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一﹑簡介 

 蛋白質摺疊問題（Protein Folding Problem）被列為21世紀的生物物理學上的 

一個重要未解問題。蛋白質的基本單位為胺基酸，而蛋白質的一級結構指的就是

其氨基酸序列，蛋白質會油所含的氨基酸殘基的親水性、疏水性、帶正電、帶負

電、凡德瓦力等特性通過殘基間的相互作用而摺疊成一立體的三級結構。要解決

的是從給定的氨基酸序列，預測它在三維空間下可能產生的折疊結構。雖然蛋白

質可在短時間中從一級結構摺疊至立體結構，研究者卻無法在短時間中從氨基酸

序列計算出蛋白質結構，甚至無法得到準確的三維結構。 

 在這個問題中，影響最大的因素為疏水力。而胺基酸被分為疏水性（H）與 

極性（P）兩類。當兩個序列中不連續的H胺基酸，在晶格結構中相鄰時，兩者 

間會產生疏水力，導致cost降低。我們的目標便是找出cost最小的折疊結構。 

 我們將胺基酸HP序列寫成串列的形式（EX：HPPHP…），表示它們在晶格

中是有鍵結的。程式採用分支定界（Branch & Bound）的方式，取串列前面的一

段，計算出目前可能產生的所有結構和分別的cost，並從中挑出cost 最小者。之

後便以上述方式，持續到串列取完為止，便能挑出擁有最小cost 的折疊結構、摺

疊成為某一具有最低能量狀態的穩定結構。 

 

 平行運算: 

 為了縮短Protein Folding Problem 中min cost 的計算時間，我們利用Hadoop 

的平行運算架構，將問題分散到不同機器上同時計算，以加快解答速度。 

一開始先取HP 序列中的一小段，排列出可能產生的結構，將這些結構分派 

(map)到指定的電腦上。每台電腦再取序列的一小段來計算，分別找出各自的min 

cost。將每台電腦找出擁有min cost結構的結果回收(reduce)至一台指定的電腦上，

比較這些結果，找到其中有最小min cost的結構，再將它分派出去。重複這個步 

驟，最後便會找出整個序列的min cost結構。 
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 而為了使得出最佳結構的結果視覺化，將運用JAVAFX的技術以及內建的模 

型物件完成。先模擬出三維空間，再將所給HP座標資料一次一點對應到座標軸

上。每放上一點，便與前一點算出中點，即兩點間之鍵結位置。最後判斷每個H 

之間是否需要加上cost，以完成HP模型呈現。 

 

 架構圖 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 網頁的流程是先輸入 HP 串列，經後端處理記錄在文字檔 input.txt 中。呼叫

PFP.jar 算出 input.txt 中串列的最佳折疊方式，並將其座標點及 min cost 分別輸出到

output.txt 和 cost.txt 中。MoleculeSampleApp.jar 依照 output.txt 中的座標點建出 3D 模型

並嵌入網頁中，完成蛋白質最佳折疊結構預測與視覺化。 

 

二﹑測試結果 
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