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Aims : Information of the protein structure is essential to understand the protein functions. 
Flexibility is one of the most important characteristics related to protein functions. Knowledge 
about flexibility of the protein structures can be helpful to improve protein structure prediction 
and comprehend their function. This study was conducted with the aim of investigating the 
flexibility prediction of protein structures, using support vector machine.
Materials & Methods In this study, a balanced dataset containing 95 proteins was used. The 
features used in the present study for modeling amino acids formed a 33-dimensional vector. 
Some of them were obtained by crawling a window with the length of 17 focusing on the 
target amino acid on the protein chain, and some were only related to the target amino acid. To 
define the flexibility factor, the characteristics based on the information derived from the two-
dimensional angular variations was used. The information was calculated for each amino acid 
by considering the position of each amino acid alone and for the adjacent amino acid pairs in a 
seventeenth window, and the support vector machine method was used for prediction.
Findings The accuracy was 73.1%, F-measure was 71%, precision was 73%, and sensitivity 
was 73.2%. Acceptable superiority of the proposed method was confirmed in comparison 
with the current methods. The angular representation of each protein was able to accurately 
demonstrate the 3D characteristics and properties of the protein structure.
Conclusion The accuracy is 73.1%, F-measure is 71%, precision is 73%, and sensitivity is 73.2% 
and angular aspect is the best descriptor for flexibility prediction. Angular representation of 
each protein can accurately reflect the 3D characteristics and properties of the protein structure.
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  چکيده
درک چگونگی فعالیت آنها ها برای  اطلاعات موجود در ساختمان پروتئین اهداف:

ترین فاکتورهای ساختمانی مرتبط  پذیری یکی از مهم انعطافبسیار مفید است. 
پذیری ساختارهای پروتئینی،  دانش درباره انعطاف. استها  با عملکرد پروتئین

ها  ها و درک عملکرد پروتئین کمک بزرگی به کیفیت پیشگویی ساختمان پروتئین
پذیری ساختارهای  گویی انعطاف مطالعه حاضر با هدف بررسی پیش کند. می

  انجام شد. ماشین بردار پشتیباناز پروتئینی با استفاده 
پروتئینی  ۹۵یک مجموعه داده متعادل  ازدر مطالعه حاضر  ها: مواد و روش

کردن  شده در مطالعه حاضر برای مدل های استفاده استفاده شد. ویژگی
ای  بعدی را تشکیل داد. برخی از آنها از لغزاندن پنجره ۳۳ها، یک بردار  اسیدآمینه

اند و  دست آمده کزیت اسیدآمینه هدف روی زنجیره پروتئین بهبا مر ۱۷به طول 
 ،پذیری برای تعریف فاکتور انعطافبرخی تنها مربوط به اسیدآمینه هدف بودند. 

اطلاعات حاصل از تغییرات زوایای دووجهی، استفاده شد. های مبتنی بر  ویژگی
تنهایی  هآمینه باسیدهر این اطلاعات برای هر اسیدآمینه با درنظرگرفتن موقعیت 

برای  وتایی محاسبه  مجاور در یک پنجره هفده های و برای جفت اسیدآمینه
  شد.پیشگویی از روش ماشین بردار پشتیبان استفاده 

% به ۲/۷۳و حساسیت % ۷۳دقت % F ۷۱ر ، معیا%۱/۷۳صحت میزان  ها: یافته
های موجود  . برتری قابل قبول روش پیشنهادی در مقایسه با روشدست آمد
خوبی خصوصیات و  به توانستهر پروتئین ای  د. نمایش زاویهتایید ش
  را نشان دهد. بعدی پروتئین های ساختار سه ویژگی
و حساسیت % ۷۳دقت % F ۷۱ر ، معیا%۱/۷۳صحت میزان گیری:  نتیجه
نمایش ای است.  پذیری، نگاه زاویه بهترین نگاه به بحث انعطاف % است و۲/۷۳

بعدی  های ساختار سه خوبی خصوصیات و ویژگی به تواند میهر پروتئین ای  زاویه
  را نشان دهد. پروتئین
پذیری، تغییرات زوایای دووجهی، تئوری اطلاعات، ماشین  پیشگویی انعطاف ها: کلیدواژه

  بردار پشتیبان
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  مقدمه
ترین فاکتورهای  پذیری ساختارهای پروتئینی یکی از مهم انعطاف

ها  ها است. عملکرد پروتئین ساختاری مرتبط با عملکرد پروتئین
ها و محیط  پذیر بین پروتئین های برگشت غالباً به برهمکنش

