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摘要：基于蛋白质三维结构数据ＰＤＢ，给出一种蛋白质残基重心的计算方法，同时阐述该方法的ｐｙｔｈｏｎ语言的

实现过程．该方法不需要知道残基侧链原子的坐标，只需知道主链上原子的坐标即可计算蛋白质残基间的距离．
关键词：ＰＤＢ　球坐标　直角坐标　残基重心　ｐｙｔｈｏｎ语言
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　　在蛋白质统计势能的计算［１］，分子力学力场
（ｆｏｒｃｅ　ｆｉｅｌｄ），以及分子对接等应用中都有可能要计
算蛋白质残基间的距离．很多时候，为了节约计算资
源，蛋白质的三维结构通常使用一个粗粒度模型，即
简化的蛋白质结构模型表示［２］．在这个简化模型中，
蛋白质残基侧链通常由一个伪原子来表示，这个伪原
子相当于蛋白质侧链的重心．蛋白质残基间的距离即
指残基重心间的距离．因此计算残基间的距离，必须
事先计算残基的重心．
　　ＰＤＢ是常用的蛋白质三维结构数据［３］，本文主

要基于这种数据给出一种蛋白质残基重心的计算方

法，并阐述该方法的ｐｙｔｈｏｎ语言实现过程．

１　蛋白质残基重心计算方法

　　一般情况下，假设某个残基侧链有ｎ个重原子，

第ｉ个重原子的三维坐标为 （ｘｉ，ｙｉ，ｚｉ），则残基重心
（几何重心）的坐标为

　　 （ｘ，ｙ，ｚ）＝ （１ｎ∑
ｎ

ｉ＝１
ｘｉ，１ｎ∑

ｎ

ｉ＝１
ｙｉ，１ｎ∑

ｎ

ｉ＝１
ｚｉ）．

　　有一种常用的残基重心的计算方法，是将残基重
心看成一个伪原子Ｃμ ，而这个伪原子通过一个虚拟

的键和主链上的Ｃα原子相连［４］（图１）．该方法在一个
构造良好的蛋白质结构数据库中，计算各种残基的所
有侧链重原子的几何重心后，再通过统计平均得出几
何重心平均值．把伪原子Ｃμ的位置用球坐标｛ｒ，θ，φ｝

表示（图２），这个球坐标参考了残基在主链上的三个
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重原子 （Ｎ，Ｃα，Ｃ）的几何位置：原子Ｃα 在坐标原点
上，原子Ｎ 在ｚ轴上，原子Ｃ在平面ｚ?ｘ上，靠近ｘ
轴［５］．侧链重心的球坐标来源于某个蛋白质数据库所
有该残基侧链重原子几何重心的平均值，但是残基种
类不同该数值会有所不同．这种处理方法有一个好
处，即残基重心的坐标值与侧链结构无关，只需知道
主链原子的ＰＤＢ坐标值，就可以通过坐标转换求出
残基重心在ＰＤＢ坐标系里的位置．

图１　残基伪原子Ｃμ 位置的确定

Ｆｉｇ．１　Ｄｅｆｉｎｉｔｉｏｎ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｃｅｎｔｒｏｉｄ　ｐｏｓｉｔｉｏｎｓ　Ｃμ

图２　球坐标Ｃμ 及其直角坐标的关系

　　Ｆｉｇ．２　Ｓｐｈｅｒｉｃａｌ　ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ　ａｎｄ　Ｃａｒｔｅｓｉａｎ　ｏｎｅｓ

　　我们利用表１中的数据［４］：其中，第１列是残基
的单字母表示，第２列是原子Ｃα 和Ｃμ 的距离，第３
列是原子Ｎ?Ｃα?Ｃμ 所成角的大小，第４列是二面角

Ｃ?Ｎ?Ｃα?Ｃμ的值，以二面角Ｃ?Ｎ?Ｃα?Ｃβ为参照（注
意，甘氨酸无需转换，其侧链重心就是Ｃα 原子），将

Ｃμ 原子的球坐标转换为以Ｃα 为原点的直角坐标，再
进一步转换为ＰＤＢ所使用的坐标，将所有残基的重
心Ｃμ 统一到ＰＤＢ的坐标上来，这样就能计算蛋白质
残基间的距离．
　　根据球坐标和直角坐标的转换定理，球坐标 ｛ｒ，

