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中 文 摘 要 ： 分子間交互作用的研究對於了解生物機制非常重要，同時也

有助於系統生物學和功能性基因體學領域的發展。目前的研

究通常以蛋白質功能區域(domain)來研究蛋白質功能及其間

的交互作用，蛋白質功能區域通常由結構核心(structure 

core)和分子交互介面(interface)所構成。然而蛋白質一般

是藉由分子交互介面與其他分子 (如蛋白質、小分子、金屬

離子、DNA)產生交互作用來執行其功能。因此研究蛋白質分

子介面可直接了解蛋白質的功能、交互作用及其機制。在後

基因體時代，大部分基因或蛋白質的功能仍不明確，探討蛋

白質交互作用機制是了解功能基因體學的關鍵，因為蛋白質

分子間介面的研究，可用來註記蛋白質功能、訊息傳遞路

徑、調控網路及代謝路徑。 

本計畫將探討蛋白質與配體之間交互作用環境之局部結構模

版在蛋白質功能扮演的角色。我們提出一個考慮空間方向及

距離資訊之結構模版(structure-oriented distance motif)

之概念，用於描述一個蛋白質與其他分子間(如藥物、蛋白

質、金屬離子、DNA 等)的交互作用環境。並且利用模版進行

搜尋比對時，加強了立體結構疊合的確認，使該結構模版更

具正確性。不同於蛋白質功能區域，位向距離結構模版著重

於結合介面，而結合介面是執行蛋白質功能的核心所在。研

究結果顯示，我們確實能夠為蛋白質結合部位的環境中定位

出關鍵而重要的模版。未來我們將應用此一技術，進行蛋白

質片段-藥物-疾病之三相網路的建立，探討蛋白質結構、藥

物與疾病之關聯性。 

中文關鍵詞： 結構模版、蛋白質-配體結合環境、交互作用介面 

英 文 摘 要 ： Studying molecular interactions is useful to 

understand biological mechanisms and is essential for 

studying systems biology and functional genomics. 

Currently, studies of protein domains, which are 

typical units of protein structures and functions, 

are derived for elucidating protein functions and 

interactions. A protein domain is collinear in 

sequence and often consists of two parts: structural 

core and molecular interfaces. However, the 

biological functions of a protein are often performed 

by interacting with other molecules (such as 

proteins, small compounds, metals, and DNA) via its 

interfaces. Studying molecular interfaces of a 

protein will provide clues to understand protein 

functions. In addition, functions of most 



genes/proteins in genomic projects remain unknown, 

leading a great challenge to realize molecular 

interacting mechanisms. Therefore, understanding 

protein-molecule interfaces will annotate functions 

of proteins and play the core role to reveal the 

molecular mechanisms of signaling pathways, 

regulatory networks, and metabolic pathways.  

The scientific objective of this project is to 

address what is the role of structural motif in 

molecular interface for protein functions. In this 

project, we propose a new concept of Structure-

Oriented Distance motif (SOD motif), which describes 

the binding environment between a protein and its 

interacted partners. The SOD motifs contain a set of 

spatially discontinuous peptide segments, whereas 

protein domains are continuous in sequences and 

structures, most of which do not directly involve 

functional sites. We also enhanced the ability of 

structure superimposition and refined the searching 

results of SOD motif. Different from protein domains, 

molecular interface motifs emphasize on binding 

interfaces, the cores to perform protein functions. 

Furthermore, our results showed that SOD motifs can 

identify the proteins with similar binding interfaces 

as well as annotate functions. We will apply this 

technique into research of segment-drug-disease 

network.  

 