ها،  ها، سایر پروتئین ها، یون شان مانند آب، نمک اطراف
شمار موجود در  های کوچک و بزرگ بی ها و مولکول دنوکلئیکاسی

سیستم زنده بستگی دارد. طبیعت این برهمکنش از اهمیت و 
ویژه به موجود زنده این  جایگاه بالایی برخوردار است و این پدیده به

پذیر به تغییرات محیطی  طور برگشت دهد تا سریع و به امکان را می
هد. ضمن این تغییرات و اتصالات و شرایط متابولیکی پاسخ د

کند، این تغییرات ممکن  اغلب ساختمان فضایی پروتئین تغییر می
های کوچک  است جزئی باشد و ارتعاشات مولکولی و جنبش

ای را منعکس کند، گاهی تغییرات شکل  های اسیدآمینه مانده باقی
  .[1]فضایی، ممکن است بسیار وسیع و ژرف باشد

حرکات و تغییرات شکل فضایی برای عملکرد پروتئین، به 

های مختلف یک  اختلافات موجود در پایداری ساختاری بخش
های اتصالی یک پروتئین  پروتئین بستگی دارد. برای مثال جایگاه

های ناپایدار  های پایدار در مجاورت بخش آلوستریک، شامل قسمت
شکل فضایی مکرر یا است که قطعات ناپایدار، مسئول تغییرات 

دهی شده است. این موضوع منجر به  حرکات نامنظم و سازمان
بندی قطعات پروتئین به دو دسته مناطق سخت و  تقسیم
پذیری  شده در مورد انعطاف . مطالعات انجام[2]شود پذیر می انعطاف

پذیر و  طور کلی پیرامون دو موضوع شامل تعیین نواحی انعطاف به
ا و پیشگویی این مناطق فقط با داشتن توالی ه سخت در پروتئین

  کنند. ها، تمرکز می پروتئین
های  پذیری ساختارهای پروتئینی در دهه برای پیشگویی انعطاف

ها از  های مختلفی ارایه شده است. این الگوریتم اخیر الگوریتم
کنند، از  پذیری استفاده می پارامترهای مختلفی برای بیان انعطاف

توان به فاکتور حرارتی حاصل از کریستالوگرافی اشعه  جمله آنها می
سازی  از نوسانات اتمی حاصل از شبیهحاصل  RMSF، [9-3]ایکس
سنجی رزونانس  آمده از طیف دست ، پارامترهای نظم به[10]مولکولی

و پروفایل  [12]هیدرال ، پراکندگی زوایای دی[11]مغناطیسی هسته
ربردترین فاکتور مورد نظر، فاکتور اشاره کرد. یکی از پرکا [13]انرژی

های  ها در موقعیت کننده نوسانات اتم حرارتی است که منعکس
های موجود از فاکتورهای حرارتی  باشد. اکثر روش شان می میانگین

عنوان فاکتور  حاصل از کریستالوگرافی اشعه ایکس به
در  دلیل اینکه ، ولی به[16-14 ,10-3]کنند پذیری استفاده می انعطاف

شود و شرایط تهیه کریستال  این روش از فرم کریستاله استفاده می
های ساختاری موجود در این روش، برای استفاده  و سایر محدودیت

. پارامترهای نظم [18 ,17]از این پارامتر باید با احتیاط رفتار کرد
جایی اتمی  حاصل از رزونانس مغناطیس هسته، میانگین جابه

های جایگزینی  سازی مولکولی روش بیههای ش حاصل از روش
. در این مطالعه، [21-19]اند هستند که برای پیشگویی استفاده شده

پذیری، یک روش جدید مبتنی بر الگوریتم  برای پیشگویی انعطاف
ماشین بردار پشتیبان ارایه شد. همچنین در طی این پژوهش 

زوایای خصیصه جدید، ویژگی مبتنی بر اطلاعات حاصل از تغییرات 
پذیری ساختارهای پروتئینی معرفی و  دووجهی برای انعطاف

  استفاده شد.
پذیری  گویی انعطاف مطالعه حاضر با هدف بررسی پیش

انجام  ماشین بردار پشتیبان از ساختارهای پروتئینی با استفاده
  شد.

