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1. はじめに

タンパク質立体構造データベースの

新しいコマンドについて

資料

タンパク質データベース エンドユーザー言語説明書は、 1981年 9月に発行されました。それ

以降に、つけ加えられた機能について、ここに述べます。

大別して 2種類のことが説明されております。一つは図形表示の機能を大幅にレベルアップした

ことで、以前のコマンドも以前どおり使えますが、新しいコマンドはすべて包含しておりますので

はるかに便利になっております。もう一つは、 BrookhavenNational LaboratoryのProtein

Data Bankから送られてくるプログラムのうち役に立ちそうなものを利用できるようにしたこと

です。原データをとりだして結合角・結合距離• ねじれ角を計算するといったプログラムが含まれ

ています。これらはTSSから会話型リモートバッチジョプとして投入されますので、計算が完了

したのち JOUTサプシステムを用いて出力していただくようになっています。

2. タンパク質立体構造データの概要

主として X線による結晶構造解析法で決定された、タンパク質・酵素•核酸· 多糖類などの立体

1) 
構造に関するデータは、 ProteinData Bank の名のもとにBrookhavenNational Laboratory 

において収集されている。物質名・研究者・論文掲載誌など書誌的な事項に加えて原子座標・温度

因子などの数値データが収録されている。 1986年初頭で約300件のデータがある。データ受け入

れの日本での窓口は阪大蛋白研になっており、各大型計算機センターをはじめ多くの大学・研究所

へ送られ利用されている。

阪大では、蛋白研の角戸•安岡らと、計算機センターの磯本ら（いずれも当時の所属）によって、

データベースシステムの構築が行われた。すでに 2冊のドキュメント2,3)が発行されている。 TS

Sのユーザーが簡単なグラフィックス端末をもっていれば、立体構造データの検索をしたのち、図

形表示ができるようになっている。阪大大型計算機センターよりサービスされていて、課題番号を

もっている利用者はいつでもアクセスすることができる。. . . 
世の中にタンパク質はゴマンとあるが、そのうち立体構造が分っているのは350個ほどであり、

その 7割ぐらいのデータが含まれている。タンパク質の機能を考える上で、立体構造に関する情報

は欠かせないものであり、バイオテクノロジーの発展とともにますます重要になってきている。

タンパク質に関するデータとしては、他に一次構造データベースがある。あるタンパク質がどの

ようなアミノ酸の並びから成りたっているかというデータを集めたものである。これはアメリカの
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NB RF (National Biomedical Research Foundation)などで作られており、日本では遺

伝研などから入手できる。このデータベースと区別するために、立体構造に関するわれわれのデー

タベースは、 「タンパク質立体構造データベース」と呼ぶようにしたい。

1985年末における収録データの一買を表 1に示す。
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>,,<I ,,c,0が""'"°"(C-0 疇~<PC. rn<CCl"IC< ● 江,,贔'"'"'
ILれ cTSOZO.:H<り Uh・が"'・'"'"'""'・=匹'-""'暑<,SIEKEA,..ENSN"'記.._,,'""''""い(HEOG・ 山 I『(.'"●CIIV● <CO> S.O●'"',,,, 
9l<Z LT切lで~''<"·"'"·«••·•血 sws••● ,, °"'"'虹CL,,H.J•"CS IZバ9tl]H LY5りl咬心N (½·<><l<E."°'0:llNIC• '"'"Iぶ ,R><E.PIC(,Wll如.,.,. 孔'"'"'メ'""'いU<(00・'い'"・''""°"'丸<C> WI• ヽ 1'-","-"'E,A;C(,WIL如.,.,. 
""''""'"''"'" (G(l・ 出"'-""""'""'心"・"'"・""'"●LI心 NH "安<Ll< l>'SOZべ＇心● "'P.mrnt<><量C"'-'"'10, ... 
Ille LTSOZT≪: <'V'咋T£00•..,ll(< A,00!1,A.S,_ 9•6'. 
ぷ>< ""-"' cc~ 匹"鳥女 J.OIP≪l(>'l ,l.B""Slバ '"' 
"'・ 『 >1:l"'"'l(RW,C.IO(R,EISOO:PG O<OI 
'"" co.,,,"''"-'"'"'"'ヽ'""女OAHIi, C.0 $IOU! 6<記
"<lS H'W<.001"•'.Vl, 01'.1'M  S,:~<0..01 3''3 
,'"' "'匁""''''ジモ叩 W"lt.'<'.'• "・"'巧〇. '"' 
さ'l)" HTO込"'"'『天ぶ 3 ●●'・'- "'" '. """° ., ... 
,,,. 曹'"'""-"''"'""""がいc.ocom 1、'"'"' ,,,. 
,~., げれ以"''" '"'""~,.,c ocorn s. ら'"'"' ,,., ＇心ド ,oocc,,,..'ジ~""~'Lt. orn s "''"'ぢ .,,, 
nos HW<.00曲""・'",.叫 C.CO.><u<..,,, 叩枷・"''項LLぷ心,_.,,,紀
Iりや H"H"CA≪><'<≪ り"''"""ヽ·~· ,, .. ,. 
'"'" . 足'"'"0""0 "'""'-!" ""'"文l●l●'0'""'ヽ<Ll>J.GP(IS<O 8<00 
9が 3 SC如""..:uoc,o,,, ... ,.., ● _, l< C.I畑""-・"'" 
,ovo "心COIOTH<AQ 0>"'""""'" OJ●'" , •w•=os.A. 匹. "知

Z0'心 •QVO«COIO'""む函'"''""'"-・・ 贔""W trn£.O.(PP 60和"~'"'.,, •~rて""双»'(P<IOC I ac,.a;Ll ,,., 
,., .. ""'''"'""'"'J哀'"" 11,7, , . ., ... .,,、,•U:·"-•·<.•·"'<·•l', CTS·l?S• J to£N1" 11,,s 
子',0 • .,,.,., ,c,s沃 ni,~C<S·Z,> J.I>'(<<'" I I<<ら
.. 心 p.,-,iN<O<IOllCO CTS・ お'J.C戌"'日 11'76
叩•D P>NIH <!OS lTS, C'S・ お'J.C双"'" ""ら
,,..o r>P'IS <Ol0"・0L <•""-•OL T, CTS• お'J.函"'" .,,,. 
,,,.o p.,., 内 <BZO<Y・"<・"-'・C巧名' J.C汽"'" I≪'5 
l""U P,P,iN D J.J .. ≪ll<IUS ,0ヽ 合
<"(P "(<で'""函,,., 凡い送"▲ " "-・ '"".  
~~,c~TC(P• """ゑSC<'1: ●'" "・""如"認""" """"""''"""'"'"文，HORS£< P,(V● HS,C.tx. ぃ<t .,,. 8 9が -(X込,Cf.Aい9咄.,,_ "叫心” ”‘紀
""'"""""'-'"'" ,,'"°""''a.o,,-,,,.,, 函"'" ,,., 
さPZ可"""""ヽ"'-'"'<'"'"""'"' . o,.,., ... りば入、JC文"'". バ"_ . .,, ,,,.,.,. ヽ景'.l.lP●ヌ心，oomu'"'"''"'""£0a 01 ぷSIA•,J.C戌NIH 6•8! 
oP?P 吋 ""'-IPが"., "沢"''8.0,ぷ""(I礼.''"'9 氏T'L•s<~;H"iN•巫'"・'""・'J.C<ら,.H<究'"m•パ,,
ぷ, ec•:,<ocnsrn•Pf-"<.>A. が'<l< "'"°'" .GUSS,≪ 花'""'',,.ヽ
さ•• ロ:>tO<~IS ,.,,. が'・"-がが" so••cP.CA•<t ,,,, 
忍• 西'Cl~~ ●'"究P'OH<CCSGelS(US, M.J•e<S.• Sl[l<C<t ""  
J",00西『""'"8心 9屯 P.CAI交Uい9か'"'."""''(1● L, < ,91 ... , """"'"'"'""● <••»CCLL < S."(Hl"°l(><,B.H贔n,.:ws ,, 応'""' '""'° ● ,.,c pヽ訳"'如~, ● S( (,H .. UITVM≫』""-. e心ヽ, ,,.,. "'""● !(Kl心江 ,cm ""''吠•o ,,.,' ,~o _,, ●9、5ヽ リバ,. """ """ "'"'贔'""● ,,.n.,•«:Ul知，._.._,,,..... 'ヽ"'
>NH3 RIぽ,u:,ぃsr• .,,,,.,o,,, 心'・"""'" ,0バ"
'"'名""'丸〇.,が;,;s "・""'""・'・""""""り"'
'""" 如 "''""'・pが打"・"""""・"""滲..,. 屯"屯"'"""-"-""''・""""",.,、....''"" """'"""'"''.. .,,,,,,. 咬"'・'以"('P叫 to<e,.. .,,, ...、"ll>:J<<N<D'SU.'OV<C"IO双 C"IS< UOH•N,L,SIUCA,l,..('なN 0<9' 
西 sunm.o:occ●'·'長 ClC•st H l(• 心.,.,cone, ヽ.c.心"", nヽ
おsi 9.,,,usu, ,, 畠HBlfm,SH,CP!QHTC(S< LKIT印I£1'L.'<S•I

