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ニュース

新しい記述フォーマット V 3.15 と V3.2
　wwPDB では、2009 年 3 月 17 日（日本時間では 3 月 18 日）を期して、全ての PDB データのフォーマッ

トを一斉に変換しました。2008 年 12 月 2 日以前に公開されていたデータは V 3.15 と称されるフォーマッ

トに、また、それ以降に公開された PDB データは V 3.2 と称されるフォーマットに、一斉に変換しました。

V 3.15 は、基本的には V 3.2 と同一ですが、旧来のデータからの変換を行っているため、数ヵ所の

REMARK 情報において、V 3.2 に準拠できない所が残ってしまっているものです（http://www.wwpdb.org/ 
documentation/changesv3.15.pdf）。この新しいフォーマットへの移行は、従来からのフラットな PDB フォー

マットだけでなく、mmCIF や XML による PDBML に対しても適用されています。詳細については、次

の Web page に記載されています。http://www.wwpdb.org/documentation/format32/v3.2.html

　この新たなフォーマット V3.2 の特徴を次に示します。

１）巨大な複合体構造に対しては、原子番号が大きすぎてあふれたり鎖の名前が多くなりすぎてて分割

されたエントリに対し、SPLIT レコードを新設して分割先 PDBID を明示。

２）構造モデルの総数を新設の NUMMDL レコードに明記。

３）NMR 等において複数モデルに対して最適化した平均構造のモデルや、蛋白質における主鎖 Cα原子

モデルや核酸における P 原子モデル等を MDLTYP レコードにて明示。

４）配列情報におけるアクセッション番号が長過ぎて DBREF で定義される書式に必ずしも対応しない

場合に、DBREF1/DBREF2 という新たな２行のレコード行を用いて記載。

５）占有率が 0 である残基／原子に対して、それぞれ、REMARK 475/REMARK 480 で記載。

６）金属の配位情報について、新たに REMARK 620 で記載。

７）データベース参照情報の追記：

７－１）生体高分子試料が由来する生物種については、NCBI Taxonomy（生物種分類学）データベース

の ID を SOURCE レコードに記載。

７－２）主要参考文献（Primary Citation）に対して、その PubMed ID と DOI を JRNL レコードに記載。

８）複合体情報：PISA/PQS および著者による４次構造情報を REMARK 350 に記載。

９）生体高分子に結合しているリガンドや金属イオンの結合部位情報を、SITE レコードに記載。著者が

実験によって得た結合部位情報なのか、あるいは登録時に CCP4 プログラムの contact.f (http://www.ccp4. 
ac.uk/html/contact.html) を基にしたプログラムによって計算された情報なのかを、区別して記載。特に後