  
  ها ابزار و روش

های  ماشین بردار پشتیبان، یکی از روش: ماشین بردار پشتیبان
یادگیری با نظارت است که از تئوری یادگیری آماری سرچشمه 

. [22]کنند بندی و رگرسیون استفاده می گیرد و از آن برای طبقه می
های  های نسبتاً جدیدی است که در سال این روش از جمله روش

تر از  های قدیمی بندی نسبت به روش اخیر کارآیی خوبی برای طبقه
پرسپترون نشان داده است. مبنای کاری های عصبی  جمله شبکه

ها است. در  بندی خطی داده بندی ماشین بردار پشتیبان، طبقه طبقه
شود خطی انتخاب شود که  ها، سعی می بندی خطی داده تقسیم

حاشیه اطمینان بیشتری داشته باشد. یکی از خصوصیات مهم 
بندی  طور همزمان خطای تجربی طبقه بردار پشتیبان این است که به
کند، بنابراین  های هندسی را بیشینه می را کمینه نموده و حاشیه

  شود. کننده حاشیه نیز نامیده می بندی بیشینه طبقه
شماری  برای یک مسئله دوبعدی با دو دسته پاسخ، خطوط بی
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بندی را  ممکن است وجود داشته باشد که بتوان توسط آنها طبقه
خطوط، بیشینه تفکیک و جداسازی انجام داد ولی فقط یکی از این 

عنوان نقاط در یک  ها بتوانند به را دارد. مفهوم آموزشی که نمونه
بندی شوند و پیداکردن خطی که آنها را  فضایی با ابعاد بالا طبقه

جدا کند منحصر به فرد نیست. آنچه که ماشین بردار پشتیبان را از 
اب ابرصفحه است. کند، چگونگی انتخ ها متمایز می سایر جداکننده

کردن حاشیه بین دو کلاس مدنظر  در ماشین بردار پشتیبان، بیشینه
کند که فاصله آن از  ای را انتخاب می است، بنابراین ابرصفحه

ها در هر دو طرف جداکننده خطی بیشینه باشد.  ترین داده نزدیک
عنوان ابر صفحه بیشینه حاشیه شناخته  ای به چنین ابرصفحه

وسیله این  ی اینکه بتوان مسئله ابعاد خیلی بالا را بهشود. برا می
شود. توابع  نام هسته استفاده می روش حل کرد، از توابعی به

ای و سیگموئید را  های نمائی، چندجمله مختلفی از جمله هسته
توان استفاده کرد، که هر کدام از این توابع خود شامل  می

  .[23]اربر تعیین شوندپارامترهای مختلفی هستند که باید توسط ک
پروتئین از سایت  ۴۳۷۸ای  : مجموعه دادهمجموعه داده پروتئینی

، در این مجموعه [24]انتخاب شدRCSB بانک اطلاعات پروتئینی 
وسیله رزونانس  اسیدآمینه که به ۴۰هایی با طول بیشتر از  پروتئین

مغناطیسی هسته تعیین ساختار شده بودند و بیش از پنج مدل 
انی داشتند، انتخاب شدند. برای جلوگیری از حضور ساختم
 CD-HITافزار تحت وب  های مشابه در بانک، از نرم پروتئین

 ۲۸۳۱. پس از اعمال حذف در مرحله پیشین [25]استفاده شد
ماهیت طبیعی ساختارهای دلیل  پروتئین باقی ماند. در نهایت، به

به  نسبت یریپذ پروتئینی و عدم توازن موجود در میزان انعطاف
های مثبت کاذب و منفی کاذب در  منجر به ایجاد دادهکه سختی 

شود، از روش  مجموعه داده مورد استفاده در پیشگویی می
سازی  برای متعادل )Under resampling(گیری  بازنمونه

مجموعه داده استفاده شد. در این تکنیک مجموعه داده با کاهش 
. درنهایت با روش [27 ,26]شود میهای افزونه متعادل  تعداد نمونه

های کلاس حداکثر، یک مجموعه داده متعادل  حذف تصادفی نمونه
پروتئین باقی ماند که ادامه روند پیشگویی روی این  ۹۵شامل 

  مجموعه داده صورت گرفت.
شکل فضایی  در نظرگرفتن زوایای موجود در ساختارهای پروتئینی:

شود که امگا،  جهی تعیین میوسیله سه زاویه دوو یک پروتئین به
کننده چرخش اطراف هر یک از  نامیده شده و منعکس فی و پسی

ها  سه پیوند تکراری در اسکلت اصلی پروتئین است. این زاویه
پذیری شناخته  گرهای انعطاف ترین توصیف عنوان یکی از مهم به
پذیری از تغییرات  شوند. در این مطالعه، برای پیشگویی انعطاف می
  ایای فی و پسی استفاده شد.زو

همانگونه که در  های پروتئینی: استخراج زوایای دووجهی از فایل
انتخاب مجموعه داده پروتئینی مطرح شد، در این مطالعه، از 

هایی که توسط رزونانس مغناطیسی هسته تعیین ساختار  پروتئین
ی منظور استخراج زوایا به DSSPشده بودند، استفاده شد. از برنامه 
های مختلف ساختمانی استفاده  دووجهی هر اسیدآمینه در مدل

