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１．ＰＤＢＩＤが既知の時の検索

（例）PDBID = 9pap の場合



9pap

ワイルドカード: *
が利用できるので、
*pap, 9*, *
でも検索可能。



２．ＰＤＢＩＤが不明の時の検索

（例）キーワードで検索する場合



papain

ワイルドカード: *
と and 
を使った検索も可能。





補足１あるいは補足２で
Jv3の環境を設定する。































３．高度な検索

著者名：
文献：
ＥＣ番号：

実験法：

での検索を行ってみる。







４．さらに高度な検索
：XPath による検索。





簡単な検索文
/datablock[検索条件] /出力アイテム

全てのファイルが <PDBx:datablock> というタグ

で始まっているため。

ミオグロビンの結晶構造の解像度をリスト
/datablock[
entityCategory/entity/pdbx_description = 'MYOGLOBIN']
/refineCategory/refine/ls_d_res_high

結果

<xql:result>
<ls_d_res_high ino:id="3" xmlns:xsi="http://www.w3.org/2001/XMLSchema-

instance">2.07</ls_d_res_high>
<ls_d_res_high ino:id="6" xmlns:xsi="http://www.w3.org/2001/XMLSchema-

instance">1.84</ls_d_res_high>
<ls_d_res_high ino:id="9" xmlns:xsi="http://www.w3.org/2001/XMLSchema-

instance">2.07</ls_d_res_high>



@は属性（attribute）を示す
内部ファイル番号が「８０８７」のPDBコードを示す

/datablock[@ino:id = '10'] /@datablockName

結果

<xql:result>
<datablock datablockName="104D-noatom" ino:id="10"
xmlns:xsi="http://www.w3.org/2001/XMLSchema-

instance">
</datablock>

</xql:result>

ino:idも datablockName も <datablock> の属性



and や or を用いた検索
結晶系（空間群）が P1 で重原子置換(MIR)で解かれた構造
/datablock[

(refineCategory/refine/pdbx_method_to_determine_struct
= 'MIR') and
(symmetryCategory/symmetry/space_group_name_H-M
= 'P 1')]

/@datablockName

一辺でも８００Å以上の大きな単位格子の構造

/datablock[(cellCategory/cell/length_a > 800.0) or
(cellCategory/cell/length_b > 800.0) or
(cellCategory/cell/length_c > 800.0)]

/@datablockName

優先順位は
or → and → =  != → <= < >= >

なのでこの場合は()なしでもＯＫ



数値と文字列

前頁の例で

/datablock[
(cellCategory/cell/length_a > 800.0) or
(cellCategory/cell/length_b > 800.0) or
(cellCategory/cell/length_c > 800.0)]

/@datablockName

ここは、数値なので引用符は使わない。
「’800.0’」とすると『文字列の比較』になってしま

い、正しい結果が得られない。



階層性の影響

モノマーの分子量が１０万以上の分子名

① /datablock[
entityCategory/entity/formula_weight > 100000 ]

/ entityCategory/entity/pdbx_description

とすると、合致するdatablock内の全ての（つまり複
数の）pdbx_descriptionが表示される。

② /datablock/entityCategory/entity
[ formula_weight > 100000 ]

/ pdbx_description

とするのがよい。



datablock

entityCategory

entity entity entity

formula
_weight

pdbx_
description

formula
_weight

pdbx_
description

①の場合 ②の場合



階層をさかのぼることも可能

前ページの例の拡張

/datablock/entityCategory/entity[
formula_weight > 100000]

/ ../../@datablockName

階層を２つさかのぼって属性を表示



XPath Searchの例（１）

• 全PDB IDのリストを得る。
/datablock/@datablockName

• 文献著者として“Nakagawa, A” を検索する。
/datablock[citation_authorCategory/
citation_author/@name=“Nakagawa, A"]

/@datablockName

• １０残基より長いα－ヘリックスを検索する。
/datablock[struct_confCategory/struct_conf/
pdbx_PDB_helix_length>=“11"]/@datablockName



DNAと複合体を形成しているDNA結合蛋白質を検索する。

[Xpath Query]
/datablock[struct_keywordsCategory/struct_keywo

rds/pdbx_keywords='DNA BINDING PROTEIN' and 
entity_polyCategory/entity_poly/type='polyd
eoxyribonucleotide']/@datablockName

XPath Searchの例（２）



EC番号 ‘1.1.1.1’を持つものの検索







５．XPath による検索を SOAP 
サービスにて行う。

補足３あるいは補足４の資料で、
環境設定を行ってから実施する
こと。







SOAP (Simple Object Access Protocol) example
% ./sample1.pl "/datablock[@datablockName="12AS-noatom"]/struct_site_genCategory/ 
struct_site_gen[@info_subtype='catalytic']" 50
<struct_site_gen auth_validate="N" info_subtype="catalytic" info_type="CATRES" 
ino:id="71" nid="1" site_id="CATRES1" update_id="1" 
xmlns:xsi="http://www.w3.org/2001/XMLSchema-instance">

<label_comp_id>ARG</label_comp_id>
<label_asym_id>A<label_asym_id></label_asym_id>
<label_seq_id>100<label_seq_id></label_seq_id>
<details>transition-state stabilisation. stabilise negatively charged 

tetrahedral intermediate</details>
</struct_site_gen>
<struct_site_gen auth_validate="N" info_subtype="catalytic" info_type="CATRES" 
ino:id="71" nid="2" site_id="CATRES1" update_id="1" 
xmlns:xsi="http://www.w3.org/2001/XMLSchema-instance">

<label_comp_id>ASP</label_comp_id>
<label_asym_id>A<label_asym_id></label_asym_id>
<label_seq_id>46<label_seq_id></label_seq_id>
<details>acid/base, transition-state stabilisation. stabilises positively 

charged NH3+ part of intermediate, then as a base removes proton from this, leading 
to collapse and formation of asn</details>
</struct_site_gen>
<struct_site_gen auth_validate="N" info_subtype="catalytic" info_type="CATRES" 
ino:id="71" nid="3" site_id="CATRES1" update_id="1" 
xmlns:xsi="http://www.w3.org/2001/XMLSchema-instance">

<label_comp_id>GLN</label_comp_id>
<label_asym_id>A<label_asym_id></label_asym_id>
<label_seq_id>116<label_seq_id></label_seq_id>
<details>transition-state stabilisation. stabilise negatively charged 

tetrahedral intermediate</details>
</struct_site_gen>



６．Sequence Navigator/Structure 
Navigatorによる、相同配列を持

つ蛋白質や、類似したフォールド
を持つ蛋白質の検索。









NER: Number of Equivalent Residues
Standley, Toh, Nakamura (2004) PROTEINS 57, 381-391
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