9切 9知""""rn,=, ベ J.... u ,'"'  
"""父Ol<L<Sl•'<JYO J曹l)>(N<H 9"0 
ISIC S<Onc,s,N~'"""'"'«SSI C<J<n.£< , ,Cl!Sl<l CT ● c. -.e. , 
紐 9>'AO<tt<01釦"玄 J,0,CMA"""ク <.O.PIC".00如,,.,
"'" ,.,...,_, ぢIN''"""'8.H●"'<'名・"・げ"'''"''"'" ,.,:...,,,s,,.,,.LCu-n.,_., o"● ll•<WS. りべ,,:s 'ヽ 炉
'"" ,.,,,..,_,,_,,,,,,.., .. , 噴·""し“ヽ•6•NIA0"<.0<B.H•T'><:ぷ ,Hば:vcs'べ9
・≪LN "<n-n TSIN<C<IC'CO•N·O"l(l.<JCHl< 8 HH<><げ ,H.H<>..<,:S ""  
'"'' '"'"""'"" ,c ,,,.,. 0<101江o, • 曹•りタJO(""'"" ,,,.,,,, 
.,, ...... .,,,,.""』"'●"·'"''ぺ"""·""''-~ア., ., 茫""●'"""'● "''● "''''・""°'●、J●c<.J.,.'8><•.•·"'-"'""う
""',  . ., ダ CRRN• ,,,,st. P<<• S.・" <IH Cl●L、""ヨ
""',.,..,,.,. "'"'"'" ....' り WO"'●ll心只 こ"'"'"'"ぃ>SI."°"'""'I如 R●文 IW<L知・・・""'"'名,•.. 
'"" '"""""'"'''"""" o .... , ぽ.....Jい'(S がぉ•ぞ'" T<石"''"'""'="·'·'"•=•a如 'J,w,c,(O,A,"-OCA,W,l>X'(,o,e,
<1PO'A>PSIN• びH,,_,..,JC, W 000(,J,W• い,...• 咽. .,,, "''" ,.,.,., . ., """"し・'・'""● ~· ぞ如' ,_ . .._,, .... ~ 皮 ,.w畑 ,,,., ,,.,. 'が名 ,,.,.._.,~,01>< t>+<IOPto• w.s=.•.sc心""·'w●しre•.,.,
,.,,,- !RTぢ,.... い IOI心•"'<H'l.•P'T,V,"(J,W.._T(A,W,000(,A "-G(A 9ヽ"
.,,. ,., 名 IN<OIP INHl8t<CO< J,(H"改 PS.A.SIA"'-0 ta 
,.,, ,.,. 名INI<● ,1e11c,,,oov1バ,Pい£度.,, .. 成 A,J.OCISC-(A が.,
，，，，I "''弓INl'+<I● ""''知心ぷ"'"""'籍'"'.....oo心"・'・"ぷ. "'"" ，，，TC IATPSIN'IR• ぢ ININHIBIIOA C""'-(> A."-'天A,J.OCISC-CS e,oど
""  ,.,..,.,.,..,,,,.,, バATPSININHl81<0A 咳 R量000£,OCI文匹,. ,,., 

IT(" !ATぢ''°°'" uosst鼻'"'・",, 畑 9ヽ 下
,,. 鼻↑,,.., ば"'"''・'"吟, J,w.._,,•.•-"-"<•.w.oooc "'" 
, TOC IRTPSl>()O(H< 5 CMJOH, ,5日)H, J,W● "'"・"・ 逗 A,w,aoc,: IO<OI 
tTGl IA""Iばx,,,,,,O(C, ・・・''"""'--'心'J"'"'" .•. 逗 ,.w.eca: ,o,e, 
ぶ GT lATPSl'-0'.<N<IOl OCO K,.'CH知~、 3 ばC><< J.W• い"・"・逗 R,W,800(,c,9,
<108 "'""""''"'""" "・"゚ 1吋 O> 800£,<(><.MAM><A,>U夏.''"'""''"'"''心'"""'ぢJNl,..18JICO A,>逗.[I 』L. 9<貶l!PI TA>PSl..-≪""ATP'ilN 1,..181↑ O"<IL(・V"- A.'<Al(O El 'ヽ-. .,., 
,,_, TATぢ"ヽ 双"'""ヽ IL£・V"- <>.:OCU> • 'lO• J.•』•い (A,A,'<.8(A,W,BOO( 10<81 
S,PI•,OTP$IMX(S,."(;•l5•Plt,V"-•V"- り巫,J""-"" ● ,.., 

≪05 !R'P'il≪ 応'"'弓"・-・逗 A(T "-・ 9ヽ＆？"" ''""'"-,. い,. ... ,,.,, ペ1●SC 8H●'・"-"'會印ICK.N<W,U "8' , 
'"" ""  • c,,, • .,..,,o, 心”り'""''c<>.ぃ鳥・"'成如 '"釦
どS1'VI""<S● l£ll llC <OO•CCO•<C函 ,s, T.A.J><S.L.llLJ<S 6ヽe如ヽ v,..,.'"''""""'"'""''"'""ocm ,s,sバ"り向がい暑ヽ ヽヽお R
Z,OV VIA.JS <TC,U 10 ,,., 切""""'・"""''如.,... 
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MO(XL s,-.,:,.,..5 

"'"匹<H.CにOCG.Srn!HCIIC."C双 u'-""" ,,., 
3l心 ,,,.,, ・11.CななG.S<HIHCIIC.HOOCU ,.RICH 2<81 
呻匹,.,,奴 :u,o... ベm, ,. 函が収(.'""沢 '"絞
, ,oc'""""'-匹 IH[l<C <••CKHT<HOOCL (... (>.OH.0.0"ICS 1<8" 
'"''"匁l>Hl<C'"°''"'パCID"I <≪()(L< IJL<ff:X.LL .OCO•"<•• ・>o≪L i,,o, 
Iび 2 "'丸 IH•LI 紅[""°''"'"'"' II <HOO£ ぃ a改 LL.0C0'""'"・""双 L i,, 記
101.P 巫 IHLI氏臼か(IH<HC≪U ,. ベLバ"'"ヽ ● .,. 

, ... , 度 c,,um<)C<L.Ce>Tc,,H贔""''・""'"'<0<''"心・'・"°"'" ,,,. 
さ"-'RCLい'IH<HOO(L.Cr,TC≫<鼻,,,,ヽ●・""'"ぺo,'・"'"'・'・'""'" Jヽ，．
叉 X 灰 L鼻,,.,,.,oc,:c.cr,ヽ"'"'""''・戌rn£O<'·'"心.•.•<口'" ,.,. ..... , "'"""'"""'・'"'"'"'""'●●'<'l'CO< ,.c,"'5.,.ND"IH 3<'9 ＂心『元'""'",,, .. , 心'"°cc,やO,£HI.HC≪U R.<IをISi>な..,.o.o ..... , ....' 

• >£M 00戌氏"'"'"''"'"'5"<£ ふ•印｀心[l![R
smus c00<s 

.... い('"""""'"'"'""'岨(<DOOIS!RlllUTIC>< ''L紐"函J贔10-,SC)<.T

• °""""" "'-' 
R 度 C[HT"""→I函 9度丸に('1:HIre,,.,, (>JT べ~-OAT(_,只'""'"5(1 

UO..£8. CO<ア01"'1£"""""''UR£rにlOR[N<R1£S IN PR(PmU ION 

;,,-oc• 。記

3,<P(••CID 西"'叫S[<[心THI 贔 P,n'5111C鳥 9 『....咬 Lし 0<85RP 
IP1£ •D·'l• 成·C具閃""戌•110,sc-rn.函 PIIO,SCJぷncu.,..,,.P心 HS 10<記 .. 
IOCR•o•=·II CRぢ l'lllN<C'lい T.O..UH!Xll呵.,記 P
ぷc,''""'"'°"'c,es1,.:1 日・"""'[1.... ,,., 応
,C,P .,,,oc, 心X C pt,o,i田5[<'1'.'5" O.'ENlCL,T.PCUOS,J.<R>U< 0<85町
IC,3•C,l""""" C3 R.H>S(S,H.<R(1,r.P"'" 6<85 H 
a島<<I•«<()(>,OOIN ,.,,,.,.,,,<:! ,s,:, l"や度" ..,,,mo.≪ 心 ICズ""・'函 ., .. .., 
"'"•CO.ZN ,<:T,CL01Hlf>疋IN<I玄"'"I II c.o.s<OUT "'訳;""
I,_•RNINOHl"'5 ,_,...,.,,_, H. 巫妙，， 10,es .e 

1"9<'l'5 7如 -l'5" "'"""又l[•ジ．▲ ・・"哄l[1 ..... "記 H
m名心 •い~7-0NP·l'5'< "'""'"ユ9巧C• 8.<I辺Cl£『..... ● ,., ジ
o,cc,s, •mooヽ>CK C<Pnl><:< 8.flNZ£L (1'l 0<85 s, 

R>C'""!F•CYTOC°""" C PE邸 IOA文'"'''" "心CL,巫 05-""'"'.,..," 
・>,:HOR賓"'-AC<屯N1'"『"'SI心 .AA.・□'"心[ll[R
SWVS COO[S 

.... ,,,...'""""'10<5 "'-' 
""""""'"'-' >O<£NTR<'"'lllNO ,.,,_,,,..._ 8'!XPOSllCJl 
IN PS(P,nAT ION 

