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登録までの流れ

解析完了

登録に必要な事項の確認

構造の検証

各種ログファイルの準備

登録情報の抽出

登録
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公開までの流れ

登録者

その他の
情報

構造因子*

原子座標

1. 登録

2. PDB IDを
発行

編集者

2. データ
受け取り

3. 編集したファイル
と問題点を送付

4. 返答, 公開/取り下げの要求

その他の
情報

構造因子*

原子座標

登録サーバ

登録者が指定した
公開時期

(または登録1年後)

PDBアーカイブ

5. 公開

*NMRの場合は距離制限情報
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登録・編集に関する最近の変更点

構造因子データ (FまたはI), NMR距離制限情報データの必須化 (2008-02-01)

新規エントリの公開開始日時が協定世界時の毎週水曜日0:00 (日本時間
水曜日9:00) に変更 (2009-12-16)

ペプチド構造の受け入れ可能範囲を拡大 (2010-02-18)

登録後に送付されるvalidation reportをPDFフォーマットで提供 (2010-05-17)

NMR距離制限情報ファイル Ver. 2 (NMR-STAR V3.1フォーマット) を提供 
(2010-06-30) 

従来フォーマット (NMR距離制限情報ファイル Ver. 1) ファイル公開の数週間後
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登録可能な構造

以下のいずれかに該当する生体高分子の
“実験データに基づく構造”

ポリペプチド

遺伝子産物であるポリペプチド
リボソーム以外で産生する天然に存在するペプチド
高分子ペプチドの繰り返し単位 (繊維, アミロイドなど)
24残基以上の非生物学的に合成されたペプチド (遺伝子産物を化

学合成したものなど)

4残基以上の核酸

4糖以上の糖鎖



2010-09-22 第48回生物物理学会年会 仙台

最終構造か?

アミノ酸配列や核酸配列がUniProtKB (Swiss-Prot, 
TrEMBL) で検索可能か?

標準アミノ酸/核酸以外の化合物が含まれているか?

水分子や化合物の残基番号が蛋白質/核酸と
重複していないか?

登録前の確認事項

解析完了

確認

検証

準備

抽出

登録
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登録前の確認事項

最終構造か?

精密化および構造の検証を終えた解析データを登録する

登録戴いた構造の差し替えが認められる例

編集者からの指摘事項に基づく修正

論文投稿先のrefereeからの指摘事項に基づく修正

登録作業を開始する前に、データ検証サーバ (後述) で、登録しよう
としているデータの検証を行う
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登録前の確認事項

アミノ酸配列や核酸配列がUniProtKB (Swiss-Prot, TrEMBL) 
で検索可能か?

構造解析した蛋白質の生物種およびアミノ酸配列が一致するものが、
UniProtKBに登録されていることを確認

http://www.uniprot.org/
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登録前の確認事項

登録されていない場合

Edman分解等、蛋白質から直接アミノ酸配列を決定した場合

EBIのSPINからアミノ酸配列を登録

核酸配列から推定アミノ酸配列を得た場合, 核酸の場合
DDBJのSAKURA, EMBLのWebin, NCBIのBankIt等から核酸配列
を登録

http://www.ebi.ac.uk/swissprot/Submissions/spin/

http://sakura.ddbj.nig.ac.jp/
http://www.ebi.ac.uk/embl/Submission/webin.html
http://www.ncbi.nlm.nih.gov/BankIt/

アミノ酸配列や核酸配列がUniprotKB (Swiss-Prot, TrEMBL) 
で検索可能か?
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登録前の確認事項

標準アミノ酸/核酸以外の化合物が含まれているか?

http://ligand-expo.rcsb.org/

指定したchemical componentが
含まれるPDBエントリを検索

PDBで使用実績がある化合物の情報をLigand Expoで調べる
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登録前の確認事項

標準アミノ酸/核酸以外の化合物が含まれているか?