  .[28]شد
آوردن تغییرات  دست برای به محاسبه تغییرات زوایای دووجهی:

τ୩∆زوایا از رابطه  = ஼೘௠ሺ௠ିଵሻ ∑ ∆൫߬௞௜ , ߬௞௝ ൯୧ழ௝ [10]استفاده شد ،
باشد،  ام اسیدآمینه میkتغییرات زوایای دووجهی برای  τ୩∆که  m هایی که در پروتئین وجود دارد،  برابر با تعداد کل مدل ∆൫߬௞௜ , ߬௞௝ ൯ آید و قدر مطلق فاصله  دست می براساس رابطه زیر به
  ام است:kاسیدآمینه ௞௝߬با زاویه  ௞௜߬شده بین زاویه  نرمال

∆൫τ୩୧ , τ୩୨ ൯ = ۔ۖەۖ
ห߬௞௜ۓ − ߬௞௝ ห180 ݂݅ห߬௞௜ − ߬௞௝ ห < 180 2 − ห߬௞௜ − ߬௞௝ ห180 ݁ݏ݅ݓݎℎ݁ݐܱ  

  
آمده برای هر  دست برای اینکه تغییرات زوایای دووجهی به

های مختلف با یکدیگر قابلیت مقایسه  اسیدآمینه در پروتئین
استفاده شد که  Cmسازی به نام  داشته باشند، از یک فاکتور نرمال

  آید: دست می براساس رابطه زیر به

௠ܥ = ۔ە
2ሺmۓ − 1ሻm                               if m is even2݉ሺ݉ + 1ሻ ݀݀݋ݏ݂݅݉݅  

  
بعد از محاسبه تغییرات زوایای دووجهی، میزان تمایل یک 

پذیر و یا سخت  اسیدآمینه به قرارگیری در یک منطقه انعطاف
. این [29]دست آمد های مبتنی بر تئوری اطلاعات به وسیله ویژگی به

ها در  تنهایی و برای جفت اسیدآمینه ینه بهمقدار برای هر اسیدآم
دو رخداد های مجاور هم محاسبه شد. در این مطالعه،  موقعیت

در توالی پروتئینی و دیگری  )R(یکی مربوط به اسید آمینه خاص 
وجود داشت.  )S(پذیری یا سختی اسیدآمینه خاص  انعطاف

  آید: میدست  براساس محاسبات تئوری اطلاعات رابطه زیر به
;ሺܵܫ   ܴሻ = ݃݋݈ ቈቆܲሺܵ|ܴሻܲሺܵሻ ቇ቉ 
  

پذیری به سختی برای  احتمال شرطی رخداد انعطاف ሺܵ|ܴሻܲکه 
  زیر را داریم:، رابطه  Information differenceو براساس رابطهاسیدآمینه خاص است 

;ܵ∆ሺܫ   ܴሻ = ;ሺܵܫ ܴሻ − ሺ݊ܫ − ܵ; ܴሻ = ൣ݃݋݈ ௌ݂,ோ/௡݂ିௌ,ோ൧ + logሾ ௡݂ିௌ/ ௌ݂ሿ  
  

پذیر،  های در حالت انعطاف تعداد کل اسیدآمینه ௌ݂در رابطه فوق،  ௡݂ିௌ های در حالت سخت،  برابر با تعداد کل اسیدآمینهௌ݂,ோ 
 ௡݂ିௌ,ோپذیربودن و  های خاص در حالت انعطاف فراوانی اسیدآمینه

بودن هستند. از این رابطه  فراوانی اسیدآمینه خاص در حالت سخت
  شود. تنهایی استفاده می مانده به یبرای محاسبه اطلاعات هر باق

∆൫ܫ   ௝ܵ; ௝ܴି௠, … ௝ܴ, … , ௝ܴା௠൯ ≈ ∆൫ܫ ௝ܵ; ௝ܴ൯ +∑ ∆൫ܫ ௝ܵ; ௝ܴା௠൯௠,௠ஷ଴   
  
توان رابطه فوق را بسط داد و از آن برای محاسبه اطلاعات جفت  می

تایی  ها استفاده کرد. در این مطالعه از یک پنجره هفده اسیدآمینه
  استفاده شد:های جفتی  برای محاسبه حال

