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生体高分子の立体構造データベース：
PDB

　ゲノムの情報が発現したものがタンパク質であり，生
命活動はタンパク質や核酸分子などの生体高分子の 3

次元構造に基づいて行われており，その基盤となる生体
分子立体構造情報は，全人類のきわめて貴重な財産であ
る．実際，ゲノム中の塩基配列の意味やその変異による
疾病の意味も，これら生体分子の立体構造において合理
的に説明され，さらに，タンパク質の安定性の操作や新
たな機能付与などの分子設計も，これら立体構造に基づ
く物理化学的議論により可能となってきた．このよう
に，本構造データベースは，ゲノム配列，タンパク質間
相互作用，疾病関連データベース等とクロストークを行
って生命科学を支える，バックボーン・データベースの
1つと位置づけられる．
　世界中で決定されたタンパク質・核酸等の生体高分子
の立体構造は，PDB（Protein Data Bank）と呼ばれる国際
的データベースに登録され，2005年末には計 34,000件
以上が無償で公開されている（図 -1）．大阪大学蛋白質
研究所では，日本蛋白質構造データバンク（PDB japan：
PDBj）を（独）科学技術振興機構・バイオインフォマテ
ィクス推進センター（JST-BIRD）の支援を受けて組織し，
米国 Research Collaboratory for Structural Bioinformatics-

PDB（RCSB-PDB），欧州 Macromolecular Structure 

Database-European Bioinformatics Institute （MSD-EBI）と
協力して国際蛋白質構造データバンク（worldwide PDB：
wwPDB）を設立し，国際協力による PDBデータベースの
維持・管理とサービス・システムの開発・高度化を進めて
いる 1），2）．

　本稿では PDBjの活動を紹介するとともに，PDBjで進め
ているデータ記述の標準化とその応用について主に述べる．

データ登録

　PDBへのデータ登録は，基本的に，生体高分子の構造
解析を行った研究者が自主的に行う仕組みとなってい
る．この仕組みで多くのデータ収集が可能となってい
るのは，主な学術雑誌への論文投稿に際し，PDBへの登
録申請による ID番号取得を必須条件としたことによる．
そのため，登録申請による ID番号から実際のデータ公
開までには半年～ 1年ほどの猶予期間が設けられてお
り，その期間中はデータは秘諾される．データ登録は，
研究者がインターネット上のWeb（ADIT, http://pdbdep.

protein.osaka-u.ac.jp/adit/）を利用して分子構造データ
を送付することによって始められる．登録データの項目
は 1,700項目におよび，また送付された分子構造デー
タの精度や信頼性に関する専門的な検証とデータ申請者
に対するその確認作業が必要なため，専門知識と経験を
有するキュレータ（データ編纂を行う専門家のこと）が
育成され，必須データ項目とその内容を精査し，デー
タ登録時点における品質管理を厳密に行っている．国
際的に均一な品質管理を行うため，wwPDBの 3つのメ
ンバ（PDBj, RCSB-PDB, MSD-EBI）では，互いにキュレ
ータを交換し，手法の共有化に努めている．PDBj では，
wwPDBの一員として，日本国内はもとよりアジア・オ
セアニア地区からの登録を主に担当し，世界の約 30%

のデータ登録を行っている（図 -1）．
　登録申請時には必然的に不明確となる情報（申請後に
受理された論文の文献情報など）の更新と，必須データ
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項目が徐々に増加・変更されるに伴い過去に登録された
データに対する更新の問題があり，wwPDBにおける検
討課題となっている．

XML によるデータ記述の標準化： 
国際標準記述 PDBML の開発

　PDBにおけるデータ記述は，1970年代初頭に決めら
れた伝統的な「PDBフォーマット」と呼ばれるフラット
ファイル・フォーマットが現在でも広く用いられている．
しかし，その後に何回か行われたフォーマットの改定が
すべてのデータに反映されておらず，記述法は必ずしも
統一的でない．また，特に古いエントリーに関しては，
データ登録が人手で行われたこともあり，データがフォ
ーマットどおりに記述されているかどうかというバリデ
ーション（記述の検証）すら行われていないものもある．
このため，データベースにアクセスする際には，利用者
はその多様な記述法と例外処理に悩まされてきた．また，
基本的に 30年前に作られたフラットなデータ記述法の
ため，現在の高度なデータベース技術の応用のためには，
さまざまな工夫を利用者側が行う必要があり，大きな問
題となっていた．
　PDBデータそのものの品質管理を将来にわたり保つだ
けでなく，他のゲノム配列やタンパク質間相互作用のデ
ータベース等と積極的に関連付けをするためには，バリ

