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II. 成果の概要（総括研究報告） 

 

創薬・医療技術シーズを着実かつ迅速に医薬品等に結びつける革新的プロセスを実現するため、情

報拠点が結束し全体として我が国の創薬プロセス等に活用可能な情報基盤を研究開発などの高度化

を通して整備し、積極的に共同研究の支援や外部利用の促進によって、創薬等支援技術基盤の確立

を行うことが目的であった。この目的を達成するため、情報拠点の分担機関として、以下の事業を

行った。 

 

高度化（構造生命科学データクラウドの構築）：タンパク質の立体構造情報を、各種モデル生物の

ゲノム情報を縦軸に、分子間相互作用ネットワーク情報を横軸にして生命科学の幅広い領域を融合

し、「構造生命科学データクラウド」中に高度化したデータベースを構築した。膨大な数に上る生

命科学関連データベースを無差別に統合するのではなく、比較的少数のデータベースを精選し、一
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度分解した上で、ゲノム、ネットワークおよび立体構造の観点から１つのデータベースとして再構

成することで高度化を図り、その成果を２９報の論文として発表した。 

 

支援（構造生命科学データクラウドを利用した支援）：上記高度化の成果物を利用する事によっ

て、ゲノムとネットワークを両軸としてみた生命科学領域（ゲノム–ネットワーク空間）の中で、

興味あるタンパク質について、構造既知のホモログがどの種に存在するのか、どのネットワークで

他の生体分子や薬物とどのように相互作用しうるのかを俯瞰し、モデリングとシミュレーションを

含めた立体構造・機能解析の戦略立案に役立てるための情報基盤を提供した。 さらに利用者講習

会や学会等のランチョンセミナーにて構造生命科学におけるデータベース活用法に関する講義・実

習を行った（計３７回） 

 

 

The goal of this project was to establish a platform for supporting fast drug discovery. To that aim, the 

following projects had been carried out. 

Research and Development: Construction of the structural life science data cloud. This database tried to unify 

a wide range of biological data resources by mapping structural data into an abstract data space spanned by 

genome data of various model organisms and molecular interaction data. This “data cloud” tries to integrate 

not all the available data resources, but several select data resources that are essential to drug development.  

Supporting other researchers: Based on the results of the above “data cloud”, we tried to identify some 

proteins and molecules of interest, and characterize them in terms of molecular interactions as well as 

structural context thereby helping establish strategic plans for further structural determination experiments. 
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https://pdbj.org/workshop/20141001/kudou.pdf
https://pdbj.org/workshop/20141001/kinjo.pdf
https://pdbj.org/workshop/20141001/kawabata.pdf
https://pdbj.org/workshop/20141003/nakamura.pdf
https://pdbj.org/workshop/20141003/kawabata.pdf
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12. 「ブラウザと構造ビューアで 3次元構造を眺める」鈴木 博文、大阪大学、2015/2/20, 国内 

13. 「ホモロジー・モデリングの基礎と複合体立体構造の検索・モデリング」川端 猛、大阪大

学、2015/2/20, 国内 

14. 「PDBj と wwPDBの活動について」中村 春木、 科学技術振興機構 東京本部別館 2階セミナ

ー室、2015/6/13, 国内 

15. 「PDBj からの構造情報の取得‐PDBj Mineの使い方」工藤 高裕、科学技術振興機構 東京本

部別館 2階セミナー室、2015/6/13, 国内 

16. 「PDBj からの構造情報の取得 2-ブラウザと構造ビューアで 3次元構造を眺める」鈴木 博

文、科学技術振興機構 東京本部別館 2階セミナー室、2015/6/13, 国内 

17. 「UCSF Chimera と Modeller を用いたホモロジー・モデリングと HOMCOSサーバによる複合体立

体 構造の検索・モデリング」 川端 猛、科学技術振興機構 東京本部別館 2階セミナー室、

2015/6/13, 国内 

18. 「日本と世界の蛋白質構造データバンク : PDBj と wwPDB」中村 春木、あわ銀ホール、

2015/6/24, 国内 

19. 「BMRB と他の生命科学系データベースとの統合的検索」、小林 直宏、あわ銀ホール、

2015/6/24, 国内 

20. 「HOMCOS: 複合体立体構造の検索・モデリングサーバ」川端 猛、あわ銀ホール、2015/6/24, 

国内 

21. 蛋白質立体構造データの使い方 金城 玲、徳島大学、2014/8/20, 国内 

22. "Introduction to Structural Life Science Data Cloud" 金城玲、金沢大学、2015/9/13, 国

内 

23. 「PDBデータの検索・見方」工藤 高裕、大阪大学中之島センター、2015/7/18, 国内 

24. 「ゲノム配列と蛋白質立体構造の統合的検索とモデリング」川端 猛、大阪大学中之島センタ

ー、2015/7/18, 国内 

 