∆൫ܫ   ௝ܵ; ௝ܴି௠, … ௝ܴ, … , ௝ܴା௠൯ ≈ ∆൫ܫ ௝ܵ; ௝ܴ൯ +∑ ∆൫ܫ ௝ܵ; ௝ܴା௠| ௝ܴ൯௠,௠ஷ଴   
  

پذیری، از روش  : برای پیشگویی انعطافپذیری پیشگویی انعطاف
ماشین بردار پشتیبان استفاده شد. همان گونه که در بخش قبل 
توضیح داده شد در این روش انتخاب توابع کرنل و همچنین 
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تواند تاثیر بسزایی در دقت  مقداردهی مناسب پارامترهای کرنل می
های روش ماشین بردار پشتیبان دو  نتیجه نهایی داشته باشد. کرنل

آوردن مقدار بهینه برای این دو پارامتر  دست دارند. به  و Cپارامتر 
هنوز یکی از مسایل باز در این حیطه است. تجربه نشان داده 

باشد، معمولاً دقت  ۲ر این پارامترها توانی از هنگامی که مقادی
روش ماشین بردار پشتیبان بالا و قابل قبول است. بنابراین مقادیر 

در نظر گرفته شده است.  ۲۱۵و  ۲-۱۵و بین  ۲این دو پارامتر، توانی از 
  ای استفاده شد. در این پژوهش از توابع چندجمله

ها  دن اسیدآمینهکر هایی که در این پژوهش برای مدل خصیصه
  دهند. برخی  بعدی را تشکیل می ۴۹اند، یک بردار  استفاده شده

با مرکزیت  ۱۷ای به طول  ها از لغزاندن پنجره از این خصیصه
  اند و  دست آمده اسیدآمینه هدف روی زنجیره پروتئین به

برخی فقط مربوط به اسیدآمینه هدف هستند. در این مطالعه از 
  دهی  وتئین مانند ماتریس موقعیتهای توالی پر خصیصه

های  بعدی است، ویژگی۲۰که یک ویژگی  [30]جایگاه ویژه
های  بعد، ویژگی ۵در  [31]فیزیکوشیمیایی توالی پروتئینی

 [32]شده مثل ساختار دوم و سطح در دسترس ساختاری پیشگویی
 ۱۷شده در  پذیری معرفی گر انعطاف بعد و توصیف ۲هر کدام در 

  بعد، استفاده شد.
: برای ارزیابی روش پیشنهادی از روش ارزیابی الگوریتم پیشنهادی

 kها به  گانه استفاده شد. در این روش دادهkسنجی  تقاطع
شوند و هر بار یک زیرمجموعه برای آزمون و  زیرمجموعه افراز می k-1 روند. در این  کار می مانده برای آموزش به موعه باقیزیرمج

های  طوری که کل داده استفاده شد. به fold-10مطالعه از روش 
زیرمجموعه تقسیم شد که هر  ۱۰مجموعه متعادل در ابتدا به 

پروتئین از  ۱۰پروتئین بود. در مرحله بعد  ۱۰زیرمجموعه شامل 
پروتئین  ۸۵ی مجموعه داده کنار گذاشته شد و آموزش رو

پروتئین کنار  ۱۰مانده صورت گرفت و در نهایت بررسی روی  باقی
بار  ۱۰عنوان مجموعه تست صورت گرفت. این روند با  شده به گذاشته

  تکرار انجام شد.
گوکننده ارزیابی  کارآیی روش پیشنهادی با توجه به کیفیت پیش

طالعه حاضر شود. معیارهای زیادی برای ارزیابی وجود دارد. در م می
برای ارزیابی کارآیی الگوریتم پیشنهادی از معیارهای تکمیلی 

  استفاده شد.F صحت، دقت، حساسیت و معیار 
  

  ها یافته
توزیع براساس هر دو زاویه دووجهی، غیریکنواخت مشاهده شد که 
علت این امر ماهیت طبیعی ساختارهای پروتئینی و عدم توازن 

ها بود  در حالت پایدار پروتئینپذیری و سختی  میزان انعطاف
  ).۱(نمودار 

عنوان  اسیدآمینه گلایسین بیشترین نوسانات زاویه را داشت و به
  پذیرین اسیدآمینه شناخته شده است. انعطاف

ای برای هر دو زاویه دووجهی با یکدیگر مطابقت  نوسانات زوایه
جانبی جز برای اسیدآمینه پرولین، به این علت که زنجیره  داشتند به

پرولین با اسکلت اصلی اسیدآمینه متصل شده بود و همین امر 
  ).۲منجر به محدودیت و آزادی چرخش آن شد (نمودار 

هایی مانند گلاسین، سرین، هیستیدین بیشترین  اسیدآمینه
پذیری را داشتند یعنی تمایل قرارگیری این دسته  اطلاعات انعطاف
  ).۳بسیار بالا بود (نمودار  پذیر ها در مناطق انعطاف از اسیدآمینه

شده برای هر دو زاویه با یکدیگر تطابق داشت،  اطلاعات محاسبه
دلیل  ولی تنها مورد استثنا اسیدآمینه پرولین بود که در زاویه فی به

اش بسیار پایین  پذیری عدم آزادی چرخش میزان اطلاعات انعطاف
  بود.

