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 چكيده

 مسئله سخت حل نشده در علم 125بيني ساختار پروتئين را به عنوان يكي از   پيشScience ميلادي مجله 2005در سال 

ار زياد و متنوعي ارائه شده و از اي، راهكارها و پيشنهادات بسي هاي اخير براي حل چنين مسئله در سال. )1(مطرح كرد

هاي متفاوتي براي حل مسئله بيان شده كه از  در زمينه هندسه نيز روش. هاي متفاوتي مورد بررسي قرار گرفته است ديدگاه

گون  تقريب پروتئين با بيضي.  شده است ها با يكديگر استفاده ها و مقايسه آن بيني ساختار پروتئين ها در مسئله پيش آن

"بردار كشيدگي"در اين مقاله، ابتدا برداري به نام . )2(باشد  از اين موارد مييكي
توان   كه توسط آن ميعرفي شده است م١

سپس اثر خصوصيت آبدوستي پروتئين . ها با يكديگر بر اساس اين بردار پرداخت شكل پروتئين را تقريب زده و به مقايسه آن

 و بر اساس )3 (2 تنفورددر واقع به كمك روش پيشنهادي. ررسي قرار گرفته استمورد بدر يكي از پارامترهاي اين بردار 

 و اثر آن را بر بردار كشيدگي بررسي كرده خصوصيت آبدوستي تعريف ها  براي پروتئين)kd )4 4دوليتل-3كايت استاندارد

تر باشد، پارامتر  ه پروتئين آبدوستهاي انجام شده در اين زمينه بيانگر آن است كه هرچ نتايج بدست آمده و تحليل. كرديم

 از ويژگي. مربوطه در بردار كشيدگي، مقدار بيشتري داشته و هرچه آبگريزتر باشد، اين پارامتر مقدار كمتري خواهد داشت

هاي غير  در ضمن انعطاف بيشتري در نوع تقريب. گون اشاره كرد توان به جامعيت آن نسبت به مدل بيضي هاي اين بردار مي

  . ارن نيز داردمتق

  

  .ساختار پروتئين، آبدوستي پروتئين، بردار كشيدگي:  كليديهاي واژه
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  مقدمه

هاي زنده كشف شد، بسياري از محققان به تلاش بر روي  ها در سيستم ها و نقش اساسي آن  كه پروتئين1747از سال 

 ها به عنوان يكي از مهم مقايسه ساختار پروتئيندر بين موضوعات مطرح شده در اين زمينه، مسئله . ها پرداختند عملكرد آن

شود و شايد  بعدي آن مربوط مي ترين مسائل شناخته شد؛ چراكه عملكرد يك پروتئين به ساختار و شكل سه ترين و اساسي

اي مقايسه تر بر كارهاي دقيق در نتيجه ارائه راه. هاي با ساختار مشابه، عملكردهاي مشابه نيز دارند بتوان گفت كه پروتئين

هاي بسيار متنوعي براي اين كار  روش. شود اين ساختارها در زمينه بيوانفورماتيك، به عنوان يكي از اهداف مهم برشمرده مي

 به جاي پروتئين، از  ها است و در آن ترين آن گون يكي از متداول پيشنهاد شده است كه تكنيك تقريب پروتئين با بيضي

گون  تر از تخمين با بيضي روشي كه در اين مقاله معرفي شده است، جامع. )2(شود تفاده ميشكل تقريبي براي مقايسه اس

رن تقريب هاي نامتقا بوده و در ضمن انعطاف بيشتري نيز دارد چراكه توانايي آن را دارد كه ساختارهاي نامتقارن را با شكل

پروتئين بر روي پارامتر اول آن، ت آبدوستي و آبگريزي  پرداخته و اثر خاصي"بردار كشيدگي" به معرفي در اين مقاله. بزند

  .شود بررسي مي

  

  ها مواد و روش

  بردار كشيدگي

),,(تايي يكه به صورت اين بردار درواقع يك بردار سه 321 EPEPEPEV بعدي  باشد كه از آن براي معرفي شكل سه مي=

در ادامه . توان استفاده كرد هاي پروتئين، مي  اسيدآمينهيك پروتئين و تقريب شكل محدب آن با در نظر گرفتن پراكندگي