英文關鍵詞： structural motif, protein-ligand binding environment, 

protein interface 
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中文摘要 

分子間交互作用的研究對於了解生物機制非常重要，同時也有助於系統生物

學和功能性基因體學領域的發展。目前的研究通常以蛋白質功能區域(domain)來

研究蛋白質功能及其間的交互作用，蛋白質功能區域通常由結構核心(structure 

core)和分子交互介面(interface)所構成。然而蛋白質一般是藉由分子交互介面與

其他分子 (如蛋白質、小分子、金屬離子、DNA)產生交互作用來執行其功能。

因此研究蛋白質分子介面可直接了解蛋白質的功能、交互作用及其機制。在後基

因體時代，大部分基因或蛋白質的功能仍不明確，探討蛋白質交互作用機制是了

解功能基因體學的關鍵，因為蛋白質分子間介面的研究，可用來註記蛋白質功能、

訊息傳遞路徑、調控網路及代謝路徑。 

本計畫將探討蛋白質與配體之間交互作用環境之局部結構模版在蛋白質功

能扮演的角色。我們提出一個考慮空間方向及距離資訊之結構模版

(structure-oriented distance motif)之概念，用於描述一個蛋白質與其他分子間(如藥

物、蛋白質、金屬離子、DNA 等)的交互作用環境。並且利用模版進行搜尋比對

時，加強了立體結構疊合的確認，使該結構模版更具正確性。不同於蛋白質功能

區域，位向距離結構模版著重於結合介面，而結合介面是執行蛋白質功能的核心

所在。研究結果顯示，我們確實能夠為蛋白質結合部位的環境中定位出關鍵而重

要的模版。未來我們將應用此一技術，進行蛋白質片段-藥物-疾病之三相網路的

建立，探討蛋白質結構、藥物與疾病之關聯性。 

 
關鍵字: 結構模版、蛋白質-配體結合環境、交互作用介面 
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Abstract 

Studying molecular interactions is useful to understand biological mechanisms 

and is essential for studying systems biology and functional genomics. Currently, 

studies of protein domains, which are typical units of protein structures and functions, 

are derived for elucidating protein functions and interactions. A protein domain is 

collinear in sequence and often consists of two parts: structural core and molecular 

interfaces. However, the biological functions of a protein are often performed by 

interacting with other molecules (such as proteins, small compounds, metals, and 

DNA) via its interfaces. Studying molecular interfaces of a protein will provide clues 

to understand protein functions. In addition, functions of most genes/proteins in 

genomic projects remain unknown, leading a great challenge to realize molecular 

interacting mechanisms. Therefore, understanding protein-molecule interfaces will 

annotate functions of proteins and play the core role to reveal the molecular 

mechanisms of signaling pathways, regulatory networks, and metabolic pathways.  

The scientific objective of this project is to address what is the role of structural 

motif in molecular interface for protein functions. In this project, we propose a new 

concept of Structure-Oriented Distance motif (SOD motif), which describes the 

binding environment between a protein and its interacted partners. The SOD motifs 

contain a set of spatially discontinuous peptide segments, whereas protein domains 

are continuous in sequences and structures, most of which do not directly involve 

functional sites. We also enhanced the ability of structure superimposition and refined 

the searching results of SOD motif. Different from protein domains, molecular 

interface motifs emphasize on binding interfaces, the cores to perform protein 

functions. Furthermore, our results showed that SOD motifs can identify the proteins 

with similar binding interfaces as well as annotate functions. We will apply this 

technique into research of segment-drug-disease network.  

 

Keyword: structural motif, protein-ligand binding environment, protein interface 
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前言 