R 度 ,,,_,C[,<:NTf(Jl [NTR1 IN 1バll.[7 

s, ST良~·-'"'"費S

"''-'. "や"'"'"'""ど、 010.IOOA•PHIC (N!"'(S <HO W和'"""'

““、 ,c,owo1c,,usえ• <t'00'""••P•SII ICい
り"'.,ツ［叩"'",...,.,, 
炉.. ""な心か'"""'""'''"'""""らcca.sc0<>0 u,~,.s,: •••m,vs ,,.,,oc,o.«<elC• ら9

ocぃ， •c<,げX及'"''"'"'"'OC(,< C贔LOI釈'"01 ,c● LOI吃 ISGIG● """  
炉 IC O·•L 羞"'L·C"""''"""'10•SC·'"''""'"'IO•SC
w~o-•L鼻wい°"'"''''町""0に< <l•'<• G P(P<IOAS<< 
訳 'G•HH•·CH~')<R;ぢ p,- I心'""'ORCO"<'<.t•

""" "'""""''"●'"'"""""'" 訳 0) C叩吋""''如
l)"/R G•HH鼻.,,バs,い""i; ,,.,,, 
0ツ:, WIY.""'1: <,>> ICベ四ぃti !MIO丸＇＂゚ 'HILUHI
紅 n びs-,o,;n-w""'""'"'''" 
が"0'"'匹 a●" 町OLC!鼻ゞ ''"'"'"'"'"' °''~,., .. c,;,.,,cc, 
'"~"'• ,r,,,u••u贔"'
C・,C•l:,U .. ,(忍'"-'・''"''""' O'-"'""~ 入~”’り。,s,: I 
Otsl (c,sasc C""-('<RIG< 
促 •u ""応●< ,C,<'>C<'l" IU C'."'し,,『C. COLP 
び.,,"呟"°""I••PH••-Ol•CC.C S•CI"-'" 
OC>l <L>WOQ,i,,.Q,tOIZCO.• ・9』,,が""'"'・''"'
"''''"'-"'"" ,.,,ccto. CL応'"101•.1<~·
西 O·G'l•c<ost-o,,o,,,:; PROIC ""'""'● """ COLI< 
以か Cい巫"'we''""""'"""""

ぞ -oc,-o,

ooo, 0-C< ,c(•'LOCぃ心 J-"'-OS"H<IC OCHヽU心え'"が;c<OACILLUS S!("≪J!>C"'如 ILU,
,,.,,,, ><H'l)(<.Uli""' 
匹I バcHOCrnmu••双""応 '""""-"'US'

OQCH He心"-"''"""°"''・ 庄〇”＇
0,-(<; •<げnoo,N'""''"'"""● "'"'鼻'"び- p • .,.,,,,,, .. ぽ NZO"lH<函'"・SC'呟しなx,us<LU<>'t虹 NS>
,.,,, '"'"'°''°~'"·OC"'.t-ダ<S CRバベ"''"""鼻',u四',....,、OOA.'"・oc,,:c-.ncsrn•<><:N! i,.,oo-,:o_,-,,,,., oo, 
OICd l..._.ffAOOA.1" GI W鼻,,,.,000 
OI~l<r,LL,N ""'"" 
OIN, llf,LLIN"℃氏；•<•

0, バ,''"'-'""笠'"''"" """""""町ID'I>包'"'改"'
汎w "'"""'心lか''"if''""● 戌呵5如匹 H C,$0l<>,: < (HC≪N en,£' 
OclS l~.oz,,c'"'" ((,<),..,,,(.'"'"心''!CO"
OCll l'Slll"1'<,CN (<:,0-; ハI"・""
OLZ6 いso,~"'町P,0,令,ccs'"""""us'
O!(L "切l<'1'"0R'0,SCC切_.,,,,,,
0<:IC C,,'l I? <C. CCCI. C-!CRHH¼• 

~..... "''"''""屯双"'-'-'"°""~00.00IH <W'C<',,. LIH● """  
”＂出奴"''"'守応い駄(. "''・"""""ぼ STCOICS<
匹 J tt,r,;_,01"'""'"" ""<(, •~'-'<U'RON S'Ul" 
”｀たO匹仄に'"''"鳥交 ,o鳥Clllお S!C•ROHC念如ILUSI匹'"(だ紐,.がえ ● z <Pい!l(S,U双，
びや. """""'"がf鳥'"'"''"四'"'""-"畑丸ヽ SCO'"'°"'" 
0,,C''""-" <PO()!(IOUS, 贔-"~"'冗"'""
"'"'"''鳥"""函,... 匹 LIon,;, ., 匹uc•c<• ,oov1•<• 

四··~丸 c,c,sc,oov,..:""'"丸9
匹, ••i»•r.u• 文.,,.,,●が;c,
四 I RIOC,,Clt•& SI IS! 町"'"'ャCCSW!H'CUS• 
釦1••o泣l(●SC II・,,ベ Iぺ'"""●9バ"'•CIO ,.SP(ROILLUS C1'Yl● " 
姐 p s,vm-ouo",; mo『'"ヽ
O奴 『r-sぷ R0"0CDI釦 9贔女,,文H[R,CHI• COLI< 
匹, cc-w,o算 IOCDIッ"""'咬凶U鳩 SOV'l.15' 
'""'"い-""IN O! <, <Hl("(OO>IH 可QCIが~'°"""'和鼻"'"'"'"'"""● !OR I●い,.,,.-" ccc,. ""'" ""'"""''""心"''"'.す．鼻 9如 9O!RI i,,.,,-,cs ""'"(•SI."'<:• 
""" ... 田'"'可ー m鼻""'"R,U S<>HH[ use 
0~''!RIOS(,,,.,,,,.U!(I如"'SC <S.CC""""'C(S C['(VISl,CI 

"''° •w1ou1 ""'""' 
OU↑ G U!CROO.OOIW rn• し"''"
Olm ,iRUSロ,O!(U<DISK "00以 co""'""

• ぽ WOR屯氏紅('1'.N!tHrn, SIM'.(.AA.・£15 "'""-""" 

3. 新しい図形表示コマンド NALLATOMとNPLOT

現行のコマンドを表2に示したが、 STRUCTUREのもとにNALLATOMとNPLOT

の2つのコマンドが付け加えられた（表 3の上方）。 NPLOTが図示のためのコマンドであるが、

その前に図示しようとするタンパク質の IDコードを入力し、 NPLOT用のデータファイルを作

ってやる必要がある。そのためのコマンドがNALLATOMである。このデータ形式は便宜的に

CRC形式 (CrystallographicResearch Center)と呼んでいるが、 JI Sファイルであって、

一時ファイルとしてあり、 08という名で参照できる。したがって、利用者はTSSサブシステム

のもとで、このファイルを編集することができるわけであり、また自分のデータをCRC形式に作

って図示コマンドを利用することもできる。このように、今まではプラックボックスであった作業

用のデータファイルを利用者に開放したところが第一の特長である。

NPLOTはこのCRCファイルを用いて図示する。表示の仕方に関する指令は、 NPLOTに

入ったのち、 COMMAND?という入力促進に対して入力することになる。表示対象の選択・表

大阪大学大型計算機センクーニュース -140- Vol. 15 No.4 1986-2 



示方法の選択など多様にできるようになっており機能は豊富である。たいていのことにはdefault

値が設定してあるので、とにかく描いてみて、だんだんと望む方向へ導いて行くことができるよう

になっている。以下の記述は一見複雑そうに見えるが、読んですべてを理解してからと考えずに、

マニュアル片手に端末に向っていただくのがベストと考える。何を入力してよいか分らなくなった

ら、？を入力するとそのレベルで入力できるコマンドを教えてくれるようになっている。

表 2. 現行のコマンド一覧

SYSTEM? MODULE ? MODE? p（ arameter 
example) 説 明

R芦 IEVE X立 e:>word XはRECODE-ID.

QR I~J (1 2) 

SEARCH 麟 N~M (1 2) I, J, Nぶ11,Kは集合

PRIN""' T K (1) (Set)の番号。

SAVE file name -は空白を表わす。

亭 EQ
RETRIEVE (LEU~PRQ.,SER) アミノ酸残基略称の入力。

SAVE file name パーマネントファイルの名前。

PROTEIN PRINT (code ,._,recode,._,rec 条件の指定

尋 IO -NO.) 

SAVE file name パーマネントファイルの名前。

~1DM lCYC 蛋白質 IOCODEの入力。

麟 BONE lCYC 同 上

C,AL． P．．．． HA lCYC 同 上

区旦辺CTIJRE麟 E lCYC 同 上

堕 MO  モノラルかステレオの選択

堅謳'.fION Y -90 回転角の指定

FORM SPACE space filling model 

表 3. 新しいコマンドの一覧

SYSTEM? MODULE? MODE? Parameter 説 明

PROTEIN STRUCTURE NALLATOM ICYC 蛋白質 IDCODEの入力

NPLOT ＊ 

PROTEIN PTNLIST 任意のソースデータと出力

BENDER Bend Wire Modelのパラメータ算出

BLDKIT 分子モデルを作るための座標出力

CHIRAL Chiralityのチェック

CONECT 結合情報作成

'DSTN" CE 結合原子間距離の計算

DGPLOT Diagonal Plot作成

PHIPSI りゆ (I)の計算

FISIPL Ramachandran Plots作成
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3.1 NALLATOM - NPLOTまでに

必要な蛋白質の原子座標をとり出す

USER ID-1234567890 

PASSWORD--

ABCDE 

** $100000 AVAILABLE BUDGET ・・・

SYSTEM ?PROTEIN 

***************************** 

*** WELCOME TO PROTEIN-DB*** 

-***************************** 

MODULE ? 

