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PDBエントリーの糖鎖データ表現方法の改善
糖鎖：	

1.糖鎖は、蛋白質、核酸に並ぶ第３のポリマー	
2.多くの単糖がグリコシド結合を介して結合し、枝分かれした
複雑な構造体	

3.糖鎖は、蛋白質や脂質と結合し、生理機能を発揮	
4.結晶試料中に、構造異性体（アノマー）、鎖状構造が共存	

従来のリガンドに準じた表現（単糖ごとに別のAsym	IDを与え、
結合を逐一記述する方式）を改め、糖鎖構造の多様性の背後に
ある糖鎖化学を考慮して、糖鎖化学コミュニティーの協力のも
と、PDBエントリーの糖鎖構造データの表現方法を改善

https://www.wwpdb.org/documentation/carbohydrate-remediation

https://www.wwpdb.org/news/news?year=2020#5f17634f0b582626e650e48b
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PDBエントリーの糖鎖データ表現方法の改善

糖鎖データ表現方法：	

1. IUPAC/IUBMB勧告に従って各単糖の化合物辞書（CCD）を標準化	

2.糖鎖（分岐ポリマー）の統一表現方法の導入	
3.糖鎖科学コミュニティーで受け入れられている糖鎖の線形記述子の採用	
4.糖鎖内の各グリコシド結合を、その他の糖鎖修飾結合の記述を分離して記述
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PDBx/mmCIFフォーマットによる糖鎖表現：
分岐ポリマー（糖鎖）の記述と既存のポリマー（蛋白質／核酸）の記述の比較

Linear	descriptor	of	oligosaccharide
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PDBx/mmCIFフォーマットの糖鎖記述例（１）
loop_
_entity.id 
_entity.type 
_entity.src_method 
_entity.pdbx_description 
_entity.formula_weight 
_entity.pdbx_number_of_molecules 
_entity.pdbx_ec 
_entity.pdbx_mutation 
_entity.pdbx_fragment 
1 polymer     man 'FUCOLECTIN-RELATED PROTEIN'             66769.758 1   ? YES 'CATALYTIC MODULE, RESIDUES 31-589' 
2 branched    nat "alpha-L-fucopyranose-(1-2)-beta-D-galactopyranose-(1-4)-[alpha-L-fucopyranose-(1-3)]2-acetamido-2-deoxy-beta-D-glucopyranose" 681.7     1   ? ?   ?
3 water       nat water                                    18.015    334 ? ?   ?                                   
#
_pdbx_entity_branch.entity_id   2
_pdbx_entity_branch.type         oligosaccharide
#
loop_
_pdbx_entity_branch_list.entity_id
_pdbx_entity_branch_list.comp_id
_pdbx_entity_branch_list.num
_pdbx_entity_branch_list.hetero
2 NAG 1  n
2 GAL 2   n
2 FUC 3   n
2 FUC 4   n
#
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PDBx/mmCIFフォーマットの糖鎖記述例（２）

loop_
_pdbx_entity_branch_link.link_id
_pdbx_entity_branch_link.entity_id
_pdbx_entity_branch_link.entity_branch_list_num_1
_pdbx_entity_branch_link.comp_id_1
_pdbx_entity_branch_link.atom_id_1
_pdbx_entity_branch_link.leaving_atom_id_1
_pdbx_entity_branch_link.atom_stereo_config_1
_pdbx_entity_branch_link.entity_branch_list_num_2
_pdbx_entity_branch_link.comp_id_2
_pdbx_entity_branch_link.atom_id_2
_pdbx_entity_branch_link.leaving_atom_id_2
_pdbx_entity_branch_link.atom_stereo_config_2
_pdbx_entity_branch_link.value_order
_pdbx_entity_branch_link.details
1 2 2 GAL C1 O1 1 NAG O4 HO4 sing ?
2 2 3 FUC C1 O1 2 GAL O2 HO2 sing ?
3 2 4 FUC C1 O1 1 NAG O3 HO3 sing ?
#

糖鎖内のグリコシド結合の記述： その他の糖鎖修飾結合の記述（リガンドと同様）：

_struct_conn.id 
_struct_conn.conn_type_id 
_struct_conn.pdbx_leaving_atom_flag 
_struct_conn.ptnr1_label_comp_id 
_struct_conn.ptnr1_label_asym_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.pdbx_ptnr1_leaving_atom_id 
_struct_conn.pdbx_ptnr1_atom_stereo_config 
_struct_conn.ptnr1_symmetry 
_struct_conn.ptnr2_label_comp_id 
_struct_conn.ptnr2_label_asym_id 
_struct_conn.ptnr2_label_seq_id 
_struct_conn.ptnr2_label_atom_id 
_struct_conn.pdbx_ptnr2_label_alt_id 
_struct_conn.pdbx_ptnr2_PDB_ins_code 
_struct_conn.pdbx_ptnr2_standard_comp_id 
_struct_conn.pdbx_ptnr2_leaving_atom_id 
_struct_conn.pdbx_ptnr2_atom_stereo_config 
_struct_conn.ptnr2_symmetry 
_struct_conn.pdbx_role 
_struct_conn.pdbx_dist_value 
_struct_conn.pdbx_value_order 
covale1  covale Y ASN A  93  ND2 ? ? ? OXT N 1_555  NAG C 801 C1 ? ? ? O1 R 1_555  N-Glycosylation 1.438 sing 
covale2  covale Y ASN A 206  ND2 ? ? ? OXT N 1_555  NAG D 804 C1 ? ? ? O1 R 1_555  N-Glycosylation 1.415 sing 
covale3  covale Y ASN B  93  ND2 ? ? ? OXT N 1_555  NAG E 801 C1 ? ? ? O1 R 1_555  N-Glycosylation 1.434 sing 
#
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PDBx/mmCIFフォーマットの糖鎖記述例（３）
loop_ 
_pdbx_entity_branch_descriptor.ordinal 
_pdbx_entity_branch_descriptor.entity_id 
_pdbx_entity_branch_descriptor.descriptor 
_pdbx_entity_branch_descriptor.type 
_pdbx_entity_branch_descriptor.program 
_pdbx_entity_branch_descriptor.program_version 
1 2 "LFucpa1-2DGalpb1-4[LFucpa1-3]DGlcpNAcb1-ROH"  
      "Glycam Condensed Sequence" GMML    1.0       
2 2  
"WURCS=2.0/3,4,3/[a2122h-1b_1-5_2*NCC/3=O][a1221m-1a_1-5][a2112h-1b_1-5]/1-2-3-2/a3-b1_a4-c1_c2-d1" WURCS                   
 PDB2Glycan 1.1 
3 2  
"[][b-D-GlcpNAc]{[(3+1)][a-L-Fucp]{}[(4+1)][b-D-Galp]{[(2+1)][a-L-Fucp]{}}}"                     LINUCS                  
 PDB-CARE   ?

