
演習問題 １ 

エントリーＩＤ「1GOF」を例にして、以下の事項を調べましょう。
また、PDBファイル、mmCIF、PDBMLでそれぞれ何処に記述し
てあるか、比較してみましょう。 
  
A) 解析された蛋白質とそれが由来する生物種名 
B) 発表された論文 
C) 登録した研究者の名前 
D) エントリーがリリースされた日付 
E) 実験手法 
F) 解像度 
G) 蛋白質以外に構造中に含まれている物質 
H) 解析された蛋白質に関するの（外部）配列データベースの情報 
I) EC Number（酵素番号） 
J) ジスルフィド（ＳＳ）結合 
K) 金属イオンへの配位結合 
L) cisペプチド 
M) 空間群と単位格子定数 
 



演習問題 ２ 

抗体（Fab）であるエントリーＩＤ「2DTM」のPDBファイルとmmCIF
を見て、CDR H3（Val H95からTrp H103）付近の残基番号の対
応を確認しましょう。 



解答編 

青字が PDB 
                                 の解答です 
赤字が mmCIF 



演習問題解答 １ 
A) 解析された蛋白質とそれが由来する生物種名 
 
COMPND    MOL_ID: 1;                                                             
COMPND   2 MOLECULE: GALACTOSE OXIDASE;  
SOURCE    MOL_ID: 1;                                                             
SOURCE   2 ORGANISM_SCIENTIFIC: HYPOMYCES ROSELLUS;                              
SOURCE   3 ORGANISM_TAXID: 5132  
 
_entity.id  
_entity.type  
_entity.src_method  
_entity.pdbx_description  
_entity.formula_weight  
_entity.pdbx_number_of_molecules  
_entity.details  
_entity.pdbx_mutation  
_entity.pdbx_fragment  
_entity.pdbx_ec  
1 polymer     man 'GALACTOSE OXIDASE' 68579.250 1   ? ? ? 1.1.3.9  
_entity_src_gen.pdbx_gene_src_scientific_name      'Hypomyces rosellus'  



B) 発表された論文 
JRNL        AUTH   N.ITO,S.E.PHILLIPS,C.STEVENS,Z.B.OGEL,M.J.MCPHERSON,          
JRNL        AUTH 2 J.N.KEEN,K.D.YADAV,P.F.KNOWLES                                
JRNL        TITL   NOVEL THIOETHER BOND REVEALED BY A 1.7 A CRYSTAL STRUCTURE    
JRNL        TITL 2 OF GALACTOSE OXIDASE.                                         
JRNL        REF    NATURE                        V. 350    87 1991  
 
_citation.id  
_citation.title  
_citation.journal_abbrev  
_citation.journal_volume  
_citation.page_first  
_citation.page_last  
_citation.year  
_citation.journal_id_ASTM  
_citation.country  
_citation.journal_id_ISSN  
_citation.journal_id_CSD  
_citation.book_publisher  
_citation.pdbx_database_id_PubMed  
_citation.pdbx_database_id_DOI  
primary 'Novel thioether bond revealed by a 1.7 A crystal structure of galactose oxidase.' 
Nature            350 87   90 1991  
NATUAS UK 0028-0836 0006 ? 2002850 10.1038/350087a0  
 



C) 登録した研究者の名前 
 
AUTHOR    N.ITO,S.E.V.PHILLIPS,P.F.KNOWLES 
 
loop_ 
_audit_author.name  
_audit_author.pdbx_ordinal  
'Ito, N.'          1  
'Phillips, S.E.V.' 2  
'Knowles, P.F.'    3   
 
D) エントリーがリリースされた日付 
 
HEADER    OXIDOREDUCTASE(OXYGEN(A))               30-SEP-93   1GOF 
 
loop_ 
_database_PDB_rev.num  
_database_PDB_rev.date  
_database_PDB_rev.date_original  
_database_PDB_rev.status  
_database_PDB_rev.replaces  
_database_PDB_rev.mod_type  
1 1994-01-31 1993-09-30 ? 1GOF 0  



E) 実験手法 
 
EXPDTA    X-RAY DIFFRACTION  
 
_exptl.method            'X-RAY DIFFRACTION‘ 
 
 
 
F) 解像度 
 
REMARK   2 RESOLUTION.    1.70 ANGSTROMS.  
 
