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PDBjでできること

生体高分子（蛋白質・核酸）立体構造データの · · ·

• 登録: 構造決定の論文を発表する時には必須．
• 検索: 配列，構造そのものや構造に基づく機能情報など．
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PDBjのサービス一覧

• PDB ID によるエントリの取得
• キーワード検索 / より進んだ検索 / XMLを利用した検索 (xPSSS)

• アミノ酸配列検索 (Sequence-Navigator)

• 立体構造検索 (Structure-Navigator)

• 立体構造比較 (ASH)

• 蛋白質の動きのデータベース (ProMode)

• 蛋白質の分子表面データベース (eF-site)

• 電子顕微鏡構造データベース (EM-Navigator) New!

• 立体構造空間GUI (Protein Globe) New!

• 蛋白質構造百科事典 (eProtS)

• 分子グラフィクスソフト (jV)
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PDBのデータ形式

PDB format 伝統的なPDBのファイル形式．いわゆるフラットファイル．コラム指向（昔の
FORTRANで用いられていたようなテキスト形式）．

PDBML XMLファイル．wwPDBで策定した XML Schemaによって形式が厳密に定義されて
いる．
Westbrook et al. (2005), Bioinformatics 21(7):988-992.

mmCIF (省略)

http://www.wwpdb.org/docs.html
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PDBの可視化ソフト: jV3

• 無料．
• RasMol互換のコマンド体系．
• 分子表面も表示できる．
• PDBMLに対応．
• アニメーションもできます．
• OpenGLできれいな表示．
• Mac, Win, Linuxで動作可．(要Java環境)

インストールは後ほど……
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エントリを取得してデータを眺める
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エントリ取得

1gof

「PDB ID」のフォームに（たとえば）
「1gof」と入力して「GO」ボタンをク
リック．

1gofのデータの要約が表示される．
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エントリの情報いろいろ: Structural Details

構造の詳細．
• 分子の名前
• 分子量
• 分子機能
• などなど……
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エントリの情報いろいろ: Experimental Details

実験情報の詳細．
• 結晶格子のパラメータ
• 実験手法 (X線，NMR, 電顕，中性子など)

• 試薬などなど……
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エントリの情報いろいろ: Functional Details

機能情報の詳細．
• Gene Ontologyによる分類
• リガンド結合部位
• 活性部位
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エントリの情報いろいろ: Sequence neighbor

類似のアミノ酸配列をもつ他のPDBエントリの
リスト．

• BLASTで検索した結果が表示される．
• 複数の配列を含むエントリの場合，ユーザが
一つの配列を選択する．

• 後述の Sequence Navigator を利用している．

10



エントリの情報いろいろ: Download / Display

PDBの「生データ」を表示またはダウンロード
する．
• 伝統的な PDB 形式．
• 伝統的な PDB 形式の原子座標を除く部分
（ヘッダ部分）．
• mmCIF ファイル（主にPDB内部で使われる
ファイル形式：すべてのファイルの元データ）．

• PDBのXML形式（PDBML）．
• PDBMLの原子座標を除く部分 (no-atom).

• PDBMLの原子座標のみの部分の簡易形式
(ext-atom)．

• 構造因子．
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エントリの情報いろいろ: Link

該当するPDBエントリの２次データベースなど
へのリンク．
• RCSB-PDB, MSD-EBI: 米国と欧州のPDB.

• CATH, SCOP, FSSP: 構造の分類データベー
ス．

• UniProt: アミノ酸配列データベース．
• KEGG: 代謝経路など様々な生物データベー
スの複合体．

• EzCatDB: 酵素反応のデータベース．
• などなど……
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キーワード検索

「Keyword」のフォームに（たとえば）
「hemoglobin」と入力して「GO」ボタ
ンをクリック．

ヒットしたエントリのリストが表示さ
れる．
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より進んだ検索

トップページの「Advanced Search」の矢印をク
リック．
いろいろな条件で検索できます．
• 著者名および論文情報
• 実験手法
• リガンド名
• 残基数
• 解像度
• 生物種
• などなど……
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他にもいろいろできますが……

配列検索、構造検索、などなどは D. M. Standley の講義で。
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PDB のファイルの中身と仕組み

• PDB ファイル
• PDBML ファイル

これらを実際に開いて読んでみましょう。

16



復習：エントリの取得

1gof

「PDB ID」のフォームに（たとえば）
「1gof」と入力して「GO」ボタンをク
リック．

1gofのデータの要約が表示される．こ
こで，「Download/Display」をクリック．
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PDB format ファイルを眺める．
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「PDB format」のall, displayのボタン
をクリックする． PDB format の中身が見える．
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PDB formatの良いところ・悪いところ

良いところ：

• 人にとって読みやすい．
• 長年の蓄積がある．(慣れ)

• ファイルサイズが（比較的）小さい．

悪いところ：

• コラム数が決まっている．(１行80文字まで)

• 例外が多い．
• 最近の超巨大分子に対応できない．
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PDBML ファイルを眺める

