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本日のメニュー 

• 講義 
  PDBデータの読み方と「３種のフォーマット」 
   PDB format 
   mmCIF format 
   PDBML format 

• 演習 
  実際にどのようなデータがどのように書かれている
かを調べる。 



What’s in PDB files? 

• 原子座標と結晶学（NMR）的情報（B-factor、 空
間群、単位格子定数…） 

• 構造的特徴（２次構造、SS結合… ） 
• 実験情報（解像度、回折実験情報、精密化条件、
結晶化条件… ） 

• 生物学的情報（蛋白質名、種名、生物学的単位、
EC番号… ） 

• 化学的情報（化合物の名称や構造…） 
• 文献情報 
• その他もろもろ… 



wwPDBが提供するフォーマット 

• PDB フォーマット 
 伝統的なフラットファイル形式 
 非常に扱いやすい半面、情報の完全性に難がある。 
 
• mmCIF (macromolecular CIF) 
 国際結晶学連合(IUCr)が低分子用に定めたCIF 

(Crystallographic Information File)を高分子へ拡張した
もの 

 Hall, S.R., et al. (1991) Acta Cryst. A, 47, 655-685. 
• PDBML 
 PDB用に作られたXMLフォーマット 
 Westbrook, J. et al. (2005) Bioinformatics, 21, 988-992. 



３者の特色、長所と短所 

形式 標準化
組織 

データの
完全性 

人間が
読みや
すいか 

計算機が
読みやす
いか 

冗長性 検証 ファイル
サイズ 

PDB (flat file) wwPDB × ◎ × × × 小 

mmCIF STAR IUCr, 
wwPDB ○ ○ ○ × △ 中 

PDBML XML W3C, 
wwPDB ○ × ◎ ◎ ◎ 大 



PDBフォーマット 

• 行指向で１行８０コラム (FORTRANの影響
（80=6+1+65+8）、大文字のみ) 

• 行頭６コラムのヘッダでデータ名を示す。 
• 長いアノテーションは次の行に継続。（７~１０
コラム目に継続を示す数字がある） 

• 代表的なヘッダは：HEADER, TITLE, COMPND, 
SOURCE, EXPDTA, AUTHOR, JRNL, REMARK (番
号つき), ATOM, HETATM 

• 詳しくは http://www.wwpdb.org/docs.html  



主なヘッダー 
• TITLE  タイトル 
• COMPND  化合物情報 
• AUTHOR  研究者情報 
• JRNL  文献情報 
• HETNAM  非標準物質の名前 
• SEQRES  実験に使われた配列 
• CRYST1  結晶の空間群や単位格子 
• REMARK  その他いろいろ 
•   
• ATOM  原子の名前・座標など 
• HETATM  同上（非標準原子について） 
 