فیزیکوشیمیایی های  ها فقط به ویژگی پذیری اسیدآمینه انعطاف
آن اسیدآمینه بستگی نداشت، بلکه جایگاه قرارگیری و 

شدت تحت تاثیر قرار داد  های اطراف نیز این میزان را به اسیدآمینه
  ).۳- ۷(نمودارهای 
هایی که تمایل بسیار پائینی به قرارگیری در مناطق  اسیدآمینه
ای ه پذیر داشتند، زمانی که در ابتدا و انتهای زنجیره انعطاف

پذیری از خود نشان دادند.  پروتئینی بودند، الگوی کاملا انعطاف
پذیری اسیدآمینه همسایه نقش بسیار  همچنین الگوی انعطاف

طور  پذیری هر اسیدآمینه داشت، به کننده در الگوی انعطاف تعیین
ای مثل سیستئین که الگوی سختی دارد زمانی که  مثال اسیدآمینه

پذیری مثل گلاسین قرار گرفت،  افدر کنار اسیدآمینه انعط
 ).۷پذیری بیشتری از خود نشان داد (نمودار  انعطاف

طوری که  ای بود، به پذیری، نگاه زاویه بهترین نگاه به بحث انعطاف
% و دقت ۲/۷۳%، حساسیت F ۷۱%، معیار ۱/۷۳میزان صحت 

  .% به دست آمد۷۳
  

 
  توزیع تغییرات زوایای دووجهی برای کل مجموعه داده مورد مطالعه )۱نمودار 

  

 
  برای هر اسیدآمینه میانگین نوسانات تغییرات زوایای دووجهی) ۲نمودار 
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  اطلاعات مربوط به هر اسیدآمینه براساس تغییرات زوایای دووجهی )۳نمودار 

  

 
آمده بر مبنای تئوری اطلاعات با درنظرگرفتن  دست نمودار دوبعدی به) ۴نمودار 

 yمحور ( فیهای مجاور بعد از هر اسیدآمینه براساس تغییرات زوایای  اسیدآمینه
بیست نوع اسیدآمینه مجاور بعد از هر  xبیست نوع اسیدآمینه و محور 

دهنده این مطلب است که  دهد. علامت منفی نشان اسیدآمینه را نشان می
اسیدآمینه مد نظر در انتهای توالی پروتئینی قرار داشت. نوار ابزار رنگی در کنار 

تر یعنی  پذیری بود، هرچه به رنگ قرمز نزدیک دهنده میزان انعطاف نمودار نشان
تر شود یعنی سختی  پذیرتری بیشتر و هر چه به سمت رنگ آبی بزرگ انعطاف

  بیشتر بوده است)
  

  
آمده بر مبنای تئوری اطلاعات با درنظرگرفتن  دست نمودار دوبعدی به) ۵نمودار 

محور ( فیهای مجاور قبل از هر اسیدآمینه براساس تغییرات زوایای  اسیدآمینه y  بیست نوع اسیدآمینه و محورx  بیست نوع اسیدآمینه مجاور قبل از هر
دهنده این مطلب است که  دهد. علامت منفی نشان اسیدآمینه را نشان می

اسیدآمینه مدنظر در ابتدای توالی پروتئینی قرار داشت. نوار ابزار رنگی در کنار 
تر باشد  پذیری بود و هر چه به رنگ قرمز نزدیک دهنده میزان انعطاف نمودار نشان

تر شود یعنی  پذیرتری بیشتر و هر چه به سمت رنگ آبی بزرگ انعطافیعنی 
  )سختی بیشتر بوده است

 
آمده بر مبنای تئوری اطلاعات با درنظرگرفتن  دست نمودار دوبعدی به )۶نمودار 

محور ( پسیهای مجاور بعد از هر اسیدآمینه براساس تغییرات زوایای  اسیدآمینه y  بیست نوع اسیدآمینه و محورx  بیست نوع اسیدآمینه مجاور بعد از هر
دهنده این مطلب است که  دهد و علامت منفی نشان اسیدآمینه را نشان می

اسیدآمینه مد نظر در انتهای توالی پروتئینی قرار داشته، نوار ابزار رنگی در کنار 
تر باشد  ه رنگ قرمز نزدیکدهد و هرچه ب پذیری را نشان می نمودار میزان انعطاف

