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 研究開発実施の概要 

【研究開発の目的】 

本提案で構築する主なデータベース PDB Archive （Protein Data Bank：蛋白質構造データ

バンク）と BMRB Archive （BioMagResBank：NMR 実験情報データバンク）は、生命科学を支える

基盤データベースとしての役割を担っている。特に創薬の現場では、PDB や BMRB を活用した構

造生物学をベースとする研究手法が、確立した創薬基盤技術のひとつになっている。PDBj（https:

//pdbj.org）は、2003 年に欧米のパートナーと一緒に国際蛋白質構造データバンク（worldwide 

Protein Data Bank: wwPDB，https://wwpdb.org）を設立し、その一翼を担ってデータを収集し

て、厳しい品質管理を行いつつデータベース構築と公開を継続してきた。PDB と BMRB のデータ

登録・利用においては、個々のデータの質を利用者へ示す検証レポートの重要性が増している。

本研究開発では、PDB と BMRB の利用者・登録者に、個別の品質管理データや独自アノテーショ

ン等を RDF 形式で提供して、統合データベースとしての発展的な利用を促進することを目的とす

る。 

 

【実施内容】 

以下の個別項目を開発し、PDB と BMRBの利用者・登録者に提供する方法をとった。 

i) 検証レポートを全ての実験手法で確立し、検証レポートを RDF化して利用者に提供すること。 

ii) 蛋白質に結合する化合物の情報を効率よく収集・利用できるよう、既存の低分子化合物構造

データベース（CSD）との連携・統合化を進めること。 

iii) 分子系統樹情報を利用した可視化により、配列データが大量であっても効率的な情報抽出を

可能にするツールを開発すること。 

iv) 利用者が希望する構造情報（原子座標という形でなく、分子立体構造上のどの位置で、どの

ような性質を持ち、どのようなダイナミクスの特徴があるか？という情報）を PDBj 独自のアノテ

ーション情報として提供すること。 

v) BMRB のデータをもれなく収集・利用できるよう、新しいツールを継続開発し、wwPDB パート

ナーはもとより一般ユーザーに提供すること。 

vi) アノテータやユーザーの人材育成に積極的に取組み、基盤データベースとしての PDB と BM

RBを継続的に維持・管理・利用できる体制を構築すること。 

 

【得られた成果】 

日米欧の国際協力により、進展著しい電子顕微鏡による構造解析にも完全に対応して、PDB と

BMRB を継続的に構築・検証・公開した。wwPDB で分担しているアジア・中東地域からの全デー

タを 100％処理し、各エントリーの論文発表に合わせて遅滞なく全世界に公開することができた。

新型コロナウイルス感染症による運営への影響は最小限に抑えることに成功するとともに、新型コ

ロナウイルスの蛋白質構造情報については、タイムリーかつ正確に情報発信することができた。PD

Bj オリジナルの活動として、特にデータ品質管理のための検証レポートの拡充と RDF 化を図る一

方、位置情報の自動アノテーション、CSD との連携、NMR データ登録・検証の高度化を行った。ま

た、ASH viewer の開発を進め、可読性の高いツールを構築し、プロジェクト終了までに実装でき

る見込みである。データベースの利用促進と人材育成・国際協力に関する特筆すべき成果として、

PDB China と PDB Indiaの開始に道筋をつけたことが挙げられる。 
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 研究開発実施体制 

1. 研究グループ 

(1) 「栗栖」グループ（研究代表者グループ） 

・ 担当項目 

日米欧の国際協力により進展著しい電子顕微鏡による構造解析にも完全に対応して、PDB（蛋

白質構造データバンク）と BMRB（NMR実験情報データバンク）を継続的に構築・検証・公開する。

その際、特にデータ品質管理のための検証レポートの拡充とセマンティック化を図る一方、低分子

化合物のCSD（ケンブリッジ結晶構造データベース）との統合化や位置情報の自動アノテーション、

NMRデータの高度化を図る。データベースの利用促進と人材育成にも注力する。 

 

(2) 「藤」グループ（主たる共同研究者グループ(1)） 

・ 担当項目 

新規のアラインメントビューア ASH viewer を開発する。ASH viewer では分子系統解析情報

に基づくクラスタ化に基づく可視化や立体構造グラフィクスと連動させることで、大量アラインメント

であってもユーザインタラクティブな機能情報抽出を容易に行えるようにする。また、ネットを介して

RDF 化されたデータベースから取得された各種情報をアラインメントにマッピングして機能解析を

実施できるようにする。 

 

(3) 「清水」グループ（主たる共同研究者グループ(２)） 

・ 担当項目 

生物工学的に見いだされた有用物質作成のための変異情報を PDB の情報に反映させて総合

的に最適化することで、更なる改変方針の創出を目指す。 

 

 

2. 有識者会議等 

(1) 会議概要 

名称 蛋白質立体構造データベース専門部会 

目的 

PDBjは大阪大学蛋白質研究所の共同利用・共同研究拠点活動の一部と位置づけ

られており、研究所の「共同利用・共同研究委員会」の下に、外部有識者からなる

「蛋白質立体構造データベース専門部会」を置いている。この会議は実質的な運営

諮問会議（Advisory Committee）に相当し、PDBj の運営に対する外部有識者から

の助言・意見・要望などの収集を行う。本会議は wwPDB からみると wwPDB 運営

諮問委員会（wwPDB Advisory Committee）の地域委員会という位置付けで、専

門部会委員のうち 2 名は、必ず wwPDB の Advisory Committee (wwPDB AC)

会議に毎年出席し、wwPDB ACにおいても議論と運営諮問に加わっていただいて

いる。 

委員数 ９人 
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(2) 開催歴 

年月日 場所 参加人数 主な議題 

R3年 10月 19日

（予定） 

オンライン会議システム Zoo

m（European Bioinformati

cs Institute主催、英国） 

23人 wwPDB-AC: wwPDB コアアーカイ

ブの運営について（PDBjからは 3

人出席） 

R3年 3月１７日 大阪大学蛋白質研究所  

大会議室（Zoom併用） 

12人 専門部会：１．蛋白質立体構造デー

タベースの運営状況について、２．

次年度運営計画について、３．その

他 

R2 年 9 月 30 日、 

10月１日 

オンライン会議システム Zoo

m（コネチカット大学 BMRB

主催、米国） 

20人 wwPDB-AC: wwPDB コアアーカイ

ブの運営について（PDBjからは3人

出席） 

R2年 2月 28日 大阪大学蛋白質研究所 ４

階セミナー室（Zoom併用） 

8人 専門部会：１．蛋白質立体構造デー

タベースの運営状況について、２．

次年度運営計画について、３．その

他 

R1年 10月 18日 大阪大学蛋白質研究所  

大会議室（PDBj主催） 

22人 wwPDB-AC: wwPDB コアアーカイ

ブの運営について（PDBjからは3人

出席） 

 

H31年 2月 5日 大阪大学蛋白質研究所  

中会議室、大阪大学東京オ

フィス（TV会議システム） 

10人 専門部会：１．蛋白質立体構造デー

タベースの運営状況について、２．

次年度運営計画について、３．その

他 

H30年 11月 2日 Madingley Hall、 Cam

bridge、 U.K. 

 

20人 wwPDB-AC: wwPDB コアアーカイ

ブの運営について（PDBjからは3人

出席） 

H30年 2月 28日 大阪大学蛋白質研究所  

大会議室 

8人 専門部会：１．蛋白質立体構造デー

タベースの運営状況について、２．

次年度運営計画について、３．その

他 

H29年 10月 13日 Rutgers 大学 RCSB PDB

会議室（米国） 

20人 wwPDB-AC: wwPDB コアアーカイ

ブの運営について（PDBjからは4人

出席） 
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 研究開発の目的、実施内容及び成果 

1. 研究開発の背景 

前研究開発課題において、構造生命科学の基盤的データベース開発として PDB と BMRB の

データを wwPDB の一翼を担って収集し、厳しい品質管理を行いつつデータベース構築と公開を

継続して行った。JST-NBDC による統合化推進プログラムの活動結果として、いち早くデータの RD

F 化を実施し、PDBj および PDBj-BMRB（現在は BMRBj と改名）から他のデータベースにリンクす

る環境の整備を構築することができていた。しかし一方で、PDB と BMRB のデータにおいては、そ

のデータの質を利用者へ示すための検証レポートの重要性が増している。X 線結晶構造に対して

は検証方法がほぼ確立された一方で、NMR と電子顕微鏡（EM）に対しては、観測データと構造デ

ータの consistency に対する検証は未だにできていないのが実情であった。今期プロジェクト期間

は、検証レポートを全ての実験手法で確立し、その検証レポートをRDF化する必要性が増している

状況にあると考えた。特に、EM データは急速にデータが増大し、その構造情報も生命科学にとっ

て極めて重要なものになってくると推測されたが、EMデータの検証は前研究開発課題で国際的に

も積み残された喫緊の課題であった。また、RDF 化という DB 統合化における技術面は解決された

ものの、利用者が特に希望する構造情報（原子座標、という形でなく分子立体構造上のどのような

位置で、どのような電気的性質を持ち、どのようなダイナミクスの特徴があるか？という情報）をアノ

テーション情報として追記することも必要であり、検証レポートの RDF 化とともに、さらなる DB 統合

化技術として成熟させるべき課題であった。 

 

2. 研究開発対象のデータベース・ツール 

(1) データベース 

・ 主要なもの 

正式名称 略称 概要 

PDB Archive PDB 生体高分子の立体構造データベース、wwPDB と協

力して構築、RDFを開発、公開 

BMRB Archive BMRB 生体高分子の化学シフト、緩和データ、相互作用デ

ータ等の NMRの実験データのデータバンク 

 

