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電子顕微鏡 (単粒子解析) 

の構造・マップの登録



EMDBとは

• 単粒子，トモグラフィ，サブトモグラム平均化，ヘリカル再構成，電子結晶学のマップを
登録するデータバンク

• PDBの0個以上のエントリと対応可能

• PDBと同時に登録可能 (まだPDB形式もOK)

• XMLヘッダ + MRC/CCP4マップファイルで構成

• ftp://ftp.pdbj.org/pub/emdb/structures/EMD-xxxxx/

• header/

• images/

• fsc/

• map/      primary map

• masks/  

• other/    half maps and additional maps etc

• …

2

https://www.ebi.ac.uk/pdbe/emdb/ 
The Electron Microscopy Data Bank (EMDB) is a public repository for electron microscopy density maps of 
macromolecular complexes and subcellular structures. It covers a variety of techniques, including single-
particle analysis, electron tomography, and electron (2D) crystallography. 
The EMDB was founded at EBI in 2002, under the leadership of Kim Henrick. Since 2007 it has been operated jointly 
by the PDBe, and the Research Collaboratory for Structural Bioinformatics (RCSB PDB) as a part of EMDataBank which 
is funded by a joint NIH grant to PDBe, the RCSB and the National Center for Macromolecular Imaging (NCMI).

ftp://ftp.pdbj.org/pub/emdb/structures/
https://www.ebi.ac.uk/pdbe/emdb/
http://www.ebi.ac.uk/pdbe
http://www.rcsb.org/
http://www.emdatabank.org/
https://cryoem.slac.stanford.edu/ncmi/


EMDB統計 3
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EMDB登録に必要なデータ 4

http://www.wwpdb.org/deposition/tutorial#electron-microscopy-volume-map-depositions

• 必須

• Primary map
• Image of the map (500×500 pixels in .jpg, .png, etc. 

format)
• 推奨

• FSC curves
• Half maps
• Masks
• その他使用したmap (additional maps)

• Map fileはそれぞれpixel sizeとrecommended contour levelの
情報が必要

• 試料状態・電顕・検出器・測定条件・解析方法の情報も必要

http://www.wwpdb.org/deposition/tutorial#electron-microscopy-volume-map-depositions


Half mapsを必ず登録してください (お願い)

• Unfiltered, unmasked, unweighted!

• Variance

• FSCの話

• EMDA Best map, local CC

• Composite mapの場合は使ったhalf mapsすべてを登録
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Primary map

Half maps

モデル構築(精密化)に使用した，目で見て欲しいマップ

実際の解析結果に対応（結晶で言うFo, σ(Fo))
Half mapsとmaskがあればFSCカーブも再計算可能
複数の再構成を組み合わせている場合は各half mapsを登録

See Murshudov (2016) Methods in Enzymology

F1o = Ft + n1
<latexit sha1_base64="bCkf8bk9598n8eHHSTXYoxvf490="></latexit>

F2o = Ft + n2
<latexit sha1_base64="V5imK6Xq+t1exO8tPwC9/4W7qOk="></latexit>

�2
n =

var(F1o � F2o )
4<latexit sha1_base64="NK41x1H+a/8+h51T/lZewoZRD6A="></latexit>

Fo =
F1o + F2o

2
= Ft +

n1 + n2
2

= Ft + n
<latexit sha1_base64="C+Ll5S/YGEnRLlHv2IXGRxqWfQ8="></latexit>

FSCfull =
�2
T

�2
T + �2

n

=
2FSChalf

1 + FSChalf
<latexit sha1_base64="Zm9Tb0Dj9h9dXyIMyYge7ZoMsv4="></latexit>

var(Fo ) = var(Ft ) + var(n) = �2
T + �2

n
<latexit sha1_base64="boTYWQR3P/CHqYRG09GVNXEBa3E="></latexit>

FSChalf =
Õ
Fo1Fo2⇤pÕ |Fo1 |2

Õ |Fo2 |2
=

�2
T

�2
T + 2�2

n
<latexit sha1_base64="Jpw+U5alMkXK+d/OMrbZSMWsRjg="></latexit>

→精密化ターゲットに利用: p (Fo; Fc) / exp

 
� |Fo � DFc |2

�2
U,T + �2

n

!
<latexit sha1_base64="NRK5uZwdI4jTBsuBgiMK6c2RIj0="></latexit>

十分細かい分解能シェル内において以下の議論が適用

(F1o, F2o: Half map 1,2のFourier係数)

