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ë>æ�÷%ä�ñ�æ�åyåDæ[ñ!ë`îx÷�è�ålõ�ìløwð�é¨åyè�æ/ñ�òÇõ ê�ìDó�í¨øwð<é�åDè�æ/ñxôÂè�ó�çpõ�ìDäIó�ò/û
6�ä�êÉæ���é¨÷%ï�åyæ�þ½õ ö�æÄôÂè�ó�ç�õ ìyä�ó#ªI��
R¥�¡±®f¡«©�¥�ç/é¨ó ë>æÐñ�æ�ø
��ó�æ/ñÐä�óúõ�ö�æ ç�å£é�ò�òY¢ Ã ¡£¢³¢f¿>��©�® ��¥b®m�p²�é¨ó�ñ �3ìDåyå�ê�æ�õ è�ê ó
õ�ö�æ½åDìyó�æ/ò�ä�ôué � �3ìyò�ò ï�ê ä�õ!ñ�é�õ�é�ë�é¨ó % æ�ó\õ ê�î ëbæ/í�ìyó�ó�ìyó�í
�3ìDõ öÄõ�ö�æÊç�ä�ñ�æ �&7 � ��þ)é�ó�ñ õ�ö�æÁôÂè�óbçpõ ìyä�ó�¡«ªËç/é¨óÄë>æ

ñ�æY��ó�æ[ñúõ�äýê�æ�õ�è�ê�óúõ ö�æÊõ æC�`õ½ôÂê�ä�÷ õ�ö�æÊìyñ�æ/ó\õ ì �bç�é¨õ ìyä�ó
åyìDó�æ�û üvö�æ 7�é¨ï�åyæC� ò ç³ö�æ/÷�é�ñ�æ/ò�ç�ê�ìDë�ìyó�íYõ ö�æq÷�é�ï�ï�ìyó�í
õ�ä½ò ä�÷%æ!ä¨ô)õ ö�æÆñ�é�õ�é�ë�é¨ó %`ò�é¨õ � 	��0ç�é�óYë>æ!ôÂä�è�ó�ñYé¨õ
��
�
���� ����������� �������  "!#�%$��  "��� &(')�+*-,/.0'(�1�����(!)243��5���6�)7-24 8� �8
�29.:�
�ZòÇìyó�í'õ�ö�ì£òN÷�é�ï�ï�ìyó�í�þ#��ætç/é¨ó>�3ê�ìlõ�æRõ�ö�ætôÂä�åyåDä#�3ìyó�í 7�é¨ï�åyæC�
ÿ\è�æ/ê îdõ ä �bó�ñ½õ ö�æHìyñ�æ�ó\õ ì ��æ�ê³ò0ä¨ô�é¨åyå#� �3ì£ò�òÇï�ê�ä¨õ0æ�ó\õ ê�ìDæ[ò
�3ìDõ öuõ ö�æ �täIê�ñ � é¨ó\õ�ìDíIæ�ó �)ìDóuõ�ö�æ�ìyê ñ�æY��ó�ìDõ ìyä�óTX
;=<(>@?=A�BDCE?GF�HJI�KLF)I=IDM=>#<(N�O)?8HPN=>=QRIDSTB�C@N(C�A(N
IDS=U�O#I�N=>TF"HPV�WDXDA8HPNTF�VP?%HYXLZ\[P?(;]F�HLFDN]F8<%H�W-?�^=^

M=>TF�HPN�W5F�[�W-?�^)^`_

üvö�ì£ò��täIè�å£ñ�ë>æ õ�ê�é�ó�òÇå£é�õ�æ/ñ8ìDó\õ ä)õ ö�æ ôÂäIåDåyä#�3ìDó�í)ç�äI÷%÷%é�ó�ñ
�3ö�ì£ç³öuìyò'ò æ�ó\õvõ ä%õ�ö�æ ��V��=6�ü 3½òÇæ/ê ðIæ�ê X
VP?(NaV#?(NPb=ced�IDKLF)I)IDMP>#<(N#f([=?);�g6A8H=NTF�V#?�H#h=c=f(;)c�i�F�[�i