・ 上記以外のもの 

正式名称 略称 概要 

eF-site eF-site 蛋白質の分子表面の形状と物性（静電ポテンシャルと

疎水性度）を機能部位情報と結合したデータベース．

維持・更新のみ 

ProMode elastic ProMode 二面角を変数とする基準振動解析プログラムによって

計算された蛋白質のダイナミクス・データベース．維

持・更新のみ 

MoM MoM 社会で話題となっている内容に関わる分子を PDBか

ら選び、機能と構造に関して解説．維持・更新のみ． 
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(2) ツール等 

正式名称 略称 概要 

EM Navigator EM Navi 生体分子や生体組織の 3次元電子顕微鏡データ(E

MDB)閲覧用 web site 

ASH viewer  PDBj、 UniProtなどのデータベースから得られる配

列、あるいは構造のアラインメントから、その機能や機

能部位に関連する情報の抽出を支援する 

MolMil MolMil インターネット上の web環境で稼働する JavaScript

による分子構造ビューア 

※データベース、ツールの詳細は別紙参照。 

 

3. 達成目標及び実施計画 

(1) 当初の実施計画・達成目標 

1） 国際組織 wwPDB メンバーとしての蛋白質構造（PDB）アーカイブの構築・データ検証・公開 

【実施計画】 

習熟した専従作業員が、X 線結晶解析、電子顕微鏡解析、NMR 解析の研究者からの蛋白質

構造情報と NMR 実験情報データを、世界共通のアノテーション手法により、厳密な品質を保ちつ

つ登録・編纂を行って、統合化に必要なキュレーション・アノテーションを継続的に 2022 年度まで

実施する。wwPDB のメンバー（RCSB-PDB、 PDBe、 BMRB）やアジア諸国の関連研究者との国

際連携に基づいて、開発中の登録・検証（validation）システム（OneDepシステム：X線結晶構造の

登録については 2016 年に完成し運用中）によって、実験データの品質と検証記載の精度を高め

て、恒久的に持続可能な蛋白質構造データバンクを実現する計画である。特に NMR と電子顕微

鏡による立体構造情報の検証システムの組込みを、wwPDB として進める。 

今後のデータサイエンスの推進において、基礎となるデータの検証と品質管理が極めて重要な

課題として認識されている。wwPDB では、いち早くその問題に着目し、データ生産を行う専門家

によるデータ検証のための国際的なタスクフォースを組織し、タスクフォースからの提言に基づいて

構造データに対する検証レポート（Validation Report）の自動生成と公開を行ってきた。この検証

レポートでは、利用者が自身でデータの信頼性を判断できるように、全体の構造の精度だけでなく、

各アミノ酸・塩基および結合している低分子リガンドやイオン毎に、その原子位置情報の精度が示

されている。しかし、これまでの検証レポートは人間が眺めるための PDF 版とその元となっている X

ML版のみしか存在しておらず、セマンティックな活用ができていなかった。 

一方、PDBj では、以前から wwPDB の標準 XML 表記である PDBML を開発し、その利用を推

進してきた。2011〜2013年度および 2014〜2016年度の統合化推進プログラムにて、OWL準拠

の RDF 化した PDB データ（wwPDB/RDF）と NMR 実験データ（BMRB/RDF）を開発・拡充し、ww

PDBにおける世界標準フォーマットとして採用されるに至っている。このように、wwPDBの他のメン

バーおよび UniProt からも、PDB 関連データのセマンティック化に関する PDBj の寄与が広く認識

されている。そこで、2017 年度から新たな PDBj の研究開発事業として、上記した検証レポートお

よび今後拡充される NMR、電子顕微鏡による構造の検証レポートのセマンティック化とその応用を

実施し、利用者がゲノム等の他のデータベースとの統合的な利用の際に活用できるようにする。上

記作業は、PDBjが統合化プログラムで実績を残してきた方向性であり、wwPDBからも今後の貢献
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が強く期待されている。検証レポートの拡充については wwPDB と共同で実施し、構築後は他の P

DF版とともに公開される世界標準となる計画である。 

【達成目標】 

 wwPDB の欧米メンバーと協力して、厳しい品質管理を行いつつ、さらに増加する立体構造

情報を登録・検証・公開する。 

 勃興する EM構造を中心に検証レポートの高度化を進める。 

 全 PDBデータの検証レポートの XML化、RDF化を行うツールを wwPDBの国際的な協力関

係においてプロトタイプを開発し、セマンティック化を進める。 

 検証レポートを XML 形式あるいは RDF 形式に変換し、それらを WEB ツールへ実装する事

でより高度で恒久的な構造品質評価ツールとして実装していく。 

 
2） 他のデータベースとの統合化および高度化 

2-1) CSDデータベースとの統合化 

【実施計画】  

PDB には蛋白質ポリペプチド鎖の原子座標のみが含まれている訳ではない。PDB データの実

に 75％近くが非蛋白質分子、すなわち「リガンド化合物」を含んでいる。この PDBに含まれるリガン

ド化合物の原子座標は、構造化学的に精度が低いものがあり、実験的に得られた電子密度マップ

との整合性の点でも信頼度の低い構造も含まれている。現在では、登録時に Ligand Validation

を行い、データ提供者がリガンド化合物の化学組成や構造化学情報（立体配座やキラル位置）、

結合情報（単結合や二重結合の位置）の確認と入力を行っている。これら PDB に含まれるリガンド

化合物の情報は、Chemical Reference Data として wwPDB の ftp サイトに別ファイルとして収納

されているが、一般ユーザーには決して利用しやすい形態とはなっていない。 

PDB とは別に、低分子化合物の結晶構造データベースである CSD には、850,000 件を超える

原子座標がmetadataつきで収録されている。製薬企業での化合物スクリーニングの際にも PDBと

併用される基盤的な化学データベースである。創薬候補化合物のターゲット蛋白質へのドッキング

シュミレーションの精度を高めたり、補欠分子属や基質分子の結合様式を考察する酵素化学的知

見を高めたりする上で、CSD との統合化と上述の問題点の改善を並行して進めることは必須と考え

る。本研究計画で、Chemical Reference Data を積極的に活用し、CSD データベースとの統合化

を図る。CSDと緊密に連携をとることで CSDをベースとした検索、PDBをベースとした検索の両者で

有効に情報を共有できる利用者の立場で活用しやすい環境を整備する。 

【達成目標】 

 CSDデータベースとの統合化を完了する 

 

2-2) ASHの高度化 

【実施計画】  

アラインメントと分子系統樹を入力として、分子系統樹に基づいて 10〜30 程度のクラスタを自

動同定し、各クラスタに対応するアラインメントのコンセンサス配列を表示する．系統樹もクラスタ間

の系統関係として粗視化して表示し、ノードのクリックにより系統樹の展開/圧縮ができ、それに伴

ってコンセンサス配列も再構築されるようにする．また、クラスタに含まれる配列や構造について、

由来する生物の情報や機能の情報を要約して表示できるようにする．さらにクラスタを指定すること

で、機能部位やクラスタ間の機能差に関連するサイトを推定し、その結果をコンセンサス配列上で

表示して、グラフィクスを使って立体構造上にも反映する．タンパク質の情報については、注釈行
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に含まれる情報に加えて RDF化された種々のデータベースからネットを介して情報を集取できるよ

うにする． 

アラインメントは FASTA 形式、あるいは clustal 形式に対応するファイルを読み込めるようにす

る．また、分子系統樹は Newick 形式のファイルを読み込めるようにする．ビューアは Java で開発

する．JavaFX と Java2Dを使ってビューアを開発する．プログラム内部でのデータベースの取り扱い

には、JDBC を使って SQLite で処理する． RDF データの検索には Jena を使って SPARQL エンド

ポイントにアクセスする．立体構造の表示には PDBj で開発された Molmil を使用する．機能解析

には、これまで行ってきた保存度や変異度に基づく解析に加え、Kullback-Leibler 情報量や相対

von Neumann entropyを利用したパラログ間の機能差を決定する手法も導入する． 

まずビューアの基本となるアラインメントと系統樹の入力部分と、その表示部分を作成する．順

次、クラスタの情報要約、機能解析、立体構造へのマッピング、RDF 化されたデータベースの検索

と得られた情報のアラインメントや構造へのマッピングなどの機能を付け加えていく． 

【達成目標】 

 アラインメントと系統樹の入力機能の実装 

 クラスタ化に基づく可視化機能の実装 

 クラスタの展開、圧縮、要約機能の実装 

 アラインメントからの機能部位推測機能と、その結果の立体構造への反映機能の実装 

 ネットを介して RDF化されたデータベースからの関連情報の取得機能の実装 

 

2-3) 各アミノ酸の蛋白質立体構造中における位置情報の自動アノテーションとその応用 

【実施計画】  

蛋白質立体構造データからしか得られない情報として、分子内及び分子間の原子レベルない

し残基レベルの相互作用情報がある。これらは原子座標として既に PDB のデータに含まれている

が、原子座標の値そのものは構造決定実験の座標系に依存するため意味がない。座標系に依存

しない相互作用情報の記述法として、残基間ないし原子間コンタクトをリストアップすることが考えら

れる。そこでまず、分子内コンタクト及び分子間コンタクトをデータベース化し、既に運用されている

PDBj Mine に統合・公開する。さらにこのコンタクトの情報を適切なオントロジーを付して RDF とし

て公開することにより、核酸配列を含む様々なアノテーションリソースと統合できるようにする。これ

により、例えばゲノム上の変異が蛋白質の安定性やリガンドとの相互作用に及ぼす影響などを解

析する際に必要なリンク情報が容易に取得できるようになる。 

【達成目標】 

 各アミノ酸の蛋白質立体構造中における位置情報の自動アノテーションを進める。 

 

2-4) 統合化された NMRデータベースおよび関連ツールの活用 

【実施計画】  

NMR研究においては特殊同位体ラベル、超高速マジック角試料回転、 1.2GHz超高磁場マグ

ネット、 DNP 感度増大法、 細胞内 NMR、 非線形サンプリング法による多次元 NMR などの測定

解析技術、複数の構造解析法を組み合わせたハイブリッド解析法など多くの技術革新が芽生えつ

つある。本提案では、これら今後多様化が予想される登録データの科学的意味を喪失することなく

machine readable な形式として高品位な情報として電子化し、データベースとして公開していく。

NMR 実験データの登録の際に用いる UI の充実、特にデータ品質に関わるパラメータを可視化す
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る WEB ツールの開発を行う。アクセスログの解析などからユーザーのトレンドを解析し、UI をより洗