PDBで使用実績がある化合物の情報をLigand Expoで調べる

登録しようとしているデータにLigand Expo
で検索可能な化合物が含まれる場
合、component identifier (3文字コード) お
よび構成原子の原子名を一致させる
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登録前の確認事項

標準アミノ酸/核酸以外の化合物が含まれているか?

PDBで使用実績のない化合物が含まれる場合

化合物の分子名, キラリティなどの立体化学情報, 結合の種類を明確にする

悪い例: 原子の種類, 結合の種類
が読み取れない

良い例

使用している新規化合物のIUPAC名および構造式の情報を用意する
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登録前の確認事項

Ligand Expoの “Sketch input and/or structure search options” などで
作成可能
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登録前の確認事項

水や化合物分子の残基番号が蛋白質/核酸と重複して
いないか?

水や化合物分子のchain IDが、最も近接する蛋白質分子のものに振り
直される

蛋白質分子と化合物分子の残基番号が重複する場合、化合物分子の
残基番号が振り直される

論文で化合物分子を残基番号で言及する場合は、化合物分子
の残基番号を蛋白質分子と重複しないように割り当てる
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登録前の確認事項

ATOM      1  N   GLU A   3      62.118  45.930  44.714  1.00 35.72           N
...
ATOM   2654  OXT LYS A 348      54.238  43.925  31.833  1.00 44.43           O
TER    2655      LYS A 348
ATOM   2656  N   GLU B   3      61.990  26.364 -68.218  1.00 41.04           N
...
ATOM   5309  OXT LYS B 348      56.431  29.113 -56.327  1.00 48.42           O
TER    5310      LYS B 348
HETATM 8143  O   HOH     1      66.028  -1.431  -8.087  1.00  2.00           O
HETATM 8144  O   HOH     2      73.641   6.213 -39.265  1.00  2.00           O
HETATM 8146  O   HOH     3      61.394  61.399  -0.008  0.50  2.00           O
HETATM 8147  O   HOH     4      80.272  51.562   4.288  1.00  5.08           O
HETATM 8148  O   HOH     5      75.076  18.236 -43.310  1.00 42.23           O

水や化合物分子の残基番号が蛋白質/核酸と重複して
いないか?

1 2 3 4 5

このように書かれたPDBファイルは…
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登録前の確認事項

ATOM      1  N   GLU A   3      62.118  45.930  44.714  1.00 35.72           N
...
ATOM   2654  OXT LYS A 348      54.238  43.925  31.833  1.00 44.43           O
TER    2655      LYS A 348
ATOM   2656  N   GLU B   3      61.990  26.364 -68.218  1.00 41.04           N
...
ATOM   5309  OXT LYS B 348      56.431  29.113 -56.327  1.00 48.42           O
TER    5310      LYS B 348
HETATM 8143  O   HOH A 349      66.028  -1.431  -8.087  1.00  2.00           O
HETATM 8146  O   HOH A 350      61.394  61.399  -0.008  0.50  2.00           O
HETATM 8147  O   HOH A 351      80.272  51.562   4.288  1.00  5.08           O
...
HETATM 8244  O   HOH B 349      73.641   6.213 -39.265  1.00  2.00           O
HETATM 8245  O   HOH B 350      75.076  18.236 -43.310  1.00 42.23           O

水や化合物分子の残基番号が蛋白質/核酸と重複して
いないか?

