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“PDBj”で検索

クリック

①

②

PDBファイルの取得
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PDB IDやキーワードで検索（今回はPDB IDである“7dmu”を入れて検索）③

PDBファイルの取得
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“ダウンロード”タブをクリック

やや下の方にある“pdb7dmu.ent”
をクリックしてダウンロード

④

⑤

pdb7dmu.entをPyMOLで開く

PDBファイルの取得

4



PyMOLの基本操作
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Action: rename，コピーなど

Show: 分子を表示（表示方法の変更）

Hide: 分子，ラベル等の非表示

Label: ラベルの表示

Color: 色の変更

Viewer

コマンドライン

コマンドライン

①

① 各種操作メニュー

PyMOLの画面構成とマウス操作

左ボタン+マウス移動： 回転

右ボタン+マウス移動（上下）： ズーム
中ボタン+マウス移動： 移動 スクロールホイール： スラブ

左ボタン（クリック）： 選択

右ボタン（クリック）： サブメニュー表示
中ボタン（クリック）： 中心位置選択

② マウスの操作法の説明

※ このエリアをクリックするとViewingモー
ドからEditingモードに変わるので注意

(構造の観察はViewingモードで行う)

マウスの操作法の詳細
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PyMOLの画面構成（つづき）

マウス（左クリック）で選択できる
単位を変更

④

⑤

④をクリック：

Residues ▶ Chains ▶ Segments ▶ Objects 
▶ Molecules ▶ C-alphas ▶ Atoms

⑤をクリック： Viewer上部にアミノ酸配列を表示↓

Viewer

コマンドライン

コマンドライン
③

③’

③,③’ コマンドライン

コマンドの入力は③，③’のどち
らでもOK
（今回はコマンドは使いません）
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アミノ酸残基等の選択

左クリック

(sele)のメニューから，選択し
た領域のみの色や表示形式
の変更ができる

• 原子がある場所を左クリックする
と選択できる（上の配列のところ
をクリックしてもOK）

• 再度クリックすると選択を解除

• 何もないスペースをクリックする
とすべての選択を解除できる
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表示形式（主なもの）

“lines”

“sticks”

“ribbon”

“cartoon”

“spheres”

“surface”

デフォルトの色は，CHNOS
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演習

ACE2(3N39)-RBD複合体（PDB ID: 7dmu）と
ACE2(野生型)-RBD複合体（PDB ID: 6m0j）の

構造を比較してみる
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① Chain IDごとに色を変更

• Chain IDごとに緑，シアン，
マゼンタ，黄... に色分け

• elem Cを選ぶと，炭素原子
のみ色が変更される（HNOS
の色はそのまま）

右メニュー欄： pdb7dmu > Color > by chain > by chain(elem C)をクリック

7dmuには複数のポリペプチド鎖（chain）が含まれているため，chainごとに色を変えると
chain構成が分かりやすくなる

【操作】

緑色：
シアン：

マゼンタ：
黄色：

その他：

ACE2(3N39)，1分子目
RBD，1分子目
ACE2(3N39)，2分子目
RBD，2分子目
糖鎖
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② Chainの選択と選択名の変更

1. “Selecting”を“Chains”に変更
2. ACE2(3N39)の1分子目（緑色の分子）をクリック
3. 右メニュー欄： (sele) > Action > rename selection > 選択名を“ACE2-3N39”に変更※

【操作】

1.

2. 3.

4. 2.～3.と同様に，RBDの1分子目（シアンの分子）を選択し，選択名を“RBD-1”に変更

非対象単位にACE2(3N39)-RBD複合体が2つあるので，ACE2(3N39)とRBDを
一分子ずつ選択する

(viewer上部にrenameの入力欄が
表示される)

※ 選択名が(sele)のままだと，選択範囲がどんどん更新されてしまうので注意
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③ 表示方法の変更

先ほど選択したACE2(3N39)とRBD（一分子ずつ）のみをcartoonで表示する

1. 右メニュー欄： pdb7dmu > Hide > everything （すべての表示を削除）
2. 右メニュー欄： (ACE2-3N39) > Show > as > cartoon （ACE2-3N39をcartoon表示）
3. 右メニュー欄： (RBD-1) > Show > as > cartoon （RBD-1をcartoon表示）

【操作】

1.

2. 3.

ACE2-3N39

RBD-1
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④ ACE2(野生型)-RBD複合体（PDB ID: 6m0j）の表示

1. PDBjのサイトから“pdb6m0j.ent”をダウンロード
2. PyMOLのメニューバー: File > Open... からpdb6m0j.ent※を読み込む

【操作】

ACE2(野生型)-RBD複合体の構造も開き，同様に表示法を変更する

※ 6m0jにはACE2(野生型)とRBDが一分子ずつのみ含まれている

• Chainごとに色を変更

• ACE2（緑色の分子）を選択し，
選択名を“ACE2-WT”に変更

• RBD（シアンの分子）を選択し，
選択名を“RBD-2”に変更

• それぞれcartoonで表示

3. あとは7dmuの時と同様に，以下のように変更

7dmuの構造 6m0jの構造

一つのViewer上に2種の複合体構造が図のように表示され，
右側のメニュー欄に各項目が正しく作られていればOK
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⑤ 分子ごとに色を変更

色が重複していると何がどの分子かわかりづらいので，色を変更する

ACE2-3N39

RBD-1 ACE2-WT

RBD-2

1. 右メニュー欄： (ACE2-3N39) > Color > by element > “Cがオレンジ色のものを選択”
2. 右メニュー欄： (RBD-1) > Color > by element > “Cが緑色のものを選択”
3. 右メニュー欄： (ACE2-WT) > Color > by element > “Cがグレーのものを選択”
4. 右メニュー欄： (RBD-2) > Color > by element > “Cが黄色のものを選択”

【操作】

1.

2.

3.
4.

お好きな色に変えていただいても構わないのですが，今回は講習会なので
皆さんで色を統一しておいた方が混乱しないかと思います
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⑥ 分子の重ね合わせ

7dmuと6m0jの構造をRBDを基準にして重ね合わせる

右メニュー欄：
(RBD-2) > Action > align > to selection (*/CA) > RBD-1

【操作】

選択した分子同士のアミノ酸配列のアラインメ
ントを行い，対応するCα炭素の位置ができる

だけ合うように重ね合わされる

対応するCα間のRMSD値も算出してくれる

• Viewer上部に配列を表示すると，
配列アラインメントになっている

• “aln_RBD-2_to_RBD”を解除すると，
通常の配列表示に戻る
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⑦ 構造の比較（観察）

RBD-1
RBD-2

• 重要なアミノ酸残基をstickで表示

• 2点間の距離を測定

1. メニューバー： Wizard > Measurement > “測定したい2点をクリック”
2. Measurementモードを終了したいときは，右下の“Done”をクリック

【操作】

: N31, K35
: K31, E35

RBD-1
RBD-2

変異導入部位①

変異導入部位②

: F486

: Q493

活性中心の開口部

ACE2-3N39
ACE2-WT

: S128, V343

: V25, F79
: A25, L79

ACE2-3N39
ACE2-WT

ACE2-3N39
ACE2-WT

ここまでついて来れなかった方は，7dmu_6m0j.pseファイルをPyMOLで開いてください
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