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• 各種構造解析による立体構造座標とそれに関する
データ群のデータベース

X線結晶構造解析

NMR構造解析

電子線構造解析 中性子結晶構造解析

計算機科学分野

生物分野 工学分野

PDB

医学、薬学分野

PDBPDBとはとは



論文の投稿規定を見てみると・・・論文の投稿規定を見てみると・・・

結晶学的研究について
新たに決めた立体構造に関する内容を論文に記述
する場合、必ず座標データおよび、X線回折データ
をProtein Data Bankに登録する必要がある。

J.BIOL.CHEM.の投稿規定より抜粋（2004-Feb-24現在）



各雑誌の座標および回折データの取各雑誌の座標および回折データの取
り扱いり扱い

雑誌名 座標の登録 構造因子の登録

1 J.BIOL.CHEM. 必要 必要

2 J.MOL.BIOL. 必要 必要

3 ACTA CRYSTALLOGR., SECT.D 必要 必要

4 PROC.NAT.ACAD.SCI.USA 必要 必要

5 PROTEIN SCI. 必要 強く奨励する

6 BIOCHEMISTRY 必要 記述なし

7 EMBO J. 必要 必要

8 J.BIOCHEM.(TOKYO) 記述なし 記述なし

2004年4月現在
時間の経過によって各雑誌のpolicyは変わるので投稿前に改めて投稿規定を確認してください。
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その他の情報

座標公開までの概要座標公開までの概要

PDB検索
サーバー

登録者の指定した
公開時期

登録者の指定できる公開時期
•すぐ公開する
•登録から半年後か一年後
•雑誌が出版された時（一年以
内）

構造因子
ファイル原子座標

ファイル

登録者

ADIT
Auto Deposition

Input Tool

PDB
編集者

1.登録

2.PDB ID
の表示

3.整形したPDBファイル
と問題点リスト

4.公開

3’. 返答



ADITADITでのでの登録操作（登録操作（PrecheckPrecheck))

Precheck

validationチェック

訂正

訂正

depositセクション

入力

ADITでの入力終了
PDB idと

RCSB idの表示

タイトル
いつ公開するか
contact author

実験条件
etc

構造因子
ファイル原子座標

ファイル

アップロード

登録ボタンと
確認ボタンを押す
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ADIT開始画面



how to dep3how to dep3

本番で構造因子ファイルを登録されるとき
はunixコマンドのcompressかgzipで圧縮して下さい

ファイルアップロード画面

*今回の座標ファイルはPDB id=1KUHを元に変更したものを使っております。

sample.txtを指定してください。

PDBを指定してください。

Precheckを指定してください。



登録に必要なデータ登録に必要なデータ

1. 座標ファイル

3. その他の情報

2.構造因子ファイル
*

*必要か否かは雑誌のpolicyによります
が、登録することをIUCr （国際結晶学
会）では勧告しています。



PDBPDBファイルの概要ファイルの概要 --座標について座標について
ここでの例はsample.txtに対応していません。

12345678901234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890 
ATOM      1  N   ALA A   1      19.939  -9.549 -28.385  1.00 22.89           N  
ATOM      2  CA  ALA A   1      18.991  -9.650 -27.239  1.00 22.67           C  
ATOM      3  C   ALA A   1      19.453  -8.784 -26.076  1.00 22.30           C  
ATOM      4  O   ALA A   1      20.618  -8.386 -26.010  1.00 22.33           O  
ATOM      5  CB  ALA A   1      18.879 -11.103 -26.775  1.00 23.21           C  

