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روشی  يننسبت دادن ساختار دوم پروتئجديد برای 
 ها Cα ي مختصات سه بعدينب ياتياضير بطبراساس روا

 4زيچنگ ياصلاح چ ،4و2 مهناز بييحب ،**3يمهد يصادق ،*و2و1درزگاريس نييحس

ک، پژوهشکده يوانفورماتيهسته ب -2علوم، دانشگاه تهران  ، پرديسيوتکنولوژيگروه ب-1
ست يک و زيژنت يمهندس يپژوهشگاه مل -3  ياديبن يهشگاه دانش هاوتر، پژويعلوم کامپ

  د بهشتييدانشگاه شه ،ياضير دانشکده علوم -4، تهران يفناور
 يز و مدلسـاز يآنـال  يبـرا  ي، گـام اصـل  يننسبت دادن سـاختار دوم پـروتئ   :يده فارسچکي

منظور بوجود آمده  نيمختلف به ا يارهايبا مع ييل روشهاي دلينبه هم. است ينساختمان پروتئ
دا کـردن چهـار   ي ـ  بـا پ يننسبت دادن ساختار دوم به پروتئ يرا برا يديما روش جد. اند

 کـه  يمکـرده ا  ، معـرفي  متوالي ينه هايد آمياس يهاcα ي مختصات سه بعدينب ياتياضيرابطهء ر
 .ميده ينه ها قرار ميد آمين روابط را ملاک نسبت دادن ساختار دوم به اسيانطباق با ا

 ياتياضير ي، رابطه هاcα ي، مختصات سه بعدينساختار دوم پروتئ:يديکلمات کل
هسـتند کـه بـه دليـل      رهای دوم، سـاختارهايی در پـروتئين  ساختا:  مقدمه

برقراری پيوند هيدروژنی بين اسيد آمينه ها بر اساس يک الگوی خـاص، بـه   
رده اين سـاختارها را در سـه دسـته کلـی طبقـه بنـدی ک ـ      . وجود مي آيند

 3هـا  β-strand.2.) مـی باشـد   πو α،310 که شامل مـارپيچ هـای  (ها helix.1:اند
.coilدوم  يسـاختارها .ها که معرف ساختارهای نامنظم موجود در پروتئين است

 ينپـروتئ   ياز سـاختمان سـه بعـد    يف ساده و شـهود يل که توصين دليبه  ا
دا کـرده  يپ ينفراوا يکاربردها يساختمان يست شناسيکنند، در ز يفراهم م

ف ي ـهـا، رد  بهـتر تـوالي   يف بندي ها، ردينپروتئ ياز جمله در طبقه بند. اند
 يبــه کــارم يســاختمان ســه بعــد ينــها و مدلســازيســاختمان پروتئ يبنــد
که بتواند سـاختمان دوم را از مختصـات سـه     ييوجود روشها بنابراين.روند
ن کـار  يبا چشم ا ستالوگرافهايل کرياوا. است  کند،ضروريييناتمها تع يبعد

 سـاختار  يينتع ـ ينـها يش تعـداد پروتئ يدادند امـا بـا افـزا    يرا انجام م
ن کـار را انجـام دهـد در    يک ايکه بصورت اتومات ييشده،لزوم وجود روش ها

از . ن کار بوجود آمدنديا يبرا يمختلف ياحساس شد و روشها 70اواسط دههء 
را بـا   يدروژني ـه يدهاون ـيتکرار پ ياست که الگو 1DSSPن روشها يجملهء ا

کند و بر اسـاس آن سـاختار    يدا ميپ يهء اصليروند زنجيپ يحساب کردن انرژ
ن تفـاوت کـه نحـوهء    ي ـاست با ا DSSPکه مشابه  STRIDE 2.دهد يدوم نسبت م

ز به يوند را نيپ يايار زواياش متفاوت بوده و مع يدروژنيوند هيمحسابه پ
بوجـود آمـده    يفراوان ـ يهندس ـ يان دو، روش هيعلاوه بر ا. آورد يان ميم

ــ ....و.P-CURVE  ، SECSTER,VOTAPو DEFINE    انــد، مثــل ــم را   يا روش
ارائـه   MATHREL(MATHmathical RELation based assignment)ن منظور تحت عنـوان يبد

د ياس ـ cα مختصات  ينکه ب ياتياضيرابطهء ر 4ن روش بر ي که اساس ايمکرده ا
ن رابطـه  ي ـکه هر کدام از ا  ، استوار استيمرده ادا کيمجاور پ ينه هايآم

د و در تعلق دار β-strand,π-helix,310-helix,α-helix)(منظم ياز ساختارها يکيها به 
 ينه هايد آميدوم را به اس ين رابطه ها ساختارهايت با استفاده از اينها

را اعتبـار روش خـود، آن    يبمنظور بررس. م يده ي نسبت مينموجود در پروتئ
 ونشـان  يمسـه کـرده ا  يمقا PDB 3يل هـا يو فا STRIDE,DSSPرايج يبا روش ها