練され永続性の高いデータベース、WEBツールとして最終年度までに開発を行う。 

【達成目標】 

 wwPDB との国際的な協議により標準化を進め、OneDep 次期バージョンへの搭載を協力し

ていく。 

 標準化された NMR 構造および EM 構造の品質検証に関するツール群の更なる高度化と実

装への国際的協力を進める。 

 

3）データベースの利用促進・人材育成 

3-1) 利用者・研究者コミュニティとの連携および講習会等の開催 

【実施計画】  

従来は、関連学会年会でのセミナーや講習会等、アカデミアのデータ提供者およびデータ利

用者との連携を中心に実施してきたが、上に記載したように国内の製薬企業も創薬の現場におい

て PDBデータを多用している。この状況に対応するため、まず PDBの国内諮問委員会である大阪

大学蛋白質研究所「蛋白質立体構造データベース専門部会」のメンバーに企業研究者に入って

いただき、企業からの要望等を集めて緊密な連携体制をとる。また、PDBjの代表が Vice Presiden

t を務めている wwPDB Foundation（米国内の NPO 財団）の枠組みを利用して、企業と wwPDB

との連携も図る。現在は、OpenEye、 FEI、 DECTRIS、 Anton Paar 等の米国内の企業がスポン

サーとなっているが、今後は日本企業にもスポンサーとして参加していただき、wwPDB の活動に

対する支援を受ける。 

利用者・研究者向けのセミナーや講習会については、他のデータベースとも協力し、2016 年ま

でと同様に All-in-one講習会や学会年会中あるいは前後での利用講習会を実施する。 

一方、これまでも参加してきたサイエンスアゴラの活動等、一般社会人向けの生命科学におけ

るデータサイエンスの振興も積極的に実施する。 

【達成目標】 

 利用者・研究者コミュニティとの連携を進める。 

 

3-2) アノテータの育成・国際協力 

【実施計画】  

PDBおよびBMRBのデータベース構築・検証にはコンピュータの利用だけでなく英語の語学力

と特殊な知識および経験が必要であるが、アノテータに対する雇い止めや自己都合による退職が

発生する恐れがある。問題点を先取りして対応するため、新たにアノテータ候補を非常勤として雇

用し育成を図っておく必要がある。 

2020 年頃には、現状の構造データの生産・利用状況から、中国の PDB China およびインドの

PDB India が、wwPDB のフランチャイズに加わることが想定されており、アジア圏を代表している

我々PDBj は、積極的にこれらの組織を支援し、それら新たな組織におけるアノテータの育成に協

力して、グローバルなデータベース活動に拡充していく。 

【達成目標】 

 アノテータを継続的に育成する 

 中国、インドを中心に国際連携を進める 
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(2) 期間中に追加・削除・変更した実施計画・達成目標 

・ 追加実施１（2017年） 

【実施計画】  

システムバイオロジーへの展開：シグナル伝達系の解析においては、蛋白質や遺伝子の細胞内

濃度や分子間の親和性などをもとにした数理モデルがよく用いられている。疾患の遺伝子情報を

入力するには、ゲノム疾患医薬品のネットワークデータベース（KEGG MEDICUS）や疾患ヒトゲノム

変異データベース（DBKERO）が用いられる。これらに加えて、系における蛋白質と薬剤の相互作

用を PDBのデータを用いてドッキングシミュレーションする。 

代謝工学への展開：代謝工学モデルを基盤に実験的に選び出された変異部位に着目して、PD

B の立体構造データと配列相同性解析（ASH）とを緊密に連携させることで、より詳細な構造・機能

の相関を解明する。 

【達成目標】 

システムバイオロジーへの展開： 

 薬剤のシグナル伝達系全体に対する影響をより詳細に予測する。 

代謝工学への展開： 

 コハク酸生産株の最適化を可能にする。 

 

・ 追加実施２（2020年） 

【実施計画】  

COVID-19 のような新興感染症の創薬研究では、これまで直接創薬に携わっていなかった研究

者が新たに参入するケースも想定される。そこで、非専門家であっても関連する有用な PDB およ

び BMRB エントリーに直感的に到達できる仕組みを構築する。検索対象が限られるコロナウイルス

蛋白質に限定すれば、利用傾向を分析することも比較的容易であり、約半年間という限られた時

間で成果をあげることが期待できる。 

【達成目標】 

 既存計画で整備してきた検証レポートを積極的に活用すると共に、コロナウイルス感染症に関

するエントリー利用傾向を分析して、非専門家が利用しやすい新型コロナウイルス特集ペー

ジを整備する。 

 

4. 実施内容 

(1) 実施内容 

1）国際組織 wwPDBメンバーとしての PDBアーカイブの構築・データ検証・公開 

新プロジェクト開始後も引き続き、wwPDB の欧米のメンバーと協力して、厳しい品質管理を行い

つつ増加する一方の立体構造情報と NMR 実験情報のキュレーションをおこなった（見学、張、佐

藤、金、岩田）。これは全世界の登録の約 24％に相当する A-8)。wwPDBで分担しているアジア・中

東地域からの全データを 100％処理し、各エントリーの論文発表に合わせて遅滞なく全世界に公

開することができている（Bekker、工藤、山下、岩田）。 

 データ検証レポートの活用に関しては、クライオ電子顕微鏡（Cryo-EM）および NMR により解析

された構造データの品質を検証する手法を確立することに重点を置いた。本研究期間中に、新し

く EM 構造と NMR 構造の検証レポートを作成し公開した。NMR については、データ検証システム

を組み込んだ新しいデータ登録ツール（BMRBdep）の開発を進めた（横地、池川）。PDB データの
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うちＸ線結晶解析のデータについて、品質管理のための検証レポートのセマンティック対応を進め

た（横地）。検証ファイルの RDF化においては、第 2年次中に PDBjが独自に高度化した検証ファ

イルRDF化を完成することができた。先行して X線結晶構造解析の検証レポート A-12)をRDF化し、

他の wwPDB メンバーと dictionary の整合を確認した。PDBj-Mine2 への実装が完了し、週次更

新に合わせて RDF の更新を行うシステムの構築を行った（Bekker、山下）。wwPDB の標準的 RD

F ファイルとして欧米の PDB サイトでも公開する方策を検討し、wwPDB 全体で検証ファイルの RD

F が共有されている（横地）。PDB に含まれる糖鎖データの remediation を進める全ての糖タンパ

ク質の記述法を統一した。野口研の山田博士（JST-NBDC 木下チーム）に協力をお願いし、PDB の

新しい糖鎖記述ルールに従って PDB（RDF フォーマット）ファイルから GlyTouCan へ自動でリンク

を組み込む準備を進めた（Bekker、 横地）。 

 毎年 wwPDB 運営諮問会議を開催し、引き続き OneDep システムの高度化を進め A-9)、新たに

BMRBdep を導入して登録システムの更なる効率化を進めた。全世界の蛋白質構造データ処理の

うち、PDBj で地域分担しているアジア・中東地域では、中国からの登録数がうなぎ登りに増えてい

る。wwPDB ではデータ生産量に比例してその国で責任をもってデータ処理を行うという方針を立

てて 2021年 1月に新しい wwPDBの定款（Charter）を更新した。 

 

2) 他のデータベースとの統合化および高度化 

2-1) CSDデータベースとの統合化 

 低分子化合物データベース CSD との連携は CSD ID での検索を全ての PDB エントリーに対し

て継続して可能とし、データ検証においても CSD のデータを積極的に活用した（Bekker、 池川）。

データ登録者からの要望が多かった CSDの構造化学情報を最大限活用したＸ線結晶構造解析の

電子密度マップの計算係数を公開し、wwPDB で共通の電子密度を提供できるようになった（Bekk

er、 池川）。これにより、登録者が事前に化合物と電子密度との一致度を正確に検証できるように

なりデータ処理の効率が改善した。 

 

2-2) PDBデータを用いた 3D構造同士の構造アラインメント・サービス 

 ASH ビューアの開発は、Java を使ってビューアの開発を行なった（藤）。アラインメントを読み込

み、粗視化された系統樹とアラインメントをビューアのウィンドウに表示し、別ウィンドウに無根系統

樹および保存度/変異度のプロファイルを、デフォルトのクラスタリングに従って表示できるようにし

た。当初計画では、系統樹は別途作成された Newick 形式のファイルを読み込む予定であったが、

報告会での評価委員のコメントから、ビューア内部で近隣結合法により系統樹を作成する形に変

更した。粗視化された系統樹は、ノードのクリックで展開/圧縮が可能であり、それに伴い粗視化ア

ラインメント、無根系統樹のクラスタリング、保存度/変異度のプロファイルを再構築できるようにした。

また、アラインメントに含まれる配列に関する GO情報や由来する生物種の情報を Linked Open D

ata から収集し、無根系統樹、および保存度/変異度のプロファイルに表示できるようにした。Linke

d OpenData 収集のためには、東京都市大学大学院(開発当初は NBDC)の山口敦子教授により

開発された PSurfer を利用した。当初、SPARQL を使って Linked Open Data を収集する予定で

あったが、上記の PSurfer を使用する形に変更した。構造データへの保存度/変異度の反映には

Molmil を使用する予定であったが、そのために必要な機能がいくつか足りないことがわかり、PyM

olを使用している。現在、プログラムの整理と新規機能の追加、また応用を並行して行なっている。 

 

2-3) 各アミノ酸の蛋白質立体構造中における位置情報の自動アノテーションとその応用 
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 蛋白質分子内コンタクトの情報は、すでに別のサービス（GIRAF）で内部的に利用しているプロ