A349 A350 A351 B349 B350

Chain ID, residue numberが書き換えられます

1 2 3 4 5
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登録前の確認事項

ATOM      1  N   GLU A   3      62.118  45.930  44.714  1.00 35.72           N
...
ATOM   2654  OXT LYS A 348      54.238  43.925  31.833  1.00 44.43           O
TER    2655      LYS A 348
ATOM   2656  N   GLU B   3      61.990  26.364 -68.218  1.00 41.04           N
...
ATOM   5309  OXT LYS B 348      56.431  29.113 -56.327  1.00 48.42           O
TER    5310      LYS B 348
HETATM 8143  O   HOH  1001      66.028  -1.431  -8.087  1.00  2.00           O
HETATM 8144  O   HOH  1002      73.641   6.213 -39.265  1.00  2.00           O
HETATM 8146  O   HOH  1003      61.394  61.399  -0.008  0.50  2.00           O
HETATM 8147  O   HOH  1004      80.272  51.562   4.288  1.00  5.08           O
HETATM 8148  O   HOH  1005      75.076  18.236 -43.310  1.00 42.23           O

水や化合物分子の残基番号が蛋白質/核酸と重複して
いないか?

1001 1002 1003 1004 1005

Residue numberが蛋白質分子と重複していなければ…
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登録前の確認事項

ATOM      1  N   GLU A   3      62.118  45.930  44.714  1.00 35.72           N
...
ATOM   2654  OXT LYS A 348      54.238  43.925  31.833  1.00 44.43           O
TER    2655      LYS A 348
ATOM   2656  N   GLU B   3      61.990  26.364 -68.218  1.00 41.04           N
...
ATOM   5309  OXT LYS B 348      56.431  29.113 -56.327  1.00 48.42           O
TER    5310      LYS B 348
HETATM 8143  O   HOH A1001      66.028  -1.431  -8.087  1.00  2.00           O
HETATM 8146  O   HOH A1003      61.394  61.399  -0.008  0.50  2.00           O
HETATM 8147  O   HOH A1004      80.272  51.562   4.288  1.00  5.08           O
...
HETATM 8244  O   HOH B1002      73.641   6.213 -39.265  1.00  2.00           O
HETATM 8245  O   HOH B1005      75.076  18.236 -43.310  1.00 42.23           O

水や化合物分子の残基番号が蛋白質/核酸と重複して
いないか?

A1001A1003A1004B1002B1005

residue numberは保持されます

1001 1002 1003 1004 1005
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座標ファイルの準備

アミノ酸配列
1       10        20        30
MIQRTPKIQVYSRHPAENGKSNFLNCYVSG

ATOM     36  N   ALA A   8
ATOM     37  CA  ALA A   8
ATOM     38  C   ALA A   8
ATOM     39  O   ALA A   8
ATOM     40  CB  ALA A   8
ATOM     41  N   ALA A   9
ATOM     42  CA  ALA A   9
ATOM     43  C   ALA A   9
ATOM     44  O   ALA A   9
ATOM     45  CB  ALA A   9
ATOM     46  N   ALA A  10
ATOM     47  CA  ALA A  10
ATOM     48  C   ALA A  10
ATOM     49  O   ALA A  10
ATOM     50  CB  ALA A  10

元のPDBファイル

ATOM     36  N   ILE A   8
ATOM     37  CA  ILE A   8
ATOM     38  C   ILE A   8
ATOM     39  O   ILE A   8
ATOM     40  CB  ILE A   8
ATOM     41  N   GLN A   9
ATOM     42  CA  GLN A   9
ATOM     43  C   GLN A   9
ATOM     44  O   GLN A   9
ATOM     45  CB  GLN A   9
ATOM     46  N   VAL A  10
ATOM     47  CA  VAL A  10
ATOM     48  C   VAL A  10
ATOM     49  O   VAL A  10
ATOM     50  CB  VAL A  10

どの部分か
判明している場合

ATOM     36  N   UNK A   8
ATOM     37  CA  UNK A   8
ATOM     38  C   UNK A   8
ATOM     39  O   UNK A   8
ATOM     40  CB  UNK A   8
ATOM     41  N   UNK A   9
ATOM     42  CA  UNK A   9
ATOM     43  C   UNK A   9
ATOM     44  O   UNK A   9
ATOM     45  CB  UNK A   9
ATOM     46  N   UNK A  10
ATOM     47  CA  UNK A  10
ATOM     48  C   UNK A  10
ATOM     49  O   UNK A  10
ATOM     50  CB  UNK A  10

