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PDBPDB于于19711971年建于位于美国长岛的年建于位于美国长岛的BrookhavenBrookhaven
国家实验室，于国家实验室，于19881988年转移到结构生物信息学年转移到结构生物信息学

研究合作组织，是全世界最完整的包括蛋白质，研究合作组织，是全世界最完整的包括蛋白质，
核酸，蛋白质核酸复合物及病毒等生物大分子的核酸，蛋白质核酸复合物及病毒等生物大分子的
三维结构资料库。库中类型包括生物大分子的原三维结构资料库。库中类型包括生物大分子的原
子座标、注释、一级结构、二级结构、晶体结构子座标、注释、一级结构、二级结构、晶体结构
描述和描述和NMRNMR实验资料等。实验资料等。PDBPDB通过评估模型质通过评估模型质

量和它们与实验数据的吻合程度来证实结构。量和它们与实验数据的吻合程度来证实结构。



资金支持资金支持

NSFNSF美国国家科学基金会美国国家科学基金会

NIGMSNIGMS国家普通医学科学研究所国家普通医学科学研究所

DOEDOE美国能源部美国能源部

NLMNLM国家医学图书馆国家医学图书馆

NCINCI国立癌症研究中心国立癌症研究中心

NCRRNCRR国家资源研究中心国家资源研究中心

NIBIBNIBIB国立生物医学影像和生物工程研究所国立生物医学影像和生物工程研究所

NINDSNINDS国立神经疾病和卒中研究院国立神经疾病和卒中研究院

NIDDKNIDDK美国国家糖尿病、消化道与肾疾病研究院美国国家糖尿病、消化道与肾疾病研究院..















每月之星每月之星--生物钟蛋白生物钟蛋白





Getting StartedGetting Started
What do I need to begin?What do I need to begin?
How do I navigate the site?How do I navigate the site?
Where can I get help?Where can I get help?



narrated tutorial illustratesnarrated tutorial illustrates





data deposition toolsdata deposition tools
Prepare: Prepare: pdb_cxtract1pdb_cxtract1 desktop versiondesktop version of of 
ADIT ADIT Crystallographic Data ValidationCrystallographic Data Validation
Validate:Validate:ValidationValidation ServerServer at PDB or at PDB or PDBjPDBj
Deposit:Deposit:betabeta--ADITADIT at PDB or at PDB or ADITADIT at at 
PDBjPDBj or or AutoDepAutoDep at MSDat MSD--EBI.EBI.





Structural GenomicsStructural Genomics





Dictionaries & Files FormatsDictionaries & Files Formats

PDBPDB文件格式为我们提供了一种表示那些文件格式为我们提供了一种表示那些
由由XX射线衍射和核磁共振得到的生物大分子射线衍射和核磁共振得到的生物大分子
结构数据的标准方法。自上世纪结构数据的标准方法。自上世纪7070年代创年代创

立以来，大量的软件都在使用这种表示方立以来，大量的软件都在使用这种表示方
法。法。



Software ToolsSoftware Tools

Data Extraction and Deposition Data Extraction and Deposition 
Preparation ToolsPreparation Tools
Data Format Conversion ToolsData Format Conversion Tools
Data Validation ToolsData Validation Tools
Data Parsing ToolsData Parsing Tools
Dictionary and Data Management ToolsDictionary and Data Management Tools



General Education General Education 



How PDB structures are How PDB structures are 
determineddetermined

Origins and limitations of 3D structural Origins and limitations of 3D structural 
datadata
XX--Ray crystallographyRay crystallography
Solution nuclear magnetic resonanceSolution nuclear magnetic resonance



Site Tutorials Site Tutorials 



General Information General Information 



访问PDB文件的方法

解释PDB文件的数据库

结
构
可
视
化
工
具

NCBI EMBL Swiss-prot EBI 

Protein Date Bank

CATH FSSP SCOP FSSP

Cn3D

Java

Jmol

Spdb viewer

KING



数据库数据库 备注备注

3dee3dee 结构域定义结构域定义

BMCDBMCD 生物大分子晶体信息生物大分子晶体信息

CATHCATH 蛋白质折叠分类蛋白质折叠分类

CECE 完整与代表性的完整与代表性的PDBPDB结构对比结构对比

DSSPDSSP 二级结构分类二级结构分类

Enzyme StructuresEnzyme Structures 酶的分类及术语酶的分类及术语

FSSPFSSP 结构相似家族结构相似家族

GRASSGRASS 图标描述与分析图标描述与分析

HSSPHSSP 同源二级结构同源二级结构

NDBNDB 核酸三维结构数据库核酸三维结构数据库

SCOPSCOP 结构分类结构分类

VASTVAST NCBINCBI的结构对比工具的结构对比工具

MMDBMMDB 三维结构数据库三维结构数据库

可链接到可链接到PDBPDB的部分蛋白质结构数据库的部分蛋白质结构数据库



ATPATP--phosphoribosyltransferasephosphoribosyltransferase

三磷酸腺苷磷酸核糖转移酶三磷酸腺苷磷酸核糖转移酶(ATP(ATP--PRT) PRT) 是是
组氨酸途径的第一个酶，存在于细胞质组氨酸途径的第一个酶，存在于细胞质
中，它是一个复杂的变构调控酶，通过组中，它是一个复杂的变构调控酶，通过组
氨酸途径来控制媒介物的流通。氨酸途径来控制媒介物的流通。

