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して運営するとともに、様々な解析ツールを提供しています。
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増大するRAWデータサイズへの対応

機能拡張を続けるPDB登録システム

蛋白質立体構造解析手法別の生データ受付サービス

登録・処理状況と解析手法の内訳

電子顕微鏡で構造解析に使用した大量の生の２D画像をアーカイブする
EMPIARデータベースでは、すでに公開データサイズが４PBに達しました。
2025年の第1四半期には５PBまで増えることが予測されています。PDBjでは
肥大化するデータに対応するため、非圧縮のデータを独自で圧縮してデータ
容量の削減する機能の実装を行っています。また、数TBサイズの大容量のデ
ータの転送ツールの導入やネットワーク環境に制約がある研究者への登録
支援として、オンラインの他、HDDの直接送付による受付にも対応している。

登録・検証・アノテーションを行うパイプラインシステム

X線回折 電子顕微鏡 核磁気共鳴

wwPDBが開発した、登録・検証・アノテーションを行うパイプライン・システム
メンバーサイト(RCSB PDB, PDBe, PDBj)で共通のシステムを使用している。
X線結晶解析、NMR、EM等の実験手法に対応。登録者PIの国・地域によって、 担当
処理サイト(RCSB PDB, PDBe, PDBj)へ自動的に振り分けられる。
PDBx/mmCIFフォーマットを使用し、アーカイブ上のデータ品質の向上にも貢献す

るとともに、各諮問委員の提言をもとにシステム全体の機能拡張を続けている。

最近の機能拡張や変更内容
・  PDBIDは8桁、CCDIDは5桁へ
・  ORCiD-IDを使用してOneDepシステムにアクセス可能に
・  修飾表現の標準化　

PDBへの登録数は年々増加、解析手法はX線回折や核
磁気共鳴に加え、近年は電子顕微鏡によって構造が決定
された登録が大幅に増加して いる。

EMPIAR (Electron Microscopy Public Image Archive) は、3D
バイオイメージング実験から得られた生の2次元画像データ
および特定の3Dバイオイメージングデータセットのデータベ
ース。公開された生データを使って三次元構造を再構成する
ことにより、解析ツールの開発や解析手法の研究に用いられ、
分解能向上に役立つことが想定されている。Webインターフェ
ースに加えて、JSONファイルによるエントリ作成にも対応して
いるため、複数の登録やバージョン管理システムによる制御を
行いたい場合であっても登録者側にとって最適な方法で登録
を行える。

BMRBigはFID（Free Induction Decay)やピークリストなど
NMRによる測定で得られるすべて情報をアーカイブするデ
ータベース。多数のサンプルによる実験を一つのエントリと
して扱えるなど柔軟なデータ受け入れを行っている。大規模
な研究プロジェクトにおいて、NMR分光計からBMRbigに直
接送信して、実験データを逐次整理しておくことで、プロジェ
クト公開時のデータ共有の迅速化を図ることが想定されて
いる。BMRbigでは、全てのデータファイルがバージョン管理
され、公開後もデータファイルの追加、更新が可能である。

アジア発のデータ登録数は欧米に並ぶまで急速に伸
びている。2023年はアジア地区の増加率は他地域より多
く、PDBj の登録・処理割合は約32％に増加。

2022年よりPDBcがAs s o c i a t e 
memberとして中国大陸のデータの処
理を担当。（登録は全てPDBj にて受付）

XRDa (Xtal Raw Data Archive) は、PDBj独自開発によるX線回折
画像のデータベース。wwPDBメンバーの強みを活かしてOneDep
登録後、構造エントリ情報がXRDa内のORCiD-IDに自動的にリンク
される。OneDepへ登録したPDBID情報ともリンクして表示される
ため、登録者と利用者どちらもエントリ検索しやすいシステムであ
る。構造データ登録前に生データを先行登録することも可能で、そ
の場合も後からリンクすることが可能である。また、低分子量の回
折データなど、PDBの登録基準に満たない生データも登録が可能
となっている

PDBにおいて、タンパク質鎖の修飾
に関する表現方法を標準化するプロジ
ェクトを進めています。これにより検索
性の向上が期待できる。

2021年に28％程度だった全登録に占める
電子顕微鏡による構造決定の割合が2023年
には40％近くを占めるまで増加した。主要３
手法による構造決定が99％を超えている状
況に変化はない。

2023年の解析手法別登録数

最新の内訳

その他
1％未満

PDBjは、年間4000件以上の生体高分子の立体構造データを受け付けています。的確なデータキュレーションサービスに加えて、構造情
報の品質評価を行う検証レポートの提供を通じて、wwPDB全体で計22万件を超す高品質なデータアーカイブを構築し、分子の立体構
造を利用する様々なコミュニティへの貢献しています。wwPDBのデータ登録システムである国際共同開発のOneDepは、各諮問委員の
提言をもとに機能を追加し、最新の実験手法に対応できるように改良し続けています。
また、将来の技術開発のための基盤データの整備や、第三者による解析結果の妥当性評価を可能にすることを目的として、PDBjは研究
者の貴重な実験生データの収集を強化しています。X線回折データと電子顕微鏡データについては、それぞれXRDAとEMPIAR-PDBjとい
う受付サービスを提供しています。さらに、核磁気共鳴に関しても、従来のBMRBに加え、新たに柔軟性の高いBMRbigと呼ばれるデータ
受付を開始し、蛋白質立体構造解析の主要な3手法を網羅する実験生データの受け入れ環境が整いました。
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PDB登録システムの進展と蛋白質立体構造解析手法別の実験生データ収集活動