どの部分か
判明していない場合

ポリアラニンモデルやCαトレースモデルの場合、残基名は実際のペプチド鎖の
残基名に変更しておく
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座標ファイルの準備

PDB, mmCIFフォーマットのファイルが登録可能

NMRによる構造解析の場合

各モデルの冒頭にMODELレコードを、末尾にENDMDLレコードを付加する

MODEL        1
ATOM      1  N   GLU A   1
ATOM      2  CA  GLU A   1
ATOM      3  C   GLU A   1
...
ATOM    531 HG21 VAL A  31
ATOM    532 HG22 VAL A  31
ATOM    533 HG23 VAL A  31
TER     534      VAL A  31
ENDMDL
MODEL        2
ATOM      1  N   GLU A   1
ATOM      2  CA  GLU A   1
ATOM      3  C   GLU A   1
...
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座標ファイルの準備

CNSを精密化に使用した場合
xtal_pdbsubmission.inpで処理したものから、ペプチド鎖, 核酸鎖以外のSEQRES行を
削除したものをアップロードする

Refmacを精密化に使用した場合
各ペプチド/核酸鎖の末尾にTERレコードを付加する
PDBファイルの末尾にENDレコードを付加する

ATOM      1  N   GLU A   1
ATOM      2  CA  GLU A   1
ATOM      3  C   GLU A   1
...
ATOM    531  C   VAL A  31
ATOM    532  O   VAL A  31
ATOM    533  OXT VAL A  31
TER     534      VAL A  31
ATOM    535  N   GLU B   1
ATOM    536  CA  GLU B   1
ATOM    537  C   GLU B   1
...

ATOM   1031  C   VAL B  31
ATOM   1032  O   VAL B  31
ATOM   1033  OXT VAL B  31
TER    1034      VAL B  31
HETATM 1035  N   HOH A 101
HETATM 1036  CA  HOH B 102
HETATM 1037  C   HOH B 103
...
END
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座標ファイルの準備

RefmacでTLS refinementを行った場合
Refmacは標準状態ではTLSの寄与を座標ファイルに付加しない

対策

“TLSOUT ADDU” キーワードをRefmacのスクリプトに追加する
(CCP4iの場合、TLS parameter sectionの”Add TLS contribution to XYZOUT (B 
factor and ANISOU lines)” チェックボックスを有効にするか、Run&View Com Fileで出
力されるスクリプトの冒頭に ”TLSOUT ADDU”  を追加する)。

Refmacから出力されたPDBファイルに対して、“BRESID T” キーワードを付加して
tlsanlコマンドを 実行する
(CCP4iの場合、Analyze TLS parametersタスクを実行する)。

Refmac 5.2.0019でrestraint refinement時にTLSを使用すると、TLSパラメータが
REMARK 3に出力されない。より新しいバージョンのRefmacで精密化を行う。

座標ファイルにTLSの寄与 (温度因子とANISOU行) が記載されていることを確認

TLS refinementを行った場合
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構造因子ファイルの準備
(結晶構造解析の場合)

mmCIF, MTZ, SCALEPACK, CNSフォーマットなどのファイルが登録
可能

F (構造因子) またはI (回折強度) のいずれか (両方も可) とfreeR flagは必須

F+, F-, I+, I-, Φ, figure of meritなども収録可能

複数データセット (位相決定に使用したデータセット) が収録可能

Phenixを精密化に使用した場合

電子密度マップのみを収録したMTZファイルを登録しないように注意
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距離制限情報ファイル
(NMR解析の場合)