PDB フォーマットの例 （冒頭部分） 
HEADER    TRANSFERASE/TRANSFERASE INHIBITOR       06-SEP-10   3ANQ               
TITLE     HUMAN DYRK1A/INHIBITOR COMPLEX                                         
COMPND    MOL_ID: 1;                                                             
COMPND   2 MOLECULE: DUAL SPECIFICITY TYROSINE-PHOSPHORYLATION-REGULATED KINASE  
COMPND   3 1A;                                                                   
COMPND   4 CHAIN: A, B, C, D;                                                    
COMPND   5 FRAGMENT: UNP RESIDUES 126-490;                                       
COMPND   6 SYNONYM: PROTEIN KINASE MINIBRAIN HOMOLOG, MNBH, HMNB, HP86, DUAL     
COMPND   7 SPECIFICITY YAK1-RELATED KINASE;                                      
SOURCE    MOL_ID: 1;                                                             
SOURCE   2 ORGANISM_SCIENTIFIC: HOMO SAPIENS;                                    
SOURCE   3 ORGANISM_COMMON: HUMAN;                                               
SOURCE   4 ORGANISM_TAXID: 9606;                                                 
SOURCE   5 GENE: DYRK1A, DYRK, MNB, MNBH;                                        
SOURCE   6 EXPRESSION_SYSTEM: ESCHERICHIA COLI;                                  
SOURCE   7 EXPRESSION_SYSTEM_TAXID: 562;                                         
SOURCE   8 EXPRESSION_SYSTEM_VECTOR_TYPE: PLASMID                                
KEYWDS    PROTEIN KINASE, TRANSFERASE, TRANSFERASE-TRANSFERASE INHIBITOR         
KEYWDS   2 COMPLEX                                                               
EXPDTA    X-RAY DIFFRACTION                                                      
AUTHOR    Y.NONAKA,T.HOSOYA,M.HAGIWARA,N.ITO                                     
JRNL        AUTH   Y.OGAWA,Y.NONAKA,T.GOTO,E.OHNISHI,T.HIRAMATSU,I.KII,          
JRNL        AUTH 2 M.YOSHIDA,T.IKURA,H.ONOGI,H.SHIBUYA,T.HOSOYA,N.ITO,           
JRNL        AUTH 3 M.HAGIWARA                                                    
JRNL        TITL   DEVELOPMENT OF A NOVEL SELECTIVE INHIBITOR OF THE DOWN        
JRNL        TITL 2 SYNDROME-RELATED KINASE DYRK1A                                
JRNL        REF    NAT COMMUN                    V.   1     1 2010               
JRNL        REFN                   ESSN 2041-1723                                
JRNL        DOI    10.1038/NCOMMS1090                                            



SEQRES   1 A  368  GLY ALA SER ASP SER SER HIS LYS LYS GLU ARG LYS VAL           
SEQRES   2 A  368  TYR ASN ASP GLY TYR ASP ASP ASP ASN TYR ASP TYR ILE           
SEQRES   3 A  368  VAL LYS ASN GLY GLU LYS TRP MET ASP ARG TYR GLU ILE           
SEQRES   4 A  368  ASP SER LEU ILE GLY LYS GLY SER PHE GLY GLN VAL VAL           
SEQRES   5 A  368  LYS ALA TYR ASP ARG VAL GLU GLN GLU TRP VAL ALA ILE  

PDB フォーマットの例（各種情報） 

HET    PTR  A 321      16                                                        
HET    EHB  A   1      16                                                        
HETNAM     PTR O-PHOSPHOTYROSINE                                                 
HETNAM     EHB (1Z)-1-(3-ETHYL-5-HYDROXY-1,3-BENZOTHIAZOL-2(3H)-                 
HETNAM   2 EHB  YLIDENE)PROPAN-2-ONE                                             
HETSYN     PTR PHOSPHONOTYROSINE  

HELIX    1   1 TYR A  136  TYR A  140  5                                   5     
HELIX    2   2 LYS A  193  LYS A  212  1                                  20  
SHEET    1   A 6 LYS A 154  TRP A 155  0                                         
SHEET    2   A 6 TYR A 159  LYS A 167 -1  O  TYR A 159   N  TRP A 155            
SHEET    3   A 6 GLY A 171  ASP A 178 -1  O  VAL A 173   N  ILE A 165            
SHEET    4   A 6 GLU A 183  ILE A 190 -1  O  VAL A 185   N  ALA A 176            
SHEET    5   A 6 HIS A 233  GLU A 239 -1  O  PHE A 238   N  ALA A 186            
SHEET    6   A 6 LEU A 224  PHE A 230 -1  N  ARG A 226   O  VAL A 237 