(Fo: Full mapのFourier係数)

(Variance of signal + variance of noise)

(Foのnoise) この方法による精密化は現在開発中

https://doi.org/10.1016/bs.mie.2016.05.033


Half mapsを必ず登録してください (お願い) 6

EMDA (Author: Rangana Warshamanage) 
https://gitlab.com/ccpem/emda

利用例: half mapsを用いたvalidation

CC(⇢m , ⇢o ) = CC(⇢m , ⇢t )
s

2CC(⇢o1, ⇢o2)
1 + CC(⇢o1, ⇢o2)

<latexit sha1_base64="mennGu67DUt4MK6O177h4xPC75s="></latexit>

See Nicholls et al. (2018) Acta Cryst. Dt: true, m: model

emda rcc --h1 emd_22162_half_map_1.map --h2 emd_22162_half_map_2.map --mdl 6x6f.pdb --res 4

cf: https://www.ccpem.ac.uk/training/validation_symposium_2020/Rangana_zoomposia.pdf

RCCfull =
2CC(⇢o1, ⇢o2)

1 + CC(⇢o1, ⇢o2)
<latexit sha1_base64="dIowI1+tNEc1IRTiUR0RiO2x+cE="></latexit>

CC(⇢m , ⇢o )
<latexit sha1_base64="lIcEcixxK6oqigvkJUGD2LU75Gg="></latexit>

Full-map equivalent for 
real space half map CC

Map-model CC

Kernel size: 5 px

https://gitlab.com/ccpem/emda
https://doi.org/10.1107/S2059798318007313
https://www.ccpem.ac.uk/training/validation_symposium_2020/Rangana_zoomposia.pdf


できれば小さなboxで登録を 7

relion_image_handler --i input.mrc --o output.mrc --new_box 256

Box size: 600 × 600 × 600
824 MB

Box size: 256 × 256 × 256
65 MB

モデル構築前に切り出してしまうことをお勧めします
(特に高分解能などでboxを大きく取っている時)
mask+10 Å程度取っておけば十分



非対称単位のみの登録を (ご提案) 8

• マップに対称性が適用されているならばモデルもその対称に従う必要がある

• 対称ならば独立な部分だけの座標を登録するべき

• 対称性を記述(BIOMT/_pdbx_struct_oper_list)して登録すれば拡張した全体の座標もPDB
で提供される

• 現状Validation reportでは対称性を考慮してくれない問題はある… (改善していく予定)

• Annotation作業でも混乱が生じがちなので，ファイルを要求し自分できちんと確認する



非対称単位のみの登録を (ご提案) 9

Box size= 136.499 Å

$ relion_refine --sym O --print_symmetry_ops 
 R(1)=  
            1             0             0  
            0             1             0  
            0             0             1  
 R(2)=  
            0             1             0  
            0             0             1  
            1             0             0  
 R(3)=  
            0             0             1  
            1             0             0  
            0             1             0  
 R(4)=  
            0             1             0  
           -1             0             0  
            0             0             1  
 ⋮ 
 R(24)=  
            0            -1             0  
           -1             0             0  
            0             0            -1 

MTRIX1   1  1.000000  0.000000  0.000000        0.00000    1 
MTRIX2   1  0.000000  1.000000  0.000000        0.00000    1 
MTRIX3   1  0.000000  0.000000  1.000000        0.00000    1 
MTRIX1   2  0.000000  1.000000  0.000000        0.00000      
MTRIX2   2  0.000000  0.000000  1.000000        0.00000      
MTRIX3   2  1.000000  0.000000  0.000000        0.00000      
MTRIX1   3  0.000000  0.000000  1.000000        0.00000 
MTRIX2   3  1.000000  0.000000  0.000000        0.00000 
MTRIX3   3  0.000000  1.000000  0.000000        0.00000 
MTRIX1   4  0.000000  1.000000  0.000000        0.00000      
MTRIX2   4 -1.000000  0.000000  0.000000      136.49921      
MTRIX3   4  0.000000  0.000000  1.000000        0.00000      
⋮ 
MTRIX1  24  0.000000 -1.000000  0.000000      136.49921 
MTRIX2  24 -1.000000  0.000000  0.000000      136.49921 
MTRIX3  24  0.000000  0.000000 -1.000000      136.49921