現在のところ、フォーマットに制限はない
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構造の検証

http://pdbdep.protein.osaka-u.ac.jp/validate/

解析完了

確認

検証

検証データの解析手法を選択

準備

抽出

登録
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構造の検証

アップロードするファイル ファイル形式

検証項目
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構造の検証

分子の接触

結合長および結合角

ねじれ角

キラリティ

蛋白質分子から3.5Å以上離れた水分子

Missing Residues/Atoms

Extra Atoms

Ramachandran revisitedに基づいたΦ/Ψ角

モデル間のRMSD (NMRによる構造解析の場合のみ)

Validate
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構造の検証
分子の接触

X線結晶構造解析の場合、結晶学的対象単位および非結晶学的対象単位において、原子間距離
が2.2Åより小さいものがリストアップされる
NMRによる構造解析の場合、原子間距離が2.2Åより小さいものがリストアップされる

結合長および結合角

実験値と標準値の根平均二乗分散 (RMSD) を計算
n: サンプル数
V

actual
: 実験値

V
standard

: 標準値

|V
actual

 - V
standard

| > 6 × RMSDを満たすものがリストアップされる

アミノ酸の標準値
    Accurate bond and angle parameters for X-ray protein structure refinement, R. A. Engh and R. Huber, Acta 
Crystallogr., A47 392-400 (1991)
核酸の標準値
    Geometric Parameters in Nucleic Acids: Nitrogenous Bases, Lester Clowney, Shri C. Jain, A. R. Srinivasan, John 
Westbrook, Wilma K. Olson, and Helen M. Berman, J. Am., Chem., Soc., 118(3) 509-518 (1996)
    Geometric Parameters in Nucleic Acids: Sugar and Phosphate Constituents, Anke Gelbin, Bohdan Schneider, Lester 
Clowney, Shu-Hsin Hsieh, Wilma K. Olson, and Helen M. Berman, J. Am., Chem., Soc., 118(3) 519-529 (1996) 
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構造の検証

Ramachandran revisitedに基づいたΦ/Ψ角
Phi/Psi-chology: Ramachandran revisited
G.J. Kleywegt and T.A. Jones
Structure 4(12), 1395-1400 (1996)

1965 発表年 1996
463 分類に用いた構造 403
463 検証に用いた構造

分類

除外される残基

Ramachandran Ramachandran revisited

3000以上
Most favored,

Additional allowed,
Generously allowed,

Disallowed

Inside core
Outside core

Gly, Pro Gly, Terminal
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構造の検証

...
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構造の検証

Thank you for using RCSB.  The following geometrical and stereochemical 
features have been calculated for your structure:

    CLOSE CONTACTS
    --------------

==> Close contacts in same asymmetric unit.  Distances smaller than 2.2 
    Angstroms are considered as close contacts.                

      none

==> Close contacts based on crystal symmetry.  Distances smaller than 2.2
    Angstroms are considered as close contacts.

      none
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構造の検証

    BOND DISTANCES AND ANGLES
    -------------------------

==> Bond and angle checks are performed by first computing the average rms
    error for all bonds and angles relative to standard values for nucleotide
    units [L. Clowney et al., Geometric Parameters in Nucleic Acids: Nitrogenous
    Bases, J.Am.Chem.Soc. 1996, 118, 509-518; A. Gelbin et al., Geometric
    Parameters in Nucleic Acids: Sugar and Phosphate Constituents, J.Am.Chem.Soc.
    1996, 118, 519-529] and amino acid units [R.A. Engh and R. Huber, Structure
    quality and target parameters, International Tables for Crystallography,
    Volume F, 2001, 382-392]. Any bond or angle which deviates from the
    dictionary values by more than six times this computed rms error is 
    identified as an outlier.

   *** Covalent Bond Lengths:

The overall RMS deviation for covalent bonds relative to the standard 
dictionary is   0.007 Angstroms

All covalent bonds lie within a 6.0*RMSD range about the 
standard dictionary values.

    *** Covalent Angle Values:

The overall RMS deviation for covalent angles relative to the standard 
dictionary is    1.2 degrees.