j N�k�M j I�>�I�l

�¯ó<3 5#6�7�ã�þ27Zé�ï�åDæ��8ÿ\è�æ�ê�ìDæ[òté�ê æ���ê³ò�õ�õ ê³é¨ó�ò å£é�õ æ[ñ%õ ä�é
åyìyòÇõ)ç�ä�÷%ï�ê�æ�ö�æ/ó�òÇìyä�ó )*���-, ).�
I-,�) �#, ).� 5-,wþ&éIò�è�ò æ/ñ!ìyó!ôÂè�ó�ç�ø
õ�ìDäIó�é¨åvï�ê�ä�íIê�é�÷�÷%ìyó�í�þ-é�ó�ñ�õ�ö�ì£ò�òÇìy÷%ï�åDì ��æ[ñdôÂäIê ÷ ä�ô õ�ö�æ
ÿ\è�æ/ê îuìyò è�ò æ/ñHéIò3õ ö�æ)ë�éIòÇì£ò3ôÂäIê'ôÂè�ê õ ö�æ�êZõ ê³é¨ó�ò åyé¨õ ìyä�ó�ìyóIõ�ä
ç�ä`ñ�æ õ ö�é¨õZì£ò3æC��æ/ç�è�õ æ[ñuõ ä8é�ó�òA�tæ/êvõ ö�æ�ÿIè�æ�ê�î�û L ä�ê�÷�é¨åyåDîIþé�7�é¨ï�åyæC�!ÿIè�æ�ê�îHìyòEõ ê³é¨ó�ò åyé¨õ æ[ñHõ�ä�3-ê�ä�åyä�í0ç�ä�ñ�æ%õ ö�é¨õ�ìDó�ø
ç�åDè�ñ�æ/ò&ç�é¨åyå£òVõ äZï�ê�ìD÷%ìDõ ìyð�ætñ�é�õ�é é�ç�ç�æ/ò�ò$ê�ä�è�õ�ìDó�æ/ò�
±õ ö�æ/ò æté¨ê�æ
ñ�ì£ò�ç�è�ò�òÇæ[ñ8æ/åyò æ��3ö�æ�ê�æ�þ�æIû íbû ) �#, ��û��¯ó�ä�è�ê3ï�ê æ[òÇæ/ó\õ �täIêA%(��æ
ö�é<ðIæ �3ê�ìDõÇõ æ/ó�é¨óuæC�`õ æ/ó�òÇìyä�ó0õ ä�õ�ö�æ>3�5�6�7�ã5ç�ä�ñ�æ í�æ/ó�æ�ê ø
é¨õ ä�êRõ ö�é¨õ'ç�é¨ó8ï�ê ä�ñ�èbç�æ ��V���ç�ä�ñ�æZ÷�é¨õ�ç³ö�ìyó�í)é)í�ìyð�æ/ó�åyìyòÇõ
ç�ä�÷%ï�ê�æ�ö�æ/ó�òÇìyä�ó8ôÂä�ê'ÿ\è�æ/ê ìyæ/ò/û-üvö�æ õ ê³é¨óbòÇå£é�õ�ìDäIó0ï�ê�ä�ç�æ[ò ò�ì£ò
ìyåDåyè�òÇõ ê³é�õ�æ/ñ0ìDó 6&ìDíIè�ê�æ 9�û
üvö�æHê�æ/ò è�åDõ�ò�ä�ô�ê�è�ó�ó�ìDó�í!õ�ö�æ ��V��½ÿIè�æ�ê�îdé¨ê�æHò�õ�ä�ê�æ/ñ

ìyóËé)�båDæ�ä�óqõ�ö�æxåyä�ç�é�åZ÷�é�ç³ö�ìDó�æIû 6�ä�ê8õ ö�ì£ò�ÿIè�æ�ê�î�þ3õ�ö�æ
ç�ä�ó\õ æ/óIõ³ò�ä¨ôEõ�ö�ì£ò.��åyæ;�3ìyåyåZò ìD÷%ï�åyî½ëbæ�ñ�ìyò ï�å£é<î�æ[ñdõ�äÆõ�ö�æ
ò�ç�ê�æ�æ/ó$û="'ä#��æ�ð�æ/ê/þ-ôÂä�ê�÷%ä�ê�æ�ç�ä�÷%ï�åyæC�½ÿ\è�æ�ê�ìDæ[ò�þRôÂè�ê õ ö�æ/ê
ï�ê�ä�ç�æ[ò ò ìDó�íx÷�é<î�ëbæ�ñ�äIó�æ�ä�óKõ ö�æ�ê�æ/ò è�åDõ2�båDæ[ò)ê�æ�õ�ê ìyæ�ðIæ/ñ
ôÂê�ä�÷Äõ�ö�æ ��V��uò æ�ê�ð�æ/ê 
mòÇæ/æ �`æ/ç�õ ìyä�ó���û 9 ��û
'ÊòÇæ[ç�äIó�ñ�æC��é�÷�ï�åDæ 7Zé�ï�åyæC�8ÿ\è�æ�ê�î�ñ�æ�÷%äIó�ò�õ�ê�é¨õ æ[òRö�ä#�

��æÆç�é�óÊç�ä�÷)ë�ìDó�æ�åDä�ç�é�å�é¨ó�ñÊê�æ�÷%ä�õ æ�ñ�é�õ³é 
�6&ìyí�è�ê�æ I���û
üvö�ì£òEÿ\è�æ�ê�îxéIç�ç�æ[ò ò æ/ò�äIè�ê�é¨ó\õ ìyë>ä`ñ�î¸ñ�é¨õ�é¨ëbé�ò æ=)*� /�,wû.V3æ�ø
ò è�åDõ�òtê æ�õ ê�ìDæ/ð�æ/ñ�ôÂê äI÷ õ ö�æ ��	��-é¨ê�æ ï�ê æ[òÇæ/óIõ�æ/ñ%õ�ä�õ�ö�æ�è�òÇæ/ê
é�åDäIó�í<�3ìDõ öÆñ�é�õ�é�ð�é�åDè�æ[ò ê æ�õ ê�ìDæ/ð�æ[ñHôÂê�ä�÷ õ ö�æ�åyä�ç�é¨åté¨ó\õ ìDø
ë>ä�ñ�î�ñ�é�õ³é¨ë�éIòÇæIû&üvö�æ ñ�ì£ò�õ³é¨ó�ç�æZç/é¨å£ç�è�å£é�õ�ìDäIó�÷%éIñ�æ ìyó�õ�ö�ì£ò
ÿ\è�æ/ê î'ì£òVõ�ö�æRò ìD÷%ï�åyæ/òÇõ %`ìDóbñ ä¨ô�í�æ/ä�÷%æ�õ�ê ì£ç�ç�é¨å£ç�è�åyé¨õ ìyä�ó�õ ö�é¨õ
��æ ÷%é %�æIû� Zè�ê 7Zé�ï�åDæ��uÿ\è�æ/ê ìyæ/òtôÂê�æ/ÿ\è�æ�ó\õ�åDî0ìDó�ç�åDèbñ�æ�ç�é�åDå£ò
õ�ä�ôÂè�óbçpõ ìyä�óbò �3ê�ìDõÇõ æ/ó0ìyóW94õ ä�÷�æ[é�ò è�ê�æZë>ä�ó�ñ0é¨ó�íIåDæ[òté�ó�ñ
õ�ä�ê³òÇìyä�ó�é�ó�í�åyæ/ò/þIé�ó�ñ�ç�é�åDå£òRõ äF6� #V�ü V ' L ç�ä�ñ�æ õ ä)ò è�ï>æ�ê ø
ï>äIò æ�ä�ó�æ�òÇõ ê�è�ç�õ è�ê³é¨å�ôÂê³é¨íI÷�æ/ó\õ�ä�ó�é¨ó�ä�õ ö�æ/ê õ äHç�ä�÷%ï�é¨ê�æ
õ�ö�ê æ/æ�ø¯ñ�ìy÷�æ/ó�ò ìDäIó�é¨åVò ìD÷%ìyåyé�ê ìDõ�î�û
E�æRé¨ê�æ-ç�è�ê�ê�æ�ó\õ åyî'åyìD÷%ìDõ æ/ñ�õ�ä'è�ò ìDó�í'é3òÇìyó�í�åyæ�ð�é¨ê�ìyé�ë�åyæNõ�ä