CRYST1   87.433   87.749  228.022  90.00  90.00  90.00 P 21 21 21   16           
ORIGX1      1.000000  0.000000  0.000000        0.00000                          
ORIGX2      0.000000  1.000000  0.000000        0.00000                          
ORIGX3      0.000000  0.000000  1.000000        0.00000                          
SCALE1      0.011437  0.000000  0.000000        0.00000                          
SCALE2      0.000000  0.011396  0.000000        0.00000                          
SCALE3      0.000000  0.000000  0.004386        0.00000                          
ATOM      1  N   LYS A 134      -3.108  39.013  40.741  1.00 75.01           N   
ATOM      2  CA  LYS A 134      -2.070  37.982  40.415  1.00 76.04           C   
ATOM      3  C   LYS A 134      -1.349  38.323  39.106  1.00 74.71           C   
ATOM      4  O   LYS A 134      -1.918  38.934  38.202  1.00 74.83           O   
ATOM      5  CB  LYS A 134      -2.710  36.561  40.315  1.00 70.97           C   
ATOM      6  N   VAL A 135      -0.083  37.933  39.036  1.00 73.28           N   
ATOM      7  CA  VAL A 135       0.752  38.147  37.856  1.00 70.80           C   
ATOM      8  C   VAL A 135       1.500  36.807  37.597  1.00 68.26           C   

PDB フォーマットの例（座標など） 

ATOM  11121  CE1 PHE D 479       2.653 -25.706  13.728  1.00 70.57           C   
ATOM  11122  CE2 PHE D 479       1.895 -23.484  13.208  1.00 75.26           C   
ATOM  11123  CZ  PHE D 479       2.925 -24.369  13.529  1.00 75.83           C   
TER   11124      PHE D 479                                                       
HETATM11125  N   EHB A   1       5.747  27.336  12.013  1.00 37.37           N   
HETATM11126  O   EHB A   1       6.562  24.197  14.746  1.00 37.65           O   
HETATM11127  S   EHB A   1       7.538  25.966  12.918  1.00 38.53           S   
HETATM11128  C1  EHB A   1       8.228  29.022  10.022  1.00 38.71           C   
HETATM11129  C2  EHB A   1       6.993  28.722  10.524  1.00 34.06           C   
HETATM11130  C3  EHB A   1       6.831  27.712  11.464  1.00 36.01           C   
HETATM11131  C4  EHB A   1       7.922  26.994  11.912  1.00 37.13           C   
HETATM11132  C5  EHB A   1       9.167  27.298  11.406  1.00 37.72           C 



REMARK   2 RESOLUTION.    2.60 ANGSTROMS.  

PDB フォーマットの例（REMARK） 

REMARK 200 EXPERIMENTAL DETAILS                                                  
REMARK 200  EXPERIMENT TYPE                : X-RAY DIFFRACTION                   
REMARK 200  DATE OF DATA COLLECTION        : NULL                                
REMARK 200  TEMPERATURE           (KELVIN) : 100                                 
REMARK 200  PH                             : 6.5                                 
REMARK 200  NUMBER OF CRYSTALS USED        : 1  

REMARK 465 MISSING RESIDUES                                                      
REMARK 465 THE FOLLOWING RESIDUES WERE NOT LOCATED IN THE                        
REMARK 465 EXPERIMENT. (M=MODEL NUMBER; RES=RESIDUE NAME; C=CHAIN                
REMARK 465 IDENTIFIER; SSSEQ=SEQUENCE NUMBER; I=INSERTION CODE.)                 
REMARK 465                                                                       
REMARK 465   M RES C SSSEQI                                                      
REMARK 465     GLY A   123                                                       
REMARK 465     ALA A   124                                                       
REMARK 465     SER A   125 

REMARK 350 BIOMOLECULE: 1                                                        
REMARK 350 AUTHOR DETERMINED BIOLOGICAL UNIT: MONOMERIC                          
REMARK 350 SOFTWARE DETERMINED QUATERNARY STRUCTURE: MONOMERIC                   
REMARK 350 SOFTWARE USED: PISA                                                   
REMARK 350 APPLY THE FOLLOWING TO CHAINS: A                                      
REMARK 350   BIOMT1   1  1.000000  0.000000  0.000000        0.00000             
REMARK 350   BIOMT2   1  0.000000  1.000000  0.000000        0.00000             
REMARK 350   BIOMT3   1  0.000000  0.000000  1.000000        0.00000 



