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Банки (бази) данних – це: 

   Колекції

структурованих  
індексованих 🡪 дає можливість проведення пошуку за 

заданими критеріями (зокрема, містить таблицю заголовків та інші 
дескриптори – англ. поняття “searchable”)

періодично
оновлюємих 🡪 поповнюються новими даними, які включаються 

в  нові випуски (релізи) банка

крос-реферованих 🡪  містить перехресні гіперпосилання на 
інформацію в інших банках даних. Останнє дає змогу взаємної 

інтеграції різнорідних, але взаємопов’язаних даних та об’єднує 
існуючі банки даних в єдину інформаційну систему

   даних



Банки  данних обов’язково містять в себе 
також набір програмних інструментів, які 

забезпечують : 

― доступ до банка даних та виконання запитів 

(пошукових та ін.);

― оновлення інформації в банку;

― додавання нової інформації;

― видалення помилкової/застарілої інформації.



Найчастіше, та сама інформація існує в 
різних форматах у різних базах даних, і різні 
сервери надають ті самі дані, але різними 
більш-менш дружелюбними стосовно 
користувача способами. 

Вибір бази даних залежить від характеру 
розв'язуваної проблеми й від персональних 
переваг користувача.

Вибір сервера може навіть завісити від часу 
доби й завантаженості (кількості 
користувачів) 
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Еволюція баз даних

⚫ Books, articles1968 -> 1985
⚫ Computer tapes 1982 ->1992
⚫ Floppy disks 1984 -> 1990
⚫ CD-ROM 1989 -> ?
⚫ FTP 1989 -> ?
⚫ On-line services   1982 -> 1994
⚫ WWW 1993 -> ?
⚫ DVD     2001 -> ?



Всі існуючі БД можуть бути класифіковані 
певним чином, зокрема їх підрозділяють:

на первинні та вторинні (похідні) БД, 

на архівні, куровані та автоматизовані БД.

Також інколи в окремий клас виділяють 
інтегровані бази даних.

Структурна класифікація банків 
даних 



Архівні БД характеризуються тим, що вся 
відповідальність за інформацію, яка 
міститься в цих базах, лежить на 
дослідниках, що її тут розміщують.

Достовірність цієї інформації визначається 
добросовісністю самих дослідників; фахівці, 
що організовують і підтримують ці БД не 
несуть відповідальності за їхній вміст. 
Типовими прикладами архівних БД є 
GenBank, ProteinDataBank.

Архівні 
БД 



Вміст записів курованих БД визначається 
спеціальними експертами (кураторами), які 
безпосередньо формують інформаційне 
наповнення цих банків даних. 
Надійність/достовірність інформації в 
курованих БД значно вище, ніж в архівних. 
Найбільш відомим прикладом курованої БД 
був банк SwissProt, яка містив записи щодо 
амінокислотних послідовностей (зараз це 
частина UniProtKnowledgeBase, що 
анотується і перевіряється вручну

Куровані 
БД 



Вміст автоматичних БД, як видно з назви, 
генерується за допомогою комп‘ютерних 
програм і веб-сервісів на основі інформації, 
що міститься в архівних (рідше курованих) 
БД. Типовим прикладом автоматичної БД 
була база амінокислотних послідовностей 
TrEMBL, записи в якій формувалися 
автоматично на основі нуклеотидних 
послідовностей (мРНК або кДНК), 
розміщених в банку нуклеотидних 
послідовностей EMBL.

Автоматичні 
БД 



Інтегровані бази даних містять різнорідну 
інформацію (архівну, куровану, згенеровану 
автоматично), яка підбирається за принципом 
систематизованого опису певних біологічних 
об‘єктів. Типовими прикладами інтегрованих 
баз даних є спеціалізовані геномні бази, 
кожна з яких присвячена окремому 
біологічному виду: ТAIR (геном резушки 
Arabidopsis thaliana), FlyBase (геном 
дрозофіли) та ін.

Інтегровані 
БД 



Під первинними базами даних, як правило, 
розуміють бази, які містять безпосередні 
результати молекулярно-біологічних 
експериментів, зокрема дані щодо 
послідовностей біополімерів (білків та 
нуклеїнових кислот) та їх просторових 
структур (в атомарному масштабі).

Первинні 
БД 



Вторинні або, похідні БД містять т.зв. 
процесовану інформацію, тобто, 
інформацію, яка виникає в результаті обробки 
і аналізу вмісту первинних баз даних, які 
відбуваються за певними правилами. Таким 
чином, ці БД містять відфільтровану 
інформацію про певні властивості біологічних 
молекул. Прикладами вторинних БД є бази 
даних структурної класифікації білків SCOP 
та CATCH, бази даних білкових доменів 
SMART, Pfam, ProSite, геномна база даних 
Ensembl та ін.