基因體計畫進行至目前為止已經將超過 160 種原核或真核生物的全基因體

定序解碼完成。在這些已定序的基因體中，有很大一部份（百分比約三十至五十）

的基因，所表現的蛋白質依舊未能得知其功能為何。為了註解這些未知功能的蛋

白質，結構基因體學迫切需要強而有力的研究方法，來進行全基因體之蛋白質的

全面性註解或功能預測 (1-3)。結構基因體學計畫的蓬勃發展，產生出越來越多

新的蛋白質結構，但卻未能對其功能一一加以註解。而這種蛋白質在蛋白質結構

資料庫 Protein Data Bank (4)中所累積的數量，已日益漸增。 

另一方面，透過藥物配體結合至蛋白質，可觀察蛋白質內部進行交互作用的

胺基酸位置，進而對蛋白質進行功能註解。因此，對蛋白質標的物辨認出其配體

結合部位之介面(interface)或模版(motif)，再透過相似模版的搜尋比對，將能夠找

出可能亦受到相同配體所結合的其他標的物。如此，了解配體與蛋白質之間的結

合模版與作用機制，並進一步註解蛋白質功能，甚至能進行舊藥新用之藥物開發

研究，實為一個極有研究價值的議題。 

文獻探討 

針對上述議題，傳統的解決方案通常利用序列或結構搜尋工具，針對要查詢

的蛋白質進行相似度比對 (5-7)。根據比對結果，再進一步辨識出結合部位附近

的序列組成或局部結構片段相似性。通常結合相同配體的蛋白質多具有相似的結

合型樣(pattern) (7)或結構片段。隨著蛋白質結構數量日漸倍增，越來越多的結構

證據可用於分析結合部位的模版形狀，並描述結合環境 (8,9)。此外，也有許多

相關研究(10-14)針對結合部位的局部結構進行搜尋比對。但這些研究只針對單一

一個結合部位進行探索，並未同時考慮多個環繞在配體周遭的局部結構，而這些

局部結構往往都是在序列上位於不連續的位置，並且可能因局部結構相似但全域

結構較不相似時，使得搜尋上產生偽陰性的結果。此外，已有前人的研究

SRPMOTIF (15)，證實利用空間上不連續的局部結構組成模版，並透過模版做快

速搜尋比對能夠找出潛在的藥物或舊藥新用。然而，該研究在進行結構比對時，

仍需結合額外的結構比對軟體 DALI (16)，以程式獨立性來看，恐怕有所受限。 

研究目的 

本計畫中，我們提出以空間及距離資訊為導向之結構模版(structure-oriented 

distance motif, SOD motif)，用於描述一個蛋白質與其他配體間(如蛋白質、金屬

離子、藥物、DNA 等)的交互作用環境。不同於蛋白質功能區域(domain)，SOD 

motif 著重於結合介面，而結合介面是執行蛋白質功能的核心所在。SOD motif

包含一組序列及空間上不連續的胜肽片段(peptide segment)。我們利用在蛋白質

與配體結合部位裡的 SOD motif，表現其環繞在結合部位的結構表面之多樣性。

進而瞭解蛋白質與配體之間交互作用的機制與蛋白質之功能。 
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SOD motif 的搜尋，乃是根據多個結合部位延伸出的局部結構，轉換成一維