PDBファイルの問題点１ 

1. Fixed format の限界 
 
2. Mixed formats の混乱 
 
Headerの追加 
 
 FTNOTE   1 CIS PROLINE - PRO A    7 
 
 CISPEP   1 SER A    6    PRO A    7          0        -0.71 
 
Formatの変更 
 
 ATOM  1  N   ALA A  1  38.840   0.236   1.012  1.00 34.65 1GOF 219 
  
 ATOM  1  N   GLN A  1  81.540  63.203  82.187  1.00 52.88    N   
 



PDBファイルの問題点２ 

3. Author definition の不透明性 
 
   例えば、残基番号 
   -90-91-91A-91B-92-93- (insertion) 
   -90-91-92-96-97-98- (deletion) 
   -90-91-92·····96-97-98- (disorder) 
 
  あるいは、生物種  

Homo sapiens Human × 



mmCIF (macromolecular CIF) 
• 文脈自由文法(STAR[Self-defining Text Archive and Retrieval]

形式) 
• タグとアノテーションの組。 
• タグは「_」で始まる。 
• タグとアノテーションの組が複数ある場合には「loop_」構文

で繰り返しを指定する。 
• タグの意味はmmCIF dictionary(STAR形式)で定義されている。 
• 色々な種類のデータは「カテゴリー」によって分類・整理され

ている。 
• カテゴリーの例：entity, struct, citation, citation_author, 

atom_site, chem_comp, cell, ... 
• 詳しくは http://mmcif.pdb.org/ 



_entry.id                        1GOF 
_cell.length_a                   98.000 
_cell.length_b                   89.400 
_cell.length_c                   86.700 
_cell.angle_alpha                90.00 
_cell.angle_beta                117.80 
_cell.angle_gamma                90.00 
_symmetry.space_group_name_H-M   'C 2        '  
 
loop_ 
_atom_site.label_seq_id 
_atom_site.group_PDB 
_atom_site.type_symbol  
_atom_site.label_atom_id  
_atom_site.label_comp_id  
_atom_site.auth_seq_id  
_atom_site.label_asym_id  
_atom_site.Cartn_x  
_atom_site.Cartn_y  
_atom_site.Cartn_z  
_atom_site.occupancy 
_atom_site.B_iso_or_equiv 
_atom_site.id 
1  ATOM  N  N    ALA   1  A  38.840   0.236   1.012  1.00 34.65  1 
1  ATOM  C  CA   ALA   1  A  38.356  -0.999   0.357  1.00 42.26  2 
1  ATOM  C  C    ALA   1  A  37.098  -1.547   1.056  1.00 41.25  3 
1  ATOM  O  O    ALA   1  A  36.619  -0.946   2.028  1.00 29.44  4 
1  ATOM  C  CB   ALA   1  A  39.398  -2.114   0.379  1.00 40.70  5 
2  ATOM  N  N    SER   2  A  36.610  -2.666   0.495  1.00 32.67  6 
2  ATOM  C  CA   SER   2  A  35.411  -3.244   1.202  1.00 34.90  7 
2  ATOM  C  C    SER   2  A  35.683  -4.740   1.081  1.00 38.30  8 

