
NMR-Daten biologischer Makro-
molek¸le

Den meisten an biologischen Makro-
molek¸len interessierten Internet-Be-
nutzern ist die Protein Data Bank
(πPDB™, http://www.rcsb.org/pdb/) als
zentrale Sammel- und Auskunftsst‰tte
f¸r 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) gefˆr-
derte Datenbank πBioMagResBank™ als

Sammelst‰tte f¸r NMR-Daten biolo-
gisch relevanter Makromolek¸le aus
der Literatur. Schwerpunkt der BioMag-
ResBank ist die Sammlung von chemi-
schen Verschiebungsparametern (1H,
13C, 15N und 31P) von Aminos‰uren,
Peptiden, Proteinen und Nucleins‰uren.
Zurzeit (M‰rz 2002) sind etwa 2000

Proteine und Peptide sowie 52 Daten-
s‰tze mit DNA- und 19 Datens‰tze mit
RNA-Parametern in der Datenbank er-
fasst. F¸r einen kleinen Teil dieser Ein-
tr‰ge finden sich zus‰tzlich zu den che-
mischen Verschiebungen noch die ska-
laren und dipolaren Kopplungen oder
T1- und T2-Relaxationszeiten. Der Gro˚-
teil der Datens‰tze enth‰lt direkte Ver-
weise auf die zugehˆrigen Strukturda-
teien in der PDB-Datenbank. Diese
Links erlauben es dem Benutzer, sich
auf einfache Weise die zugehˆrigen
r‰umlichen 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 Tabelleneintr‰gen 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 stˆ˚t man auf eine
sehr komfortable Eingabemaske (Abbil-
dung 1), die eine gezielte Suche nach
Suchkriterien wie Autor, Name, Tem-
peratur oder pH ermˆglicht. Auf
Wunsch werden die einzelnen Felder
entweder mit einer Und- oder mit einer
Oder-Verkn¸pfung kombiniert. Als
drittes Suchwerkzeug gibt es unter den
Links Retrieve und FASTA Search
noch die Mˆglichkeit, nach Proteinen
und Nucleins‰uren anhand von Se-
quenz‰hnlichkeiten zu suchen, wobei
die gew¸nschte Sequenz in einem Such-
fenster als Einbuchstabencode eingege-
ben wird.

Auf die Datens‰tze kann auf unter-
schiedliche Art zugegriffen werden. Zu-
n‰chst kˆnnen die Daten direkt durch
interaktive Java-Anwendungen aufbe-
reitet und graphisch dargestellt werden
(Abbildung 2). F¸r die meisten Benutzer
d¸rften diese Zugriffsmˆglichkeiten auf
die Daten vˆllig ausreichend sein. Sollen
die Daten jedoch auf komplexere Weise
analysiert werden, so besteht als Alter-
native zu den Java-Applets die Mˆglich-
keit, die Datens‰tze aus dem Browser
heraus als Text-Dateien auf den eigenen
Rechner herunter zu laden, um sie dort
anschlie˚end selbst zu analysieren. F¸r
die Analyse dieser Daten steht unter den
Links Tools und Documentation eine
ausf¸hrliche Beschreibung der Struktur
der Dateien sowie eine Software-Biblio-
thek mit Zugriffsroutinen zur Verf¸-
gung, die das Schreiben eigener Pro-
gramme zur Datenanalyse ermˆglichen.

Mit ihrer Datenmenge stellt die Bio-
MagResBank die wahrscheinlich grˆ˚te
frei zug‰ngliche Ressource an NMR-
Daten von Biomolek¸len dar. Diese
Datensammlung ist nat¸rlich zun‰chst
f¸r den NMR-Spektroskopiker und
NMR-Anwender interessant, der sich
mit der Untersuchung dieser Substanz-
klassen besch‰ftigt. Durch ihre vielf‰lti-
gen Abfragemˆglichkeiten und einge-
bauten Analysetools bietet sie aller-
dings auch f¸r Ausbildungszwecke, z.B.
‹bungen oder Praktika zur instrument-
ellen Analytik, ein sehr interessantes
Anwendungspotential, insbesondere we-
gen ihrer intuitiven Bedienung und in-
teraktiven graphischen Abfragemˆglich-
keiten.
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F¸r weitere Informationen besuchen Sie:

http://www.bmrb.wisc.edu
oder nehmen Sie Kontakt auf mit

marhley@nmrfam.wisc.edu

Abbildung 2. Chemische Verschiebungen (13C) eines Komplexes von Phosphotransferase, sortiert
nach den Aminos‰uren (Ausschnitt).

Abbildung 1. Suchmaske der BioMagResBank.


