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STON: يسه ساختمان سه بعديمقا يد برايجد يروش 
 انهيپروتئ

 يرام يميرح ، 5و 2ديپزشک حم،  4و 2يمهد يصادق ، **3و2زيچنگ ياصلاحچ، *2و 1اريد شهريعرب س
 3دريح افخم يمعبود ،2مسعود

 
 گروه بيوانفورماتيک ،IBBک يزيوفيو ب يميوشيقات بيدانشگاه تهران، مرکز تحق .1

هسته  وتر،يعلوم کامپ پژوهشکده ،(IPM)نيادينپژوهشگاه دانشهاي ب .2
 بيوانفورماتيک

 انشکده علوم رياضي، دد بهشتييدانشگاه شه .3
 زيست فناوريک و يژنت يمهندس يپژوهشگاه مل .4

گروه  وتر،يآمار و علوم کامپ ياضيرس علوم، دانشکده يدانشگاه تهران، پرد .5
 رآما

  
 دهيچک

باشد که  يک ميوانفورماتيم در باز مسائل مه يکينها يپروتئ يمقايسه ساختمان
در طول دهه . دارد يو عملکرد يک ساختمانيژنوم در مطالعه ياديز يکاربردها

سه ساختمان يحل مسئله مقا يبرا ياديز يمکاشفه ا يگذشته، روشها يها
 يانطباق ،ينسه ساختمان پروتئيمقا يشتر روشهايب. ه اندنها ابداع شديپروتئ

 يکه ممکن است برا يمحل يتطابق ها يليدهند که از خ يرا م RMSD  نيبراساس کمتر
 يما برا. کنند يت آن مهم باشد صرف نظر ميا شناخت فعالي يمطالعات تکامل

الگوريتمي مطلوب  RMSDبا  ينه ايد آمياس يمانده هايدا کردن تطابق باقيپ
 هيزاو گام فاصله و ير پارامترهايمقاد که با تغيير در.يمارائه کردجديد را 

 ين قطعات دو پروتئينسازد که در ب يم براوردهرا امکان  نيا چرخش در برنامه
 .انجام دادز يا با شباهت کمتر نيشباهت بالا و قطعات با  يبتوان جستجو را برا

 
 يه دو سطحيزاو ;انتقال جسم صلب ;انطباق ;ينسه ساختمان پروتئيمقا: يديکلمات کل

 
 مقدمه

ک ي ستييو ز ييايمي، شيکيزيرک خواص فکه به د ياساس ياز روشها يکي
باشد که براساس  ينها ميپروتئ يسه ساختمانيکند مقا ي کمک مينپروتئ

از . کند ي ها عمل مينپروتئ ي ساختمان سه بعدينتشابهات و اختلافات ب
شتر يآنها ب نها در طول تکامل نسبت به توالييکه ساختمان پروتئ ييآنجا

که بر  ياسه ينسبت به مقا يه ساختمانسين مقايحفظ شده اند، بنابرا
 يچه تکامل ميخرا درباره تار يشترياست اطلاعات ب ز توالييه آناليپا
 در بانک اطلاعات ينساختمان پروتئ 46000در حدود  حال حاضردر . دهد

د به يجد يو تعداد ساختمانها (Sep 2007)باشد  يموجود م PDB ينپروتئ
شناخته شده  يساختمانها يقه بندطب يبرا. ش استيسرعت رو به افزا
 ياطلاعات ياد بانکهايجاانجام شده است که منجر به تلاشهاي بسياري 

سه يمقا. استگرديده  )3( FSSPو  )SCOP )1( ،CATH )2همچون  يساختمان
 بهشده موجود،  يطبقه بند يد بدست آمده با ساختمانهايجد يساختمانها

 .کند يکمک م ينت پروتئيو فعال يتکاملروند ، ينص خانواده پروتئيتشخ
ن ين در ايباشد بنابرا يم سخت-NPک مسئله ي ينپروتئ يسه ساختمانيمقا

- 4(د يابداع گردن مسئله يحل ا يبرا يمکاشفه ا يسه ده گذشته روشها
فراوان،  يغم وجود روشهايرعل مسئله انطباق ساختمان پروتئين ها. )6