グラムを改変することにより、PDB アーカイブの mmCIF ファイルから抽出できる。そこで、このデー

タを単純なスキーマのテーブルで表現し、PDBj Mine2 の関係データベースに追加して、立体構

造そのものから得られる情報と、その構造に関するメタデータが統合的に検索できるようにした（Be

kker、金城）。 

 

2-4) 統合化された NMRデータベースおよび関連ツールの活用 

NMR データベースの登録業務の自動化と簡略化を推進した（岩田、横地）A-6, A-10)。米 Madiso

n-Wisconsin 大学を中心とした wwPDB メンバーと共同で新しい登録システム（BMRBdep）を共同

開発することにより、作業時間を現在より大幅に短縮できた（横地）。PDB アーカイブと同様に BMR

B もデータの検証ファイルの作成と活用が非常に重要となってきている。NMR 構造座標、実験デ

ータとの整合性に関する検証ツールを wwPDB との協力を通じて開発し、データ検証レポート（val

idation report）を作成して、その内容の充実を進めた（横地）。wwPDB で共同開発を進めている

OneDepシステムで、PDBjが NMR-STARTまたは NEF形式の単一ファイルで NMR実験データの

アップロードを受付できるようにした（横地、池川）。 

 

3) データベースの利用促進・人材育成 

3-1) 利用者・研究者コミュニティとの連携および講習会等の開催 

PDB の国内諮問委員会である大阪大学蛋白質研究所「蛋白質立体構造データベース専門部

会」を毎年開催し、企業を含めたユーザーからの要望や意見交換を行った（中村、中川、藤原、栗

栖）（別掲§2.2(3)）。第１年次に利用促進の呼び水となるよう行った研究成果を効果的に発信し、

生物工学会に参加するなどして代謝工学やシステム生物学の研究者と意見交換を行った 10。利用

者・研究者向けのセミナーや講習会については、毎年テーマを変えて開催しており、ユーザーの

利用促進や人材育成に役立っている。 

 

3-2) アノテータの育成・国際協力 

アノテータの育成・国際協力の観点では、引き続き更新されていく OneDep 登録システムを活

用した世界で同一の品質管理によるデータ登録を実施する必要があり、継続して国際連携による

人材育成を進めた。具体的には、定期的に行っている TV 会議による講習の他に、欧州 EBI-PDB

e と米国 RCSB-PDB と合同で毎年 OneDep Summit を開催し、アノテータのスキルアップをはかっ

た。wwPDB AC 会議では PDB China の開始時の運用形態について検討し、PDBj にサーバーを

設置し、当初は全てのエントリーを PDBj がモニターしながら行うことに決定した。新型コロナウイル

ス感染症の状況次第ではあるが、状況が許せば具体的な PDB China トレーニングを開始する予

定である。 
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(2) 実施内容のうちの特定項目の詳細 

① 研究コミュニティを含むデータ提供者との連携・協業 

データ提供者が多く参加する学会（日本結晶学会、日

本蛋白質科学会、NMR 討論会）の年会中に、データ提供

者・登録者に対するアナウンスや標準フォーマット PDBx/m

mCIF の利用方法を説明する目的で、ランチョンセミナーや

ブース展示、講習会を毎年実施した（別掲§9.2）。また、よく

ある質問についてはQ&Aのページ（https://pdbj.org/help

/faq）を用意して、登録者の利便性を向上した。 

一方、PDBj の活動やアナウンスをまとめて紹介するた

め、毎年英文と日本語のニュースレターを継続して発刊し

た（図１）。また、ランチョンセミナーでの発表内容は PDBjの

web上に公開して常に閲覧できるようにした。 

新型コロナウイルス（SARS-CoV-2）は中国で最初に発生

したこともあり、2020年 1月 26日に中国の研究者から最初

の関連構造が PDBj に登録された。そこで wwPDB の各代

表で相談し合意の下、新型コロナウイルスの構造情報が PDB に登録された場合、個別に登録者

（研究者）と連絡をとり、論文発表を待たずに即時公開することを強く勧めることにした（アジア・中

東地区のデータ登録者には PDBjが連絡し、今現在も随時継続して依頼中）。 

規模の大きなデータ算出プロジェクトとして、AMED の創薬等先端技術基盤プラットフォーム事

業（BINDS）がある。BINDS 事業と連携して PDBj の講習会を開催し、データ登録時のノウハウや注

意事項を経験豊富な登録者を講師に迎えて説明していただいた。また、データ寄託時に PDBx/m

mCIF フォーマットでのみ登録を受け付けるという方針変更の際には、専門誌にその背景と理由な

どを詳細に解説し、研究コミュニティへの周知に勤めた A-7, A-10)。 

 

② データベース利用者への周知、利用者との連携・協業 

データベース利用者が多く在籍する関連する学会（日本生物物理学会、日本分子生物学会、

生命医薬情報学連合大会、CBI学会）の年会において、ほぼ毎年ランチョンセミナーやブース展示、

利用者講習会においてアンケートをとって多数の意見を得た。特に、製薬企業研究者が多く参加

される CBI 学会においては、低分子化合物のデータベースである CSD を企業向けに販売する化

学情報協会と協力して、スポンサーセッションを企画し、CSD と PDB の統合利用を啓発した（別掲§

9.2）。 

2020 年 3 月 11 日以降、創薬研究の加速を支援する目的で、新型コロナウイルス SARS-CoV-

2の構造情報データのみを正確に集約して、日英中韓の各言語で PDBjの特集ページから発信し

ている(https://pdbj.org/featured/covid-19)。 

アカデミアに限らず企業でのデータ利用者との協力関係を確かなものとするため、PDBj の有識

者会議と位置付けている蛋白質立体構造データベース専門部会に、新しく協和発酵キリン（株）低

分子医薬研究所から齋藤副所長に加わっていただき、創薬企業との連携を強めた。 

 

③ 利用者にとって有用なデータ基盤の構築 

PDB エントリー内の糖鎖に関する新たなデータ表現方法と、高分子構造中における糖鎖の検

索性と相互運用性を向上させることを目的としたデータベースの高度化を実施した。PDBの分子表

図１：PDBj Newsletter 

vol.21. no.2号、2020の表紙 
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記に糖鎖科学のコミュニティで一般的に使われている線形記述法を採用し、メタデータの糖鎖修

飾部位に関する記述を変更した。この過程で PDB の化合物辞書（CCD）にある 1,000 を超える単

糖の原子命名法を標準化し、8,000 を超える PDB エントリーにおいて分岐エンティティ表現をオリ

ゴ糖に適用することとなった A-4）。この高度化事業には、糖鎖コミュニティ、特に糖鎖データベースと

の連携が必須であり、米国ジョージア大学の GMML からの短縮型 IUPAC を、NBDC 統合化プロジ

ェクトの木下チームで開発された PDB2Glycan からは WURCS を、そしてドイツの pdb-care からの

LINUCS の各ツールを wwPDB のシステムに提供していただき、wwPDB の OneDep システムに組

み込んで運用している A-5）。 

本事業期間中に、クライオ電子顕微鏡による構造解析の新しい流れに対応するため、2019 年

1月 13-15日と 2020年 1月 23-24日の 2回、EM data-management workshopを開催し、クラ

イオ電子顕微鏡による構造をどのように検証してデータの利活用を進めていくのか議論を行った

（図 2）。この会議結果を基に 2020年に新しい EMの検証レポートを作成して提供を開始した。 

 

 

④ 持続的なデータベース運用体制の構築に向けた取り組み 

PDBバージョニングシステムを導入することにより、公開済み PDBエントリーに対して同じ PDB 

ID を保持したまま座標の更新ができるようにした。これにより、新しい構造精密化ソフトの導入等に

よって精密化が進み、同じ実験データから更に高精度の構造が得られた場合や解釈の間違いを

発見した場合に、登録者自身がエントリーを更新することでデータベースの品質向上が期待される。

2019年に導入した当初は、2014年以降に登録された比較的新しい PDBエントリーに限定してい

たが、2020 年からは全ての公開済み PDB エントリーの登録者（PI）が、同じ PDB ID を保持したま

まモデル座標を更新できるようにした。これは、PDB IDと論文とのリンクを維持しつつデータベース

の品質を向上する取り組みである。 

データ寄託者が最初から高品質のデータを登録することがデータベースの品質管理と持続的

な運用につながる。この考え方の下で、wwPDB として X 線結晶解析の検証レポート改良を行い、

蛋白質に結合したリガンドの検証情報をより明確に記述することにした。改良した検証レポートには、

リガンドの幾何学的な検証を強調して表示した図と、結晶解析構造の場合には電子密度の３次元

の図も含まれる。wwPDB が検証レポートの作成時に使用した電子密度マップの係数も登録者に

提供し、登録者自身がより注意深く信頼度の高い構造解析を進める助けになると期待している。 

 

⑤ 人材の育成 

アノテータについては日常的なメールや Zoom 会議による海外の他の wwPDB メンバーのアノ

テータとの交流（毎週水曜日）、および OneDep Summit にアノテータが参加・訪問することによる

アノテーション技術の習得を実施した。 

OneDep の開発に参画している研究員については、Zoom で行っている OneDep 開発者会（毎

週木曜日）を通じて多岐に渡る IT技術、NMR関連の知識とノウハウを非常に高いレベルで獲得で

きた。それらの知識と経験を生かした今後のキャリアにおいても広範囲な分野における活躍が期待

出来る。 

図 2 :EM Workshop 

（左：2019年，右:2020年） 
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⑥ 国際連携・国際貢献 

wwPDB の既存拠点との間では、定期的な会議を通じてこれまで以上に緊密な国際連携を進

めている。OneDepの共同開発においても PDBjのメンバーが特にユーザー登録システム（DepUI）

の作成で貢献している。 

2021 年の wwPDB 定款の更新により新設された wwPDB 准メンバーへの加入を目指し、中国

とインドにおける新たなアーカイブ拠点が活動を開始した。「中国蛋白質構造データバンク」（Prote

in Data Bank China: PDBc）を設けるにあたっては、当拠点の統括責任者が公募された際に、国

際蛋白質構造データバンク（wwPDB）の中心メンバーとして人事選考に意見を述べた。特に中国・

上海での拠点立ち上げについては、大阪大学蛋白質研究所と国立蛋白質科学研究センター・上

海との間で学術交流協定を締結し、緊密な交流をベースにした協力を準備中である。 

 