「XML」のall, displayのボタンをクリ
ックする．

PDBML の中身は見えず，簡易表示が
見える．行頭の「±」をクリック．
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「なま」のPDBMLファイル

“download”ボタンを押してダウンロードしたあと，ファイルを開いてみると，

<?xml version="1.0" encoding="UTF-8" ?>
<PDBx:datablock datablockName="1GOF-noatom"

xmlns:PDBx="http://deposit.pdb.org/pdbML/pdbx.xsd"
xmlns:xsi="http://www.w3.org/2001/XMLSchema-instance"
xsi:schemaLocation="http://deposit.pdb.org/pdbML/pdbx.xsd pdbx.xsd">

<PDBx:atom_sites_footnoteCategory>
<PDBx:atom_sites_footnote id="1">

<PDBx:text>CIS PROLINE - PRO 52</PDBx:text>
</PDBx:atom_sites_footnote>
<PDBx:atom_sites_footnote id="2">

<PDBx:text>CIS PROLINE - PRO 163</PDBx:text>
</PDBx:atom_sites_footnote>
<PDBx:atom_sites_footnote id="3">

<PDBx:text>CIS PROLINE - PRO 350</PDBx:text>
</PDBx:atom_sites_footnote>

</PDBx:atom_sites_footnoteCategory>
<PDBx:audit_authorCategory>

<PDBx:audit_author name="Ito, N."></PDBx:audit_author>

22



<PDBx:audit_author name="Phillips, S.E.V."></PDBx:audit_author>
<PDBx:audit_author name="Knowles, P.F."></PDBx:audit_author>

</PDBx:audit_authorCategory>
<PDBx:cellCategory>

<PDBx:cell entry_id="1GOF">
<PDBx:length_a>98.000</PDBx:length_a>
<PDBx:length_b>89.400</PDBx:length_b>
<PDBx:length_c>86.700</PDBx:length_c>
<PDBx:angle_alpha>90.00</PDBx:angle_alpha>
<PDBx:angle_beta>117.80</PDBx:angle_beta>
<PDBx:angle_gamma>90.00</PDBx:angle_gamma>
<PDBx:Z_PDB>4</PDBx:Z_PDB>

</PDBx:cell>
</PDBx:cellCategory>
<PDBx:database_PDB_matrixCategory>

<PDBx:database_PDB_matrix entry_id="1GOF">
<PDBx:origx11>1.000000</PDBx:origx11>

.........

と，XMLのタグだらけの形式になっている．
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原子座標: PDB format

|ATOM 2 CA ALA 1 38.356 -0.999 0.357 1.00 42.26 1GOF 220|
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原子座標: PDBML

<PDBx:atom_site id="2">
<PDBx:group_PDB>ATOM</PDBx:group_PDB>
<PDBx:type_symbol>C</PDBx:type_symbol>
<PDBx:label_atom_id>CA</PDBx:label_atom_id>
<PDBx:label_alt_id xsi:nil="true" />
<PDBx:label_comp_id>ALA</PDBx:label_comp_id>
<PDBx:label_asym_id>A</PDBx:label_asym_id>
<PDBx:label_entity_id>1</PDBx:label_entity_id>
<PDBx:label_seq_id>1</PDBx:label_seq_id>
<PDBx:Cartn_x>38.356</PDBx:Cartn_x>
<PDBx:Cartn_y>-0.999</PDBx:Cartn_y>
<PDBx:Cartn_z>0.357</PDBx:Cartn_z>
<PDBx:occupancy>1.00</PDBx:occupancy>
<PDBx:B_iso_or_equiv>42.26</PDBx:B_iso_or_equiv>
<PDBx:auth_seq_id>1</PDBx:auth_seq_id>
<PDBx:auth_comp_id>ALA</PDBx:auth_comp_id>
<PDBx:auth_asym_id>A</PDBx:auth_asym_id>
<PDBx:auth_atom_id>CA</PDBx:auth_atom_id>
<PDBx:pdbx_PDB_model_num>1</PDBx:pdbx_PDB_model_num>

</PDBx:atom_site>
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原子座標: PDBMLの簡易版(extatom)

<PDBx:atom_record id="2"> ATOM 1 A A 1 1 ? . ALA ALA C CA CA 38.356 -0.999 0.357 1.00 42.26
</PDBx:atom_record>
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PDBMLの良いところ・悪いところ

参考：Westbrook et al. Bioinformatics (2005) 21(7):988-992.