mmCIF の例 



loop_ 
_struct_conf.conf_type_id  
_struct_conf.id  
_struct_conf.pdbx_PDB_helix_id  
_struct_conf.beg_label_comp_id  
_struct_conf.beg_label_asym_id  
_struct_conf.beg_label_seq_id  
_struct_conf.pdbx_beg_PDB_ins_code  
_struct_conf.end_label_comp_id  
_struct_conf.end_label_asym_id  
_struct_conf.end_label_seq_id  
_struct_conf.pdbx_end_PDB_ins_code  
_struct_conf.beg_auth_comp_id  
_struct_conf.beg_auth_asym_id  
_struct_conf.beg_auth_seq_id  
_struct_conf.end_auth_comp_id  
_struct_conf.end_auth_asym_id  
_struct_conf.end_auth_seq_id  
_struct_conf.pdbx_PDB_helix_class  
_struct_conf.details  
_struct_conf.pdbx_PDB_helix_length  
HELX_P HELX_P1  1  TYR A 14  ?  TYR A 18  ?  TYR A 136 TYR A 140 5  ?  5 

HELIX    1   1 TYR A  136  TYR A  140  5 



mmCIFの階層性 

データ構造そのものには階層はないが、「タグ
の名前」には、階層性がある。 

 

_カテゴリーグループ_カテゴリー.アイテム 

 
_entity_poly.type      'polypeptide(L) '  
_cell.length_a            87.433 

カテゴリーグループの意味を覚えておけば、大ま
かな意味は把握しやすい。 



主なカテゴリーグループ 

• entity 研究対象の化学的・生物学的情報 
• atom 各原子の情報（座標や名前） 
• struct 構造の特色（２次構造など） 
• chem_comp 化合物情報 
• citation 文献情報 
• refln 回折実験やデータ 
• exptl 実験条件（結晶化など） 
• refine 精密化について 
• symmetry 対称性 
• cell  単位格子 

 
 



Dictionaryの見方（HTML版） 

Category Group の
レベル 



Category Group： 
 atom_group 

Category Group 下の Category 



Category: atom_siteの説明  



Group 下の Item 

Category ： 
 atom_site 
（原子サイトの情報） 



Itemの説明 

Item: 
    _atom_site. 
             auth_asym_id 
（いわゆる chain ID） 



データが選択肢の場合もある 

Item: 
    _entity_poly.type 
（ポリマーの種類） 



“label” と “auth” 

• label PDBが内部的に管理する必須項目 
• auth 著者（author）による任意の定義 

前者の方が、情報学的には正確で、かつ、扱いやすい。一方、いわゆ
るPDBファイルに表れるのは、後者のことが多い。 



loop_ 
_atom_site.group_PDB  
_atom_site.id  
_atom_site.type_symbol  
_atom_site.label_atom_id  
_atom_site.label_alt_id  
_atom_site.label_comp_id  
_atom_site.label_asym_id  
_atom_site.label_entity_id  
_atom_site.label_seq_id  
_atom_site.pdbx_PDB_ins_code  
_atom_site.Cartn_x  
_atom_site.Cartn_y  
_atom_site.Cartn_z  
_atom_site.occupancy  
_atom_site.B_iso_or_equiv  
_atom_site.auth_seq_id  
_atom_site.auth_comp_id  
_atom_site.auth_asym_id  
_atom_site.auth_atom_id  
ATOM  187 N  N   . GLN A 1 27 ? 21.428 -12.414 -12.809 1.00 27.27 27 GLN L N 
ATOM  188 C  CA  . GLN A 1 27 ? 20.880 -12.688 -14.140 1.00 24.00 27 GLN L CA 
ATOM  189 C  C   . GLN A 1 27 ? 20.911 -11.408 -14.954 1.00 26.14 27 GLN L C  
ATOM  190 O  O   . GLN A 1 27 ? 21.257 -10.346 -14.429 1.00 28.43 27 GLN L O  
ATOM  191 C  CB  . GLN A 1 27 ? 19.455 -13.257 -14.054 1.00 26.63 27 GLN L CB 
ATOM  192 C  CG  . GLN A 1 27 ? 18.601 -12.708 -12.920 1.00 31.92 27 GLN L CG 
ATOM  193 C  CD  . GLN A 1 27 ? 17.234 -13.369 -12.841 1.00 35.18 27 GLN L CD 
ATOM  194 O  OE1 . GLN A 1 27 ? 16.456 -13.328 -13.796 1.00 31.92 27 GLN L OE1 
ATOM  195 N  NE2 . GLN A 1 27 ? 16.931 -13.977 -11.692 1.00 29.29 27 GLN L NE2 
ATOM  196 N  N   . THR A 1 28 A 20.573 -11.487 -16.237 1.00 25.11 27 THR L N  
ATOM  197 C  CA  . THR A 1 28 A 20.617 -10.283 -17.059 1.00 23.13 27 THR L CA 
ATOM  198 C  C   . THR A 1 28 A 19.679 -9.215  -16.509 1.00 20.35 27 THR L C 



