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، اهمیت PDBهاي اطلاعاتی نظیر ها و ساختارهاي جدید پروتئینی به پایگاهبا افزایش روزافزون توالی -چکیده
هاي مختلف، پیشگویی عملکرد در ها به منظور بررسی روابط تکاملی بین خانوادهپروتئیني ساختاري مقایسه

هاي برنامه. رسدها ضروري به نظر میبندي ساختار و فولد در پروتئینهاي شرح نویسی شده و نیز طبقهپروتئین
بندي هاي متداول ردیفها به دلیل حجم بالاي محاسبات در مقایسه با روشی ساختاري در پروتئینردیف هم

هاي جدید در این زمینه رو، طراحی الگوریتم از این. کنندهاي تخمینی را ارائه میها کندتر هستند و جوابتوالی
 .شودي باز محسوب مییک مسئله

هاي ساختاري بنديها جهت انجام ردیفگراف جورسازيي الگوریتمی جدید بر مبناي در این تحقیق، ارائه
 PDBهاي ساختاري پروتئین به فرمت فایل PSNetAlي ورودي برنامه. شودها معرفی میدر پروتئین چندتایی

شود و با دار و مبتنی بر فاصله ساخته میهاي غیرجهتهاي ساختاري پروتئین، گرافبراي تمامی فایل. است
بزرگترین زیرگراف مشترك حاصل . شودها انجام میی چندتایی شبکهردیف هماستفاده از الگوریتمی پیشرونده، 

. هاي مشترك میان تمامی ساختارهاي ورودي استهاي چندتایی در انتهاي برنامه شامل رأسیردیف هماز 
- که موتیف رودهاي ساختاري و تکاملی وجود داشته باشد، انتظار میچنانچه میان ساختارهاي ورودي شباهت

 .باشند ها در بزرگترین زیرگراف مشترك قابل مشاهدهیی شبکهی چندتاردیف همساختاري مشترك با انجام  هاي
و % 50ي پروتئینی با متوسط یکسانی بیش از خانواده 76اي شامل به منظور بررسی عملکرد برنامه، مجموعه داده

- ها نشان مینتایج حاصل از این خانواده. استخراج شد HOMSTRADي حداقل داراي سه عضو از پایگاه داده

 76خانواده از مجموع  67ي آن در درستی انجام شده است و در نتیجهه هاي ساختاري بیردیف همدهد که 
  .شودهاي ساختاري در بزرگترین زیرگراف مشترك دیده میموتیف% 90خانواده بیش از 

  
یرگراف مشترك، زبزرگترین هاي ساختاري، هاي ساختاري پروتئین، موتیفی ساختاري، شبکهردیف هم: واژگان کلید

  .دار و مبتنی بر فاصلههاي غیرجهتگراف
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  مقدمه -1
تابعی از ساختار  يدار معنی طورعملکرد پروتئین به 

آن است که ساختار و  بر عمومیباور . فضایی آن است
 آن اي بر تواناییفولد سه بعدي یک پروتئین تأثیر عمده

، )داروها(هاي دیگر، لیگاندها در اتصال به پروتئین
 دیگر آنهاي عملکردي پایداري و به طور کلی سایر جنبه

هاي ساختاري بنابراین بررسی شباهت. اشتگذخواهد 
کردي سلول نقش هاي عملها به عنوان ماشینمیان پروتئین

  . ]1[ مهمی در فهم فرایند حیات در یک سلول دارد
ي شباهت بین متداول بررسی و مقایسههاي یکی از روش

 بندي ردیف. است بندي ردیف ،ساختارهاي پروتئینی
به صورت دوتایی و تواند بر اساس توالی و یا ساختار  می

، بندي ردیفترین هدف عمده. انجام شودیا چندتایی 
 بندي ردیفبر خلاف  .شناسایی رزیدوهاي همولوگ است

ردیابی تغییرات تکاملی پروتئین از  آن محورکه  هاتوالی
اسیدهاي آمینه  بیوشیمیایی تغییرات روند بررسی طریق

 هايویژگیي مقایسه امکان ساختاري بندي ردیفاست، 
در  .سازدمی را فراهم رزیدوها توپولوژیک و فضایی

در  معادلدو زیرواحد، در صورتی  ی ساختاريردیف هم
دو  1نهیحالت برهمشوند که در بهترین نظر گرفته می
از یکدیگر  در فضا دو رزیدو اقلیدوسی يساختار، فاصله

آن دو به مقدار قابل گیري و جهت 2آرایشو  اندك
هنگامی که توالی انتظار براین است . توجهی مشابه باشد

 آن دو ساختار ،شباهت زیادي با یکدیگر داردپروتئین  دو
با توجه . باشدبا یکدیگر شباهت داشته نسبت نیز به همان 

ها نسبت به توالی به اینکه در طول تکامل، ساختار پروتئین
در موارد متعدد دیده شده بیشتر حفظ شده است، ها آن

هاي با وجود شباهت قابل توجه ساختارها، توالیاست که 
که در مواردي بنابراین. دو پروتئین شباهت اندکی دارند

نسبت به  ساختار ها وجود داردیکسانی اندکی بین توالی

                                                        
1 Superposition 
2 Orientation 

ي خصوصیات توالی، اطلاعات بیشتري را در زمینه
هایی با پروتئین .]4-2[دهد ارائه می وعملکرد پروتئین

را نشان یکسانی اندکی توالی آنها عملکرد مشابه که 
بوده که شامل  ي مشترك، غالباً داراي یک هستهدهد می

است که براي حفظ انسجام و یکپارچگی فولد  یرزیدوهای
قطعات ساختاري این  .]5[ پروتئین ضروري است

هاي ساختاري نامیده اصطلاحاً موتیف شده محافطت
به عنوان حداقل ملزومات  آنهاتوان از میو  شود می
ختاري براي نسبت دادن یک عضو جدید به یک سا

  . خانواده نام بردابرخانواده و یا 
ها ی ساختاري چندتایی در پروتئینردیف همانجام  براي

بر اساس ي تحت شبکه و برنامه افزار نرمتاکنون چندین 
عموماً در آنها طراحی شده است که هاي مختلف الگوریتم

مبناي مقایسه   4اصلی يدر زنجیره CAهاي اتم 3يهندسه
هاي مختلف نمایش، توابع  و از مدل ]6[گیرد قرار می

سازي متفاوت  هاي بهینهامتیازدهی متنوع و الگوریتم
دو روش متداول  ]8[ DALIو  ]CE ]7. شوداستفاده می

ي ساختاري هاي دادهبراي جستجوي شباهت در پایگاه
ها طراحی هاي دوتایی پروتئینهستند که براي مقایسه

ظر که در هر دو روش در دو ساختار، قطعات متنا. اندشده
هاي کربن آلفا داراي فواصل درون مولکولی مشابه از اتم

شوند و سپس با استفاده از جستجو می هستند،
-هاي مختلف این قطعات به یکدیگر متصّل می استراتژي

 هستندقادر  ]FATCAT  ]9 ,10همانندهایی روش. شوند
  هاي نسبی مختلف که نتیجهها را در آرایشکه زیردومین

پذیري پروتئین و یا واگرایی تکاملی است، انعطاف
استراتژي دیگر این است که علاوه بر . ندنک ردیف هم

ي اصلی، محیط فیزیکوشیمیایی هر ي زنجیرههندسه
نظر ساختار در دو ساختار  دو  یردیف همرزیدو نیز در 

استفاده  ]SHEBA ]11روش در  شیوهاز این . گرفته شود
در  ]MATRAS ]12در بعضی از ابزارها مانند . شودمی