者の場合には、原則として、リガンドや金属イオンの重原子からの距離が 3.7Å 以下の場合に SITE 情報

に記載。

１０）電子顕微鏡と NMR による生体高分子構造に対する登録用フォームの改良・標準化。

１１）結合している低分子用の辞書 (http://www.wwpdb.org/ccd.html) を修正し、SMILES との整合性や光

学活性を正確に記載。

１２）その他、マイナーな誤りの修正。

第 9 回日本蛋白質科学会年会にてランチョンセミナーを行います。

日時 ： 2009 年 5 月 21 日 （木）　11:35-12:45
場所 ： 熊本全日空ホテルニュースカイ　 C 会場 （若草 （1F））

Soon!
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サービス

GIRAF: 類似したリガンド結合部構造の検索
　概要 : 去年末に公開された PDBj の新サービス GIRAF  

(Geometric Indexing and Refined Alignment Finder) は、

PDB  ID を指定するかまたは PDB ファイルをアップロードする

と、その構造の部分構造で、既存のリガンド結合部位に類似し

たものを検索し、対応する原子のアラインメントを結果として

返します。検索対象は 186,000 件あまりに上り、2008 年 6 月

時点で PDB 存在するほとんどすべてのリガンド結合部位を含ん

でいます ( 核酸や 24 残基以下のペプチドなどのポリマー分子

も含む )。問い合わせの構造にも依存しますが、多くの場合、3

分から 15 分程度で検索結果が得られます。検索結果は、ヒッ

トしたリガンド結合部位の一覧として表示され（図中央）、そ

こには個々のヒットの詳細と構造重ね合わせを表示するページ

（図右）へのリンクが張られています。重ね合わせのグラフィ

クスは PDBj で提供している jV が利用されていますので、回転

や拡大などを施して構造を詳細に眺めることができます。

　GIRAF の仕組み : GIRAF では、PDBj で独自に開発した 「幾何

学的索引付け」というテクニックを使うことで、大量の構造デー

タを効率的に検索できる仕組みになっています。この方法では

PDB から抜き出したリガンド結合部位の構造を、予め座標変換や構造の特徴付けなどの前処理を行った

上で関係データベースに格納し、その索引（インデックス）を作成します。実際の検索を行う際には、

まず索引を参照することによって類似している候補を一気に絞り込むことができます。そうすれば、詳

細な原子アラインメントは比較的少数の候補に対してだけ行えば済むという仕組みです。基本的な方法

の 詳 細 は Kinjo & Nakamura, BIOPHYSICS, 3:75-84 (2007)、GIRAF を 使 っ た 応 用 研 究 は Kinjo & 

Nakamura, Structure, 17:234-246 (2009) を参照してください。

　GIRAF ページの表示例。

GIRAF のトップページ。
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MAFFTash: 配列と構造の同時マルチプルアラインメンント
　MAFFTash は配列および可能であれば立体構造も含めてマルチプル・アライメント（MSA）を行うウェブ

ベース・ツールです。立体構造は、直接 PDB ID を指定したり、PDB フォーマットのファイルをアプロード

することによって提供していただきます。MAFFTash はまず、ASH プログラムと Protein Domain Parser を

利用して全ての構造ドメイン・ペアを重ね合わせます。ドメイン分割の利用は構造アラインメントがドメ

イン内においては固定されている一方で、ドメインとドメインの間では可動であることを考慮していま

す。そして、MAFFTash は、良くアラインメントがなされた連続する残基ペアを抽出し、MSA をさらに改良し

ます。MAFFT プログラムは、様々なアルゴリズムを用いて正確な MSA を効率的に構築できるため広く利用

されています。MAFFTash の最終結果は、この MAFFT によって算出されます。

　MAFFTash を実行するためには、アミノ酸配列のリストと PDB ID、あるいはユーザの手元にある PDB

フォーマット・ファイルが必要です。すべての PDB エントリーに対して現在は chain ID が必須であり、

空白、ダッシュ、アンダーバーを chain ID として指定することはできません。chain ID が不明な場合は、

PDBj の検索エンジンである xPSSS を使用して下さい：検索方法は、PDB ID を入力し、“sequence 

information (FASTA format)”をクリックします。すると、FASTA フォーマットで PDB 中のアミノ酸配列が

示され、対応する chain が表示されます。また、MAFFTash には FASTA フォーマットのアミノ酸配列を与え

ると、対応する複数の PDB ID のセットを自動的に検索するツールもあります。この機能を利用するために

は、MAFFTash トップページ上の Example の下にある“Prep-MAFFTash”をクリックしてください。ところで、

MAFFTashにおけるMSAでは、構造情報の重みを調整することも可能です。現在、この重み付けは手動によっ

てなされていますが、数百以上のアミノ酸配列を調べるような場合には、例えば１に設定するなど、大きな

重みを使う必要があります。

　下の図に表示例を示します。この例では、Caspase activating and recruitment (CARD) ドメインとそ

のホモログに対応する、２つの PDB ID、ユーザの手元にある２つの PDB フォーマット・ファイル、および

２つのアミノ酸配列が入力されています。アラインメント結果は、Jalview で表示され、FASTA フォーマッ

トのテキストファイルとしてダウンロードできます。

MAFFTash ページの表示例。
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