原点ではなくboxの中心周りの対称操作にする必要があるため，

の並進が必要(M: 回転行列，c: boxの中心座標)
c �Mc

<latexit sha1_base64="DUoG7oh2tgVzqN51Ch/gVfZoHqQ="></latexit>

Download https://github.com/keitaroyam/yamtbx/blob/master/yamtbx/command_line/set_mtrix_records.py 
cctbx.python set_mtrix_records.py asym.pdb O [--box-size=136.499] [--overwrite] 
gemmi convert --expand-ncs=new asym.pdb complete.pdb

PDB: 7a4m

• 非対称単位だけのモデルから全体を再現できるよう，再構成
で使用した対称操作を記述する

• REFMAC5の場合はNCSconstraintの機能を使ってそのまま
非対称単位だけで精密化できる (要ver. 5.8.0272)

• 他の場合は同一構造になるように注意して精密化し，非対称
単位だけ取り出してMTRIXを記述すればよい

• 手でやるのは大変なので以下の方法を一応用意しました (ちゃんと
したパイプラインを整備する予定…)

https://github.com/keitaroyam/yamtbx/blob/master/yamtbx/command_line/set_mtrix_records.py


あまり嬉しくないエントリの例 (1) 10

PDB 6v21 / EMD-21024
Primary mapとhalf mapsとでpixel sizeが一致しない

emd_21024.map
384×384×384
0.562 Å/px

emd_21024_half_map_1.map
384×384×384
0.566 Å/px

emd_21024_half_map_2.map
384×384×384
0.566 Å/px

Primary map

Half map 1正しいpixel sizeを使って解析しているか要確認！

(PostProcessでpixel sizeを変えて，half mapsの方がそのままになった？)



あまり嬉しくないエントリの例 (2) 11

Half mapsがlow-pass/sharpen/maskされてたりする

relion_image_handler --i emd_9939_half_map_1.map:mrc --power

Validation reportを見ましょう..orz
(Raw map = sum of half maps)

Page 27 Full wwPDB EM Validation Report EMD-9939, 6K7L

7.3 Rotationally averaged power spectrum i○

*Reported resolution corresponds to spatial frequency of 0.353 Å�1
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PDB 6k7l / EMD-9939

間違えてPostProcess後のhalf mapsをアップしてしまった
(差し替え依頼中)



あまり嬉しくないエントリの例 (3) 12

PDB 5mm2 / EMD-3528
完全にずれている・対称操作の記述も無し



あまり嬉しくないエントリの例 (4) 13

PDB 6crz / EMD-7577

3.5° rotation
+ 1.7 Å

(Jiggle-fit by COOT)

微妙にずれている



あまり嬉しくないエントリの例 (5) 14

PDB 6fbs / EMD-4225



あまり嬉しくないエントリの例 (5) 14

PDB 6fbs / EMD-4225

「並進対称性」を適用すると重なる
→結晶ではないので厳密には正しくない取り扱い
(COOTでモデル組むときにboxの外で始めてしまった？)



あまり嬉しくないエントリの例 (6) 15

PDB 6wx6 / EMD-21951
原点がboxの中心からずれている

Center of mass (protein model):
[117.504, 117.504, 116.688]

Center of the box:
[117.504, 117.504, 117.504]

Voxel size:
[0.816, 0.816, 0.816]

Zに-1 pxずれている

(この場合これが原因か分かりませんが)  
手系を反転させるときに relion_image_handler --flipZ 等を使うと

中心がズレてしまうので，--invert_handを使いましょう



あまり嬉しくないエントリの例 (7) 16

   2288 C1 
    385 C2 
    212 C3 
    206 C4 
     72 C5 
     86 C6 
     52 C7 
     10 C8 
      7 C9 
      2 C10 
      5 C11 
     12 C12 
      6 C13 
     13 C14 
     13 C15 
      5 C16 
      1 C17 
      1 C18 
      1 C21 
      2 C22 
      1 C23 
      5 C24 
      1 C27 
      1 C30 
      1 C31 
      1 C32 
      1 C33 
      1 C34 
      1 C38 
      1 C42 
      3 C60 
      1 C532

Cn対称リスト (頻度)

!?