                                                        
3 Geometry 
4 Back bone 
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ی ردیف همی براي رسیدن به یک ردیف همي اول مرحله
در . شوداق عناصر ساختاري دوم استفاده میبهینه از انطب

هاي ي بعد از خصوصیات محیطی و نیز فواصل اتممرحله
  . شودی نهایی استفاده میردیف همکربن آلفا براي رسیدن به 

اي بطور قابل ملاحظه هاي ساختاري چندتایییردیف هم
. هاي دوتایی هستندیردیف همداراي اطلاعات بیشتري از 

ی چندتایی شناسایی ردیف همهاي تمام روشهدف مشترك 
در هر ردیف است که ) هاییستون(اي از رزیدوها مجموعه

شده  ردیف همهاي بلوكو  از نظر ساختاري شبیه هستند
براي . ]13[ ي قطعات مشابه محلی هستندنشان دهنده

هاي مختلفی وجود مهها برنای ساختاري پروتئینردیف هم
انجام  يي آنها با یکدیگر در نحوهکه تفاوت عمده دارد
با یکدیگر هاي دوتایی و چگونگی ادغام آنها یردیف هم

  .]17-14[ ی چندتایی استردیف همبراي ساخت یک 
بندي ساختاري در هاي ردیفسرعت اجراي الگوریتم

 ندي توالی کمتربهاي معمول ردیفمقایسه با الگوریتم
دهد که ناشی از این راه حل دقیقی را نیز ارائه نمیاست و 

در ها ني ساختاري پروتئیواقعیت است که مقایسه
. شودمی محسوب سخت NPي یک مسئلهبیوانفورماتیک 

ي هزینه کاهشبراي ارائه شده  هايالگوریتم در از این رو
، 6ايمکاشفههاي روش تلفیقی از از عموماً 5محاسبات
در  .شودمیاستفاده برخی پارامترهاي تجربی  و 7حریصانه

هاي محاسباتی براي توسعه و گسترش روش حال حاضر
وص در صی ساختاري چندتایی به خردیف همانجام 

هایی که از لحاظ تکاملی دور از هم مجموعه پروتئین
-ي باز محسوب مییک چالش و مسئلهبه عنوان هستند 

-توان در طبقهساختاري چندتایی می بندي ردیفاز . شود

فیلوژنی ساختاري، شناسایی  ها،بندي ساختاري پروتئین
هاي ي مشترك میان دستهها و هستهجایگاه فعال آنزیم

 و هاي دوربین ساختارهاپروتئینی، شناسایی هومولوژي

                                                        
5 Computational cost 
6 Heuristic 
7 Greedy 

شدگی و درك بهتر محافظتعملکرد  /ساختار گوییپیش
  .استفاده کردها در پروتئین و واگرایی تکاملی

 که با شود معرفی می PSNetAlدر این مقاله الگوریتم 
 نمایشیک  صورت کاهش ساختار سه بعدي پروتئین به

ها و نیز تلفیق گراف جورسازي، گراف به شکل دو بعدي
از  CA(ها هاي زیستی رأساطلاعات توپولوژي و شباهت

هاي ساختاري چندتایی شبکه بندي ردیف) هر اسید آمینه
یکی از  .دهدانجام می سريتابه صورت سر را یپروتئین

هاي استخراج موتیف این برنامهمهمترین کاربردهاي 
  . است ي پروتئینیساختاري محافظت شده در یک خانواده

 
  ها روش -2

PSNetAl ی ردیف همبراي  8روندهپیش الگوریتمی
این الگوریتم از نظر . است هاساختاري چندتایی پروتئین

است که  ]NetAl ]18ساختار کلی وفادار به الگوریتم 
ي هاگراف دوتایی جورسازيالگوریتمی حریصانه براي 

 .است پروتئین-کنش پروتئین هاي برهمحاصل از شبکه
هاي مهمی است که باعث داراي ویژگی NetAlالگوریتم 

ی ساختاري ردیف همشد از آن براي ایجاد و گسترش 
مهمترین مزیت این . چندتایی پروتئین استفاده شود

 + O(n2 log n + m2((ی زمانی کمترآن الگوریتم پیچیدگ

nmlog n (18[ هاي مشابه استنسبت به سایر الگوریتم[ .
بندي و همچنین یافتن ردیف 9دستیابی به بهترین جواب

-بزرگترین زیرگراف مشترك و پیوسته در شبکه از ویژگی

ي هاي برنامهورودي .است NetAlالگوریتم  هاي دیگر
PSNetAl هاي هاي ساختاري پروتئینعبارتند از فایل

بیش از دو ساختار را شامل  که( PDBمورد نظر در فرمت 
هاي ورودي پروتئینتعداد ل ذکر است که در قاب. )شودمی

  .وجود ندارد به برنامه محدودیتی
 دیده می شود در الگوریتم 1همانطور که در شکل 

PSNetAL سه مرحله ي کلی دیده می شود :  
                                                        

8 Progressive 
9 Optimum local 
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  دار غیرجهت ي شبکه ساخت -2-1
 ،PDBهاي ورودي به فرمت فایلاز  در این مرحله 

 نظر استخراج شده وهاي ساختاري مورد زنجیره ومدل
. شودمبتنی بر فاصله ساخته میدار و غیرجهت هاییگراف

یک رأس  ،اتم کربن آلفا از هر اسید آمینه هااین گرافدر 
براي ساخت  .دهدرا تشکیل می ي پروتئینیشبکهاز 

تعداد اسیدهاي آمینه  n×n )nي یک ماتریس فاصله شبکه،
هاي اتم جفت ي تمامیاز فاصله) در هر پروتئین است

شود و سپس با ت به یکدیگر ایجاد میکربن آلفا نسب
ماتریس مجاورت از  ،ي فاصلهاستفاده از یک حد آستانه
از ماتریس مجاورت براي . شودماتریس فاصله ساخته می
 8ي در اینجا از حد آستانه. شودساختن گراف استفاده می

استفاده  ]19[هاي پروتئینی آنگستروم براي ساختن شبکه
  .شد
  
  یستیشباهت ز یسساخت ماتر -2-2
هاي پروتئینی ردیفی، علاوه بر شبکه ام عمل همبراي انج 

هاي شباهت از فایل. هاي شباهت نیز نیاز استبه فایل
در ماتریس شباهت . آیدورودي بدست می PDBهاي فایل

ها بر چه اساسی زیستی،  بر حسب اینکه تشابه بین رأس
ي اول با تمام تعریف شود، شباهت هر رأس از شبکه

ترین در ساده. شودمحاسبه می ي دومهاي شبکهرأس
تواند بر حسب شباهت حالت ممکن این شباهت می

 Pamجایی هاي جابهاسیدهاي آمینه به یکدیگر در ماتریس
-تر میهاي پیچیدهدر حالت. تعریف شود Blosumیا  و

توان ترکیبی از چند خصوصیت ساختاري همانند سطح 
در این . ترا در نظر گرف ...در دسترس، ساختار دوم و 

بررسی، ماتریس شباهت زیستی بر اساس شباهت 
 .تعریف شده است Blosum62اسیدهاي آمینه در ماتریس 

  
  چندتایی ردیفی هم مرحله -2-3

ي مستقل از هم تشکیل ردیفی چندتایی از چند مرحله هم

  : شده است که عبارت است از
 PSNetAlي برنامه: هاي دوتاییردیفی ي هممرحله) الف

استفاده  NetAlهاي دوتایی از برنامه ردیفی اي انجام همبر
هاي هاي ورودي به برنامه عبارتند از فایلفایل. کندمی