تر شود یعنی  پذیرتری بیشتر و هر چه به سمت رنگ آبی بزرگ یعنی انعطاف
  سختی بیشتر بوده است)

  

 
آمده بر مبنای تئوری اطلاعات با درنظرگرفتن  دست نمودار دوبعدی به )۷نمودار 

محور ( پسیهای مجاور قبل از هر اسیدآمینه براساس تغییرات زوایای  اسیدآمینه y  بیست نوع اسیدآمینه و محورx  بیست نوع اسیدآمینه مجاور قبل از هر
دهنده این مطلب است که  دهد، علامت منفی نشان اسیدآمینه را نشان می

اسیدآمینه مربوط در ابتدای توالی پروتئینی قرار داشته، نوار ابزار رنگی در کنار 
تر  چه به رنگ قرمز نزدیکپذیری است و هر دهنده میزان انعطاف نمودار نشان

تر شود یعنی  پذیرتری بیشتر و هر چه به سمت رنگ آبی بزرگ باشد یعنی انعطاف
  سختی بیشتر بوده است)

  
  بحث

پذیری  گویی انعطاف مطالعه حاضر با هدف بررسی پیش
انجام  ماشین بردار پشتیبان از ساختارهای پروتئینی با استفاده

  شد.
ها برای درک چگونگی  اطلاعات موجود در ساختمان پروتئین
های جایگاه فعال و  فعالیت آنها ضروری است زیرا ویژگی

ها و همچنین بررسی حرکات داخلی و  های اتصال پروتئین جایگاه
تر، مثل حرکات لولایی، تغییرات  تحرکات در مقیاس بزرگ
است.  بعدی دقیق پروتئین وابسته آلوستریک به وضعیت سه

ترین فاکتورهای ساختمانی مرتبط با  پذیری یکی از مهم انعطاف
باشد. به همین علت نیاز به مطالعات  ها می عملکرد پروتئین

پذیری بیش از پیش  ساختاری و ارایه یک تعریف دقیق از انعطاف
ترین و پرکاربردترین  شود. یکی از مهم احساس می

حرارتی است که  پذیری، فاکتور های انعطاف کننده توصیف
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های اتمی است. با این وجود  جایی دهنده میانگین جابه نشان
دست  های کریستالوگرافی به دلیل اینکه فاکتور حرارتی از روش به
ها و شرایط آزمایش تهیه کریستال و سایر  آید، روش می

های ساختار موجود، منجر به عدم درنظرگرفتن حرکت  محدودیت
شود. در نتیجه احتیاط بیشتر در  میها  خوبی در این روش به

استفاده از این پارامتر در مطالعات لازم است. در این مطالعه، روش 
جدیدی بر مبنای ویژگی اطلاعات حاصل از تغییرات زوایای 

ای،  ترین مزایای این نمایش زاویه دووجهی ارایه شد. یکی از اصلی
 نمایش اطلاعات ساختاری در بعد کمتر نسبت به نمایش

مختصاتی آنها است. این موضوع بیانگر این نکته اساسی است که 
های  دهنده ویژگی خوبی نشان ای هر پروتئین به نمایش زاویه
باشد. همان گونه که نتایج نشان  ها می بعدی پروتئین ساختار سه

پذیری بوده و  کننده انعطاف خوبی توصیف دادند، این ویژگی به
ریتم پیشنهادی نسبت به کارهای دهنده برتری الگو نتایج نشان

  گرفته در این زمینه بود. صورت
در مطالعه حاضر براساس هر دو زاویه، دووجهی غیریکنواخت بود 
که علت این امر ماهیت طبیعی ساختارهای پروتئینی و عدم توازن 

  ها است. پذیری و سختی در حالت پایدار پروتئین میزان انعطاف
مطالعه حاضر، اسیدآمینه گلایسین  براساس نتایج مشاهده شده در

پذیرین  عنوان انعطاف ای را داشت و به بیشترین نوسانات زاویه
دست آمده با تحقیقات  اسیدآمینه شناخته شد که با نتایج به

های  شده در این زمینه مطابقت دارد. همچنین اسیدآمینه انجام
بندی  پذیر دسته های انعطاف باردار مثل سرین نیز جز اسیدآمینه

های هیدروفوب مثل ایزولوسین،  شوند در حالی که اسیدآمینه می
ای را دارند و سخت در  والین و تریپتوفان کمترین نوسانات زوایه