⑦ その他 

2021 年の wwPDB 定款（Charter）の更新により、データアクセスライセンスをクリエイティブ・コ

モンズの 標準的なオープンソースライセンスである CC0 1.0 全世界 (CC0 1.0)に変更しました。

また、この wwPDB定款の更新に合わせて、PDBアーカイブのフォーマット規定を作り、PDBx/mm

CIF フォーマットを Primary format、PDBML(XML)と RDF フォーマットを正式な Secondary form

at と定めた。さらに、wwPDB に准メンバーというカテゴリーを作り、新しい国や地域が wwPDB に

参加するルールを明文化した。そのほか、一般向けアウトリーチ活動も積極的に行った。 
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 主要なデータベースの利活用状況 

1. アクセス数 

(1) 実績 

表 1 研究開発対象の主要なデータベースの利用状況（月間平均） 

 

 

(2) 分析 

 PDB Archive として構築・維持している PDBデータベースは、訪問者数、訪問数ともに 2020

年までは 16〜42%の範囲で増加している。2021年度の利用状況は 8 月末時点での値を元

にした推計となるが、100%程度の著しい増加が見込まれる。本研究開発期間中、主要な Jou

rnal各誌に対し、米国 RCSB PDBへの LINKでなく wwPDBの DOI landing pageへのリン

クに変更を依頼し、利用者が landing page から各 PDB拠点を選択できるようにしたことが、2

020 年度後半から少しずつ実装されてきた影響であると思われる。ファイルのダウンロード数

においても、2019 年度に 83%の急上昇があり、2021 年度にも 146%のダウンロード増が期

待されている。これは、PDBj を含む各 wwPDB地域拠点から全く同一のファイルをダウンロー

ドできることを、関連学会への出展等でアピールしたことが浸透してきたからと考えている。デ

ータ寄託エントリー数も、引き続き 4〜16%の範囲で右肩上がりに増え続けており、コロナ禍に

もかかわらずアジア地区での研究活動が相変わらず活発であることを示している。 

 BMRB Archive は、2020 年度の訪問者数と 2019 年度のページ数を除き、訪問者数、訪問

数、ページ数ともに、前後年度に比べて 4〜125％の範囲で増加している。2020 年度の訪問

者数と 2019 年度のページ数がそれぞれ１％、32％減少している理由は思い当たらない。し

かし一方で、エントリーのダウンロード数は、2019、2020 年度とも 14〜96％の範囲で全て増

加しており、利用は堅調に推移していると考えられる。2020 年度後半から各数値が上昇して

いることは、主要な Journal各誌に米国 BMRBへの LINKでなく、wwPDBの DOI landing p

ageへのリンクを張り、利用者が landing page から地域拠点を選択できるように依頼した影響

であると思われる。BMRB への登録数は、毎年度 100 件程度で横ばいであることを考えると、

研究コミュニティは成熟化していると考えられる。 

 分析のための付帯情報：wwPDB では各パートナーサイトが全く同一のデータを ftp サイトに

て提供していることを鑑みて、ftp のダウンロード数については wwPDB 各パートナーサイトの

合計数で発表する方針に変更した。また、各 Journal からのリンク先として、wwPDB ブランド

の DOI landing page を共同で準備し 2019年 10月から提供を開始した。 

 

名称 種別 2017年度 2018年度 2019年度 2020年度 
2021年度 

(8月末時点) 

PDB Archive 訪問者数 39,958 46,652 60,716 86,333 72,629 

訪問数 64,507 89,827 117,744 142,052 120,882 

ページ数

(Robot 込) 

664,773 

3,388,982 

2,073,619 

3,931,783 

2,109,904 

5,815,753 

2,789,881 

8,124,654 

2,630,181 

6,162,792 

BMRB Archiv

e 
訪問者数 2,092 4,707 5,147 5,094 3,241 

訪問数 3,772 7,254 9,115 9,485 5,739 

ページ数 204,157 397,399 225,454 298,114 289,254 
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2. データベースの利用状況を示すアクセス数以外の指標 

一次データベースである PDBおよび BMRBにおいては、web pageへの訪問だけでなく、オリ

ジナルデータのデータ寄託・登録件数、PDB座標ファイルと BMRBエントリーファイルのダウンロ

ードが重要な指標であり、両件数を以下に記載する。 

 

PDBjにデータ寄託・登録したエントリー数 

2017年度  PDB:2,866件、 BMRB:107件 

2018年度  PDB:3,065件、 BMRB:83件 

2019年度 PDB:3,359件、 BMRB:109件 

2020年度 PDB:3,500件、 BMRB:107件 

2021年度（8月末時点） PDB:1,698件、 BMRB:46件 

 

PDB座標ファイルのダウンロード数 

2017年度  70,187,534件 

2018年度  69,732,015件 

2019年度 128,135,982件 

2020年度 124,982,039件 

2021年度（8月末時点） 128,139,570件 

 

BMRBエントリーファイルのダウンロード数 

2017年度  6,496,636件 

2018年度  12,793,380件 

2019年度 17,768,885件 

2020年度 25,607,251件 

2021年度（8月末時点） 12,115,198件 

 

3. データベースの利活用によりもたらされた産業への波及効果や科学技術のイノベーショ

ン（産業や科学技術への波及効果） 

 

1. DeepMind 社の John Jumper と Demis Hassabis らのグループは、PDB に登録されてい

る全ての構造情報と UniProt の蛋白質配列情報をもとにした機械学習をベースに、完全

に新しいニューラルネットワークを基にした蛋白質立体構造予想システムを構築することに

成功した。既にこの手法は膨大な配列情報に対して適用されて、21 種の生物種がもつ全

ての蛋白質の立体構造が予測され、AlphaFoldDB というデータベース化も進んでいる。 

（本研究開発課題の研究参加者とは関係の無い研究グループによる研究成果） 

関連：John Jumper, Richard Evans, Alexander Pritzel, Tim Green, Michael Figurno

v, Olaf Ronneberger, Kathryn Tunyasuvunakool, Russ Bates, Augustin Ž í dek, Anna

 Potapenko, Alex Bridgland, Clemens Meyer, Simon A. A. Kohl, Andrew J. Ballard,

 Andrew Cowie, Bernardino Romera-Paredes, Stanislav Nikolov, Rishub Jain, Jona

s Adler, Trevor Back, Stig Petersen, David Reiman, Ellen Clancy, Michal Žielinski, 

Martin Steinegger, Michalina Pacholska, Tamas Berghammer, Sebastian Bodenstei

n、 David Silver、 Oriol Vinyals、 Andrew W. Senior、 Koray Kavukcuoglu、 Pushm

eet Kohli and Demis Hassabis、 “Highly accurate protein structure prediction wit
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h AlphaFold”、 Nature、 vol. 596、 pp. 583-589、 2021 (DOI: 10.1038/s41586-02

1-03819-2)  
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 今後の展開 

【研究開発終了後、残された課題や取り組みたい研究開発等】 

1) 国際組織wwPDBメンバーとしての蛋白質構造（PDB）アーカイブの構築・公開とAIで予想され

た構造との統合検証レポートの作成 

習熟した専従研究員（primary annotator）と X 線結晶解析、電子顕微鏡解析、NMR の研究者

によって、wwPDB のメンバー（RCSB-PDB、PDBe、BMRB、EMDB）やアジア諸国の関連研究者と

連携し、研究開発期間終了後も世界共通のアノテーション手法により蛋白質構造情報（原子座標、

密度マップ）と NMR 実験情報の登録・編纂を行っていきたい。日本からの 20 年以上にわたる PD

B アーカイブ構築への貢献は信頼をもって世界から高く評価されており、統合的利用に必要なキュ

レーション・アノテーションを継続的に実施していきたい。世界中で増え続ける登録エントリーをより

効率的に処理していくためには、国際協力により開発中の OneDep システムを継続して高度化し、

恒久的に持続可能な蛋白質構造データバンクを実現させていくしか方法はないと考えている。 

X 線結晶解析で確立されてきた検証レポートを、本研究開発期間中に NMR 法と電子顕微鏡法

により決定した立体構造の検証に展開することができた。これは大きな進展であると自負するととも

に、今後もデータベースの品質管理・品質向上の観点から検証レポートの充実をはかっていく必

要性を強く認識している。時を同じくして、機械学習により配列情報から高精度に立体構造を予測

する手法（AlphaFold2 システムおよび RoseTTAFold システム）が開発され、本研究開発期間の最

終年度に一般公開された。予想構造と低分解能の実験情報とを組み合わせた新しいタイプの構

造解析が、急速に研究者コミュニティから発信され始めている。例えば、配列の 70％は実験により

構造決定し、残り30％の実験データは不十分であるものの予想構造を積極的に活用して 100%の

全体構造として PDB に登録する事例などが該当する。ベイズ統計の手法を用いて予想構造自身

を評価しつつ、予想構造と実験構造が混合した場合に、構造情報をどう評価し活用していくのが

最良であるのか、wwPDB の喫緊の課題として議論を進めている。今後の展開の第一として、予想

構造を含めた統合検証レポートを、計算生物学コミュニティと連携しながら積極的に構築していき

たい。 

 