پارامترهاي . هاي ماتریس شباهتو فایل شبکه دو پروتئین
 aپارامتر . cو  aورودي به برنامه که عبارتند از پارامترهاي 

باهت که وزن ماتریس شباهت توپولوژي در مقابل ش
براي بدست آوردن شباهت . کندزیستی را مشخص می

وزن شباهت بین دو رأس و یا  cتوپولوژي پارامتر 
  .کندهاي آن دو را مشخص میهمسایه

هاي مشابه در ردیفی دوتایی، ابتدا رأس در انجام هر هم
ساختار گراف شناسایی شده و سپس با یکدیگر منطبق 

هاي نزدیک، ن همسایههاي بعد با افزوددر گام. شودمی
هاي مشابه براي یافتن رأس. یابدسازي گسترش میمنطبق

ها با با یکدیگر در هر شبکه، به ناچار شباهت رأس
و  iمقدار شباهت براي دو رأس . یکدیگر باید کمی شوند

j  از دو شبکهn و m  در ماتریس شباهت(S)  طبق فرمول
  :شودمحاسبه می) 1(
)1(                             S(i,j) = aT(i,j) + (1-a)B(i,j)  

از مجموع دو  PSNetAlي ماتریس شباهت در برنامه
با  (B)و شباهت زیستی  (T)ماتریس شباهت توپولوژیکی 

در این  aپارامتر  .تشکیل شده است (a-1)و  aضرایب 
فرمول عددي بین صفر و یک است که وزن شباهت 

  .کندها مشخص میردیفی زیستی و توپولوژیک را در هم
 n×mنیز یک ماتریس   (A)بندي ماتریس امتیازدهی ردیف 

رأسی از  jو  nي رأسی از شبکه Aij )iاست که در آن 
و  iردیفی براي دو رأس  امتیاز نهایی هم) است mي شبکه

j ي دو شبکه ازn  و mاین ماتریس از . دهدرا نشان می
) I(ها کنش برهمو ماتریس ) S(مجموع ماتریس شباهت 

فرایند انتخاب بهترین کاندیدا براي  .شودساخته می
هاي موجود بین ردیفی سرتاسري از بین جفت رأس هم

  . شوددوشبکه از طریق این ماتریس انجام می
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را در تقابل شده  ردیف همهاي وزن رأسمیزان  cپارامتر 
ي آنها با یکدیگر در هاهاي همسایهوزن رأس با میزان

باشد به این معنا است  c=0اگر . کندی مشخص میردیف هم
را در نظر مورد مقایسه  رأسدو شباهت  فقطکه برنامه 

هاي  شباهت همسایه فقطبرنامه  ،باشد c=1گیرد و اگر  می
  . گیرد را در نظر می هاي اصلی رأس

در این بررسی براي یکسان شدن شرایط مورد نظر براي 
هاي دوتایی و یردیف همهاي پروتئینی، تمام تمام خانواده

پس از . انجام شد  = 7/0c و = a 3/0چندتایی با پارامتر 
ی، نتیجه به صورت چند فایل خروجی ردیف همانجام هر 

  : ها عبارتندازاین فایل. شودمجزا نشان داده می
هاي که در آن تمام رأس :(alignment.) یردیف هم فایل

جفت شده با یکدیگر از دو شبکه به همراه امتیاز 
  . شودی آنها نشان داده میردیف هم

ی از ردیف همت انجام که در آن صح: (eval.) ارزیابی فایل
1هات درستی یالطریق کمی (EC)  و به صورت درصد بیان

ي اول هایی از شبکهرستی یال، درصد یالد. شودبیان می
 ردیف همي دوم هایی از شبکهکند که با یالرا بیان می

  :]21[ شودتعریف می )2(طبق فرمول  EC. ]20[ اند شده

C	 =
,ݑ}| {ݒ ∈ :ଵܧ ((ݒ)݃,(ݑ)݃) ∈ ଶܧ

|ܧ| ×  ܧ100%
)2(  

ها بزرگتر بدیهی است که هر چقدر درصد درستی یال
ت بیشتري انجام شده است و ی با صحردیف همباشد، 

همچنین  .ترنداز نظر توپولوژیک شبیه G2و  G1ي شبکه
هاي بزرگترین زیر گراف ها و یالدر این فایل تعداد رأس

ي اندازه. ی نیز ثبت خواهد شدردیف هممشترك حاصل از 
ی دو شبکه ردیف همبزرگترین زیرگراف مشترك حاصل از 

ي گراف کوچکتر خواهد کوچکتر و یا مساوي با اندازه
ي بزرگترین زیرگراف مشترك به بود و هر چقدر اندازه

تر باشد نزدیک هاي ورودي اولیه به برنامهي شبکهاندازه
 است که دو شبکه شباهت بیشتري باي این نشان دهنده

                                                        
1 Edge correctness 

 . یکدیگر دارند

دهد این فایل نشان می :2فایل بزرگترین زیرگراف مشترك
ی داراي ردیف همکه بزرگترین زیرگراف مشترك حاصل از 

هاي بزرگترین زیرگراف هایی است و نیز رأسچه رأس
-هاي شبکهیک از رأسي کوچکتر با کدام مشترك از شبکه

ی دو به دوي ردیف همامتیاز . اندشده ردیف همي بزرگتر 
-ي مختلف در این فایل نمایش داده میها از دو شبکهرأس

ي تشکیل بزرگترین زیرگراف  نحوه 2در شکل . شود
  .مشترك به صورت شماتیک نمایش داده شده است

به هاي ورودي ی براي تمامی شبکهردیف همدر این مرحله 
  .شودبرنامه به صورت دو به دو انجام می

براي بدست آوردن : ساخت ماتریس تفاوت  ) ب
 بایست ِماتریس تفاوت که دربردرخت راهنما، می

ي میزان اختلاف جفت ساختارها از یکدیگر است،  گیرنده
بنابراین براي بدست آوردن توپولوژي . محاسبه شود

که نشان  EC-1 ساختارها در درخت راهنما، از مقدار
ي اختلاف ساختارها از یکدیگر است استفاده دهنده

 .شود می

ت درصد صحساخت درخت راهنما بر اساس    ) ت
از  درخت راهنما براي ساخت :(EC)ها ی یالردیف هم

 در این تحقیق. توان استفاده نمودهاي متفاوتی میالگوریتم
درخت راهنما جهت  .استفاده شد UPGMAاز الگوریتم 

 )3به صورت رشته( Newickبرنامه، به فرمت  معرفی به
لازم به ذکر است که توپولوژي درخت به  .شودذخیره می

ي اطلاعات فیلوژنی نبوده و از آن هیچ عنوان دربردارنده
هاي یردیف همصرفاً به عنوان یک راهنما براي ترتیب 

 .شودشکل پیشرونده استفاده میبه دوتایی 

ترین نوبت شبیه بر اساس درخت راهنما در هر  ) ث
 .شوندمی ردیف همها با یکدیگر شبکه

-فایل بزرگترین زیرگراف مشترك شامل رأس   ) ج
. اندهاي مشترك بین دو شبکه است که برهم منطبق شده
                                                        
2 Largest common subgraph 
3 String 
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ي جدید از دو توان براي استخراج شبکهها میاز این رأس
ي بدست آمده در درخت شبکه. ي والد استفاده کردشبکه

ي والد خود شده و بدین ترتیب دو شبکهراهنما جایگزین 
و شود میی، درخت روزآمد ردیف همپس از هر دور 

