


° Do zapisu danych w pliku PDB uzywa sie znakow ASCII o graficznej reprezentacji
czyli:

abcdefghijkimnopgrstuvwxyzABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZ 1234567890
Ce=LIN /M@ ES AR () H {1 <>
oraz spacji i znaku konca linii.

Dodatkowo:

e litery greckie zastepuje sie ich postacig fonetyczng, np. alpha, beta, gamma itd.;

e strzatki reprezentowane s przez ,-->" lub ,<--";

e przecinki, dwukropki i sredniki stuzg do rozdzielania elementéw list. (Jesli znaki te
majg miec inny charakter uwalnia sie je z pomocg ukosnika ,\".)




W formacie PDB scisle okreslona zostata réwniez kolejno$¢ wystepowania
rekordow, jak i koniecznos$¢ pojawienia sie niektorych z nich. W przypadku gdy
obowigzkowe dane nie sgq dostepne, w rekordzie powinien pojawic¢ sie komunikat
~NULL” . Gdy informacje wprowadzane do danego rekordu przekraczajgq diugosc
wiersza, czesto nastepuje ich kontynuacja w kolejnych liniach, przy czym kazda z
nich musi zosta¢ zidentyfikowana nazwg danego rekordu. Do rekordéw
obowigzkowych nalezg: HEADER, TITLE, COMPND, SOURCE, KEYWDS, EXPDTA,
AUTHOR, REVDAT, REMARK 2, REMARK 3, CRYST1, ORIGX1, ORIGX2, ORIGX3,
SCALE1, SCALE2, SCALE3, MASTER oraz END. Pozostate mogq mieé obowigzek
pojawienia sie w pewnych specyficznych przypadkach.




Charakterystyka rekordow

Czesc¢ tytulowa [Zawierajaca opis eksperymentu oraz prezentowanej
makromolekuty]

Struktury pierwszorzedowe [Okresla sekwencje reszt w kazdym
tancuchu makroczasteczki.]

Heterogen [Opisuje reszty niestandardowe.]
Struktury drugorzedowe

Wiazania chemiczne

Krystalografia i transformacja wspoétrzednych
Wspoirzedne atomow

Czes$¢ podsumowujaca




Czesc tytutowa

HEADER Zawiera klasyfikacje czasteczki, date wprowadzenia danych oraz kod PDB-ID.
OBSLTE Pojawia sie w plikach wycofanych z dystrybucji. Udziela informacji o plikach ktore go zastgpity.

TITLE Poza tytutem eksperymentu moze zawiera¢ informacje np. o rodzaju eksperymentu, mutacjach czy
wprowadzeniu do pliku tylko danych na temat wegla alfa.

CAVEAT Ostrzega o btedach danych zwigzanych z chiralnoscia.

COMPND Opisuje czasteczke przedstawiona w pliku, przez podanie min. nazwy, synonimdw, listy tancuchow
sktadowych, metody otrzymania czgsteczki, mutacji.

SOURCE Identyfikuje biologiczne Iub/i chemiczne pochodzenie opisywanej czasteczki (np. klasyfikacja organizmu,
z ktorego pochodzi, linii komdrek uzytych w eksperymencie, typ komorki, lokacje wewnatrz komorki, identyfikacje
genu, plazmidu, systemu ekspresji.) Wykorzystuje nazwy formalne jak i zwyczajowe.

KEYWDS Zawiera zbiér termindw zwigzanych z plikiem, jak rowniez rozszerzenie tresci wiersza HEADER. EXPDTA
Prezentuje informacje o eksperymencie, takie jak typ wykorzystanego promieniowan.ia, czy technike spektroskopii
lub modelowania. (np. ELEKTRON DIFFRACTION, ELECTRON MICROSKOPY, FLUORESCENCE TRANSFER, NMR)

AUTHOR Podaje imiona ludzi odpowiedzialnych za zawartos¢ pliku.
REVDAT Zawiera historie wprowadzanych do pliku modyfikacji.
SPRSDE Lista kodéw ID plikow usunietych uprzednio z dystrybucji, powigzanych z plikiem biezgcym.

JRNL Charakteryzuje gtéwna publikacje opisujaca eksperyment, ktorego wyniki sg podstawg danych zawartych w
pliku. Pozostate publikacje uwzglednione zostajg w REMARK1.

REMARK n Prezentuje szczegoty dotyczace eksperymentu, adnotacje, komentarze i inne informacje nie zawarte w
pozostatych rekordach. Przyktadowo: REMARK 1 - lista waznych publikacji powigzanych z przedstawiona
czasteczka; REMARK 2 - najlepsza rozdzielczo$¢ wykorzystana do budowy modelu; REMARK 3 - programy zostaty
uzyte do zwiekszenia doktadnosci danych krystalograficznych; REMARK 4 - wersja formatu PDB uzytg do
wygenerowania danego pliku.




Struktury pierwszorzedowe

DBREF Zawiera odnosniki do innych reprezentacji opisanych sekwenciji.

SEQADV Identyfikuje konflikty pomiedzy informacjami o sekwencjach w rekordzie SEQRES a innymi bazami
danych, uwzglednionymi w rekordzie DBREF.

SEQRES Zawiera sekwencje aminokwasow oraz kwaséw nukleinowych w kazdym tancuchu opisywanej czasteczki.

MODRES Opisuje modyfikacje biatka lub kwasu nukleinowego, okresla jak zmieniono nazwy uzyte w pliku w
stosunku do nazw standardowych.




