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摘　要 ：生物大分子的三维结构是理解生命现象分子机制和创新药物研发等生命健康产业与应用的核心基

础之一。蛋白质结构数据库 (Protein Data Bank, PDB) 作为存储生物大分子三维结构的核心资源，自 1971 年

创立以来，截至 2025 年 5 月数据条目已超过 23 万，年平均数据下载超 30 亿次。2022 年，中国蛋白质结

构数据库 (Protein Data Bank China, PDB China) 作为第四个国家和地区成员正式加入国际蛋白质结构数据库

(Worldwide Protein Data Bank, wwPDB)，截至 2024 年底已基本实现本土蛋白质结构研究结果的自主审校。

未来将着眼于前沿数据审校技术研发、综合信息系统开发、原始数据整合及多学科交叉融合，强化其在人

工智能 (Artificial Intelligence, AI) 时代支撑科学创新与产业发展的战略作用。
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Protein Data Bank China: grounding in the present, focusing on the future
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Abstract: Three-dimensional structures of biomacromolecules are crucial for understanding molecular mechanisms 
of life and drug development, serving as a key foundation for biomedical applications. As the core global repository 
for three-dimensional biomacromolecule structures, Protein Data Bank (PDB) has processed and validated over 
230,000 entries by May 2025 since its establishment in 1971, with annual downloads exceeding 3 billion. In 2022, 
Protein Data Bank China (PDB China) was admitted as an associate member of the Worldwide Protein Data Bank 
(wwPDB). By the end of 2024, PDB China has achieved near-complete biocuration of all protein structures 
determined in mainland China (about one-fifth of all structures deposited to wwPDB). Moving forward, PDB China 
will focus on biocuration technologies, integrated data system developement, raw experimental data annotation, and 
interdisciplinary collaboration to enhance its strategic role in driving scientific innovation and biomedical 
development in the Artificial Intelligence (AI) era.
Key words: protein structure; scientific data curation and quality control; Artificial Intelligence

1　蛋白质结构数据库: 全球生命科学的一项核

心资源

国际上首批蛋白质三维结构于 20 世纪 60 年代

被成功测定，美国和欧洲的部分科学家基于“共享

结构数据”的想法在各类正式或非正式会议上开始

讨论建立数据库来存储这些结构数据的可能性。

1971 年夏天，在冷泉港实验室举办的以“三维尺度

上的蛋白质结构与功能”为主题的年度会议上，

Helen M. Berman ( 现国际蛋白质结构数据库美国

站点名誉主任 ) 和来自包括布鲁克海文国家实验室

(Brookhaven National Laboratory, BNL) 的杰出晶体

学家 Walter Hamilton 在内的多名科学家提出了设立

蛋白质结构数据库 (Protein Data Bank, PDB)的构想，

同时提出了与英国剑桥晶体学数据中心负责人 Olga 
Kennard 共同建设的计划

[1]。当年 10 月，蛋白质结

构数据库正式宣布成立 [2]，成立之初仅收录了 7 个

分子的晶体结构。

随着结构生物学领域对数据开放共享需求的日

益迫切，经过多次讨论和倡议并最终在耶鲁大学教

授 Fred Richards 推动下，国际晶体学会 (International 
Union of Crystallography, IUCr) 于 1989 年制定了研

究成果在学术期刊发表前必须将数据提交至 PDB
的政策。这一政策在此后得到了包括《自然》《科学》

和《美国国家科学院院刊》等在内的多个学术刊物

的积极响应，促使数据库中分子结构数量迎来飞跃

式增长。

蛋白质结构数据库涵盖了来源于 X- 射线晶体

学 (X-ray crystallography, X-Ray)、核磁共振波谱学

(nuclear magnetic resonance spectroscopy, NMR) 和电

子显微学 (electron microscopy, EM) 等实验方法测定

的生物大分子三维结构数据，以蛋白质的三维结构

为主，此外还包括核酸、糖类、蛋白质与核酸复合

物的三维结构等
[3]，已成为生命科学领域最具全球

影响力的战略数据资源之一。

1998 年，PDB 的管理权移交至由罗格斯大学、

圣地亚哥超级计算机中心和美国国家标准技术研究

所组成的美国结构生物信息蛋白质数据库联合实验

室 (Research Collaboratory for Structural Bioinformatics, 
RCSB PDB)[4]，目前其主要负责南美洲、北美洲及

