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PDBjは欧米拠点と分業で
PDB/BMRB/EMDBを構築
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アジアの蛋白質構造データセンターです

Protein Data Bank Japan :          は
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wwPDBとの関係

生体高分子の3次元構造
に関する情報を集めた国

際的データベース
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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新しいwwPDBの組織（2021〜）

wwPDB Steering Group

CORE 
MEMBERS

RCSB PDB, PDBe, PDBj, 
BMRB, EMDB

ASSOCIATE MEMBERS
PDBc, PDBi

wwPDB AC

WorkshopwwPDB VTF
Working 

Group

6



構造データ1件を登録するのに要する時間

アノテーションに要する時間

(a) ~1hr: 修正依頼の必要
ない単純な構造

(b) ~4 hrs: 修正依頼を必要

としない複合体などの複雑な
構造

(c) ~15 hrs:登録者からの
修正を必要とする構造
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蛋白質構造データは解析方法が多様で豊富な情報を持つがゆえに，
品質を担保しながらDB化するのに多くのリソースを必要としています

．



*2) Country/Region a depositor selected on creating a session

Country/Region *2) Depositions

China              1750

Japan              809

Korea 312

India              257

Taiwan             151

Singapore          73

Thailand           41

Hong Kong          34

Malaysia 5

Saudi Arabia  3

Turkey 2

Macao 1
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China              
51%

Japan              
24%

Korea
9%

India              
8% Taiwan             

4% Singapore          
2%Others

2%

2020年のPDB登録数
（PDBj処理分≒ 全世界の1/4）
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https://pdbj.org/featured/covid-19



論文発表を待たずにwwPDBデータ
を公開するよう直接依頼

実験データ PDB登録と検証レポート 論文投稿

専門家による査読 論文公開 PDBデータ公開
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PDBj独自の活動とwwPDBでの位置付

Kinjo et al. (2012) Nucl. Acids Res. 40, D453-

D460.

X-ray Structure

NMR Structure

Exp. Information 

(X-ray, NMR, EM, etc)

Cryo-EM SAXS

Large 

Complex 

Sequence 

PPI (interaction)

wwPDB/RDF

http://rdf.wwpdb.org/

In UniProt RDF:

BMRB/RDF

http://bmrbpub.protein.osaka-u.ac.jp

Kinjo et al. (2012) Nucl. Acids Res. 40, D453-D460.

Yokochi et al. (2016) J. Biomed. Semantics, 7:16.
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HOMCOS :複合体立体構造の検索・
ホモロジーモデリングのサーバ

サービス 入力１ 入力２

PDB内の

結合分子
の検索

タンパク質に対する
結合分子の検索

アミノ酸
配列

化合物に対する
結合分子の検索

化合物
構造

複合体

立体構造
の
ホモロジー
モデリング

ホモ多量体モデル アミノ酸
配列

ヘテロ多量体モデル アミノ酸
配列A

アミノ酸
配列B

化合物ータンパク質
複合体のモデル

アミノ酸
配列

化合物
構造

・PDB内の複合体の立体構造データを検索し、それを鋳型にモデリングする

MYB

HRX

Crebbp

MYB

MRE-1

MRE-1

http://homcos.pdbj.org

アミノ酸配列２本を入力、それぞれ、PDBに対する
BLASTを実行

ヘテロ多量体のモデリング

タンパク質に対する結合分子検索

化合物－タンパク質複合体のモデル
アミノ酸配列と化合物構造を入力、アミノ酸配列はBLASTで、
化学構造はKCOMBU   でPDBに対して検索

BLAST BLAST 

BLAST KCOMBU 

鋳型構造

鋳型構造

予測構造 予測構造

入力アミノ酸配列について対PDBのBLASTを実行
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構造データのアーカイブの現状

1. 結晶解析

回折イメージ → 構造因子（hkl） → 座標データ（xyz）

アジア・オセアニア地区では，公的アーカイブは存在せず．
論文発表したデータ保管は研究者個人にゆだねられていた．

配列やヘテロ化合物の情報，実験条件や
生物種の情報などmetadataを付与して，
PDBアーカイブとしてwwPDBが一元管理
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New Archive for X-ray Diffraction Images

https://xrda.pdbj.org



構造データのアーカイブの現状

2. NMR構造解析

Spectral データ

→ 座標データ（xyz）

Relaxationデータ

Chemical shifts
Coupling constants
Time-domain data
Spectral peak lists

R1/T1, R2/T2, R1rho/T1rho, NOEs

配列やヘテロ化合物の情報，
実験条件や生物種の情報な
どmetadataを付与して，PDBア
ーカイブへ



構造データのアーカイブの現状

3. 電子顕微鏡構造解析

画像データ → 密度マップ → 座標データ（xyz）

配列やヘテロ化合物の情報
，実験条件や生物種の情報
などmetadataを付与して，
PDBおよびEMDBアーカイブ
へ

欧州EBIがパイロット

的にデータベースを
運用中．ファイルサイ
ズが大きいため，欧
州のデータが中心．
遠距離からの登録は
長時間を要する．
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EMPIAR-PDBj の運営

2020/9/1 現在
データエントリ数:619
全データサイズ：約1.2 PB

1) 日本サイトの一般公開開始（2018/12）
2) 高速ファイル転送ソフトウエアAsperaを導入・運用
3) 早稲田大学のコールドストレージにデータのバックアップ（由良研と共同）
4) 日本でのデータ登録(Deposition)支援の開始(2019/08)。ハードディスクの阪大へ
の送付に対応。

EMPIAR: 電顕の２D画像のデータベース
目的： 1)分解能向上 2) ３Dマップの検証 3)教育

→サイズが大きいので地域分散が必要

https://empiar.pdbj.org
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構造データのアーカイブの現状

4. MD等計算結果

計算条件等 → 多数のトラジェクトリ → 座標（代表的）

MDboxなど，幾つかデータベースはあるものの，論

文に登録された代表的な座標をアーカイブし公開
する目的の息の長いデータベースは存在しない．

一般公開を目的に，
以前はPDBに登録さ

れたが，今は登録を
受け付けていない

必要最小限のアノテーションを附した，登録者
フレンドリーな一般公開アーカイブを構築



生物学的構造モデルアーカイブの整備

https://bmsa.pdbj.org

1) サイトの一般公開開始（2018/12）
2) ORCID iD認証によるデータ受付(Deposition)の開始
3) インシリコユニットからの登録開始

20



情報データ基盤整備の重要性

• データ駆動科学（例えばAlpha Fold2などにも応用）に必須の高
品質なPDB/EMDB基盤を整備する拠点

• Data Availability Statement（DAS）を明確にする最近のコミュニ
ティーの方針に合致した１次実験データ/計算結果データのア
ーカイブの重要性に対応する拠点
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