θ，φ｝可依据下面的公式转换成直角坐标 （ｘ，ｙ，ｚ），
转换关系如图３，其中点Ｂ表示Ｃμ原子，点Ｏ表示Ｃα
原子，点 Ｍ 为Ｃμ 在ｘ?ｙ 平面上的投影，α表示

∠ＣＯＮ ，θ表示 ∠ＮＯＢ ，φ表示 ∠ＭＯＬ ，也就是二
面角Ｃ?Ｎ?Ｃα?Ｃμ（是平面ＣＮＯＬ和平面 ＭＯＮＢ所
夹的角）．另外，假设｜ＣＯ｜＝ｃ，｜ＢＯ｜＝ｒ，｜ＮＯ｜＝
ｈ．

　　

ｘ＝ｒｓｉｎθｃｏｓφ，

ｙ＝ｒｓｉｎθｓｉｎφ，ｒ≥０，０≤θ≤π，

　　０≤φ＜２π，

ｚ＝ｒｃｏｓθ

烅

烄

烆 ．

（１）

表１　２０种残基重心平均球坐标

Ｔａｂｌｅ　１　Ａｖｅｒａｇｅ　ｓｐｈｅｒｉｃａｌ　ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ　ｏｆ　２０ｒｅｓｉｄｕｅ　ｃｅｎｔｒｏｌｄｓ

残基 ｒ θ φ
Ａ　 ０．７６４　 １１０．１０３　 ０．０
Ｃ　 １．３７５　 １０８．４５５　 １０．２２１
Ｄ　 １．９８４　 １１０．４１４　 １２．８６２
Ｅ　 ２．６２４　 １１０．４９７　 １６．３３２
Ｆ　 ２．９８５　 １１３．８５２　 １５．６０７
Ｇ　 ０．０　 ０．０　 ０．０
Ｈ　 ２．７０８　 １１０．６７６　 １７．０５０
Ｉ　 １．８６２　 １１０．２９７　 １１．２６９
Ｋ　 ２．９４０　 １１２．８６１　 １６．３５４
Ｌ　 ２．０８８　 １１３．６３３　 ２０．６７０
Ｍ　 ２．０５２　 １１３．２４８　 １７．９９０
Ｎ　 １．９７９　 １１０．７５９　 １４．４５９
Ｐ　 １．４０９　 ６４．５４５ －１．７５２
Ｑ　 ２．５９３　 １１２．０２７　 １９．１６７
Ｒ　 ３．６３１　 １１３．３０５　 １７．４３２
Ｓ　 １．２５９　 １０８．１１５ －０．９２２
Ｔ　 １．４６０　 １０９．２６１　 ４．３１１
Ｖ　 １．４７４　 １１３．７７０　 ６．８２６
Ｗ　 ３．５００　 １１７．３９０　 １４．１８６
Ｙ　 ３．３５９　 １１２．３９６　 １５．７４９

图３　坐标转换

　　Ｆｉｇ．３　Ｔｈｅ　ｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｓｐｈｅｒｉｃａｌ　ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ　ｏｆ　Ｃμ
ｔｏ　Ｃａｒｔｅｓｉａｎ　ｏｎｅｓ