شبکه یک که بیش از تا زمانی. کندتوپولوژي آن تغییر می
ی ادامه ردیف هم ،در توپولوژي درخت وجود داشته باشد

شبکه در درخت راهنما وجود یک که تنها هنگامی. یابدمی
 .یابدی چندتایی پایان میردیف همي داشته باشد، برنامه

هاي چندتایی باقی یردیف همپایان به این ترتیب، آنچه در 
هاي هاي مشترك بین پروتئیناي از رأسمجموعه ،ماندمی

هاي توپولوژیک و شباهت يدربرگیرندهکه  مختلف است
هاي ساختاري از آنجا که موتیف .زیستی بین آنهاست

فضایی محافظت شده  یک وهاي توپولوژداراي ویژگی
 که رودانتظار می ،ها هستندمیان اعضاي مختلف خانواده

هاي ی چندتایی در شبکهردیف همدر صورت درستی 
موجود  ي مشتركهامیان رأس دراین موتیف ها ورودي، 

در بخش نتایج بیشتر در . دندیده شوی ردیف همدر آخرین 
  .ضیح داده خواهد شداین مورد تو

  

  ي داده مجموعه ي تهیه -3
توان به نوعی یک ها را میی ساختاري پروتئینردیف هم
ی توالی در نظر گرفت که در آن انتقال هندسی نیز ردیف هم

هاي کردن اتم ردیف همبه صورت همزمان به یافتن و 
. ]22[کند ي معادل کمک میکربن آلفا از اسیدهاي آمینه

ي مرجع براي بررسی و ارزیابی ي یک مجموعهبراي تهیه
ی ساختاري در ردیف همهاي درستی و دقتّ برنامه

هاي یردیف همهاي داده حاوي از پایگاه بایدها  پروتئین
هاي مزیت مهم این پایگاه. شودها استفاده چندتایی توالی

داده آن است که با استفاده از اصل محافظت شدگی بیشتر 
ساختار نسبت به توالی در طول تکامل با استفاده از 

هاي مختلف ساختاري و نیز اعمال نظر مستقیم ویژگی
هاي بر مبناي ویژگییی هاي چندتایردیف همافراد خبره 

با کمک گرفتن از اطلاعات . ستاشده ساختاري ایجاد
هاي مختلف ي مرجع برنامههاي دادهموجود در این پایگاه

 . ]24-16،22[شود ی ساختاري ارزیابی میردیف هم
با استفاده از  MegaMotifBase يدر پایگاه داده

هاي مختلف که هاي ساختاري چندتایی خانوادهیردیف هم
و با  آوري شده استجمع HOMSTRADاز پایگاه 

هاي لف، موتیفهاي ساختاري مختاستفاده از ویژگی
. شودخانواده تعیین می یک ساختاري مشترك میان اعضاي

هاي ساختاري علاوه بر اینکه در میان تمامی موتیف
هاي ساختاري و اعضاي یک خانواده داراي ویژگی

  مناطق ساختاري محافظت ،باشندتوپولوژیک مشترك می
در  و دهندتشکیل می نیز ي هر خانواده راشده
هایی از هاي ساختاري نیز با تشکیل ستون یردیف هم

هاي بلاك ،در میان تمامی اعضا یکسانرزیدوهاي 
از . دهندی چندتایی شکل میردیف همساختاري را در هر 

هاي ساختاري مشترك اطلاعات موجود در مورد موتیف
در میان اعضاي هر خانواده در پایگاه داده 

MegaMotifBase در پایگاه  هاي موجودردیفی و نیز هم
هاي ردیفی براي بررسی درستی هم HOMSTRADي داده

توان  می PSNetAlي ساختاري انجام شده توسط برنامه
توان فرض براي بررسی درستی این برنامه می. استفاده کرد

ردیفی چندتایی درست در هر  کرد که در صورت انجام هم
ي مناطق بایست رزیدوهاي تشکیل دهندهخانواده، می

ختاري مشترك در بزرگترین زیرگراف حاصل از سا
از این رو، براي . ردیفی دوتایی نیز دیده شود آخرین هم

هاي محافظت توان تعداد ستونبررسی درستی برنامه می
را با  PSNetAlي ردیفی حاصل از برنامه شده در هم

هاي هاي مرجع موجود در پایگاهردیفی هم
HOMSTRAD  و یاMegaMotifBase 25[ایسه کرد مق[ .

ردیفی  هاي محافظت شده در همهر چه تعداد ستون
هاي رزیدوهاي محافظت چندتایی حاصل به تعداد ستون

به (تر باشد ردیفی ساختاري مرجع نزدیک شده در هم
هاي ساختاري در بزرگترین زیرگراف عبارتی تمام موتیف

ردیفی  توان ادعا کرد که هممی) مشترك وجود داشته باشد
  . تري انجام شده استدرست
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  ي تشکیل یک گراف جدید از فایل بزرگترین زیرگراف مشتركنحوه  2شکل 

  
HOMSTRAD، هايیردیف هماي ازشامل مجموعه 

ی ردیف هماست که در انجام  پروتئینی يهاتوالی چندتایی
هاي ویژگیها، شدگی توالیمحافظت علاوه بر لحاظ کردن

، در دسترس، محتواي ساختار دوم ساختاري همانند سطح
 ... سولفیدي والگوي پیوندهاي هیدروژنی، پیوندهاي دي

هاي موجود در این پایگاه از داده .نظر گرفته شده است در
براي  ی مرجعردیف همو  داده به عنوان یک استاندارد

در  .شودهاي ساختاري استفاده مییردیف همبررسی 
HOMSTRAD ،موجود در سطح هاي یردیف هم

 پروتئینی ساختارهاي و در آن است هاي پروتئینی خانواده

در  وآوري جمع PDB1 پروتئین بانک اطلاعاتی ازموجود 
. بندي شده استچند عضوي طبقه يخانواده 800بیش از 

توان براي ت موجود در این پایگاه داده میاطلاعا از
ي با رابطههایی اي و شناسایی پروتئینمقایسه سازي مدل

  .]26[ تکاملی دور استفاده کرد
بیش از با  ي پروتئینیخانواده 266از میان  به این منظور

 2خانواده با بیش از  76، درصد یکسانی در توالی 50
. نتخاب شدهاي چندتایی ایردیف همبراي انجام عضو 
هاي تعداد خانواده دهدنشان می 1که نمودار  طور همان

پروتئینی انتخاب شده از نظر درصد یکسانی توالی بین 

                                                        
1 Protein Data Bank 
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  . ساختارهاي تشکیل دهنده داراي پراکنش یکسان نیست
 90-95هایی با درصد یکسانی توالی در بازه خانواده

به ترتیب با یک و صفر (درصد  85-90درصد و نیز 
هایی با درصد داراي کمترین تعداد وخانواده) عضو

) عضو 24با (درصد  50-55ي یکسانی توالی در محدوده
هاي مورد داراي بیشترین تعداد در مجموعه خانواده

  .باشدبررسی می
  
  نتایج  -4

ي پروتئینی خانواده 76ردیفی چندتایی روي  ي همبرنامه
درصد و تعداد بیش از  50با درصد یکسانی توالی بیش از 

نشان داده شده  1دو عضو اجرا شد که نتایج آن در جدول 
دیده  2نمودار طور که در  طبق این نتایج و همان. است

ي خانواده 76از مجموع ) درصد 88(مورد  67شود در می
اختاري هاي سپروتئینی بررسی شده درصد فراوانی موتیف