功能：催化功能：催化ATPATP和磷酸核糖焦磷酸缩合形成和磷酸核糖焦磷酸缩合形成
NN‘‘--55’’--磷酸核糖磷酸核糖ATP (PRATP (PR--ATP).ATP).在组氨酸途在组氨酸途

径中起着关键的作用。径中起着关键的作用。



ATPATP--PRTPRT的的PDB  IDPDB  ID是是1H3D1H3D

通过点击箭头可以下载通过点击箭头可以下载1H3D1H3D的的pdbpdb格式的格式的
序列信息，从而可以在序列信息，从而可以在swissswiss--pdbviewerpdbviewer中中
对其立体结构进行研究。对其立体结构进行研究。



Structure summaryStructure summary
Biology & ChemistryBiology & Chemistry
Materials $ MethodsMaterials $ Methods
Sequence DetailsSequence Details
GeometryGeometry
Images and VisualizationImages and Visualization







Structure summeryStructure summery包括基本和推导数包括基本和推导数

据，蓝色部分为基本数据，数据由实验直据，蓝色部分为基本数据，数据由实验直
接测得；红色部分为导出数据，或叫二级接测得；红色部分为导出数据，或叫二级
数据，来自基本数据的解释。数据，来自基本数据的解释。



Structure summery pageStructure summery page





在数据部分中，蓝色字部分可以作为新的关在数据部分中，蓝色字部分可以作为新的关
键词查询，如键词查询，如FerredoxinFerredoxin--like  like  铁氧化还原样铁氧化还原样

蛋白蛋白





Biology & ChemistryBiology & Chemistry 中包括结构详细信息、蛋白详细中包括结构详细信息、蛋白详细

信息、基因详细信息及相关文章详细信息信息、基因详细信息及相关文章详细信息

1.1.结构详细信息结构详细信息 ：结构关键词、多聚体分子、配体及辅：结构关键词、多聚体分子、配体及辅

基。基。

2.2.蛋白详细信息蛋白详细信息: : UniProtUniProt 信息、功能域信息、功能域. . 
3.3.基因详细信息基因详细信息::基因来源基因来源..基因组信息基因组信息

4.4.相关文章详细信息相关文章详细信息:: PubmedPubmed IDID、主题词、文章网络、主题词、文章网络..
以上详细信息都可以通过点击斜向上的箭头直接连接到以上详细信息都可以通过点击斜向上的箭头直接连接到
其它相关数据库其它相关数据库..
Materials & Methods Materials & Methods 包括包括:X:X射线材料及方法报道、晶射线材料及方法报道、晶

体数据、衍射、软件及计算等体数据、衍射、软件及计算等

http://www.rcsb.org/pdb/explore/biologyAndChemistry.do?structureId=1H3D##
http://www.uniprot.org/


Sequence Details Sequence Details 中包括蛋白名中包括蛋白名
称、链类型、称、链类型、UniprotUniprot索引号、长索引号、长
度、度、SCOPSCOP结构域分配、结构域分配、DSSPDSSP二二
级结构及其它一些信息。级结构及其它一些信息。

Geometry Geometry 包括结构方差分析、键包括结构方差分析、键
长、键角、二面角等信息。长、键角、二面角等信息。

http://www.rcsb.org/pdb/explore/remediatedSequence.do?structureId=1H3D


Sequence DetailsSequence Details



PDBPDB图形分析软件图形分析软件

KiNGKiNG
JmolJmol
WebmolWebmol
MBT MBT SimpleViewerSimpleViewer & Protein Workshop& Protein Workshop
QuickPDBQuickPDB



KiNGKiNG
软件优点：可操作性强；功能丰富；图形显软件优点：可操作性强；功能丰富；图形显
示比较好示比较好

软件缺点：没有列出蛋白质的所有氨基酸残软件缺点：没有列出蛋白质的所有氨基酸残
基；距离和角度测量后没有显示所测的氨基基；距离和角度测量后没有显示所测的氨基
酸残基酸残基







常用基本操作：常用基本操作：

旋转：鼠标拖动。旋转：鼠标拖动。
移动：移动：ctrl+ctrl+鼠标左键拖拉鼠标左键拖拉 or alt+or alt+鼠标左键拖鼠标左键拖

动。动。
放大缩小：鼠标滚轮放大缩小：鼠标滚轮 or shift+or shift+鼠标左键拖动鼠标左键拖动
or or 鼠标右键垂直拖动。鼠标右键垂直拖动。
沿沿ZZ轴旋转：在图形顶端拖动轴旋转：在图形顶端拖动
图形位于中心：鼠标右键图形位于中心：鼠标右键 or shift+or shift+鼠标左键鼠标左键





