
演習問題解答（１−４）	
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工藤	
 高裕	




解答の探し方（PDBj	
  Mine）	


2	


簡易検索	


PDBj	
  Mine	
  
トップ	


詳細検索	




解答の探し方（PDB	
  format）	
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解答の探し方（mmCIF）	


4	




解答の探し方（PDBML）	
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PDBMLplusにしかない情報もある	
  
（xxx_pdbmlplusCategoryなど）	




演習課題１	


エントリー「101d」を検索して、以下のことを調べ
る。	
  

•  発表された論文は？	

•  実験手法は？	

•  含まれる分子種は？	

•  解像度（もしあれば）は？	
  

ヒント： citaBon,	
  exptl,	
  enBty,	
  refine	
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解答例１(PDBj	
  Mine)	
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発表論文	


実験手法	
  
解像度	




解答例１(PDBj	
  Mine)	
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分子種	




解答例１(PDB	
  format)	
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分子種	
  
COMPND	


発表論文	
  
JRNL	


解像度	
  
REMARK	
  2	


実験手法	
  
EXPDTA	




解答例１(mmCIF)	
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発表論文	
  
_citaBon	
  



解答例１(mmCIF)	
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実験手法	
  
_exptl.	
  method	




解答例１(mmCIF)	
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実験手法	
  
解像度	
  
_refine	




解答例１(mmCIF)	
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分子種	
  
_enBty	




解答例１(PDBML)	
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発表論文	
  
/datablock/citaBonCategory/citaBon@primary	




解答例１(PDBML)	
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実験手法	
  
/datablock/exptlCategory/exptl@method	




解答例１(PDBML)	
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実験手法、解像度	
  
/datablock/refineCategory/refine	




解答例１(PDBML)	
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分子種	
  
/datablock/enBtyCategory/enBty	




演習課題２	


キーワード検索で「アルデヒド脱水素酵素」（aldehyde	
  
dehydrogenase）を入力にして、以下のことを調べる。	
  
•  何件のエントリーがヒットするか？	

•  公開日(Release	
  date	
  )が最も古いエントリーはどれ
か？	


•  その論文は何年に発表されたか？	

•  そのエントリーは何年にPDBからリリースされたか？	

•  その由来する生物種は何か？	

•  その活性残基はどれか？	
  
ヒント： citaBon,	
  database_PDB_rev,	
  enBty_src_gen,	
  
struct_site	
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解答例２	
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ヒット件数は231件（2012/12/25現在）	




解答例２	
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表示順で「公開日（の古い順）」を選択して「検索」	


「1977/02/17」が最も古い公開日	
  
(PDB	
  ID	
  1gpd)	




解答例２(PDBj	
  Mine)	
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「引用文献」中に	
  
記載（1975年）	


「著者」の公開日欄	
  
に記載(1977-­‐02-­‐17)	


「由来する生物種」 	
  
Homarus	
  americanus	
  
(American	
  lobster)	
  	
  



解答例２(PDBj	
  Mine)	
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各部位を構成する	
  
残基一覧など詳細
な情報は別ページ
に記載	


PDBデータベース
に由来する情報	


機能情報	
  



解答例２(PDB	
  format)	
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文献	
  
発表年	
  
JRNL	
  
（1975）	


公開日	
  
REVDAT	
  
	
  (17-­‐FEB-­‐77)	


由来する生物種	
  
SOURCE	
  
Homarus	
  americanus	
  
(American	
  lobster)	
  	
  



解答例２(PDB	
  format)	
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活性残基	
  
SITE	
  



解答例２(mmCIF)	
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文献発表年	
  
_citaBon.year	
  
（1975）	


_citaBon.id	
  =	
  ‘primary’	
  のもの	




解答例２(mmCIF)	
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公開日	
  
_database_PDB_rev.date	
  
	
  (1977-­‐02-­‐17)	


_database_PDB_rev.num=1	
  
＝最古の改訂	
  
＝最初の公開	




解答例２(mmCIF)	
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由来する生物種	
  
_enBty_src_gen	
  
Homarus	
  americanus（学名）	
  
American	
  lobster（一般名）	
  



解答例２(mmCIF)	
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活性残基	
  
_struct_site（概要）	
  
_struct_site_gen（詳細）	
  



解答例２(PDBML)	
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文献発表年	
  
/datablock/citaBonCategory/citaBon[@id='primary']/year	
  
id属性値=“primary”となっているcitaBon要素の子要素となっているyear要素の値	
  
（1975）	




解答例２(PDBML)	
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公開日	
  
/datablock/database_PDB_revCategory	
  

	
  /database_PDB_rev[@num=‘1’]/date	
  
num属性値が1であるdatabase_PDB_rev要素の子要素であるdate要素の値	
  

	
  (1977-­‐02-­‐17)	




解答例２(PDBML)	
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由来する生物種	
  
/datablock/enBty_src_genCategory/enBty_src_gen	
  

	
  /gene_src_scienBfic_name	
  （Homarus	
  americanus、学名）	
  
	
  /gene_src_common_name	
  （American	
  lobster、一般名）	
  



解答例２(PDBML)	
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活性残基	
  
/datablock/struct_siteCategory/struct_site	
  （概要）	
  
/datablock/struct_site_genCategory/struct_site_gen（詳細）	
  



演習課題３	


PDB	
  formatとmmCIFを比較してみる。	

•  PDB,	
  mmCIFで、公開日はそれぞれどこに書かれている
か？	


•  PDB,	
  mmCIFで、登録者名はそれぞれどこに書かれている
か？	


•  PDB,	
  mmCIFで、実験手法はそれぞれどこに書かれている
か？	


•  PDB,	
  mmCIFで、由来する生物種(biological	
  species)はそれ
ぞれどこに書かれているか？	


•  PDBの「ATOM」行はmmCIFのどこにどう対応するか？？	
  
ヒント： database_PDB_rev,	
  audit_author,	
  exptl,	
  
enBty_src_gen,	
  atom_site	
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解答例３(mmCIF/PDB)	
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公開日	
  