Вторинні 
БД 



Незалежно від типу банку даних, 
записи/статті банку містять певні поля 
(метадані), що дозволяють індексувати вміст 
банка даних за певними критеріями, 
здійснювати запити до банка та 
забезпечувати обмін інформацією між 
різнорідними банками даних.



Accession Number 🡪 унікальний ідентифікатор 
статті,  дозволяє формувати швидкі запити до неї
 
Source та\або Taxonomy 🡪 описує біологічний об
‘єкт та його систематичне положення,
Annotation 🡪 короткий опис того, що власне 
міститься в статті
 
Reference 🡪 посилання на літературні та інші 
джерела інформації
 
KeyWords 🡪 ключові поняття та терміни, що 
мають безпосереднє відношення до статті
 
Cross-reference 🡪 посилання на інші бази даних, 
які містять суміжну інформацію. 

Типові 
поля  



   Основные биоинформатические базы данных

▪ Основные БД последовательностей: EMBL, 
GeneBank, UniProt, SwissProt.

     Производные PFAM,PROSITE, INTERPRO, dbEST, dbSNP…….

▪ БД 3D-структур: PDB.
 Производные SCOP, CATH,  RNABase…..

▪ БД и энциклопедии, в которых подробно 
описаны функции генов и их продуктов : 
KEGG, BIOCYC, ENZYME, TC-DB, 
REACTOME…….

▪ Онтологии : GO, OBO, HUGO...... 
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Categories of databases for Life Sciences

⚫ Sequences (DNA, protein)
⚫ Genomics
⚫ Mutation/polymorphism
⚫ 3D structure
⚫ Protein domain/family (----> tools) 

⚫ Proteomics (2D gel, Mass Spectrometry)
⚫ Metabolism
⚫ Bibliography
⚫ ‘Others’ (Microarrays, Protein protein interaction…)
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Sequence databases

1.  DNA/RNA
2.  Proteins
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Ideal minimal content of a sequence database entry 

• Sequences !!
• Accession number (AC) (unique identifier)

• Taxonomic data
• References
• ANNOTATION/CURATION
• Keywords
• Cross-references
• Documentation
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Sequence Databases: some « technical » definitions

⚫ Data storage management: 
◦ flat file: text file, human readable
◦ relational database (e.g., Oracle, Postgres) 
◦ object oriented database

⚫ Format: 
◦ Fasta, RAW
◦ GCG 
◦ NBRF/PIR
◦ MSF…. 



Sequence database : example

ID   EPO_HUMAN      STANDARD;      PRT;   193 AA.
AC   P01588; Q9UHA0; Q9UEZ5; Q9UDZ0;
DT   21-JUL-1986 (Rel. 01, Created)
DT   21-JUL-1986 (Rel. 01, Last sequence update)
DT   20-AUG-2001 (Rel. 40, Last annotation update)
DE   Erythropoietin precursor.
GN   EPO.
OS   Homo sapiens (Human).
OC   Eukaryota; Metazoa; Chordata; Craniata; Vertebrata; Euteleostomi;
OC   Mammalia; Eutheria; Primates; Catarrhini; Hominidae; Homo.
OX   NCBI_TaxID=9606;
RN   [1]
RP   SEQUENCE FROM N.A.
RX   MEDLINE=85137899; PubMed=3838366;
RA   Jacobs K., Shoemaker C., Rudersdorf R., Neill S.D., Kaufman R.J.,
RA   Mufson A., Seehra J., Jones S.S., Hewick R., Fritsch E.F.,
RA   Kawakita M., Shimizu T., Miyake T.;
RT   "Isolation and characterization of genomic and cDNA clones of human
RT   erythropoietin.";
RL   Nature 313:806-810(1985).
….
CC   -!- FUNCTION: ERYTHROPOIETIN IS THE PRINCIPAL HORMONE INVOLVED IN THE
CC       REGULATION OF ERYTHROCYTE DIFFERENTIATION AND THE MAINTENANCE OF 
A
CC       PHYSIOLOGICAL LEVEL OF CIRCULATING ERYTHROCYTE MASS.
CC   -!- SUBCELLULAR LOCATION: SECRETED.
CC   -!- TISSUE SPECIFICITY: PRODUCED BY KIDNEY OR LIVER OF ADULT MAMMALS
CC       AND BY LIVER OF FETAL OR NEONATAL MAMMALS.
CC   -!- PHARMACEUTICAL: Available under the names Epogen (Amgen) and
CC       Procrit (Ortho Biotech).
…
DR   EMBL; X02158; CAA26095.1; -.
DR   EMBL; X02157; CAA26094.1; -.
DR   EMBL; M11319; AAA52400.1; -.
DR   EMBL; AF053356; AAC78791.1; -.
DR   EMBL; AF202308; AAF23132.1; -.
DR   EMBL; AF202306; AAF23132.1; JOINED.
….

