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รายงานผลการวิจัยฉบับสมบูรณ์ 

โครงการวิจัย (Project) 

โครงการวิจัยทุนอุดหนุนวิจัย มก. ปีงบประมาณ         2552      

  

ส่วนท่ี 1 สรุปผลการดาํเนินงานโครงการวิจัย (Project) 

1.1 รหสั ว-ท(ด) 12.52    ช่ือโครงการ      ระบบประมาณโครงสร้างสามมิตลํิาดบักรดอะมิโนของโปรตีน 

     ฮีแมกกลตูนิินชนิด A สายพนัธุ์ยอ่ย H5N1 บนระบบอินเทอร์เน็ต  

1.2 ลกัษณะโครงการ   เป็นโครงการวิจยัเด่ียว  

 เป็นโครงการยอ่ยในชดุโครงการวิจยั (ระบช่ืุอชดุโครงการวิจยั)   

   

1.3 ช่ือหวัหน้าโครงการ     นายจกัร   แสงมา  

1.4 หนว่ยงานหลกัรับผิดชอบ    หนว่ยปฏิบตักิารวิจยัเคมีสารสนเทศ  ภาควิชาเคมี คณะวิทยาศาสตร์  

1.5 ประเภทโครงการ  โครงการวิจยั 3 สาขา;      เกษตรศาสตร์       วิทยาศาสตร์และเทคโนโลยี       สงัคมศาสตร์ฯ 

 โครงการวิจยัสถาบนัเพ่ือพฒันาคณุภาพ       

 โครงการวิจยัและถ่ายทอดงานวิจยัสูป่ระชาชน 

 โครงการเสริมสร้างความเข้มแข็งด้านการวิจยั 

 โครงการวิจยัเพ่ือพฒันาหนว่ยปฏิบตักิารวิจยัเช่ียวชาญเฉพาะ (SRU) 

 โครงการวิจยัและพฒันาเพ่ือเพิ่มศกัยภาพเชิงบรูณาการเพ่ือการแขง่ขนัฯ 

 โครงการวิจยัพฒันาร่วมภาครัฐและเอกชน 

1.6 ระยะเวลาดําเนินงานวิจยัตลอดโครงการ     1 ปี ตัง้แตปี่งบประมาณ   2552 ถึงปีงบประมาณ  2552  

1.7 สถานท่ีดําเนินงานวิจยั/เก็บข้อมลู  หนว่ยปฏิบตักิารวิจยัเคมีสารสนเทศ  ภาควิชาเคมี คณะวิทยาศาสตร์  

1.8 งบประมาณรวมตลอดโครงการ 200,000  บาท ประกอบด้วย 

       ปีงบประมาณ  2552     ได้รับ  190,000 บาท  ปีงบประมาณ       ได้รับ    บาท 

      ปีงบประมาณ               ได้รับ  บาท  ปีงบประมาณ       ได้รับ    บาท 

 ปีงบประมาณ               ได้รับ  บาท  ปีงบประมาณ       ได้รับ    บาท 

1.9  วตัถปุระสงค์โครงการวิจยั   
 1.9.1  เพ่ือสร้างระบบประมาณโครงสร้างสามมิตลํิาดบักรดอะมิโนของโปรตีนฮีแมกกลตูนิินบนระบบ

อินเทอร์เน็ต 

 1.9.2  ใช้ระบบท่ีสร้างขึน้ในการตรวสอบการกลายพนัธุ์ของโปรตีนฮีแมกกลตูินินชนิด H5N1 เพ่ือเฝ้าระวงั

การกลายพนัธุ์ของเชือ้ไข้หวดันก 

1.10  เป้าหมายผลงานวิจยัตลอดโครงการ 

ปีท่ี  เดือนท่ี     ผลงานวิจยัท่ีคาดวา่จะได้    

1. 1-6  -  ได้ free ware ท่ีเหมาะสมในการพฒันาระบบ เข้าใจการทํางานและผลลพัท์ของโปรแกรมท่ี 