 _refine.ls_d_res_high                          1.7  
 



G) 蛋白質以外に構造中に含まれている物質 
 
HETNAM      CU COPPER (II) ION                                                   
HETNAM      NA SODIUM ION                                                        
HETNAM     ACY ACETIC ACID                                                       
FORMUL   2   CU    CU 2+                                                         
FORMUL   3   NA    NA 1+                                                         
FORMUL   4  ACY    2(C2 H4 O2)                                                   
FORMUL   6  HOH   *316(H2 O)  
 



G) 蛋白質以外に構造中に含まれている物質 
 
loop_ 
_entity.id  
_entity.type  
_entity.src_method  
_entity.pdbx_description  
_entity.formula_weight  
_entity.pdbx_number_of_molecules  
_entity.details  
_entity.pdbx_mutation  
_entity.pdbx_fragment  
_entity.pdbx_ec  
1 polymer     man 'GALACTOSE OXIDASE' 68579.250 1   ? ? ? 1.1.3.9  
2 non-polymer syn 'COPPER (II) ION'   63.546    1   ? ? ? ?        
3 non-polymer syn 'SODIUM ION'        22.990    1   ? ? ? ?        
4 non-polymer syn 'ACETIC ACID'       60.052    2   ? ? ? ?        
5 water       nat water               18.015    316 ? ? ? ?  



H) 解析された蛋白質に関するの（外部）配列データベースの情報 
 
DBREF  1GOF A    1   639  UNP    Q01745   GAOA_DACDE      42    680 
 
_struct_ref.id                         1  
_struct_ref.db_name                    UNP  
_struct_ref.db_code                    GAOA_DACDE  
_struct_ref.entity_id                  1  
_struct_ref.pdbx_db_accession          Q01745 
 
I) EC Number（酵素番号） 
 
COMPND   4 EC: 1.1.3.9; 
 
_entity.id  
_entity.type  
_entity.src_method  
_entity.pdbx_description  
_entity.formula_weight  
_entity.pdbx_number_of_molecules  
_entity.details  
_entity.pdbx_ec  
1 polymer     man 'GALACTOSE OXIDASE' 68579.250 1   ? 1.1.3.9  
 



 J) ジスルフィド（ＳＳ）結合 
 
Cys18 と Cys27 間および Cys515 と Cys518 間の２か所 
 
SSBOND   1 CYS A   18    CYS A   27                          1555   1555  1.96   
SSBOND   2 CYS A  515    CYS A  518                          1555   1555  2.04  
 
 
 
K) 金属イオンへの配位結合 
 
銅イオン（Cu）にTyr272とTyr495のOh、His496とHis581のNe2、さらにAcetate ionの
酸素が配位している。 

 
LINK        CU    CU A 700                 NE2 HIS A 581     1555   1555  2.14   
LINK        CU    CU A 700                 NE2 HIS A 496     1555   1555  2.11   
LINK        CU    CU A 700                 OXT ACY A 703     1555   1555  2.26   
LINK        CU    CU A 700                 OH  TYR A 272     1555   1555  1.93   
LINK        CU    CU A 700                 OH  TYR A 495     1555   1555  2.69  

 
 



 J) ジスルフィド（ＳＳ）結合 
K) 金属イオンへの配位結合 
 
loop_ 
_struct_conn.id  
_struct_conn.conn_type_id  
_struct_conn.pdbx_PDB_id  
_struct_conn.ptnr1_label_asym_id  
_struct_conn.ptnr1_label_comp_id  
_struct_conn.ptnr1_label_seq_id  
_struct_conn.ptnr1_label_atom_id  
_struct_conn.pdbx_ptnr1_label_alt_id  
_struct_conn.pdbx_ptnr1_PDB_ins_code  
_struct_conn.pdbx_ptnr1_standard_comp_id  
_struct_conn.ptnr1_symmetry  
_struct_conn.ptnr2_label_asym_id  
_struct_conn.ptnr2_label_comp_id  
_struct_conn.ptnr2_label_seq_id  
_struct_conn.ptnr2_label_atom_id  
（以下略） 



disulf1  disulf ? A CYS 18  SG  ? ? ? 1_555 A CYS 27  SG  ? ? A CYS 18  A CYS 27  
1_555 ? ? ? ? ? ? ? 1.960 ?  

disulf2  disulf ? A CYS 515 SG  ? ? ? 1_555 A CYS 518 SG  ? ? A CYS 515 A CYS 518 
1_555 ? ? ? ? ? ? ? 2.043 ?  