KW   Erythrocyte maturation; Glycoprotein; Hormone; Signal; 
Pharmaceutical.

SWISS-PROT (protein db) (flat file)

Reference

Taxonomy

Annotations
(comments)

Keywords

Cross-references

Accession number
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Sequence database: example (cont.)

FT   SIGNAL           1     27
FT   CHAIN           28    193       ERYTHROPOIETIN.
FT   PROPEP          190   193       MAY BE REMOVED IN PROCESSED PROTEIN.
FT   DISULFID         34   188
FT   DISULFID         56    60
FT   CARBOHYD         51    51       N-LINKED (GLCNAC...).
FT   CARBOHYD         65     65      N-LINKED (GLCNAC...).
FT   CARBOHYD        110    110      N-LINKED (GLCNAC...).
FT   CARBOHYD        153    153      O-LINKED (GALNAC...).
FT   VARIANT         131    132      SL -> NF (IN AN HEPATOCELLULAR
FT                                   CARCINOMA).
FT                                   /FTId=VAR_009870.
FT   VARIANT         149    149       P -> Q (IN AN HEPATOCELLULAR CARCINOMA).
FT                                   /FTId=VAR_009871.
FT   CONFLICT      40     40          E -> Q (IN REF. 1; CAA26095).
FT   CONFLICT      85     85          Q -> QQ (IN REF. 5).
FT   CONFLICT     140    140          G -> R (IN REF. 1; CAA26095).
**
**   #################    INTERNAL SECTION    ##################
**CL 7q22;
SQ   SEQUENCE   193 AA;  21306 MW;  C91F0E4C26A52033 CRC64;
     MGVHECPAWL WLLLSLLSLP LGLPVLGAPP RLICDSRVLE RYLLEAKEAE NITTGCAEHC
     SLNENITVPD TKVNFYAWKR MEVGQQAVEV WQGLALLSEA VLRGQALLVN SSQPWEPLQL
     HVDKAVSGLR SLTTLLRALG AQKEAISPPD AASAAPLRTI TADTFRKLFR VYSNFLRGKL
     KLYTGEACRT GDR
//

Sequence

Annotations
(features)
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Sequence database: example
…The fasta format:
> My_Sequence_Name

MGVHECPAWLWLLLSLLSLPLGLPVLGAPPRLICDSRVLERYLLEAKEAE

NITTGCAEHCSLNENITVPDTKVNFYAWKRMEVGQQAVEVWQGLALLSEA

VLRGQALLVNSSQPWEPLQLHVDKAVSGLRSLTTLLRALGAQKEAISPPD

AASAAPLRTITADTFRKLFRVYSNFLRGKLKLYTGEACRTGDR

…The RAW format:
MGVHECPAWLWLLLSLLSLPLGLPVLGAPPRLICDSRVLERYLLEAKEAE

NITTGCAEHCSLNENITVPDTKVNFYAWKRMEVGQQAVEVWQGLALLSEA

VLRGQALLVNSSQPWEPLQLHVDKAVSGLRSLTTLLRALGAQKEAISPPD

AASAAPLRTITADTFRKLFRVYSNFLRGKLKLYTGEACRTGDR
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Database 1: nucleotide sequences

⚫ The 3 main public nucleic acid sequence databases are 
    EMBL (Europe)/GenBank (USA) /DDBJ (Japan)

« different views of the same data set » within 2 to 3 days

⚫ EMBL: since 1982

⚫ Specialized databases for the different types of RNAs (i.e. tRNA, rRNA, tm 
RNA, uRNA, etc…)

⚫ 3D structure (DNA and RNA) -🡪 PDB

⚫ Others: Aberrant splicing db; Eukaryotic promoter db (EPD); RNA editing 
sites, Multimedia Telomere Resource ……
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Real life of a protein sequence …

cDNAs, ESTs, genomes, …

EMBL, GenBank, DDBJ

Data not submitted to public databases, delayed or cancelled…

with or without 
annotated CDS

provided by authors

CDS
CoDing Sequence

portion of DNA/RNA translated into protein
(from Met to STOP)
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•Serve as archives 
• Contain all public sequences derived from:

– Genome projects (> 80 % of entries)
– Sequencing centers (cDNAs, ESTs…)
– Individual scientists ( 15 % of entries)
– Patent offices (i.e. European Patent Office, EPO)

• Currently:  106,533,156,756 bases in 108,431,692 sequence records 

International Nucleotide Sequence Database 
Collaboration

(EMBL/GenBank/DDBJ)
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Human/Mouse/Rat: 
Organisms with the highest 

redundancy !