1-6
レコードタイプ

18-20
残基名

23-26
残基番号13-16

原子名

31-38
X座標

39-46
Y座標

47-54
Z座標

55-60
占有率

61-66
温度因子

77-78
元素名

原子シリアル番号 Chain ID

1 2 3 4 5
Chain A

1 2 3 4 5
Chain B

各カラムは定義づけられている



登録に必要なデータ登録に必要なデータ
1.1.座標ファイル座標ファイル

HEADER    ---- XX-XXX-XX xxxx
COMPND    ---
REMARK   3
REMARK   3 REFINEMENT.
REMARK   3   PROGRAM     : REFMAC 5.1.19  
REMARK   3   AUTHORS     : MURSHUDOV,VAGIN,DODSON
REMARK   3
REMARK   3    REFINEMENT TARGET : MAXIMUM LIKELIHOOD
REMARK   3
REMARK   3  DATA USED IN REFINEMENT.
REMARK   3   RESOLUTION RANGE HIGH (ANGSTROMS) :   1.60
REMARK   3   RESOLUTION RANGE LOW  (ANGSTROMS) :  47.36
...

CRYST1   22.733   23.029   24.842  90.00  90.00  90.00 P 1

...
SCALE1      0.043988  0.000000  0.000000        0.00000         
SCALE2      0.000000  0.043423  0.000000        0.00000         
SCALE3      0.000000  0.000000  0.040254        0.00000         
ATOM      1  N   TYR A  75       8.994  18.792  21.986  1.00  6.91 N  
ATOM      2  CA  TYR A  75       8.561  17.928  20.896  1.00  6.65 C  
ATOM      3  C   TYR A  75       8.632  16.500  21.446  1.00  6.21 C  
ATOM      4  O   TYR A  75       9.241  16.356  22.519  1.00  7.30 O  
...
ATOM    306  OH  TYR A 116       6.284   1.133  16.924  1.00 20.56 O  
TER
...
ATOM    313  O   HOH   404      14.367  11.914   3.849  1.00 12.77 O
END

精密化の情報は座標ファイル
に添付する必要はないが、
あった方が後で入力の手間
が省ける。
CCP4(i)の場合、 refmac5の
出力ファイルに精密化の情報
が座標ファイルに添付されて
いる。
CNSの場合、
xtal_pdbsubmisson.inpファイル
を使えば作成できる。

•ATOMレコードは必須。
•CRYST1レコードもファイルに
入力しておく方が好ましい。
•TERレコード：ポリペプチド鎖の終
わりを示します。
•ENDレコード：PDBファイルの終
わりを示します。



座標ファイルの座標ファイルのchain IDchain ID、残基番号について、残基番号について

•蛋白質にはchain idが必須です。
•同じ配列の蛋白質は同じ残基番号で異なるchain idをつけます。

•蛋白質以外の原子は、全原子において一意な残基番号をつけるこ
とをお勧めします。

chain A

chain B

1 2 3 4 5

1 2 3 4 5

11

31

32

33

21

水分子

ヘテロ化合物X ヘテロ化合物Y



今回の演習用データの概要今回の演習用データの概要

•蛋白質は一種類chain Aのみです。
•蛋白質以外にはZn2+、Ca2+のそれぞれ一原子ずつと水分子が4つで

す。

chain A
75 76 77 115 116

200

401

300

水分子

ヘテロ化合物Zn2+
ヘテロ化合物Ca2+

・・・

402

403

404



1全長

今回の演習用データの概要今回の演習用データの概要 ~~配列について配列について〜〜

Streptomyces caespitosus由来のZinc Protease

132

結晶化に使った配列

帰属出来た配列

75 116

72-74 HIS tag D76N

72-74 missing 106-110 missing

72 116

72 116

N・C末端やループ領域はふらふらしていることによって構造解析（帰属）

出来ないことがよくあります。

D76N



登録に必要なデータ登録に必要なデータ
2.2.構造因子ファイル構造因子ファイル**

INDEX 0 0 16 FOBS=    97.600 0.000 SIGMA=  0.600 TEST=0
INDEX 0 0 18 FOBS=   115.300 0.000 SIGMA=  1.200 TEST=0
INDEX 0 0 20 FOBS=    51.600 0.000 SIGMA=  1.200 TEST=0
INDEX 0 0 22 FOBS=   502.700 0.000 SIGMA=  1.100 TEST=1
INDEX 0 0 24 FOBS=   120.600 0.000 SIGMA=  0.600 TEST=0
......