بیش  ردیفی در بزرگترین زیرگراف مشترك حاصل از هم
هاي ساختاري در موتیف% 100حضور . است% 90 از

ردیفی به این  بزرگترین زیرگراف مشترك حاصل از هم
هاي هاي پروتئینمعنا است که برنامه توانسته است رأس

موجود در هر خانواده را به بهترین شکل بر هم منطبق 
درصد  80، بیش از )درصد 63/2( نواده خا 2در . کند

هاي ساختاري در بزرگترین زیرگراف مشترك موتیف
 70کمتر از ) درصد 9(خانواده  7در . حضور داشته است
هاي ساختاري در بزرگترین زیرگراف درصد از موتیف

  .مشترك دیده شده است
ها،  ها با درصد یکسانی کم توالی در بسیاري از خانواده

. شود زیاد انجام می ECاي ساختاري با مقادیر ه ردیفی هم
ها با درصد یکسانی توالی بالا گاهاً  و در برخی از خانواده

شود  انجام نمی ECساختاري با مقادیر بالاي  ردیفی هم
  ). 3نمودار (

با  Paralytic/GBP/PSP peptideي در خانوادهبراي مثال 
با . تاس 23درصد یکسانی توالی، طول متوسط اعضا  83

هاي اعضاي این وجود درصد یکسانی بالایی که بین توالی
هاي درصد از موتیف 83خانواده وجود دارد، تنها 

با توجه به . شودساختاري در زیرگراف مشترك دیده می
ي بدست آمده کوچک بودن اعضاي این خانواده نتیجه

  .دور از انتظار نیست

  

  
هایی داراي خانواده. دهدهاي پروتئینی را که داراي درصد یکسانی توالی خاص هستند، نشان میاین نمودار، تعداد خانواده  1نمودار 

  .دهدهاي مورد مطالعه را پوشش میگروهی هستند که بیشترین تعداد خانواده 50-55درصد یکسانی توالی بین 
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  هاي پروتئینی ردیفی چندتایی در خانواده ري دربزرگترین زیرگراف مشترك حاصل از همهاي ساختادرصد حضور موتیف  2نمودار 

  

  
  ردیفی چندتایی ها در هر همهاي پروتئینی و درصد درستی یالها درخانوادهي بین درصد یکسانی توالیرابطه  3 نمودار

  

باشد، ساختار ي پروتئینی کوچکتر هر چقدر طول رشته
. کمتري خواهد بود 1پروتئین داراي پیچش و فشردگی

با رزیدوهاي اطراف هاي مؤثر هر رزیدو کاهش تماس
هاي آن ، باعث کم شدن تعداد همسایهخود در ساختار

رأس وکاهش خصوصیت توپولوژیک آن در گراف بدست 
  .آمده خواهد شد

در هر ) 4و  3هاي شکل(وجود ساختارهاي متغیر 
هاي هاي مشابه را در بین شبکهواده، تشخیص رأسخان

  . ساختاري پروتئین دشوار خواهد کرد
                                                        
1 Fold & Packing 

 
 Zinc Binding domain present inي اعضاي خانواده  3شکل 

Lin-11, Isl-1, Mec-3.  در شکل، کوچک بودن و متغیر بودن
  .ساختارها در میان اعضاي این خانواده کاملاً مشخص است

  

هاي پروتئینی و وجود ي کوچک توالیتوأم شدن اندازه
ساختارهاي متغیر با شباهت اندك در یک خانواده با کم 
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بودن درصد یکسانی توالی میان اعضا، تأثیر قابل توجهی 
ها در دو گراف ساختاري خواهد ردیفی رأس بر کیفیت هم

با  Ruberdoxinي خانواده 3ردیفی در  کیفیت هم. داشت
-هاي اعضا و خانوادهدر توالی 62متوسط درصد یکسانی 

با متوسط یکسانی توالی  Domains Containing Glaي
 ,Zinc Binding domain present in Lin-11درصد و  54

Isl-1,Mec-3.  ها به در توالی 53با متوسط درصد یکسانی
ردیفی در  نتایج هم(خوبی گویاي این واقعیت است 

ها با وجود ادهدر این خانو). قابل مشاهده است 1جدول 
ل ردیفی آخر، به دلی ها در همدرصدهاي بالاي درستی یال

ي هاي شبکههاي توپولوژیک قوي در رأسفقدان ویژگی
هاي ساختاري در بزرگترین پروتئینی، تنها نیمی از موتیف

  .شودردیفی مشاهده می زیرگراف مشترك حاصل از هم
رود متوسط درصد حضور  طور که انتظار می همان

هایی با درصد یکسانی هاي ساختاري در خانواده موتیف
ها کاهش نسبت به سایر خانواده 50-55ي توالی در بازه

باید به این نکته توجه داشت که درصد یکسانی . یابدمی
ها در یک خانواده میانگینی از درصد یکسانی توالی
تواند ها میان اعضاي آن خانواده است که بعضاً می توالی

در . ي عددي متغیري را دربر گیردهمحدود
 ribulose bisphosphate carboxylase largeي خانواده

chain  5شکل ( شوداین مورد به خوبی دیده می(.  
با وجود شباهت ساختاري اعضا با  هدر این خانواد

ها بین اعضا، ي تغییرات یکسانی توالییکدیگر، محدوده
ها کسانی توالیمتنوع بودن درصد ی. درصد است 80-27

هاي آخر در ردیفی شود که در همبین اعضا باعث می
درخت راهنما که میزان تفاوت بین دو ساختار بیشتر است 

ي ها کاهش یابد و متعاقب آن اندازهدرصد درستی یال
هاي متوالی ردیفی بزرگترین زیرگراف مشترك در هم

هاي از موتیف% 77از این رو تنها . کوچکتر شود
اري در بزرگترین زیرگراف مشترك حاصل از ساخت

هاي ردیفی درصد بقیه در هم 30شود و ردیفی دیده می هم
اینجا با توجه به شباهت قابل  در .شودقبل حذف می

توجه ساختارها به یکدیگر، براي دستیابی به یک 
هاي توپولوژیک ردیفی بهینه نیاز است که وزن شباهت هم

   .ده شوندها افزایش داردیفی در هم
  

  

  
ها براي درخت راهنما و جدول مقادیر درستی یال). پائین. (در میان اعضا 62با درصد یکسانی  Ruberdoxinي خانواده )بالا(  4 شکل

ی، به دلیل فقدان ردیف همها براي هر یالبا وجود مقادیر بالاي درصد درستی . Ruberdoxinي هاي دوتایی پیشبرنده براي خانوادهیردیف هم
هاي ساختاري موجود در این خانواده را در موتیفتنها توانسته است نیمی از  PSNetAlساختار مشخص در نیمی از اعضاي این خانواده، 

  .ی استردیف مهدر ستون اول جدول، بزرگترین زیرگراف مشترك حاصل از  LCSمنظور از . آخرین زیرگراف مشترك حاصل حفظ کند
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  .هاتوالیدر  50با درصد یکسانی  ribulose bisphosphate carboxylase large chainاعضاي   5 شکل

  
قابل ذکر است که در مواردي که یکسانی توالی اعضاي 

 50 يهحدوددر م اینجا در(یابد کاهش میها خانواده
-توان جوابمی cو  aبا تغییر پارامترهاي ورودي  )درصد

در این موارد با کم . هاي بدست آمده را بهبود بخشید
که وزن ماتریس توپولوژي را  aکردن مقدار پارامتر 