The tremendous increase in nucleotide sequences (1980-2004)

1980: 80 genes fully sequenced !

Human

RatMouse

Other

More than 50’000 species, but…
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CC   Data kindly reviewed (24-FEB-1986) by K. Jacobs

FH   Key             Location/Qualifiers

FH

FT   source          1..3398

FT                   /db_xref=taxon:9606

FT                   /organism=Homo sapiens

FT   mRNA            join(397..627,1194..1339,1596..1682,2294..2473,2608..3327)

FT   CDS             join(615..627,1194..1339,1596..1682,2294..2473,2608..2763)

FT                   /db_xref=SWISS-PROT:P01588

FT                   /product=erythropoietin

FT                   /protein_id=CAA26095.1

FT                   /translation=MGVHECPAWLWLLLSLLSLPLGLPVLGAPPRLICDSRVLQRYLLE

FT                   AKEAENITTGCAEHCSLNENITVPDTKVNFYAWKRMEVGQQAVEVWQGLALLSEAVLRG

FT                   QALLVNSSQPWEPLQLHVDKAVSGLRSLTTLLRALGAQKEAISPPDAASAAPLRTITAD

FT                   TFRKLFRVYSNFLRGKLKLYTGEACRTGDR

FT   mat_peptide     join(1262..1339,1596..1682,2294..2473,2608..2763)

FT                   /product=erythropoietin

FT   sig_peptide     join(615..627,1194..1261)

FT   exon            397..627

FT                   /number=1

FT   intron          628..1193

FT                   /number=1

FT   exon            1194..1339

FT                   /number=2

FT   intron          1340..1595

FT                   /number=2

FT   exon            1596..1682

FT                   /number=3

FT   intron          1683..2293

FT                   /number=3

FT   exon            2294..2473

FT                   /number=4

FT   intron          2474..2607

FT                   /number=4

FT   exon            2608..3327

FT                   /note=3' untranslated region

FT                   /number=5

XX

SQ   Sequence 3398 BP; 698 A; 1034 C; 991 G; 675 T; 0 other;

     agcttctggg cttccagacc cagctacttt gcggaactca gcaacccagg catctctgag        60

     tctccgccca agaccgggat gccccccagg aggtgtccgg gagcccagcc tttcccagat       120

Annotation

(Prediction or 
experimentally determined)

sequence

CDS
CoDing Sequence

(proposed by submitters)
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EMBL/GenBank/DDBJ

Sort of sequence museum, where sequences are preserved for 
eternity as they were determined, interpreted and published 

originally by their authors
(primary sequence repository)

The authors have full authority over the content of the entries 
they submit !

(exception: TPA, since january 2003)



EMBL/GenBank/DDBJ
⚫ Unexpected information you can find in these db:

FT   source          1..124

FT                   /db_xref="taxon:4097"

FT                   /organelle="plastid:chloroplast"

FT                   /organism="Nicotiana tabacum"

FT                   /isolate="Cuban cahibo cigar, gift from 

FT    President Fidel Castro"

⚫ Or:
  FT   source          1..17084
 FT                   /chromosome="complete mitochondrial genome"

 FT                   /db_xref="taxon:9267"

 FT                   /organelle="mitochondrion"

 FT                   /organism="Didelphis virginiana"

 FT                   /dev_stage="adult"

 FT                   /isolate="fresh road killed individual"

 FT                   /tissue_type="liver"



The second generation of nucleotide sequence databases

Gene-centric databases
All the sequence information relevant to a given gene 

is made accessible at once

i.e. Locus Link/RefSeq

Genome-centric databases
Information about gene sequence, relative position, 

strand orientation, biochemical functions…

Information management systems that are able to connect specialized sequence 
collection and browsing tools

i.e. Ensembl, TIGR
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Working with whole genome databases:

Genome-centric databases
« Browsing resources »

Remark: Genome-centric databases give usually access to several genomes, but 
some are « specialized » in particular organisms, i.e. TIGR: bacteria and plants
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Database 2: protein sequences 
⚫ UNIPROT:
⚫ PIR-PSD: Protein Information Resources

-> UniProt
⚫ Genpept: « proteomic » version of GenBank  (~TrEMBL)
 
⚫ Many specialized protein databases for specific families or groups of proteins. 
 Examples: AMSDb (antibacterial peptides), GPCRDB (7 TM receptors), IMGT (immune 

system) YPD (Yeast) etc.
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Swiss-Prot -> ExPASy
(www.expasy.org);

TrEMBL -> EBI (European Bioinformatics Institute)

(www.ebi.ac.uk/trembl/).