گر تفاوت يکديبا مختلف  يج روشهايهنوز حل نشده است و نتا
 ين دو پروتئينن انطباق بيانتخاب بهتر يدو مشخصه که برا. )8و7و4(دارد

)  توان دوم اختلاف هاينانگيجذر م( RMSDشود عبارتند از  ياستفاده م
ن يدر ا. گر منطبق شده انديکدينه ها که با يد آميو تعداد جفت اس
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نه يآم يدهاياس دا کردنيپ يرا برا يتميمقاله، ما الگور
. يمارائه داد RMSDک مقدار مناسب ي با ينمتناظر در انطباق دو پروتئ
باشد که ما را  ي مييربرنامه قابل تغ يقابل توجه است که پارامترها

که شباهت  ينکه قطعاتيا ايسازد قطعات با شباهت بالا و  يقادر م
 .ميدا کني پينز در پروتئيز به هم دارند را نين يکمتر
 

 روش
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مانها يک پارامتر قابل تنظيم است که با انتخاب آن مي توان تطابق هاي ساخت
پارامتر ديگر گامهاي زواياي چرخش . با فاصله کمتر يا بيشتر را انتخاب کرد

است که با کم کردن مقدار آن، تعداد حالات بيشتري از تطابق دو ساختمان 
 . بررسي مي شود که حساسيت تطابق را بالا مي برد

 
 و بحث نتايج 

آزمون  يبرا: مقايسه با ديگر روشها براي تشخيص شباهتهاي جزئي .1
 ينو همچن يتشابهات کم ساختمان ييبه منظور شناسا STONعملکرد روش 

که به عنوان  ييجفت ساختمانها يگر، آنرا را رويد يسه با روشهايمقا
ج با برنامه ينتا. يمبکار برد)  9(شوند  يسخت شناخته م ينمونه ها

در . سه شديمقا )11(  FATCAT و  )DALI )6( ،CE )5( ،FAST )10 يها
STON 3-5آنگستروم و  3نه متناظر يآم يد هاي اسين، حد آستانه فاصله ب

که حد آستانه فاصله کوچک يهنگام. باشد يدرجه م 5ز يگام چرخش ن
ابد ي يش ميبودن افزا يد و اختصاصيآ ي ميينت پايباشد، حساس

همانطور که . ابندي يدارند تطابق م يشتريشباهت ب که ين قطعاتيبنابرا
و تعداد  RMSDمختلف در  ينشان داده شده است روشها 1در جدول 

، يبطور کل. گر تفاوت دارنديکديافته  با يتطابق  ينه هايدآمياس
سه و در يگر قابل مقايد يبا روشها STON 5-5ج بدست آمده از ينتا
د يگرچه تعداد اس STON 3-5در  .باشد يه ميبهتر از بقموارد  يبرخ
ه روشها است، اما نسبت تعداد يافته کمتر از بقيتطابق  ينه هايآم
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در تمام موارد از  RMSDافته به يتطابق  ينه هايد آميآس
 .باشد يشتر ميه روشها بيبق

 
 يکي: پروتئين دخالت دارند فعاليتمقايسه اسيدهاي آمينه اي که در  .2

فعال و تطابق  يمکانها ينها بررسيپروتئ يسه ساختمانياز اهداف مقا
ساختمان مکان .  هستنديرن مکانها درگياست که در ا ينه ايآم يدهاياس

تواند مدل يمحتي اگر همولوژي کلي توالي پائين باشد  ينک پروتئيفعال 
ساختمان  يکل تطابق. مربوطه ارائه دهد ينهايپروتئ يبرا يخوب

کمتر ممکن  RMSDو  شتريمتناظر ب نهيآم يدهايدن به آسيرس ي براينپروتئ
 . شوديننه ها در دو پروتئيد آميمنجر به تطابق نادرست اس است

که در مکان فعال  يينه هايد آمي اسيينتع يبرا STONعملکرد روش 
از اعضاء سه خانواده مختلف  يساختمان سه جفتيي هستند توسط مقاينپروتئ
شباهت  فعال مشابه ولينها مکان يدر هر خانواده، پروتئ. شد يبررس
که در مکان فعال  يينه هايد آمياس. گر داشتنديکديبا  يکم توالي