結構字元序列。再透過先前研究 3D-BLAST (17,18)，快速找出符合多個序列上

不連續的結構字元序列之候選蛋白質。接著利用我們新開發的多點結構比對演算

法，從而決定其中哪些結構字元序列在空間排列之位向相似，以致進一步決定其

候選蛋白質之結合環境是否符合原 SOD motif 的形狀。本研究成果可助於我們進

一步瞭解蛋白質活性中心之介面，並且深入研究蛋白質功能之註解，我們相信這

些資訊對於結構基因體學及生醫製藥應用有相當的貢獻。 

研究方法 

利用全域結構比對軟體試圖找出結構模版，是需要耗費大量的運算時間。同

時，同源結構的數量在不足的情況下，亦不容易決定出結構上具保留性的模版為

何。此外，功能性結構模版不但需要是一長段連續的序列，也必須是折疊成片段

靠近的局部結構。因此，這類模版的結構容易傾向表現成二級結構的型樣，而導

致失去其辨認性。本研究計畫成果裡，我們提出了創新的概念，新定義一種環繞

在結合部位周圍的功能性結構模版，命名為 SOD motif。此 SOD motif 的定義如

圖一所示。  

本計畫之研究步驟以圖二闡述之。首先，第一步為 SOD motif 建立階段。根

據蛋白質內某一配體結合之部位為中心，向其序列上兩端延伸，決定數個局部片

段。集合起各片段後，利用 3D-BLAST 之方法論，將對應之結構轉換成隱含結

構資訊的一級序列。3D-BLAST 之結構字元集，乃是使用 DSSP (19)中所定義的

κ和α角，將結構片段分類並給予特定的結構字元符號。每一個蛋白質結構片段，

都可對應到 23 個結構字元的其中一個。此外，3D-BLAST 亦提出了類似於

BLOSUM62 (20)的計分矩陣，用於結構序列比對時，計算局部結構相似程度的分

數依據。 

第二步，則為SOD motif搜尋階段。將數個結構字元片段同時透過 3D-BLAST

進行快速結構資料庫比對，找出同樣擁有絕大部分相似結構片段的其他蛋白質，

成為候選蛋白質。3D-BLAST 因結合了 BLAST (21,22)高速比對資料庫的能力，

可達到可從結構資料庫中快速搜尋同源蛋白質結構。第三步驟為立體結構疊合確

認階段。此步驟利用本研究中新開發的結構疊合演算法，計算並確認在三維空間

中，候選蛋白質中各結構字元片段是否與查詢蛋白質的各結構片段結構相似、片

段間距離相似、且位向一致。挑選出正確疊合的片段並輸出之，表現其查詢蛋白

質與搜尋蛋白質之間的 SOD motif 相對應的結構，藉此說明搜尋蛋白質亦可能結

合查詢蛋白質中的配體。 

結構疊合演算法，乃是將各個在空間上獨立的結構片段，根據其上每一 Cα

之座標平均，決定其質心、以及各質心的質心後，計算出用以代表該 SOD motif

的向量。將查詢蛋白質與候選蛋白質分別計算出代表向量後，以向量作平移與旋

轉，以三維方式疊合兩蛋白質的 SOD motif。最後計算其 SOD-score 及其統計數
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值，用以決定兩蛋白質之間的 SOD motif 如何挑選正確、相似的片段及位向。 

要判斷兩個位於不同空間位置與方向的結構是否相似，必須將其中一個結構

旋轉成與另一結構相同的方向，再重疊起來計算其 RMSD 值(Root Mean Square 

Deviation)，其值愈小，相似度愈高，透過旋轉矩陣公式可以完成結構疊合動作

(23)。 

如圖三所示，先定義兩結構的旋轉支點與進行外積的兩向量，兩向量經過三

次外積後會產生三個互相垂直的單位向量，由出現的先後分別為 X vector、Y 

vector、Z vector。參考文獻(23)中是以 vi 外積 vp，但在本研究過程中發現 vp 外

積其 vi 產生的三個垂直向量所旋轉的結果全部優於前人研究結果。外積的第一

步如下： 

X vector = ((vp×vi))⁄((|vp×vi|) )                            (1) 

接著以 vi 和 X vector 進行外積，產生出 Y vector，公式如下： 

Y vector = ((vi×X vector))⁄((|vi×X vector|) )                  (2) 

最後以 X vector 與 Y vector 外積出 Z vector，Z vector 會與 vi 重疊，公式如

下： 

Z vector = ((X vector×Y vector))⁄((|X vector×Y vector|)     (3) 

由於形成肽平面(peptide surface)的原子(碳 C、氮 N、氧 O)與此連線有著一

定的結構關係才會照成這種結果。 

這三個垂直的單位向量是描述結構片段在空間中的方向，當兩相異方向結構

要重疊時，只要將其中一個結構的方向旋轉成另一個結構的方向即可，此過程依

旋轉矩陣設計的公式進行運算，才能求得結果，公式如下： 

Rx(θ)*Vector1=[
1 0 0
0 cos θ − sin θ
0 sin θ cos θ

] [
X1
Y1
Z1

]=[
X2
Y2
Z2

]= Vector2            (4) 

Ry(∅)*Vector2=[
cos ∅ 0 sin ∅

0 1 0
− sin ∅ 0 cos ∅

] [
X2
Y2
Z2

]=[
X3
Y3
Z3

]= Vector3           (5) 

Rz(φ)*Vector3=[
cos φ −sin φ 0
sin φ cos φ 0

0 0 1
] [

X3
Y3
Z3

]=[
X4
Y4
Z4

]= Vector4           (6) 

此時將三個垂直的單位向量(X vector、Y vector、Z vector)先後套入(4)~(6)，

當 X vector 經(4)~(6)往另一組的 X vector 旋轉時，其餘的向量包含 Y vector、Z 

vector 以及所有原子的向量皆須跟著旋轉，接著 Y vector 與 Z vector 經(4)～(6)
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往另一組的 Y vector 與 Z vector 旋轉時也是如此。旋轉結束後，將結構片段上的

所有原子平移到另一組結構片段上，算出每一組對應原子的距離平方和，接著除

以對應原子的組數再全部開根號，其值為 RMSD。再經過轉換，換算成為一個用

以衡量兩組 SOD motif 的空間上相似程度的指標，稱做 SOD-score。其轉換公式

如下，其值愈大代表相似度愈高： 

SOD-score =
1

1+RMSD
                           (7) 

此外，統計資料庫中 SOD-score 平均值及標準差後，則可將 SOD-score 代入

Z-score 之公式，以求得統計上的可信程度。Z-score 公式如下： 

Z-score =
𝑋−𝑋̅

σ
                           (8) 