 .  دارد ي که با آن ها انطباق خوبيمداد
 مذکور را معرفي ياتياضيء ررابطه 4ن قسمت مراحل بدست آوردن يدر ا: روش 
 .ميکن يم
 يک از محورهايچ در امتداد هر يک مارپيت که ين خاصيبااستفاده از ا 

چ يمارپ يمعادلهء پارامتر. است ينوسان و امتداد خط يژگيو 2 يرامختصات دا
 :يمکرده ا معرفي يرا در حالت کل

g(t)=f(x(t), y(t), z(t)), 
x(t)=ax sin(ωt+ θ0)+ bxt+ cx                    ax= R sin φx , bx= R cos φx,  
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y(t)=ay sin(ωt+ π/2+ θ0)+ byt+ cy           ay= R sin φy , by= R cos φy,  
z(t)=az sin(ωt+ π+ θ0)+ bzt+ cz              az= R sin φz , bz= R cos φz 

چ و محور مختصات متناظر ي محور مارپينهء بيزاو φچ، يشعاع مقطع مارپ  Rکه 
هء يزاو θ0چ، يمارپ رارتفاع هر دو Bنوسان،  يه ايچرخش زاو ωبا آن، 

  . ه هستندياول يت هاثابcz و  cx ، cyهء نوسان بوده و يولا
چ ها صادق باشد، ما يهمهء مارپ يکه برا يبدست آوردن روابط کل به منظور 
طي را cx و ax ،bxچ خاص تعلق دارند، مثل يک مارپيرا که به  ييپارامترها

 .ميکنمي حذف مراحل زير 
4oو   c(i)م يکنفرض   i≤ آن گاه باشند  چيک مارپيدر  ، پنچ نقطهء متوالي≥

 :يمدار) 1(بر اساس رابطهء 
c(i) : xi= ax sin(ωi+ θ0)+ bxi+ cx                (2)  

 که يم، به طوريکن يف ميرا تعر j=0و  cx  ،A(j)و  bxبه منظور حذف 
َA(j)= x(j+1)-2 x(j+1) + x(j)                             (3) 

 :داريم  نيم، بنابرايکن يم ميقست A(j+1)را بر  ax ،A(j)حذف  يحال برا

0 0
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     که در آن 
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 :ميکن يف ميرا تعر يي، رابطهء نهاθ0در مرحلهء آخر بمنظور حذف 
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 يبستگ  γو  λمذکور است و فقط به  ين رابطه مستقل از پارامترهايکه ا

ند و دار يبستگ ωفقط به  (5)رد که آن ها طبق دا
2
T
πω دورهء  Tکه  =

 بصورت ينپروتئ موجود در چ هایی مارپين دورهء تناوب برايا. تناوب است
ش داده ينما ]1[ آن را در جدول شود که  يف ميک دور تعريها در  Cαتعداد 

ک از ساختارها يهر  يبرا را γو  λم يتوان يم ωکه با استفاده از.ايم
ک از يمعادلهء مخصوص هر  (6)و  (3) يحساب کرده و با استفاده از معادله ها

در يک توالی  نقطهء متوالي 5 يبرا .يمآور يچ ها را بدست مين مارپيا
1نه يد آمياس Nبا پروتئينی  4k N≤ ≤ رابطهء زير را برای هر يک از  3، −

 -3.51، 2.88ب يبه ترت m  310و  α, π يچ هايمارپ يکه برا .مارپيچ ها داريم
         .است 0و 3.23،  -2.53ب يبه ترت nو 1و 

(7)              
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در  يچيعنـوان مـارپ  را بـه   β-strandشود  يواقع م در 
س بـا  ، پ ـω=πو  T=2ن يدارد و بنـابرا  Cαتـا   2نظر گرفت که در هر دور، 
د ياس ـ Nبـا   تـوالي  يـک در نقطهء متـوالي  4هر  يساده تر کردن رابطه، برا

1نه يآم 3k N≤ ≤  :يمدار −

(8)                .( 3) ( 1)

( 2) ( )

( ) 1k k
k

k k

x x
f x

x xβ
+ +

+

−
= =

−
 

ايی که در هر حرکـت يـک آمينـو    ت 5پنجره متحرک  يکدر ابتدا : الگوريتم
ساس را برا (f(x), f(y), f(z))اسيد جلو می رود را در نظر مي گيريم، سپس مقادير 

هر کدام از پنجـره هـا محاسـبه مـی     نوع مارپيچ و  3برای هر   (7)معادله 
 يمچ ها بدست مـی آور يو بعد انحراف هر پنجره را از هر کدام از مارپ.کنيم

 و  یيتـا  4ف کردن پنجره متحرک يبا تعر β-strand ی ن مراحل را برايا و. 
هر اسـيد    فانحرا مقدار   تيو در نها ميتکرار می کن (8)استفاده از رابطه