เลือกใช้   

                     - ได้ข้อมลู sequence ของโปรตีนฮีแมกกลตูนิินท่ีพบในฐานข้อมลู NCBI เพ่ือนํามาศกึษาการ

กลายพนัธุ์ 
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 7-12 - ได้ระบบเว็บไซต์และฐานข้อมลู ท่ีสามารถจําลองโครงสร้าง HA ได้ 

                     -ได้สว่นแสดงผลแบบ 2 มิต ิและ 3 มิติ 
 

1.11  สรุปการดําเนินงานวิจยัตลอดโครงการ 

วัตถุประสงค์  

(ตามแผน) 

เป้าหมาย / ผลท่ีคาด 

(ตามแผน) 

ผลการดาํเนินงาน 

(ปฏิบัตไิด้จริง) 

1.คดัเลือก free ware ท่ีสามารถ

ทํางานบนระบบเครือขา่ยได้ 

 

 

  

 

2. รวบรวม sequence ของโปรตีนฮี

แมกกลตูนิินท่ีพบในฐานข้อมลู NCBI 

และเก็บในฐานข้อมลู 

 

 

 

3. พฒันาระบบฐานข้อมลูและเว็บไซต์ 

 

4. พฒันาส่วนแสดงผลแบบ 2 มิติ และ 

3 มิติ 

1.ได้โปรแกรมท่ีมีประสิทธิภาพเหมาะ

นํามาใช้พฒันาระบบ 

 

 

    

 

2. ข้อมลู sequence ของ H5N1 ท่ี

สามารถนํามาศกึษาการกลายพนัธุ์ได้ 

 

 

 

 

3. ได้ระบบฐานข้อมลูและเว็บไซต์เพ่ือ

รองรับการทํางานของผู้ใช้ 

4. ได้สว่นแสดงผลแบบ 2 มิต ิและ 3 

มิต ิ 

1.1 ได้คดัเลือกโปรแกรม 

Modeller มาใช้ในการประมาณ

โครงสร้างสามมิตขิอง HA 

1.2 เลือก Jmol applet ในการ

แสดงผลแบบสามมิติบนระบบ

อินเทอร์เน็ต 

 

2. ได้ข้อมลู sequence ของ 

H5N1 จาก NCBI จํานวน 3329 

sequence นํามาศกึษา

ตําแหนง่กลายพนัธุ์ ด้วยการทํา 

sequence alignment 

 

3. ได้ระบบฐานข้อมลูและ

เว็บไซต์ 

4. สามารแสดง alignment file 

ให้เห็นตําแหนง่กลายพนัธุ์ได้

ชดัเจน ใช ่Jmol แสดงโครงสร้าง

สามมิตไิด้ 

1.12  สรุปผลการดําเนินงานตามวตัถปุระสงค์ 

 บรรล ุ ได้ระบบประมาณโครงสร้างสามมิตลํิาดบักรดอะมิโนของโปรตีนฮีแมกกลตูนิินชนิด A สายพนัธุ์                

ยอ่ย H5N1 บนระบบอินเทอร์เน็ต   

 บรรลบุางสว่น (ร้อยละ………….) เหตผุล   

 ไมบ่รรล ุเหตผุล   
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1.13  ผลผลิต/ สิ่งท่ีได้จากการวิจยั (Outputs) (โปรดระบรุายละเอียด) 

 องค์ความรู้/ข้อมลูพืน้ฐาน   

            สายพนัธุ์พืช/สตัว์/จลุินทรีย์   

 ผลิตภณัฑ์   

 สิ่งประดษิฐ์   

 เทคโนโลยี/นวตักรรม   

 ฐานข้อมลู/ซอฟแวร์  ระบบประมาณโครงสร้างสามมิตลํิาดบักรดอะมิโนของโปรตีนฮีแมกกลตูนิินชนิด 