接著要我們欲驗證 Z-score 的門檻閾值(threshold)為何，以及 SOD motif 結構

疊合之演算法的有效性，我們自 FDA 資料庫挑選已上市之藥物分子，並找出有

紀錄在 PDB 資料庫中之藥物-蛋白質複合物。測試資料中，挑選 12 組藥物-蛋白

質複合物共 69 對 SOD motif (如表一所示)。 

結果與討論 

為了求出最佳組合，挑選正確的局部結構位向進行兩 SOD motif 的疊合，我

們目前使用貪婪演算法，針對所有可能的組合分別計算其 SOD-score，再按照其

Z-score 分數差異，進行辨識。表一顯示 69 對 SOD motif 的測試資料，及其原始

SOD-score 為何。以目前研究結果顯示，在 69 對 SOD motif 測試資料中， X̅為

0.268、σ為 0.287，而我們將 Z-score 分數訂定 0.5，表示 Z-score 門檻閾值需大於

或等於 0.5，方辨認為正確的結構位向與模版組合。以測試資料 PDB:1AX9_A 與

PDB:1AQL_A 之 SOD motif 的比對為例子，合理的位向組合結構疊合後，所計

算出來的 SOD-score 為 0.426，換算成 Z-score 為 0.552。而不正確的局部結構位

向組合之下，其 Z-score 則出現-0.502 至-0.026。 

以圖四為例，1AX9_A (24)中有一藥物分子EDR。以此藥物配體分子為中心，

決定其蛋白質-配體結合環境周圍的局部結構共有五段。而個別利用 3D-BLAST

去針對 1AQL_A (25)做快速結構字元比對後，則找回五個局部結構片段。隨後利

用貪婪演算法，將所有可能的位向進行組合並且疊合結構，計算出其中第一段局

部結構片段，在兩蛋白質之間的結構位向是不合理的，其 Z-score 分別為-0.434、

-0.502、-0.026、-0.498 等值，皆低於閾值。從圖中可觀察到兩蛋白質第一段的局

部結構在空間上不吻合，1AQL_A 中第 65 號胺基酸至第 79 號胺基酸之結構片段

並未位於結合部位附近，距離 EDR 最近的距離也已超過 12Å ，該結構明顯與藥

物沒有關聯或鍵結作用力。而其他四段局部結構片段則可完整疊合，且在空間上
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彼此距離相近，位向皆圍繞在藥物分子的結合部位附近。此結果顯示，本研究方

法可針對 3D-BLAST 的搜尋結果做進一步的分析，確認其局部結構片段在空間

中的方位，進而決定 SOD motif 的正確辨認。 

然而，由於結構疊合的方法採用貪婪演算法，進行結構比對時的運行時間上，

本研究所提出的技術較 DALI 程式慢了五至十倍。在準確度不受影響之下，未來

仍需繼續研究，採用更有效率的演算法與運作策略，以改善執行的效率。 

最後，本研究能夠針對查詢蛋白質，迅速自蛋白質結構資料庫中搜尋出具有

可能的局部結構片段，在經由實際結構疊合，確認其局部片段組合，以建立出以

結構位向為基礎的結合環境之模版 SOD motif。研究結果顯示，我們確實能夠為

蛋白質結合部位的環境中定位出關鍵而重要的模版。進而用於未知蛋白質的功能

確認，以及重要活性中心的註解。未來我們將應用此一技術，進行蛋白質片段-

藥物-疾病之三相網路的建立，及其應用。 
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表一: 69 對 SOD motif 測試資料及其 SOD-score 分數計算 

FDA Testing set 
SOD motif pairs 

SOD-score 

1C3S_A 
1C3S_A 1C3R_B 1C3R_A 1C3P_A 

     
1.000 0.864 0.864 0.876 

     

1BCU_H 
1SC8_U 3KHV_A 2BDI_L 2BDI_B 2BDI_M 

    
0.116 0.109 0.302 0.301 0.375 

    

1A4G_B 
1NSD_B 1NSC_B 1NSB_B 1NSB_A 1INV_A 

    
0.917 0.924 0.898 0.899 0.876 

    

1ACJ_A 
2WFZ_A 2ACE_A 1EA5_A 1E66_A 1LLF_B 

    
0.943 0.404 0.841 0.542 0.231 

    