大洋洲地区的数据审校；欧洲生物信息研究所

(European Bioinformatics Institute, EBI) 的大分子结构

数据库成为 PDB 数据的投递分中心 PDB Europe 
(PDBe)[5]，目前主要负责欧洲和非洲地区的数据审

校；2000 年，日本大阪大学建立了 PDB 新的数据

投递中心 PDB Japan (PDBj)[6]，目前主要负责亚洲

及中东地区的数据审校。三者于 2003 年联合组建国

际蛋白质结构数据库 (Worldwide Protein Data Bank, 
wwPDB)[7]。随后，生物磁共振数据库 (Biological 
Magnetic Resonance Bank, BMRB)[3] 和电子显微学数

据库 (Electron Microscopy Data Bank, EMDB)[8] 于 2006
年和 2021 年相继加入国际蛋白质结构数据库，共

同承担数据库的运行和全球免费开放。

国际蛋白质结构数据库致力于通过建立符合生

物物理学和生物化学科学研究规范的政策、流程和
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技术标准，确保数据管理体系的标准化、冗余

性、安全性、高可用性以及灾备保全，其严格遵循

“FAIR”[9] ( 即可查找 Findable、可访问 Accessible、
可互操作 Interoperable、可重用Reusable)和“FACT”[10] 
( 即 FAIR 和准确 Accurate、保密 Confidential 及透明

Transparent) 的数据管理原则。

蛋白质结构数据库的愿景是通过分子三维结构

信息的高水平存储归档、注释审校、存档管理、共

享访问、数据分析、培训和教育等服务，实现数据

的开放和可持续的访问
[11]，整合来自外部可信资源

的分子功能和进化信息，不断拓展基础生物学、生

物医学、能源科学和生物技术的边界，持续发展壮

大涵盖基础生物学和生物化学、生物医学和药物发

现、能源科学、生物工程、生物技术和计算机科学

等领域的用户社群。

数据库中所有结构均按照标准统一的流程在各

个站点使用 OneDep 系统
[12]，经过严格的人工数据

注释审校后每周由各个数据分发站点进行数据分

发。目前年平均经过注释审校和发布的数据量超过

15 000 条，且持续保持高速增长趋势 ( 图 1)。截至

2025 年 5 月，国际蛋白质结构数据库中累积存储超

过 23 万条结构数据，年数据下载量超过 30 亿次，

每年服务全球 100 余万数据使用者，并且被超过

400 个生物数据库链接引用，规模庞大，辐射甚众。

其严格的数据审核准入标准及产生每条数据所需的

大量实验工作，使得其具有不可替代性、权威性、

可靠性和永久性等关键特征。

作为面向全球免费开放的生物大分子三维结构

数据库，蛋白质结构数据库已经成为基础生命科学、

生物医学、生物工程、生物能源、药物发现、精准

医疗、现代农业等众多生命科学相关前沿科学研究

及产业的核心数据资源
[10, 11]，同时也是利用人工智

能等前沿科学方法进行蛋白质结构预测以及蛋白质

设计的核心数据基础。以生命健康与药物研发为例，

美国食品药品监督管理局 (Food and Drug Administration, 
FDA) 2010‒2016 年间批准了 210 种新药 ( 其中 94%
为已知靶标、6% 为未知靶标 )，其中 88% 的新药

靶标在蛋白质结构数据库中都能获取详尽的结构信

息，与这些靶标相关的结构数据多达 5 914 条目
[15]。

另据不完全统计，2015‒2022 年由美国 FDA 批准上

市的 322 个新药共向蛋白质结构数据库中投递了多

达 57 564 个相关分子结构，涵盖了直接靶标蛋白，

药物装载、转运以及代谢相关的蛋白质及药物与靶

标的复合体结构。

在过去 20 年中，基于结构的药物设计 (structure- 
based drug discovery, SBDD) 已成为新药研发的关键

技术路径之一
[16]。蛋白质结构数据库中的生物大分

子及小分子复合物三维结构通过精准揭示药物与靶

标分子的结合机制，强有力地推动了生物医药产业

的革命性发展，助力研发人员不断探索分子结构与

药物功效之间的关系
[17]。这些三维结构信息也为开

发新的创新小分子候选化合物并通过动物及临床试

验将其转化为潜在药物时的安全性和有效性平衡提

供了极具价值的参考
[18]。

此外，单克隆抗体设计因具有靶向性强和毒副

作用低等特点成为现代生物药的重要代表，临床上

广泛用于治疗恶性肿瘤、自身免疫性疾病以及器官

移植排斥反应等。蛋白质结构数据库中的生物大分

图1  蛋白质结构数据库年度发布数据量趋势与研究方法组成
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子间复合物，尤其是抗原 - 抗体复合物三维结构信

