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⽇本蛋⽩質構造データバンク (PDBj)
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蛋⽩質構造データバンク（Protein Data Bank、PDB）
とは⽣体⾼分⼦の構造データを集めた世界で唯⼀の
データアーカイブであり。⽇本では⼤阪⼤学蛋⽩質研
究所のPDBｊがアジア地域のデータ登録受付および処
理を⾏っている。

トーゴーの⽇シンポジウム2021

国際組織「国際蛋⽩質構造データバンク」（worldwide Protein Data Bank、wwPDB）の下、5つの
メンバー（⽶国のRCSB PDB、欧州のPDBe、⽇本のPDBj、NMRのBMRB、電顕のEMDB）が協
⼒して⾏っている。



近年データ登録数の増加が顕著
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トーゴーの⽇シンポジウム2021

昨年は年間処理数が１５０００件を超え、２０２１年も引き続き多くの登録が寄せられ
ている。
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PDBおよびCCD（化合物辞書、Chemical Component Dictionary）
ID枯渇への対応
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トーゴーの⽇シンポジウム2021

wwPDBではPDB IDの⻑さを8⽂字に拡張し、先頭に「PDB」
を付けています（例：pdb_00001abc）。

拡張されたPDB/CCD IDを含むエントリーは、従来のPDBファ
イルフォーマットではサポートされません。

PDBエントリーは４⽂字、CCDエントリーは３⽂字の英数字で識別されてきました。
現在の増加率で想定するとPDBは本年、CCDは３-４年で枯渇することが予想されています。

そのためwwPDBではそれぞれ８⽂字と４⽂字への拡張の準備を進めています。

Licensed under a Creative Commons 表⽰4.0国際ライセンス
©2021 ⽇本蛋⽩質構造データバンク



PDBjのアノテータがwwPDB初の1万件データ処理達成
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トーゴーの⽇シンポジウム2021

wwPDBの⾒学有美⼦さんが処理したPDBエントリーが
10,000件に到達しました。
⾒学さんはPDBjの設⽴メンバーとして，⺟校である⼤阪
⼤学にて2000年に業務を開始されました。 今年4⽉に
10,000件以上の構造を処理した最初のwwPDB研究員とな
りました。 多くのアジア地区の構造⽣物学者は、彼⼥の
名前をよくご存知と思います。 ⾒学さんはPDBの編集作
業を通じて、20年以上にわたり多くのPDB登録者ととも
に，⾼精度エントリーのタイムリーなリリースに貢献し
ています。

処理件数1万件を達成した⾒学さん。
wwPDBからの記念品を栗栖教授から授与されました。
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リガンドの検証結果と電⼦密度マップを可視化
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トーゴーの⽇シンポジウム2021

データ登録の機能強化1 wwPDBの検証レポートの改良

リガンドの幾何学的な検証情報の追加。X線結晶構造のPDBエントリーに対しては、 リガ
ンドとその周辺の電⼦密度マップを表す画像をwwPDBの検証レポートに表⽰

wwPDBの検証レポートの計算でつかうBuster (Global Phasing社） による係数で統⼀して提供
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トーゴーの⽇シンポジウム2021

データ登録の機能強化２ NMR制限情報の検証結果をwwPDB検証レポートに追加

wwPDB検証レポートの制限情報解析は、構造的な束縛を伴う制限情報の統計、制限情報
と原⼦座標モデルの間の違反、各モデルの距離制限及び⼆⾯⾓制限違反の平均出現数、各
モデル及び各アンサンブルに対する距離制限及び⼆⾯⾓制限違反の分布解析を含み、グラ
フまたは表形式で表現されます。

Licensed under a Creative Commons 表⽰4.0国際ライセンス
©2021 ⽇本蛋⽩質構造データバンク



8

トーゴーの⽇シンポジウム2021

⽣体⾼分⼦のNMR実験情報データベースであるBMRB
を⽶コネチカット⼤学の研究グループとともに運営し
ている。

本年よりグループ名をBMRBjと改名し、これまで１５
００件超のデータ処理実績を活かして NMRデータ登
録者とのコミュニケーションの円滑化、NMR実験デー
タの可視化を推進しています。

wwPDBと連携を⾏いながら、PDB登録システムOneDep
のNMR登録インターフェイス及びNMRのための検証レ
ポートの機能拡張に携わっています。
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BMRBj(Biological Magnetic Resonance Data Bank Japan)
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トーゴーの⽇シンポジウム2021

COVID-19エントリ特集ページ
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BMRBへと登録されたCOVID-19関連エントリを
BMRBj独⾃の検索エンジンを⽤いて表⽰。
DB間の横断検索機能を活かしてPDB, EMDBの
エントリも併せてBMRBj特設サイト内で閲覧で
きる。
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トーゴーの⽇シンポジウム2021

データ登録の機能強化3 BMRBjのオーサービューページ

従来のメールベースのやりとりに加え
て、専⽤ページを使ってBMRBjアノ
テータが処理・整形した登録内容を確
認できます。
引⽤論⽂のPubMed IDを使って、エント
リーの公開を簡単に⾏うことができま
す。
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トーゴーの⽇シンポジウム2021

データ登録の機能強化4 アノテーション処理で⾒つかった問題の⼀覧表⽰

アップロードしたファイルのチェック結果をエラー、ワーニングに分けて内容と共
に表⽰。登録者が修正が必要となる箇所を把握しやすくなり、データ品質の向上が
期待される。
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トーゴーの⽇シンポジウム2021

データ登録の機能強化5 化学シフトデータの検証レポート

アップロードした化学シフトファイルにBMRBjで統計情報も⽤いて検証した結
果を登録者ページに視覚化して表⽰する機能を実装した。
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