1ACL_A 
1W4L_A 1VXR_A 2WG0_A 2VQ6_A 2VT7_B 

    
0.786 0.887 0.919 0.778 0.875 

    

1AJ6_A 
1KZN_A 1EI1_A 3FV5_B 3G7B_B 3G7B_A 

    
0.638 0.496 0.346 0.872 0.877 

    

1AQU_B 
1AQU_A 1AQY_B 1AQY_A 1G3M_A 1Q20_A 

    
0.939 0.884 0.817 0.296 0.439 

    

1AX9_A 
2ACE_A 1VOT_A 2VJC_B 2VJB_B 1AQL_A 

    
0.937 0.908 0.915 0.909 0.444 

    

1AZM_A 
1AZM_A 1BZM_A 1HCB_A 1HUG_A 1JV0_B 2IT4_B 

   
1.000 0.974 0.971 0.985 0.411 0.894 

   

1B3N_A 
1B3N_A 2GFW_A 3G0Y_A 2GFY_A 3HNZ_A 2GQD_A 

   
1.000 0.836 0.868 0.886 0.795 0.823 

   

1A27_A 
1FDS_A 1FDU_C 1FDV_B 1FDV_A 1FDV_C 3HB5_X 3HB4_X 1AQU_B 3HIC_A 

0.206 0.475 0.153 0.266 0.474 0.250 0.250 0.130 0.106 

1BKF_A 
1BKF_A 2FKE_A 1FKD_A 1FKJ_A 1FKF_A 2FAP_A 1NSG_A 1N1A_A 2VN1_B 

1.000 0.598 0.594 0.593 0.593 0.608 0.608 0.585 1.000 
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圖一: SOD motif 之概念圖。M1-M2-M3 是一組胜肽片段，環繞在某一特定蛋白

質與配體結合部位之介面上。若有另外兩個蛋白質，其中分別包含 M1’-M2’-M3’

或 M1’’-M2’’-M3’’等三個局部結構片段，其個別結構、彼此之間距離、以及結構

位向，皆符合 M1-M2-M3 所呈現的模版，則可推測此二蛋白質亦可能結合該配

體。 

  

Similar segments

Similar segments 
orientation 

M1

M2

M3M1’

M2’

M3’

M3’’

M1’’

M2’’

Short distance
between segments

SRP definition
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圖二: 研究方法架構圖。1)為 SOD motif 建立階段。根據蛋白質內某一配體結合

之部位為中心，向其序列上兩端延伸，決定數個局部結構字元片段。2)為 SOD 

motif 搜尋階段。將數個結構字元片段同時透過 3D-BLAST 進行快速結構資料庫

比對，找出同樣擁有絕大部分相似結構片段的其他蛋白質，成為候選蛋白質。3)

為立體結構疊合確認階段。此步驟利用結構疊合演算法，計算並確認在三維空間

中，候選蛋白質中各結構字元片段是否與查詢蛋白質的各結構片段結構相似、片

段間距離相似、且位向一致。 

  

1) 建立SOD motif

Structural 
alphabet

2) 搜尋SOD motif

3D-BLAST

PDB: 1AX9

1AX9

2ACE
1VOT
2VJC
2VJB
1AQL

3)立體結構疊合確認

RMSD = 1.347
SOD-score = 0.426
Z-score = 0.552
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圖三: 片段決定向量示意圖。此處以四個局部結構片段為例，每個結構片段根據

Cα位置計算其質心（以黑點表示之）。四個質心的質心作為該 motif 的旋轉支點

（以紅點表示之)。根據其中兩個進行外積的向量（棕色箭頭），產生出以紅點為

中心，三個垂直的單位向量（黑色箭頭）。 
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圖四: 1AX9_A 及 1AQL_A 之 SOD motif 結構疊合。紅色標示之蛋白質結構為

1AX9_A；黃色標示者則為 1AQL_A。1AX9_A 之結合配體為 EDR，位於結構中

心位置，以綠色表示之。此 SOD motif 乃是以編號第 2 至第 4 段局部結構，圍繞

在蛋白質-配體結合環境周遭。然而，兩蛋白質中第一段局部結構片段，在空間

位向上並未一致，1AQL_A 之局部結構偏離配體結合位置甚遠，不構成 SOD motif

的一部份。 
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國科會補助專題研究計畫出席國際學術會議心得報告 

