
栗栖源嗣（Genji Kurisu）

大阪大学蛋白質研究所

（Institute for Protein Research, Osaka Univ.)

wwpdb.org

PDBｊとwwPDBの今後の活動方針について
（Activity plan of PDBj and wwPDB）
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生体高分子の3次元構造に関

する情報を集めた世界に一つ
のデータベース

1971年からのデータが集積され，情報は無償で

利用できる．運営は各国（米国，欧州，日本）の
政府機関による研究費用でまかなわれている．
2003年からは国際組織wwPDBとして活動して
いる（PDBjは創立メンバー）．
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wwPDBがカバーする範囲と構成員
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PDBjの活動

• Data-inの活動：
・wwPDBの一員として品質管理をしつつ登録作業を実施
・新たな標準フォーマット等の開発(PDB/RDF, BMRB/RDF)

• Data-out の活動：
・共通データのダウンロードサイト（毎週アプデート）の運営

・関連DBとの統合化や二次データベース・ツールの開発

後半で，横地さんが詳しく解説
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PDBｊは日本を中心にアジア地区
からのデータ登録に責任を持つ

Americas, 
Oceania

Asia

Europe, 
Africa

deposit.wwpdb.org

引き続き，アジア地区のデータ登録とデータ検証に責任を持つ．
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論文等に掲載される際のお願い

PDBエントリーは，wwPDBのメンバーで協力して処理しています。

登録について論文中に記載される場合は，以下の例のようにお願い
します。

“The coordinates and structure factors for the structures reported here 
are deposited to the worldwide Protein Data Bank and available from the 
Protein Data Bank Japan with accession codes of ####.”

“The cryo-EM density map is deposited in the Electron Microscopy Data 
Bank under accession number EMD-####. The atomic models of the cryo-
EM structures are deposited in the worldwide Protein Data Bank (wwPDB) 
under accession numbers #### and ####, respectively”

“The coordinates for YOUR PROTEIN1 and YOUR PROTEIN2 are 
available as PDB entries #### and ####, respectively. The resonance 
assignment for YOUR PROTEIN 1 has been deposited in the Biological 
Magnetic Resonance Bank as accession number ######.”

例１

例２

例３
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2018年のPDB登録数（国別）

国名 登録数

China 1283
Japan 698
India 286
Korea 273
Taiwan 174
Singapore 96
Hong Kong 40
Thailand 13
Iran 13
Saudi 
Arabia

9

Malaysia 4
Indonesia 4
United Arab 
Emirates

3

Turkey 1

合計 2897
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2018年のEMDBとBMRBの国別登録数
（PDBj処理分）
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共通登録サイト導入による効率化

 wwPDB datacenterの共通登録サイト

 Ｘ線，ＮＭＲ，電子顕微鏡の各手法で決定した座標を全て
取り扱う

 実験データ（構造因子，化学シフトと距離束縛情報，EMマ
ップ）の登録も行う

 OneDep logo
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ORCiD IDの収集とOneDepへのlogin

 2018年7月に、OneDepシステムから登録する際に必要なコ
ンタクトオーサー（連絡先）情報において、 研究者ID番号（
ORCiD）が、必須となりました。 この変更によって、wwPDB
が、PDBエントリーを登録者に正しく結びつけられるようにな
りました。

 2019年中には、ORCiDがOneDep登録システムへのログイ
ン認証に使用される予定です。
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https://orcid.org
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• wwPDBでは，PDBフォーマットからPDBx/mmCIF
フォーマットへ変換するためのツールを提供していま
す。
 pdb_extract
https://pdb-extract.wwpdb.org/

 MAXIT
https://sw-tools.rcsb.org/apps/MAXIT/index.html

• PDBjでは単独で機能するmmCIFエディターを開発中
（テストユーザー募集中！）

mmCIF editorの開発
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PDBjで提供しているファイルフォーマット

• PDBx/mmCIF
 The master format of the wwPDB
 Ver.5.312

• PDBML
 “direct translation” of mmCIF into XML

• (Legacy) PDB format
 No more supported for deposition from July 1st.

