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前言

　　2001年2月，人类基因组序列图谱公开发表，这意味着后基因时代的到来。
当基因序列在细胞中的角色都定位清楚后，人们才能真正理解其价值。
人类后基因组计划由序列（结构）基因组学向功能基因组学转移，生命科学的研究重心从基因组学
（Genomics）转变为蛋白质组学（Proteomics），其中心任务是阐明基因组所表现的真正执行生命活
动的全部蛋白质的表达规律和生物功能，其目的是对基因组生物学功能进行研究和应用。
　　目前，有关蛋白质的各种研究如火如荼，但是人类对蛋白质的认识还只是冰山一角。
对基因所表达的各种蛋白质都通过实验进行研究是不切实际的，新测得的蛋白质可通过与已知特性的
蛋白质进行结构或序列比较后推知其生物功能。
在生物的演化过程中，蛋白质的结构比其序列更保守，序列变化不一定会改变蛋白质的结构，但相似
结构的蛋白质却可能具有不同的序列，而具有相似结构的蛋白质往往具有相似的功能，因此结构比较
更受重视。
在活性细胞中，蛋白质通过与其他分子的适当结合，执行了几乎全部的主要功能，蛋白质的结构对其
功能具有重要的意义。
结构基因组学（Structure Genomics）就是在此条件下蓬勃发展的，通过不断提高对蛋白质结构的认识
，可以改进和完善由结构比较推测新蛋白质的方法。
　　蛋白质结构的相关研究可帮助生物学家鉴定新的蛋白质、对蛋白质进行分类、预测蛋白质的功能
、进行同源分析及辅助药物设计等，在医药、农业、畜牧业、微生物应用及人类健康和社会经济等领
域具有重大意义。
　　人类基因组计划的目的之一在于阐明人类约10万种蛋白质的结构、功能、相互作用及与各种人类
疾病之间的关系。
蛋白质的三维结构与功能有着密切的关系，对蛋白质结构的研究是蛋白质组学中最核心、最基本的问
题，而蛋白质三维结构的比较研究却属于三维物体形状比较的一个分支。
本文针对蛋白质三维结构比较中兼顾全局比较与局部比较的关键技术和主要算法进行了深入的研究，
将数据挖掘技术与图形图像处理技术有机地结合起来，研究了蛋白质三维结构数据的规范化处理、蛋
白质三维结构特征提取、蛋白质空间结构多层次比较等关键技术。
　　本书可作为大学高年级本科生及硕士生的参考书，也可作为科研人员的参考资料。
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内容概要

　　 本书结合计算机图形图像处理、模式识别、数据挖掘等技术，利用当前关于蛋白质结构研究的最
新成果，讨论蛋白质三维结构比较中兼顾全局比较与部分比较的关键问题，有效解决了蛋白质三维结
构的多层次比较。
内容包括蛋白质三维结构的可视化、蛋白质三维结构统一坐标系的建立、统一坐标系下蛋白质结构频
谱建立、基于灰色关联的蛋白质三维结构相似性算法研究以及蛋白质三维结构空间复杂性的分形研究
。
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章节摘录

　　《Nucleic Acids Research》杂志连续7年在其每年的第1期中详细介绍最新版本的各种数据库。
在2000年1月1日出版的第28卷第l期中详细地介绍了115种通用和专用数据库，包括详尽描述和访问网址
。
迄今为止，生物学数据库总数已达500个以上。
在DNA序列方面有GenBank、EMBL和DDBJ等；在蛋白质一级结构方面有SWISS-PROT、PIR和MIPS等
；在蛋白质和其他生物大分子的结构方面有PDB等；在蛋白质结构分类方面有SCOP和CATlH等。
应该指出，几乎所有这些数据库对学术研究部门或人员来说都是免费的，可以免费下载或提供免费服
务。
但是，鉴于相当多的数据库经营者们面临着资金紧缺的境地，这种免费的局面还能维持多久就不得而
知了。
有的数据库，如SWISS-PROT，已开始向商业用户每年收取数千至数万美元不等的使用费。
其他数据库暂时还是免费的，但不知是否永远免费。
如果一些重要的数据库对学术研究部门开始收费，这对于我国生物信息学的发展是非常不利的。
中国是一个基因信息资源大国，应当抓紧建设我国自有的数据库，在世界上作出贡献，在平等的基础
上与国外共享生物信息资源。
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