A สายพนัธุ์ยอ่ย H5N1 

 คูมื่อ    

 วิดีทศัน์    

การสร้างนกัวิจยั/สนบัสนนุนิสิตปริญญาตรี คน ปริญญาโท    1 คน ปริญญาเอก  คน 

สนบัสนนุการศกึษาปัญหาพิเศษ            เร่ือง (ระบ)ุ             วิทยานิพนธ์             เร่ือง (ระบ)ุ   

อ่ืนๆ (ระบ)ุ    

1.14  ผลลพัธ์/ผลสําเร็จท่ีได้/หรือคาดวา่จะได้จากการนําผลการวิจยัไปใช้ประโยชน์ (Outcomes)  

(1)  เป้าหมายการนําไปใช้ประโยชน์ (ระบกุลุม่เป้าหมายของงานวิจยัเชิงปริมาณ/คณุภาพ) 

ด้านการศกึษา/เสริมการเรียนการสอน  

ด้านการเกษตร  

ด้านอตุสาหกรรม  

ด้านทรัพยากรธรรมชาต/ิสิ่งแวดล้อม  

ด้านคณุภาพชีวิต สขุภาพอนามยั  

ด้านเศรษฐกิจ  

ด้านสงัคม  

ด้านการทํานบํุารุงศลิป ศาสนา วฒันธรรม  

ด้านการถ่ายทอดเทคโนโลยี/ฝึกอบรมแก่กลุม่เป้าหมาย  

เสนอภาครัฐ เพ่ือใช้กําหนดแผน/นโยบาย ฯลฯ   

นําความรู้ไปวิจยั/พฒันาขัน้ตอ่ไป   ระบบประมาณโครงสร้างสามมิตขิองโปรตีนฮีแมกกลตูนิิน

ชนิด A สายพนัธุ์ยอ่ย H5N1ท่ีสร้างขึน้จะเป็นประโยชน์ในการศกึษาและวิจยัเร่ืองไข้หวดันก ใช้

ในการตรวสอบการกลายพนัธุ์เพ่ือเฝ้าระวงัการกลายพนัธุ์ได้ นอกจากนีย้งัสามารถขยายระบบ

รองรับเพ่ือศกึษาโปรตีนชนิดอ่ืนๆได้  

ก่อให้เกิดความร่วมมือระหว่างหนว่ยงาน/การสร้างเครือข่าย  

อ่ืนๆ (ระบ)ุ  



สวพ-ว-5(ด)  

 (หน้า 4) 

(2)  สรุปผลการนําผลการวิจยัไปเผยแพร่ / ถ่ายทอด ตัง้แต่เร่ิมต้นจนสิน้สุดโครงการ (ระบรุายละเอียด 

อยู่ระหวา่งดําเนินการสง่ตีพิมพ์/ตีพิมพ์แล้วในรูปแบบเอกสารอ้างอิงและแนบสาํเนาเป็น

ภาคผนวกของรายงาน) 

ตีพิมพ์ในวารสารวิชาการตา่งประเทศ    เร่ือง (ระบ)ุ   

ตีพิมพ์ในวารสารวิชาการในประเทศ    เร่ือง (ระบ)ุ   

นําเสนอในการประชมุ/สมัมนา ตา่งประเทศ    เร่ือง (ระบ)ุ   

นําเสนอในการประชมุ/สมัมนา ในประเทศ    1    เร่ือง (ระบ)ุ   

Taweesak Poochai,  Daungmanee Chuakhaew,  Chak Sangma, Web-Based 

Application for Automated 3D Structure of Hemagglutinin (H5N1), PACCON 2008, Jan 

30 – Feb 1, 2008, Sofitel Centara Grand Bangkok, Bangkok  

นําเสนอทางวิทย/ุโทรทศัน์/Website       1             เร่ือง/ครัง้ (ระบ)ุ   

เว็บไซต์ฐานข้อมลู  http://chemiebase.ku.ac.th/3dvis 

นําเสนอทางนิทรรศการ                                     เร่ือง/ครัง้ (ระบ)ุ    

บทความ/เอกสารสิ่งพิมพ์/วีดีทศัน์                      เร่ือง/ครัง้ (ระบ)ุ           

ถ่ายทอด/ฝึกอบรมแก่เกษตรกร/ผู้สนใจ               เร่ือง/ครัง้ (ระบ)ุ    

ถ่ายทอดสูภ่าคเอกชน/อตุสาหกรรม/ผู้ประกอบการ (ประโยชน์เชิงพาณิชย์)       เร่ือง/ครัง้ (ระบ)ุ   