All covalent bond angles lie within a 6.0*RMSD range about the 
standard dictionary values.
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構造の検証

    TORSION ANGLES
    --------------

    The torsion angle distributions have been checked.  Refer to the
    Procheck and/or Nucheck results on the RCSB Validation Report page.

==> The following table contains a list of torsion angles outside the expected
    Ramachandran regions [GJ. Kleywegt and TA. Jones, PHI/PSI-chology:
    Ramachandran Revisited, Structure  1996, 4, 1395 - 1400].

      Residue  Chain  Sequence              PSI       PHI
        SER      A       57              -91.98   -105.61

    CHIRALITY
    ---------

    The chirality has been checked. O1P, O2P, and hydrogen atoms which do not
    follow the conventions defined by IUBMB (Liebecq, C. Compendium of 
    Biochemical Nomenclature and Related Documents, 2nd ed.; Portland Press:
    London and Chapel Hill, 1992) and IUPAC (J.L. Markley, A. Bax,
    Y. Arata, C.W. Hilbers, R. Kaptein, B.D. Sykes, P.E. Wright and K. Wuthrich,
    Recommendations for the Presentation of NMR Structures of Proteins and
    Nucleic Acids, Pure & Appl. Chem., Vol. 70, pp. 117-142, 1998) will be  
    standardized at the time of processing; there is no need to change these 
    labels in your coordinate file.  Any other stereochemical violations are
    listed below.
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構造の検証

   SOLVENT 
    -------

    The following solvent molecules are further than 3.5 Angstroms away from
    macromolecule atoms in the asymmetric unit that are available for 
    hydrogen bonding. Solvent molecules in extended hydration shells 
    separated by 3.5 Angstroms or less are not listed.
    
     none

    We have replaced the coordinates for solvent molecules which could be
    translated back into the asymmetric unit. Please review all solvent
    molecules in your file and contact us if you have any serious objections.

    
    MISSING RESIDUES
    ----------------

==> The following residues are missing:
    (Note: The SEQ number starts from 1 for each chain according to SEQRES
     sequence record.)
    
     RES MOD#C SEQ          

     MET(    A  99 )
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構造の検証
   PDB Chain_ID: A

           1                                                        15
   SEQRES: MET ILE GLN ARG THR PRO LYS ILE GLN VAL TYR SER ARG HIS PRO 
   COORDS: MET ILE GLN ARG THR PRO LYS ILE GLN VAL TYR SER ARG HIS PRO 
           0                                                        14

           16                                                       30
   SEQRES: ALA GLU ASN GLY LYS SER ASN PHE LEU ASN CYS TYR VAL SER GLY 
   COORDS: ALA GLU ASN GLY LYS SER ASN PHE LEU ASN CYS TYR VAL SER GLY 
           15                                                       29

           31                                                       45
   SEQRES: PHE HIS PRO SER ASP ILE GLU VAL ASP LEU LEU LYS ASN GLY GLU 
   COORDS: PHE HIS PRO SER ASP ILE GLU VAL ASP LEU LEU LYS ASN GLY GLU 
           30                                                       44

           46                                                       60
   SEQRES: ARG ILE GLU LYS VAL GLU HIS SER ASP LEU SER PHE SER LYS ASP 
   COORDS: ARG ILE GLU LYS VAL GLU HIS SER ASP LEU SER PHE SER LYS ASP 
           45                                                       59

           61                                                       75
   SEQRES: TRP SER PHE TYR LEU LEU TYR TYR THR GLU PHE THR PRO THR GLU 
   COORDS: TRP SER PHE TYR LEU LEU TYR TYR THR GLU PHE THR PRO THR GLU 
           60                                                       74

           76                                                       90
   SEQRES: LYS ASP GLU TYR ALA CYS ARG VAL ASN HIS VAL THR LEU SER GLN 
   COORDS: LYS ASP GLU TYR ALA CYS ARG VAL ASN HIS VAL THR LEU SER GLN 
           75                                                       89