明らかに点群532 (I)の間違い

これもicosahedralの間違い (多重度60の意味?)

https://www.emdataresource.org/EMD-4633

https://www.emdataresource.org/EMD-10220

https://www.emdataresource.org/EMD-4633
https://www.emdataresource.org/EMD-10220


あまり嬉しくないエントリの例 (8) 17

PDB 4aod

MTRIX1   1  1.000000  0.000000  0.000000        0.00000    1 
MTRIX2   1  0.000000  1.000000  0.000000        0.00000    1 
MTRIX3   1  0.000000  0.000000  1.000000        0.00000    1 
MTRIX1   2 -0.638235  0.262556  0.723685       93.23290 
MTRIX2   2  0.263276 -0.808923  0.525670      145.85156 
MTRIX3   2  0.723424  0.526030  0.447158      -99.61087 
MTRIX1   3  0.053540 -0.688324  0.723425      130.33752 
MTRIX2   3  0.688513 -0.499271 -0.526002      191.18123 
MTRIX3   3  0.723245  0.526250  0.447189      -99.61156 
MTRIX1   4 -0.138197  0.951057 -0.276390       66.28390 
MTRIX2   4 -0.425326 -0.309014 -0.850652      369.65385 
MTRIX3   4 -0.894427 -0.000002  0.447214      206.95127 
MTRIX1   5  0.361983  0.262984 -0.894320      181.51684 
MTRIX2   5 -0.588201  0.808715 -0.000268      111.52288 
MTRIX3   5  0.723179  0.526137  0.447428      -99.64622 
MTRIX1   6 -0.447790  0.850337 -0.276426      124.96839 
MTRIX2   6 -0.525647 -0.000262  0.850703       96.54892 
MTRIX3   6  0.723312  0.526239  0.447094      -99.60640 
MTRIX1   7  0.809328 -0.587357  0.000117      111.22375 
MTRIX2   7 -0.587357 -0.809328 -0.000046      342.75416 
MTRIX3   7  0.000122 -0.000031 -1.000000      285.98582 
MTRIX1   8 -0.671086  0.687901  0.276470      101.05413 
MTRIX2   8  0.162163  0.500082 -0.850659      169.94620 
MTRIX3   8 -0.723427 -0.526032 -0.447150      385.60843 
MTRIX1   9 -0.361624 -0.263238  0.894390      104.46807 
MTRIX2   9 -0.588261  0.808671  0.000161      111.45480 
MTRIX3   9 -0.723310 -0.526077 -0.447288      385.63868 
MTRIX1  10  0.447724 -0.850437  0.276224      161.09678 
MTRIX2  10 -0.525930 -0.000630  0.850528       96.67429 
MTRIX3  10 -0.723146 -0.526076 -0.447552      385.65377 
MTRIX1  11  0.638661 -0.262488 -0.723334      192.63400 
MTRIX2  11  0.263075 -0.808894  0.525816      145.85092 
MTRIX3  11 -0.723121 -0.526109 -0.447555      385.65465 
MTRIX1  12 -0.053475  0.688102 -0.723641      155.73938 
MTRIX2  12  0.688529 -0.499455 -0.525807      191.15112 
MTRIX3  12 -0.723235 -0.526365 -0.447070      385.60831

