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NMR-Daten biologischer Makro-
molekiile

Den meisten an biologischen Makro-
molekiilen interessierten Internet-Be-
nutzern ist die Protein Data Bank
(,PDB*, http://www.rcsb.org/pdb/) als
zentrale Sammel- und Auskunftsstitte
fiir Strukturfragen von Proteinen sicher-
lich ein Begriff. Weniger bekannt dage-
gen ist, dass die PDB einen kleineren
Vetter hat: die vor allem vom National
Institute of Health (NIH, USA) gefor-
derte Datenbank ,,BioMagResBank*“ als
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BioMagResBank,

A Repotitony for Data from MMR Spectroscopy
on Prowins, Pepudes. and Muclsic Acids

Sammelstitte fiir NMR-Daten biolo-
gisch relevanter Makromolekiile aus
der Literatur. Schwerpunkt der BioMag-
ResBank ist die Sammlung von chemi-
schen Verschiebungsparametern ('H,
BC, BN und *'P) von Aminosiuren,
Peptiden, Proteinen und Nucleinséduren.
Zurzeit (Mirz 2002) sind etwa 2000

NMEREBrowse

List of 4 Matching 1D Codes

[¥isplay Crptions

= [Soriey D =] [Aad Comimnts =] [45pty Cansmarh =] [SaaxchFutEnis 1

Lot Protam

Search Criteria
soewasios nuae s [

rravere: [Pacmetodon

BE highar thas M Lamar chan

TARBSTAILTS hiphar Tham

e
Abbildung 1. Suchmaske der BioMagResBank.
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Abbildung 2. Chemische Verschiebungen (*C) eines Komplexes von Phosphotransferase, sortiert

nach den Aminosiuren (Ausschnitt).

Proteine und Peptide sowie 52 Daten-
sdtze mit DNA- und 19 Datensétze mit
RNA-Parametern in der Datenbank er-
fasst. Fiir einen kleinen Teil dieser Ein-
trage finden sich zusitzlich zu den che-
mischen Verschiebungen noch die ska-
laren und dipolaren Kopplungen oder
T,- und T,-Relaxationszeiten. Der Grof3-
teil der Datensétze enthélt direkte Ver-
weise auf die zugehorigen Strukturda-
teien in der PDB-Datenbank. Diese
Links erlauben es dem Benutzer, sich
auf einfache Weise die zugehorigen
rdumlichen Strukturen des Proteins an-
zuschauen und so z.B. Korrelationen
zwischen chemischer Verschiebung und
molekularer Konformation zu untersu-
chen.

Wie jede Datenbank hat auch die
BioMagResBank eingebaute Suchfunk-
tionen. Das intuitiv einfachste Such-
werkzeug ist hinter den Links Retrieve
und Query Grid Interface in Form von
anklickbaren Tabelleneintridgen von der
Homepage aus erreichbar. Bei diesen
Tabellen sind in der Art eines Schach-
bretts in der Horizontalen die Biopoly-
merklassen und in der Vertikalen die
NMR-Parameter-Typen  aufgetragen,
wodurch sich auf sehr einfache Weise
bestimmte Gruppen von Daten selektie-
ren lassen. Das zweite und vielseitigste
Werkzeug versteckt sich hinter den
Links Retrieve und NMR Data Browser.
Folgt man diesen, so sto3t man auf eine
sehr komfortable Eingabemaske (Abbil-
dung 1), die eine gezielte Suche nach
Suchkriterien wie Autor, Name, Tem-
peratur oder pH ermoglicht. Auf
Wunsch werden die einzelnen Felder
entweder mit einer Und- oder mit einer
Oder-Verkniipfung  kombiniert.  Als
drittes Suchwerkzeug gibt es unter den
Links Retrieve und FASTA Search
noch die Moglichkeit, nach Proteinen
und Nucleinsduren anhand von Se-
quenzdhnlichkeiten zu suchen, wobei
die gewiinschte Sequenz in einem Such-
fenster als Einbuchstabencode eingege-
ben wird.
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Auf die Datensdtze kann auf unter-
schiedliche Art zugegriffen werden. Zu-
nichst konnen die Daten direkt durch
interaktive Java-Anwendungen aufbe-
reitet und graphisch dargestellt werden
(Abbildung 2). Fiir die meisten Benutzer
diirften diese Zugriffsmoglichkeiten auf
die Daten vollig ausreichend sein. Sollen
die Daten jedoch auf komplexere Weise
analysiert werden, so besteht als Alter-
native zu den Java-Applets die Mo6glich-
keit, die Datensitze aus dem Browser
heraus als Text-Dateien auf den eigenen
Rechner herunter zu laden, um sie dort
anschlieend selbst zu analysieren. Fiir
die Analyse dieser Daten steht unter den
Links Tools und Documentation eine
ausfiihrliche Beschreibung der Struktur
der Dateien sowie eine Software-Biblio-
thek mit Zugriffsroutinen zur Verfii-
gung, die das Schreiben eigener Pro-
gramme zur Datenanalyse ermdglichen.

Mit ihrer Datenmenge stellt die Bio-
MagResBank die wahrscheinlich grofite
frei zugingliche Ressource an NMR-
Daten von Biomolekiilen dar. Diese
Datensammlung ist natiirlich zunichst
fuir den NMR-Spektroskopiker und
NMR-Anwender interessant, der sich
mit der Untersuchung dieser Substanz-
klassen beschiftigt. Durch ihre vielfalti-
gen Abfragemoglichkeiten und einge-
bauten Analysetools bietet sie aller-
dings auch fiir Ausbildungszwecke, z. B.
Ubungen oder Praktika zur instrument-
ellen Analytik, ein sehr interessantes
Anwendungspotential, insbesondere we-
gen ihrer intuitiven Bedienung und in-
teraktiven graphischen Abfragemoglich-
keiten.
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Fiir weitere Informationen besuchen Sie:

http://www.bmrb.wisc.edu

oder nehmen Sie Kontakt auf mit
marhley@nmrfam.wisc.edu
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