=STRUCTURE 

=== STRUCTURE 

MODE ? 

=NALLATOM lGCN 

lGCN WAS FOUND 

THE NAME OF lGCN IS 

GULUCAGON (PH 6-PH 7 FORM) 

DISPLAY THE SEQUENCE OF lGCN ?(•••) 

=Cr. (キャリッジリターンのことです）

MAKING JOIN DATA 

TOTAL 246 ATOMS 

DATA SAVED FILE'08' 
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MODE ? 

＝ 

MODE を "NP LOT"にする

MODE ? 

=NPLOT 

画面がクリアーされ， NPLOTが始まります

3.2 NP LOT 

3.2.1 ? どのようなコマンドがあるかわからない時

MODEを "NP LOT"にすると, COMMAND ? が出てきます

COMMAND ? 

何を入れればよいのかわからないときは . ? • を入れます．このセクションで入力できるメニューが出

てきます．

COMMAND ? ? 
キ

FILE FORM SELECT ・・・ ZOOM EXIT 

3.2.2 FORM — まず絵を描きたいとき

NPLOTで描ける絵の種類は 6種類です．その中から選んで入力します．

COMMAND ?FORM 
'"""''""""""""""" ,, 

WIRE PLEAT ・・・ SPACE ERASE RETURN 
FORM >>WIRE 

'"  """" """ 

ALL B. B CA MENU 

WI RE >>B. B 
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これで主鎖原子をwire modelで描きはじめます．描き終るとまた入力を促してきます．

WIRE>> 

MENU 又は Cr. で FORM に戻り，もう一度 RETURN 又は Cr. でもとの COM 

MAND ? まで戻ります．

WIRE >>MENU 
""""'"""""'""' 

FORM >>旦旦!_URN or 

COMMAND ? 

WIRE >>Cr. 

FORM >>Cr. 

COMMAND ? 

絵を画面から今すぐに消したい時は FORM >> のところで "ERASE"を入力します（何もし

なければ，次の絵をかくまでそのままです）

FORM >>ERASE 

画面がバッとクリアーされます

3. 2. 3 R O T A T E — 回転をかけたいとき

COMMAND ? のところで "ROTATE"を入力し，数値により回転させるためのサプコマンド

"VALUE"と軸名．角度を入力します．

COMMAND ?ROTATE 

VALUE CLEAR RETURN 

ROTATE >>VALUE X 90 Y 15 

RETURN or Cr. でCOMMAND ? まで戻り，絵を描くときはもう一度 3. 2. 2を実

行します．

いろいろな回転をかけたあと，もとの (defaultで設定された）角度に戻したいときは 'CLE A 

R'を使います．

COMMAND ?ROTATE 
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VALUE CLEAR RETURN 

ROTATE >>CLEAR 

3. 2. 4 S E L E C T ーラペルをつける

Cl) NPLOTにまかせて標準のラペルを嘗＜

SELECTセクションの中のLABELコマンドを指定します．

ここで "DEFAULT"を入力すれば標準ラペルを作ります．

COMMAND ?SELECT 

RANGE LABEL RETURN 

SELECT >>LABEL 

CREATE DEFAULT CLEAR DRAW•••COMMNT 

SHIFT HEIGHT ANGLE MENU 

LABEL >>DEFAULT 

次に 'DRAW'コマンドでラペルを絵の中に嘗き加えます．

LABEL >>DRAW 

(2) ラペルを書く位置，残基種 e t C• • • を指定したいとき

このときはDEFAULTではなく "CREATE"を入力します．

CREATEを指定すると，位置残基種，問隔などを順番にきいてきますので，それに希望の数

値等を入れてゆきます．

COMMAND ?SELECT 

RANGE LABEL COLOR RETURN 

SELECT >>LABEL 
"'"'''"'" " 

CREATE DEFAULT CLEAR DRAW•••COMMNT 

SHIFT HEIGHT ANGLE MENU 

LABEL >>CREATE 

① LABELING ATOM ? <DEFAULT=" CA") 

② RES I DUE ? (DEFAULT=" ALL"): 
"'' 

③ INTERVAL ? <DEFAULT= 5): 1 
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④

⑤

⑥

⑦

⑧

⑨

 

①
 

②

③

④

⑤

 

RANGE 

MODE 

COLOR 

?(l)R/N(2)N・・・ <DEF・・.): 

?(l)R(2)8・・・ (DEF・・・）：

HEIGHT 

ANGLE 

SHIFT 

LABEL 

LABEL 

? (CHAIN 

? (DEFAULT=O. 

? <DEFAULT 

LABELING 

? <DEFAULT=50): 
'""'  

）・
.'''""  

Y= O) : 
" """""'"'● 

? <DEFAULT=" END") 
""""" 

ATOM 

作ったラペルを書くために

NAME ...) 

X=50 

(DEF••): 

＞＞ 

'DRAW'を入れます．

>>DRAW 
""""""'"""""""""'"""• 

どの原子にラペルを書くか（デフォルトは CA , 原子名は 4文字で識別される．つまり
"""'"""""""''" 

”プランク CAプランク”と入力）

特定の残基種にラペルを書くとき

頻度（デフォルトは 5残基ごと）

どの範囲の残基にラペルを嘗くか

ラペルを書くモードの指定

(1) 

(2) 

(3) 

(4) 

R/N 

N 

R/N/A 

S/N 

残基名＋残基番号＋チェイン名

残基名＋残基番号

残基名＋残基番号＋チェイン名＋原子名

残基名 (1 I etter sy11bo I) +残基番号＋チェイン名

⑥
 
カラーの指定

(1) 

(2) 

(3) 

(4) 

(5) 

(6) 

R

B

G

M

Y

C

 

Red 

B 1 u e 

Green 

（赤）

（青）

（緑）

Magenta(赤紫）

Yellow 

Cyan 

（黄）

（青緑）

⑦
 
ラペルの高さ，デフォルトは 50 (スクリーン 4048X4048に対し）．

文字幅は高さの0. 9倍

⑧

⑨

 

ラペル（文字）の角度

原子の位置からどれだけシフトしたところにラペルを官くか．全くシフトしなければ原子と

ラペルが重なる．

原子にラペルをセンタリングして書きたければ "CENTER" 又は " C"を入力する．
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3. 2. 5 S E L E C T — 一部分だけを表示してみたいとき

SELECTセクション RANGEコマンドを使って表示領域の指定を行います．

COMMAND ?SELECT 

RANGE LABEL COLOR RETURN 

SELECT >>RANGE 

ZONE SPHER RESIDUE ・・・ STATUS 

INFO CLEAR ・・・ USEFIL MENU 

RANGE>> 

指定の仕方は残基番号で，中心原子からの距離，残基種.. . いろいろありますのでうしろのコマンドの一

貰表， VENUSのマニュアルを見て下さい．

残基番号で指定する場合（残基番号 1-5までを抽出）

RANGE >>ZONE 
'""''""""""'""' 

ZONE ? (CHAIN NAME ・・・） ( DEF・・・）：上二§

RANGE>> 

RANGE >>MENU 

SELECT>> 

このあと分子の絵を描くときは．又 " FORM"です

3.2.6 SETUP — 原子半径やボンド幅 etc・・・を変更

Ball and StickやSpace filling modelの時の原子半径を変更するには

" A TOM"コマンド．

Ball and Stick, Pleat.Ribbon modelのポンド幅は "BOND" 
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COMMAND ?SETUP 

ATOM BOND FINE ・•• OVERLP RETURN 

SETUP >>BOND 
"""""""""'"" """"""" 

① BALL-AND-STICK RADII <DEF・・・）： 0. 2 

② RIBBON OR PLEAT WIDTH ? (・・・）

③ BALL-AND-STICK (PAINT)・・・：

SETUP>> 

① Bal I-and-Stick 11odelの時のポンド半径 (Def.= 0. 1 A) 

② Ribbon,Pleat 11odelの時のリポン幅 (Def.= 1 . 5 A) 

③ Bal I-and-Stick 1odelの時の塗りつぶし本数 (Def.=5本）

3. 2. 7 .S E T U Pセクション， OVERLPコマンド

ー 2つの絵を重ねて描きたいとき（例えばWIREとSPACEFILLING) 

DEFAULTでは, FORMセクションを使うと古い絵を消去して新しい絵を描く． スクリーンを消去

せずに重ね描きするとき "OVERLP"コマンドを " ON"にする．

COMMAND ?SETUP 

ATOM BOND FILE•• 。• ING OVERLP RETURN 

SETUP >>OVERLP 

OVERLAP VIEWING MODE ON/OFF?•00:_2B 

SETUP >>Cr. 

FILE FORM SELECT ・・・ SETUP ZOOM EXIT 

COMMAND ? 

一度．画面をクリアしWIREモデルと SPACE FILLINGを重ねて描きます．

COMMAND ?FORM 

WIRE PLEAT ・・・ SPACE ERASE RETURN 

FORM >>ERASE 

古女• •画面がクリアされます
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FORM >>WIRE 

ALL B. B CA MENU 

WIRE>>~ 

古女• • a炭素原子のみのWirecode! を描く

WIRE >>Cr. 