2) 創薬候補化合物を含む低分子や生理活性物質と蛋白質との高精度な相互作用情報を提供す

る統合化 

新型コロナウイルス感染症（COVID-19）治療薬の開発を例に取るまでもないが、研究者コミュニテ

ィは、より高精度な構造解析を求めている。PDBj では、低分子化合物のデータベースである CSD

と連携し、リガンド化合物の立体化学を評価する仕組みを導入して CSD との統合化も進めた。検証

レポートの高度化を含め、これまで解像度（分解能）にのみ依存してきたデータ選別基準が、より具

体的に目標化合物へ着目した基準に置き換わり、かつ、機械的に選別できるようになることは大き

な進歩である。しかしながら、PDBや BMRBに含まれる低分子化合物の構造情報を、より豊富な生

理活性情報とともにユーザーに提供することはできていない。wwPDB では Biologically Interesti

ng molecule Reference Dictionary (BIRD)という辞書を作成し、抗生物質やペプチド阻害剤、そ

の他の複雑なリガンドを独自に定義している。BMRB には BMRB-metaboromics という独自のメタ

ボロミクス情報も持っている。BIRD や BMRB-metabolomics の情報も、PDB や BMRB に含まれる

低分子化合物の構造情報と併せて、KEGG-DRUG 等の外部データベースの情報を取り込み，PDB

j のサービスに構造ポータル機能を持たせる開発を進めて、創薬などの応用研究に貢献していき

たい。 
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3) 専門家以外でも使いやすいセマンティック技術をコアにしたデータベースの応用 

特に、今後のデータサイエンスの推進においては、基礎となるデータの検証と品質管理が極め

て重要な課題であり、検証レポートを論文登録の必須要件とする対応が構造生物学の分野では広

く浸透してきている。本研究課題により、検証レポートのセマンティック化が完了し、計算機を解して

構造データを評価することが技術的に可能となった。しかし、実際には検索条件の設定時に、構造

生物学の専門知識を必要とするため、一般の生命科学研究者がゲノム等の他のデータベースと統

合的に利用する際に、自由自在に活用できるまでにはなっていない。wwPDB の PI 会議において

も、セマンティック技術を使った分解能に代わるデータ利用ガイドラインの設定・運用を PDBj が強

く提案している状況にある。 

データ利用ガイドラインの具体例を示す。特に電子顕微鏡による構造の場合、分解能が一様で

はなく Local Resolution で表現される。例えば、RDF 化した検証レポートをベースに、Grade A: 

側鎖情報や化合物の官能基のレベルまで精度があるエントリー、Grade B: 主鎖構造のトレースに

は十分な精度があるエントリー、Grade C：ヘリックスの本数など二次構造のレベルまでの精度はあ

るエントリー、Grade D:蛋白質分子のサイズや全体形状のレベルでのみ活用できるエントリー、と

いったガイドラインを付すことで、検索・利用が容易になる仕組みづくりを進めていきたい。 

 

【開発したデータベースによって、将来的に想定される生命科学分野、その他の研究分野、産業

に対する波及効果、科学技術イノベーションへの貢献等】 

創薬研究を加速することを目的に、多くの新型コロナウイルスの蛋白質構造が報告されている。

しかし、あまりにも急いで構造解析をおこなったため、中には不十分な精密化のものも多く含まれ

ている。コロナ禍に起こった PDB に関連した大きな動きは、ボランティアベースで PDB の構造を再

精密化しデータベースの品質を向上させようという動きである。X 線の回折イメージを公的なアーカ

イブに寄託していれば、構造解析の専門家

が最良の構造に再精密化するという、この取

り組みは「The Coronavirus Structural Tas

k Force」と呼ばれ、データ駆動型の新しい

研究スタイルとして注目されている（図 4： N

ature Struct. Mol. Biol., vol. 28, pp.404-

408, 2021）。PDBエントリーに紐づいたX線

の回折イメージを、きちんとアノテーションし

登録・公開することができれば、品質向上は

コミュニティーが行うのである。この取り組み

をサポートすることを目的に、大阪大学蛋白

質研究所にもX線回折イメージのアーカイブ

を研究所費用にて開設した（https://xrda.p

dbj.org）。今後、PDB データベースの品質

向上を目的に、積極的に連携していきた

い。  

クライオ電子顕微鏡の急速な発展により、

オルガネラレベル、細胞レベルの構造情報

の分解能が著しく向上している。クライオトモ

図 4: Nature Struct. Mol. Biol.に掲載の記事 
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グラフィーとよばれる手法で集められた細胞やオルガネラの 3D イメージは蛋白質粒子を判定でき

るレベルになり、PDB がもつ原子レベルの構造情報と組み合わせることで、非常に有用な構造情

報となりうる可能性を秘めている。急速に発展する高分解能イメージング技術とうまく連携すること

で、分子細胞生物学などの研究分野や、製薬業界（創薬科学分野）に大きなインパクトを与えると

確信している。欧米を中心に、細胞イメージングセンターや、それに準ずるデータセンターの設置

が進むが、PDBj も日本国内で同様のセンターの設置・運用に積極的に協力していきたいと考えて

いる。 
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 自己評価 

【目標の達成状況や実施内容に対する研究代表者自身の評価】 

申請時のミッションは基本的に全て完了できる見込みである。国際的なデータベースの構築拠

点が国内にあり、国際的に広く信頼されている利点を最大限に生かして、正確で使いやすいデー

タを日本語（中国語、韓国語）で迅速に提供できた。特に本研究課題期間の後半には、新型コロ

ナウイルス感染症の急拡大が社会問題となった。水道や都市ガスのように、使えて当たり前だと思

われている PDB のような情報基盤は、緊急事態になればなるほどスピード感をもって、いつも以上

の精度で提供することが重要であることを痛感している。 

 

【本プログラムの趣旨に対する、本研究開発課題への貢献の程度】 

『わが国の生命科学研究等によって産出された研究データを広く収集するデータベースを対象

とし、より多くの多様な研究者にとってより価値のあるものへと発展させる研究開発を推進』という点

では、PDBjは 100%の貢献ができていると自負している。日米欧の 3拠点の中で、PDBjへのデー

タ登録数の伸びが依然として著しく大きく、PDBj のデータ処理能力は限界に近い。OneDep 登録・

評価システムのより一層の効率化と、余裕のある人員での運用が、安定で信頼性のあるデータベ

ース運用の根幹であることを実感している。 

『他に開発されているデータベースとの連携・統合化とそれに必要な技術開発』の観点では、R

DF 化を推進し、データサイエンスを駆動する基盤的データベースとしての役割を果たした。wwPD

B の各パートナーサイトとの連携や、他の統合化プロジェクトとの連携（木下チーム）も行っており、

100点満点とはいかないが合格点で PDBjを運用できていると自己評価している。 

『研究者コミュニティ、食品業界、製薬業界などの産業コミュニティとの緊密な連携』の観点では、

製薬メーカーとの連携はあるもの他産業界との連携がやや手薄であり、もっと緊密な共同研究がで

きるのではないかと考えている。実際に、PDBj で行っている構造データの厳しい品質管理は、産

業界がフォローしにくい内容ではあるが、例えば業界ごとに PDBj-mammalや PDBj-plant といった

選択と集中を行うことによって管理基準をチューニングし、より緊密な連携が図れるかもしれない。
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9. 鈴木博文，川端猛，栗栖源嗣，中村春木，クライオ EM マップ及び多階層構造を対象とした

状類構造検索サービス「Omokage 検索」の改良，第 55回日本生物物理学会，2017/9/19

-21 

 

〈国際〉 

1. Yokochi M, Iwata T, Miyanoiri Y, Kojima C, Kurisu G, Fujiwara T. BMRBj: Regional 

NMR Data Repository Site of PDBj. ISMAR-APNMR-NMRSJ-SEST2021, Osaka (Hybri

d), 2021年 8月 22-27日 

2. Toh H, Yamaguchi A. Alignment Viewer with a Function to Collect Annotation of 

Proteins from LOD. InCob 2019 (2019) Jakarta. 9月 11日 

3. Yamaguchi A, Toh H. Annotation of Proteins from LOD for a Viewer of Multiple P

rotein Sequnence Alignment. 11th International Semantic Web Application and Too

ls for Health Care and Life Sciences Conference, Antwerp, Belgium. 12月 4日 

4. Kobayashi N, Nagata T, Kojima C, Fujiwara T. “Highly automated NMR signal assig

nments using peak-noise recognition assisted by Deep Neural Networks”, Gordon 

Research Conference, Sunday River USA, 2017/7/16 

5. Kinjo AR, Bekker GJ, Suzuki H, Tsuchiya Y, Kawabata T, Ikegawa Y, Kurisu G, and 

Nakamura H. “Protein Data Bank Japan (PDBj): updated semantic web services a

nd tools for large structures”, 19th IUPAB congress, Edinburgh, 2017/7/16 

 

4. 知財出願 

(1) 出願件数 

種別 件数 

特許出願 
国内 0件 

国外 0件 

その他の知的財産出願 0件 

 

(2) 一覧 

① 国内出願  

該当なし 

② 海外出願 

該当なし 

③ その他の知的財産権 

該当なし 

 

5. 受賞・報道等  

(1) 受賞 

1. ＊文部科学大臣表彰科学技術賞、栗栖源嗣・中村春木，2020年 4月 7日 

2. 大阪科学賞，栗栖源嗣，2019年 11月 13日 
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(2) メディア報道 

1. 毎日放送 ミント，「タンパク質」のデータバンクが研究成果を先駆け公開…新型コロナ治療

薬開発には「タンパク質」がカギ，2020年 3月 17日 

2. NHK 関西のニュース，ウイルス「たんぱく質構造」データベース化，2020年 3月 17日 

3. 朝日新聞 朝日新聞 DIGITAL、新型コロナの構造データ公開 大阪大、論文発表前に，20

20年 3月 12日 

（プレスリリース”新型コロナウイルスの蛋白質構造情報を集約して 3/11から公開“， https:/

/resou.osaka-u.ac.jp/ja/research/2020/20200310_1） 

 

(3) その他 

1. NHKスペシャル「人体２」制作協力，2017年 11月 5日放送 

2. 東京書籍 高校生物，生物基礎，スタンダード生物へ資料提供，2019年度使用分 
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 研究開発期間中の活動 

