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前言

　　结构生物学和信息学研究领域的快速发展值得我们高度重视。
这些领域的发展不仅引起了传统实验室生物学家的兴趣，而且还吸引了包括政治家、世界各国政府和
工业界在内的目光。
这个领域给予年轻科学家的研究和工作机会超过了研究成果产生的步伐，呈现出一种非典型但精彩纷
呈的境况。
确实，对于今天正在接受这个领域教育和训练的人们而言，所面对的机会实际上是无可限量的。
这种机会和优势集中体现在结构生物学与信息学的相互交叉与融合，这本书的出版是如此的及时，可
以引导我们进入一个新的研究领域。
在提供结构生物信息学第一本著作的工作方面，Philip E．Bourne和Helge weissig分别针对他们各自研究
领域的问题，作为最主要的权威研究者做出了各自应有的贡献。
这本书完全抓住了生物发现研究中的突破口，或者说生命科学的前沿问题。
这些处在计算科学和生物学之间的前沿问题自身反映了几十年来在两个研究领域发生的重大进步和变
革性进展。
事实上，经过若干年的发展，这些研究领域自身就会逐渐地成熟起来，并反过来为自身领域的发展产
生更为重大的作用和意义。
然而，在过去的最后十年里，由各国政府支持和提供的科研基金并没有在生物信息系统方面发挥应有
的作用；与之相类似的是，由于缺乏进行数据整合和生物学模建的工具和手段，在更为深入的系统水
平对生物学认知研究的脚步无法跟上技术发展和变革的步伐，从而导致这些技术虽然增强了基于试验
的发现能力以及数据的收集能力，但却无法增强更高层次的整合，进而到达生物系统学的层面。
今天，伴随着不断增加的经费支持机会以及来自实验科学领域的关注，我们已经走到了根本性转变的
十字路口，就像这本书直接呼吁和强调的那样，要将信息科学技术和定量化的方法同时应用在基础和
应用生命科学的研究中！
　　早期的几代生物信息科学的先行者和实践者，他们当中的绝大多数是来自于物理科学和工程学研
究领域。
当大的制药企业逐渐意识到生物信息的重要性时，在研究基金的资助下，他们离开了原有的学术环境
，投身到生物信息学的研究领域当中。
结果，我们失去了一些原有人才的产生机会，这些人当中的许多位如果没有选择从事这个领域的研究
工作，或者说没有接受相关的培训，他们今天应该已经成为杰出的人物。
毕竟工业界存在和提供的机会要大得多。
今天，提供具有最好质量的，表述清晰的教科书是十分重要的，这也是为什么我们要费尽周折选取和
确定合适的课程和内容，用于培训第一代将来有可能成为真正的生物信息学家的学生。
为了教授和培训大量的愿意致力于生物信息学研究的年轻科学家，或者更为通俗地讲，扩大和增加可
以将信息技术应用于高通量生物学研究的群体，需要提供最为权威的处理方式，以提供最为坚实的基
础，进而推动新一代科学家的诞生。
这样一项工作的实施最好也要获得很大的受众群，包括那些希望重新进行自我培训的已经成熟的科学
家，同时需要建立在全世界各个地方都通用的培训标准和规则。
这本书极好地满足和实现了这些要求和目标，是我们当中致力于研究和理解结构和功能之间相互影响
关系的每一个人必读的书籍。
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内容概要

本书共分29个章节，主要对结构生物信息学的基础知识作了介绍，具体内容包括蛋白质结构基础原理
、PRoTEIN DATA BANK、识别蛋白质中的结构域、结构信息学与药物发现、CASP和CAFASP实验及
其发现等。
该书可供各大专院校作为教材使用，也可供从事相关工作的人员作为参考用书使用。
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书籍目录
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蛋白质  第22章  对接的原理、方法及配体设计  第23章  结构信息学与药物发现第7部分  结构预测  第24
章  CASP和CAFASP实验及其发现  第25章  同源建模  第26章  折叠类型识别方法  第27章  从头预测方法
第8部分  未来  第28章  一维预测：二级结构、跨膜螺旋以及溶剂可及性  第29章  结构基因组
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章节摘录

　　第1章　定义生物信息学与结构生物信息学　　1.1　什么是生物信息学？
　　生物信息学的准确定义不无争议。
有人将其狭义定义为开发用于存储和处理基因组信息的数据库。
另有人将其定义拓宽到包括计算机生物学的全部。
基于在当前科学文献中的应用，生物信息学可以定义为对分子生物学中两类信息流的研究（Altman
，1998）。
其中第一类信息流源于分子生物学的中心法则：DNA序列被转录为mRNA序列，后者被翻译为蛋白质
序列。
蛋白质序列继而折叠为具功能的三维（3D）结构。
按照达尔文理论，这些功能被生物体的环境所选择，从而驱动群体中DNA序列的进化。
因此，第一类的生物信息学应用关注于中心法则中任一阶段的信息传递，包括DNA序列中基因的组织
与控制、确定DNA中的转录单位、从序列预测蛋白质结构以及分子功能分析。
　　第二类信息流是基于科学方法：提出关于生物学活动的假设，设计实验以验证这些假设，评估结
果与假设的相容性，然后根据实验数据对原假设作扩展或修正。
第二类的生物信息学应用关注于这一流程中的信息传递，包括产生假设、设计实验、通过数据库将实
验结果组织起来、检验数据与模型的相容性以及修正假设的各个系统。
　　尽管其应用仍在演化中，但通常不用生物信息学来描述针对生物学中细胞水平之上的问题的计算
方法。
那些以高通量形式产生数据的实验技术——如DNA测序、质谱、微阵列表达分析（Miranker，2000
；Ahman和Raychaudhuri，2001；GISC，2001；Venter等，2001）——的出现驱动了对生物信息学兴趣
的骤增。
生物信息学依存于那些由于过于复杂而无法进行手工分析的大数据集的可获得性。
如蛋白质数据库（Protein Data Bank或PDB0，参见第9章；Berman等，2000）等数据库中3D大分子结构
数目的快速增加推动了生物信息学的一个分支——结构生物信息学的出现。
结构生物信息学是生物信息学中关注于在原子和亚细胞空间尺度上结构信息表述、存储、获取和分析
的分支。
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媒体关注与评论

　　“这本书⋯对于所有致力于研究和理解结构与功能之间的相互影响的每个人都是一本必读的好书
⋯⋯”　　——加利福利亚大学圣地亚哥分校　副校长
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