WIRE PLEAT•• 。 SPACE ERASE RETURN 

FORM >>SPACE 

PAINT INVRSE ・•• LINE MENU 

SPACE >>LINE 

女女..外郭線のみのSpacef i I I i ng 11ode Iを描く

SPACE>> 

OVERLPモードは "OFF"にするまでずっと "ON"になっています．絵を消すときはそのつど

"ERASE"を入れてください

3.2.8 EXIT - おしまい， NPLOTをやめたいとき

COMMAND ? まで戻しNPLOTからの脱出のためのコマンド

"EXIT"を入力します．

COMMAND ?EXIT 

=== STRUCTURE 

MODE ? 

＝ 

検索等を続けてください．最後に端末と bye-byeしたいときはCr.をくりかえし SYSTEM ? が

出たところで • BYE"を入れます

xxxxx 

MODE ? 
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=Cr. 

MODULE ? 

=Cr. 

GOOD BYE 

SYSTEM ?BYE 
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3.3 使い方の実例

咲女入カコマンド（下線部）の省略形について女咲

入力された文字数で一致をみる。

同じ省略形になる場合は promptの左側が優先される。

従って通常のコマンドは 2文字までの入力でほぽ省略することができる。

3.3.1 NALLATOMでとり出された蛋白質 (1LZM)をリボンモデルで図示

COMMAND? FORM 

WIRE PLEAT・・・・・ …・SPACE ERASE RETURN 

FORM>> RIBBON 

FORM)) 

主鎖だけのワイヤーモデルで描いてみます

FORM) 〉翌旦廷

ALL B. B CA MENU 

WIRE 〉〉旦-竺
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WIRE 〉〉 Cr.

WIRE PLEAT・・・・・・・・・ 

FORM)) Cr. 

FILE FORM・・・・・・・・・SETUP ZOOM EXIT 

COMMAND? 

3.3.2 スペースフィリングモデルとポール＆スティクモデルの重ね合わせ (lGCN)

COMMAND? SETUP 

ATOM BOND・・ ……・OVERLP RETURN 

SETUP 〉)OVERLP 

OVERLP VIEWING・・・・・・・・・ON/OFF?・・・・・・: 堡i

SETUP) 〉Cr.

FILE FORM・・・・・・ 

COMMAND? 型辺連

FORM)) ERASE 女女...画面を一度クリアーします。
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,r. 「N GLUCAGON lPH,,,Eic,P.H,,7,,,FDR,111 

FORM) 〉 SPACE

PAINT INVRSE・・・・・・・・・LINE MENU 

SPACE 〉〉 LINE
''""""' 
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SPACE 〉〉 Cr.

FORM > > BALL PAINT このように一行にまとめて書いてもよい

FORM) 〉 Cr.

このまま続けて行くと "ERASE"を入れない限り同じ画面に重ねて描いてゆきます。

OVERLPをOFFにします。

COMMAND? SETUP 

SETUP 〉〉 OVERLP

OVER LP・ ・ ・・・・・・・ON/OFF ? (DEF・ ・ ・) : OFF 

SETUP 〉〉 Cr.

COMMAND? 

次に分子(lGCN)を回転させる例です

COMMAND? ROTATE 

VALUE CLEAR RETURN 

ROTATE 〉〉 VALUE Y 85 

大阪大学大型計算機センターニュース -154- Vol.15 No.4 1986-2 



｀
 

回転させたものを好みのモデル（たとえばスムースラインモデル）で描く

ROTATE 〉〉 Cr.

COMMAND ? FORM 

FORM) 〉 SMOOTH

喜
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元の角度にもどす

FORM 〉〉 Cr.

COMMAND? ROTATE 

ROTATE 〉〉 CLEAR

これをもう一度スムースラインで描くと

ヘ
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FORM) 〉 Cr.

これをプリーツモデルで描いてラベルをつける。

先づ、ラベルを作ります。

COMMAND? SELECT 

RANGE LABEL RETURN 

SELECT 〉)LABEL 

CREATE DEFAULT CLEAR DRAW ...... COMMNT 

LABEL 〉)DEFAULT 

"CREATE"を使うと好みのラベルが作れますが、めんどうな時は "DEFAULT"(基

準ラベルを指定します。 caの5残基毎に残基名、残基番号とチェイン名のラベルを作り

ます。

LABEL) 〉 Cr.

SELECT 〉〉 FORM

FORM) 〉 PLEAT
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FORM) 〉 Cr.

COMMAND ? SELECT LABEL DRAW 

（又は、 FORM)) DRAW ラベルがすでに作ってあるときに限り FORMコマンド

からいきなり DRAWサプコマンドを呼ぶことができる）

IS I 

3.3.3 RANGEを使って分子 (2CDV)のcaとヘムだけを描かせる。

COMMAND? SELECT 

RANGE LABEL COLOR RETURN 

SELECT) 〉 RANGE

ZONE SPHERE RES I DUE CA・・・・.. SUTATUS 

RANGE 〉〉 CA

RANGE 〉〉 NOWATER

RANGE 〉〉 RESIDUE

RES I DUE NAME ? : HEM 

RANGE 〉〉 MENU

SELECT) 〉 Cr.

COMMAND? FORM 

FORM) 〉 BALL

大阪大学大型計算機センクーニュース -158-

…びのみの選択を指定

••• 水分子をとり除く
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BALL) 〉 PAINT
" ""' 

',TOC:t1EOME ,,$『-<-

BALL)) Cr. 

今度はヘム 1の鉄原子を中心に半径6.OAの球内に含まれる残基を抽出します。

COMMAND? SELECT 

SELECT) 〉 RANGE

RANGE 〉)SPHERE 

CENTER RESIDUE NAME, RESIDUE…: HEM 1 

CENTER ATOM NAME ? (……）： FE 
"""'""' 

SPHERE RED IUE ? (DEF・ ・ ・ ・ ・ ・) : .LQ_ 

RANGE 〉〉 MENU ・・・ …実際に抽出を実行する

このRANGE指定で抽出された領域の分子データ情報を表示させます。

RANGE 〉>且竺旦
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団J/18EROF ATON$• IOG 

N..,DER OF RESIDUES• 10 

N..,IER OF CHAINS• I 

NU'll(R OF JOINS• 108 

CHAIN I I'• 《 16・49)

16 18 66 70 80 IOS 106 I IS 49 

~LN VAL TVR HIS VAL CVS HIS HEM HOH HOH 

これを ZOOMセクションで拡大してボール＆スティックで表示すると

f

゜

0

人

゜

ボールをつなぐ線が粗いので線の数をふやします

COMMAND? SETUP 

ATOM BOND F I NE・ ・ ・ ・ ・ ・RETURN 
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SETUP 〉〉 FINE

FINENESS HIGH (H) 

SETUP 〉〉 BOND

(M) ・・・ (L) ・ ・・ ： 且

BALL-AND-STICK RADII? (DEF・・・・・・) :Cr. 

RIBBON OR PLEAT WIDTH ? (DEF・・・・・・) : Cr. 

BALL-AND-STICK・・・・・・HOW MANY LINES?・・・・・・: 15 

SETUP 〉〉 Cr.

COMMAND? 

そしてもう一度 BALL& STICK 
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3.4 コマンドのまとめ

セクシ gン lコマンド けプコマンド 説明

メニュー1 メニュー メニュー

FILE 抜示用分子データ読み込み処理

FORM ~I RE I ire modelの表示

ALL 全原子を表示

B. B 主鎖原子のみ

凸
a炭素原子のみ

コマンドレペルヘ戻る

BALL Ba I I and Stick modelの表示

LINE ポンドを塗りつぶさないf A INT ポンドを塗りつぶすENU コマンドレペルヘ戻る

SPACE SPace filling modelの表示

PAINT 原子の周辺部分を点で塗りつぶす

JNVRSE 原子の中心部分を点で塗りつぶす

ENVLOP 原子の外郭貌のみを描く<IX
原子を一様に塗りつぶし，周辺部分を点で塗る

INE 原子の外郭諒と原子と原子との交線

ENU コマンドレペルヘ戻る

PLEAT a炭素原子を順次結んだ”折れ曲ったplane"

SMOOTH ” 滑らかな掠で結だもの

RIBBON Pleat modelの滑らかなもの．表裏讚別あり

ERASE 匡面の消去

RETURN 1セクシ璽ンレペルヘ戻る
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セクション コマンド プコマンド」 説 明

メニュー メニュー メニュ

SELECT RANGE 示領域の指定

ZONE 残基範囲の指定

SPHERE 距離による任意領域指定

RESIDUE 残基種による領域指定

CA a炭素原子のみ

B. B 主鎖原子のみ

SAVE 表示領域情報のセープ

LOAD H のロード

STATUS " の表示
INFO 分子データ情報の表示

CLEAR 今までのRange情報をクリア
~O H E T hetero残基を除く
NOWATER 水を除く
U S E R F I L Range情報をセープしたファイルを読む（ファイル名を入れる）
MENU コマンドレベルヘ戻る