　　由于球坐标的特殊取向，其原点在Ｃα 原子上，因
此Ｃ原子、Ｃα 和Ｎ 的直角坐标可表示为：Ｃ（ｘ２，０，

ｚ２），Ｃα（０，０，０），Ｎ（０，０，ｚ３）．ｘ２和ｚ２可依据边长ｃ和
角α求得，即ｘ２ ＝ｃｓｉｎα，ｚ２ ＝ｃｃｏｓα，ｚ３ 即为边长

ｈ．边长ｃ是原子Ｃ 和Ｃα 间的键长，可由这两个原子
的ＰＤＢ坐标求得，角α则由三角形的余弦定理求得：
设边长｜ＣＮ｜＝ａ，由原子Ｃ和Ｎ 的ＰＢＤ坐标确定，

因此有ｃｏｓα＝ｈ
２＋ｃ２－ａ２
２ｈｃ ．假设Ｃμ 原子的直角坐

标为 （ｘ１，ｙ１，ｚ１），由于残基的球坐标已知，故其笛卡
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儿坐标可根据转换公式（１）求得．

　　得到原子在以Ｃα 为原点的笛卡儿坐标后，再通
过直角坐标的旋转变换（图４）得到．与ＰＤＢ坐标同
型的坐标系（即坐标轴指向相同而原点不同的坐标
系）．

图４　用于坐标旋转转换关系的欧拉角（α，β，γ）

Ｆｉｇ．４　Ｅｕｌｅｒ　ａｎｇｌｅｓ－ｔｈｅ　ｘｙｚ（ｆｉｘｅｄ）ｓｙｓｔｅｍ

ｘｙｚ表示原坐标，ＸＹＺ表示旋转后坐标．

　 　Ｔｈｅ　ＸＹＺ （ｒｏｔａｔｅｄ）ｓｙｓｔｅｍ　ａｎｄ　ｔｈｅ　ｌｉｎｅ　ｏｆ　ｎｏｄｅｓ，

ｌａｂｅｌｅｄ　Ｎ．

　　坐标的旋转涉及到具有相同原点的两个直角坐
标，可用一个三元组的欧拉角 （α，β，γ）描述．根据ｘ，

ｙ，ｚ三个坐标轴旋转先后的不同，可以有多种旋转方
法，例如命名 （ＹＸＺ）表示先转Ｙ 轴，而后转Ｘ，Ｚ两
轴．在这里采用 （ＹＸＺ）方法，通过下述旋转矩阵实
现：

　　Ｒ＝

ｃｏｓαｃｏｓγ＋ｓｉｎαｓｉｎβｓｉｎγ ｃｏｓγｓｉｎαｓｉｎβ－ｃｏｓαｓｉｎγ ｃｏｓβｓｉｎα

ｃｏｓβｓｉｎγ ｃｏｓβｃｏｓγ －ｓｉｎβ
ｃｏｓαｓｉｎβｓｉｎγ－ｃｏｓγｓｉｎα ｓｉｎαｓｉｎγ＋ｃｏｓαｃｏｓγｓｉｎβ ｃｏｓαｃｏｓ

烄

烆

烌

烎β
．

（２）

　　如果以球坐标下的直角坐标做为参照系，那么和

ＰＤＢ坐标系同型的导出坐标就可以用下面的方法求
出：令（ｘｒ，ｙｒ，ｚｒ）为参照坐标，（ｘｄ，ｙｄ，ｚｄ）为导出坐
标，则有

　　Ｒ
ｘｒ
ｙｒ
ｚ

熿

燀

燄

燅ｒ
＝

ｘｄ
ｙｄ
ｚ

熿

燀

燄

燅ｄ

． （３）

　　Ｃ（ｘ２，０，ｚ２），Ｃα（０，０，０），Ｎ（０，０，ｚ３）都是参照

坐标，导出坐标则是原子Ｃ，Ｃα，Ｎ 的ＰＤＢ坐标平移

到Ｃα 原子后所得的坐标．把他们分别代入上式，即可

求出 （α，β，γ），这样就可以利用公式（２）求出Ｃμ 的导
出坐标．再平移回ＰＤＢ坐标系即可得到其真正的

ＰＤＢ坐标．

　　根据公式（３），对原子Ｎ（０，０，ｚ３）而言，由如下
公式求得α，β：

　　