Parent-Child の関係 
loop_ 
_struct_asym.id  
_struct_asym.pdbx_blank_PDB_chainid_flag  
_struct_asym.pdbx_modified  
_struct_asym.entity_id  
_struct_asym.details  
A N N 1 ?  
B N N 2 ?  
C N N 3 ?  
D N N 4 ?  

loop_ 
_entity.id  
_entity.type  
_entity.src_method  
_entity.pdbx_description  
_entity.formula_weight  
_entity.pdbx_number_of_molecules  
_entity.pdbx_ec  
1 polymer     man 'GALACTOSE OXIDASE' 68579.250 1   1.1.3.9  
2 non-polymer syn 'COPPER (II) ION'   63.546    1   ?         
3 non-polymer syn 'SODIUM ION'        22.990    1   ?         
4 non-polymer syn 'ACETIC ACID'       60.052    2   ?       

loop_ 
_struct_asym.id  
_struct_asym.pdbx_blank_PDB_chainid_flag  
_struct_asym.pdbx_modified  
_struct_asym.entity_id  
_struct_asym.details  
A N N 1 ?  
B N N 2 ?  
C N N 3 ?  
D N N 4 ?  

Child Child 

Parent 



PDBML 

• PDB用に開発されたXML（Extensible 
Markup Language） 

• XML Schemaによるディクショナリー 
• XMLの汎用性を活用 
• mmCIFからのコンバージョンで作成 



XML化のメリット 

• 異なるマシン/プラットホーム間で共通 
        (通信方法も標準化されている) 
• 汎用性がある 
         ＝ 取り扱うアプリケーションが多い 
         ＝ データ追加/変更が容易 
• XML検証の優位性 
      データ構造/型を定義→検証ツール 
• 属性の利用（book-keeping等） 
 



mmCIF を基本テンプレートに使用 

 

mmCIF は name と value の対である data item か
ら構成されており、 tag と content の対である 
element からなる XMLへの変更が比較的に容易
である。 

 
              _name value 
                 ↓ 
        <tag> content </tag> 
 



<PDBx:datablock datablockName= “3ANQ-noatom” xsi:schemaLocation=（略）"> 
（略）  
 <PDBx:struct_confCategory>  
   <PDBx:struct_conf id= "HELX_P1">  
     <PDBx:beg_auth_asym_id> A </PDBx:beg_auth_asym_id>  
     <PDBx:beg_auth_comp_id> TYR </PDBx:beg_auth_comp_id>  
     <PDBx:beg_auth_seq_id> 136 </PDBx:beg_auth_seq_id>  
     <PDBx:beg_label_asym_id> A </PDBx:beg_label_asym_id>  
     <PDBx:beg_label_comp_id> TYR </PDBx:beg_label_comp_id>  
     <PDBx:beg_label_seq_id> 14 </PDBx:beg_label_seq_id>  
     <PDBx:conf_type_id> HELX_P </PDBx:conf_type_id>  
     <PDBx:end_auth_asym_id> A </PDBx:end_auth_asym_id>  
     <PDBx:end_auth_comp_id> TYR </PDBx:end_auth_comp_id>  
     <PDBx:end_auth_seq_id> 140 </PDBx:end_auth_seq_id>  
     <PDBx:end_label_asym_id> A </PDBx:end_label_asym_id>  
     <PDBx:end_label_comp_id> TYR </PDBx:end_label_comp_id>  
     <PDBx:end_label_seq_id> 18 </PDBx:end_label_seq_id>  
     <PDBx:pdbx_PDB_helix_class> 5 </PDBx:pdbx_PDB_helix_class>  
     <PDBx:pdbx_PDB_helix_id> 1 </PDBx:pdbx_PDB_helix_id> 
     <PDBx:pdbx_PDB_helix_length> 5 </PDBx:pdbx_PDB_helix_length> 
   </PDBx:struct_conf>  
 </PDBx:struct_confCategory>  
 