ภาครัฐนําไปใช้กําหนดแผน/นโยบาย ฯลฯ (ระบ)ุ    

มีผู้ นําผลงานวิจยัไปอ้างอิง (ระบ)ุ    

 อ่ืนๆ (ระบ)ุ     

1.15  การย่ืนจด         สิทธิบตัร          อนสุิทธิบตัร      ลิขสิทธ์ิ 

  มีศกัยภาพท่ีจะย่ืนจด (ระบ)ุ                  ย่ืนจดแล้ว เม่ือ  

1.16  ผลกระทบ (Impact) ท่ีเกิดจากการนําผลการวิจยัไปใช้ (ระบวุา่ก่อให้เกิดผลกระทบอยา่งไร) 

  ด้านความมัน่คง อาทิ การเมืองการปกครอง กฎหมาย การตา่งประเทศ โครงสร้างพืน้ฐาน และ

บริการโทรคมนาคม ฯลฯ (ระบ)ุ   

  ด้านการเศรษฐกิจ อาทิ การพาณิชยกรรม การเกษตรกรรม การอตุสาหกรรม การท่องเท่ียว 

วิทยาศาสตร์และเทคโนโลยี พลงังาน ฯลฯ (ระบ)ุ   

  ด้านคณุภาพชีวิตและสงัคม ศกัยภาพของคนและการศกึษา การแพทย์และสาธารณสขุ หลกัประกนั

ความมัน่คง สวสัดกิารสงัคม วฒันธรรม จริยธรรมและคา่นิยม ฯลฯ (ระบ)ุ   

  ด้านทรัพยากรธรรมชาตแิละสิ่งแวดล้อม การบริการจดัการการใช้ทรัพยากรให้เกิดประโยชน์ การ

ป้องกนัการทําลาย ลดการสญูเสีย การฟืน้ฟทูรัพยากรและสิ่งแวดล้อม ฯลฯ  

  อ่ืนๆ (ระบ)ุ   
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1.17  ผลการดําเนินงานวิจยัสอดคล้องกบัยทุธศาสตร์ชาต ิในด้าน   

ยทุธศาสตร์การขจดัความยากจน 

ยทุธศาสตร์การพฒันาคนและสงัคมท่ีมีคณุภาพ 

ยทุธศาสตร์การปรับโครงสร้างเศรษฐกิจให้สมดลุ และแขง่ขนัได้ 

ยทุธศาสตร์การบริหารจดัการทรัพยากรธรรมชาตแิละสิ่งแวดล้อม 

ยทุธศาสตร์การตา่งประเทศและเศรษฐกิจระหวา่งประเทศ 

ยทุธศาสตร์การพฒันากฎหมายและสง่เสริมการบริหารกิจการบ้านเมืองท่ีดี 

ยทุธศาสตร์การสง่เสริมประชาธิปไตยและกระบวนการประชาสงัคม 

ยทุธศาสตร์การรักษาความมัง่คงของรัฐ 

ยทุธศาสตร์การรองรับการเปล่ียนแปลงและพลวตัโลก 

อ่ืนๆ โปรดระบ ุ           

1.18 ปัญหา อปุสรรค ในการดําเนินงานวิจยัและแนวทางแก้ไข      

1.19 งานท่ีจะทําตอ่ไป/คําชีแ้จงเพิ่มเตมิ         

1.20 ได้แนบ “รายงานผลการวิจัยฉบับสมบูรณ์ของโครงการ (Project)” ตามหวัข้อ ในส่วนท่ี 2          