[mmCIF]	
  
_database_PDB_rev.id=1である_database_PDB_rev.dateの値	
  
[PDB]	
  
REVDATの1番（2番以降は改訂日）	
  



解答例３(mmCIF/PDB)	
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登録者名	
  
[mmCIF]	
  _audit_author.name	
  
[PDB]	
  AUTHOR	
  



解答例３(mmCIF/PDB)	
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実験手法	
  
[mmCIF]	
  _exptl.method	
  
[PDB]	
  EXPDTA	
  



解答例３(mmCIF/PDB)	
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由来する生物種	
  
[mmCIF]	
  
	
  _enBty_src_gen.pdbx_gene_src_scienBfic_name	
  （学名）	
  
	
  _enBty_src_gen.pdbx_gene_src_common_name	
  （一般名）	
  
[PDB]	
  SOURCE	
  



解答例３(mmCIF/PDB)	
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各原子の情報	
  
[mmCIF]	
  _atom_site	
  
[PDB]	
  ATOM	
  



解答例３(mmCIF/PDB)	
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label_asym_id	
  
（鎖id=A）	
  

mmCIF	

ATOM 1 C C . ACE A 1 1 ? -10.457 33.593 20.916 1.00 0.00 ? ? ? ? ? ? 0 ACE G C 1	


PDB format	

HETATM    1  C   ACE G   0     -10.457  33.593  20.916  1.00  0.00	


label_seq_id	
  
（残基番号=1）	
  

auth_asym_id	
  
（鎖id=G）	
  

auth_seq_id	
  
（残基番号=0）	
  

PDB側で定義（mmCIFのみ）	
   登録者が定義（mmCIF/PDB）	
  



演習課題４	


mmCIFとPDBMLを比較してみる。	

•  演習課題３と同じことをmmCIFとPDBMLで行う。	

•  hjp://service.pdbj.org/mine/pdbml_image.html　
も参照。	


•  PDBMLには原子座標の部分だけを簡略化した
「extatom」と呼ばれる形式もある。PDBjのサイト
で、これとmmCIFと対応する部分を比較せよ。	
  
ヒント： database_PDB_rev,	
  audit_author,	
  exptl,	
  
enBty_src_gen,	
  atom_site	
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解答例４(mmCIF/PDBML)	
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公開日	
  
[mmCIF]	
  
_database_PDB_rev.id=1である_database_PDB_rev.dateの値	
  
[PDBML]	
  
/datablock/database_PDB_revCategory/database_PDB_rev[@num=‘1’]/date	
  
（num属性値が1であるdatabase_PDB_rev要素の子要素であるdate要素の値）	
  



解答例４(mmCIF/PDBML)	
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登録者名	
  
[mmCIF]	
  _audit_author.name	
  
[PDBML]	
  
	
  /datablock/audit_authorCategory/audit_author/name	
  



解答例４(mmCIF/PDBML)	
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実験手法	
  
[mmCIF]	
  _exptl.method	
  
[PDBML]	
  /datablock/exptlCategory/exptl@method	
  
（exptl要素のmethod属性値）	
  



解答例４(mmCIF/PDBML)	
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由来する生物種	
  
[mmCIF]	
  
	
  _enBty_src_gen.pdbx_gene_src_common_name	
  （一般名）	
  
	
  _enBty_src_gen.pdbx_gene_src_scienBfic_name	
  （学名）	
  
[PDBML]	
  
/datablock/enBty_src_genCategory/enBty_src_gen/gene_src_common_name（一般名）	

/datablock/enBty_src_genCategory/enBty_src_gen/gene_src_scienBfic_name（学名）	
  



解答例４(mmCIF/PDBML)	
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各原子の情報	
  
[mmCIF]	
  _atom_site	
  
[PDBML-­‐all]	
  /datablock/atom_siteCategory/atom_site	
  
※この情報は「全ての情報(all)」に掲載（「ヘッダのみ」にはない）	




解答例４(mmCIF/PDBML)	
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各原子の情報	
  
[mmCIF]	
  _atom_site	
  
[PDBML-­‐extatom]	
  /datablock/category_atom_record/atom_record	
  
※原子情報だけを取り出し、各原子の情報を1つの要素にまとめた
「extatom」形式のPDBMLでも各原子の情報は確認できる	




PDBML-extatom	

<PDBx:atom_record id=      "1"> 
ATOM 1 A G 1 0 ? . ACE ACE C C C -10.457 33.593 20.916 1.00 0.00 1 ? 
</PDBx:atom_record> 
	


解答例４(mmCIF/PDBML)	
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label_asym_id	
  
（鎖id=A）	
  

mmCIF	

ATOM 1 C C . ACE A 1 1 ? -10.457 33.593 20.916 1.00 0.00 ? ? ? ? ? ? 0 ACE G C 1	


label_seq_id	
  
（残基番号=1）	
  

auth_asym_id	
  
（鎖id=G）	
  

auth_seq_id	
  
（残基番号=0）	
  

PDB側で定義	
   登録者が定義	
  

※mmCIFとPDBML-extatomは書式は似ているが順序が異なる	



