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1. t n  

Protein là m t chu i polypept c t o thành t  các axít amin. Nghiên c u 

ng, vì chúng ho ng trong t t c  các quá trình sinh h c, 

bao g m c  xúc tác enzym (t t c  các ph n ng hóa h c trong t  bào s c xúc tác 
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b i enzyme protein), v n chuy n các ch , và tín 

hi u.  hi c m i quan h  gi a c u trúc và ch  c a protein, các nhà nghiên 

c u c n ph i l y t   d  li u c u trúc protein và phân lo i chúng thành các h  

protein khác nhau.V  quan tr ng trong vi c gom nhóm các protein d a trên s  

ng c u trúc nh m m c tiêu: 

o Phát hi n các m i quan h  ti n hóa 

o Xác n l p), là nh ng c c hình thành b i s  

s p x p c a các axit amin trong không gian ba chi u  

o Phát hi n m i quan h  gi a c u trúc và ch a protein 

o H  tr  trong vi c thi t k  thu c tr  b nh 

o Phát hi n các trình t  n b nh khác. 

các xác 

-quang , 

NMR       

 

o Ngân hàng d  li u protein PDB [1] (Protein Data Bank) thu c phòng thí 

nghi m RCSB (Research Collaboratory for Structural Bioinformatics): bao 

g m 73153 c u trúc 

o SCOP Structural Classification of Proteins [2]: bao g m 38221 c u trúc 

o CATH Protein Structure Classification [3]: bao g m 104238 c u trúc 

o ModBase Database of Comparative Protein Structure Models (Sali Lab, 

UCSF): bao g m 41140 c u trúc  

ba 

con c protein trong ngày càng  

 

  

[5]  trong  
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u trúc protein , 

6   

  

ProGreSS [5  , 

cong, góc 

 

ProGreSS  

toán PSIST[7] 

, c   là 

" trên  

cây  i cách rút trích 

axit amin thì cách rút trích 

   

và xoay Sau khi các ve  

-

. 

Tuy nhiên vi c tìm ki m trên cây h u t  th c s  t hi u qu  cao v  t , 

thu t toán PSISA[8] s  d ng h ng ti p c

thay vì dùng cây h u t  thì thu t toán này s  d ng m ng h u t  

 m c nh  tìm ki m. K t qu  th c nghi m trong PSISA ch  ra 

r  m c b ng m ng h u t  giúp t  tìm ki ng th

kh   d ng b  nh  v i h  s  i cây h u t  

trong PSIST.  
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, 

 

  au: 

e

  

 

2.  

a)  

 , các N và C khác. 

  

 

 Amstrong (
o
A )

-C là 1.33 
o
A

C -N và N-C là 1220.  

 

Hình 1  

 ng  i-1, Bi và Bi+1

i i-1 và Bi+1 

i  
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Hình 2 ,  và   

 

C -N là 1.46
o
A -C 

là 1.51
o
A  -N và C -C là 1160

-C -

 

 

E   

hai residue 

(1) 

Góc  

ba -C -  

 

 

 

 

 

Hình 3.  



6  

  

hai  

không gian ba  ngu -

C -

  (2) 

(2) 

 (3) 

(3) 

 

 

toán và thêm vào v , m . 

1,p2,..pn i 

Pv={pv1, pv2  pvn-w+1}, trong vi  

pvi=(d(pi,pi+1 i,pi+1),..., d(pi,p ), i,p ))  

i, pj  i,pj hai 

 vi là 2(w-1). 

b) Chu  

 [-1, 1].  

 residue   (i+w-1) trong protein. 

-1]  . 

c (4) 
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d = 
)1(*025.4

*
w
bd

  (4) 

5 

C  , và  

(5) 

cos  = 
2

*)1(cos b
  (5) 

 

  

c) Xây d ng cây ch  m c 

 .  

 

 . 

 
Hình 4. . 
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P1={a,b,d,f,a,h}; P2={b,a,d,b,d}; P3={a,b,c,b,d,s,f}; 

P4={c,a,b,a,b,c}; P5={c,a,b,c,c,b}; P6={a,c,b,a,d}; 

 

 
Hình 5. Cây các protein. 

d) T ruy v n d  li u trên cây ch  m c 

các vector trích 

 và 2b

v   . Giai 

các   Q theo 

  ai 

   , và  sau cùng   Smith-

Waterman[9  Q và 

. 

Q trên  c trình bày 

 

Input  

Output

 

F unction Search  ){ 

   While (i  -  

-  

-  
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o [0]) 

 

 thì: 

  

 cây 

 Return Search (Root, i +1, Q[0] , ); 

o  

 Return Search (N[j] , i +1, Q[i+1] , ); 

} end while 

}end function 

){ 

-  

-  

-  

- Search (Root, i =0, Q , ); 

-   m; 

- -Waterman 

 

}end function 

: trên cây in 

  =3. P1={a,b,d,f,a,h}; P2={b,a,d,b,c}; 

P3={a,b,c,d,b,s,f}; P4={c,b,c,a,b,c}; P5={c,b,c,c,d,b}; P6={a,c,b,a,d} 

 T   P2 ( )} 
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 T 1  P4 ( ), P3 (m=4)} 

 
 Truy 2  P5 ( )} 

 
3.  

a) Các ngu n d  li u c u trúc protein 

 

(PDB  Protein Data Bank   

trúc  Protein. Ngân hàng PDB 

   

  73153 

PDB và  có   

. SCOP 
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[3 104238 

c u trúc, 

SSAP

protein và tìm ra a hai protein.  

C FSSP [4

 

b) T  ch  
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Hình 6  

 

 

 

. 

 

Hình 7. Mô h  
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c) M t s  k t qu  th  nghi m 

 

, 

, +  và /

  

 

C++ và c

1.6GHz, RAM 2GB. 

siêu  . 

  

Hình 8

 
(w=3, b=10, =3 và l=10) 
  

 
  

 
  Hình 9

trong cùng superfamily theo 
 

(b=10, =3 và l=15) 
  

  

Hình 10
trong cùng superfamily theo 

 
(w=3, b=10, và l=15) 
  

 
   Hình 11

trong cùng superfamily theo 
 

(w=3, =2.5, và l=15) 
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d)    

 trong cùng superfamily 

 

 PSIST. hình 9 

3  

các sai  . 

 

 

các vector c . 

 bài báo  

 

 

. 

k*(h-l)*b), k 

i, . 

 

câ  . 

 . 

4.  

protein theo 

úc protein này. 
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