LABEL I ラペルを作る

CREATE 任意のラペルを作る

DEFAULT デフォルトのラペルを作る

CLEAR 今までのラペル情報をクリアする

DRAW 作ったラペルを絵の中に書き加える

SAVE 作ったラペル情報をファイルにセープする

LOAD ，， をロードする

STATUS ラペル情報の表示

COMMNT 任意の位置に文字を書く

SHIFT 原子の位置からどれだけシフトさせるか

HEIGHT ラペルを書く高さ

ANGLE ラペルを書く角度

MENU コマンドレペルヘ戻る

RETURN クシ喜ンレペルヘ戻る
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セクシ g ン コマンド サプコマンド 説 明

メニュー メニュ ー メニュー

ROTATE VALUE 紬名と角度を入ることによって回転させる

CLEAR 怜までの回転をクリアする

RETURN セクションレペルヘ戻る

ZOOM WINDOV、 2点を指定することによって図を拡大する

IN IT 元の大きさに戻す

MENU セクションレペルヘ戻る

SETUP ATOM 原子の大きさを変える

BOND ポンドの太さ等を変える

FINE 俵示精度の指定

GRAD 控りつぶし密度の勾配係数指定

CUEING 廿epthcueing modeの指定

OVERLP ほーバーラップモードの指定

RETURN セクションレペルヘ戻る

EXIT NPLOTをやめる
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PROMPT 

NOPROl¥1PT 

FRAME 

NO FR Al¥1 E 

CHECK 

NOCHECK 

C O L L E C T f i I e na口e

FIN 

DO file na口e

ECHO 

NOECHO 

SLEEP n秒

COPY 

その他のコマンド

コマンドメニューをその都度表示する

II 表示しない

作図のとき枠を描く

枠なし

階屈構造を成すコマンドにおいて現レペルのコマンドのみサーチ

現レベルを先づサーチし，他のセクション，コマンドをもサーチ

（セクションのちがうサプコマンド問は不可能）

入力されたコマンドをファイルに残す（ファイルは予め作っておく）

COLLECTコマンド終了

コマンドプロシジャーの実行. COLLECTなどでファイルに

書かれたコマンドを実行する．ネスティングは 10レペルまで．

実行するコマンドを画面に一瞬表示する

表示しない

実行をn秒間停止する

ハードコビーをとる (autocopyモードのみ）

大阪大学大型計冥機センクーニュース 165- Vol. 15 No.4 1986-2 



CHECK と NOCHECK 

ROTATE 

. . . . . . 

セクシ• ン

コマンド

レペル

レペル

サプコマンドレペル

例） ALLATOl,1をWIREMODELで描いて，

Default) 

LABEL 

LABEL 

実線の順序

COMMAND? FORM 
FORM) WIRE 
WIRE) ALLATOM 
WI RE)  MENU 
FORM) RETURN 
COMMAND? LABEL 
LABEL) DEFAULT 

> 

o r 

DRAW 

NOCHECKを入れた時） 点線の順序

COMMAND? NOCHECK 
COMMAND? FORM 
FORM) WI RE 
WIRE) ALLATOM 
WIRE) LABEL 
LABEL) DEFAULT ． 
． 
> 

o r 

DRAW 

大阪大学大型計算機センクーニュース

さらにラペルをつけるとき

CREATE 

CREATE 

etc••• 

e t C・・・
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4. BNL のプログラムの利用

Protein Data Bankからのデータとともに、いくつかのプログラムが送られてくる。原子

座棚から導かれる量、たとえば結合距離・結合角、主鎖の二面体角などを計算したり、 CII炭素だけ

の骨格モデルを作るためのパラメーターを計算したりするプログラムが含まれている。バッチジョ

ブとして作られているのでできるだけ原形に近い形で利用することとした。 TSSの会話で入カデ

ータを与えてやると、それを用いてバッチジョプが走るという形をとっているが、多数の入カデー

タを必要とするプログラムは、あらかじめ定まったFormatでデータをファイルに用意しておく

ことを前提としている。以下に詳しく述べるが、あるプログラムを走らせて作ったファイルを次の

プログラムの入力とする場合が多いので、注意を要する。

バッチジョブのクラスは、だいたいEジョプであり、 PTNLISTだけがAジョブである CPU時

間、出力頁数などの制限にかかってアボートすることがあるので注意されたい。 CARDINサブシ

ステムで入力され、 JOUT指定がしてある。ジョブが終了したのち、 JOUTサブシステムを用い

て出力する必要がある。

大阪大学大型計算版センターニュース 167- Vol.15 No.4 1986-2 



4.1 PT NL IS T―任意の蛋白質のソースデータを出力する

例 1)

SYSTEM ? PROTEIN 

***************************** 

*** WELCOME TO PROTEIN-DB*** 

***************************** 

MODULE? 

= PTNLIST 

USER-ID = 1234567890 今．使用されている課題番号が打ち出されます．

PASS-WORD? 

-->XXXX 

-->lGCN 
""'"""""""""" 

-->2ABC 

--> 

ID-CODE? 

<――ー パスワードを入力して下さい

<--― 必要なID-CODE(4ケタ）を入力

終りはCr.

:&::&::&: INCORRECT ID-CODE *** 不正なコードが入力された場合，

2ABC ここでチェックされます

OUTPUT FILE DESCRIPTION, IF YOU NEED. 

-->1234567890/ABCDE <--―ー ファイル出力が必要な時，

SNUMB :1:1: C333T 

MODULE? 

例2)

MODULE? 

= PTNLIST 

USER-ID= 1234567890 

PASS-WORD? 

-->XXXX 

ID-CODE ? 

-->1GCN 

--> 

ここにファイルネームを省略せずに

書いて下さい（存在しないファイル名を

書いた場合は自動的に作られます）

OUTPUT FILE DESCRIPTION, IF YOU NEED. 
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--> 

SNUMB :f:I: D777T 

MODULE ? 

＝ 

くーーー ファイルに出力しないならCr.

注意 1. PTNLISTを使ってデータをプリンター出力（ファイルを使わず）する場合．

出力最大行数は 6000行です. LIMITS OVERに注意して下さい．

2. 9つのプログラムの出力は全てJOUT指定になっていますので，処理が終っても自動的に

プリントアウトされません．ラインプリンターに出力させる時は

S Y S T EM ? J O U T JOB番号

function ?DIRECT ONL 

と入力して下さい． 又．不要のJOBは

function ?RELESE 

で処分して下さい．

＜―-一例lではC333T,例2ではD777T

4.2 BE ND ER -骨格モデルを作るためのパラメータ算出

下腺部を入力して下さい

例 l)

MODULE ? 

= BENDER 

USER-ID = 1234567890 今．使用されている課題番号が打ち出されます．

PASS-WORD? 

--->XXXX ＜ー一ー パスワードを入力して下さい

PDB DATA FILE ？ 

--->1234567890/FILEX <--- PDBのDATAの入ったFILE名

FILE NAME OF CONTROL CARDS ？ 

--> <--― 使わないなら Cr. 

ANY TITLE ？ 

-->TITLE 1GCN BENDER <--— 何か入れておきたいとき

ATOM IDENTIFIER, TO BE USED IN THE CALCULATION 

--> <--— 計算に使うATOM識別名 (CaとかP)
"""" 

SCALE (MM/ANGSTROM) 

大阪大学大型計算機センクーニュース 169- Vol.IS No. 4 1986-2 



--> <-ーー スケール (FLOATで入力，出力は in C h単位）
" " "' 

DISTANCE? 

--> 

default 班白： 5mm/A, 核酸： 3mm/A 

<--- default Ca-ca:4. 6A 
"""'"'' 

TER RECORDS? P-P :9.0A 

--> <--- Ter recordsを無視したい時正の値
"'""" 

SNUM # A111T 

MODULE ? 

＝ 

例2)

MODULE? 

= BENDER 

USER-ID= 1234567890 

PASS-WORD ? 

-->XXXX 

PDB DATA FILE? 

-->1234567890/FILEX 

FILE NAME OF CONTROL CARDS? 

-->1234567890/FILEY <—- - コマンドを入れてある FILEの名前

SNUMB :l:l= B222T 

MODULE ? 

＝ 

くCONTROL PARAMETER FILEの作り方＞

（例2の 1234567890/FILEY)

1-60 col. 

61-64 

66-70 

タイトル e t C, •• 

計算に使う Atom識別名．

(default 蛍白

核酸

プランクでかまわない．

: Ca 

: p )  

スケール ( mm/angstrom ) 

FLOAT入力， 出力は in C h単位

(default 翫白 ： 5. Omm/A 

核酸 ： 3. Omm/A ) 

71-75 チェインの区切りを識別するため，何オングストローム以上離れたら

ひとつのチェインとしてBender Modelを出力しないようにするか

その距離

大阪大学大型計算機センターニュース 170- Vol.15 No.4 1986-2 



(default Ca-Ca : 4. 6A 

P'-P ,: 9. 0 A)  

76-80 Ter records( user 定義のチェイン区切）を無視したいとき

正の値を書

4.3 BLOK IT —分子モデルを作るための座標をリスト

注意：先づコントロール用のファイルを作って下さい！

例）

MODULE? 

= BLDKIT <--— 使いたいプログラム名を入力

USER-ID = 1234567890 <--— 課題番号が打ち出されます．

PASS-WORD? 

-->XXXX <—ーー パスワードを入力

PDB DATA FILE ? 

-->1234567890/FILEX <--- PTNLISTで出力したデータの

FILE NAME OF CONTROL CARDS? ファイル名

-->1234567890/FILEY 

SNUMB :t:t: C333T 

MODULE? 