metalc1  metalc ? B CU  .   CU  ? ? ? 1_555 A HIS 581 NE2 ? ? A CU  700 A HIS 581 
1_555 ? ? ? ? ? ? ? 2.140 ?  

metalc2  metalc ? B CU  .   CU  ? ? ? 1_555 A HIS 496 NE2 ? ? A CU  700 A HIS 496 
1_555 ? ? ? ? ? ? ? 2.107 ?  

metalc3  metalc ? B CU  .   CU  ? ? ? 1_555 E ACY .   OXT ? ? A CU  700 A ACY 703 
1_555 ? ? ? ? ? ? ? 2.261 ?  

metalc4  metalc ? B CU  .   CU  ? ? ? 1_555 A TYR 272 OH  ? ? A CU  700 A TYR 272 
1_555 ? ? ? ? ? ? ? 1.928 ?  

metalc5  metalc ? B CU  .   CU  ? ? ? 1_555 A TYR 495 OH  ? ? A CU  700 A TYR 495 
1_555 ? ? ? ? ? ? ? 2.685 ?  

 



L) cisペプチド 
 
Pro52、Pro163、Pro350の３つのプロリンの前がcis。 
 
CISPEP   1 PRO A   51    PRO A   52          0         2.53                      
CISPEP   2 GLY A  162    PRO A  163          0        -1.03                      
CISPEP   3 GLY A  349    PRO A  350          0         3.02  
 



L) cisペプチド 
 
loop_ 
_struct_mon_prot_cis.pdbx_id  
_struct_mon_prot_cis.label_comp_id  
_struct_mon_prot_cis.label_seq_id  
_struct_mon_prot_cis.label_asym_id  
_struct_mon_prot_cis.label_alt_id  
_struct_mon_prot_cis.pdbx_PDB_ins_code  
_struct_mon_prot_cis.auth_comp_id  
_struct_mon_prot_cis.auth_seq_id  
_struct_mon_prot_cis.auth_asym_id  
_struct_mon_prot_cis.pdbx_label_comp_id_2  
_struct_mon_prot_cis.pdbx_label_seq_id_2  
_struct_mon_prot_cis.pdbx_label_asym_id_2  
_struct_mon_prot_cis.pdbx_PDB_ins_code_2  
_struct_mon_prot_cis.pdbx_auth_comp_id_2  
_struct_mon_prot_cis.pdbx_auth_seq_id_2  
_struct_mon_prot_cis.pdbx_auth_asym_id_2  
_struct_mon_prot_cis.pdbx_PDB_model_num  
_struct_mon_prot_cis.pdbx_omega_angle  
1 PRO 51  A . ? PRO 51  A PRO 52  A ? PRO 52  A 1 2.53   
2 GLY 162 A . ? GLY 162 A PRO 163 A ? PRO 163 A 1 -1.03  
3 GLY 349 A . ? GLY 349 A PRO 350 A ? PRO 350 A 1 3.02  



M) 空間群と単位格子定数 
 
空間群（spacegroup）は「C2」で格子定数は 
a = 98.0Å   b = 89.4Å   c = 86.7Å   a = 90.0 °b =117.8° g = 90.0 °  
 
 
CRYST1   98.000   89.400   86.700  90.00 117.80  90.00 C 1 2 1       4  
 
_cell.length_a           98.000  
_cell.length_b           89.400  
_cell.length_c           86.700  
_cell.angle_alpha        90.00  
_cell.angle_beta         117.80  
_cell.angle_gamma        90.00  
_symmetry.space_group_name_H-M             'C 1 2 1'  



演習問題解答 ２ 

Author defined (PDB format or “auth” in mmCIF”) 
 
H-chain 
95     96     97      98     99     100  100A  100B  100C  100I  100J  100K  101   102   103 
 
Val – Ser – His – Tyr – Asp – Gly – Ser – Arg  – Asp – Trp – Tyr – Phe – Asp – Val – Trp  
 
 98    99     100   101   102    103    104    105   106    107   108    109    110   111   112 
B-chain 
 

PDB defined (“label” in mmCIF) 

未観測 

どこにも記述なし 

PDBファイルでいうところのAsp99HとAsp100Hの間には３残基の未観測（明瞭な電子密
度が見られない）部分があります。mmCIFを見るとこれらの残基には、PDBとしてはB鎖
の103, 104, 105という残基番号が振られていることがわかります。一方、著者がどのよ
うな残基番号を用いていたのかは（残念ながら）PDBファイルにもmmCIFにも記述はあ
りません。 