良いところ：

• 形式が厳密に定められている．
XML Schema: http://pdbml.pdb.org/schema/pdbx.xsd

• 拡張性がある．
• プログラムで扱いやすい．（処理の自動化）

悪いところ：

• 煩雑．人が直接読むのには適していない．
• ファイルサイズが大きくなる．
• スキーマ（タグの意味）の学習が（ある程度、かなり？）必要．
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XMLの基礎知識

ILE

residue

resno
1

ALA

  </chain>
</protein>

protein

pro_name
A Peptide

chain

chid
A

residue

resno

residue

resno
2

GLY

3

ILE

element name

attribute

attribute name

element

<protein pro_name="A Peptide">
  <chain chid="A">

">

    </residue>

    <residue resno="1
      <res_name>ALA </res_name>

">

    </residue>

    <residue resno="
      <res_name> </res_name>

">

    </residue>

    <residue resno="
      <res_name> </res_name>

2

3

GLY

XML文書は木構造 (入れ子構造)をしている．要素 (element)と属性 (attribute)からなる．
可能な木構造は XML Schemaなどで定義されている．
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XPath と XQuery

XMLの構造を利用すれば、非常に詳細な検索が可能になる。PDBj の XMLデータベースを
検索する方法は２通りある．

XPath XML文書の木構造の指定したノードで，ある条件を満たすものを返す．返せる値は一
つだけ．

XQuery XPathと同様だが，より複雑な条件や複数の戻り値を指定できる．
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pdbMLplusの構造

XPath/XQueryを使うためにはpdbMLplusの構造（スキーマ）をある程度知っている必要が
ある．
参考：http://pdbjs3.protein.osaka-u.ac.jp/xPSSS/schema.html

datablock すべてのエントリはdatablockで囲まれる．
@datablockName datablockの属性= PDB ID
citation_authorCategory 論文の著者のカテゴリ
citation_author

@name 論文の著者名
citationCategory 論文のカテゴリ
citation 論文の情報

journal_abbrev 雑誌の略称(J. Biol. Chem.など)
journal_volume 雑誌の Volume番号
page_first 論文の最初のページ番号
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entity_src_natCategory タンパク質が採れた生物
entity_src_nat

common_name 生物の通称 (Human)
pdbx_organism_scientific 学名 (Homo sapiens)

exptlCategory 実験手法
exptl

method 実験手法(NMR, X-ray, etc.)
.....
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xml-based Protein Structure Search Service (xPSSS)

xPSSSを開く． ページの下部にXQueryとXPathのフ
ォームがあります．
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XPath検索の基本

/datablock[検索条件] /出力アイテム
検索条件はなくても良い．
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XPathの例(1)

すべてのPDB IDを列挙する．

datablock
@datablockName

⇒

/datablock/@datablockName
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XPathの例(2)

著者名を列挙する．

datablock
citation_authorCategory
citation_author
@name

⇒

/datablock/citation_authorCategory/citation_author/@name

すべてのエントリのすべての文献のすべての著者名が列挙される．
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XPathの例(3)

• あるエントリ (1gof)の著者名をすべて列挙する．⇒
/datablock[@datablockName=’1GOF-noatom’]

/citation_authorCategory/citation_author/@name

• 著者名が”Ito, N.”を含むエントリを列挙する．⇒
/datablock[
citation_authorCategory/citation_author/@name=’Ito, N.’]
/@datablockName
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XPathの例(4)

• 分子量が100000以上の分子を含むエントリを列挙する．

/datablock[entityCategory/entity/formula_weight >= 100000]/@datablockName

• 30残基以上のαヘリックスを含むエントリを列挙する．

/datablock[struct_confCategory/struct_conf/pdbx_PDB_helix_length >= 30]
/@datablockName

• 分子量が100000以上の分子を含み，かつ30残基以上のαヘリックスを含むエントリを列挙
する．

/datablock[ entityCategory/entity/formula_weight >= 100000
and struct_confCategory/struct_conf/pdbx_PDB_helix_length >= 30]
/@datablockName
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XQuery検索の基本

“for ... where ... return” が基本形．

for $b in input()XPath
where $b の満たすべき条件
return
<datablock>
{返すアイテム1}
{返すアイテム2}
{返すアイテム3}
...

</datablock>

where節はなくても良い．
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XQuad: XQuery Advisor for PDBML

1. XQueryは一種のプログラミング言語なので、マスターするのは大変です。

→ 簡便に XQuery プログラムを組み立てたい
→ XQuad
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XQuadその１

xPSSSのページから XQuadのリンク
を選ぶ。 XQuad の初期画面。
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XQueryその２：使用例

1) Category / Keyword

2) Select Tags

3) Fill in Condition

4) Submit!

or Check XQuery
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その他
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蛋白質構造百科事典 (eProtS)

初心者向けの解説．
http://eprots.pdbj.org/jp.cgi
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Protein Globe: 蛋白質空間に基づいた PDBj へのGUI

球面上の各点がタンパク質の構造ドメインを表す。
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jV3をインストールする

PDBjで立体構造の対話的にグラフィクスを表示するには，jV3 (PDBjViewer version 3)が便
利です．

1. Java環境 (JRE 1.4.2以降)が必要です．
2. www.pdbj.orgの 「jV version3」をクリック．
3. そのページ (www.pdbj.org/PDBjViewer/index.html)の下の方にある JOGL　 JSR-231 1.0.0

をダウンロードしてインストールする．
以上で Web ブラウザ上で jV3が使えるようになる（はず）．
デスクトップで利用する場合には，以下も必要．

4. 「jVのダウンロード」から binary ファイルをダウンロードする (ライセンスに同意する必
要あり)．興味のある方はソースコードもどうぞ．適当なディレクトリに jVをインストール
する．

5. マニュアル類もダウンロードしておきましょう．
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