           91                                  100
   SEQRES: PRO LYS ILE VAL LYS TRP ASP ARG ASP MET 
   COORDS: PRO LYS ILE VAL LYS TRP ASP ARG ASP   ? 
           90                               98    
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構造の検証

...
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構造の検証
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各種ログファイルの準備

解析完了

確認

検証

準備

抽出

登録

「登録情報の抽出」で使用する、構造解析の各段階で使
用したプログラムのログファイル等を準備する

X線結晶構造解析の場合
精密化に使用したデータセット 位相決定に使用したデータセット

データ収集, 指数づけ
スケーリング
位相決定
Density Modification
最終サイクルの精密化

スケーリング
構造因子ファイル

NMRによる構造解析の場合
構造決定
構造精密化
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各種ログファイルの準備

CNSでX線結晶構造解析を行う場合
PDB-extractを使用せずに登録する際は、xtal_pdbsubmission.inpを実行し、出力された
ファイル (xtal_pdbsubmission.deposit) からペプチド鎖, 核酸鎖以外のSEQRES行を削除し
たPDBファイルを登録に使用する

CCP4を使用する場合
各種プログラムの実行時に “NOHARVEST” キーワードを使用しない
(CCP4iを使用する場合、 “Data Harvesting” で “Do not create harvest file” を選択しない)
ログファイルの代わりにSCALA, MLPHARE, REFMAC5等が出力するCIFファイルを使用する
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登録情報の抽出

http://pdb-extract.rcsb.org/

登録時に統計情報などの手入力項目を減らすことができる

各種解析プログラムのログファイルから
登録に必要な項目を抽出し、mmCIF
ファイルで出力

解析完了

確認

検証

準備

抽出

登録

実験手法
座標ファイル

ファイル形式

精密化プログラム

登録者情報や蛋白質名などが同一のファイルを複数登録する場合、共通情報をあらか
じめ入力したテンプレートファイルを読み込ませることで、入力を省力化できる。
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登録情報の抽出

構造解析に使用した試料のアミノ酸配列を、発現に用
いたタグ由来のものやモデルを構築できなかった領域
も含めて記述する。
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登録情報の抽出

1 442

73 390

6His

missing

265 287

2His

missing

全長

結晶化した
配列

帰属できた配列

この配列を記述

K243A

K243A
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登録

解析完了

確認

検証

http://pdbdep.protein.osaka-u.ac.jp/adit/

準備

抽出

登録

登録データの実験手法
登録データに含まれる分子種
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登録

アップロードするファイル ファイル形式

操作項目

Precheck +
Validate +
Deposit

Precheck +
Validate

Precheck

Validation Reportの確認を必須化
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登録

Precheck
ファイルフォーマットの検証

Validate
解析した構造の検証

Deposit
登録データに関する情報入力
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ファイルフォーマットの検証
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アミノ酸/核酸配列入力の厳格化
(蛋白質本体とN/C末発現タグの分離)

登録
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登録

ADIT-NMR
http://nmradit.protein.osaka-u.ac.jp/bmrb-adit/
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登録

ADIT-NMR
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登録

ADIT-NMR

アップロードするファイル

ファイル形式

操作項目
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登録

ADIT-NMR

XXXXXXXXX

XXXX

XXXX



2010-09-22 第48回生物物理学会年会 仙台

ADIT 入力画面

Data Items Frame

Help Frame

ヘルプ

全入力項目を
プレビュー

登録

Session Restart ID

Categories
Frame
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Depositセッションの再開

Session Restart ID

登録開始後1年間有効
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ADIT 入力画面

1. カテゴリー
を選択

入力項目のヘルプ
入力値の例を表示

2. 項目を入力

3. “Save...” をクリック

入力項目を表形式で確認

4. 入力内容が正しいことを確認



2010-09-22 第48回生物物理学会年会 仙台

ADIT 入力画面

5. 全入力項目を一覧して確認

6. 登録 PDB ID, RCSB IDを発行
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ADIT-NMR 入力画面