  :شود  مرحله بيان مي4نحوه محاسبه اين بردار در

اين راستا، راستاي خط رگرسيون (آورده  هاي پروتئين بدست  بزرگترين راستاي كشيدگي را به كمك مختصات اتم .1

ها بر روي آن  سپس بزرگترين فاصله بين سايه عمود تمام اتم. ناميم مي1Rو آن را) باشد سه بعدي اتم هاي پروتئين مي

  .ناميم  مي1lرا

سپس تصوير . گيريم  در نظر ميPاي مثل را به عنوان نرمال صفحه) كه در مرحله قبل محاسبه شد (1Rراستاي .2

در نظر داشته (ناميم   مي2Rو راستاي خط رگرسيون سه بعدي نقاط تصوير شده را بدست آورده Pيها را بر رو تمامي اتم

ها بر هم عمود باشد؛ در اينجا نيز هر راستايي در صفحه  باشيد كه براي مستقل بودن سه درايه بردار كشيدگي بايد راستاي آن

P1 برR2ها بر روي آن، زرگترين فاصله بين سايه عمود تمام اتمبا محاسبه ب).  عمود استlآيد  بدست مي. 

استفاده شود و به روش  2Rو1Rبراي بدست آوردن راستاي درايه سوم فقط كافي است كه از حاصلضرب خارجي .3

 .اسبه گرددنيز مح 3lمشابه

ها  ها بر محاسبات از بين برود به طوري كه مقياس خوبي براي مقايسه درست آن كه تأثير اندازه پروتئين براي آن .4

),,(در دست داشته باشيم، بردار 321 lllL  . ناميم  مي(EV) "بردار كشيدگي" را يكه كرده و آن را =

 : توان خصوصيات ذيل را براي برداركشيدگي بيان كرد رسيون در آن به راحتي ميبا توجه به نوع تعريف و استفاده از مفهوم رگ

•  0321 ≥≥≥ EPEPEP  

• 1,, 2
3

2
2

2
1 =EPEPEP 

 .كنيد  را ملاحظه مي1abz نمونه اي از سه راستاي كشيدگي براي پروتئين 1در شكل
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),,( سه راستاي كشيدگي:1شكل 321 RRR1راي پروتئين  بabz 0,75و0,53و0,38( با بردار كشيدگي.(  

  

  درجه آبدوستي پروتئين

 ها، از مفهومي به نام درجه آبدوستي پروتئين استفاده مي براي بررسي اين بردار و تغييرات مربوط به آن در انواع پروتئين

شود كه بيان كننده ميزان   مطرح مي"تيآبدوس"ها خصوصيتي تحت عنوان  دانيم، براي اسيدآمينه همان طور كه مي. كنيم

ي ها استانداردهاي متفاوتي نيز براي اندازه گيري آن وجود دارد از جمله روش. باشد تمايل هركدام براي ايجاد پيوند با آب مي

استفاده ها   براي محاسبه درجه آبدوستي اسيدآمينهkdدر اين مقاله از روش. )5(و همكاران 5ولفندن، )4(  (kd)دوليتل-كايت

دهنده آن است كه آن اسيدآمينه  تر باشد، نشان اي منفي در اين روش، هرچه درجه نسبت داده شده به اسيدآمينه. شود مي

هاي متنوعي جهت  ها نيز روش براي پروتئين. تر باشد، اسيدآمينه آبگريزتر است تر است و هرچه اين مقدار مثبت آبدوست

زدن اين مقدار   از ميانگين درجه آبدوستي براي تقريب)3(تنفورد به عنوان مثال . استكمينه كردن اين خصوصيت ارائه شده 

) ناميم  ميHPكه آن را(ها  در انجام محاسبات، ما نيز از همين روش براي محاسبه آبدوستي پروتئين. كند استفاده مي

تر  كمتر باشد، آبدوستHPها نيز هرچه  ، درمورد پروتئينHP براي محاسبهkdبه دليل استفاده از روش . كنيم استفاده مي

  .تر  بيشتر آبگريزHPاست و هرچه 

  

  نتايج و بحث 

  1EP بر HPبررسي اثر 

 در واقع سازنده ساختار يهاي پروتئين دامنه. كنيم  استفاده مي6ها ها، از دامنه در اين مقاله، به جاي بررسي خود پروتئين

خورند، معمولا منجر به عملكردهاي بيولوژيكي   اين واحدها كه مستقل از هم تا مي)6،7(دنباش ين و عملكرد آن ميپروتئ

