆どは"ATOM"という単語で始
まる原⼦座標の情報
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PDBx/mmCIF形式
特徴

以前は「mmCIF」と呼ばれていた形式
テキスト形式、STAR形式(空⽩区切り、表ベース)をベースにしたCIF形式をさら
に拡張したもの
STAR (Self-defining Text Archive and Retrieval): ひとつのテキストファイルにた
くさんの表を記述

PDBx/mmCIFでは各々のエントリに約60個程度のテーブルが⼊っている
CIFは"Crystallographic Information File"、mmは "macro molecule"(巨⼤分⼦)
PDBの現在の公式フォーマット、多くのソフトウェアが対応済み
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PDBx/mmCIF形式
利点

関係モデルに従い情報を格納、複雑な情報を厳密に記述可能
PDBのデータを完全に記述可能

⽋点
STAR形式は普及していない、プログラムを⾃作する場合は⾯倒
PDB形式のみに対応するソフトウェアも

コンバーターはある（完全な変換は原理的に不可能）
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PDBx/mmCIF形式
"_"で始まる⽂字列がデータの種
類を定義 (表のヘッダのようなも
の)
⼀⽂字以上の空⽩がデータの区切
り、改⾏は空⽩と同じとみなす
空⽩を含む⽂字列はクオーテーシ
ョン、改⾏を含む⽂字列はセミコ
ロンで囲む
表形式になっている部分は、定義
された情報の繰り返し
PDB同様、ほとんどは"ATOM"と
いう単語で始まる原⼦座標の情報
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⼊っている情報
主に原⼦座標、原⼦の種類、XYZ
階層的な構成要素の情報

原⼦ < 分⼦(残基) < ポリマー < 複合体・結晶
分⼦はポリマー（タンパク質・核酸）と⼩分⼦単体で異なる情報種
分⼦数、種類数は無制限
各タンパク質には由来⽣物情報なども

タイトル、キーワードなど、エントリの情報
データの登録者
⽂献情報（ジャーナル、号、著者）
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関係モデル
複数の表で複雑なデータを表現
例、⼈物のデータベースを考える

⼀⼈につき、⽒名は⼀つ、電話番号は複数
表形式で電話番号⼀つのセルに⼊れたい、無駄なカラムは作りたくない

解決策
電話番号の表を別で作り、⽒名の表とIDで結びつける
関係データベースで⽤いられる様式
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PDBx 辞書
https://mmcif.pdbj.org/
辞書⾃体もSTAR形式で表記されている
CIF形式ではデータの「キー名」は、
「カテゴリ名.(ピリオド)アイテム名」
と表記

例: atom_site.Cartn_x
関係データベースで⾔うところの、テ
ーブル名、カラム名に相当
500種類以上のカテゴリが定義されている
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補⾜

1. PDBjのウェブサイトの紹介
2. 構造ビューアの使い⽅
3. PDBの紹介
4. データフォーマット
5. 補⾜ 👈
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Multi-things going multi
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One for the multi
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「万⾒」とは

URL: https://pdbj.org/yorodumi
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「Omokage検索」とは

URL: https://pdbj.org/yorodumi
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https://pdbj.org/yorodumi


HOMCOS : 相同複合体の検索・モデリングサーバ

http://homcos.pdbj.org/
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詳しくは・・・
過去の講習会の資料

https://pdbj.org/info/previous-workshop
HOMCOSを利⽤した講習

HOMCOSでWeb検索で講習会の資料がヒット
UCSF-Chimeraの基本的な利⽤法の講習など

(電⼦顕微鏡データを利⽤した講習会)
https://pdbj.org/workshop/20160315/suzuki.pdf
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