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Today’s topics

最初に背景を少し

PDBjの使い方

PDBに関連するDBを少し紹介
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生物における情報の流れ

Protein Informatics
計算機を利用した蛋白質の機能解明

アミノ酸配列の解析
蛋白質立体構造の解析
構造機能相関の解析
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タンパク質の立体構造決定

X線結晶構造解析 NMR法

1959年 Kendrewによるミオグロビンでの初の構造解析

X線：タンパク質を結晶化して構造解析

NMR: 水溶液中での構造解析

30,784 (84.7%) 5,361 (14.8%)
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立体構造情報の急激な増加
90年代以降急激な勢いで立体構造が解析されている

高輝度X線元（放射光施設）の確保

大量発現技術の発達

計算機の高速化

構造ゲノムプロジェクト
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立体構造の重要性
立体構造と病気 (conformational disease)

狂牛病：異常プリオンタンパク質の蓄積

アルツハイマー病やアミロイドーシスなど
正常型（X線構造）と異常型（モデル）のプリオン
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What is PDB? (1)
Protein Data Bank

タンパク質の立体構造データベース

元々は米国の Brookhaeven 国立研究所

現在は

RCSB (Rutgers大学を中心とした研究組織）
Research Collaboratory for Structural Bioinformatics

EMBL-EBI
European Bioinformatics Institute

阪大蛋白研
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What is PDB? (2)

X線結晶構造解析
計算化学分野NMR構造解析

電子線構造解析 中性子結晶構造解析

PDB

約35000件

生物学 工学医学・薬学

webを通じて
無料公開
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What is PDB? (3)

EBI

Rutgers大学

蛋白研アジア
オセアニア
からの登録

米国からの登録

欧州からの
登録

検索サイト 検索サイト 検索サイト

データベース用データ

SDSC

主に米国以外の登録

* rutgers + SDSC = RCSB
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PDBjを使ってみる

最初に下準備

アメリカのPDBをちょっとのぞいてみる

PDBjから目的のタンパク質を捜す

見つけたタンパク質の構造をみて見る

見つけたタンパク質の関連情報を見る
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PDBj: PDB Japan
http://www.pdbj.org

1: 下準備
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jV3
Java + JOGLを利用した立体構造のビューアー

stand aloneでもappletとしても利用できる

windows, Mac, Linuxで利用可能
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PDBjを快適に見るための準備
JOGLのインストール

ここからJOGLをダウン
ロードしてインストール
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PDBj: PDB Japan
http://www.pdbj.org

2: 米国
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RCSB PDB

ここから簡単なサーチができる

ここからFlashを利用した
チュートリアルが利用できる
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PDBj: PDB Japan
http://www.pdbj.org

3: 捜す
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PDBjから目的のタンパク質を捜す

PDB ID
 (ex) 3chy

Keyword
 (ex) your name

wild card (*) とand
検索も可能

Advanced search
（次のページ）

XPath search
（次の次のページ）
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Advanced Search

細かい条件を指定して
検索を行える
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XPath search
PDB-MLに対する検索

Advanced Searchより、より柔軟な検索が可能

ただしちょっと難しい

Sampleに使えそうなのを捜す
or 

長さ10残基以上のへリックスを持つエントリー
/datablock[struct_confCategory/struct_conf/
pdbx_PDB_helix_length>=”10”]/@datablock

基本形：/datablock[検索条件]/出力アイテム
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Search Results

PDB ID

input keyword

見つかった個数

電子密度マップが見
られることもある
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電子密度マップ
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Search Results

PDB ID

input keyword

見つかった個数

電子密度マップ
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PDB ID
4文字の文字列

1文字目は数字、2−3文字目は数字またはアル
ファベット

大文字小文字の区別はない

１つの蛋白質に１つのＩＤ

構造解析の論文に通常載っている
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Search Results

PDB ID

input keyword

見つかった個数

電子密度マップ
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各エントリーのサマリー画面
PDB IDをクリックしたあと

構造はここから見る

この蛋白質の様々な
情報へのリンク
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立体構造の絵

同じ蛋白質でも表現法によって印象が違う

立体構造が似ているとは？
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各エントリーのサマリー画面
PDB IDをクリックしたあと

構造はここから見る

この蛋白質の様々な
情報へのリンク
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Structural Details

水以外の分子の分子量
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Experimental Details

解像度 R factor

データの善し悪しの基準
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Functional Details

様々なDBでの機能情報へのリンク
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Functional details-2
GO Data

PDB site info.

HETATM binding site
 - interacting residues with hetero atoms

PROSITE/UniProt
 - ACT_SITE, METAL, CA_BIND, ....

