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PDB—Protein Data Bank

Pymol



From wikipedia



一级结构



一级结构：
指多肽链中氨基酸的排列顺序，每个氨基酸由肽键连接，有些还包括二硫键

一级结构是蛋白质空间构象和特异生物学功能的基础



氨基酸二级结构:

α-螺旋
(α- helix)

β-折叠
(β- pleated sheet)

β-转角(β- turn)

无规则卷曲
（random coil）

存在于纤维状蛋
白质（α角蛋白：
皮肤、毛发、指
甲）和球状蛋白

质中

多肽链中180度回
折形成的特定构象

存在于纤维状蛋白
质（β角蛋白：蚕
丝、蜘蛛丝中心丝
蛋白）和球蛋白中

没有确定规律
性的肽链结构，
存在于球状蛋
白质中（常常
是酶功能部位）



四级结构:
由几条具有三级结构的肽链组成一个蛋白质功能上的重要位点是在三级结构或四级
结构层次上形成的

结构域：
由二级结构组成的相对独立的结构单元，一般有100~200aa，能够承担特定的生物化
学功能

三级结构:
由结构域在空间中按一定的方式排列形成，二级结构元件折叠成紧密地、近乎坚硬
的物体，由极性基团和非极性集团都参与的弱相互作用所稳定.三级结构的一个效果
是产生复杂的表面拓扑学结构，使得蛋白质能够与其它大小分子发生相互作用.



在结构生物学中，主要由3种确定蛋白质结构的方法

1.实验方法：
--X-射线晶体衍射法
--核磁共振
--冷冻电子显微镜

2.同源建模法
通过将目标蛋白与一个或几个已知结构的同源蛋白质进行比较
从而预测其结构

3.从头预测法：对于没有已知同源蛋白质结构可用的蛋白，采取通过物理
学原理来预测结构



X射线衍射法是测定蛋白质结构最精确的方法，目前80％已知的结构
是通过这种技术测定的

蛋白质溶液样品必须有足够高的浓度和纯度，并在合适条件下形成晶体

X-射线的波长为0.05~0.15nm，适合测量原子间距离，蛋白晶体将X光衍射
到探测装置，晶体结构可以通过衍射图推导得到



核磁共振：Nuclear magnetic resonance，NMR。
将蛋白质溶液至于磁场中通过测量溶液中蛋白质指定原子共振之间的扰动来测定
核间距离，从中推测蛋白结构.
测量的是原子核的相互作用，测定产生的时原子核间距离的数据集
不需要复杂的蛋白质结晶过程，但是蛋白质必须在接近于晶格中蛋白浓度的情况
下可溶，适用于分子量小于50kDa的蛋白质.



同源建模：homology modeling
目标是通过和一个结构已知的同源蛋白质进行序列比较和结构分析，为未知蛋白产
生一个合理的近似结构。

原理：如果两个蛋白质之间存在高度的顺序相似性（>40？），它们
总体上的折叠方式往往是相似的。当序列一致性低于40％，结构可能有
显著地差异

当存在多条对位排列的顺序时，就可以得到更高分辨率的模型

主要步骤：

--利用BLAST搜索同源蛋白的序列和结构
--根据搜索结果制定的折叠类型并选择模板
--将目标与模板的序列中相应位置对齐
--建立结构模型
--评估模型

当两个序列相似度超过50％，模型质量非常好；低30％，模型的错误会急剧上升



Protein Data Bank
收集了全世界利用核磁共振，X-ray衍射实验，理论模拟出来的蛋白质和DNA的

三维立体结构.
PDB是全球最重要的蛋白质结构资料来源，主要提供的信息有：原子的空间坐标，

引用文献，形成的α-helix和β-sheet的氨基酸序列，二硫键连接模式，与蛋白结合
的ligand，参与生化功能的residue



http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do



PDB中的记录有唯一的PDB-ID，包括4个字符串，可由大写字母A~Z和数字

0~9组合而成。

PDB和它的镜像站点提供每个PDB记录的查询，可按一些专门的查询项目

（如提交数据、作者姓名、结构表达）进行检索。



练习：从PDB上下载抹香鲸肌红蛋白（myoglobin）1MBN的三维结构件文件，
并用写字板打开



PDB对应的ID，存入的时间

介绍大分子

大分子的关键词

获得结构的方法

文献

实验细节，注释等



氨基酸序列来源

各个α-helix,β-sheet等信息



原子 氨基酸 X轴坐标 Y轴坐标 Z轴坐标



Pymol

• Pymol: python + molecule
• 开源
• 产生高质量三维结构图像



Pymol GUI

External GUI

Internal GUI

viewer



Command Line

Movie controls

Mouse Matrix

Names Panel

A: Action S: Show H: Hide L: Label C: Color



A: Action S: Show H: Hide L: Label C: Color



The External GUI Window

Output ButtonCommand line

与Viewer window相比的优势:能通过Ctrl−X, Ctrl−C, and Ctrl−V使用剪切、复制、黏贴功能



几个基本的命令：
cd -> change directory(更改所在文件夹的位置)
pwd ->print work directory（显示当前目录）
ls -> list（列出当前目录下的文件）