REMARK 350 BIOMOLECULE: 1 
REMARK 350 APPLY THE FOLLOWING TO CHAINS: A, B, C, D, E 
REMARK 350   BIOMT1   1  1.000000  0.000000  0.000000        0.00000 
REMARK 350   BIOMT2   1  0.000000  1.000000  0.000000        0.00000 
REMARK 350   BIOMT3   1  0.000000  0.000000  1.000000        0.00000 
REMARK 350   BIOMT1   2  0.997251  0.000950 -0.074094       12.65858 
REMARK 350   BIOMT2   2  0.000950 -1.000000 -0.000035      328.65829 
REMARK 350   BIOMT3   2 -0.074094 -0.000035 -0.997251      345.43041 
REMARK 350   BIOMT1   3 -0.998591 -0.037548  0.037505      236.77609 
REMARK 350   BIOMT2   3 -0.037548  0.000417 -0.999295      337.19833 
REMARK 350   BIOMT3   3  0.037505 -0.999295 -0.001826      328.68044 
REMARK 350   BIOMT1   4 -0.998660  0.036598  0.036589      224.75055 
REMARK 350   BIOMT2   4  0.036598 -0.000418  0.999330       -8.32664 
REMARK 350   BIOMT3   4  0.036589  0.999330 -0.000922        0.09779 
REMARK 350   BIOMT1   5  0.053080 -0.687990  0.723777      103.35324 
REMARK 350   BIOMT2   5  0.688179 -0.500000 -0.525747      253.60843 
REMARK 350   BIOMT3   5  0.723597  0.525994  0.446920      -79.02119 
REMARK 350   BIOMT1   6 -0.001347  0.688014 -0.725696      127.92609 
REMARK 350   BIOMT2   6  0.724767  0.500672  0.473329      -83.61828 
REMARK 350   BIOMT3   6  0.688993 -0.525323 -0.499325      257.39075 
REMARK 350   BIOMT1   7 -0.000027 -0.725546  0.688173      121.82351 
REMARK 350   BIOMT2   7 -0.688154  0.499328  0.526418       75.15089 
REMARK 350   BIOMT3   7 -0.725565 -0.473555 -0.499301      416.56757 
REMARK 350   BIOMT1   8 -0.051706  0.725522 -0.686254      121.08238 
REMARK 350   BIOMT2   8 -0.724792 -0.500000 -0.474000      412.38894 
REMARK 350   BIOMT3   8 -0.687024  0.472883  0.551705       79.27151 
REMARK 350   BIOMT1   9  0.053080  0.688179  0.723597     -122.83448 
REMARK 350   BIOMT2   9 -0.687990 -0.500000  0.525994      239.47488 
REMARK 350   BIOMT3   9  0.723777 -0.525747  0.446920       93.84533 
REMARK 350   BIOMT1  10 -0.000027 -0.688154 -0.725565      353.96547 
REMARK 350   BIOMT2  10 -0.725546  0.499328 -0.473555      248.13124 
REMARK 350   BIOMT3  10  0.688173  0.526418 -0.499301       84.59608 
REMARK 350   BIOMT1  11 -0.051706 -0.724792 -0.687024      359.61844 
REMARK 350   BIOMT2  11  0.725522 -0.500000  0.472883       80.86028 
REMARK 350   BIOMT3  11 -0.686254 -0.474000  0.551705      234.83130 
REMARK 350   BIOMT1  12 -0.001347  0.724767  0.688993     -116.56422 
REMARK 350   BIOMT2  12  0.688014  0.500672 -0.525323       89.06357 
REMARK 350   BIOMT3  12 -0.725696  0.473329 -0.499325      260.93594

MTRIX
(_struct_ncs_oper)

BIOMT
(_pdbx_struct_oper_list)

MTRIXとBIOMTで 
operatorが食い違っている



登録の流れ 18

PostProcess/job798/note.txt: 
`which relion_postprocess` --mask MaskCreate/job790/mask.mrc 
 --i Refine3D/job796/run_half1_class001_unfil.mrc …

PostProcess/job798/postprocess_masked.mrc 
PostProcess/job798/postprocess_fsc.xml 
MaskCreate/job790/mask.mrc 
Refine3D/job796/run_half1_class001_unfil.mrc 
Refine3D/job796/run_half2_class001_unfil.mrc 
Refmac_1/refined.mmcif