Since 1986

Since 1996
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In a UniProt entry, you can expect to find:

• All the names  of a given protein (and of its gene);
• Its biological origin with links to the taxonomic databases;
• A selection of references;
• A summary of what is known about the protein: function, 

alternative products, PTM, active sites, tissue expression, 
disease, etc.…;

• Numerous cross-references;
• Selected keywords;
• A description of important sequence features: domains,  

variations, etc.;
• A (often corrected) protein sequence and the description of 

various isoforms/variants.
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View « by default » on
the ExPASy server 

references

comments

features

Sequence

names and taxonomy cross-references

keywords
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Annotation/Curation (Comment lines)
• Function(s) and role(s); enzymes:  a. Catalytic activity (if EC number)

           b. Cofactor
           c.  Enzyme regulation
           d   Pathway

• Subunit (Protein/protein interactions)
• Subcellular location
• Alternative products (alt. splicing, alt. initiation, RNA editing)
• Tissue specificity (Nothern and Western results)
• Developmental stage
• Induction
• Domain
• Post-translational modifications (PTM)
• Mass spectrometry
• Polymorphisms
• Disease
• Pharmaceutical
• Miscellaneous
• Similarities
• Caution
• Database (specialized cross-references)
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Information is derived from:
• Publications;
• Databases;
• Personal communication;
• Prediction;
• Brain storming…

Annotation/Curation (Comment lines)
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Cross-references 

ADN
(Index of low 
redundancy)

3D

genomic

ICE8_HUMAN Q14790

Examples of implicit links to 
GenBank and DDBJ added 

‘on the fly’
 by the ExPASy server



ICOL_HUMAN, O75144

PTM

Sequence description:

Derived from:
• Publications;
• Databases;
• Personal communication;
• Prediction.



MCB, 6 sep 2004 EMBnet

Databases 3: ‘genomics’
⚫ Contain informations on gene chromosomal location (mapping) 

and nomenclature, and provide links to sequence databases; has 
usually no sequence;

⚫ Exist for most organisms important in life science research; 
usually species specific.

⚫ Examples: TAIR (Arabidopsis), FlyBase (Drosophila), MaizeDB 
(maize), SubtiList (B.subtilis), etc.;



Databases 4: 
mutation/polymorphism

⚫ Contain informations on sequence variations linked or not to genetic diseases;
⚫ Mainly human but:  OMIA - Online Mendelian Inheritance in Animals
⚫ General db: 

◦ OMIM
◦ HMGD - Human Gene Mutation db 
◦ SVD - Sequence variation db 
◦ HGBASE - Human Genic Bi-Allelic Sequences db 
◦ dbSNP - Human single nucleotide polymorphism (SNP) db

⚫ Disease-specific db: most of these databases are either linked to a single gene or 
to a single disease;
◦ p53 mutation db 
◦ ADB - Albinism db (Mutations in human genes causing albinism) 
◦ Asthma and Allergy gene db 
◦ ….



MCB, 6 sep 2004 EMBnet

Mutation/polymorphism: definitions

⚫ SNPs: single nucleotide polymorphisms; occur 
approximately once every 100 to 300 bases

(distinction between sequencing error and polymorphism !)

⚫ c-SNPs: coding single nucleotide polymorphisms (Single 
Nucleotide Polymorphisms within cDNA sequences)

⚫ SAPs: single amino-acid polymorphisms

⚫ Missense mutation: -> SAP
⚫ Nonsense mutation: -> STOP
⚫ Insertion/deletion of nucleotides -> frameshift…
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Database 5: protein domain/family
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Protein domain/family: some definitions

⚫ Most proteins have « modular » 
structures

⚫  Estimation: ~ 3 domains / protein



Protein domain/family: some definitions

⚫ Domains (conserved sequences or structures) are 
identified by multiple sequence alignments

⚫ Domains can be defined by different methods: 
● Pattern (regular expression); used for very conserved domains
● Profiles (weighted matrices): two-dimensional tables of position specific 

match-, gap-, and insertion-scores, derived from aligned sequence families; used 
for less conserved domains

● Hidden Markov Model (HMM); probabilistic models; an other method to 
generate profiles.
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Protein domain/family databases

⚫  Contains biologically significant « pattern / profiles/ 
HMM » formulated in such a way that, with appropriate 
computional tools, it can rapidly and reliably determine to 
which known family of proteins (if any) a new sequence 
belongs to

⚫ Used as a tool to identify the function of uncharacterized 
proteins translated from genomic or cDNA sequences 
(« functional diagnostic »)

⚫ Either manually curated (i.e. PROSITE, PfamA, PRINTS, 
SMART, TIGRFAM etc.) or automatically generated (i.e. 
PfamB, ProDom, DOMO)
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Protein domain/family db
PROSITE Patterns / Profiles
ProDom Aligned motifs (PSI-BLAST) (Pfam B)
PRINTS Aligned motifs
Pfam HMM (Hidden Markov Models) 