Heterogen

HET Opisuje niestandardowe reszty, takie jak grupy prostetyczne, inhibitory czy jony, ktérych wspotrzedne zostaty
okreslone (min. hetID, identyfikator tancucha, numer sekwencji, numer HETATM opisujacego dana grupe)

HETNAM Podaje nazwy chemiczne zwigzkdw wraz z kodami hetID.
HETSYN Podaje istniejgce synonimy zwigzkdéw okreslonych w HETNAM.
FORMUL Podaje formute chemiczng oraz tadunek(?) grup niestandardowych.




Struktury drugorzedowe

HELIX Identyfikuje pozycje helis alfa w czasteczce, przyporzadkowuje im nazwy oraz numery. Zaznaczone zostajq
poczatkowe i koncowe reszty, oraz catkowitg diugos¢ helisy.

SHEET Identyfikuje harmonijki beta w sposdb analogiczny jak helisy.
TURN Identyfikuje struktury ,turn” (jak wyzej).




Wiazania chemiczne

SSBOND Identyfikuje wszystkie mostki dwusiarczkowe w biatkach i polipeptydach, poprzez oznaczenie reszt
potaczonych tymi wigzaniami.

LINK Opisuje potgczenia pomiedzy resztami nie uwzglednionymi w strukturach pierwszorzedowych.
CISPEP Charakteryzuje proliny i inne biatka znajdujace sie w konformacji cis.

CONECT Prezentuje wigzania pomiedzy atomami, ktérych wspétrzedne zostaty podane. Rekordy te umieszcza sie
ponizej czesci okreslajacej wspdtrzedne atomowe.




Krystalografia i transformacja wspoétrzednych

CRYST1 Opisuje parametry komérki elementarnej, grupe przestrzenng i wartosc Z.
ORIGXn Prezentuje transformacje wspoétrzednych prostokatnych na wspétrzedne ukosne. (n = 1, 2 lub 3)

SCALENn Prezentuje transformacje wspodirzednych prostokatnych na utamkowe wspoétrzedne krystalografii.
Niestandardowy system wspotrzednych powinien by¢ objasniony w rekordzie REMARK.( n = 1, 2 lub 3)

MTRIXn Prezentuje transformacje symetrii nieokreslonej krystalograficznie.

TVECT Prezentuje przesuniecie wektora dla struktur powigzanych kowalencyjnie.




Wspoirzedne atomow

MODEL Zawiera numer porzgdkowy modelu w przypadku struktur ztozonych.

ATOM Prezentuje wspotrzedne atomow reszt standardowych.

SIGATM Odchylenie standardowe parametréw atomowych ktére pojawiajg sie w rekordach ATOM I HETATM.
ANISOU Anizotropowy czynnik temperaturowy.

SIGUIJ Odchylenie standardowe anizotropowego czynnika temperaturowego skalowanego przez 10**4,
TER Wskazuje koniec listy rekordow ATOM i HETATOM dla danego fancucha.

HETATM Wspotrzedne atoméw reszt niestandardowych. Rekordy te sg uzywane tez dla czasteczek wody w
grupach HET.

ENDMDL Rekord ten jest sprzezony z rekordem MODEL w celu pogrupowania indywidualnych struktur.




Czesc¢ podsumowujqca

MASTER Zawiera liste liczb linii poswieconych poszczegélnym rekordom. (kolejno: REMARK, HET, HELIX, SHEET,
TURN, SITE, ORIGXn+SCALEn+MTRIX, ATOM+HETATM, TER, CONECT, SEQRES)

END Oznacza ostatni wiersz pliku.




Plik PDB sktada sie z wierszy rozdzielonych znakami konca linii.

Pole wpisu zawiera 80 pionowych kolumn, z ktoérych kazda odpowiada jednemu
znakowi graficznemu.




ATOM lines in PDB files

column 1 2 3

number

ATOM
ATOM
ATOM
ATOM
ATOM
ATOM
ATOM
ATOM
ATOM
ATOM
ATOM

P I S S
Wb B B B B B W W WW

field id 1 5

(=]

8

GLY
GLY
GLY
GLY
PRO
PRO
PRO
PRO
PRO
PRO
PRO
2 3

field id definition

1  "ATOM " OF "HETATM"
atom serial number

atom name

alternate location indicator

residue name

chain identifier

residue sequence number

code for insertion of residues

orthogonal coordinates for X (in Angstroms)
orthogonal coordinates for Y (in Angstroms)
orthogonal coordinates for Z (in Angstroms)
occupancy

temperature factor

element symbol

charge on the atom

-0

4 5 6 7

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00

length format range string slicing (Python)

6 i-6s  01-06 [0:6]

5 254 07-11 [6:11]
4 w45 13-16 [12:16]
1 ¥ls 17 [l16:17]
3 w3z 18-20 [17:20]
1 ¥1s 22 [21:22]
4 w4d  23-26 [22:26]
1 %1s 27 [26:27]
8 w8.3¢ 31-38 [30:38]
8 28.35  39-46 [38:46]
8 28,35 47-54 [46:54]
6 6.3 55-60 [54:60]
6 6.3 61-66 [60:66]
2 w2z 77-78 [76:78]
2 w2z 79-80 [78:80]

8

12345678901234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567830




Atomic Coordinates: PDB Format

Chain name

Amino Acid / Sequence Number
\ / /
Element \ / /  ———— Coordinates—-----
\ \ X Y Z
ATOM 1 N ASP L 1 4.060 7.307 5.186
ATOM 2 CA ASP L 1 4.042 7.776 6.553
ATOM 3 C ASP L 1 2.668 8.426 6.644
ATOM 4 O ASP L 1 1.987 8.438 5.606
ATOM 5 CB ASP L 1 5.090 8.827 6.797
ATOM 6 CG ASP L 1 6.338 8.761 5.929
ATOM 7 OD1 ASP L 1 6.576 9.758 5.241
ATOM 8 OD2 ASP L 1 7.065 7.759 5.948
\\

Element position within amino acid