(หน้าถดัไป)   มาด้วยแล้ว  

 

ลงช่ือ         หวัหน้าโครงการ 

(                นายจกัร  แสงมา         ) 

       6 / พฤศจิกายน  /2556      วนั/เดือน/ปี ท่ีรายงาน 



สวพ-ว-5(ด)  

 (หน้า 6) 

ส่วนท่ี 2           รายงานผลการวิจัยฉบับสมบูรณ์ 

โครงการวจิยัทุนอุดหนุนวจิยั มก.  ปีงบประมาณ 2552  

โครงการวิจยัรหสั  ว-ท(ด) 12.52   

(ช่ือโครงการภาษาไทย   ระบบประมาณโครงสร้างสามมิติลําดบักรดอะมิโนของโปรตีนฮีแมกกลตูนิินชนิด    

A สายพนัธุ์ยอ่ย H5N1 บนระบบอินเทอร์เน็ต    ) 

(ช่ือโครงการภาษาองักฤษ Web-Based Application for Automated 3D Structure of Hemagglutinin 
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บทคัดย่อ 

      ฮีแมกกลตูนิินเป็นโปรตีนท่ีหวดันกใช้ในการจบัเซลล์เจ้าบ้าน การกลายพนัธุ์ของฮีแมกกลตูนิินจงึอาจทําให้

หวดันกติดคนได้มากขึน้ มีการกลายพนัธุ์ของฮีแมกลลตูนิินเกิดขึน้มากมายแตเ่ราไมส่ามารถโคลนการกลาย

พนัธุ์ทกุๆ แบบได้ จงึต้องอาศยัเคร่ืองมือท่ีสามารถจําลองโครงสร้างของโปรตีนเพ่ือชว่ยคดักรองโครงสร้างท่ีมี

แนวโน้มท่ีจะตดิคนได้มาก เพ่ือนําไปโคลนก่อน โครงการวิจยันีไ้ด้สร้างเคร่ืองมือจําลองโครงสร้างโดยอาศยั

โปรแกรมฟรีและโปรแกรมท่ีเปิดเผยโค๊ด เพ่ือจําลองโครงสร้างของโปรตีนฮีแมกกลตูนิิน ผลการทดสอบพบวา่

โครงสร้างท่ีได้มีคณุภาพดีเทียบเทา่โปรแกรมทางการค้า และเว็บแอพพลิเคชัน่ท่ีนิยมใช้ 

คําสําคญั:   ฮีแมกกลตูนิิน, จําลองโครงสร้าง  

ABSTRACT 
     Influenza A hemagglutinin is a protein that birdflu virus use to bind with host cell receptor. 

Mutations on this protein could make the birdflu adapt to human by changing the protein structure. 

Several mutations have been found but cloning all of these proteins is not possible. Prediction tool 

that use sequence data to build approximation structures suitable for modeling the binding 

mechanism can help to select a portion of sequences that start to bind to human better to be 

cloned. This project was to build software from an open source that can produce an approximate 

hemagglutinin structure form protein sequence. The result was comparable to the commercial 

software based on the same prediction protocol.   

Key words: hemagglutinin, comparative modeling, 3D model, homology modeling  

 

 

 

บทนํา 
โปรตีนฮีแมกกลตูนิิน (hemagglutinin) เป็นสว่นสําคญัของเชือ้ไข้หวดันกท่ีทําให้เกิดการระบาดของเชือ้ 

โดยโปรตีนฮีแมกกลตูินินมีบทบาทท่ีทําให้เชือ้สามารถจบักบัเซลล์เจ้าบ้าน (host cell) ทัง้ท่ีเป็นคนและสตัว์ ทํา
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ให้เชือ้เข้าสูเ่ซลล์และเกิดกลไกการของเชือ้และเกิดการระบาดตอ่ไปได้ การกลายพนัธุ์ของโปรตีนฮีแมกกลตูิ

