
4 유효성 검사!

유효성 검사!
3 데이터 준비 구조 등록

BLAST와 참조 
데이터베이스를 대조하세요.

• 단백질 [
UniProt BLAST

• 핵산 [
NCBI BLAST

귀하의 리간드는 이미 화학 
성분 사전Chemical Component 
Dictionary (CCD)에 있습니까?

확인 :

•

•

•

PDBx / mmCIF 형식으로 
좌표 파일 생성하세요.

•

•

이것은 일부 정밀화 프로
그램 (예 : PHENIX, REFMAC)
에서 직접 출력 할 수 있
습니다.
이렇게하면 파일에서 최
대 메타 데이터를 캡처
할 수 있습니다.

pdb_extract는 정보를 추출하
는 데 사용할 수 있습니다.
pdb-extract.wwpdb.org 을 방
문하세요

• 아웃풋 로그 파일을 사용
하여 추가 메타 데이터
(예 : 작성자 정보, 데이터
수집 및 정밀화 상태)가
포함 된 단일 PDBx / mmCIF
파일을 만듭니다.

• non -MTZ 형식 파일의 경
우 구조인자파일을 PDBx /
mmCIF형식으로 변환합니
다.

파일 대체 요구를 최소화
하기 위해, 등록 전에 하이
라이트 표시된 주요 문제
를 수정하십시오.
그것은 귀하의 입력을 처
리하는 데 필요한 시간을 
줄일 수 있습니다.

OneDep 시스템의 등록은 
wwPDB 등록 페이지에서 
수행 할 수 있습니다. 
deposit-pdbj.wwpdb.org
방문하세요.

실험 유형에 맞게 등록 가
능:

• X -선, 중성자, NMR,
EM 또는 이들의 조합

• 관련 좌표 및 실험
데이터 파일을 업로드하고
필수 정보를 포함해야합
니다

이후세션을 계속 진행할 
수 있도록 세션 ID가 제공
됩니다. PDB ID는 등록 완
료 후 제공됩니다.

• 처리 된 파일 및 공식 검
증 보고서는 통신 페이지
(communication page)
에서 다운로드 할 수 있
습니다.

OneDep의 커뮤니케이션 
패널을 이용하여 엔트리 
릴리즈를 요청하고 인용
문 간행물 정보를 제공하
십시오.

릴리스에 관한 코디네이트
는 등록시 제공되는 지침을 
따릅니다.

• REL - 처리 직후에 릴리

스됩니다.

• HPUB - 출판까지 보류,

최대 1 년

• HOLD - 1 년까지 보류

구조가 1 년 이내에 게시되
지 않으면, 귀하는 엔트리를 
릴리스하거나 취소 할 수 있
습니다.

시퀀스는

샘플 시퀀스 
확인1

• 모든 잔기를 포함하여야
합니다.

• 발현 태그와 보이지 않
는(disordered) 잔기를 포
함하여야 합니다.

리간드 확인2

리간드의 3 자리 코
드는 사전의 코드
와 일치해야합니
다.

등록하는 동안 
SMILES를 제공하거
나 2D 화학 다이어
그램을 업로드 할
수 있습니다

5

OneDep을 이용한 PDB 등록의 5 단계 등록 후

엔트리는 주석 처리되고, 
검증되고, 검토를 위해 저
자에게 반환됩니다.

등록자의 지리적 위치에 따라,  worldwide Protein Data Bank 사이트 중 하나에 구조가 
처리되도록 지정됩니다: RCSB PDB, PDBe 또는 PDBj  

하이라이트로 표시된 미
스매치의 UniProt 얼라인
먼트 예

아니오

등록시 제공되어야
하는 화학 다이어
그램의 예

!

!

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

모든 불일치는 시퀀스
의 변이체, 변종 또는 표
현 태그와 일치해야합
니다.

wwPDB는 구조확인을 위한 독
립형 검증 서버를 제공합니다

 validate.wwpdb.org 를 방문하세
요.

•

•

모델 및 실험 데이터
모두 검증.

상세한 보고서 제공
(PDF 및 XML 파일)

검색
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P00698   
(UniProt 시퀀스) 

CCD에 리간드가 있습

니까?

예



샘플 시퀀스 확인
UniProt 참조

리간드 확인
정확하게 어사인(assigned)되어 있
습니까?

등록을위한 데이터 준비
구조에 관한 가장 완벽한 정보를 
제공하기 위한 PDBx / mmCIF 형식
의 데이터 파일 생성

데이터 유효성 검사
wwPDB의 독립형 유효성 검사 서비
스 사용

준비가 되면, OneDep 

시스템을 이용하여

구조 등록을 하십시오. 

등록 체크리스트
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q4

q4

q4

wwpdb.org

PDB_extract: pdb-extract.wwpdb.org 
확인: validate.wwpdb.org 
등록: deposit-pdbj.wwpdb.org

검증 및 등록에 대한 투토리얼 및 FAQ는 아
래를 참조하십시오.

validation@mail.wwpdb.org

deposit-help@mail.wwpdb.org

온라인 리소스

추가 정보

연락처 정보

wwPDB 멤버

wwPDB.org

PDB ID  
1d1i

PDB ID  
5a1a

TO PDB 
5 EASY

STEPS

DEPOSITION

인용 정보

wwPDB 인용:
Nature Structural Biology 10, 980 (2003) 
doi: 10.1038/nsb1203-980

OneDep 인용:
Structure 25, 536-545 (2017) 
doi: 10.1016/j.str.2017.01.004

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

pdbj.org/help/wwpdb_dep_tutorial (한국어)
• wwpdb.org/deposition/faq

한국어