糖鎖科学コミュニティーで一般的に受け入れられている線形記述子を採用したことにより、糖鎖構
造を一意に特定できるようになりました。これには、米国ジョージア大学のGMMLが生成した短縮
型IUPAC、日本の野口研究所のPDB2GlycanのWURCS、ドイツのpdb-careのLINUCSが含まれます。この
糖鎖構造の表現（例えば、WURCS線形記述子）によって、PDBエントリーに含まれる糖鎖構造と
GlyTouCanに収録された糖鎖情報を関連づけることが可能になりました。

https://glytoucan.org
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糖鎖の図示的表現（SNFG: Symbol Nomenclature for Glycans）

https://www.ncbi.nlm.nih.gov/glycans/snfg.htmlTable.	1は一部抜粋



4.0 国際 ©PDBj

糖鎖の図示的表現（SNFG: Symbol Nomenclature for Glycans）
wwPDB検証レポート	(PDB	ID:	1b5f) PDBjのエントリーページ	(PDB	ID:	1b5f)

分子ビュアーMolMilの3D-SNFG表現

PDB	ID:	1gya
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PDB/RDFアーカイブに糖鎖を記述、glycoinfo.orgと連携

PDB/RDFアーカイブに糖鎖を記述し、糖鎖のWURCS記述子（PDB	ID:	1b5f,	Entity	ID:	3,	WURCS=2.0から始まる
値）とGlyTouCanの登録ID（G17689EW）を関連づけて検索できるようになりました。

http://glycoinfo.org
http://glycoinfo.org
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NMR統合データファイルによるPDBへのNMR構造の登録（１）

OneDepシステムを介したPDBへNMR構造のデータ登録について、化学シフト、距離制限、およびピーク
リストのような各種NMR実験データを個別にアップロードする必要がありました。本年5月より、これ
に加えて、NMR-STAR1またはNEF2形式の単一ファイルによるNMR実験データの受付けを開始しました。	

NMR-STARは、NMRのデータを記述する公式なwwPDBのフォーマットです。	一方、NEFは軽量なフォー
マット及びディクショナリーで定義され、NMR構造決定において主流のソフトウェアがサポートしてい
ます。	これら２つの相互変換可能な標準フォーマットを一つのデータファイルとして利用することによ
り、データの保管や配布が簡単になるだけでなく、登録過程が容易になりました。

1. Ulrich, E. L. et al. (2019) NMR-STAR: comprehensive ontology for representing, archiving and exchanging data from nuclear magnetic 
resonance spectroscopic experiments Journal of Biomolecular NMR, 73: 5–9. doi: 10.1007/s10858-018-0220-3 

2. Gutmanas et al. (2015) NMR Exchange Format: a unified and open standard for representation of NMR restraint data Nature Structural & 
Molecular Biology 22: 433–434 doi: 10.1038/nsmb.3041

http://dx.doi.org/10.1007/s10858-018-0220-3
http://dx.doi.org/10.1038/nsmb.3041
http://dx.doi.org/10.1007/s10858-018-0220-3
http://dx.doi.org/10.1038/nsmb.3041
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NMR統合データファイルによるPDBへのNMR構造の登録（２）

NMR統合データファイルは、エンティティー構成に関わる情報（配列、修飾、共有結合）、帰属され
た化学シフト、実験的に決定された各種制限情報（距離制限、二面角制限、残余双極子結合）、ピー
クリストを含みます。	
OneDepへデータアップロードする際に、フォーマット、それぞれの辞書によるデータ検証、同時に
アップロードされた構造モデルとの交差検証が行われ、ユーザーに結果が返されます。
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NMR統合データファイルによるPDBへのNMR構造の登録（３）

アップロードされたNMR実験データは、OneDepのページ上で可視化されます。一部の項目は自動的
に入力され、登録作業の負担を軽減します。また、公開済みのエントリーのNMR統合データは、
PDBの所定のFTPエリアからダウンロード可能になります。

異常な化学シフトの検出 距離制限情報（配列上の度数分布） 距離制限情報（コンタクトマップ形式）
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BMRBdep:（構造モデルを伴わない）NMR実験データの登録システム
構造モデルを伴わないNMR実験データのBMRB登録には、従来ADIT-NMRシステムが利用されてきましたが、新しい登
録システムBMRBdepに移行しました。

https://deposit.bmrbdep.pdbj.org

登録作業の負担軽減：	

• 辞書ベースの入力値のチェック、自動補完	

• セッションの逐次保存、結果の反映	

• NMR-STARファイルを用いた自動入力	

• クローンエントリーの生成（連続登録時の入力支援）