นินหรือการเปล่ียนแปลงชนิดของกรดอะมิโนของโปรตีน อาจมีผลทําให้เชือ้ติดคนได้ง่ายขึน้ ปัจจบุนัมี

โครงสร้างของโปรตีนฮีแมกกลตูนิินทัง้ท่ีแยกได้จากคนและสตัว์แล้วหลายพนัโครงสร้าง โดยโครงสร้างเหลา่นี ้

จะมีชนิดของกรดอะมิโนแตกตา่งกนัออกไปในบางตําแหน่ง ซึง่หากสามารถตดิตามการเปล่ียนแปลงชนิดของ

กรดอะมิโนเหลา่นีจ้ะทําให้ทราบแนวโน้มและรูปแบบการกลายพนัธุ์ใน host แตล่ะชนิดได้  

การศกึษาโปรตีนฮีแมกกลตูินินท่ีนิยมวิธีหนึง่ในปัจจบุนั คือ การใช้ระเบียบวิธีทางคอมพิวเตอร์ แตใ่น

การศกึษาการกลายพนัธุ์โดยใช้ระเบียบวิธีทางคอมพิวเตอร์นัน้ จําเป็นต้องมีโครงสร้างสามมิตขิองโปรตีนท่ีจะ

ทําการศกึษา ซึง่ปัจจบุนัได้จากฐานข้อมลู Protein Data Bank (PDB) [1] โดยเป็นข้อมลูโครงสร้างทาง X-ray 

แตใ่นการได้มาของโครงสร้างนีต้้องเสียเวลาและคา่ใช้จา่ยมาก ทางหนึง่ท่ีเป็นไปได้ในการแก้ปัญหาดงั

กลา่วคือ การใช้โปรแกรมประยกุต์โดยอาศยัพืน้ฐานของระเบียบวิธี comparative modeling เพ่ือสร้าง

โครงสร้างสามมิตขิองโปรตีนจากลําดบักรดอะมิโน (sequence) แตวิ่ธีดงักลา่วมีข้อจํากดัหลายประการ ได้แก่ 

ความจําเป็นต้องใช้คอมพิวเตอร์สมรรถนะสงูในการคํานวณ คา่ลิขสิทธ์ิของโปรแกรม คา่ใช้จา่ยในการอบรม

บคุลากรเพ่ือให้ปฎิบตังิานกบัโปรแกรมประยกุต์ ระยะเวลาในการสร้างข้อมลูตัง้ต้นของแตล่ะโครงสร้างโปรตีน

เพ่ือทําการคํานวณ และการตรวจสอบผลลพัธ์ท่ีได้จากการคํานวณ  ดงันัน้ โครงการวิจยัจงึเกิดขึน้เพ่ือสร้าง

ระบบประมาณโครงสร้างสามมิตลํิาดบักรดอะมิโนของโปรตีนฮีแมกกลตูนิินบนระบบอินเทอร์เน็ต เพ่ืออํานวย

ความสะดวก และลดคา่ใช้จา่ยด้านตา่งๆ แก่ผู้ใช้ในการศกึษาและติดตามการกลายพนัธุ์ของโปรตีนฮีแมก 

กลตูนิิน โดยระบบสามารถแสดงลําดบักรดอะมิโนท่ีเหมือนและตา่งกนัให้เห็นอย่างชดัเจน แสดงโครงสร้าง

สามมิตพิร้อมทัง้ระบบุริเวณของการกลายพนัธุ์ท่ีสําคญั เปรียบเทียบโครงสร้างท่ีจําลองขึน้กับ template และ

สามารถนําไปประยุกต์ใช้ภายในหน่วยงานทําให้ไม่ต้องส่ง sequence ไปยงั server ภายนอก การพฒันา

ระบบเพ่ือใช้เองนีย้งัทําให้เราสามารถปรับเปล่ียนการแสดงผลให้เหมาะตามความต้องการและเลือกใช้