ADIT-NMR
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Preview

登録前のPreviewを必須化
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Preview

登録に必須の情報が欠落している場合は、
登録作業を完了できない
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Deposit

登録前のポリシー確認を必須化
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編集者とのやりとり

PDBj編集者と登録者との間で、電子メールにより英語で行う

編集者からの質問事項には、必ず返答を

登録者からのメールには、編集者から必ず (通常一週間
以内に) 返信が届く

From: PDBj Annotator (XX) <xxxx@adit.protein.osaka-u.ac.jp>
Subject: structure of rcsbXXXXXX

メールのSubjectは変更しない

事前の構造検証を強く推奨
編集者からの最初のメールにおける指摘事項の多くは、登録者が事前の構造検証を
行うことで対応可能なことです。
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登録エントリの公開

アミノ酸配列
直ちに公開 (RELEASE NOW)
座標の公開と同時に公開 (HOLD FOR RELEASE)

座標, 回折強度/構造因子 (X線), 距離制限情報 (NMR)
直ちに公開 (RELEASE NOW)
6か月後に公開 (HOLD FOR 6 MONTHS)
1年後に公開 (HOLD FOR 1 YEAR)
論文の出版と同時に公開 (HOLD FOR PUBLICATION)

座標と回折強度/構造因子, 距離制限情報の公開時期は独立に設定可能

投稿雑誌でデータの公開時期を規定している場合があるので、登録前によく
確認する
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登録エントリの公開

“HOLD FOR PUBLICATION” の場合、公開時期や引用論文の情報は登
録者が編集者に連絡する

登録者が指定した期日または登録1年後に公開される

登録者が取り下げ (WITHDRAWN) を申し出ない限り、登録者と連絡が
とれなくても公開される

座標の公開時期を “HOLD FOR PUBLICATION” と指定した場合、保留
期間 (1年) の2か月前, 1か月前に、登録者に公開か取り下げかを確認す
るメールが届く

木曜日午前中までに公開の要求があったものが、翌週に公開される

アーカイブの更新は協定世界時の毎週水曜日午前0時
(日本時間 水曜日午前9時)
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お問い合わせ

登録サーバのトラブル, 登録や編集に関して

自身で登録済みのデータ

PDBj編集者からのメールに英語で返信

http://www.pdbj.org/pdbj_aditmail_j.html
から英語で問い合わせ
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PDBへのデータ登録・編集に関する
情報

http://pdbdep.protein.osaka-u.ac.jp/

http://pdbdep.protein.osaka-u.ac.jp/validate/
データ検証サーバ

http://pdbdep.protein.osaka-u.ac.jp/adit/
http://nmradit.protein.osaka-u.ac.jp/bmrb-adit/ (NMR)

登録サーバ

登録の手引き
http://pdbdep.protein.osaka-u.ac.jp/tutorial/
http://bmrbdep.protein.osaka-u.ac.jp/manual_top.html (NMR)

一部コンテンツ (登録の手引き全文を含む) は、日本語, 英語, ハングル,
繁体中国語, 簡体中国語でも提供しています。
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PDBへのデータ登録・編集に関する
情報

編集方針

Data Processing and Annotation Procedures Manual
http://deposit.rcsb.org/depoinfo/download/dp.pdf

http://pdbdep.protein.osaka-u.ac.jp/

wwPDB Processing Procedures
http://www.wwpdb.org/procedure.html

wwPDB Annotation Policies
http://www.wwpdb.org/policy.html

http://www.wwpdb.org/docs.html
ファイルフォーマット



2010-09-22 第48回生物物理学会年会 仙台

皆様のご利用, ご登録
お待ちしております
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