HELIX    1   1 TYR A  136  TYR A  140  5 



リストによる単純化と 
 外部ファイルに省スペース化 

All 
<PDBx:atom_siteCategory> <PDBx:atom_site id="1"> 

<PDBx:B_iso_or_equiv>8.39</PDBx:B_iso_or_equiv> <PDBx:Cartn_x>-
1.824</PDBx:Cartn_x> <PDBx:Cartn_y>8.723</PDBx:Cartn_y> <PDBx:Cartn_z>-
7.078</PDBx:Cartn_z> <PDBx:auth_asym_id>A</PDBx:auth_asym_id> 
<PDBx:auth_atom_id>N</PDBx:auth_atom_id> 
<PDBx:auth_comp_id>ILE</PDBx:auth_comp_id> 
<PDBx:auth_seq_id>16</PDBx:auth_seq_id> 
<PDBx:group_PDB>ATOM</PDBx:group_PDB> <PDBx:label_alt_id xsi:nil="true" 
/> <PDBx:label_asym_id>A</PDBx:label_asym_id> 
<PDBx:label_atom_id>N</PDBx:label_atom_id> 
<PDBx:label_comp_id>ILE</PDBx:label_comp_id> 
<PDBx:label_entity_id>1</PDBx:label_entity_id> 
<PDBx:label_seq_id>1</PDBx:label_seq_id> 
<PDBx:occupancy>1.00</PDBx:occupancy> 
<PDBx:pdbx_PDB_model_num>1</PDBx:pdbx_PDB_model_num> 
<PDBx:type_symbol>N</PDBx:type_symbol> </PDBx:atom_site> 

 

External atom 
<PDBx:category_atom_record> <PDBx:atom_record id= "1"> ATOM 1 A A 1 16 ? . 

ILE ILE N N N -1.824 8.723 -7.078 1.00 8.39 1 ? </PDBx:atom_record> 



Attributeを使った管理 

<PDBx:exptl_crystal_grow_comp_pdbjplusCategory> 
      <PDBx:exptl_crystal_grow_comp_pdbjplus id="1" auth_validate="N" crystal_id="1" 

update_id="4"> 
           <PDBx:conc auth_validate="N" update_id="4">0.80</PDBx:conc> 
           <PDBx:common_name auth_validate="N" update_id="4"> 
              acetate</PDBx:common_name> 
           <PDBx:conc_unit auth_validate="N" update_id="4">M</PDBx:conc_unit> 
           <PDBx:sol_id auth_validate="N" update_id="4">reservoir</PDBx:sol_id> 
      </PDBx:exptl_crystal_grow_comp_pdbjplus> 
      <PDBx:exptl_crystal_grow_comp_pdbjplus id="2" auth_validate="N" crystal_id="1" 

update_id="4"> 
           <PDBx:common_name auth_validate="N" update_id="4"> 
               ammonium sulfate</PDBx:common_name> 
           <PDBx:sol_id auth_validate="N" update_id="4">reservoir</PDBx:sol_id> 
      </PDBx:exptl_crystal_grow_comp_pdbjplus> 
</PDBx:exptl_crystal_grow_comp_pdbjplusCategory> 
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