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as a member ofPDBは老舗デジタルデータリソース
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Nature New Biology 233, page 223 (1971)



as a member ofPDB Archiveの推移（1）

• 190,000件を超える専門家が編集処理したデ

ータをCC0 1.0 として自由に利用可能

 年率 ~8%でデータ量が増加

• 全世界で >400 を超える外部データベース

で活用されている

• 2020年集計でクライオ電顕のエントリーが

 前年比60%増

 原子分解能 (~1Å)に到達するエントリーもで

始めた
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CoreTrustSeal certification renewed through April 2024 (CoreTrustSeal.org)

http://coretrustseal.org/


as a member ofPDB Archiveの推移（2）

• 2021年1年間に限ると，アジア地区のデータ

量増加率が他地域よりも多いので，PDBjの

登録・編集の割合は約28%に増加

(4,160/14,570 = 0.286)

中国発のエントリー数の急増

• 機械学習による予測構造を併用した構造解析
の増加。結晶解析の位相問題解決にも貢献。

構造予測手法（AlphaFold2等）を併用

したIntegrated/Hybrid構造解析に対応

した検証レポートの構築が課題
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28%33%
39%

2021年1年間の内訳



as a member of2022に国際組織wwPDBに中国が参加
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as a member ofアナウンス１： PDB座標が更新されているかも？

● Improve the quality of  PDB 

structures

● Preserve original PDB IDs and 

maintain connections to the 

scientific literature 

● Reasoning captured

● The latest versioned file can 

be accessed at FTP

● The latest minor version of 

each major version is available 

at versioned FTP

ftp-versioned.pdbj.org
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as a member ofアナウンス１：座標更新履歴をご活用下さい

● >200 entries versioned

● Enabled rapid correction of 

>30 SARS-CoV-2 

structures

● Top reasons
■ Coordinate completeness

■ Ligand geometry

■ Ligand identity

■ Atom clashes

○ Depositors are encouraged 

to update their structures
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First SARS-CoV-2 structure in the PDB (6LU7) 



as a member ofアナウンス２：化合物IDが５桁になる

● PDBフォーマットでつかう３文字の化合物IDが2023年中に足りなくなります

● 以降の新規データはPDBx/mmCIFでのみ提供されます

● PDBフォーマットでは提供できなくなります。
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as a member ofアナウンス３：PDB IDは8桁になる

● 4文字のPDB IDも近い将来枯渇します

● 既に8文字のPDB IDでデータが提供されています

wwpdb.org/pdb?id=pdb_00006lu7

● 既に提供を開始しています！
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as a member of

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.

PDBjでは全データをRDFで提供中
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as a member ofバイオインフォマティクス研究者にお願い

・PDBの豊富な情報を活用して，複数のデータベー

スを横断的に利用するデータ駆動型研究に資する統

合利用ポータルを構築します。

・PDBjが管理・公開しているwwPDBのRDFサイト

も拡充します。

・学会で意向調査を行いますので，ご協力をお願い

します。

11

✔ 機械学習用データセット

✔ 疾患、生物学的現象、化

合物などの切り口からの
データ提供

情報科学研究者
データ駆動型研究

生物学・化学・医薬研究者
現象からのデータ検索



as a member ofまだ分解能だけで選別していませんか？

• 原子座標だけだと厳密な化合物を区別できないの

で，編集作業中に厳密に化合物を特定します

• 特に結合次数やキラリティー，原子の価数を厳密

にチェック

• しかし，下のような実験データで判断した構造情報

でよいのでしょうか？
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Deposited instance from 
coordinates (left) and the closest 

match in the dictionary (right)

Local ligand density display (1.5 sigma omit map)
TMP in entry 3HW4 with LLDF=6.77 (RSR=0.41, CC=0.70)



as a member of

We are now taking a further step and are requesting official wwPDB validation 

reports for peer review. These reports are made available by the wwPDB after data 

deposition (http://www.wwpdb.org/validation/validation-reports). Other Nature 

journals will soon follow suit.

Nature Struct. Mol. Biology, 23 (10), 871, 2016

実は，全てのエントリーに検証レポートがついています
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as a member of検証レポートは残基レベルで品質を評価

 Model Quality

 Bond lengths and angles 

(outlier info, RMS-Z)

 Chirality, planarity

 Close contacts (including worst clashes, 

MolProbity clash score)

 Torsion angles (Ramachandran statistics, 

protein rotamers)

 Ligand geometry (Mogul analysis)

 Residue Plots 

 Residues with model-quality outliers (0, 1, 2, 

>2)

 Residues with RSR-Z > 5 are highlighted

 Residues not observed
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Overall Quality Summary

Residue Plots



as a member ofX線：化合物情報を構造化学的・結晶学的に評価
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PDB entry 5zix (Better data quality) PDB entry 1zk4 (Worse data quality)



as a member ofCryoEM構造もNMR構造も検証レポートを作成

● EM map volume analysis
○ The fit of model to the map at residue level and global visual overlay

○ Map analysis and visualization

● NMR restraints assessments
○ Distance and dihedral angle restraints with graphical and tabular statistics 

○ Available for restraints deposited in single NEF/NMR-STAR formats

PDB ID 7cwu
PDB ID 7jia
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as a member of化合物に特化した機械学習用データセット公開

・化合物情報に特化した機械学習用データセットを

公開します。

・蛋白研の実験研究者と協力し，複数の判断基準を

導入して機械的にフィルタリングしたデータセット

を公開します。

・各種学会で意向調査を行いますので，ご協力をお

願いします。
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同分解能でも異なる実験デー
タとの一致度の例

左：RSR=0.10, CC=0.95

右：RSR=0.41, CC=0.70



as a member ofAcknowledgements
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as a member of
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