1. 進捗ミーティング 

年月日 名称 場所 参加人数 目的・概要 

毎週金曜日 

10:00-11:00 

PDBj システム管理・運

営グループミーティン

グ（非公開） 

大阪大学蛋白

質研究所（Zoo

m併用） 

13人 
システム開発・運営・進捗につ

いての情報交換 

隔週金曜日 

13:30-14:30 

BMRBj システム管理。

運営グループミーティ

ング（非公開） 

大阪大学蛋白

質研究所（Zoo

m併用） 

5人 
システム開発・運営・進捗につ

いての情報交換 

隔週金曜日 

12:30-13:30 

PDBjおよび BMRBj合

同アノテータ・ミーティ

ング 

大阪大学蛋白

質研究所（Zoo

m併用） 

11人 
アノテーション処理・運営につ

いての情報交換 

毎月不定期 

22:00-23:00 

wwPDB PI会議（非公

開） 
Zoom 5人 

wwPDB の 5 つのメンバーの P

Iによる種々の問題や今後の計

画について議論 

3 ヶ月毎 

22:00-23:00 

wwPDB PI/OneDep

会議（非公開） 
Zoom 

18〜15

人 

wwPDBで共同開発している登

録・アノテーションシステムの開

発方針決定会議 

毎週木曜日 

22:00-23:00 

OneDep Leader Tea

m会議（非公開） 
Zoom 

13〜15

人 

wwPDBで共同開発している登

録・アノテーションシステムの開

発進捗管理会議 

毎週水曜日 

22:00-23:00 

Lead Annotator 会議

（非公開） 
Zoom 5〜6人 

wwPDBのアノテータが行うアノ

テーションに関する毎週の情報

交換 

2021年 

4 月 13、14、15

日 

OneDep Developer S

ummit（非公開） 
Zoom 16人 

wwPDBで共同開発している登

録・アノテーションシステムの開

発会議 

2020年 

3月 30、31日 

OneDep Developer S

ummit（非公開） 
Zoom 16人 

wwPDBで共同開発している登

録・アノテーションシステムの開

発会議 

2019年 

2月 26、27日 

OneDep Developer S

ummit（非公開） 

Rutgers大学、

米国ニュージ

ャージ州 

16人 
wwPDBで共同開発している登

録・アノテーションシステムの開

発会議 

2018年 

6月 25、26日 

OneDep Developer S

ummit（非公開） 

EMBL-EBI、英

国ヒンクストン 
16人 

wwPDBで共同開発している登

録・アノテーションシステムの開

発会議 

2017年 

5月 8-10日 

wwPDB OneDep Me

eting（非公開） 

EMBL-EBI、英

国ヒンクストン 
21人 

wwPDBで共同開発している登

録・アノテーションシステムの開

発会議、 PI も一緒に議論 
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2. 主催したワークショップ、シンポジウム、アウトリーチ活動等 

年月日 名称 場所 参加人数 目的・概要 

2021年 

12 月 1 日～

2日(予定) 

第 44 回日本分子生物学会年

会（MBSJ2021）内フォーラム 
オンライン 未定 

PDB の RDF グラフデータの

拡張とwwPDB正規アーカイ

ブ化についての紹介 

2021年 

11 月 26 日

（予定） 

第 59 回日本生物物理学会年

会にてバイオフィジックスセミナ

ーを開催 

オンライン 
100人 

(予定) 

PDB の最新情報や PDBj の

開発ツールについて紹介す

る 

2021年 

11 月 24 日

（予定） 

PDB アジア地区５０周年記念シ

ンポジウム「アジア地区構造生

物学の最先端とProtein Data 

Bank 50年の歩み」 

オンライン 
300人

(予定) 

PDB 設立 50 周年を祝い、ア

ジア地区での PDB 関連活動

の歩みと今後の展開につい

て議論する 

2021年 

11 月 19 日

(予定) 

令和 3年(2021年)度 

日本結晶学会年会にてセミナ

ーを開催 

オンライン 未定 

PDB の最新情報や PDBj の

開発ツールについて紹介す

る。 

2021年 

8月 22-27日 

第 22 回国際磁気共鳴会議、

第 60 回 NMR 討論会（2021）

 合同会議 

オンライン 200人 

PDBj の活動紹介と最新動向

紹介を行う 

 

2021年 

8月 21日 

第 30 会青少年のための科学

の祭典「大阪大会 2021 Web

サイエンスフェスタ 2021」 

オンライン 169人 

分子閲覧ソフトによる三次元

構造の観察を通じて、新型コ

ロナウイルスの感染について

解説をおこなった。 

2021年 

6月 16日 

第 21 回日本蛋白質科学会年

会 PDBj ランチタイムセミナー 
オンライン 75人 

PDB の最新情報や PDBj の

開発ツールについて紹介し

た。 

2021年 

5月 4、5日 

wwPDB主催 PDB50周年記念

特別シンポジウム 
オンライン 880人 

最新の研究成果についてポ

スターセッションで議論すると

ともに、PDB の歩みと今後の

展開について議論した 

2021年 

1月 20日 

PDBj 講習会「データベース登

録ノウハウ講習会」 
オンライン 79人 

PDBj で管理・運営するデー

タベースへの登録方法につ

いて、オンラインで勘所を説

明した。 

2020年 

11月 22日 

サイエンスアゴラ 2020「ようこ

そ、タンパク質ワンダーランド」 
オンライン 134人 

小学生高学年を対象に、身

近で不思議な「タンパク質」

のはたらきと形について解説

した。 

2020年 

11月 29日 

日本学術会議主催公開 WEB

シンポジウム「COVID-19 パン

デミックを契機として考える日

本の結晶学の現状と今後」 

オンライン 200人 

「新型コロナウイルス感染症

と立体構造データベース」と

題した講演を行い、COVID-1

9 治療薬開発とデータベース
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年月日 名称 場所 参加人数 目的・概要 

の役割について講演 

2020年 

10月 27日 

配列解析から学ぶバイオインフ

ォマティクス入門 
 

東京大学

医科学研

究所ヒトゲ

ノム解析セ

ンター（オ

ンライン） 

不明 

データベース検索からアライ

ンメントまでの流れを説明。

その中で、ビューアの必要性

を述べ、具体例として ASHVi

ewerを紹介（zoom開催） 

2020年 

9月 16-18日 

第 58 回日本生物物理学会年

会で PDBj オンライン展示を開

催 

オンライン 158人 

PDBx/mmCIF フォーマットの

説明と PDBj で開発している

分子ビューアについて紹介し

た。 

2020年 

1月 29日 

ケンブリッジ構造データベース

（CSD）利用セミナー開催 

大阪大学蛋

白 質 研 究

所、大阪府 

52人 
連携利用を進めている CSD

の利用説明会を開催した 

2020年 

1月 23-24日 

第 2 回 wwPDB EM data-ma

nagement Workshop 

E M B L - E B

I、英国 Hin

xton 

 

45人 

電子顕微鏡構造の検証と検

証ソフトの開発に関する会議

を共催した 

2020年 

1月 10日 

韓国生体分子科学連合学会で

ランチョンセミナーを開催 

光州科学

技術院、韓

国・光州市 

200人 

PDBx/mmCIF フォーマットの

説明とwwPDBで開発してい

る OneDep登録システムにつ

いて紹介した。 

2019年 

12月 3-6日 

第 42 回日本分子生物学会年

会・特別企画「使ってみようバイ

オデータベース－広がるデー

タ、つながる世界」に出展 

マリンメッセ

福岡、福岡

県 

7,129

人/年会 

wwPDB と PDBj の活動や開

発ツールを紹介するブース

展示を行った。 

2019年 

11月 30日 

2019 大阪大学共創 DAY@EX

POCITYにブース出展 

ららぽーと

E X P O C I T

Y、大阪府 

500人 

分子閲覧ソフトによる三次元

構造の観察や、3D プリンタ

やペーパークラフトでの蛋白

質構造制作を行い、を分かり

やすく一般へ紹介した。 

2019年 

11月 19日 

日本結晶学会令和元年度年

会にてランチョンセミナー開催 

金沢市文

化ホール、

石川県 

80人 

PDB の最新情報や PDBj で

開発したmmCIF editorにつ

いて紹介した。 

2019年 

10月 5日 

トーゴーの日シンポジウム 201

9 ワークショップ 

日本科学

未来館、東

京都江東

区 

120人 

生命科学分野のデータ統合

にまつわる問題をともに考

え、議論を深めるシンポジウ

ムで PDBj の活動紹介を行っ

た。 

2019年 

10月 26日 
さくらサイエンス 

関西学院

大学神戸

三田キャン

20人 

インドネシアのパジャジャラン

大学、ウダヤナ大学の学生を

招聘するプログラムの中でタ
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年月日 名称 場所 参加人数 目的・概要 