ｚ３ｃｏｓβｓｉｎα＝ｘｄ，

－ｚ３ｓｉｎβ＝ｙｄ，

ｚ３ｃｏｓαｃｏｓβ＝ｚｄ
烅
烄

烆 ．

ｓｉｎβ＝－

ｙｄ
ｚ３
，

ｔｇα＝ｘｄｚｄ

烅

烄

烆
．

（４）

　　对原子Ｃ（ｘ２，０，ｚ２）而言，由如下公式求得γ：

　　ｘ２ｃｏｓβｓｉｎγ－ｚ２ｓｉｎβ＝ｙｄｓｉｎγ＝
ｙｄ＋ｚ２ｓｉｎβ
ｘ２ｃｏｓβ

．

（５）

　　从上面的分析可以看出，原子Ｃ，Ｃα，Ｎ 的ＰＤＢ
坐标都是做为辅助工具以求取Ｃμ 的ＰＤＢ坐标值．通
过它们可以求得主链原子间的距离和所成的角，由此
可求得旋转矩阵和平移距离，最终解出伪原子的

ＰＤＢ坐标值．

２　残基重心计算方法的ｐｙｔｈｏｎ语言实现

　　根据已知的各种残基重心的平均球坐标和特定
蛋白质ＰＤＢ中主链原子的坐标计算残基重心，包括
以下步骤：

　　１）计算残基在主链上的３个重原子在球坐标下
的直角坐标；

　　２）计算残基重心在球坐标下的直角坐标；

　　３）计算残基重心的直角坐标，这个坐标和ＰＤＢ
坐标同型，但原点不同；

　　４）平移步骤３）所得的坐标，使其和ＰＤＢ坐标
一致．

　　蛋白质残基重心的 ｐｙｔｈｏｎ语言［６］实现过程
如下：

　　先定义一些相关的数据结构和函数．定义一个字
典数据类型（ｄｉｃｔｉｏｎａｒｙ），其键（ｋｅｙ）为残基的三字母
或单字母代码，键值（ｖａｌｕｅ）则为残基的平均球坐标，
用一个三元组（ｔｕｐｌｅ）表示，如对丙氨酸残基而言，

有：

　　ａｖｇ＿ｃｅｎｔｒｏｉｄ［"Ａ"］＝ （０．７６４，１１０．１０３，０．０）．

　　ａｖｇ＿ｃｅｎｔｒｏｉｄ是字典名称，赋值号右边的元组表
示球坐标，其余氨基酸残基如此类推．

　　定义一个矢量类 Ｖｅｃｔｏｒ３ｄ，负责处理矢量的加
减、内积和外积等的计算．

　　定义函数ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ＿ｘｙｚ，负责计算参考坐标，即
残基主链原子Ｃ，Ｃα，Ｎ 相应于球坐标系的直角坐标
值Ｃ（ｘ２，０，ｚ２），Ｃα（０，０，０），Ｎ（０，０，ｚ３）：

　　ｄｅｆ　ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ＿ｘｙｚ（ｖ＿ｃ＿ｐｄｂ，ｖ＿ｃａ＿ｐｄｂ，ｖ＿ｎ＿

ｐｄｂ）：

　　　　""""" "