息为其提供了重要的数据支撑 [19]。

此外，值得一提的是，人工智能 (Artificial Intelligence, 
AI) 在生命科学领域的标志性应用 AlphaFold[17, 18]，

即是利用了经过蛋白质结构数据库严格注释审校的

高质量蛋白结构数据，对神经网络进行大规模训练，

从而获得对蛋白质三维结构预测的突破性成功。当

前，AlphaFold 预测的蛋白质结构被广泛应用于包

括生命科学研究和合成生物学探索等在内的多个领

域，充分彰显了高质量科学数据对颠覆性技术创新

的基石作用。

2　中国蛋白质结构数据库：为国际科学数据

治理体系贡献中国力量

半个世纪前，我国老一辈结构生物学家在胰岛

素结构研究中取得了世界瞩目的成果，奠定了我国

结构生物学的基础。经过半个多世纪的薪火相传，

在“国家重点基础研究发展计划 (973 计划 )”“国

家重点研发计划”等科技专项，以及中国科学院上

海高等研究院国家蛋白质科学研究 ( 上海 ) 设施 ( 以
下简称“蛋白质设施”) 在内的国家重大科研基础

设施的支持下，我国结构生物学发展始终处于国际

领先水平。根据近年的统计数据，由我国科学家测

定和阐释的生物大分子结构在全球成果中占比不断

提高，2024 年度结构数据投递数量跃居全球第二，

占比超过 24% ( 图 2)。
科技基础设施是突破科学前沿、解决国家重大

战略需求的“国之重器”。蛋白质设施作为全球首

个生命科学集成性大设施，为响应国家“十四五”

期间部署的“强化国家战略科技力量”的重要内容，

着眼于基础科学和相关产业发展的长远利益，经过

长期筹备和多方努力，在国际蛋白质结构数据库成

立二十周年之际，与上海科技大学 iHuman 研究所、

免疫化学研究所联合建设中国蛋白质结构数据库

(Protein Data Bank China, PDB China)，在国内建设

便于结构生物学数据汇集、存储和分发的软硬件基

础条件和工作机制，特别是组建结构数据质量审

校和管理的专门团队，以期其成为我国蛋白质科学

研究和相关生物医药产业在数据与智能时代的策

源地。

中国蛋白质结构数据库已经建成与 wwPDB 一

致且兼容的标准数据核心单元，包括数据收集系统

(Data In)、数据存储核心 (Data Core)、 数据分发系

统 (Data Out) 等基本单元。自主研发的数据引擎已

经进入上线测试阶段，实现了数据全流程管理 ( 提
交、审校、归档、发布、检索、下载 )，初步形成

了具有中国特色的软件平台体系；同时，也构建了

包括简、繁体中文在内的多语言界面，搭建本地核

心数据库，实现综合信息检索，对数据投递、分析、

下载、知识分享等模块进行细分个性化建设；构建

了数据分析与统计、三维在线交互、内容管理等功

能板块。在软件及网络安全和访问负载方面也审慎

设计，保障性能与功能的稳定。

中国蛋白质结构数据库积极参与国际合作，于

2022 年成为国际蛋白质结构数据库成员
[22]。作为

国际蛋白质结构数据库继美国、欧洲和日本之后第

四个国家和地区成员，中国蛋白质结构数据库不仅

拥有全球蛋白质结构的完整数据存档，同时具备了

图2  蛋白质结构数据库年度投递数据统计
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高水平的蛋白质结构注释审校能力。2022 年 10 月，

