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 تخصيص ساختمان دوم پروتئين با استفاده از انتروپي
  4، صادقي مهدي1، اصلاح چي چنگيز**و3و2، پزشك حميد*و2و1 مهناز حبيبي

گروه  -3هسته بيوانفورماتيك، پژوهشكده علوم كامپيوتر، پژوهشگاه دانش هاي بنيادي  -2 رياضي، دانشگاه شهيد بهشتي دانشكده علوم -1
 پژوهشگاه ملي مهندسي ژنتيك و زيست فناوري، تهران -4آمار و علوم كامپيوتر، دانشگاه تهران رياضي،  آمار، دانشكده

هرچند . گام اصلي براي تعين ساختار پروتئين است (3D) دوم پروتئين از مختصات سه بعدي پروتئين تخصيص ساختمان : چكيده فارسي
به ظاهر آسان است، اما تعاريف متفاوتي از آنها موجود است كه متضمن  β‐strandو helices    شناسايي عناصر ساختمان دوم از قبيل

ما نشان مي .  ئه مي دهيمارا ساختمان دوم بر پايهء پارامترهاي هندسي و انتروپيما الگوريتم جديدي را براي تخصيص . معيارهاي متمايز است
  . دهيم كه قطعاتي با انتروپي پايين تر نظم ساختاري بيشتري دارند

                       بردار فاصله پروتئين، آنتروپي، ساختار دوم :لمات كليدي ك

Rساختارهاي دوم، ساختارهايي در پروتئين هستند كه به دليل پيوند هاي هيدروژني بين اسيد آمينه ها بر اساس يك الگوي  :مقدمه

‐helix  Rα R,  310‐كه خود شامل helices R)R -1. ده انداين ساختارها را در سه دسته كلي طبقه بندي كر. خاصي به وجود مي آيند

helixRR و‐helixπR مي باشند (.2 - R β‐strand R  ) كه خود شاملR β‐sheet R  وR  Rβ‐bridge R ساختارهاي تكرار ناپذير  -3.) است
 )Rcoil, loop, turnR Rو ساختارهاي نامنظم ديگرR  .( از جملة كريستوگرافي و تكنيك هاي تعيين ساختار پروتئين هاRNMRR  قثط

روش هايي بوجود آمده اند كه بتوان از روي مختصات اتم ها، اين ساختارها . مختصات اتم هاي يك پروتئين را مشخص مي كنند
از جمله روش هاي رايج در اين زمينه . مي گويند تخصيص ساختمان دوم پروتئين  را در پروتئين پيداكنند، كه به اين روش ها

1
RDSSP   است كه الگوي تكرار پيوندR هيدروژني را با حساب كردن انرژيR پيوندR هيدروژني پيدا مي كند و ير اساس آن ساختارهاي

ساختارهاي دوم را تعيين مي  ارامترهاي مختلفپ بر اساس RP‐CURVEو R 2STRIDER ،RDEFINE3 Rهايروش. دوم را نسبت مي دهند
، يك روش هندسي  R)R R(PSE: Protein Segmentation with EntropyRور ارا ئه كرده ايم روشي كه ما براي اين منظ .كنند

است و به عبارتي ويژگي هاي هندسي اسيد آمينه هاي متوالي را بررسي مي كنيم و بر اساس انتروپي، ميزان انحراف قطعات را در 
و همچنين با ساختار نسبت داده  STRIDE)  (DSSP,يگر با روش هاي د RPSEدر اين مقاله، . ساختارهاي منظم تعيين مي كنيم

  .آن را مقايسه كرده ايم و نشان داده ايم كه انطباق خوبي دارد پروتئين در تعداد زيادي از PDBشده در فايل 

 : مواد و روش ها 

Rداراي  پروتئينRيك  Aفرض كنيم  :  پارامترها 1i js + + R اسيد آمينه باشد و R is R  مختصاتR Cα R    اسـيدآمينهR–iR  مـا بـه هـر    . ام باشـد