　　　　ｄｉｓｔａｎｃｅ＿ｎ＿ｃａ＝ｖｅｃｔｏｒ３ｄ．ｐｏｓ＿ｄｉｓｔａｎｃｅ（ｖ＿

ｃａ＿ｐｄｂ，ｖ＿ｎ＿ｐｄｂ）

４３１ Ｇｕａｎｇｘｉ　Ｓｃｉｅｎｃｅｓ，Ｖｏｌ．２０Ｎｏ．２，Ｍａｙ　２０１３



　　　　ｄｉｓｔａｎｃｅ＿ｎ＿ｃ＝ｖｅｃｔｏｒ３ｄ．ｐｏｓ＿ｄｉｓｔａｎｃｅ（ｖ＿ｃ
＿ｐｄｂ，ｖ＿ｎ＿ｐｄｂ）

　　　　ｄｉｓｔａｎｃｅ＿ｃ＿ｃａ＝ｖｅｃｔｏｒ３ｄ．ｐｏｓ＿ｄｉｓｔａｎｃｅ（ｖ＿

ｃａ＿ｐｄｂ，ｖ＿ｃ＿ｐｄｂ）

　　　　ｍ＝ｄｉｓｔａｎｃｅ＿ｃ＿ｃａ＊＊２＋ｄｉｓｔａｎｃｅ＿ｎ＿ｃａ
＊＊２－ｄｉｓｔａｎｃｅ＿ｎ＿ｃ＊＊２
　　　　ｎ＝２＊ｄｉｓｔａｎｃｅ＿ｃ＿ｃａ＊ｄｉｓｔａｎｃｅ＿ｎ＿ｃａ
　　　　ａ＝ｍａｔｈ．ａｃｏｓ（ｍ／ｎ）

　　　　ｘ２＝ｄｉｓｔａｎｃｅ＿ｃ＿ｃａ＊ ｍａｔｈ．ｓｉｎ（ａ）

　　　　ｚ２＝ｄｉｓｔａｎｃｅ＿ｃ＿ｃａ＊ ｍａｔｈ．ｃｏｓ（ａ）

　　　　ｚ３＝ｄｉｓｔａｎｃｅ＿ｎ＿ｃａ
　　　　ｖ＿ｃ＝ｖｅｃｔｏｒ３ｄ．Ｖｅｃｔｏｒ３ｄ（ｘ２，０，ｚ２）

　　　　ｖ＿ｎ＝ｖｅｃｔｏｒ３ｄ．Ｖｅｃｔｏｒ３ｄ（０，０，ｚ３）

　　　　ｒｅｔｕｒｎ（ｖ＿ｃ，ｖ＿ｎ）

　　函数参数ｖ＿ｃ＿ｐｄｂ，ｖ＿ｃａ＿ｐｄｂ，ｖ＿ｎ＿ｐｄｂ分别表
示主链原子在ＰＤＢ中的坐标．函数返回原子Ｃ和Ｎ
在球坐标下的直角坐标．
　　定义函数ｓｐｈｅｒｅ２ｘｙｚ，负责将球坐标转换为直角
坐标，由此可得到残基重心Ｃμ 相应于球坐标的直角
坐标值 （ｘ１，ｙ１，ｚ１）：

　　ｄｅｆ　ｓｐｈｅｒｅ２ｘｙｚ（ｄｉｓｔａｎｃｅ，ａｎｇｌｅ，ｄｉｈｅｄｒａｌ）：

　　　　""""" "

　　　　ｘ＝ｄｉｓｔａｎｃｅ＊ ｍａｔｈ．ｓｉｎ（ａｎｇｌｅ）＊
ｍａｔｈ．ｃｏｓ（ｄｉｈｅｄｒａｌ）

　　　　ｙ＝ｄｉｓｔａｎｃｅ＊ ｍａｔｈ．ｓｉｎ（ａｎｇｌｅ）＊ ｍａｔｈ．
ｓｉｎ（ｄｉｈｅｄｒａｌ）

　　　　ｚ＝ｄｉｓｔａｎｃｅ＊ ｍａｔｈ．ｃｏｓ（ａｎｇｌｅ）

　　　　ｖ＝ｖｅｃｔｏｒ３ｄ．Ｖｅｃｔｏｒ３ｄ（ｘ，ｙ，ｚ）

　　　　ｒｅｔｕｒｎ　ｖ
　　函数参数ｄｉｓｔａｎｃｅ，ａｎｇｌｅ，ｄｉｈｅｄｒａｌ分别表示残
基重心的球坐标，返回值是表示残基重心直角坐标的
矢量．
　　定义函数ｅｕｌｅｒＡｎｇｌｅ，负责计算坐标转换用到的
欧拉角 （α，β，γ）：