由中国蛋白质结构数据库注释审校的首批数据条目

向 wwPDB 全球各站点同步 ( 图 3)。至 2024 年年末，

中国蛋白质结构数据库注释审校的数据条目即已覆

盖我国本土投递数据总量的 95%。目前，我国本土

的蛋白质结构研究结果已经基本实现完全自主审

校，并保持与国际数据库互联共享。截至 2025 年 5
月，中国团队已累计注释审校数据条目超过六千个

( 图 4)。
中国蛋白质结构数据库的建设，一方面为人工

智能时代我国的生物医药产业和诸如蛋白质设计

等前沿方向提供核心数据资源保障 ；另一方面，

也是更为重要的，这是我国彰显大国责任、参与国

际科学数据治理、加强我国生命科学国际合作的重

要举措。

3　面向未来：着力完善国家数据战略基础设施

面向未来，瞄准“打造服务于科技创新体系的

战略数据中心”这一核心目标，蛋白质设施与上海

科技大学紧密协同，对中国蛋白质结构数据库的持

续建设和进一步发展进行了前瞻规划。这里就部分

要点方向做简要介绍。

3.1　多学科交叉的智能数据管理体系

蛋白质结构数据库建设本身是集生命科学、物

理、化学、数据科学、计算科学等多学科的综合性

工程，研发要素高度密集，其长期稳定发展需要有

多学科背景、第次年龄梯队的人才队伍。如何构建

跨学科的综合性团队，与多领域生产要素相结合，

将生物大分子结构数据库发展成为多学科多领域新

质生产力的数据基石，在人工智能等新技术的驱动

图3  中国蛋白质结构数据库注释审校的首个数据条目

图4  国际蛋白质结构数据库各成员数据注释审校统计
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下，发挥更大的创新价值，释放人工智能驱动创新

潜能，是重要的课题。

为支持蛋白质结构数据库的进一步稳定发展，

蛋白质设施在开放运行十周年之际，设立“蛋白质

结构数据系统”，团队成员学科背景涵盖 X- 射线晶

体学、核磁共振波谱学和电子显微学在内的结构生

物学解析技术，同时还整合了信息与计算机科学相

关专业背景，形成多学科协同的攻坚力量，有力保

障了数据注释审校质量及数据分发系统建设。未来，

蛋白质设施与上海科技大学将继续通过持续招募和

培养，形成包括数据审校工程师、数据工程师、系

统开发工程师、应用工程师、教育与社会服务、合

作研究等在内的跨学科交叉战略科技人才梯队，通

过与生物、化学、物理、计算、创意等跨学科交叉

科学团队的紧密协同攻关，持续发展和开发智能化、

综合性的蛋白质科学数据注释审校与分发系统，并

积极参与国际蛋白质数据库数据注释审校规范及技

术创新，为国际科学数据治理体系贡献中国力量。

3.2　数据的海洋：原始数据集的募集与发掘

人工智能等数据科学分析新技术和新范式的发

展，为生物结构数据的充分理解带来了新的机遇。

比如，在电子显微学原始数据中，仍有大量未被充

分挖掘的生物大分子动态信息，蕴含着巨大的潜在

科学研究及产业应用价值。

为应对数据科学对更为原始状态的科学数据集

日益增长的需求，国际上同类机构建立的电子显微

学 ( 如欧洲电子显微学原始数据库 EMPIAR[23])、X-
射线晶体学 ( 如 SBGrid[24] 建立的 Data Bank 项目和

日本蛋白质结构数据库的 Xtal Raw Data archive 项

目 ) 等原始数据归档库均在加紧建设，并与蛋白质

结构数据库形成标识关联，以便用户能够对原始数

据进行溯源和再利用。

依托蛋白质设施的蛋白质结构解析、蛋白质相

互作用分析等相关技术系统作为原始数据产生地，

可以便捷地打造多种方法学原始数据汇集枢纽，实

现从原始数据到三维结构的全链条可溯源性管理，

形成源头创新的战略资源储备。

3.3　数据的川流：数据共享与分发网络

蛋白质结构数据库的初心即在于充分、高效、

便捷地分发和利用科学数据。随着我国科学研究水

平及生命医药产业发展持续提升，特别是生物医药

等产业的蓬勃发展，在幅员辽阔的国土上有效地开

展数据服务，需要大规模分布式数据存储和强健有

力的数据网络支持。

目前蛋白质设施利用原有设计的数据库与计算

分析系统对蛋白质结构数据库进行业务支撑，但着

眼于未来，如何发展面向蛋白质结构数据的压缩算

法、面向长距离传输的数据传输协议等技术创新，

如何布局与大型科学设施毗邻的在地数据存储中心

和分布式区域级数据镜像节点，并与国家生物信息

中心等已有或在建中的生命科学数据体系高效协

同，依然是迫切的课题 ( 图 5)。

4　“科学的数据”与“数据的科学”