～RELION 3.1で解析した1.93 Å streptavidinの場合～

←Primary map
←FSC curve
←Mask
←Half map 1
←Half map 2
←精密化した構造

+ サムネイル画像 (500×500 px)

解析: 東京大学 平泉将浩さん
西澤准教授・濡木教授

構造は非対称単位のみ．mmCIFに対称操作は
記述済み (REFMACによる出力)

loop_ 
_struct_ncs_oper.id 
_struct_ncs_oper.code 
_struct_ncs_oper.matrix[1][1] 
_struct_ncs_oper.matrix[1][2] 
_struct_ncs_oper.matrix[1][3] 
_struct_ncs_oper.vector[1] 
_struct_ncs_oper.matrix[2][1] 
_struct_ncs_oper.matrix[2][2] 
_struct_ncs_oper.matrix[2][3] 
_struct_ncs_oper.vector[2] 
_struct_ncs_oper.matrix[3][1] 
_struct_ncs_oper.matrix[3][2] 
_struct_ncs_oper.matrix[3][3] 
_struct_ncs_oper.vector[3] 
1 given 1 0 0 0 0 1 0 0 0 0 1 0 
2 generate -1 0 0 87.99963 0 -1 0 87.99963 0 0 1 0 
3 generate 1 0 0 0 0 -1 0 87.99963 0 0 -1 87.99963 
4 generate -1 0 0 87.99963 0 1 0 0 0 0 -1 87.99963 

Map・maskは上記を切り出したもの



登録の流れ 19

座標もあるときは同時に
登録しましょう



登録の流れ 20



登録の流れ 20

• Pixel sizeはヘッダと異なると警告が出る (ヘッダのま
までOKのオプションが欲しい…)

• Contour levelはChimeraやCOOT等で確認しておくこ
と (rmsdレベルで書かないように注意)

• Descriptionも書いておいたほうが良いかも
• ミスがあるとpixel, contour, descriptionは全部消える(!)
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• CELL
• COMPLEX
• ORGANELLE OR CELLULAR COMPONENT
• RIBOSOME
• TISSUE
• VIRUS

かなり不思議な分類・・
(_em_entity_assembly.typeに対応)
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• 2D ARRAY
• 3D ARRAY
• FILAMENT
• HELICAL ARRAY
• PARTICLE
• TISSUE

• ETHANE
• ETHANE-PROPANE
• FREON 12
• FREON 22
• HELIUM
• METHANE
• NITROGEN
• OTHER
• PROPANE
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TFS KRIOSとFEI TITAN KRIOSが別にある…

• FLOOD BEAM
• OTHER
• SPOT SCAN

• BRIGHT FIELD
• DARK FIELD
• DIFFRACTION
• OTHER

• FIELD EMISSION GUN
• LAB6
• OTHER
• TUNGSTEN HAIRPIN
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ここで”image”はmovieのことを
意味しているようです
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• NONE
• PHASE FLIPPING AND 

AMPLITUDE CORRECTION
• PHASE FLIPPING ONLY

• EMDB MAP
• INSILICO MODEL
• NONE
• ORTHOGONAL TILT
• OTHER
• PDB ENTRY
• RANDOM CONICAL TILT

• ANGULAR RECONSTITUTION
• COMMON LINE
• MAXIMUM LIKELIHOOD
• NOT APPLICABLE
• OTHER
• PROJECTION MATCHING
• RANDOM ASSIGNMENT
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• AB INITIO MODEL
• BACKBONE TRACE
• FLEXIBLE FIT
• OTHER
• RIGID BODY FIT

どうしてこういう選択肢なのか？選びづらい…
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• PDBにBIOMTを書いておいても自動で読んでくれない模様
• mmCIFに_pdbx_struct_oper_listを入れておくと読んでくれる？（未確認）
• 手打ちは絶対にミスをするのでコピペしましょう (annotatorにMTRIXと同じ情報を入れておいてと頼んだことあり)
• MTRIX/BIOMTはannotation時におかしくなりやすい印象があります． 
ファイルを要求して自分できちんと確認した方が良いです
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1 Overall quality at a glance i○

The following experimental techniques were used to determine the structure:
ELECTRON MICROSCOPY

The reported resolution of this entry is 1.92 Å.