　　ｄｅｆ　ｅｕｌｅｒＡｎｇｌｅ（ｖ＿ｃ＿ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ，ｖ＿ｎ＿ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ，ｖ＿

ｃ＿ｐｄｂ，ｖ＿ｎ＿ｐｄｂ，ｖ＿ｃａ＿ｐｄｂ）：

　　　　""""" "

　　　　ｖ＿ｎ＝ｖ＿ｎ＿ｐｄｂ－ｖ＿ｃａ＿ｐｄｂ
　　　　ｖ＿ｃ＝ｖ＿ｃ＿ｐｄｂ－ｖ＿ｃａ＿ｐｄｂ
　　　　ｉｆ　ｖ＿ｎ＿ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ．ｚ＝＝０．０ｏｒ　ｖ＿ｎ＿ｒｅｆｅｒ－
ｅｎｃｅ．ｚ＜ＳＭＡＬＬ：

　　　　　　ｂ＝ ｍａｔｈ．ａｓｉｎ（０．０）

　　　　ｅｌｓｅ：

　　　　　　ｂ＝ ｍａｔｈ．ａｓｉｎ（－ｖ＿ｎ．ｙ／ｖ＿ｎ＿ｒｅｆｅｒ－
ｅｎｃｅ．ｚ）

　　　　ｉｆ　ｖ＿ｎ．ｚ＝＝０．０ｏｒ　ｖ＿ｎ．ｚ＜ＳＭＡＬＬ：

　　　　　　ａ＝ ｍａｔｈ．ａｔａｎ（０．０）

　　　　ｅｌｓｅ：

　　　　　　ａ＝ ｍａｔｈ．ａｔａｎ（ｖ＿ｎ．ｘ／ｖ＿ｎ．ｚ）

　　　　ｍ ＝ｖ＿ｃ．ｙ＋ ｍａｔｈ．ｓｉｎ（ｂ）＊ｖ＿ｃ＿ｒｅｆｅｒ－
ｅｎｃｅ．ｚ
　　　　ｎ＝ ｍａｔｈ．ｃｏｓ（ｂ）＊ｖ＿ｃ＿ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ．ｘ
　　　　ｉｆ　ｎ＝＝０．０ｏｒ　ｎ＜ＳＭＡＬＬ：

　　　　　　ｒ＝ ｍａｔｈ．ａｃｏｓ（０．０）

　　　　ｅｌｉｆ　ｍ －ｎ＜ＳＭＡＬＬ：

　　　　　　ｒ＝ ｍａｔｈ．ａｃｏｓ（１．０）

　　　　ｅｌｓｅ：

　　　　　　ｒ＝ ｍａｔｈ．ａｃｏｓ（ｍ／ｎ）

　　　　ｒｅｔｕｒｎ（ａ，ｂ，ｒ）

　　函数参数ｖ＿ｃ＿ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ，ｖ＿ｎ＿ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ，ｖ＿ｃ＿

ｐｄｂ，ｖ＿ｎ＿ｐｄｂ，ｖ＿ｃａ＿ｐｄｂ分别表示Ｃ和Ｎ 原子在球
坐标下的直角坐标，以及Ｃ、Ｎ 和Ｃα 原子在ＰＤＢ中
的坐标．函数返回欧拉角，用元组（ａ，ｂ，ｒ）表示．
　　代码中变量ＳＭＡＬＬ＝１Ｅ－６，其字面值用科学
标记方式表示，表示在浮点计算中，当变量的值小于
这个数时，变量的值当作零看待．
　　定义函数ｄｅｒｉｖｅ＿ｘｙｚ，负责计算残基重心Ｃμ 的
导出坐标，即以原子Ｃα 为原点，且和ＰＤＢ数据同型
的直角坐标：

　　ｄｅｆ　ｄｅｒｉｖｅ＿ｘｙｚ（ａ，ｂ，ｒ，ｖ＿ｃｕ）：

　　　　""""" "