RiR،Rاسـيدآمينه   51 −≤≤ ni R     يـك بـردار فاصـلهR )d,d,d,d(d i
4

i
3

i
2

i
1i = R    و بـه هـر اسـيدآمينهR  iR،R ni6 ≤≤ R     يـك بـردار فاصـله
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jd R  فاصله بـينR is R وR 1jis −− R 

RiR ،R به هر اسيدآمينهتيب به همين تر. است 3ni1 −≤≤ R  سه تايي از زاويه هاي پيچيدگي نسبت مي دهيم، كهR 1
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R   زاويهء بين صفحهء گذرا از نقـاطR is R و
R 1is + R و صفحهء گذرا از نقاطR 1is + R وR 2is + R محاسبات آماري نشان مي دهد كه بردارهاي فاصله و زاويه هاي پيچيدگي اسيد . است

صـدق مـي   ] 1[شركت مي كنند، در بازه هاي بدسـت آمـده درجـدول      β‐strand  Rhelicesآمينه هايي كه در ساختارهاي منظم 
  .كنند

A,,A,A{A{موعـه  و از مج nيـك پيغـام بـه طـول      Wفرض كنيـد   :PSEالگوريتم  N21 K=       باشـد، بـه طـوري كـه فراوانـي

|،  WدرiAهر |iA  است، آنگاه انتروپي دنبالهW به صورت زير تعريف مي شود:  
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R به هر اسيدآمينه كه در بازهء ] 1[حال با توجه جدولRhelices  به هر اسيدآمينه كه در بازهء و  0قرار گرفته باشد كدβ‐strand 
  .خواهيم داشت} 12,و0{بنابراين، دنباله اي از كدهاي . را منسوب مي كنيم 2و در غير اين صورت كد  1قرار گرفته باشد كد 

باشد، به طوري كه هرپنجرهء چهارتايي از آن داراي انتروپي } 2و0{از كدهاي يك دنباله  U=uB1,BuB2B,…,uBkBفرض كنيم  :قضيه
  . H(U)≤0.26باشد، آنگاه  0.26كمتر از 

است، كه با توجه به قضيه فوق كافي است پنجره هاي چهارتايي  0.26كمتر از  در اين الگوريتم هدف پيدا كردن قطعاتي با انتروپي
و دنباله اي از كد  helicesبه فضاي  0در اين صورت  دنباله اي از كد . باشد، پيدا كنيم 0.26ز از آن را كه داراي انتروپي كمتر ا

  . منسوب مي گردد β‐strandبه فضاي  1

ما از معيارهاي شناخته شده از قبيل  PDB‐FILEو  DSSP, STRIDEبا روش هاي ديگر  PSEبراي مقايسه  :نتايج و بحث 

  استفاده مي كنيم،  Sp (Specificity)و) Sn)Sensitivity تر ديگر دو پارام و (CC)ضريب همبستگي 
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   FP   (False Positive)و TP Negative)TN, (True FN, (False Negative)(True Positive) در آن كه

  

R پروتئين موجود در 4785براساس مقايسهPDBR بدست آمده است]  3[و ] 2[، نتايج بصورت جدول.  

R ،بر اساس معيارهاي متفاوتي اين ساختارهاي دوم را پيدامي كند، بنابراين نتايج متفاوتي را ارا ئه  از آنجايي كه روش هاي مختلف
توافق خوبي دارند و Rحال، اين روش ها در پيدا كردن ناحيهء كه به يك ساختار خاص تعلق داشته باشد با يكديگر با اين . مي دهند

Rاز طرفي، چون روش ما هندسي است و پارامترهاي . ه ها استزتنها دليل اختلاف آنها در انتها و ابتداي با id
suu

R  وR iTA
suuu

را براي  

  .بكار مي بريم با دقت بيشتري انتها و ابتداي بازه ها را مشخضص مي كنيم ساختارهاي دومRنسبت دادن 

