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ウェブブラウザで
複雑な3次元構造を

気軽に眺める
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2011年 蛋⽩質科学会
ランチョンセミナー
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残念なシナリオ
1. ⾯⽩そうな構造解析の論⽂を発⾒！
2. 構造の説明がよく分からない
3. 構造データをダウンロードして、⾒てみることにした
4-1. どうやって⾒るのか分からない・・・

どのソフトで⾒る？使い⽅は？
4-2. 論⽂の図とは、なんだか違うカタチ・・・

⾮対称単位、分割されたデータなど
4-3. ⽬的の部位がどこだか分からない・・・

結合部位、アミノ酸配列との対応など
4-4. データがマニアックな物だった

電⼦顕微鏡構造とか・・・
5. あきらめた ヽ(｀Д´)ﾉ
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うれしいシナリオ

その１
1. ⾯⽩そうな構造解析の論⽂を発⾒！
2. 構造の説明がサッパリ分からない
3-1. 「万⾒」で⾒たらよく分かった！ ヽ(^o^)ﾉ
3-2. 「EM Navigator」で⾒たらよく分かった！ ヽ(ﾟ∀ﾟ)ﾉ

その２
1-1. 暇なので、あてもなく「万⾒」を開いた
1-2. 暇なので、あてもなく「EM Navigator」を開いた
2. ⾊々なデータをさわってみた
3. 構造アレルギーが治った！ ヽ(´∀`)ﾉ
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概 要

#1. 「EM Navigator」の紹介
電⼦顕微鏡データを⾒るためのサイト

#2. 「万⾒（Yorodumi）」の紹介
3次元構造を⾒るためのサイト
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#1 「EM Navigator」の紹介
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EM Navigator

電⼦顕微鏡の構造データを⾒るサイト
EMDB と PDB のデータを利⽤
特徴はムービー 6
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データベースの中の電⼦顕微鏡構造

Protein Data Bank
73,503 件

電⼦顕微鏡
401 件 その他

118 件NMR
8,925 件

X線結晶学
64,509 件

EM Data Bank
(EMDB)
1,073 件

72011年6⽉1⽇ 現在

電⼦顕微鏡データは「ややこしい」

構造⾃体が「ややこしい」
結晶化が難しい試料（巨⼤、複雑、柔軟）
全体構造を⾒るのが難しい（ウイルスなど）
「3次元マップデータ」を⾒るのが難しい

データの関係が「ややこしい」
2種類のデータバンクに登録
分割登録データ（リボソーム、ウイルス）
ハイブリッド解析（3次元あてはめ）
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既存のウェブサイト・インターフェースでは、
わかりにくい

「ややこしい」データの例

(Villa E. et al., PNAS, 2009)

リボソーム+tRNA+伸⻑因⼦Tu複合体
EMDB: 5036

リボソーム
PDB: 2i2u / 2u2v

あてはめ

ホモロジーモデル
登録なし

L1突起部位
PDB: 1mzp

EF-Tu・tRNA複合体
PDB: 1ob2

あてはめた結果
PDB: 3fih / 3fik
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EM Navigatorの⽬指すところ

そこで・・・

構造⾃体が「ややこしい」
簡単に3次元構造を⾒られる仕組み
- 普通のウェブブラウザだけで⾒られる
- ムービー、分⼦構造ビューア

データの関係が「ややこしい」
データ間の関係を調査・表⽰する仕組み
類似する構造を探すインターフェース
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EMDBエントリのページ
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ムービー ムービーの操作と説明

関連データと
その説明

PDBエントリのページ
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ｃ

構造ビューア

関連データと
その説明
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EM Navigatorへのアクセス
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ｃ

ｃ

PDBjのページの
左のリンクから

“em navigator”
を検索

#2 「万⾒」の紹介
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「万⾒」ってなに？
• 3次元構造を⾒るためのサイト
• ウェブブラウザで⾒られる（インストール・ダウンロード不要）
• 「ややこしい」データを、カンタンに⾒ることができるページを⽬指した
• PDBとEMDBのほぼ全ての構造を⾒られる
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「万⾒」がないとき・・・

ユーザーの作業:
データベースへの
アクセス・ダウンロード
構造ビューアへの
⼊⼒・操作
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EMDB

ユーザー

構造ビューア

関連データベース

PDB

万⾒

「万⾒」があるとき・・・
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EMDB ユーザー

構造ビューア
Jmol/jV

関連データベース

PDB

ユーザーの作業:
万⾒へのアクセスと操作

データベースの付随情報と連動
（アミノ酸配列・基質結合部位情報など）

PDB-3cl0

基質結合部位の
選択

アミノ酸配列で選択

18
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「⽣物学的単位」 を表⽰
Biological assembly（⽣物学的集合体）の表⽰

PDB-3ixk 19

万⾒のデモ
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万⾒のデモ

「集合体」を表⽰

PDB-2iz8: ウイルスキャプシド

⾮対称単位 完全な正20⾯体
対称構造

5量体
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分割されたデータも
分割登録されているデータの全体表⽰

PDB-3ixk + 3iku 22

EMDBの3次元マップデータも
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EMDB-5039

塗りつぶし表⽰ 半透明のメッシュ表⽰

EMDB-PDBハイブリッドのデータも
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EMDB-1048 「あてはめた」PDBデータ: 8エントリ
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リゾチームはどこ？
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EMDB-1048

EMDBデータ + PDB 「⽣物学的単位」
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EMDB-5140 + PDB-3iyl アクアレオウイルス
重ね合わせ表⽰ 断⾯図

NMRのアンサンブルデータも
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代表モデル
モデル #1

重ね合わせ

PDB-2kxl

「万⾒画廊」
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いくつかの表⽰例とチュートリアル
万⾒トップページ:http://pdbj.org/emnavi/viewtop.php

動画による解説
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万⾒(Yorodumi)の使い⽅〜基本と連携〜 統合TV
制作：統合データベースセンター

http://togotv.dbcls.jp/20100802.html

万⾒へのアクセス

30

“Yorodumi” か “万⾒” を検索

ｃ

あるいは、PDBjのトップページの
左メニューのリンクから

URL http://pdbj.org/emnavi/view.php
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