  شوند. نظر گرفته می
ای برای هر دو زاویه دووجهی با یکدیگر مطابقت  نوسانات زوایه

انبی جز برای اسیدآمینه پرولین، به این علت که زنجیره ج دارند به
پرولین به اسکلت اصلی اسیدآمینه متصل شده است و همین امر 

  شود. منجر به محدودیت و آزادی چرخش آن می
هایی مانند گلاسین، سرین، هیستیدین بیشترین  اسیدآمینه

پذیری را دارند یعنی تمایل قرارگیری این دسته از  اطلاعات انعطاف
  لا است.پذیر بسیار با ها در مناطق انعطاف اسیدآمینه

شده برای هر دو زاویه با یکدیگر تطابق داشت ولی  اطلاعات محاسبه
دلیل عدم  تنها مورد استثنا اسیدآمینه پرولین بود که در زاویه فی به

پذیری آن بسیار پایین  آزادی چرخش میزان اطلاعات انعطاف
  دست آمد. به

آن  های فیزیکوشیمیایی ها تنها به ویژگی پذیری اسیدآمینه انعطاف
های  اسیدآمینه بستگی ندارد، بلکه جایگاه قرارگیری و اسیدآمینه

  دهد. شدت تحت تاثیر قرار می اطراف نیز این میزان را به
ای که تمایل بسیار پائینی  طبق نتایج مطالعه حاضر اسیدهای آمینه

پذیر داشتند، زمانی که در ابتدا و  در قرارگیری در مناطق انعطاف
گرفتند، الگوی کاملا  پروتئینی قرار می های انتهای زنجیره

پذیری  پذیری نشان دادند. همچنین الگوی انعطاف انعطاف
کننده در الگوی  اسیدآمینه همسایه نقش بسیار تعیین

ای مانند  پذیری هر اسیدآمینه داشت، مثلا اسیدآمینه انعطاف
سیستئین که الگوی سختی دارد زمانی که در کنار اسیدآمینه 

پذیری بیشتری  گرفت، انعطاف یری مانند گلاسین قرار میپذ انعطاف
 داد. نشان می

های  پذیری از ویژگی در مطالعه حاضر برای پیشگویی انعطاف
  مبتنی بر اطلاعات حاصل از تغییرات زوایای دووجهی استفاده شد.

منظور سنجش کارآیی روش پیشنهادی، بین روش پیشنهادی و  به

نه مقایسه صورت گرفت. روش های موجود در این زمی روش
شده در  پیشنهادی مطالعه حاضر به مراتب نسبت به کارهای انجام

  این زمینه بهبود پیدا کرده است.
پذیری،  آمده بهترین نگاه به بحث انعطاف دست براساس نتایج به

روش پیشنهادی پژوهش حاضر  ۱ای بود، طبق جدول  نگاه زاویه
  .[12 ,9]زمینه بهبود یافته بودنسبت به تحقیقات دیگر در این 

  
  پذیری با روش پیشنهادی و مقایسه با دیگران نتایج پیشگویی انعطاف) ۱جدول 

  منبع  صحت حساسیت دقت  Fمعیار 
۳/۵۰  ۰/۴۸  ۵/۵۰  ۰/۴۷  [9]  
۱/۵۴  ۷/۸۰ ۰/۴۰ ۳/۴۶ [12]  
۰/۷۱ ۰/۷۳ ۲/۷۳ ۱/۷۳  PFP-SVM 

  

ای ساختار پروتئین، نمایش  ترین مزایای نمایش زاویه یکی از اصلی
ها در بعد کمتر نسبت به نمایش  اطلاعات ساختاری پروتئین

سازی  جای مدل عبارت دیگر با این روش به مختصاتی آن است. به
ای آنها که ممکن است خاصیت  ها، دو متغیر زاویه مختصات اتم

رسد که  ود. در نگاه اول به نظر میش تناوبی داشته باشد، بررسی می
با کاهش بعد اطلاعات زیادی را از دست خواهیم داد، اما در عمل 

هایی که  با درنظرگرفتن ساختارهای اولیه، ساختار دوم و محدودیت
توان ساختار  ها مشترک است، می بعدی همه پروتئین در ساختار سه

  بازسازی کرد. ای های زاویه از روی هر یک از نمایشپروتئین را 
  

  گیری نتیجه
و حساسیت % ۷۳دقت % F ۷۱ر ، معیا%۱/۷۳صحت میزان 

پذیری، نگاه  بهترین نگاه به بحث انعطاف باشد و % می۲/۷۳
خوبی  به تواند میهر پروتئین ای  نمایش زاویهای است.  زاویه

  را نشان دهد. بعدی پروتئین های ساختار سه خصوصیات و ویژگی
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