25. 蛋白質構造による解析、川端猛、東大農学部、2015/10/14, 国内 

26. PDB データの検索・見方、工藤 高裕、大阪大学蛋白質研究所、2016/3/15, 国内 

27. タンパク質の立体構造を見る、鈴木 博文、大阪大学蛋白質研究所、2016/3/15, 国内 

28. UCSF Chimeraと MODELLERを用いたホモロジー・モデリング、川端 猛、大阪大学蛋白質研究

所、2016/3/15, 国内 

29. HOMCOS サーバを用いた複合体立体構造の検索とモデリング、川端 猛、大阪大学蛋白質研究

所、2016/3/15, 国内 

30. PDBj Mine関係データベースを利用したデータ解析、金城玲、東京国際交流館、2016/10/1, 国

内 

31. 複合体立体構造の検索とホモロジー・モデリング 川端 猛、九州大学、2016/6/10, 国内 

32. ホモロジー・モデリングによるタンパク質の立体構造予測, 川端猛、グランフロント大阪、

2016/7/23, 国内 

https://pdbj.org/workshop/20150220/suzuki.pdf
https://pdbj.org/workshop/20150220/kawabata.pdf
https://pdbj.org/workshop/20150613/nakamura.pdf
https://pdbj.org/workshop/20150613/kudou.pdf
https://pdbj.org/workshop/20150613/suzuki.pdf
https://pdbj.org/workshop/20150613/kawabata.pdf
https://pdbj.org/workshop/20150613/kawabata.pdf
https://pdbj.org/workshop/20150624/PSSJ2015_nakamura.pdf
https://pdbj.org/workshop/20150624/PSSJ2015_kobayashi.pdf
https://pdbj.org/workshop/20150624/PSSJ2015_kawabata.pdf
https://pdbj.org/workshop/20150913/kinjo_BSJ2015.pdf
https://pdbj.org/workshop/20150718/kudou.pdf
https://pdbj.org/workshop/20150718/kawabata.pdf
https://pdbj.org/workshop/20160315/kudou.pdf
https://pdbj.org/workshop/20160315/kawabata1.pdf
https://pdbj.org/workshop/20160315/kawabata2.pdf
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33. 分子ビューア UCSF Chimeraの使い方とホモロジー・モデリング、川端猛、愛媛大学、

2016/9/1, 国内 

34. HOMCOS を用いた複合体立体構造の検索とモデリング、川端猛、愛媛大学、2016/9/1, 国内 

35. New issues in the wwPDB and the PDBj（wwPDBと PDBにおける新しい話題について）、中村

春木、つくば国際会議場、2016/11/25, 国内 

36.  Electron microscopy data in PDB and EMDB - deposition and browsing（EMDBと PDBにお

ける電子顕微鏡データ－登録と閲覧）、鈴木博文、つくば国際会議場、2016/11/25, 国内 

37. New generation of NMR analysis assisted by Deep Learning and highly sophisticated 

Web-tools developed by PDBj-BMRB（PDBj-BMRBにより開発された深層学習により支援された

次世代 NMR解析と高度化された Webツール）、小林直宏、つくば国際会議場、2016/11/25, 国

内 

 

（４）特許出願 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

https://pdbj.org/workshop/20161125/BSJ2016_nakamura.pdf
https://pdbj.org/workshop/20161125/BSJ2016_suzuki.pdf
https://pdbj.org/workshop/20161125/BSJ2016_suzuki.pdf
https://pdbj.org/workshop/20161125/BSJ2016_kobayashi.pdf
https://pdbj.org/workshop/20161125/BSJ2016_kobayashi.pdf
https://pdbj.org/workshop/20161125/BSJ2016_kobayashi.pdf