<—ーー コントロール パラメータの入ったファイル名

くControl Parameter fileの作り方＞

（上の例の 1234567890/FI LEY, プログラムを実行する前に必ず作っておいて下さい）

[1] (2I5,A4) 

1- 5 FILEに入っているDATA群の個数 (default は 1) 

6-10 <O 11-15で与えられる名前のDATAまで飛ばす

=O 般研から処理を始める

>O ここに書かれた数だけDATAを飛ばした後，処理を始める

11-15 <Oにした時，ここに4桁のDATA名を

[2] (I5) 

1- 5 generateするセグメントの数

[2AJ (15,4X,A1.4l5) 各セグメントに対して 1行ずつ必要

1-5 セグメントのはじめの残基番号

1 0 ” チェイン標識

1 1 -1 5 セグメントの終りのシーケンス番号
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16-20 =O 

= 1 

21-25 

=O 

= 1 

26-30 =O 

= 1 

すぺての原子を対象とする

N. Ca, C, 0のみ

=lとしたとき

C f3を含まない

C f3を含む

HETATMレコードを処理する

” 
しない

[3] (15) スケール

1- 5 = 0 1 2. 5 mm/ Ang s t r om 

=1 10.0 II 

=2 20.0 II 

=3 Userの決めた値

[ 3 A] (FlO. 5) [3]で=3にセットした場合

1-10 単位mm/Aでスケールを嘗＜

[4] (15) 

1- 5 =O 原点は中心に

= 1 原点は PDBのものを

=2 Userが決める

[4 A] (3Fl0. 5) [4]で=2にセットした場合

1 -1 0 

1 1 -2 0 

X

Y

 
（原点の座標）

21-30 Z 

[5] (I 5) 方向の指定

1- 5 =O PDBのデータの方向

= 1 オイラー角で [ 5 AJを使用

=2 Spherical-polor角と [ 5 A] 11 

回転角 kを使用

=3 ペクトルで

=4 マトリックスで

=5 平面を三点で定義して

[5B] I-mを使用

[5CJ 1-m ,, 

[5D] 1-m ,, 
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[ 5 A] (3F10. 5) 

[ 5] = 1 

1-10 a 

B

7

 

0

0

 

2

3

 

～
～
 

1

1

 

1

2

 

[5B] (3F10. 5) 

I. II 

1-10 X 

1 1 -2 0 Y
 

回転軸にそっての2点のXYZ座標

21-30 Z 

m 

1 -1 0 回転角 k 

[ 5 CJ 

I, II, m 

(3F10. 5) 

角度

[5] = 2 

4> 

</J 

K. 

[ 5 J = 3 の時

[5) = 4 の時

1 -1 0 (I, 1) 

1 1 -2 0 (I. 2) (3, 3)マトリックスを列ごとに指定

21-30 (I. 3) 

[ 5 DJ (3F10. 5) [5 J = 5 の時

I, II, m 

1 -1 0 X 

1 1 -2 0 y 三点を与えて平面を決定

21-30 z 

[6] (3 I 5) パイアス

1-10 =1 にすると X>Oにする

11-20 =1 

21-30 =1 
” 
” 

Y>O " 

Z>O"  

七行のプラソクレコードを入力した場合

1つのDATA群のみをはじめから. 1つのセグメントで．すべてのATOM, HETATMのレコードを

12. 5mm/Aのスケールで．中心を原点に処理します．

[l] [2] [2A] [3] [4] [5] [6]のパラメータは絶対に必要
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4.4 CH  I RA  L - Chiralityのチェック

下線部を入力して下さい

例 1)

MODULE? 

= CHIRAL 

USER-ID== 1234567890 

PASS-WORD? 

使用されている課題番号が打ち出されます

-->XXXX <――ー パスワードを入力

PDB DATA FILE ? 

-->1234567890/BBB <--- PTNLISTで取り出したDATA

FILE NAME OF CONTROL CARDS? 

--> <--- FILEが用意してあるならここで入力

TOTAL NUMBER OF DATA PARTITIONS ? なければ Cr. 

--> <--- DATA群の個数 (defaultは1個）

SNUMB # F555T 

MODULE ? 

＝ 

例2)

MODULE ? 

= CHIRAL 

USER-ID= 1234567890 

PASS-WORD? 

-->XXXX 

PDB DATA FILE ? 

-->1234567890/CCC 

FILE NAME OF CONTROL CARDS? 

-->1234567890/DDD 

SNUMB :I* G666T 

MODULE? 

<--— 下記の 1行のDATAが入っている

＝ 

(Control Parameter File の作り方）

（例2の 1234567890/DDDのfi l e) 
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1- 5col. f i 1 eに入っているデータの個数 (defaultは1個）

6-10 <O 次の 11-15col.で与えられた名前の所までスキップする

=O 最初のデータ群から処理を始める

>0 ここに指定されたデ＿夕（群）数だけスキ 7プしたあと処理を始める

1 1 -1 5 ここに書かれた4桁のコードのデータをみつけたら処理を始める

例3)

MODULE? 

= • CH.I RAL 

USER-ID= 1234567890 

PASS-WORD 

->XXXX 
, . 

PDB DATA FILE? 

-->1234567890/BBB 

FILE NAME OF CONTROI、 CARDS ? 

--> 
''""" 

TOTAL NUMBER OF DATA PARTITIONS? 

-->3 <--- 3つのデータが 1234567890/BBBの

ファイルに入っている

HOW MANY PARTITIONS, SKIP BEFORE PROCESSING ? 

-->2 <--- 2つスキップ， 3つ目のデータを処理

SNUMB # H777T 

MODULE? 

＝ 

例4)

MODULE? 

= CHIRAL 

USER-ID= 1234567890 

PASS-WORD? 

-->XXXX 

PDB DATA FILE ? 

-->1234567890/DDD 

FILE NAME OF CONTROL CARDS ? 

--> 

TOTAL NUMBER OF DATA PARTITIONS? 

-->5 
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HOW MANY PARTITIONS, SKIP BEFORE PROCESSING ? 

--> .:..!. 
ID-CODE ? 

-->lGCN <--― 処理したいデータの名前を入る

SNUMB # 1888T 

M01)ULE ? 

＝ 

4.5 CONECT —結合情報作成

例 1)

MODULE ? 

= CONECT <—ーー 使いたいプログラム名を入力

USER-ID = 1234567890 使用中の番号が打ち出されます

PASS-WORD? 

-->XXXX <--ー パスワードを入力
•••••一'""""'"""''"""'-"'''

PDB DATA FILE ? 

-->1234567890/DATA <--- PDBのデータの入ったファイル名

OUTPUT FILE (INPUT FILE FOR PROGRAM DSTNCE) 

-->1234567890/0UT <ー―- 出力用ファイル名，なければCr.

FILE NAME OF CONTROL CARDS ? 

--> ＜ーーー コントロールパラメータの入ったファイル名，なければCr.

ANY TITLE ? 

--> 
● "●●●9●9● ,_  

SNUMB :I* Cl23T 

MODULE ? 

＝ 

例2)

MODULE? 

= CONECT 

USER-ID= 1234567890 

PASS-WORD? 
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-->XXXX 
"''"'""'''"""""''"""" 

PDB DATA FILE? 

-->1234567890/ABC 

OUTPUT FI LE (INPUT FI LE FOR PROGRAM DSTNCE) 

--> < --- 必要なければ Cr. 

FILE NAME OF CONTROL CARDS ? 

-->1234567890/DEF <—ーー ファイル名を入力

SNUMB # D234T 

MODULE? 

＝ 

(Control Parameter File) 

（例2の1234567890/DEF)

1-socol. タイトル， メッセージ，その他

4.6 DS TNCE -—結合原子間距離の計算

例 1)

MODULE? 

= DSTNCE <——ー プログラム名入力

USER-ID= 1234567890 

PASS-WORD? 

-->XXXX 

PDB DATA FILE? 

-->1234567890/AAA 

<——ー パスワードを入力

＜ー一ー データの入っているファイル名

HAVE YOU FINISHED~CONECT• YET ? Y OR N 

-->Y <—ーー すでに結合情報のファイルが作ってあれば V又はCr.
"""""" 

INPUT DATA FILE <BY CONECT) 

-->1234567890/BBB 

OUTPUT FILE? 

<—ーー プログラムCONECTで作ったファイル

-->1234567890/CCC <--— 結果をファイルに入れておくとき

FILE NAME OF CONTROL CARD? 

--> <—ーー コントロールパラメクーの入った
'"""''""'"''" 

LOWER BOUNDS ON DISTANCE (ANGSTROM) ファイル名，なければCr

-->1. 0 <--- Cr. の場合1.0-1.8です
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UPPER BOUNDS ON DISTANCE 

-->1. 8 
""""''"'"''""' 

INPUT COMMAND 

--> <—ーー クイトル その他
""""""'"" 

SNUMB # K123T 

MODULE? 

＝ 

注）上の例で LOWERBOUNDS ON DISTANCEをCr. にした場合，距離の下限1.0A上限1.8Aとなり，

次のUPPERBOUNDS・・・は省略されます

くControl Parameter File の作り方＞

（次の例の 1234567890/GHJファイルの内容）

1行目 (2F5. 3) 1-5 原子間距離の下限 単位：オングストローム

6-10 ff 上限

2行目 (A 7 0) タイトル．その他

例2)

MODULE? 