Catalytic info. from CSA and CATRES (literature info)
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Sequence Navigator

PDBにある似た配列をもつタンパク質をリストアップ

構造比較
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Structural Superposition

似ている度合い。小さ
いほどよく似ている。
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Download/Display

formatの違い

構造因子（実験データ）
画面に表示 Download

PDB: http://www.rcsb.org/pdb/docs/format/pdbguide2.2/guide2.2_frame.html

mmCIF: http://mmcif.pdb.org/
XML: http://pdbjs3.protein.osaka-u.ac.jp/xPSSS/pdbml.html

http://pdbjs3.protein.osaka-u.ac.jp/xPSSS/pdbml.html
http://pdbjs3.protein.osaka-u.ac.jp/xPSSS/pdbml.html
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Link to Other DB

立体構造の
分類DB 構造比較のサーバ

分子表面のDB

タンパク質の機能情報DB
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立体構造の分類DB

SCOP

Alexey G. Murzinらによる手動分類

CATH

SSAPを使った自動分類と目で見た分類の融合

FSSP

Daliを使った完全自動分類

手動

自動
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SCOP vs. CATH
SCOPでの分類

SCCS (SCOP Concise Classification Strings)
(ex) 2shk →c.37.1.2

c: Class (α／β class)
37: Fold (P-loop containing fold)
1: Superfamily (P-loop containing)
2: Family (Shikimate Kinase)

CATHでの分類
CATH code

(ex) 2shk → 3.40.50.300.29
3: Class (α & β)
40: Architecture (3-layer sandwich)
50: Topology (Rossmann Fold)
300: Homologous Superfamily (P-loop containing)
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Link to Other DB

立体構造の
分類DB 構造比較のサーバ

分子表面のDB

タンパク質の機能情報DB
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UniProt Knowledge Base

Universal Protein Resouce

world’s most comprehensive catalogue on proteins

3つのＤＢから構成される

UniParc:  sequence DB

UniProtKB: main DB

UniRef: UniProtKBの非冗長サブセット
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実際のデータへのアクセス

PDBjからのリンクはテキストサーチなので複
数のエントリーが出てくる（ちょっと不便）

1c7kに対応するエントリー
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UniProtKB example-1
タンパク質の機能情報DBとしては最も信頼
性が高い
manual curation
現在はUniProt（universal protein resource)
の一部
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UniProtKB example-2

機能情報がテキストベースで書いてある

他のＤＢへのリンク
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UniProtKB example-3

一部省略
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Link to Other DB

立体構造の
分類DB 構造比較のサーバ

分子表面のDB

タンパク質の機能情報DB



Kengo Kinoshita, IMS, Tokyo Univ.45

eF-site database: http://ef-site.hgc.jp

ほぼすべてのPDBエントリーを計算

サブユニット毎に計算

NMRはすべてのモデルを計算

eF-site ID

http://ef-site.hgc.jp/
http://ef-site.hgc.jp/


Kengo Kinoshita, IMS, Tokyo Univ.

eF-site ID
PID_ModelID-ChainIDが基本
例: 1a1t_3-A

ModelIDが内場合は省略する
例: 1tup-C

複数のChainを含む場合はアルファベット順で並べる
例: 1tup-ABCEF

リンクの張り方
eF-site IDが分かるとき

http://ef-site.hgc.jp/eF-site/servlet/Summary?entry_id=1tup-EF
PDB-IDが分かるとき

http://ef-site.hgc.jp/eF-site/servlet/Search?pdb=1tup
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各エントリーのページ：Summary Page

jVを利用した可視化画面

データファイルの
ダウンロード

他のＤＢへのリンク
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可視化画面：Structure 

Page
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eF-surf: http://ef-site.hgc.jp/eF-surf/

分子表面の計算サーバ

PDB formatのファイルを受け付ける

eF-siteと同じ条件で分子表面及び静電ポテン
シャルを計算する

結果を見るためのＵＲＬをメールで通知

http://ef-site.hgc.jp/eF-surf/
http://ef-site.hgc.jp/eF-surf/
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PDBj: PDB Japan
http://www.pdbj.org

4: 捜す2
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Sequence Navigator
アミノ酸配列の似たタンパク質をPDBから捜す

たくさん見つかったときにはクラスタリングしてくれる

配列の一致度

アミノ酸配列を入力

配列の類似度

統計的有意度
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構造での類似性検索
DALI, VAST, MATRASあたりがメジャー

Foldレベルでの類似性検索
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EMBL-EBI::PDBsum
リガンドとの相互作用などがわかりやすい

PDB IDかキーワードで目的のタンパク質を捜す
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ProMode
蛋白質の構造揺らぎを計算（基準振動解析）

1902個のエントリーについて動画で構造の揺らぎを
見ることができる


