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Validation 
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構造の間違いを
チェック	



これまでの経緯 

§  1970年代〜1980年代 
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Protein Data Bank	

§  　　　　　　　　　　　　　　 – 「構造情報の蓄積のみ」「構造は
絶対的に正しい」 
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これまでの経緯 

§  1970年代〜1980年代 – 「構造情報の蓄積のみ」「構造は
絶対的に正しい」 

§  1980年代後半 – 間違った構造の登録が見つかってきた 
§  1990年代初頭 – 構造の誤りのチェック（validation）が始まる 
§  1990年代後半 – 構造のPDBへの登録が必須に 
§  2000年代半ば – 実験データ（回折データ）の登録にはま

だ抵抗があった 
§  … データのねつ造が見つかった! Ｘ線解析の信頼性の失墜! 
§  2008年2月 – 実験データの登録が必須に（化学シフトは

2010年12月） 
§  2008年4月 – wwPDB X-ray Validation Task Force (VTF)

 が組織される 
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Validation Task Force Report	

6 Read et al., Structure, 19, 1395-1412 (2011)	



PDF report for depositor & 
referees - 

Statistics and plots for the 
entry, per chain, per residue, 
and list of unusual features 

Validation pipeline 1.0 

MolProbity EDS Xtriage Mogul 

Deposited data 
(coordinates & 

reflections) 

Percentiles PDF maker 

Validation 
XML file 

Distributions 

External reference files 
(e.g., Engh & Huber) 

Gore et al., Acta Cryst. D68, 478 (2012) 7 

wwPDB X-ray Validation Pipeline 



Validation Reports 

§  Front cover 
§  Deposition info 
§  Software info 
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論文投稿時の必
須要件に！	

JBC, NSMB, Acta 
Cryst …	
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http://wwpdb.org/	