デーションを行うためのツールがそろっており，配列
データベースにおいても利用が始まっている eXtensible 

Markup Language（XML）を用いた記述が強く望まれて
いた．PDBjのグループでは，従来の PDBデータとの整
合性をはかりつつ，タンパク質立体構造情報を XMLで
記述する作業を 2001年から開始したが，ほぼ同時期
に米国の RCSB-PDBもMacromolecular Crystallographic 

Information Format（mmCIF）をベースとした XML記述
を開始していた．その後，両者による記述法の長所を活
かし，それらを統合したカノニカルな XML標準記述法
を協力して開発し，PDBMLという名称を付して確立し
た 3）（スキーマは http://pdbml.pdb.org/schema/pdbx.xsd，
データは ftp://pdb.protein.osaka-u.ac.jp/pub/pdb/data/

structures/all/XML/に置いてある）．
　PDBMLの特徴は，オントロジーとしての辞書が確立
している mmCIFとの互換性を基本的に保証している
ことで，mmCIF書式でのデータの「名称」と「内容」
は，XMLにおける element 中の tag と content に対応す
る．XMLによる一般的な問題として，データごとにタ
グで囲むため，ファイルサイズが大きくなるという欠
点がある．実際，PDBデータのほとんどを占める原子
の座標データをすべてタグつきで記述すると，PDBフ
ォーマットで記述されるデータに比べて 10倍程度にも
大きくなる．原子の座標の数値自体をテキスト検索す
ることは通常は行わないため，座標や温度因子等の原
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図 -1　PDBjにおけるデータ登録の変遷



47巻 3号　情報処理　2006年 3月224

バイオデータベースの今
特
集

子情報は検索対象としない別ファイルに格納し，XML

化されたアレイ情報としてコンパクトに記述する方式
を extatom形式という名称で PDBjから提案し，採用
されている（スキーマは http://pdbml.pdb.org/schema/ 

pdbx-v1.006-ext.xsd，データは ftp://pdb.protein.osaka-u.

ac.jp/pub/pdb/data/structures/all /XML-extatomおよび
/XML-noatomに置いてある）．この方式により，検索
は noatom形式と称する原子情報を含まないファイルの
みで行われるため高速となり，またファイルサイズも 

2～ 3倍程度に納まっている．
　図 -2(b)に，1つの原子の座標行（atom行）の記述例
を示す．フルタグの PDBML記述では，従来の PDBフォ
ーマット（図 -2(a)）で 1行 80文字で表現できたもの
が，10倍ほどのサイズに膨れ上がっている．このため，
メモリが小さい PCのブラウザで大きなタンパク質の
PDBMLを閲覧しようとすると，PCが頻繁にフリーズし
てしまう．一方，図 -2(c)に示す ext-atom形式では，一
見して PDBフォーマットに類似した表示となっており，
データ量も爆発しない．
　PDBMLのスキーマの改良とバリデーションによるそ

の修正が，RCSB-PDBと PDBjとの間で半年以上にわた
って粘り強く続けられ，2005年 4月以降現在に至るま
で，34,000件を超えるすべての PDBMLデータ記述に
エラーがなくなっている．これら PDBMLデータ書式
のコンバータ・ツールは，http://sw-tools.pdb.org/apps/ 

MMCIF-XML-UTIL/から入手可能である．また，PDBML

を利用するプログラムとして，スタンドアローンおよび
アプレットの両方で利用できる JAVAベースのグラフィ
ック・ビューア jV34）が開発され，無償でプログラムが
ダウンロードできる（http://www.pdbj.org/PDBjViewer/）．
　これらのデータベース標準化作業の経験から学んだ点
は，信頼性の高いデータの品質管理と更新作業を行うた
めにはデータ入力・更新におけるブックキーピング（帳
簿記録を残すこと）とバリデーションが必ず行われる必
要があり，その円滑な実施のためには，データのオント
ロジーとスキーマの確立が必須である，ということであ
る．XMLによるデータ記述は，これらの作業を実施す
るにあたりきわめて有効であり，米国とのフォーマット
の擦合せも比較的容易に行われた．
　米国 RCSBも欧州MSD-EBIも，PDBデータの検索に