Whole words Whole words 是最简单的搜寻模式，会是最简单的搜寻模式，会

搜出包含输入词的所有氨基酸残基。输搜出包含输入词的所有氨基酸残基。输
入词的顺序不影响输入结果。入词的顺序不影响输入结果。

SubstringsSubstrings类似于类似于Whole wordsWhole words，会搜出，会搜出

包含输入词的所有氨基酸残基，顺序影包含输入词的所有氨基酸残基，顺序影
响输入结果。响输入结果。







Crosseye

stereo



Color by list

Big Markers

Big labels





Measure 
distance

Measure 
angle



JmolJmol

软件优点：图形显示占用资源少；可以显示软件优点：图形显示占用资源少；可以显示

有关晶体方面的图形；测量单位可以选择；有关晶体方面的图形；测量单位可以选择；
具有图形自动旋转功能具有图形自动旋转功能

软件缺点：选项不丰富；部分操作过于繁软件缺点：选项不丰富；部分操作过于繁

琐；测量时，选取位置有时不能准确定位。琐；测量时，选取位置有时不能准确定位。





常用基本操作：常用基本操作：

旋转：鼠标拖动旋转：鼠标拖动

移动：移动：ctrl+ctrl+鼠标右键拖拉鼠标右键拖拉

放大缩小：鼠标滚轮放大缩小：鼠标滚轮 or shift+or shift+鼠标左键垂直拖鼠标左键垂直拖
动动 or alt+or alt+鼠标左键垂直拖动鼠标左键垂直拖动

沿沿ZZ轴旋转：鼠标滚轮轴旋转：鼠标滚轮 or shift+or shift+鼠标左键水平鼠标左键水平
拖动拖动 or alt+or alt+鼠标左键水平拖动鼠标左键水平拖动









Red + blue 

glasses











WebmolWebmol

软件优点：用户界面良好；操作方便；功能软件优点：用户界面良好；操作方便；功能

丰富，具有一些独特分析功能，具有一些独特分析功能

软件缺点：图形显示性不好；使用说明解释软件缺点：图形显示性不好；使用说明解释

不够详细不够详细



常用基本操作：常用基本操作：

旋转：左键鼠标拖动旋转：左键鼠标拖动

移动：移动：alt+alt+鼠标左键拖拉鼠标左键拖拉

放大缩小：鼠标右键垂直拖动放大缩小：鼠标右键垂直拖动

沿沿ZZ轴旋转：轴旋转：shift+shift+鼠标左键水平拖动鼠标左键水平拖动 or ctrl+or ctrl+
鼠标左键水平拖动鼠标左键水平拖动





功能按钮功能按钮

CC‘‘nn’’PP：复制并黏贴：复制并黏贴PDBPDB文件到文件到viewerviewer中。中。

CenterCenter：使图形位于中间：使图形位于中间

ControlControl：控制面板：控制面板

[?][?]：显示或隐藏：显示或隐藏 WebMolWebMol 文件的状态信息文件的状态信息







Sec：secondary structure
黄色为a螺旋,；蓝色为β折叠；灰色为转角；青色为
非a螺旋



Bfact：B-factors or temperature factors



B/E： buried/exposed  当一个残基在溶剂可及表面不到5%
时，则被认为包埋于内部，以红色部分显示。





SASA：solvent Accessible Surface Area



vdW：van der walls 范德华力



Cavity:相当于包埋于结构内部的solvent accessible 
surface



可以选择单一氨基酸种类，
也可以搜索一个序列







Clash：显示测链和测链的空间重叠



Pack：分析二级结构包装几何学



尺子



DMat/DMOff
Distance Matrix 
Plot based on 
Calpha
distance range 
= 0.0A(red) -
27A(blue)





MBT MBT SimpleViewerSimpleViewer & & 
Protein WorkshopProtein Workshop

软件优点：图形显示好，适合文章图片的使软件优点：图形显示好，适合文章图片的使

用；可显示分子整体结构；用；可显示分子整体结构；

软件缺点：功能简单，只可进行距离测量和软件缺点：功能简单，只可进行距离测量和

标记等基本功能标记等基本功能











Quick PDBQuick PDB

软件优点：显示蛋白质的氨基酸序列；操作软件优点：显示蛋白质的氨基酸序列；操作
简单；主要通过颜色显示结构差异简单；主要通过颜色显示结构差异

软件缺点：功能单一软件缺点：功能单一





通过红色显
示出该蛋白
质的疏水性
氨基酸



总结总结

以上五种图形分析软件各有自己的特以上五种图形分析软件各有自己的特

点，可以在网上直接操作也是其优势之一。点，可以在网上直接操作也是其优势之一。
我们平时所用的我们平时所用的SwissSwiss--PdbviewerPdbviewer 对以上软对以上软

件在功能上起到了很好的补充作用。件在功能上起到了很好的补充作用。



Thanks！
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