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開 発 意 図 
適 用 分 野 
期 待 効 果 
特 徴 な ど 

 PDBに収録されているデータの一部分を切り取ってサイズを小さくしたデータ
と分子表示プラグインを利用し，Web上でタンパク質や DNA・RNA についてわ
かりやく学べる教材集を作成して公開した。 

適応機種名 インターネットと ChemscapeChimeが利用可能なパソコン 

 O S 名  

 ソース言語 HTML，Chimeスクリプト，RasMolスクリプト 

 

 環    境 

 周 辺 機 器  

具 体 的 方 法  

流 通 形 態 
（ 右 の い ず 
 れ か に ○ 
 を つ け て 
 ください） 

・化学ソフトウェア学会の無償利用 
 ソフトとする 
・独自に頒布する 
・ソフトハウス、出版社等から市販 
・ソフトの頒布は行なわない 
○その他     ・未定 

以下のサイトで参照可能。 
http://www2d.biglobe.ne.jp/~chem_env/ 
pdb/miniPDB.html 

 

1． はじめに 
 これまでに多様な分子情報を表示できるプラグインの Chime（MDL社）1)を利用して，多様な教材

コンテンツ 2)やダウンロード可能なデータ集 3,4)をWeb上で公開してきた。さらに，複数分子を同一デ
ータとして表示して各分子の大きさの影響や形状の同異などを容易に把握できる教材集も作成し，分子

と分子の相互作用をわかりやすく呈示する試みも続けている 5)。 
 その相互作用を知る上で，タンパク質や DNA，RNAは不可欠な素材である。通常の分子と比べてそ
のデータサイズは桁違いに大きいが，近年，ADSL，CATV，光ファイバ，無線 LANといった高速なイ
ンターネット接続環境の整備が急速に進んで，その利用に対するストレスが低下してきている。 
 そこで，Protein Data Bank（PDB）6)で公開されているデータを利用し，Chime によってブラウザ
に表示して Chimeスクリプトおよび RasMolスクリプト記述によるボタン操作により，タンパク質，
DNA・RNA，ligandの分子表示形式を個別に切り替えられるコンテンツを作成して公開した 7)。 
 

2． PDB部分データを利用したWeb教材集の作成と公開 



 PDB6)には，多くの研究者によってタン

パク質や DNAの立体構造データの蓄積が
続けられ，共有知的財産として様々な活用

がなされている。その独特のデータ形式に

より，Chime1)などのソフトウェアで多様

な分子情報の表示が可能であるほか，加工

や別計算への利用もできるようになってい

る。PDBデータを用いて独自の計算を行っ
た上で 2次データベースとして公開されて
いる例としては，eF-site（タンパク質分子
表面の形状と性質）8)や ProMode（タンパ
ク質ドメインの運動）9)などがある。また

環境ホルモン（内分泌撹乱物質）問題でも，

3D-QSARによるスクリーニングにおいて
PDBデータが活用されている 10)。 
 本研究では，タンパク質・DNA・RNA
の構造や ligandとの関係をわかりやすく
学べるように，PDBデータの中から複数の Chainを含むものを
選び，その中の１つの Chain（DNAでは必要な塩基部分）を切
り取ってデータサイズを小さくし，Chimeおよび RasMolスク
リプト記述によりWebブラウザ中で初心者でもボタンを押すだ
けで容易に分子情報を表示変更できる教材集を作成した。さら

に，PDBデータの必要な部分の切り出す方法やその呈示方法が
わかる HTMLソースも掲載し，同様のコンテンツを容易に作成
できるよう便宜を図った。創薬や化学物質の毒性等の研究，ナ

ノテクノロジーなど，今後一層進展が期待される分野における

成果をインタラクティブに解説する日本語Web教材が多数発信
されることにより，それらの分野に関心を持ってくれる小学

生・中学生・高校生が増えていくことを期待している。 
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図１ PDB部分データによるコンテンツ例（ビタミン
関連分子を含むタンパク質から 1BU5の chain A）．ボ
タンによる表示変更により，タンパク質のα-ヘリック
ス構造・β-シート構造をわかりやすくし，ligandは親
油性ポテンシャル表示した場合． 

図２ benzo[a]pyrene 代謝物の
DNA へのインターカレーションの
データ（PDBの 1DXA）から作成し
たコンテンツの表示例． 