Percentile scores (ranging between 0-100) for global validation metrics of the entry are shown in
the following graphic. The table shows the number of entries on which the scores are based.

Metric Whole archive
(#Entries)

EM structures
(#Entries)

Clashscore 158937 4297
Ramachandran outliers 154571 4023

Sidechain outliers 154315 3826

The table below summarises the geometric issues observed across the polymeric chains and their fit
to the map. The red, orange, yellow and green segments of the bar indicate the fraction of residues
that contain outliers for >=3, 2, 1 and 0 types of geometric quality criteria respectively. A grey
segment represents the fraction of residues that are not modelled. The numeric value for each
fraction is indicated below the corresponding segment, with a dot representing fractions <=5%
The upper red bar (where present) indicates the fraction of residues that have poor fit to the EM
map (all-atom inclusion < 40%). The numeric value is given above the bar.

Mol Chain Length Quality of chain

1 A 119
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3 Residue-property plots i○

These plots are drawn for all protein, RNA, DNA and oligosaccharide chains in the entry. The
first graphic for a chain summarises the proportions of the various outlier classes displayed in the
second graphic. The second graphic shows the sequence view annotated by issues in geometry and
atom inclusion in map density. Residues are color-coded according to the number of geometric
quality criteria for which they contain at least one outlier: green = 0, yellow = 1, orange = 2
and red = 3 or more. A red diamond above a residue indicates a poor fit to the EM map for
this residue (all-atom inclusion < 40%). Stretches of 2 or more consecutive residues without any
outlier are shown as a green connector. Residues present in the sample, but not in the model, are
shown in grey.

• Molecule 1:

Chain A:
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モデルのマップに対する評価は指定したcontour levelに依存している模様
(なのであまり意味はない…)
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6 Map visualisation i○

This section contains visualisations of the EMDB entry D_1300020330. These allow visual inspec-
tion of the internal detail of the map and identification of artifacts.

Images derived from a raw map, generated by summing the deposited half-maps, are presented
below the corresponding image components of the primary map to allow further visual inspection
and comparison with those of the primary map.

6.1 Orthogonal projections i○

6.1.1 Primary map

X Y Z

6.1.2 Raw map

X Y Z

The images above show the map projected in three orthogonal directions.
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6.2 Central slices i○

6.2.1 Primary map

X Index: 55 Y Index: 55 Z Index: 55

6.2.2 Raw map

X Index: 55 Y Index: 55 Z Index: 55

The images above show central slices of the map in three orthogonal directions.

Raw map = half mapsを足したもの
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6.3 Largest variance slices i○

6.3.1 Primary map

X Index: 69 Y Index: 61 Z Index: 55

6.3.2 Raw map

X Index: 69 Y Index: 49 Z Index: 55

The images above show the largest variance slices of the map in three orthogonal directions.

Page 12 Preliminary Full wwPDB EM Validation Report D_1300020330

6.4 Orthogonal surface views i○

6.4.1 Primary map

X Y Z

The images above show the 3D surface view of the map at the recommended contour level 0.05.
These images, in conjunction with the slice images, may facilitate assessment of whether an ap-
propriate contour level has been provided.

6.4.2 Raw map

X Y Z

These images show the 3D surface of the raw map. The raw map’s contour level was selected so
that its surface encloses the same volume as the primary map does at its recommended contour
level.
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6.5 Mask visualisation i○

This section shows the 3D surface view of the primary map at 50% transparency overlaid with the
specified mask at 0% transparency

A mask typically either:

• Encompasses the whole structure

• Separates out a domain, a functional unit, a monomer or an area of interest from a larger
structure

6.5.1 D_1300020330_em-mask-volume_P1.map.V2 i○

X Y Z

Maskとmapがきちんと重なっているか

悪い例:

https://www.emdataresource.org/EMD-4906

https://www.emdataresource.org/EMD-4906
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7 Map analysis i○

This section contains the results of statistical analysis of the map.