テキストフォーマットでh, k, l, 
Fobs, Fsigma,および Rfreeに
使用したフラッグが記入され
たmmCIF形式か下側のような
形式で、UNIXコマンドのgzip
かcompressコマンドを使って
圧縮してADITにアップデート
してください。

loop_
_refln.wavelength_id
_refln.crystal_id
_refln.index_h
_refln.index_k
_refln.index_l
_refln.F_meas_au
_refln.F_meas_sigma_au
_refln.status
1 1    0    0   16       97.600        0.600    0
1 1    0    0   18      115.300        1.200    0
1 1    0    0   22      502.700        1.100    1
1 1    0    0   24      120.600        0.600    0
......

mmCIFフォーマット

mmCIF以外のフォーマット

*必要か否かは雑誌のpolicyによります
が、登録することをIUCrでは勧告してい
ます。



登録に必要なデータ登録に必要なデータ
3.3.その他の情報その他の情報

•登録者の連絡先、名前等
•原子座標ファイル・構造因子ファイルの公開時期
•登録するPDBファイルのタイトル
•原子座標を報告した論文に関する情報
•シークエンス関連情報
•キーワード
•データ収集に関するデータパラメータ
•精密化に関するデータパラメータ
等...



Precheck結果画面

72-74 missing D76N 106-110 
missing

116

116

132

72-74 HIS tag D76N

1全長

結晶化に使った配列

帰属出来た配列



>gi|2147666|pir||S63978 metalloproteinase (EC 3.4.24.-) - Streptomyces caespitosus
gi|3024624|sp|P56406|SNPA_STRCS Extracellular small neutral protease (Snapalysin) (SCNP)

Length = 132

Score = 68.6 bits (166), Expect = 4e-11
Identities = 36/42 (85%), Positives = 37/42 (88%), Gaps = 5/42 (11%)

Query: 1   YNSTRVTAHETGHVLGLPDHYQGPCSELMSG-----SCTNPY 37
Y+STRVTAHETGHVLGLPDHYQGPCSELMSG     SCTNPY

Sbjct: 75  YDSTRVTAHETGHVLGLPDHYQGPCSELMSGGGPGPSCTNPY 116

Blast*Blast*での確認での確認

(1)意図通りの配列になっていますか？
(2)NとD、EとQのミスアサインはありませんか？
(3)ALA/GLYモデルは本来の配列に直して下さい。
(4)同じはずの複数のchain間で配列に違いがありませんか?

この部分はmissing 
residuesです。

*Blast http://www.ncbi.nlm.nih.gov/blast/

この部分はmutationです。

72-74 missing D76N 106-110 
missing

116

116

132

72-74 HIS tag D76N

1全長

結晶化に使った配列

帰属出来た配列



Blast*Blast*での確認（補足）での確認（補足）
•例として、１種類の蛋白質だけを結晶化したときには、非対称単位
中（結晶格子中でこれ以上対称性がない最小限の領域）に複数の
chainがある場合、これらの配列は普通同じはずです。

chain A

chain B

1A 2C 3D 4E 5F

1A 2C 3S 4E 5F
同じ配列のはず

不一致

•違いがある場合、編集者は登録者に確認して頂きもし間違いなら訂
正して頂きます。



ADITADITでのでの登録操作登録操作(Validation(Validation
チェックチェック))

Precheck

validationチェック

訂正

訂正

depositセクション

入力

ADITでの入力終了
PDB idと

RCSB idの表示

タイトル
いつ公開するか
contact author

実験条件
etc

構造因子
ファイル原子座標

ファイル

アップロード

登録ボタンと
確認ボタンを押す



PrecheckからValidation checkへ
(補足)