SMART HMM
TIGRfam HMM

DOMO Aligned motifs
BLOCKS Aligned motifs (PSI-BLAST)
CDD Pfam and SMART
 -> A Conserved Domain Database and Search Service

I
n
t
e
r
p
r
o
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Prosite http://www.expasy.org/prosite/

▪ Created in 1988 (SIB)
▪ Contains functional domains fully annotated, based on two 

methods: patterns and profiles

▪ Entries are deposited in PROSITE in two distinct files:
▪ Pattern/profiles with the list of all matches in 

SWISS-PROT
▪ Documentation

       



PFAM (HMMs): an entry
http://www.sanger.ac.uk/Software/Pfam/
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InterPro
www.ebi.ac.uk/interpro

⚫ Search simultaneously many domain databases.

⚫ Single set of documents linked to the various methods;

⚫ InterPro release 8.0 contains 11007 entries, representing 
2573 domains, 8166 families, 201 repeats, 26 active sites, 
21 binding sites and 20 post-translational modification 
sites. 





MCB, 6 sep 2004 EMBnet

Databases 6: proteomics
⚫ Contain informations obtained by 2D-PAGE:  images of master 

gels and description of identified proteins

⚫ Examples: SWISS-2DPAGE, ECO2DBASE, Maize-2DPAGE, 
Sub2D, Cyano2DBase, etc.

⚫ Composed of image and text files

⚫ There is currently no protein Mass Spectrometry (MS) 
database (not for long…)
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Databases 7: 3D structure



Формати структурних 
даних•правила та засоби зберігання даних щодо 

просторової структури макромолекул

•базова інформація – просторове 
розташування атомів в молекулі 

описується за допомогою просторових 
координат –декартових або внутрішніх 



Формат PDB (Protein Data Bank) – 
один з основних форматів 

зберігання молекулярних даних

забезпечує стандартне представлення 
молекулярних структур, отриманих за 
допомогою ренгенівської/електронної 
кристалографії та ЯМР-спектроскопії

розроблений в 1971 році, підтримується 
будь-яким програмним забезпеченням в 
галузі структурної біології



Остання версія керівництва по формату PDB 
–
Atomic Coordinate Entry Format Description

Version 3.1, July 19, 2007
 
http://www.wwpdb.org/documentation/format3.1-200
70719.pdf

оперує декартовими 
координатами

всі записи прив’язані до певних 
полів





Типи записів в заголовному розділі

HEADER – описує надходження банку 
через унікальний номер, класифікацію та 
дату депонування 

OBSLTE – яке надходження замінене 
поточним



Типи записів в заголовному розділі

TITLE – описує експеримент та аналіз 
надходження

CAVEAT – повідомляє про помилки 
хіральності



Типи записів в заголовному розділі
COMPND – описує макромолекулярний 
компонент надходження



розшифровка деталей запису COMPND



Типи записів в заголовному розділі
SOURCE – описує біологічне та/або хімічне 
джерело кожної біологічної молекули в 
надходженні



Типи записів в заголовному розділі
EXPDTA – містить інформацію щодо 
експерименту



Типи записів в заголовному розділі
KEYWDS – ключові слова, що стосуються 
надходження

AUTHOR – імена людей, що відповідають 
за надходження

REVDAT – історія внесення змін в 
надходження



Типи записів в заголовному розділі
SPRSDE – які застарілі надходження 
замінені на поточне 

JRNL – основне літературне джерело, яке 
описує результати, депоновані в 
надходженні

REMARK – різноманітна службова 
інформація. 



http://www.rcsb.org/

PDB – міжнародний банк даних 
білкових струкутр 



http://ndbserver.rutgers.edu/

NDB - база даних просторових 
структур нуклеїнових кислот



http://www.ccdc.cam.ac.uk/

CSD (Cambridge Crystallographic Data Centre) – 
банк кристалографічних даних 

низькомолекулярних сполук



http://www.bmrb.wisc.edu/

BMRB - банк даних ЯМР-
спектроскопії макромолекул



http://pqs.ebi.ac.uk/

PQS - база даних четвертинних 
структур білків



http://www.ebi.ac.uk/thornton-srv/databases/profunc/

Profunc – аналіз структури для 
пердбачення функцій



http://sfld.rbvi.ucsf.edu/

SFLDB – база даних “структура-
функція” 



http://scop.mrc-lmb.cam.ac.uk/scop/

SCOP – структурна класифікація 
білків



http://cathwww.biochem.ucl.ac.uk/latest/index.html

CATH – структурна класифікація 
білків



http://scor.lbl.gov/

SCOR – структурна класифікація 
РНК



http://www.kinasenet.org/pkr/Welcome.do

The Protein Kinase Resource – 
структури кіназ 



http://mcl1.ncifcrf.gov/hivdb/index.html

HIV Protease Database
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Databases 8: metabolic
⚫ Contain informations that describe enzymes, biochemical 

reactions and metabolic pathways;

⚫ ENZYME and BRENDA: nomenclature databases that store 
informations on enzyme names and reactions;

⚫ Metabolic databases: EcoCyc (specialized on Escherichia coli), 
KEGG, EMP/WIT;
Usually these databases are tightly coupled with query software 
that allows the user to visualise reaction schemes.