<PDBx:atom_siteCategory>
<PDBx:atom_site id="1">
  <PDBx:group_PDB>ATOM</PDBx:group_PDB>
  <PDBx:type_symbol>N</PDBx:type_symbol>
 <PDBx:label_atom_id>N</PDBx:label_atom_id>
 <PDBx:label_comp_id>THR</PDBx:label_comp_id>
 <PDBx:label_asym_id>A</PDBx:label_asym_id>
 <PDBx:label_entity_id>1</PDBx:label_entity_id>
  <PDBx:label_seq_id>1</PDBx:label_seq_id>

   <PDBx:Cartn_x>17.047</PDBx:Cartn_x>
   <PDBx:Cartn_y>14.099</PDBx:Cartn_y>
   <PDBx:Cartn_z>3.625</PDBx:Cartn_z>
  <PDBx:occupancy>1.00</PDBx:occupancy>
 <PDBx:B_iso_or_equiv>13.79</PDBx:B_iso_or_equiv>
  <PDBx:auth_seq_id>1</PDBx:auth_seq_id>
  <PDBx:auth_comp_id>THR</PDBx:auth_comp_id>
  <PDBx:auth_asym_id>A</PDBx:auth_asym_id>
  <PDBx:auth_atom_id>N</PDBx:auth_atom_id>
<PDBx:pdbx_PDB_model_num>1</PDBx:pdbx_PDB_model_num>

</PDBx:atom_site>

<atom_record id="1">ATOM 1 A A 1 1 ? . THR THR N N N 17.047 14.099 3.625 1.00 13.79</atom_record>

(b) フルタグ記述 (all)

(c) 原子座標のみ別ファイル
(ext-atom)

ATOM 1 N THR A   1      17.047  14.099   3.625  1.00 13.79 (a) PDB-format

図 -2　PDBデータの書式
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は RDBを用いたシステムを利用しているが，PDBjで
は PDBMLデータ（all-noatom）を基に，RDBを用い
ない XMLDBによるタンパク質構造データ検索システ
ム（xPSSS：xml-based Protein Structure Search Service, 

http://www.pdbj.org/xpsss/）を開発し，公開している 

（図 -3）．この XMLDBの特徴を活かし，複雑かつ多彩な
検索や出力設定を行える XPathによる検索が行えるWeb

サービスも行っている．この時，XMLデータの伝送プロ
トコルである SOAP（Simple Object Access Protocol）を
用いることで，xPSSSのブラウザを介した人手の作業で
はなく，コンピュータ同士で直接情報をやりとりし，網
羅的な解析等に適した利用もできる．上記 xPSSSのWeb

ページ上でサンプル・プログラム等が公開されている．

アナログデータ検索とグリッド技術の応用

　生体高分子構造情報は，ゲノム配列情報のように
オリジナルデータそのものがディジタル情報である
場合と異なり，原子位置座標として表されているもの
が，もともと分子の形状というアナログ情報だという

本質的な特徴がある．このため，データ検索について
も，現在 PDBjを始め他の wwPDBメンバが行っている
ようなテキスト情報をディジタル的に検索するだけで
は不十分であり，生体高分子の「かたち」という画像
データの類似検索のようなアナログ情報検索が必要で
ある．PDBjでは，Structure Navigatorと呼ばれるタンパ
ク質の主鎖骨格のかたち（フォールド）の検索システ
ム 5）（図 -4(a)）と eF-siteデータベース 4）（図 -4(b)）を
用いたタンパク質分子表面形状の検索システム 6）をす
でに開発しているが，2006年 3月にはこれらをWeb

サービスとして一般公開する予定である．これらのア
ナログ検索システムでは，ユーザがアナログデータと
して手元に持っているタンパク質分子の骨格構造や表
面構造と類似のものを，PDBのデータベース中から探
し出してユーザに提示し，その類似性を図示する．こ
れらのアナログ検索においてはタフな計算を要するた
め，PDBjが所有する数 10台の PCクラスタによって
高速性を保つが，SOAPサービスなどを使うユーザに
よるクエリが将来増加した場合には，グリッド技術を
用いて複数の計算サーバへ割り振ることにより，リア
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図 -3　XMLDBによるブラウザ（xPSSS）
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ル・タイムに近い応答性を確保することが検討されて
いる．この技術は，今後のデータベース・サービスの 

1つの姿であり，グリッド技術の有効な応用の 1つで 

ある．
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図 -4(a)　Structure Navigator Real-Timeサーバによる骨格構造の検索

図 -4(b)　eF-siteにおける分子表面表示