Validation check開始画面
時間短縮のため実習では省略致します。



Validation 結果
demo-dep¥validationフォルダーのvalidation-report.htmlに結果があります。



Validation summary letter

分子内、分子間で接近しすぎて
いる原子が多すぎないか

格子定数、空間群が間違っている可能性

各残基の結合長／結合角が極端に標準値から離れていないか

Alaモデルが多すぎないか

主鎖にキラリティーエラーがないか （NMRのHの場合はOKです)



ADITADITでのでの登録操作（登録操作（DepositDepositセクセク
ション）ション）

Precheck

validationチェック

訂正

訂正

depositセクション

入力

ADITでの入力終了
PDB idと

RCSB idの表示

タイトル
いつ公開するか
contact author

実験条件
etc

構造因子
ファイル原子座標

ファイル

アップロード

登録ボタンと
確認ボタンを押す



Validation からdepositセクションへ(補
足)



Depositセクション開始画面



Depositセクション



ADIT入力開始画面（Restart IDを使う）

example.226465



以前の入力情報が保持されています。以前の入力情報が保持されています。



Depositセクション入力画面



Depositセクションでの入力は以下のページを参考にし
てください。



DepositDepositセクションでの注意事項１セクションでの注意事項１

Sequence/One-letter sequence codeでは
帰属できなかったアミノ酸残基(missing  
residue)を含む全配列を記入してください。

N末端

C末端

解析して分かった座標
One-letter sequence code
で入力する必要のある配列

N末端

C末端72-74 missing D76N 106-110 
missing

116

116

132

72-74 HIS tag D76N

1全長

結晶化に使った配列

帰属出来た配列



DepositDepositセクションでの注意事項セクションでの注意事項22

変異体である場合は、mutation siteを
Molecule Details/Specific mutationに明記
して下さい。

必ず記入しなければならない項目は全145項
目のうち約半分なので、日本語登録案内サイ
トを参考にして下さい。



DepositDepositセクションでの注意事項セクションでの注意事項33
biological unitbiological unit

生物学的に機能しうる最小限の分子構成をbiological unitといいます。ここでは非対称単位中の分子を
biological unitとして表現できる対称操作を指定します。 biological unitが単量体の
場合その旨を、また単量体以外の場合は対象となる蛋白のChain IDとその対称操作(-x+1, -y, z+3/2)
等を入力してください。

(例）PDB ID = 1LFY, ヒトヘモグロビン
非対称単位にchain A,Bの計二本がありますが、実際生物学的に機能するのは4量体です。この4量体
はchain A,Bと、さらにchain A,Bをそれぞれ(1-y,1-x,1/2-z )で移動させた二量体A’,B’とを合わせること
で、発生させることが出来ます。

非対称単位 biological unit

chain
A chain 

B

chain
A chain 

Bchain
A’

chain 
B’

chain A,Bをそれぞれ(1-
y,1-x,1/2-z )で移動



ADITADITでのでの登録操作登録操作

Precheck

validationチェック

訂正

訂正

depositセクション

登録ボタンと
確認ボタンを押す

入力

ADITでの入力終了
PDB idと

RCSB idの表示

タイトル
いつ公開するか
contact author

実験条件
etc

構造因子
ファイル原子座標

ファイル

アップロード



登録：登録：ここからは操作しないでください。ここからは操作しないでください。

Please donPlease don’’t deposit for practice.t deposit for practice.



Dep Dep sec4sec4 dep dep nownow
登録：登録：操作しないでください。操作しないでください。

Please donPlease don’’t deposit for practice.t deposit for practice.



登録終了
RCSB ID、PDB IDは記録しておいて下さい。



登録後登録後

•公開するまでの間、座標データの交換はできま
すが、なるべく少ない回数ですむようにして下さ
い。
•なるべく編集処理されたPDBファイルの
chain id、残基番号、残基名にして送付して下さ
い。
•公開する期日の前の週の木曜13時が変更のタイ
ムリミットです。これより早めにお願い致します。
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PDBjPDBjにおける運営の現状における運営の現状
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