パス ンパク質の立体構造解析を

molmilを使って説明 

2019年 

9月 24日 

第 57 回日本生物物理学会年

会で PDBj ランチョンセミナーを

開催 

シーガイア

コンベンシ

ョンセンタ

ー、宮崎県 

100人 

PDB の最新情報や PDBj の

開発ツールについて紹介し

た。 

2019年 

9月１0日 

生命医薬情報学連合大会（IIB

MP2019）にて PDBj ランチョン

セミナー開催 

東京工業

大学大岡

山キャンパ

ス、東京都 

70人 

PDB の最新情報や wwPDB

で配布している検証レポート

の最新情報について紹介し

た。 

2019年 

8月 18日 

第 29 回青少年のための科学

の祭典（サイエンスフェスタ）大

阪大会 2019にブース出展 

ハービスホ

ール、大阪

府 

350人 

分子閲覧ソフトによる三次元

構造の観察を通じて、新型コ

ロナウイルスの感染について

解説をおこなった。 

2019年 

6月 26日 

第 19 回日本蛋白質科学会年

会にて PDBjランチョンセミナー

を開催 

神戸国際

会議場、兵

庫県 

110人 

PDB の最新情報や wwPDB

で配布している検証レポート

の最新情報について紹介し

た。 

2019年 

6月 6日 

統合データベース講習会：AJA

CS徳島 

大塚製薬株

式会社  徳

島研究所、

徳島研 

80人 

 
PDBjの活動紹介を行った 

2019年 

5月 23日 

配列解析から学ぶバイオインフ

ォマティクス入門 
 

東京大学

医科学研

究所ヒトゲ

ノム解析セ

ンター 

不明 

データベース検索からアライ

ンメントまでの流れを説明。

その中で、ビューアの必要性

を述べ、具体例として ASHVi

ewerを紹介 

2019年 

3月 1日 

米国生物物理学会サテライト

Workshop「Working towards 
federating structural models
 and data」 

ボルチモア

国際会議

場、米国メ

リーランド

州 

38人 

複数の実験手法と計算を組

み合わせた Integrated/Hyb

rid 法による構造をどう集め、

検証するかを議論した 

2019年 

2月 19日 

PDBj 講習会「NMR による構造

計算入門」を開催 

大阪大学

蛋白質研

究所、大阪

府 

12人 

BMRB を活用した NMR によ

る構造計算について講義と

演習を行い、PDBj で開発し

たツールの先端利用法を説

明。 

2019年 

1月 28日 

All-in-one 合同講習会 2018/

統合データベース講習会に PD

Bjから講演 

JST 東京本

部別館、東

京都 

不明 

蛋白質構造データバンク PD

B の使い方について講演を

行った 
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年月日 名称 場所 参加人数 目的・概要 

2019年 

1月 13-15日 
第 1 回 wwPDB EM data-ma
nagement Workshop 

E M B L - E B

I、英国 Hin

xton 

 

49人 

電子顕微鏡構造の検証と検

証ソフトの開発に関する会議

を共催した 

2018年 

11 月 28-30

日 

第 41 回日本分子生物学会年

会にてブース出展 

パシフィコ

横浜、神奈

川県 

7,519

人/年

会 

wwPDB と PDBj の活動や開

発ツールを紹介するブース

展示を行った。 

2018年 

11月 17日 

2018 大阪大学共創 DAY＠EX

POCITYにブース出展 

ららぽーと

E X P O C I T

Y、大阪府 

500人/

資料配

布数 

分子閲覧ソフトによる三次元

構造の観察や、3D プリンタ

やペーパークラフトでの蛋白

質構造制作を行い、を分かり

やすく一般へ紹介した。 

2018年 

11月 11日 

日本結晶学会 2018 年度年会

にてランチョンセミナー開催 

東京工業

大学大岡

山キャンパ

ス、東京都 

70人 

PDB の最新情報や PDBj で

開発したサービスについて紹

介した。 

2018年 

11 月 10、11

日 

サイエンスアゴラ 2018 -in 東

京-に出展 

テレコムセ

ン タ ー ビ

ル、東京都 

480人/

資料配

布数 

分子閲覧ソフトによる三次元

構造の観察や、3D プリンタ

やペーパークラフトでの蛋白

質構造制作を行い、を分かり

やすく一般へ紹介した。 

2018年 

9月 20日 

生命医薬情報学連合大会（IIB

MP2018）にて PDBj ランチョン

セミナー開催 

荘銀タクト

鶴岡、山形

県 

60人 

PDB の最新情報や PDBj の

開発ツールについて紹介し

た。 

2018年 

9月 16日 

第 56 回日本生物物理学会年

会で PDBj ランチョンセミナーを

開催 

岡山大学

津島キャン

パス、岡山

県 

100人 

DDBJと共同で PDBの検証レ

ポートの紹介と DDBJ のサー

ビスについて紹介した。 

2018年 

7月 10日 

統合データベース講習会：AJA

CS筑波４にて PDBjから講演 

物質・材料

研究機構、

茨城県 

30人 

蛋白質構造データバンク PD

B の使い方について講演を

行った 

2018年 

6月 28日 

第 18 回日本蛋白質科学会年

会にて PDBjランチョンセミナー

を開催 

朱 鷺 メ ッ

セ、新潟県 
100人 

PDB と BMRB の最新情報の

提供と CSD との連携利用に

ついて紹介した。 

2018年 

3月 27日 

第 138回日本薬学会年会にて

PDBj ランチョンセミナーを開催 

ホ テ ル 金

沢、石川県 
150人 

PDB の最新情報や PDBj を

活用したデータベース構築

について紹介した。 

2018年 

2月 20日 

PDBj 講習会「生命科学のため

の立体構造データの使い方入

門」を開催 

大阪大学

銀杏会館、

大阪府 

35人 

電子顕微鏡により決定された

構造と密度マップの利用の

仕方を中心に講習した。 

2017年 ConBio2017 生命科学系学会 神戸ポート 10,201 wwPDB と PDBj の活動や開
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年月日 名称 場所 参加人数 目的・概要 

12月 6-9日 合同年次大会にてブース出展 ピアアイラ

ンド、兵庫

県 

人 

/年会 

発ツールを紹介するブース

展示を行った。 

2017年 

11 月 24-26

日 

サイエンスアゴラ 2017 -in 東

京-に出展 

テレコムセ

ン タ ー ビ

ル、東京都 

3,328

人/来

場 

分子閲覧ソフトによる三次元

構造の観察や、3D プリンタ

やペーパークラフトでの蛋白

質構造制作を行い、を分かり

やすく一般へ紹介した。 

2017年 

11月 24日 

日本結晶学会 2017 年度年会

にてランチョンセミナー開催 

アステール

プ ラ ザ 広

島、広島県 

100人 

PDB の最新情報や、PDB へ

のデータ登録の新機能等に

ついて紹介した。 

2017年 

9月 27日 

生命医薬情報学連合大会（IIB

MP2017）にて PDBj ランチョン

セミナー開催 

北海道大

学情報科

学研究科、

北海道 

100人 

PDB の最新情報や PDBj を

活用したデータベース構築

について紹介した。 

201７年 

9月 21日 

第 55 回日本生物物理学会年

会で PDBj ランチョンセミナーを

開催 

熊本大学

黒髪キャン

パス、熊本

県 

100人 

PDB の最新情報や PDBj で

開発したサービスについて紹

介した。 

2017年 

8月 21-28日 

国際結晶学連合会議（IUCr20

17） 

でブース展示 

ハイデラバ

ード国際会

議場、イン

ド・ハイデラ

バード市 

1,748

人/会議 

wwPDBの活動やOneDepシ

ステムを用いた登録方法に

ついて紹介 

2017年 

6月 22日 

第 17 回日本蛋白質科学会年

会にて PDBjランチョンセミナー

を開催 

仙台国際

センター、

宮城県 

100人 

PDB と BMRB の最新情報の

提供と PDBj で開発した分子

ビューア MolMil について紹

介した。 

2017年 

5月 8日 

All-in-one 合同講習会 2017/

生命科学の最先端に触れてみ

ようにて講演 

三島市民

文化会館、

静岡県 

50人 

NBDC、 DBCLS、 DDBJ、 P

DBj 合同で、一般向けにゲノ

ム情報や蛋白質構造などの

生命科学のビッグデータを紹

介するデータベース講習会

を行った。 

2017年 

4月 20日 

大阪大学いちょう祭・蛋白研展

示『タンパク質分子の『立体構

造にさわる』体験をしてみよう』

に出展 

大阪大学

蛋白質研

究所、大阪

府 

70人 

閲覧ソフトによる三次元構造

の観察や、3D プリンタやペ

ーパークラフトでの蛋白質構

造制作を行い、を分かりやす

く一般へ紹介した。 

以上 



別紙　研究開発対象のデータベース等

No. 正式名称 別称 概要 URL 公開日 状態 分類

生命科学系
データベー
ス アーカイ

ブ

NBDCヒ
トデータ
ベース

NBDC
RDFポー

タル

関連文献
（論文リストに
記載があれ

ば、その番号
でも可）

1 Protein Data Bank PDB Archive

生体高分子の立体構造データ
ベース，wwPDBと協力して構

築，RDFを開発，公開
https://pdbj.org 2002/4/1 継続・発展

データ
ベース等

公開済 対象外 公開済
A-2, A-3,
A-8

2
Biological Magnetic
Resonance Data
Bank

BMRB
生体高分子の化学シフト，緩和
データ，相互作用データ等のNMR
の実験データのデータバンク

http://bmrbdep.pd
bj.org

2011/4/1 継続・発展
データ

ベース等
公開済 対象外 公開済

A-2, A-6,
A-10

3 eF-site 同左

蛋白質の分子表面の形状と物性
（静電ポテンシャルと疎水性度）を
機能部位情報と結合したデータ
ベース．維持・更新のみ

https://pdbj.org/eF-
site/ 2002/3/1 継続・発展

データ
ベース等

公開済 対象外 対象外 A-11

4 ProMode elastic 同左

二面角を変数とする基準振動解析
プログラムによって計算された蛋白
質のダイナミクス・データベース．維
持・更新のみ．

https://pdbj.org/p
romode-elastic/

2003/4/1 継続・発展
データ

ベース等
公開済 対象外 対象外 A-11

5
Molecule of the
Month

MoM

RCSB-PDBより毎月提供されている
分子解説記事「Molecule of the
Month」を日本語に訳したもの．社
会で話題となっている内容に関わる
分子をPDBから選び，機能と構造に
関して解説．維持・更新のみ．

https://pdbj.org/m
om/

2008/4/1 継続・発展
データ

ベース等
公開済 対象外 対象外

6 EM Navigator 同左
生体分子や生体組織の3次元電子
顕微鏡データ(EMDB)閲覧用web
site

https://pdbj.org/e
mnavi/

2007/5/1 継続・発展 ツール等 公開済 対象外 対象外

7 ASH 同左
PDBデータを基にした構造アライン
メント

https://sysimm.ifre
c.osaka-
u.ac.jp/ash_service
/

継続・発展 ツール等 公開済 対象外 対象外

8 Molmil 同左
インターネット上のweb環境で稼働
するJavaScriptによる分子構造
ビューア

https://pdbj.org/h
elp/molmil

2014/9/1 継続・発展 ツール等 公開済 対象外 対象外 A-11
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