BRENDA
Useful to prepare 
lab’s experiments !

http://www.brenda.uni-koeln.de/



http://www.genome.ad.jp/kegg
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Databases 9: bibliographic

⚫ Bibliographic reference databases contain 
citations and abstract informations of 
published life science articles;

⚫ Example: Medline 
⚫ Other more specialized databases also exist 

(i.e. Agricola http://agricola.nal.usda.gov/). 



MCB, 6 sep 2004 EMBnet

Databases 10: others

⚫ There are many databases that cannot be 
classified in the categories listed previously;

⚫ Examples: ReBase (restriction enzymes), 
TRANSFAC (transcription factors), CarbBank, 
GlycoSuiteDB (linked sugars), Protein-protein 
interactions db (Intact, BIND), Protease db 
(MEROPS), biotechnology patents db, etc.;

⚫ As well as many other resources concerning 
any and new aspects of macromolecules and 
molecular biology (Ex: Microarrays).
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Proliferation of databases
⚫  What is the best db for sequence analysis ?
⚫  Which does contain the highest quality data ?
⚫  Which is the more comprehensive ?
⚫  Which is the more up-to-date ?
⚫  Which is the less redundant ?
⚫  Which is the more indexed (allows complex 

queries) ?
⚫  Which Web server does respond most quickly ?
⚫  …….??????
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Some important practical remarks

⚫ Databases: many errors (automated 
annotation) !

⚫ Not all db are available on all servers
⚫ The update frequency is not the same for 

all servers; creation of db_new between 
releases 

⚫ Some servers add automatically useful 
cross-references to an entry (implicit links) 
in addition to already existing links (explicit 
links)



Представление аминокислотной 
последовательности 
в Raw формате:

MSEPQRLFFAIDLPAEIREQIIHWRATHFPPEAGRPVAADNLHLT
LAFLGEVSAEKEKALSLLAGRIRQPGFTLTLDDAGQWLRSRVVWL
GMRQPPRGLIQLANMLRSQAARSGCFQSNRPFHPHITLLRDASEA
VTIPPPGFNWSYAVTEFTLYASSFARGRTRYTPLKRWALTQ



FASTA -формат
FASTA - популярная программа предназначенная для выравнивания 
последователь-
ностей и сканирования баз данных, созданная W.R. Peerson и D.J. Lipman в 
1988 году.   

MSEPQRLFFAIDLPAEIREQIIHWRATHFPPEAGRPVAADNLHLT
LAFLGEVSAEKEKALSLLAGRIRQPGFTLTLDDAGQWLRSRVVWL
GMRQPPRGLIQLANMLRSQAARSGCFQSNRPFHPHITLLRDASEA
VTIPPPGFNWSYAVTEFTLYASSFARGRTRYTPLKRWALTQ

>My_Sequence_Name

>    - уникальный идентификатор

Идентификационная 
строка



ПРИМЕР:

>gi|4885609|ref|NP_005408.1| proto-oncogene tyrosine-protein kinase 
SRC [Homo sapiens]
MGSNKSKPKDASQRRRSLEPAENVHGAGGGAFPASQTPSKPASADGHRGPSAAFAPAAAEPKLFGGFNSS
DTVTSPQRAGPLAGGVTTFVALYDYESRTETDLSFKKGERLQIVNNTEGDWWLAHSLSTGQTGYIPSNYV
APSDSIQAEEWYFGKITRRESERLLLNAENPRGTFLVRESETTKGAYCLSVSDFDNAKGLNVKHYKIRKL
DSGGFYITSRTQFNSLQQLVAYYSKHADGLCHRLTTVCPTSKPQTQGLAKDAWEIPRESLRLEVKLGQGC
FGEVWMGTWNGTTRVAIKTLKPGTMSPEAFLQEAQVMKKLRHEKLVQLYAVVSEEPIYIVTEYMSKGSLL
DFLKGETGKYLRLPQLVDMAAQIASGMAYVERMNYVHRDLRAANILVGENLVCKVADFGLARLIEDNEYT
ARQGAKFPIKWTAPEAALYGRFTIKSDVWSFGILLTELTTKGRVPYPGMVNREVLDQVERGYRMPCPPEC
PESLHDLMCQCWRKEPEERPTFEYLQAFLEDYFTSTEPQYQPGENL