= DSTNCE 

USER-ID= 1234567890 

PASS-WORD ? 

-->XXXX 

P o・B DAT A F I L E ? 

-->1234567890/ABC 

” 

HAVE YOU FIN I SHED "CONECTn YET ? Y OR N 

--> < --- Cr. なので YESの意味

INPUT DATA FI LE <BY CONE CT) 

-->1234567890/DEF 

OUTPUT FILE? 

--> <--— 必要なければCr.

FILE NAME OF CONTROL CARDS? 

-->1234567890/GHI 

SNUMB # 1567T 

MODULE? 

＜ーーー コンロールパラメターの入ったファイル名

＝ 

例3) プログラムnCONECTnが終っていない場合

MODULE? 

= DSTNCE 
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USER-ID= 1234567890 

PASS-WORD? 

-->XXXX 

PDB DATA FILE ? 

-->1234567890/BCD 

HAVE YOU FINISHED" CONECT" YET ? Y OR N 

-->N 

OUTPUT FILE ? 

-->1234567890/EFG 

<--- Nを入力

FILE NAME OF CONTROL CARDS? 

-->1234567890/HIJ 

SNUMB # J890T 

MODULE? 

＝ 

4. 7 D G P L OT  - Cl! 炭素間の距離のDiagonalPlot作成

下椋部を入力して下さい

例 1)

MODULE? 

= DGPLOT <---program名を入力

USER-ID = 1234567890 使用中の番号が打ち出されます

PASS-WORD? 

-->XXXX <――ーパスワードを入力して下さい
, " 

PDB DATA FILE? 

--> 1 .2 3 4 5 6 7 8 9 0 / D A TA <---DATAの入っている FILE名

FILE NAME OF CONTROL PARAMETERS, IF YOU USE. 

--> <---FILE名，使わなければ Cr. 
" 

NAME OF ATOM <DEFAULT CA) 

--> <--—距離計算をする原子名

MAX I MUM D I S TAN C E (D E F AULT 1 6 A, MAX 3 6 A) 

-->16 <-ーープリントされる距離の最大値

TITLE ETC ? 

--> 

SNUMB # D444T 

MODULE ? 

大阪大学大型ir:i,機センクーニュース
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例2)

MODULE? 

= DGPLOT 

USER-ID= 1234567890 

PASS-WOP.D? 

-->XXXX 

PDB DATA FILE? 

-->1234567890/DATAFILE 

FILE NAME OF CONTROL PARAMETERS, IF YOU USE. 

-->1234567890/CONTROL 

SNUMB # E555T 

MODULE? 

<—ーーパラメータの入った FILE名

＝ 

くControl parameter fileの作り方＞

（例2の1234567890/DATAFILE)

1行目 1-4col. 距離計符をする原子名 (defaultはCa)

6-10 Diagonal Plotにプリントされる距離の最大値

(defaultは16 a n g s t r o m, ただし最大36Aまで）

2行目 タイトル，その他

Ex) CA 16 

TEST HEADER 1GCN 1983.12.31 

4.8 PH  I PS I —主鎖のねじれ角¢'炉 o の計算

下椋の部分を入力して下さい

例1)

MODULE? 

= PHIPSI <--— 必要なプログラム名を入力

USER-ID= 1234567890 

PASS-WORD? 
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-->XXXX ＜一ーー パスワードを入力
, .,,_,,,, ● "••'——""''"" 

PDB DATA FILE? 

-->1234567890/ABC <--- PDBデータの入ったファイル名

FILE NAME OF CONTROL CARDS ? 

--> <—ーー コントロールパラメータの入った

ANY TITLE? ファイル名，なければCr.

--> <--— 何か入れておくことがあれば

FIRST RES I DUE NO. TO CALCULATE 

--> 1 <--— 計算する最初の残基番号
9●●● "'"' 

LAST RES I DUE NO. (defaultは0-2000)

--> 
"'—,_,.,,_, 一

FORMAT SPECIFICATION? 

--> ＜ーーー データを読む時の座概のフォーマット
"""""—•一一

SNUMB # J999T 

MODULE? 

＝ 

注） 1 . FIRST RESIDUE NO. にCr.を入力した場合defaultとして0-2000の番号がとられ，次の

LAST RESIDUE…は省略されます．

2. FO躙ATのdefault値は

(12X, A4, 1X, A3, 1X, Al, F4. 0, Al, 3X, 3F8. 3) 

MODULE ? 

= PHIPSI 

USER-ID= 1234567890 

PASS-WORD? 

-->XXXX 
"""'"""""'"""""""""""'" 

PDB DATA FILE? 

-->1234567890/DEF 

FILE NAME OF CONTROL CARDS ? 

-->1234567890/GHI 

SNUMB # KOOOT 

MODULE ? 

＝ 

くControl Parameter File の作り方＞

（例2の1234567890/GHI)
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タイトル，その他1行目

2行目

1-so 

1-5 

6-10 

1-so 

Torsion angleを計算する，はじめの残基番号

” おわりの残基番号

3行目 データを読む時の座標のフォマット. defaultは

(12X, A4, lX, A3, lX, AL  F4. O, AL  3X, 3F8. 3) 

EX.) 

1GCN CALC. PHIPSI <--1行目--> 1GCN CALC. PHIPSI 

残基番号 0-2000について

q, q, (J)を計算する

<--2行目—->

<--3 行目—->

1 0 20 

残基番号 10-20について

</></>wを計算する

4.9 F IS I PL —主鎖のねじれ角 r/i, ゅのRamachandranPlots作成

例 1)

MODULE? 

= FISIPL 

USER-ID= 1234567890 

PASS-WORD? 

＜＿ーープログラム名入力

現在使用中の番号

-->XXXX <—ーーパスワードを入力

HAVE YOU FINISHED "PHIPSI" YET? YORN  

-->Y < ---,p'PWを計算した出カファイルがあるなら Y or Cr. 

INPUT DATA FILE <BY PHIPSI) 

-->1234567890/FILE 

FILE NAME OF CONTROL CARD? 

--> 
""""""' 

INPUT COMMAND 

--> 
""'"'""" 

SNUMB # L567T 

MODULE? 

＝ 

例2) プログラム "PHI PSI"が終っていない場合

MODULE ? 

= FISIPL 
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USER-ID= 1234567890 

PASS-WORD ? 

-->XXXX 

HAVE YOU FINISHED "PHIPSI" YET?  YORN  

-->N <---¢¢wファイルができていないなら N 
'" 

PDB DATA FILE ? 

--> 1 2 3 4 5 6 7 8 :.: 0 /DAT A < ---PTNL!STでとりだしたデータ

ANY TITLE ? (PHI PSI) 

-->lGCN PHIPSI <---¢¢w計算時のタイトル，その他

FIRST RESIDUE NO. TO CALCULATE ? (PHI PSI) 

--> 1 < --Torsion Angleを計算する最初の残基番号
"' 

LAST RESIDUE NO. 

--> < ---FIRST RES.NO. をCr.にした場合．この項は省略され

F O RM A T S P E C I F I C A T I O N ? Defau It値として 0-2000がとられます

--> <--—読む時の座標

FILE NAME OF CONTROL CARD 

-->1234567890/CONT 

SNUMB # M128T 

MODULE? 

<—ー＿コントロールパラメターのはいったファイル

＝ 

くControl Parameter File) 

（例2の1234567890/CONT)

1行目 タイトル．ヘッダー，その他

注 1)

例 1のファイル"1234567890/FILE"は"PROTEIN-DB/PHIPSI"で

計算され作られたものでフォーマットは

(lX, A3, lX, AL  lX, 14, Al. lX, 315) です．

注2)

例2の前半のコマンドの詳しくは，プログラム"PHIPSI"の説明をみて下さい
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5. カラーグラフィックスディスプレイ N6960を用いる図示プログラムVENUS

センターに設置してあるN6960グラフィックスディスプレイを用いて、分子構造のカラー表示をす

4) 
るプログラムVENUSは次のように使うことができます。 3.で述べたNALLATOMを用いて、目的

とするタンパク質のデータを、自分のファイルにとりだしておきます。 N6960をTSSにコネクト

したのち、

SYSTEM ? GET 〔ファイル名〕 " 0 8 " 

SYSTEM ? PROTEIN -DB/VENUS 

とすると、このプログラムにアクセスできます。コマンドのリストが、画面下方に示されますので、

タブレットを用いて、カーソルを画面上で動かし、コマンドの位僅でピックすると、そのコマンド

が実行されます。コマンドは、 3.4に示したものとほぼ対応しますが、詳細なマニュアルは蛋白研

結晶解析研究センターヘご請求下さい。

VENUSは伊賀祐一氏が開発したものであり、先に述べたNPLOTは、これ存ベースにしたもの

です。

参考文献

1) F. C. Bernstein, T.F. Koetzle et al., J. Mo!. Biol., 112, 535(1977) 

2) たんぱく質データベース仕様書、 1978年 11月

3) たんぱく質データベース・エンドユーザ言語 利用説明書， 1981年 9月

4) Y. lg-a and N. Yasuoka , J. Molecular Graphics , 2, 79 (1984) 

大阪大学大型iげ］機センクーニュース 184- Vol.15 No.1 1986-2 




