
1.  PDBについて	  
組織とデータの概要	

2.  PDBj	  Mineによる検索	  
検索をやってみましょう	

3.  PDBのデータについて	  
具体的データの紹介	

32	



ファイル形式	
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現在元となっているデータ	  
→「PDBx」と名称変更予定	

最も歴史ある形式、1行80文字固定。情報は一部分。	
提供はいずれ終了（コンバータのみ提供）	

mmCIFをXML形式に変換したもの	

mmCIF	

PDB	  format	

PDBML	

PDBMLplus	

wwPDB/RDF	

PDBMLに実験情報等を追加（PDBj独自）	

RDF形式（XMLの一種）に変換したもの	

いずれもテキストデータ（エディタで読める）	  
mmCIF:	  macromolecular	  Crystallographic	  InformaFon	  File	  
PDBx：PDB	  extension	  
RDF:	  Resource	  DescripFon	  Framework	



各種フォーマットファイル	
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‹#›	

分子名	

配列情報	

原子座標	

PDB	  format	  
　１行80列固定	  
（フラットファイル）	  



PDBフォーマットの概要	

•  １行８０文字固定	
•  １行に収まらない時は次の行に継続（７～１０
コラム目に継続を示す数字がある）	

•  代表的なヘッダは：HEADER, TITLE, 
COMPND, SOURCE, EXPDTA, AUTHOR, 
JRNL, REMARK (番号つき), ATOM, 
HETATM	

•  情報は一部だけ	
•  詳しくは http://www.wwpdb.org/docs.html 	
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‹#›	

データが１つだけの場合	

原子座標	

mmCIF	  
　行長可変	  
（STAR形式）	  
　現在はこれが大元	  

データが２つ以上ある場合	

mmCIF:	  macromolecular	  Crystallographic	  	  
	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  InformaFon	  File	  

鎖ID（label_asym_id）	…auth_asym_id（著者が定義した鎖ID）	  
　と異なる場合もある	



mmCIFの書式	

•  先頭	  
【書式】	  
data_[PDBID]  
#"
【例】 
data_1UKO  
#  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mmCIFの書式	
データは2行目以降にカテゴリごとにグループ化して記述	  
•  カテゴリ内のデータが１セットしかない場合	  
【書式】「_要素（エンティティ）名　値」のセットを各行に記述	  
_要素名1　値1  
_要素名2　値2  
…  
#"
【例】pdbx_database_statusカテゴリ（6要素、1セットのデータ）	
_pdbx_database_status.status_code      REL "
_pdbx_database_status.entry_id         1UKO "
_pdbx_database_status.deposit_site     PDBJ "
_pdbx_database_status.process_site     PDBJ "
_pdbx_database_status.status_code_sf   REL "
_pdbx_database_status.SG_entry         . "
# 	
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mmCIFの書式	
•  カテゴリ内のデータが複数セットある場合	  

【書式】_loopに続いて、まず_要素名を列挙	  
続いてデータセット（空白区切り）を1行に1セットずつ記述	  
_loop	  
_要素名1  
_要素名2  
…  
値1-1 値1-2 …  
値2-1 値2-2 …"
#"
【例】audit_authorカテゴリ（2要素、4セットのデータ）	
loop_"
_audit_author.name "
_audit_author.pdbx_ordinal "
'Kang, Y.N.' 1 "
'Adachi, M.' 2 "
'Mikami, B.' 3 "
'Utsumi, S.' 4 "
# 	
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1列目＝要素1の値	
2列目＝要素2の値	

カテゴリの最後は	  #	



mmCIFの概要	

•  文脈自由文法(STAR[Self-‐defining	  Text	  Archive	  and	  Retrieval]形式)	  
•  タグとアノテーションの組。	
•  タグは「_」で始まる。	
•  タグとアノテーションの組が複数ある場合には「loop_」構文で繰り
返しを指定する。	

•  タグの意味はmmCIF	  dicFonary(STAR形式)で定義されている。	
•  色々な種類のデータは「カテゴリー」によって分類・整理されている。	
•  カテゴリーの例：enFty,	  struct,	  citaFon,	  citaFon_author,	  atom_site,	  

chem_comp,	  cell,	  ...	  

•  書式定義など詳しくは h\p://mmcif.pdb.org/	  	
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mmCIF→PDBx	
•  PDB formatの提供は中止予定 
（コンバータのみ提供）	

•  現在のmmCIFをPDB formatの後継と位置づ
けPDBx（PDB Extention）と名称変更	

•  PDB に収められているデータは結晶構造だ
けではない（mmCIFの”C”は結晶のC）	

•  名称はPDB formatの拡張だが、内容的には
PDB formatの方がmmCIFのダイジェスト版	
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‹#›	

PDBML	  
　mmCIFから変換	  



‹#›	

PDBML（noatom）	
情報量の大半を占める原子座標
（atom_site）の情報を除外したメ
タデータ部分のみのインタフェー
スも提供。	  



‹#›	

PDBML（extatom）	
逆に原子座標（atom_site）部
分のみを圧縮して収めたもの
も提供。	  



PDBMLの概要	

•  文脈自由文法(XML)	  
•  mmCIFのカテゴリーに対応したXMLのタグ。	
•  XML要素の型はPDBMLのXML	  Schemaで定義
されている。（タグの意味はmmCIFから継承さ
れている。）	
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各フォーマットの特徴	
フォーマット	 形式	 データの完

全性	
人が読みや
すい	

プログラム
で処理しや
すい	

標準化	

PDB	 flat	 ×	 ◎	 ×	 wwPDB	

mmCIF	 STAR	 ○	 ○	 ○	 IUCr	  
wwPDB	

PDBML	 XML	 ○	 ×	 ◎	 W3C	  
wwPDB	
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•  PDBフォーマットは一部データが割愛されているが、主要データを人が読む
用途には適している。自由記述されている部分がありプログラムで一貫して
扱うにはあまり適さない。	

•  mmCIFはデータが完全で、人が読む用途にも比較的適している。パーザライ
ブラリ(C++)はRCSBから用意されている。	

•  PDBMLは適当なブラウザ（PDBjの「Display」機能、Firefoxなど）がないと人が
直接読む用途には向かない。一般的なXML処理ライブラリを用いることがで
きる。	



‹#›	

PDB/RDF	  
PDBMLを機械が利用するため
の書式に変換したもの。	  
ここでは人が見やすいようhtml
にして表示している（ソースは
RDF）	  
PDBMLの内容を、リンクをたど
りながらみるのに良い	



‹#›	

含まれるアミノ酸やリガンドの
3文字以内での表記記号のリ
スト	