  مي)CATH )8،9داده  آوري شده است، مجموعه هايي كه بر اساس ساختار جمع يكي از مجموعه دامنه. شوند متفاوتي مي

  . استفاده شده است) 3,2نسخه ( در اين مقاله از آخرين نسخه آن باشد كه

محاسبه CATH  موجود در ي نمونه دامنه پروتئين8871طبق روش ارائه شده، بردار كشيدگي و درجه آبدوستي براي تمام 

)max(),[min[(آورده و بازه   ها را بدست  در بين پروتئين  HPكمترين و بيشترين ميزان. شد ii HPHP يم فترگ را در نظر

],[زير بازهها در هر زيربازه مثل  هايي كه درجه آبدوستي آن پروتئين. م كوچك تقسيم كرديهاي به زيربازهو آن را  1+jj aa 

 نمودار مربوط به مقدار 2به عنوان مثال شكل. كنيم  را براي هر زيربازه محاسبه مي1EPگيرد را يافته و ميانگين  قرار مي

طوركلي از  شود، به همانطور كه در اين شكل نيز مشاهده مي. دهد  زيربازه را نشان مي31 در 1EPانس ميانگين و مقدار واري

  .يابد  كاهش يافته و مقدار واريانس نيز كاهش مي1EP، مقدار ميانگين )ازآبدوست به آبگريز(چپ به راست 
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 الف

  
 ب

  . در هر زيربازه1EPنمودار مقدار واريانس ) ب(.  در هر زيربازه1EP نمودار مقدار ميانگين )الف: (2شكل

هاي آبگريزتر  تاري از نظر بردار كشيدگي در پروتئيندهنده آن است كه تنوع ساخ هاي آبگريز نشان  درپروتئين1EPمقدار كم ميانگين و واريانس 

ها در كل تنوع  توان نتيجه گرفت كه اين پروتئين هاي آبدوست، مي  در پروتئين1EPاز طرفي به دليل بيشتر بودن ميانگين و واريانس. كمتر است

  .ها بيشتراست ساختاري بيشتري داشته و كشيدگي اصلي آن

  

  هاي برداركشيدگي و كارهاي آتيكاربرد

دهد، كه به  بعدي آن در اختيار ما قرار مي برداركشيدگي درواقع اطلاعاتي راجع به نوع ساختار و كليات شكل محدب سه

گون بوده و درضمن انعطاف بيشتري نسبت به آن دارد؛ چراكه با در نظرگرفتن مركز ثقل  تر از تخمين با بيضي نوعي جامع

در حالي كه . هايي كه ساختار متقارن ندارند، توسط اين بردار، شكل نامتقارني تقريب زد توان براي پروتئين ، ميها اسيدآمينه

 ي كه بر اساس بيضيهاي توان در مدل  از اين بردار مي.گون خارج است هاي مبتني بر بيضي اين نوع تقريب از عهده مدل

  .دقت بيشتري را بدست آورداستفاده كرد و اطلاعات با ) 10(كنند گون عمل مي

  

  تشكر و قدرداني

  راكـه ايـن تحقيـق    ،  فناوري هشگاه ملي و مهندسي ژنتيك و زيست      با تشكر و سپاس فراوان از دانشگاه صنعتي اميركبير و پژو          

  .حمايت كرده و امكانات و شرايط لازم براي انجام آن را در اختيار قرار دادند
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Abstract 
In 2005, Science named the protein folding problem one of the biggest unsolved problems in science (1). In 
recent years, there are many approaches to this problem and researchers proposed many ideas for it. In 
Geometry there are different methods for simplifying the problem. One of these methods is approximating the 
protein structure with ellipsoid and sphere. We introduce a new method for approximating this feature with 
"Elongation Vector", which would be used for protein classification. In this paper we analyzed the relation 
between one of the parameters of this vector and the hydrophobicity of proteins (according to Tanford (3) 
definition and Kyte-Doolittle method (4)). Results show that the parameter of the vector in hydrophobe proteins 
is smaller than the hydrophil proteins in average. Therefore we can use this vector in order to determine the 
hydrophobicity degree of proteins. One of the advantages of this vector over ellipsoid model is the Elongation 
Vector which is more general and more flexible than ellipsoid model. 
 

  