 ی کـه يبا استفاده از انحراف پنجره ها را از هر کدام از ساختارها هآمين
تـک   ،ساختار دوم را بهسپس بر اساس آن حساب می کنيم در آن قرار می گيرد

  . ا نسبت می دهيميد آمينه هااس تک
 

 يت هايخاص] : 1[جدول                                                  
 چ هايمارپ يتناوب

 
 

نسـبت دادن   ي، بـرا  cαچون فقط از مختصـات   MATHRELروش ما، :ج و بحثينتا
اسـتفاده و   يش سـرعت، سـادگ  ين باعث افـزا يکند،ا ياختاردوم استفاده مس

ان آن را روشم ـ ياعتباربخش ـ ينها برايعلاوه بر ا. آن شده است يبالا يبازده
ک مجموعـه شـامل   يسه ين مقايا يبرا.  يمسه کرده ايمقا PDB,STRIDE,DSSPبا 
را مـورد  A2ک بهـتر از ي ـو قـدرت تفک %  90 بـا شـباهت کمـتر از    ينپروتئ 1918

 .بدست آمد   ]2[جدول موجود در ج ي و نتايماستفاده قرار داد
روش بالاتر از  3 روش ما و هر ينچها بي، درصد توافق مارپ]2[بر اساس جدول

با MATHREL چها،يدا کردن مارپيانگر آن است که در پين بياست  که ا% 90
چ هـا  يمـارپ  موافقت دارد و با استناد به آنها يمعتبر،به خوب ين روشهايا

 يکم ـ β-strandدا کردن يگردرصد توافق در پياز طرف د.دهد يص ميرا خوب تشخ
ونـد  يبراساس پ ين است که روشهاين مساله ايا  يل اصليدل.   تر استيينپا
 يدروژني ـونـد ه يهستند که در پ ييها β-strandص ي،فقط قادر به تشخيدروژنيه

کـه  يدر حال.دا کنديها را پ  β-bridgeتوانند    يشرکت کرده اند، است و نم
اد در ي ـدر کـل بـا وجـود تفـاوت ز     ولي. دهـد  يص ميروش ما آن ها را تشخ

 ين روش هـا ي ـبا ا يت بخشين روشها، توافق رضايبا ا MATHREL   تم يالگور
 يبـرا   .کننـد  يد م ـيي ـمعتبر بدست آمده است کـه اعتبـار روش مـا را تا   

ما PDB ل های موجود در و فاي DSSP, STRIDE يبا روش ها  MATHREL سهءيمقا
ــاياز مع ــده از قب ياره ــناخته ش ــش ــق ي ــد تواف ) Sn)Sensitivity (%) ل درص

،آرده ايماستفاده  Sp (Specificity)و
FNTP

TPSn
+

=  

FPTP
TPSp
+

=. 

ــه در آن   FP   (Falseو TP Negative)TN, (True FN, (False Negative)(True Positive)ک
Positive)  

R         
 :با روش های ديگر MATHRELنتايج مقايسهء   ]:2[ جدول   

ي مقايسه شدهروش ها TP TN FP FN R   کلR %   Sn Sp ساختار 

 α -helix π- helix 310-helix 
   T 3.6 4.4 3 
  ω 2π/3.6 2π/4.4 2π/3 
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MATHREL_PDB 165145 298456 11468 39541 514610 90.09 81.20 92.81 Helix 
MATHREL-DSSP 152995 316351 23618 21646 514610 91.20 87.61 86.63 Helix 

MATHREL- STRIDE 158452 316084 18161 21913 514610 92.21 87.85 87.85 Helix 
MATHREL-PDB 63369 350001 46102 55138 514610 80.32 53.47 57.89 Strand-β 

MATHREL-DSSP 68334 349306 41137 55833 514610 81.16 55.03 62.42 Strand-β
MATHREL-STRIDE 70997 348882 38474 56257 514610 81.59 55.79 64.85 Strand-β 

 
ه دانش پژوهشگا CS 1385-1-02 ن کار از محل طرح شماره ينه اياز هز يبخش: يتشکر و قدردان 
 . شده استيينتام (IPM) ياديبن يها
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Abstract: 
The automatic assignment of protein secondary structure from three-dimensional atomic coordinate of proteins is an essential step 
for the analysis and modeling of protein structures. So different methods regarding different criteria have been designed to perform 
this task.  We introduce a new method for protein secondary structure assignment based solely on cα coordinates. We have found 
four mathematical relations between three-dimensional coordinates of consecutive residues, each of which applies to one of the four 
regular secondary structure categories (α-helix, 310-helix, π-helix and ⇓-strand). Our algorithm calculates deviation of the cα  
coordinate of each residue from each of these relations. Then based on a defined cutoff for deviation from each relation, it assigns 
secondary structures to all residues of a protein.        
Keywords: protein secondary structure assignment, cα three-dimensional coordinate, mathematical relations 
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