که وزن شباهت  cکند و افزایش مقدار پارامتر مشخص می
 توپولوژیک هاي دو رأس را در ماتریس شباهتهمسایه

توان تأثیرات ناشی از کم بودن درصد کند، میتعیین می
یکسانی توالی در ساختارها را کاهش داد و به 

 glycosylي خانواده. هاي بهتري رسید یردیف هم

hydrolase family 11  درصد در بین  50با یکسانی توالی
که در  طور همان. اعضا در این مورد مثال مناسبی است

پیشرونده طبق ی ردیف همشود در آخرین دیده می 6شکل 
درخت راهنما به دلیل اختلاف ساختارها با یکدیگر و 

ها به ها، درصد درستی یالکاهش درصد یکسانی توالی
صورت چشمگیري کاهش یافته و باعث کم شدن تعداد 

نهایتاً . شودهاي مشترك در زیرگراف ساخته شده میرأس
درصد حضور موتیف ساختاري مشترك میان ساختارها 

مطابق با . زیرگراف مشترك صفر خواهد بوددرآخرین 
 cو  aادعاي بالا، در این خانواده با تغییر مقدار پارامترهاي 

)2/0 a = 8/0 وc = ( و افزایش وزن شباهت توپولوژیک
-درصد از موتیف 90توان بیش از  ی آخر میردیف همدر 

هاي ساختاري مشترك میان اعضا را در بزرگترین 
  . زیرگراف مشترك مشاهده کرد

  
  بحث در نتایج -5

 يکننده ایجاد هیچ تعریف آماري روشنی از عوامل
وجود  در ساختارهاي پروتئینی هاي قابل ملاحظهشباهت

اول اینکه  .مدتاً ناشی از سه دلیل عمده استندارد که ع
نکه تحت تأثیر توالی باشد ساختار پروتئین بیش از آ

  . شودمی 1ي نیروهاي فیزیکی و شیمیایی محدودوسیله هب
ردیفی سه بعدي  دوم آنکه هیچ تعریف دقیقی از یک هم

مورد سوم ناشی از این حقیقت است . بهینه وجود ندارد
که مشخص کردن ساختارهاي تصادفی یک پروتئین با 

ي دامنهي عدم قطعیت درباره. دشواري همراه است
ساختارهاي پروتئینی محتمل و فقدان یک تعریف ریاضی 
از ساختارهاي تصادفی، درك نظري اینکه چقدر احتمال 
دارد که دو پروتئین به صورت مستقل منجر به 

  .کندشوار میدساختارهاي مشابه شوند را 
                                                        
1 Constrain 
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  هاي دوتایی   ردیفی ترتیب هم
 راهنمامطابق درخت 

  درصد درستی
 ها یال

1XYP,1YNA 93% 

LCS1,1XYN 89% 

LCS2,1BK1 90% 

LCS3,1XNB 62% 
  

  
هاي دوتایی بین اعضا به صورت پیشرونده در ردیفی ترتیب هم. glycosyl hydrolase family 11ي درخت راهنما در خانواده  6شکل 

  . ي قبل استردیفی در مرحله بزرگترین زیرگراف مشترك بدست آمده از هم LCSمنظور از . شودجدول سمت راست تصویر مشاهده می
  

ي ساختاري در در حالی که این مسئله فرایند مقایسه
سازد، فقدان یک تعریف ها را چالش برانگیز میپروتئین

شود که بتوان ردیفی بهینه مانع از آن می جامع از یک هم
ت تجربی توزیع امتیازهاي شباهت ساختاري را به صور

هاي مختلف را با یکدیگر مقایسه کرد تعیین و روش
هاي مختلف به همین دلیل براي ارزیابی برنامه  ]27،28[

ناگزیر به مقایسه با یک حالت مرجع هست که در مورد 
  . آن توضیح داده شده است

داراي دو کمیت است که با استفاده از  PSNetAlي برنامه
ردیفی انجام شده اظهار  توان در مورد کیفیت همآنها می
ها این دو فاکتور عبارتند از درصد درستی یال. نظر کرد

(EC) هاي ي موتیفهاي تشکیل دهندهو نیز تعداد رأس
با توجه به . ساختاري در بزرگترین زیرگراف مشترك

توان گفت که می) فایل ضمیمه( 1نتایج موجود در جدول 
ها در هر خانواده با تعداد اعضاي بین درصد درستی یال

بزرگترین زیرگراف مشترك در همان خانواده و نیز تعداد 
  .ي مستقیم وجود داردهاي ساختاري موجود رابطهموتیف

ردیفی نشان  ها در هر هماز آنجا که درصد درستی یال
ردیف شده با  هاي همبکهي شباهت توپولوژیک شدهنده

توان انتظار داشت که هر چقدر که معیار یکدیگر است می
تر باشد دو نزدیک) درصد 100(ها به یک درستی یال

ها ردیفی ي حاصل از همتر، نتیجهشبکه به یکدیگر شبیه
-تر، زیرگراف مشترك بزرگتر و نیز تعداد موتیفمطلوب

ی قابل مشاهده هاي ساختاري بیشتري در زیرگراف نهای
هاي بر اساس نتایج بدست آمده در رابطه با پروتئین. است

-مختلف با مقادیر شباهت ساختاري متفاوت و نیز اندازه

که توان گفت که هنگامیهاي متنوع به صورت تجربی می
درصد باشد،  80ها بیش از مقدار درصد درستی یال

انجام ردیفی با دقت مناسب  توان انتظار داشت که هم می
ها در هر که درصد درستی یال در مواردي. شده است

هاي درصد باشد، غالباً جواب 70ردیفی کمتر از  هم
از سوي دیگر، با توجه به . باشدبدست آمده صحیح نمی

هاي ردیفی هاي ساختاري حاصل از همتعریف موتیف
توان گفت که این ها میساختاري چندتایی در پروتئین

هاي بر مشابهت در توالی، داراي ویژگیرزیدوها علاوه 
توپولوژیک مشترك و محافظت شده نسبت به سایر 

رود که این رزیدوها در بنابراین انتظار می ؛رزیدوها هستند
ردیفی ساختاري در فایل بزرگترین  صورت درستی هم
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ردیفی چندتایی باقی  زیرگراف مشترك حاصل از هم
ها و درصد درستی یالدر این بررسی، از دو کمیت . بمانند

هاي ساختاري مشاهده شده در بزرگترین نیز تعداد موتیف
هاي ساختاري مرجع ردیفی زیرگراف مشترك نسبت به هم
و  HOMSTRADهاي موجود در پایگاه داده

MegaMotifBase  به عنوان دو معیار براي ارزیابی درستی
  .هاي صورت گرفته استفاده شدردیفی هم

ها در هر خانواده و نیز درصد یکسانی توالیبین درصد 
واضح . ارتباط مستقیمی دیده نشد (EC%)ها درستی یال

ها بین اعضاي است که هر چقدر درصد یکسانی توالی
-یک خانواده بیشتر باشد با سهولت و اطمینان بیشتري می

  . ها را بر یکدیگر منطبق کردهاي آنتوان رأس
ردیفی ساختاري چندتایی در  همبراي ارزیابی درستی 

ي پروتئینی خانواده 76، این برنامه روي PSNetalي برنامه
 .درصد اجرا شد 50با درصد یکسانی توالی بیش از 

هاي ساختاري و یا به عبارتی درصد درصد حضور موتیف
هاي محافظت شده از رزیدوهاي کلیدي در حضور ستون

ي ي نشان دهندههاردیفی چندتایی که یکی از شاخص هم
درصد . ، محاسبه شد]29[ردیفی صحیح است  یک هم

