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自己紹介 

• 蛋白研・PDBｊのスタッフ 

• 大学では生物をかじっていましたが、構造生物学・バ

イオインフォマティクスなどは専門にやっていません 

• これまでIT企業勤務、中学校の教員、IT系インストラク

ターなど 

• 現在はPDBj公開系サーバの管理、今月の分子の翻

訳、一部ウェブサービスの開発 
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PDBｊトップページ 
PDBj 

サ
ー
ビ
ス
一
覧 

ヘルプ 

お問い 
合わせ 

http://pdbj.org/ 
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各パネルはドラッグして
配置変更可能 



キーワード検索 

「ピロリ菌」 
と入力して  をクリック（またはEnter入力） 

PDBjでは日本語検索可能！ 
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キーワード検索 − 検索結果 

自動的に英訳して検索実行 
ピロリ菌 
↓ 
helicobacter pylori 
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PDBID または画像をクリックすると 
個別エントリーの情報ページへ 



キーワード検索 − 検索結果 
ヒット数は398件 
（2015年6月12日現在） 
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表示順を変更可能 



キーワード検索 − 検索結果 

ヘルプページなどの 
PDBjサイト内検索も可能 
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キーワード検索 – 概要 
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3D Viewer 

非対称単位 

生物学的単位 



キーワード検索-3D Viewer 
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ソフト名 開発 備考 

jV PDBj Java環境（JRE）が必要 

molmil PDBj WebGLが動作する環境が必要 
（最近のブラウザ、Javaは不要） 

Jmol オープンソース Java環境が必要 

JSmol オープンソース JmolのJavaScript移植版（Java不要） 



キーワード検索-3D Viewer 
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「許可」等（環境により語句は
異なる）をクリック（静止画像を
ローカルに保存する機能など
を有効にするため） 

ｊVの場合 



キーワード検索-3D Viewer 
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非Mac環境（Windows、Linux）

ではコマンド入力欄が表示さ
れ、より細かい操作が可能 

ｊVの場合 



キーワード検索-3D Viewer 
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• Javaのインストール不要で操
作が軽快 

• 古い環境（例：Mac OS 10.6）で
は利用不可 

• 操作はマウスとメニューのみ 
（コマンドラインIFは未実装） 

molmilの場合 



キーワード検索 – 配列情報 
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画面表示ボタン 
をクリック 



キーワード検索 – データdownload 
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ブラウザの別窓で表示 

ここには主要なデータのみ表示 
全データは中央列「ダウンロード」タブへ（後述） 

ファイルをダウンロード 



キーワード検索 – 構造情報 
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各鎖の説明、他デー
タベースへのリンク、
由来生物種など 

配列、二次構造、 
結合部位などの情報 

分子数・分子量 



キーワード検索 – 実験情報 
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PDBjで独自に追加し
た情報（PDBMLadd
由来、値に水色の*

を付けた項目）も含
まれる 



キーワード検索 – 機能情報 
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分子の機能に関する情報 

（リガンドなどの結合部位、
関係するGene Ontology
の用語、など） 

△クリックでパネルが開閉 



キーワード検索 – 相同蛋白質 
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クリックで開閉 

似た配列を持つ 
他のエントリーを検索 
（=Sequence  Navigator） 



キーワード検索 – 相同蛋白質 
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3D Viewer（jV）で見る 



キーワード検索 – 相同蛋白質 
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構造の異なる
箇所 



キーワード検索 – download 
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「ダウンロード」 
をクリック 

PDB format 
全/ヘッダのみ 

mmCIF 

PDBML 
全/ヘッダのみ/座標のみ 

PDBMLplus 
全/ヘッダのみ/座標のみ 

RDF 



キーワード検索 – download 
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巨大構造 
（1つの構造が1つのPDBフォー

マットで書ききれないような巨大
分子）の場合 
↓ 
構造を分割し、複数のPDBファイ
ルで提供（PDB Bundle） 



キーワード検索 – 外部リンク 
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このPDBエントリーに関

連する他のデータベー
スへのリンク 

万見（よろづみ）ページ
へのリンクもあります 

Promode Elasticページ
へのリンクもあります 



演習１  

• キーワード「アルコール脱水素酵素」で検索 

– 何件ヒットするか？ 

– 公開日が最も古いエントリーは？ 

– その公開日は？ 

– そのエントリーの論文は何年に発表された？ 

– その分子の由来生物種は？ 

– そのリガンド結合部位となる残基は？ 
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演習１解答例  
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314件ヒット 
（2015年6月12日現在） 



演習１解答例  
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公開日の（古い）順に
並べ替え 



演習１解答例  
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5ADHが最も公開日
が古いエントリー 

公開日：1984年7月18日 

論文発表年：1986年 



演習１解答例  
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5ADHの概要ページ 

由来生物種： 
Equus caballus (horse) 
（ウマ） 

論文発表年：1986年 



演習１解答例  
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5ADHの機能情報ページ 

ATPの結合部位は 
A鎖のARG47、HIS51など 
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より凝った検索 – 詳細検索 
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より凝った検索 – 詳細検索 
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クリックで項目の表示を
ON/OFF 



演習２  

• 以下の条件で検索 

– キーワード「リボソーム」 

– 由来生物種に「ヒト」を含む 

– L体ペプチド鎖とRNA鎖の両方を含む 

– 2010年以降に公開 

• ヒット数は？ 

• どんな鎖で構成されているか？ 
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演習２  
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もっと凝った検索 – SQL検索 
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「SQL Search」をクリック 
→クエリ事例 



もっと凝った検索 – SQL検索 
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例： 
PDBID 1a14 に含まれる各ポリマー鎖のID
について下記3つの対応情報を得る 
• entity_id（鎖、分子ごとの識別ID） 
• label_asym_id（PDBで系統的に定義し

たChainID） 
• auth_asym_id（構造登録者が定義した

ChainID） 
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URLで直接情報取得 
 - RESTサービス 
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• URL中で欲しい内容や結果取得フォーマットを指
定することができる 

• ブラウザのアドレス欄に入力して利用できる他、
curlコマンドなどを使ってプログラム/スクリプトで情
報を取得できる 

• 詳しくは下記ページを参照下さい 
http://pdbj.org/help/rest-interface 



URLで直接情報取得 
 - RESTサービス 
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例：PDBID 3bvkのデータをmmCIF形式でダウンロード 
http://pdbj.org/rest/downloadPDBfile?id=3bvk&form
at=mmcif 



化合物検索 
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いずれかのPDBエントリーに登場する分子およびポリ
マー構成要素（アミノ酸・ヌクレオチド・単糖） 
↓ 
wwPDBで全て3文字以内のコードを定義 
（例：ATP、G39＝オセルタミビル） 
 
PDBエントリーのデータにも座標情報などが含まれて
いるが、化合物単独の情報（代表的な構造）も別途用
意している。 



化合物検索 
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例：ATP 



化合物検索 

46 


