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FMODB登録済の構造
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全データ数（2020.10.29時点）

All entries: 12,733
Number of unique PDB entries: 1,204

X線結晶構造 NMR構造MD構造電子顕微鏡
構造

キナーゼ: 277
p38: 188
Aurora: 46
CHK1: 43

核内受容体: 136
ERα: 60
ERβ: 76

Apo構造： 755
COVID-19関連タンパク質: 237

TrpCage: 76TrpCage: 991
polyQ10：10,000

COVID-19関連
タンパク質: 13

COVID-19関連のデータは
隔週水曜日更新



FMODBのTop画面(1)
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【URL】 https://drugdesign.riken.jp/FMODB/index.phpFMODB検索：

検索ボックス

ID Search：
PDB ID, UniProt ID, FMODB ID等の
IDから検索

構造の種類による
絞り込みが可能

https://drugdesign.riken.jp/FMODB/index.php
https://drugdesign.riken.jp/FMODB/index.php


FMODBのTop画面(2)
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【URL】 https://drugdesign.riken.jp/FMODB/index.phpFMODB検索：

検索ボックス

Keyword Search：
タンパク質のターゲット名, リガンド
名等のキーワードからの検索

構造の種類による
絞り込みが可能

https://drugdesign.riken.jp/FMODB/index.php
https://drugdesign.riken.jp/FMODB/index.php


FMODBのTop画面(3)
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【URL】 https://drugdesign.riken.jp/FMODB/index.phpFMODB検索：

検索ボックス

Blast Search：
タンパク質のシーケンスからの検索

構造の種類による
絞り込みが可能

https://drugdesign.riken.jp/FMODB/index.php
https://drugdesign.riken.jp/FMODB/index.php


FMODBのTop画面(4)
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【URL】 https://drugdesign.riken.jp/FMODB/index.phpFMODB検索：

定義済カテゴリ

Category Search：

タンパク質の定義済みのカテゴリ
から選択して検索

https://drugdesign.riken.jp/FMODB/index.php
https://drugdesign.riken.jp/FMODB/index.php


検索結果ページ(1)
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FMODB ID

タンパク質の
アノテーション

FMO計算の条件：
最適化、拘束

FMOの計算レベル

PIEDAによるBinding energy
（リガンド結合、PPI）

分子系のTotal Energy

タンパク質とリガンドの
相互作用図

IFIE



検索結果ページ(2)

検索でヒットしたデータ

のIFIE/PIEDAをグラフで

表示
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タンパク質－リガンド間のPIEDAとその合計

タンパク質－リガンド間のIFIE

タンパク質－リガンド間のTotal Energy



ヒットした結果のデータを一括ダウンロードする

ヒットした結果のダウンロード
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All Items：
ヒットした結果のみ
ダウンロード

Checked Items：

チェックした結果のみ
ダウンロード

IFIE Data(csv file)：
ヒットした結果のみ
ダウンロード（10個まで）
All Calculation Data(zip 
file)：

チェックした結果のみダウ
ンロード
CheckPoint File(cpf file)：

チェックした結果のみダウ
ンロード

Submitボタンを押す



検索結果の各詳細ページ(1)
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入力構造のモデリング条件

FMO計算条件
（基底関数, Software等）

タンパク質に関する情報や
他のサイトへのリンク

分子系のTotal  Energy

PIEDAによるBinding energy
（リガンド結合、PPI）

構造の3D図

リガンドの2D図

マウスを動かすと構造
が回転&Zoomできる

https://drugdesign.riken.jp/FMODB/detail.php?FMODBID=5P4NP


各計算結果のダウンロード

各計算データをダウンロードする
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PDB File:
構造ファイル

CheckPoint File:
cpfファイル

All Calculation Data(zip) :
計算結果のファイル

IFIE Data(csv) :
IFIE/PIEDAのデータ

ここから選択して
ダウンロード



検索結果の各詳細ページ(2)
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リガンドー各フラグメント間の
PIEDAによるBinding energyグラフ

IFIEデータテーブル

詳細ページでは、
Binding Energy Graphと
Data Tableが表示される



検索結果の各詳細ページ(3)

ページ中央にあるBoxで、 Binding EnergyグラフとIFIEデータテーブルの

表示方法の変更が可能
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リガンドからの距離で絞る

フィルタリング・ソート機能

IFIEまたはPIEDAのEnergy値
の絶対値で絞る

Fragment chargeに関する値で絞る

特定の残基番号/残基名で絞る

並び替え

特定のPIEDAによるBinding Energy
のみ表示する

Graph Options



IFIE Interaction MAP
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詳細ページからIFIE MAPをクリックすると

フラグメント間の相互作用をMAPで確認できる

フラグメントの範囲を
指定可能



FMODBのHELP・問合せ先

• Manual、他各種リンク

– 右上の をクリック

• 質問・問合せ先：

– Mail：fmodb_contact@ml.riken.jp

– HPの右上の「Contact to FMODB managers.」からの問合せ
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ここをクリックすると
Manualが出ます