                                 日期： 102  年 10  月 30  日 

                                 

一、參加會議經過 

此國際會議場地舉辦在飯店 Concorde Inn 內，靠近吉隆坡機場不遠。因此交通

方便（有接駁專車）之下，前往會議場地沒有遇到令人困擾的問題。會議第一天，

我隻身前往會場報到。向櫃台報到過後，領取相關資料後，便在飯店準備的場地裡

準備演講的資料與講稿。 

上台報告當天，我被安排在上午十點五十分開始的場次。我的報告順序為第四

位，可以好整以暇地聆聽前面講者所帶來的研究成果，以及後面講者豐富的演講(照

片一、二)。尤其是在我所發表的這場次裡，有位印度的學者以穩健的台風與生動的

講解，給現場所有優秀研究人員們一個精彩的報告，令我收穫良多。而該位講者，

在會後也如預期獲得了大會評選 Best Papers 的榮耀。 

現場大會除了提供中餐外，上、下午也有提供 coffee break 的時間，這時候可

以看到所有從世界各地來的學者，集結在大廳裡，一邊端著咖啡、拿著小點心，一

邊討論剛剛在演講廳裡所聽到的最新研究資訊。而我則與同樣來自台灣的教授與學

生們，討論並交換各自己的心得與經驗（照片三）。會議結束於傍晚六點多，頒發最
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佳論文獎之後，所有人也一同合影留念（照片四），為這次的國際會議留下完美的句

點。 

 

二、與會心得 

出國參加國際會議，這已不是第一次。但馬來西亞吉隆坡則是我第一次踏入。

心得感想中，覺得最衝擊的地方，正是馬來西亞多種族和諧融合在一個國家的這種

文化風情。 

會議之中，報告者除了來自日本、印度、印尼、埃及等國家外，最多的即是馬

來西亞當地的研究學者。就我觀察，在這次會議中，許多馬來西亞的研究成果與能

量，一點也不比台灣的研究差，甚至更勝之。這讓我覺得，若只是待在台灣獨自做

研究，不常出去到別的國家看看，與其他國家的研究學者接觸與交流，實在是把自

己的格局做小了，成了井底之蛙。甚至是以往只知道美國或日本等國的生物資訊研

究領先全球，殊不知原來還有印尼、泰國、馬來西亞等地，他們的生物資訊相關研

究，也是有其獨到之處。這次的會議，讓我會想要在未來更積極爭取研究經費，多

多參與亞洲各地所舉辦的國際會議。 

 

三、發表論文全文或摘要 

Abstract— In this paper, we present a network approach based on the recent developed 

3D-BLAST method of rapid protein structure search. We defined new local segments that 

represent structural feature of proteins named units of structural alphabet (USA). Each 

USA is composed of two protein secondary structures, and one loop located between these 

two secondary structures. We performed all-against-all structural comparison of USA and 

recognized the USA-based similarity network. The analytical result shows that the 

network with a power degree distribution is called scale free. These results not only 

suggest the existence of organizing principles in the local protein structure but also allow 

us to identify potential key fragments that could be useful for future new drug 

development and design. 
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四、建議 

本次國際會議的差旅費補助，只夠支付教師一人出席。學生沒有多餘的經費可

一同前往，失去了讓他們遊歷國際研究的機會。在此建議學校或國科會可設置「出

席國際會議獎助貸款」，一種提供類似助學貸款的專案。此專案可讓研究生以低利或

甚至無息的方式，向學校或國科會申請借貸，以支付註冊費、交通費、生活費等高

額費用。 

出席國際會議，通常要讓學生在短時間內拿出大量的現金支付旅費，對私立學

校的部分學生來說可能有點難度，但若是可用分期方式，將出國貸款按月償還，對

每個月領有獎助學金的研究生來說，應該會輕鬆不少。這也能夠給很多因為一聽到

出國就聯想到花大錢的學生們，一個吸引他們多多參與國際會議的誘因。 

 

五、攜回資料名稱及內容 

1. Conference Program 議程一本。 
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2. 與會及報告證書一紙。 

 

六、其他 

出席會議時，以數位相機拍攝之照片數張。 

 

照片一，口頭報告開始。 
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照片二，投影幕前解說研究內容。 

 

 

照片三，與元智大學副教授李宗宜博士合影。 
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照片四，會後留影。 
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