идентификатор

организ
м

ресурс

краткое 
описание

первичный номер

идентификационный 
номероткуда взялась (по данным литературы)



Внимание!!!
Некоторые программы могут быть чувствительны к формату 
записи в FASTA-формате:

•При написании однобуквенного кода всегда используйте заглавные 
буквы;

•При работе с FASTA-последовательностями на ПК всегда 
используйте опцию TEXT;

•При работе с FASTA-форматом в текстовом процессоре Word, 
всегда используйте исключительно ASCII символы;

•Для правильного отображения этих последовательностей в 
текстовом процессоре Word используйте исключительно шрифт 
Courier;

•Применение FASTA-формата в тех случаях, когда требуется RAW-
формат, может вызвать ошибки или привести к тому, что часть 
текста идентификационной линии будет воспринята программой 
как часть последовательности.



Пример подачи последовательности 
в 
первичную базу данных

Isolate P876, 16S rRNA gene sequence. Length: 1449 bp
TGCAAGTCGA ACGGTAGCAG GAAGAAAGCT TGCTTTCTTT GCTGACGAGT GGCGGACGGG TGAGTAATGC TTGGGAATCT GGCTTATGGA GGGGGATAAC
TGTGGGAAAC TGCAGCTAAT ACCGCGTAAT CTCTGAGGAG TAAAGGGTGG GACyTTAGGG CCACCTGCCA TAAGATGAGC CCAAGTGGGA TTAGGTAGTT
GGTGGGGTAA AGGCCTACCA AGCCTGCGAT CTCTAGCTGG TCTGAGAGGA TGACCAGCCA CACTGGAACT GAGACACGGT CCAGACTCCT ACGGGAGGCA
GCAGTGGGGA ATATTGCGCA ATGGGGGGAA CCCTGACGCA GCCATGCCGC GTGAATGAAG AAGGCCTTCG GGTTGTAAAG TTCTTTCGGT AATGAGGAAG
GGGTGTTrTT kAATAGATAG CATCATTGAC GTTAATTACA GAAGAAGCAC CGGCTAACTC CGTGCCAGCA GCCGCGGTAA TACGGAGGGT GCGAGCGTTA
ATCGGAATAA CTGGGCGTAA AGGGCACGCA GGCGGACTTT TAAGTGAGAT GTGAAATCCC CGAGCTTAAC TTGGGAATTG CATTTCAGAC TGGGAGTCTA
GAGTACTTTA GGGAGGGGTA GAATTCCACG TGTAGCGGTG AAATGCGTAG AGATGTGGAG GAATACCGAA GGCGAAGGCA GCCCCTTGGG AATGTACTGA
CGCTCATGTG CGAAAGCGTG GGGAGCAAAC AGGATTAGAT ACCCTGGTAG TCCACGCTGT AAACGCTGTC GATTTGGGGA TTGGGCTTTA AGCTTGGTGC
CCGAAGCTAA CGTGATAAAT CGACCGCCTG GGGAGTACGG CCGCAAGGTT AAAACTCAAA TGAATTGACG GGGGCCCGCA CAAGCGGTGG AGCATGTGGT
TTAATTCGAT GCAACGCGAA GAACCTTACC TACTCTTGAC ATCCTAAGAA GAGCTCAGAG ATGAGCTTGT GCCTTCGGGA ACTTAGAGAC AGGTGCTGCA
TGGCTGTCGT CAGCTCGTGT TGTGAAATGT TGGGTTAAGT CCCGCAACGA GCGCAACCCT TATCCTTTGT TGCCAGCGAT TTGGTCGGGA ACTCAAAGGA
GACTGCCAGT GACAAACTGG AGGAAGGTGG GGATGACGTC AAGTCATCAT GGCCCTTACG AGTAGGGCTA CACACGTGCT ACAATGGTGC ATACAGAGGG
CAGCGAGAGT GCGAGCTTAA GCGAATCTCA GAAAGTGCAT CTAAGTCCGG ATTGGAGTCT GCAACTCGAC TCCATGAAGT CGGAATCGCT AGTAATCGCA
AATCAGAATG TTGCGGTGAA TACGTTCCCG GGCCTTGTAC ACACCGCCCG TCACACCATG GGAGTGGGTT GTACCAGAAG TAGATAGCTT AACCTTCGGG
AGGGCGTTTA CCACGGTATG ATTCATGACT GGGGTGAAGT CGTAACAGA 



Подача в GenBank при 
помощи инструмента BankIt



ШАГ 1.
Резервирование места в базе данных



ШАГ 2. 
Контактная информация



ШАГ 3. 
Внесение текста последовательности.



ШАГ 4. 
Подтверждение заявки и возможные ошибки.



Дякую за увагу
Благодарю за внимание

Thank you for your attention


