
4 検証！

バリデーション！3 登録データを
準備しましょう

構造を登録
しましょう

BLASTを使って、参照デー
タベースを確認してくだ
さい。

リガンドは、化合物辞書
（CCD）に登録済みです
か？

以下で確認してください。

•

•

•

PDBx/mmCIFフォーマット
で座標ファイルを作成し
てください。

精密化プログラムで直
接出力できます。
（PHENIX, REFMAC 等）

登録のために、最大限
のメタデータが保存で
きます。

pdb_extract を使って、情

報を抽出できます。
pdb-extract.wwpdb.orgへア

クセスしてください。

• 出力ログファイルを
使って、追加メタデー
タを含んだ１つのPDBx/
mmCIFファイルを生成
してください（登録者
情報、データ収集や精
密化の統計等）

• MTZ以外のフォーマット
の構造因子ファイルは
PDBx/mmCIFフォーマッ
トへ変換してください。

登録後のファイルの差し
替え要求を最小限にする
ために、登録前に、ハイ
ライト表示された大きな
問題を修正するよう努め
てください。そうすれ
ば、処理に必要な時間が
短縮できます。

OneDepシステムへの登録
は、wwPDBの登録ページか
ら実施できます。
deposit-pdbj.wwpdb.org
へアクセスしてください。

登録は、実験手法に応じ
て進められます。

• X線、中性子線、核磁気
共鳴（NMR）、電子顕微
鏡法（EM）又はこれらを
組み合わせたもの

• 構造の座標ファイルと実
験データファイルをアッ
プロードし、必須情報を
提供してください。

セッションIDが発行され
ますので、後日、登録処
理を継続できます。登録
処理が完了すると、PDB
IDが発行されます。

• 処理済みのファイルと
公式な検証レポート
は、コミュケーション
ページからダウンロー
ドできます。

エントリーの公開依頼や引
用論文のご連絡は、OneDep
のコミュニケーションパネ
ルをお使いください。

登録時に指定した条件に
従って、構造が公開されま
す。

• REL – アノテーション処
理後に直ちに公開

• HPUB – 引用論文の公開ま
で公開待ち（最大1年）

• HOLD – 最大1年公開待ち  

1年以内に論文が公開され
なければ、エントリーを
公開するか、取り下げる
（withdraw)かを、選択す
ることになります。

配列は、

サンプル配列を
チェックしましょう1

•

•

全ての残基を含む必要が

あります。
発現タグや観測されな
かった残基も含めます。

リガンドをチェ
ックしましょう2

CCDに登録されたも
のと同じ3文字表記
を使ってくださ
い。

登録手続き中に
SMILESを入力する
か、又は2次元構造
図をアップロード
してください。

5

OneDepを使ったPDB登録への5つのステップ 登録後

エントリーのアノテー
ション、検証処理が行わ
れると、確認のため、登
録者へ送付されます。

登録者が所属する研究機関の所在国によって、構造の登録・アノテーション処理は、wwPDB
サイトのいずれか（RCSB PDB、PDBe、又はPDBj）へ自動的に振り分けられます。

UniProt 配列と比較し
て、ミスマッチ(ハイラ
イト部)を持つ配列の例

はい

登録中にアップロード
する2次元構造図の例

!

!

• 蛋白質 [
UniProt BLAST

• 核酸 [
NCBI BLAST

ミスマッチがある場
合は、配列中の置換
変異、バリアント、
発現タグに該当するは
ずです。

wwPDB が提供する、スタン
ドアロンの検証サーバで、
構造をチェックできます。 
validate.wwpdb.orgへアク
セスしてください。

• 座標と実験データ両方を
検証できます。

• 詳細なレポートが得られ
ます（PDFとXML）。

クエリ

61  RWWANDGRTPGSR

      RWW  NDGRTPGSR

79  RWWCNDGRTPGSR

P00698   
(UniProt 配列) 

いいえ

Ligand Expo
ligand-expo.rcsb.org 
PDBeChem
pdbe.org/chem 
Chemie search
pdbj.org/chemie-search 

リガンドは、CCDに登録
済みですか？

•

•



サンプル配列をチェックしま
しょう

UniProtを参考にしてください

リガンドをチェックしましょ
う

正しく指定されていますか？

登録データを準備しましょう 

構造について、最大限完全な情報を

記載した、 PDBx/mmCIF フォーマッ

トのファイルを作成してください

データを検証しましょう 

wwPDBのスタンドアロンの検証サー

ビスをご利用ください

準備ができたら、OneDepシス

テムを使って、構造を登録し

ましょう

登録時のチェックリスト
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wwpdb.org

PDB_extract: pdb-extract.wwpdb.org
検証 : validate.wwpdb.org
登録 : deposit-pdbj.wwpdb.org

validation@mail.wwpdb.org

deposit-help@mail.wwpdb.org
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wwPDBの引用:
Nature Structural Biology 10, 980 (2003) 
doi: 10.1038/nsb1203-980

OneDepの引用:
Structure 25, 536-545 (2017) 
doi: 10.1016/j.str.2017.01.004
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参考文献

wwPDBメンバー

検証と登録に関するチュートリアルやFAQは、

以下のページでご覧ください。

• www.wwpdb.org/validation/validation-reports
• wwpdb.org/deposition/tutorial

pdbj.org/help/wwpdb_dep_tutorial（日本語）

• wwpdb.org/deposition/faq
pdbj.org/help/wwpdb_dna_faq（日本語）

（英語にて）

日本語