هاي ردیفی هاي محافظت شده در همحضور ستون
در هر خانواده نسبت  PSNetalچندتایی انجام شده توسط 

ي آن در ع محاسبه شد که نتیجههاي مرجردیفی به هم
  .آمده است) پیوست( 1جدول 

هاي یردیف همستون محافظت شده که در  4410از مجموع 
هاي مرجع یردیف همدر  ي پروتئینیخانواده 76چندتایی 

ي رزیدوي تشکیل دهنده(ستون  4209، وجود دارد
در بزرگترین  )درصد 95بیش از () هاي ساختاريموتیف

حاصل از  یردیف همزیرگراف مشترك حاصل از آخرین 
PSNetal  گویاي این  به طور کلی، این عدد .دوشمیدیده

ی ساختاري ردیف همدر  PSNetalي برنامهکه واقعیت است 
قادر است این برنامه، . چندتایی موفق عمل کرده است

هاي توپولوژیک و زیستی با استفاده از شباهتصرفاً 

و بدون توجه  رزیدوهاي آمینو اسیدي در ساختار پروتئین
کرده  ردیف همهاي مختلف را اعضاي خانوادهبه توالی آنها، 

  .هاي مشترك میان این ساختارها را استخراج کندو رأس
از  خانواده 57(هاي مطالعه شده درصد از خانواده 75در 

هاي درصد موتیف 100) خانواده 76مجموع کل 
ی ردیف همساختاري موجود در هر خانواده در انتهاي 

ي قابل توجه در نکته ).4 شکل( آیدچندتایی بدست می
درصدهاي یکسانی توالی،  این زمینه، پراکندگی قابل توجه

ها هاي عضو و تعداد اعضا در این خانوادهطول پروتئین
 76خانواده از مجموع کل  10(درصد  13در حدود  .است
درصد  90هاي مورد بررسی، بیش از از خانواده) دهخانوا

هاي ساختاري موجود در هر خانواده در بزرگترین موتیف
هاي چندتایی دیده یردیف همزیرگراف مشترك حاصل از 

ی ردیف همها، در انتهاي در این خانواده. )4 شکل( شودمی
معمولاً چند رأس از قطعات ساختاري محافظت شده 

توان به خطاي حاصل از این امر را میشود که حذف می
هاي مکرر دوتایی و استخراج گراف جدید از یردیف هم

ي پروتئینی خانواده 3در تنها . ي آنها نسبت دادنتیجه
هاي ساختاري موجود در زیرگراف مشترك درصد موتیف

هاي ساختاري بدست آمده در پایگاه نسبت به موتیف
 درصد است 50کمتر از   MegaMotifBaseيداده

که در بخش نتایج عنوان  طور همان. )3و  2 هاينمودار(
اعضایی با طول شد، دو مورد از این سه خانواده داراي 

طول کوچک اعضا و . باشندآمینو اسید می 55کوچکتر از 
عدم فشردگی و انسجام ساختاري در آنها باعث شده 

خصوصیات هاي مختلف در ساختار فاقد رأساست که 
   .باشدتوپولوژیکی ز متمای

شدگی بیشتر ساختار نسبت به با توجه به اصل محافظت
شوند که در آنها هایی دیده میتوالی در تکامل، خانواده

اي ساختاري بیش از شباهت در سطح توالی هشباهت
 ribulose bisphosphate carboxylaseي خانواده. است

large chain ها استمثالی از این خانواده ،در این مطالعه .
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هاي حاصل از برنامه در مقادیر مختلف جواببررسی 
دهد که هنگامی که مقدار نشان می cو aپارامترهاي 

 ،انتخاب شود) 9/0(بزرگ  cو پارامتر ) 1/0(کم  aپارامتر 
ها افزایش یافته و جواب نهایی بهبود درصد درستی یال

 glycosyl hydrolase familyيدر مورد خانواده. یابدمی

با  cو  aنیز با تغییر پارامترهاي ورودي  )6شکل (  11
هاي حاصل از توان جوابالگوي گفته شده در بالا می

بنابراین . ی را به صورت قابل توجهی بهبود بخشیدردیف هم
که با افزایش وزن ماتریس شباهت توپولوژیک در مواردي

شباهت ساختاري زیاد  ها کم و میزاندرصد یکسانی توالی
هاي ساختاري در توان درصد حضور موتیفاست، می

  .بزرگترین زیرگراف مشترك را افزایش داد
مدت زمان کوتاه انجام محاسبات و سادگی پارامترهاي 

مناسب  انتخابیآن را به  PSNetalي برنامه در ورودي
تبدیل  هاي ساختاري چندتایییردیف هم انجام براي
که شباهت زیستی  برنامه فعلیي نسخهدر . کند می

ي شباهت اسیدهاي آمینه در قالبهاي پروتئینی  شبکه
 Blosum62 جایگزینی ماتریس در آنهاتشکیل دهنده 

هاي ساختاري چندتایی یردیف همتعریف شده است، 
با موفقیت انجام درصد  50-90هایی با شباهت خانواده

ساختار  توالی و ابهتشها به دلیل در این خانواده .شودمی
هاي ساختاري میان شبکه میان اعضا، بررسی شباهت

پروتئین و استخراج بزرگترین زیرگراف مشترك، به تنهایی 
هاي جایگزینی اسیدهاي آمینه و با استفاده از ماتریس

)Blosum62 (ي تکاملی با افزایش فاصله. پذیر است امکان
همانند جهش، یندهایی او فر میان اعضاي یک خانواده

دهد شدن رزیدوهاي آمینو اسیدي رخ می حذف و اضافه
. شودمیتغییرات موضعی در ساختارها  که منجر به ایجاد

هاي ساختاري، استفاده از از این رو براي بررسی شباهت
هاي مجاور و براي یافتن همسایهتنهایی  بهفاکتور فاصله 

ي برا شباهت در سطح اسیدهاي آمینه کافی نیست و
خصوصیات  بکارگیري به نیازتر هاي دقیقبررسی

ي ساختار دوم، سطح در اتر همانند محتوساختاري پیچیده
افزودن این . باشد می هاي بتاي کربندسترس و فاصله

خصوصیات به ماتریس شباهت زیستی به راحتی 
 پذیر است و باعث بهبود عملکرد برنامه در امکان

هایی با ی خانوادههاي ساختاري چندتاییردیف هم
ي برنامه. شودمیکمتر در توالی یکسانی درصدهاي 

PSNetal  هاي یردیف همبراي انجام فعلی  قالبدر
ي بعدي مرحله. بهینه شده استساختاري سرتاسري 

 است که PSNetalي اي از برنامهي نسخهتحقیقات، تهیه
بین اعضاي  هاي موضعی چندتایییردیف هم قادر به انجام

را در  هاي فعال آنزیمجایگاه و باشدهاي پروتئینی خانواده
  . استخراج کند شناسایی و هر خانواده

  
و بررسی نتایج همردیفی چندتایی از لحاظ تشخیص موتیف  HOMSTRADهاي پروتئینی استخراج شده از پایگاه خانواده  1جدول 

ي آن در هاي ساختاري محافظت شده و تعداد رزیدوهاي تشکیل دهندهدر این جدول، ستون هفتم تعداد قطعات یا بلوك. هاي ساختاري
شده در هر خانواده در نتایج  هاي ساختاري محافظت، ستون هشتم تعداد قطعات یا بلوكMegaMotifBase(MMB)هر خانواده در پایگاه 