÷�é�%Iæ'é�"�ä�ìyó�ë>æ�õG��æ�æ�ó�é åyä�ç�é�åbò è�ë�ø¯ÿIè�æ�ê�î�é¨ó�ñ�õ�ö�æ ê�æ�÷%ä�õ æ
ò è�ë�ø¯ÿ\è�æ�ê�î�û7"'ä#��æ�ðIæ�ê[þ`õ ö�æ�åyä�ç�é�åNò è�ë�ø¯ÿIè�æ�ê�î0ç�é�ó�ìlõ³òÇæ/ålô-ë>æ
é�ê ë�ìDõ ê³é¨ê�ìyåDî�ç�ä�÷%ï�åyæC�Vþ`é¨ó�ñ�õ�ö�æZç�ä�÷%ï�åyæC��ìlõ�î�ä¨ôVõ�ö�æ ê�æ�÷%ä�õ æ
ò è�ë�ø¯ÿ\è�æ�ê�î ì£òNç�ä�ó�òÇõ ê³é¨ìyó�æ[ñ ë\îZõ ö�ætç�é�ï�é¨ë�ìDåyìlõ�ìDæ[ò,ä�ôA��V�� æIû íbû
é�åDå&ð�é¨åyè�æ/ò�ê�æ�õ è�ê ó�æ[ñ�ôÂê�ä�÷ é¨ó4��V��xÿIè�æ�ê�îu÷)è�òÇõ�ë>æ�ôÂê�ä�÷
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õ�ö�æ�ò é�÷�æ�ñ�é�õ³é¨ë�é�ó?% 
«é�ålõ�ö�ä�è�íIöÁõ�ö�æ�ÿIè�æ�ê�î4÷�é<îqç³ö�æ[ç %
äIóÁð�é¨åyè�æ/ò8ìDóÁê�æ�å£é�õ�æ/ñqæ/ó\õ ê�ìDæ[ò�ìyóËñ�ì*:>æ/ê æ/óIõ�ñ�é�õ³é¨ë�é�ó?%�ò&��û
6�è�õ è�ê�æ>��ä�ê&%8ìyó�ç�åyè�ñ�æ[ò'æ��\õ�æ�ó�ñ�ìDó�í�õ ö�æ�ò î�ò�õ�æ�÷Ðõ ä�öbé¨ó�ñ�åyæ
÷%ä�ê�æ�ç�ä�÷%ï�åyæC�uÿ\è�æ/ê ìyæ/ò ìDó`ðIä�åyð\ìyó�í�ò æ�ðIæ�ê³é¨å "�ä�ìyó�ò ëbæ�õG�tæ/æ�ó
åyä�ç�é¨å$é�ó�ñ0ê æ/÷�ä�õ æEñ�é¨õ�é¨ëbé�ò æ/ò/û

��H-A � � Q,��KÐ� QBL!U!Of���POf���V�PK F �Y�TL!L!O8Se� Q S&�
Q
�PU�K�� J B

üvö�æ�ò ìD÷%ï�åyæ0÷�é�ï�ï�ìyó�í¸èbòÇæ[ñdìyóÆõ�ö�æ�ï�ê æ/ð`ìDäIè�ò)ò æ/ç�õ ìyä�ó
æ/ó�é¨ë�åyæ/ò�è�ò�õ�ä%ìDó\õ æ/í�ê³é�õ�æ'õ ö�æ ñ�é�õ�é�ë�é¨ó %`òvé¨õtõ�ö�æ>��	��-ìyó\õ ä
õ�ö�æ 3�5#6�7�ã ò î�ò�õ�æ�÷
æ[é�ò ìDåyî�û " ä#�tæ/ð�æ/ê/þ3õ�ö�ì£ò�÷%é�ï�ï�ìyó�í
ê�æ/ÿ\è�ìyê æ[ò�èbòÇæ/ê�ò�õ ä %`ó�ä#� õ ö�æuóbé¨÷%æ/ò�ä¨ô õ ö�æ�ç�äI÷%ïbäIó�æ�ó\õ
ñ�é¨õ�é�ë�é¨ó?%�ò/þVõ ö�æ�ìyê�ñ�é�õ³é0ôÂä�ê�÷%é¨õ�òEé�ó�ñ¸õ ö�æ/ìDê �bæ�å£ñ¸óbé¨÷%æ/ò/û
Eqö�ìyåyæ�÷�é¨ó`î8è�ò æ�ê³ò3÷�é<î8öbé<ð�æ�õ ö�ì£ò %`ó�ä#�3åyæ/ñ�í�æ�þ�ìlõ ��ä�è�åyñ
ë>æ�÷%ä�ê�æ�ç�äIó\ðIæ�ó�ìyæ�ó\õ õ ä�ë>æ8é�ë�åDæ�õ ä�æC��ï�ê�æ/ò�òEé�ÿ\è�æ�ê�îxìyó
õ�æ�ê�÷%ò ä¨ô�÷%æ/é�ó�ìDó�í¨ôÂè�å&ç�ä�óbç�æ�ï�õ�ò ñ�æ/ç�å£é¨ê�æ/ñuìyóxé%ö�ìyí�ö�øwåyæ�ð�æ/å
ò�ç³ö�æ�÷�é�û� Zó�æ ��é<î�õ ä�ñ�ä�õ ö�ì£òRì£ò�õ�ä>�3ê�ìlõ�æ'ó�é¨÷%æ[ñ�ñ�æ�ê�ìDðIæ/ñ
ôÂè�óbçpõ ìyä�óbò)ìyó 7�é¨ï�åyæC�!õ�ö�é�õ�ç�é�ó�ëbæuè�ò æ/ñ�ë`î!ó�ä�ó�øfæ��`ï>æ�ê õ
è�ò æ�ê³ò�õ ä%ï>æ�ê ôÂä�ê�÷úê�æ�ï>æ/é�õ�æ/ñ0õ�éIò�%�ò/û
'ZòEé¨ó!æC��é¨÷%ï�åyæ�þNò ç�ìDæ/óIõ�ìyòÇõ�ò�òÇäI÷�æ�õ ìy÷%æ/ò#��ó�ñ¸õ�ö�é�õEõ�ö�æ

