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内容

• 蛋白质结构预测

• CAS@home 志愿计算平台

• 基于CAS@home的蛋白质结构预测服务器
TreeThreader

• 结果



蛋白质结构



蛋白质结构

• 试验方法
– NMR
– x-Ray

• 计算方法
–从已知结构的蛋白中学习规律，用于预
测未知结构的蛋白





TreeThreader: 条件随机场
…YKLILNGKTKGETTTEAVDAATAEKVFQYANDNGVDGEW…

How well a residue  
fits a structural 
environment: E_s 
(singleton term)

How preferable to 
put two particular 
residues nearby: E_p 
(pairwise term)

Alignment gap penalty: 
E_g

Total energy: E_m + E_p + E_s + E_g

Describe how sequence fit template

How well a residue  
align to another residue 
on sequence: E_m 
(mutation term)



• Outputs Y = {M, {Wi} }, where Wi = {pi, qi, si}

• Feature definition
 点特征

 局部链接特征

 长程链接特征

TreeThreader: 条件随机场
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CAS@home 志愿计算平台

• CAS@home志愿计算平台是由中国科学院
高能物理研究所的计算中心搭建，致力于
为中国的科学家提供志愿计算服务的志愿
平台。

• 计算任务提交给CAS@home平台
• CAS@home将计算任务分发给志愿者
• 志愿者从CAS@home得到相应的可执行程
序和计算数据，完成计算任务后将计算结
果返回。



基于CAS@home的蛋白质结构
预测服务器



基于CAS@home的蛋白质结构
预测服务器

• http://protein.ict.ac.cn/TreeThreader/



ThreeThreader服务器预测结果



ThreeThreader服务器预测结果



服务器当前状态-完成的任务量



服务器当前状态

• 中国科学院深圳先进技术研究院的生物医
学信息技术研究中心已经提交了微生物蛋
白质组的50,000 多条序列。

• 欢迎更多的相关研究人员使用我们的蛋白
质结构网络服务器TreeThreader 并提供宝
贵意见

• http://protein.ict.ac.cn/TreeThreader/



感谢

• 所有为TreeThreader 贡献计算资源的志愿
者

• 感谢中科院高能所提供的志愿计算平台

• 感谢所有为ThreeThreader作出努力的人



问题和建议？

谢谢!