 .دهد، را نشان میPSNetAl (PSN)يحاصل از اجراي برنامه

  نام خانواده فیرد
  درصد
  یکسانی

  ها توالی

  ةانداز
  متوسط

 ساختارها

  تعداد
 اعضا

  درصد
  درستی

 ها یال

  هاي تعداد موتیف
  درساختاري 
MMB 

هاي  تعداد موتیف
  در ساختاري
PSN 

  هاي درصد موتیف
 هر خانوادهموجود در 

 PSN در

1 metallothionine_alpha domain 90 31 3 88/0  16 16 100%  

2 Paralytic/GBP/PSP peptide 83 23 3 9/0  6 5 33/83%  

3 Transthyretin 82 116 3 93/0  23 23 100%  

4 cytokine -- granulocyte colony 
stimulating factor 82 153 3 96/0  59 59 100%  

5 metallothionine_beta domain 80 30 3 803/0  20 20 100%  



PSNetAl :نام و همکاران نیک نیلوفر  . . . بندي ساختاري الگوریتمی جدید جهت ردیف  
 

108 

6 B domain 78 50 3 88/0 20 20 100%  

7 Pyridoxal-dependent decarboxylase, 
C-terminal sheet domain 78 152 3 95/0  39 39 100%  

8 histocompatibility antigen-binding 
domain 

76 178 5 95/0  40 40 100%  

9 Photosystem I reaction centre subunit 
IV / PsaE 

74 69 3 91/0  6 6 100%  

10 pancreatic lipase 74 446 5 92/0  141 141 100%  

11 copper-containing nitrite reductase 73 334 3 97/0  104 104 100%  

12 Methyl-coenzyme M reductase alpha 
subunit, C-terminal domain 

71 279 3 97/0  85 85 100%  

13 heat-labile enterotoxin, A subunit 70 187 3 93/0  51 51 100%  

14 Methyl-coenzyme M reductase beta 
subunit, C-terminal domain 

69 252 3 95/0  99 99 100%  

15 xylose isomerase 69 388 6 97/0  119 119 100%  

16 Ubiquitin homologues 68 74 3 96/0  20 20 100%  

17 fructose-1,6-bisphosphatase 68 321 4 98/0  94 94 100%  

18 Nitric oxide synthase, oxygenase 
domain 

67 386 3 93/0  114 114 100%  

19 DHH 67 185 3 94/0  62 62 100%  

20 Methyl-coenzyme M reductase alpha 
subunit 67 550 3 96/0  164 164 100%  

21 cold-shock DNA-binding domain 67 67 3 99/0  18 18 100%  

22 Antifreeze protein 66 67 3 89/0  26 26 100%  

23 Nickel-dependent hydrogenases, large 
subunit 

66 535 3 96/0  142 142 100%  

24 cyclin-dependent kinases regulatory 
subunit 

65 81 3 95/0  9 9 100%  

25 alcohol dehydrogenase 64 373 5 93/0  117 106 59/90%  

26 DHHA2 domain 63 119 3 88/0  36 34 44/94%  

27 Methyl-coenzyme M reductase alpha 
subunit, N-terminal domain 

63 271 3 97/0  55 55 100%  

28 Cyclodextrin glycosyltransferase 63 684 6 98/0  168 168 100%  

29 rubredoxin 62 51 5 86/0  19 9 36/47%  

30 transferrin 62 526 7 91/0  103 103 100%  

31 Methyl-coenzyme M reductase beta 
subunit 

62 436 3 94/0  174 174 100%  

32 TATA-box binding protein, C-
terminal domain 

61 183 4 92/0  62 62 100%  

33 Microbial ribonucleases 61 104 3 92/0  23 23 100%  

34 fructose-1,6-bisphosphate aldolase 61 355 3 93/0  109 109 100%  

35 Bulb-type mannose-specific lectin 60 108 3 92/0  22 22 100%  

36 Methyl-coenzyme M reductase 
gamma subunit 

60 247 3 94/0  74 74 100%  

37 NAD(P)H dehydrogenase (quinone) 60 258 3 95/0  101 101 100%  

38 ferritin 60 166 4 98/0  60 60 100%  

39 Chitin binding domain 59 42 5 97/0  13 13 100%  

40 Colicin immunity protein / pyocin 
immunity protein 

58 85 3 93/0  18 18 100%  

41 snake venom metalloproteinase 58 199 3 93/0  65 65 100%  

42 nerve growth factor 57 109 4 92/0  15 15 100%  

43 Thaumatin 57 207 3 94/0  63 63 100%  

44 annexin 57 317 6 94/0  93 47 53/50%  

45 NADH ubiquinone oxidoreductase, 20 
Kd subunit 

57 265 5 96/0  65 65 100%  

46 calcium-binding protein -- 
parvalbumin-like 

56 107 7 89/0  27 27 100%  

47 Adenylosuccinate synthetase 56 430 3 91/0  152 149 026/98%  

48 nucleotide diphosphate kinase 56 149 4 95/0  47 47 100%  
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49 IPT/TIG domain 55 84 6 93/0  23 23 100%  

50 glyceraldehyde 3-phosphate 
dehydrogenase 55 388 8 95/0  74 72 29/97%  

51 matrix metalloproteinase 55 164 6 96/0  57 57 100%  

52 Nucleotidyltransferase, domain 2 54 145 3 88/0  24 23 83/95%  

53 Low molecular weight phosphatase 54 157 3 92/0  53 46 79/86%  

54 Elongation factor Tu (EF-Tu), C-
terminal domain 

54 97 3 98/0  28 28 100%  

55 Domain containing Gla 53 40 4 73/0  7 2 57/28%  

56 hormone receptor (DNA-binding 
domain) 

53 74 5 93/0  13 13 100%  

57 Zinc-binding domain present in Lin-
11, Isl-1, Mec-3. 

53 69 5 96/0  22 11 50%  

58 thionin 53 46 3 98/0  10 10 100%  

59 Starch binding domain 52 105 8 78/0  19 12 15/63%  

60 Adenovirus fiber protein head domain 
(knob domain) 

52 188 3 86/0  66 61 42/92%  

61 Fork head domain 52 92 3 87/0  10 10 100%  

62 glutaminase-asparagainase 52 326 4 90/0  105 105 100%  

63 heterotrimeric G proteins - alpha 
subunit 52 317 3 90/0  98 94 918/95%  

64 YgbB family 52 153 3 90/0  50 48 96%  

65 Methyl-coenzyme M reductase beta 
subunit, N-terminal domain 

52 184 3 91/0  43 43 100%  

66 Macrophage migration inhibitory 
factor (MIF) 

52 115 3 93/0  29 29 100%  

67 immunoglobulin domain -- V set - 
immunoglobulin heavy chain 

52 123 21 94/0  25 24 96%  

68 serine proteinase -- bacterial 52 188 5 96/0  59 59 100%  

69 phosphoglycerate kinase 51 405 4 93/0  126 126 100%  

70 glycosyl hydrolase family 22 
(lysozyme) 

50 126 12 95/0  24 23 83/95%  

71 FERM domain (Band 4.1 family), 
region 2 50 109 3 86/0  16 16 100%  

72 glycosyl hydrolase family 11 50 185 5 62/0  57 0 0 

73 Ribulose bisphosphate carboxylase 
large chain 

50 453 7 83/0  111 86 48/77%  

74 cytochrome-c5 50 81 6 86/0  7 7 100%  

75 immunoglobulin domain -- V set 50 112 26 91/0  29 29 100%  

76 legume lectin 50 234 11 97/0  67 67 100%  
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