ò�é¨÷%æ %`ìDóbñ)ä�ô$é¨÷%ìDó�ä éIç�ì£ñ�ê æ[òÇì£ñ�è�æ3ä�ç�ç�è�ê³ò-é�õRé ï�é�êÇõ�ìyç�è�å£é¨ê
ï>äIò ìlõ�ìDäIóKìyó½éxï�ê�ä¨õ�æ�ìyóKç³ö�é�ìDó4ìyó4é�åDåvï�ê�ä¨õ�æ�ìyó�ò�ëbæ/åDäIó�í�ìyó�í
õ�ä%õ ö�æ�ò�é¨÷%æ �Çô«é¨÷%ìDåyî2� 
C�Çô«é¨÷%ìDåyî2�%ö�æ�ê�æE÷%æ/é�ó�òvõ ö�æ�òÇæ�õ'ä¨ô
é�åDå�ï�ê�ä¨õ�æ�ìyó�ò��3ìlõ�ö�éuòÇìy÷%ìDå£é¨ê é¨÷%ìyó�ä�é�ç�ì£ñxò æ/ÿ\è�æ/ó�ç�æ-�pûF�¯ó�ø
ôÂäIê ÷�é�õ�ìDäIóqé¨ë>ä�è�õ�õ�ö�æ/ò æ � ìDó`ð�é¨ê�ì£é¨ó\õ�ê æ[òÇì£ñ�è�æ[òA�!ì£ò�è�ò æ�ôÂè�å
�3ö�æ/ó8õ�ê î`ìyó�í)õ ä%ç�ä�óbò�õ�ê è�ç�õtõ�ö�ê�æ�æ�ø¯ñ�ìy÷%æ�ó�ò ìDäIó�é¨åT÷%ä�ñ�æ�å£ò�ä¨ô

for each d in ig_domain such that name(d) = "VH"
  for each r1 in kabat_residue(d, "34")
    for each r2 in kabat_residue(d, "78") such that
        distance(atom(r1,"CB"), atom(r2,"CB")) < 5.0
      for each p in pdb_entry such that
          id(p) = protein_code(d)
        for each m in medline_entry such that
            some l in link(p) has id(m) = l
print(protein_code(d), name(r1), name(r2),
  title(m), ref(m));

[ c, n1, n2 | d <−− ig_domain;
name(d) = "VH";
r1 = kabat_residue(d,"34");
r2 = kabat_residue(d,"78");
a1 = atom(r1,"CB");
a2 = atom(r2,"CB");
distance(a1,a2) < 5.0;
c = protein_code(d);
n1 = name(r1); n2 = name(r2) ]

[ t, r | p <−− pdb_entry;
id(p) = c;
m <−− medline_entry;
link(p) = id(m);
t = title(m);
r = ref(m) ]

[pdb−id:C]>medline+−f+title+−f+ref

(getentity(ig_domain,D),
getfnval(name,[D],N),
N=’VH’,
getfnval(kabat_residue,[D,’34’],R1),
getfnval(kabat_residue,[D,’78’],R2),
getfnval(atom,[R1,’CB’],A1),
getfnval(atom,[R2,’CB’],A2),
getfnval(distance,[A1,A2],S),
S<5.0,
getfnval(protein_code,[D],C),
getfnval(name(,[R1],N1),
getfnval(name(R2],N2))

3

2(b)

1(b)1(a)

2(a)

4

Prolog
(run at Aberdeen)

SRS code (run at EBI)
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HEADER     PLANT SEED PROTEIN
COMPND     CRAMBIN
SOURCE     ABYSSINIAN CABBAGE (CRAMBE ABYSSINICA) SEED
AUTHOR     W.A.HENDRICKSON,M.M.TEETER
SEQLENGTH    46
NCHAIN        1 chain(s) in 1crn data set
NALIGN        9
......

[ 3, 4, 10, 14, 16, 17, 20, 26, 32, 34, 35, 40 ]

select 3, 4, 10, 14, 16, 17, 20, 26, 32, 34, 35, 40

spacefill
colour yellow

EBI

[ p | p <− protein; protein_code(p) = "1CRN" ]

(+ list comprehensions for auxiliary functions
called by hightlight_invarient_positions)

getz −t −d [hssp−id:1CRN]

for each p in protein such that protein_code(p) = "1CRN"
highlight_invariant_positions(p);
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