Rويژگي قوي روش ما، مقدار بالاي   يكSn  در مقايسه باRPDBR ،R STRIDE  وDSSP  است كه اين برتري روش ما را نسبت به
معرفي كرده در روش ما قابل   helixاز نواحي كه اين روش ها % 93ر از به عبارتي بيشت. روش هاي ديگر را نشان مي دهد

دارد ولي الگوهايي كه، از تكرار  helixاز نظر هندسي شباهت كاملي به  Rپروتئين وجود دارد كه Rشناسايي است، ولي نواحي در
از طرف ديگر توافق كمتر روش ما . كرده اندمعرفي  turnرا  نواحياستفاده مي كنند آن  Rhelixهيدروژني براي پيدا كردن Rپيوند 

قرار دارند،  هيدروژنيRپيوند  ها با روش ديگر به اين دليل است كه اين روش ها، چون بر اساس ساختار β‐strandدر پيدا كردن 
‐Rβكه اين شركت نمي كنند نيست و مزيت روش ما اين است  هيدروژنيRپيوند  ها كه در ساختار Rβ‐bridgeقادر به پيدا كردن 

bridgeR را هم تشخيص مي دهد .Rبه . بعلاوه با استفاده از انتروپي مي توانيم ميزان انحراف را از حالت نرمال به دست آوريم
  )  را ملاحظه كنيد 1شكل . (نزديك باشد ميزان انحراف آن از حالت نرمال كمتر است صفرعبارتي هراندازه كه انتروپي به 

  

       β‐strandو  helicesدر  Rزاويه هاي پيچيدگي  Rاصله و بازه هاي ف]: 1[جدول 

    α ‐helix −π helix −β strand 
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R مقايسه نتايج تخصيص   ]:2[جدولRheicesR R به دست آمده درPSER  ديگر يوش هارو  

 TP روش ها  TN  FP  FN  R  % Rكل   RحساسيتR تشخيص  CC 

PSE_PDB  452685   672894  67040 31798 1224417 91.93 93.4    87.1  0.83

PSE_DSSP  362397  697247  157272 7501 1224417 86.5 97.97   70  0.74

PSE _ STRIDE  374139  696737  145531 8010 1224417 87.5 97.9  72  0.75

PDB_DSSP  405696  731721  71664 15336 1224417 92.8 96.3  84.9  0.85

PDB_STRIDE  414622  726579  62738 20479 1224417 93.2 95.2  85.8  0.85

R مقايسه نتايج تخصيص  ]:3[جدولR‐strand R RβR R به دست آمده درPSER  ديگر يوش هارو  

 TP روش ها  TN  FP  FN  RكلR %  RحساسيتR تشخيص  CC 

PSE _PDB  240225  749467  42824 191901 1224417 80.83 84.87  55.6  0.57

PSE _DSSP  239374  753633  185705 45705 1224417 81.1 84  56.3  0.57

PSE_STRIDE  244675  751198  180404 48140 1224417 81.3 83.5  57.5  0.57
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R شكل فوق نمايش دو   1.شكلRhelixR  هاي متفاوت است انتروپيبا .RH(c)=0.  وH(d)=0.21 .  

  .تاميين شده است (IPM)پژوهشكده دانش هاي بنيادي  CS 1385‐1‐02 بخشي از هزينه اين كار از محل طرح شماره : دانيتشكر و قدر
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ABSTRACT 

     The automatic assignment of the protein secondary structure from three dimensional coordinates is an 

essential step in the characterization of protein structure. Although the recognition of secondary structure 

elements as alpha helices and beta sheets seem straightforward, but there are many different definitions, 

each regarding different criteria. We introduce a new algorithm for the protein secondary structure 

assignment based on a number of geometric parameters and by using the entropy, the sequence of protein is 
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partitioned to segments. Then the secondary structure elements are assigned to each of these segments. It is 

shown that if the entropy of a segment increases then the regularity in the structure decreases. So it 

concluded that the concept of entropy could be used as a measure of regularity of the secondary structure.  

 

Keywords: secondary structure assignment; entropy; carbon alpha distance; torsion angle  
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