• PDB/RDF
 Translation of PDBML into RDF/XML
 (Standard format for the Semantic web)

• Experimental Data (X-ray, NMR, 3DEM=EMDB)

• Validation Report (PDF, XML, RDF)

メタデータ
と座標
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---------------------------------------------------------------------------
Field |    Column    | FORTRAN |                                           

No. |     range    | format  | Description                                   
---------------------------------------------------------------------------

1. |    1 - 6    |   A6    | Record ID (eg ATOM, HETATM)          
2. |    7 - 11    |   I5    | Atom serial number                                
- |   12 - 12    |   1X    | Blank                                            
3. |   13 - 16    |   A4    | Atom name (eg " CA " , " ND1")      
4. |   17 - 17    |   A1    | Alternative location code (if any)                
5. |   18 - 20    |   A3    | Standard 3-letter amino acid code for residue     
- |   21 - 21    |   1X    | Blank                                            
6. |   22 - 22    |   A1    | Chain identifier code                            
7. |   23 - 26    |   I4    | Residue sequence number                          
8. |   27 - 27    |   A1    | Insertion code (if any)                          
- |   28 - 30    |   3X    | Blank                                           
9. |   31 - 38    |  F8.3   | Atom's x-coordinate                         
10. |   39 - 46    |  F8.3   | Atom's y-coordinate                         
11. |   47 - 54    |  F8.3   | Atom's z-coordinate                          
12. |   55 - 60    |  F6.2   | Occupancy value for atom                      
13. |   61 - 66    |  F6.2   | B-value (thermal factor)                       
- |   67 - 67    |   1X    | Blank                                         

14. |   68 - 70    |   I3    | Footnote number                               
---------------------------------------------------------------------------

1         2         3         4         5         6        
12345678901234567890123456789012345678901234567890123456789012345678
--------------------------------------------------------------------
ATOM   1751  N   GLY C 250      32.286   1.882  43.206  1.00 22.00
ATOM   1752  CA  GLY C 250      32.365   1.086  41.969  1.00 21.39
ATOM   1753  C   GLY C 250      31.538   1.735  40.864  1.00 20.79
ATOM   1754  O   GLY C 250      30.621   2.527  41.152  1.00 21.58 15

（古い）PDBフォーマットの限界

フレキシブルなPDBx/mmCIFフォーマット
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リガンド検証の高度化

 Batch search against Chemical 
Component Dictionary with 
automated CCD ID assignment

 Captures and displays author-
provided chemical information

 Comparison panel 
 2D and 3D views of ligand 

for review
 ID assignment

 Display of local ligand   electron 
density fit 

Deposited instance from 
coordinates (left) and the closest 

match in the dictionary (right)

Local ligand density display (1.5 sigma omit map)
Top: REA in entry 1CBS  with LLDF=1.31 (RSR=0.10, CC=0.95) 

Bottom: TMP in entry 3HW4 with LLDF=6.77 (RSR=0.41, CC=0.70)
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リガンド検証の高度化 (Ligand of Interest)

wwPDBは、Global Phasing社と協力して、wwPDB/CCDC/D3R
リガンド検証ワークショップによって提案されたように、 buster-
report のリガンド可視化情報をwwPDBの検証レポートに組み込
みました。
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今回の更新により、wwPDBは検証レポートに加えて、検証の
過程で作成される電子密度マップの係数(2mFo-DFc と mFo-
DFc)を登録者に提供します。生成された電子密度マップの係
数は、新しいエントリーが公開される際にPDBアーカイブに追
加され、 既存のエントリーに対しては、全エントリーの検証レ
ポートを再作成する際に、PDBアーカイブに追加する予定で
す。
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PDBjの活動

• Data-inの活動：
・wwPDBの一員として品質管理をしつつ登録作業を実施
・新たな標準フォーマット等の開発(PDB/RDF, BMRB/RDF)

• Data-out の活動：
・共通データのダウンロードサイト（毎週アプデート）の運営

・関連DBとの統合化や二次データベース・ツールの開発

→後半で，検証レポートのRDF化につい
て，横地さんが詳しく解説

20



PDB Core Archive Downloads

More than 1.8 million/day!

N.B.: Some 2018 data lost due to GDPR.
Hope to be back on track for 2019.
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2018年のPDBj利用状況

 アクセス総数：46,552,329件

awstatsでアクセス状況
を管理

(例) PDBj 主なweb 
serviceの

１年間の利用状況
(robot accessは除く）



※データ検証ファイルのRDF化

データ検証レポートの高度化

データの信頼性をマシン（AI）が判断できるようになり，
PDBのデータ統合化には極めて重要．
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wwPDB Foundationに寄附を！

http://foundation.wwpdb.org/

 Website 
released

 Fundraising 
on-going

 2021 PDB50
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