7.1 Map-value distribution i○

The map-value distribution is plotted in 128 intervals along the x-axis. The y-axis is logarithmic.
A spike in this graph at zero usually indicates that the volume has been masked.
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7.2 Volume estimate i○

The volume at the recommended contour level is 11 nm3; this corresponds to an approximate mass
of 10 kDa.

The volume estimate graph shows how the enclosed volume varies with the contour level. The
recommended contour level is shown as a vertical line and the intersection between the line and
the curve gives the volume of the enclosed surface at the given level.

だいたい過小評価される印象
(結局recommended contour level依存)
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7.3 Rotationally averaged power spectrum i○

*Reported resolution corresponds to spatial frequency of 0.521 Å�1
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8 Fourier-Shell correlation i○

Fourier-Shell Correlation (FSC) is the most commonly used method to estimate the resolution of
single-particle and subtomogram-averaged maps. The shape of the curve depends on the imposed
symmetry, mask and whether or not the two 3D reconstructions used were processed from a
common reference. The reported resolution is shown as a black line. A curve is displayed for the
half-bit criterion in addition to lines showing the 0.143 gold standard cut-off and 0.5 cut-off.

8.1 FSC i○

*Reported resolution corresponds to spatial frequency of 0.521 Å�1
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8.2 Resolution estimates i○

Resolution estimate (Å) Estimation criterion (FSC cut-off)
0.143 0.5 Half-bit

Reported by author - - -
Author-provided FSC curve 1.95 2.38 1.99

Calculated* 2.41 2.92 2.46

*Resolution estimate based on FSC curve calculated by comparison of deposited half-maps.

FSC計算でmaskを考慮してくれない
ので悪くなる
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9 Map-model fit i○

This section contains information regarding the fit between EMDB map D_1300020330 and PDB
model D_1300020330. Per-residue inclusion information can be found in section 3 on page 4.

9.1 Map-model overlay i○

X Y Z

The images above show the 3D surface view of the map at the recommended contour level 0.05 at
50% transparency in yellow overlaid with a ribbon representation of the model coloured in blue.
These images allow for the visual assessment of the quality of fit between the atomic model and
the map.
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9.2 Atom inclusion i○

At the recommended contour level, 83% of all backbone atoms, 76% of all non-hydrogen atoms,
are inside the map.

MTRIX (_struct_ncs_oper)を見てくれな
いので非対称単位しか表示されない 
(近々変わるはず)



PDBjアノテータの方による登録の注意点
1.対応するマップと座標はできるだけ一緒に（同じdeposition_idで）登録してください
• マップと座標を別々に登録してしまうと、マップと座標の重なりに関する検証レ
ポートが作成できなくなってしまう。
• データの公開時期をそろえる場合も好都合

2.マップと座標のRelease Statusはできるだけ同一にしてください
• 特別な事情がない限り、同じStatusにしないとあとの処理が混乱。

3.マップの差し替えはできるだけrelease前に行ってください
• release前なら、主マップ(primary map)の差し替え(replace)は可能です。Release
後に主マップを入れ替えるには、Obsoleteが必要となり、EMDB IDが変更され
ることになってしまいます。

4.対称性のあるウィルスカプシドなどの座標を入力する場合、対称操作の変換行列の
アップロードを忘れないでください
5.マップと座標がきちんと重なっているか、UCSF Chimeraでチェックしてから、登録
してください
• マップと座標がきちんと重ならないケースがときどきあります。多くは、ピクセ
ル幅(pixel spacing)や原点座標の設定ミスによるものです。UCSF Chimeraで重
なりを確認してから、登録を行うようにしてください。
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まとめ
• 特に注意するべきこと

• Pixel sizeは正しいか

• Map/modelにズレは無いか

• Map同士はズレてないか

• 推奨したいこと

• Half maps, mask, FSC curveも登録する

• 対称性がある場合は非対称単位を登録する (operatorを正確に！)

• 小さなboxで精密化・登録する

• 座標がある場合はPDBも同時に登録する

• Annotatorにファイルを要求する/ファイルをよく確認する

• Validation reportもよく確認する＋網羅されていない項目もあるので
自分でも可能な限り確認する
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