　　　　ｓｉｎ＿ａ＝ ｍａｔｈ．ｓｉｎ（ａ）

　　　　ｃｏｓ＿ａ＝ ｍａｔｈ．ｃｏｓ（ａ）

　　　　ｓｉｎ＿ｂ＝ ｍａｔｈ．ｓｉｎ（ｂ）

　　　　ｃｏｓ＿ｂ＝ ｍａｔｈ．ｃｏｓ（ｂ）

　　　　ｓｉｎ＿ｒ＝ ｍａｔｈ．ｓｉｎ（ｒ）

　　　　ｃｏｓ＿ｒ＝ ｍａｔｈ．ｃｏｓ（ｒ）

　　　　ａ１１＝ｃｏｓ＿ａ＊ｃｏｓ＿ｒ＋ｓｉｎ＿ａ＊ｓｉｎ＿ｂ＊
ｓｉｎ＿ｒ
　　　　ａ１２＝ｃｏｓ＿ｒ＊ｓｉｎ＿ａ＊ｓｉｎ＿ｂ－ｃｏｓ＿ａ＊
ｓｉｎ＿ｒ
　　　　ａ１３＝ｃｏｓ＿ｂ＊ｓｉｎ＿ａ
　　　　ａ２１＝ｃｏｓ＿ｂ＊ｓｉｎ＿ｒ
　　　　ａ２２＝ｃｏｓ＿ｂ＊ｃｏｓ＿ｒ
　　　　ａ２３＝ －ｓｉｎ＿ｂ
　　　　ａ３１＝ｃｏｓ＿ａ＊ｓｉｎ＿ｂ＊ｓｉｎ＿ｒ－ｃｏｓ＿ｒ＊
ｓｉｎ＿ａ
　　　　ａ３２＝ｓｉｎ＿ａ＊ｓｉｎ＿ｒ＋ｃｏｓ＿ａ＊ｃｏｓ＿ｒ＊
ｓｉｎ＿ｂ
　　　　ａ３３＝ｃｏｓ＿ａ＊ｃｏｓ＿ｂ
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　　　　ｘ＝ａ１１＊ｖ＿ｃｕ．ｘ＋ａ１２＊ｖ＿ｃｕ．ｙ＋
ａ１３＊ｖ＿ｃｕ．ｚ
　　　　ｙ＝ａ２１＊ｖ＿ｃｕ．ｘ＋ａ２２＊ｖ＿ｃｕ．ｙ＋
ａ２３＊ｖ＿ｃｕ．ｚ
　　　　ｚ＝ａ３１＊ｖ＿ｃｕ．ｘ＋ａ３２＊ｖ＿ｃｕ．ｙ＋
ａ３３＊ｖ＿ｃｕ．ｚ
　　　　ｃｅｎｔｒｏｉｄ＝ｖｅｃｔｏｒ３ｄ．Ｖｅｃｔｏｒ３ｄ（ｘ，ｙ，ｚ）

　　　　ｒｅｔｕｒｎ　ｃｅｎｔｒｏｉｄ
　　函数参数ａ，ｂ，ｒ，ｖ＿ｃｕ 分别表示欧拉角（ａ，ｂ，ｒ）
和残基重心在球坐标下的直角坐标．函数返回残基重
心的直角坐标，这个坐标和ＰＤＢ坐标同型，但原点
不同．
　　将所得的残基重心坐标ｃｅｎｔｒｏｉｄ经坐标平移后
即可与ＰＤＢ数据的坐标一致．另外，代码中使用到

ｐｙｔｈｏｎ的常用的数学函数标准库 ｍａｔｈ，在源代码的
最开始处必须先导入：ｉｍｐｏｒｔ　ｍａｔｈ．
　　本文只给出蛋白质残基重心计算方法在ｐｙｔｈｏｎ
语言下的实现过程，还可以有其他的实现方法，甚至
于不同的编程语言，如Ｃ、Ｃ＋＋等．一般来讲，我们可
根据不同的要求进行选择．
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