در . استخراج شدند )EzCatDB )12 يگاه اطلاعاتيشرکت داشتند از پا
معادل و  STONنه مکان فعال در روش يآم يد هاياس RMSDاکثر موارد 

منجر  Ǻ1آستانه تا حد کاهش فاصله . بود CEو  DALI يا بهتر از روشهاي
نه يآم يد هاي قرار گرفتن اسينو همچن يمحل يتطابقها يبرا يج بهتريبه نتا

  .گر خواهد شديکدي يمکان فعال برو
 

يک سرويس دهنده وب که بر  http://bioinf.cs.ipm.ac.ir/softwares/ston در آدرس .3
ورودي برنامه . موجود مي باشد پايه اين الگوريتم کار مي کند

و يا شماره شناسايي  PDBاختمان پروتئينها در قالب فايل س
است  PDBخروجي برنامه يک فايل . مي باشد PDBپروتئين در بانک 

که حاوي دو زنجيره پروتئين که بر هم منطبق شده اند و يک فايل 
 .باشد يکه اطلاعات انطباق اسيدهاي آمينه در آن درج شده است م

 
 ,CE, DALI  يکه توسط روشها ساختمان مختلف جفت10  يبرا يانسه تطابق ساختميمقا: 1جدول 

FAST, FATCAT  و STON بدست آمده اند. 
 

structure pair 
CE DALI FAST FATCAT STONE-3-5a STON-5-5b 

res RMSD commonc res RMSD commonc res RMSD commonc res RMSD commonc res RMSD res RMSD 

1bge:B(159) 2gmf:A(121) 107 3.9 0.23 94 3.3 0.63 83 3.10 0.73 100 3.19 0.62 69 1.85 90 2.92 

1cew:I(108) 1mol:A(94) 81 2.3 0.71 81 2.3 0.88 74 1.99 0.82 83 2.44 0.88 69 1.52 77 2.31 

1cid: (177) 2rhe: (114) 97 2.9 0.87 97 3.2 0.90 72 2.46 0.79 100 3.11 0.89 77 1.60 90 2.84 

1crl: (534) 1ede: (310) 219 3.8 0.69 211 3.5 0.75 - - - 272 3.57 0.57 154 2.01 180 3.12 

1fxi:A(96) 1ubq: (76) 64 3.8 0.78 60 2.6 0.90 52 2.63 0.78 63 3.01 0.68 41 1.62 55 3.08 

1ten: (89) 3hhr:B(195) 87 1.9 0.91 86 1.9 0.93 78 1.67 0.91 87 1.90 0.91 80 1.53 85 2.43 

1tie: (166) 4fgf: (124) 116 2.9 0.83 114 3.1 0.43 93 3.29 0.75 117 3.05 0.43 87 1.73 108 3.03 

2sim: (318) 1nsb:A(390) 275 3.0 0.82 291 3.3 0.85 - - - 286 3.07 0.83 194 1.94 264 3.23 

2aza:A(129) 1paz: (120) 84 2.9 0.50 81 2.5 0.87 74 2.45 0.84 87 3.01 0.86 65 1.72 79 2.81 

3hla:B(99) 2rhe: (114) 84 3.4 0.18 75 3.0 0.86 63 2.87 0.77 83 3.11 0.50 58 1.81 70 3.00 
a STON 3 يبا پارامترها Å چرخش يدرجه برا 5 يگامهاآستانه فاصله و  يبرا ،b STON 5 يبا پارامترهاÅ آستانه فاصله و  يبرا

 STON 3-5م بر تعداد کل تطابقها در يتقس STON 3-5کسان با يافته يتطابق  يداد مکانهاتع c، چرخش يدرجه برا 5 يمهاگا
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Abstract 
Protein structure comparison is an important problem in bioinformatics and has many applications in the study of structural 
and functional genomics. During the last decades, various heuristic methods have been developed to solve the protein 
structure comparison problem. Most of the protein structure comparison methods give the alignment based on the minimum 
RMSD and ignore many significant local alignments that may be important for evolutional or functional studies. We have 
developed a new algorithm to find aligned residues in two proteins with desired RMSD value. The parameterized distance 
and rotation in this program enable us to search for strongly or weakly similar aligned fragments in two proteins.  
 
Keywords: protein structure comparison; alignment; greedy algorithm; rigid body transformation; dihedral angle 
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