练习：用pymol打开刚下载的肌红蛋白文件1MBN，熟悉简单操作。

打开方式：
窗口模式：file->open->your.file
命令行模式：load your.file



• File -> Open -> 1mbn.pdb

• hide everything, all 
• show cartoon, all
• color purple, ss h

• as mesh
• as surface 
• as sticks
• as lines



关于cartoon

Cartoon的命令格式如下

Cartoon的显示类型 :
Automatic:默认的显示方式
Putty:按R-factor显示,值越大越粗
还有loop,Tube,Arrow等等

PyMOL> hide everything, all --隐藏所有元件
PyMOL> show cartoon, all      --显示元件为cartoon元件
PyMOL> color purple, ss h --给二级结构α螺旋上色
PyMOL> color yellow, ss s --给β折叠上色
PyMOL> color green, ss l+       --给loop以及其他元素上色
PyMOL> select active, (resi 14-20 and chain A) --选择A链上14到20的残基，命名

为active
PyMOL> color yellow, active --将名为active的区域改变为黄色
PyMOL> turn y, -60; turn x, -20 --以y轴逆时针旋转60度，X轴逆时针旋转20度
PyMOL> bg_color white --将背景改为白色
PyMOL> ray --渲染
File -> Save Image --保存图片



练习2：从PDB上下载人肌红蛋白3RGK,与抹香鲸肌红蛋白比较1MBN进行比较

Pymol可直接访问PDB，命令行中输入： fetch 3rgk
可以直接下载并载入蛋白。



• delete all
• fetch 1mbn
• fetch 3rgk
• align 3rgk,1mbn



动画制作：Pymol有强大的分子动画制作功能

几个概念：
• States(状态):状态指对象(object)某一个时间点特定的原子坐标。

• Scenes (场景):场景存储镜头(camera)的位置和定向、对象的活 动信息、原子
的可见性(visibility)、着色、表示形式和全局帧索引 (global frame index) 

• Frames(帧):帧就像电影胶片中一个个单独的图片,在PyMOL中, 帧是由状态
(states)而不是图片构成的,而且对帧可以进行相关操 作(如camera的选转)。

帧存储状态信息和场景信息。



重要命令：
Mset命令

Mset命令用来指定那些状态作为动画的帧。
Mset命令后紧跟定义整个动画的状态列表。每个状态采用以下形式之 一: 
1 # 一个数字:指定下一个放映的状态
X # 一个数字紧随小写“x”(无空格):指定状态总共该重复的次数
- # 一个数字紧随连字号(无空格):指定状态按载入的顺序的放映。

例子：
mset 1 x30 # 创建一个由状态1放映30遍组成的30帧的动画

Mdo命令
Mdo命令可以把一系列的PyMOL命令捆绑到帧上。
“util”组件为产生mdo命令有两个脚本命令,“util.mrock”和 “util.mroll”。这
些功能还没入档,但源程序可在 modules/PyMOL/util.py找到。
util.mrock start, finish, angle, phase, loop-flag 
util.mroll start, finish, loop-flag 



mset 1x30
util.mrock 1,30,180,1,1 
mplay

mset 1 x30 创建一个三十帧动画
util.mrock(1,30,30,1,1) 创建动作
set ray_trace_frames=1 是否对每一个frame进行Ray处理（）
set cache_frames=1 是否将每个frame存入内存（）
mplay 播放
mpng mov 导出30张png图片



示例2
（1）输入“mset 1 x100”定义一个30帧的动画
（2）输入“frame 1”定义第一帧
（3）调整观察角度到一个合适的角度（比如从整体观察蛋白的视角）
（4）输入“mview store”存储该观察视角为第一帧
（5）输入“frame 50”定义第50帧
（6）调整观察角度到另一个合适的角度
（7）输入“mview store”存储该观察视角为第50帧
（8）输入“frame 100”定义第50帧
（9）调整观察角度到另一个合适的角度
（10）输入“mview store”存储该观察视角为第100帧
（11）输入“mivew reinterpolate”创建从第一帧到第100帧的平滑过渡
（12）输入“mplay”观看平滑过渡效果是否满意
（13）输入“set ray_trace_frames=1” 输出时渲染每一帧
（14）输入“set cache_frames=1”
（15）输入“mpng mov”输出100帧png图片



练习4：选择蛋白质结构(irisin)，创建蛋白质3D动画短片



Thank you 