生物大分子作为地球生命系统的基石分子，三

维结构是其独特理化性质和生物学功能的表观，对

其充分理解和利用，不仅将为疾病诊疗、新药研发、

酶工业及合成生物学等生命科学相关领域赋能，同

时也将在环境治理、现代农业、新型生物材料等众

多终端产业表现出独特的价值。蛋白质三维结构作

为一种高价值科学数据，是典型的 “新质生产力要

素”，与人工智能等数据科学前沿技术相结合，甚

至能够突破传统生命科学边界，在尚未被充分认识

的更为广泛的领域发挥影响，成为战略性新兴产业

增长的引擎 ( 图 5)。
人工智能相关概念和技术自 20 世纪 50 年代以

来，已经发展成为一门具有极大商业应用价值的研

究学科。特别是过去 10 年间，随着算力的提升、

基础理论和模型的发展以及可用数据集的可用性增

强，人工智能技术迎来蓬勃发展并产生了诸多卓越

成就，深刻影响了社会发展的方方面面，获得各国

工业界、学术界的高度重视，已经成为新一轮科

技和产业革命的驱动力。人工智能的突破性发展

高度依赖高质量数据的供给，对数据的充分利用，

使其在材料科学、物理学、生命科学等学科与细分

领域获得了广泛应用，如利用增强学习算法控制聚

变反应堆的磁场变化、设计筛选创新药物、基于序

列预测蛋白质结构等。其中，最为引人注目的是，

AlphaFold 等蛋白质结构预测技术利用蛋白质结构

数据库中经严格质控的 23 万条结构数据，实现了

颠覆性的性能突破。作为人工智能在结构生物学最

重要的应用，AlphaFold 相关论文在发布后两年间

暴涨了 10 倍
[25]。随后，在蛋白质结构预测能力的

支持下，又极大地提高了全新功能蛋白的从头设计

能力，为生物医药、合成生物学等领域带来了大量

全新的生物活性分子，使生物大分子的研究从结构

解析和理解迈向结构设计和创造，催生了生物分子

“智造”时代的研究新范式。
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当前，以大语言模型为代表的知识融汇技术成

为世界各国新一轮竞争热点。蛋白质科学实验测定

的结构数据与结构化科研文献语料相结合，经过适

当的清洗、整理和专业注释标记，不意外地将再一

次成为人工智能系统的高质量数据源，并能够有力

地支撑相关人工智能应用的开发、训练和持续进化，

使其成为实验数据与人工智能平台及其上层应用体

系之间的重要承载桥梁。未来，利用这些经过注释

审校的结构化数据，可以为分子对接、分子动力学

模拟、蛋白质结构预测以及生物大分子间相互作用

预测，提供可直接用于训练的数据集，进而为小分

子药物筛选与设计和生物大分子药物研发提供帮

助，有效降低药物筛选、动物实验及临床试验的成

本。在中国蛋白质结构数据库中，亦将拓展小分子

配体质量评估与验证标准和技术方法等相关能力。

此外，在蛋白质结构数据库中，也涵盖了细菌、古菌、

动物、植物等从原核到真核诸多物种的蛋白质及其

小分子复合体结构信息，这些结构信息也会为生物

合成、环境微生物治理、绿色生物农药开发、畜牧

业病虫害生物防治等方面提供强有力的支撑。

蛋白质科学与人工智能技术的结合俨然已经成

为人类社会新一轮技术革命的重要组成部分。蛋白

质结构数据库是人类合作探索生命奥秘的典范代

表，系统严格的注释审校流程和广泛全面的数据收

录，使其成为生命科学领域影响力最深远的数据库。

其数据内容是生命的微观分子组成信息，蕴含着巨

大的科学价值、社会经济价值和国民健康价值，在

人工智能时代，必将成为支撑生命科学及相关产业

应用的关键战略资源。
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