โปรแกรมท่ีมีประสิทธิภาพในการสร้างโครงสร้างสามมิติได้ โครงการนีจ้งึถือเป็นโครงการนําร่องในส่วนการ

พฒันาเว็บแอพพลิเคชนัเพ่ือจําลองโครงสร้างสามมิตขิองโปรตีน และสง่เสริมการศกึษาวิจยัทางเคมี/ชีวสารสน

เทศในประเทศไทยอีกทางหนึง่  
 ระบบประมาณโครงสร้างสามมิตบินระบบอินเทอร์เน็ตท่ีนิยมใช้ในปัจจบุนั ได้แก่ Swiss-model [2] 

ซึง่ ผู้ใช้สามารถเลือกได้วา่จะสร้าง 2D alignment หรือ 3D model ของ sequence ท่ีสนใจ โดยเทียบ

โครงสร้างใน Protein databank การใช้งานระบบคอ่นข้างง่าย ให้ข้อมลูของโครงสร้างท่ีสร้างขึน้ และสามารถ

เลือกบนัทกึข้อมลูได้หลายแบบ ระบบท่ีผู้ วิจยัพฒันาขึน้จะมีลกัษณะการทํางานคล้ายกบั Swiss-model คือ 

สามารถสร้าง 2D alignment และ 3D model แตจ่ะเพิ่มความสามารถในการนําโครงสร้างท่ีสร้างขึน้ไป

คํานวณด้วยระเบียบวิธี Molecular dynamics simulation (MD) เพ่ือความสะดวกในการศกึษาระบบเชือ้

ไข้หวดัด้วยระเบียบวิธีเคมีคอมพิวเตอร์มากขึน้  

 

 

 

วิธีวิจัย 
การดําเนินงานวิจยัเร่ิมจากการหาโปรแกรมท่ีเหมาะสมสําหรับการทําวิจยั โดยต้องเป็นโปรแกรมท่ี

สามารถนํามาใช้งานได้โดยไมเ่สียคา่ใช้จา่ย หรือ ฟรีแวร์ (free ware) และต้องมีประสิทธิภาพในการประมาณ
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โครงสร้างสามมิตขิองลําดบัอะมิโน (sequence)  นํามาทําการทดสอบการทํางานเพ่ือยืนยนัความถกูต้องก่อน

นําไปพฒันาตอ่ จากนัน้จงึออกแบบการทํางานของระบบทัง้ในสว่นของฐานข้อมลูและเว็บไซต์ 

เม่ือได้โปรแกรมท่ีเหมาะสมและได้ระบบฐานข้อมลูแล้วจงึรวบรวมข้อมลู sequence ของโปรตีนฮีแมกกลู

ตนิินสายพนัธุ์ยอ่ย H5N1 จากฐานข้อมลู NCBI [3] และรวบรวมข้อมลูโครงสร้างทางเอ๊กเรย์จาก PDB เพ่ือ

นํามาทดสอบการสร้างโครงสร้างสามมิต ิเทียบโครงสร้างท่ีจําลองขึน้กบัโครงสร้างแมแ่บบ (template) ผลจาก

การจําลองโครงสร้างจะให้ข้อมลู เปอร์เซ็นความคล้ายกบั template (%identity) คา่พลงังานของโครงสร้างซึง่

จะทําให้ผู้ใช้ทราบความสมบรูณ์ของโครงสร้างท่ีประมาณขึน้ 

จากนัน้สร้างระบบการแสดงผลแบบสองมิตแิละสามมิติท่ีสามารถแสดงความแตกตา่งของตําแหนง่การ

กลายพนัธุ์ของโปรตีน ทดสอบระบบและปรับปรุงแก้ไขเพ่ือให้ง่ายตอ่การใช้งาน 

 

ผลและวิจารณ์ 

1. ผลการทดสอบโปรแกรม 

การดําเนินงานชว่งหกเดือนแรกของการวิจยัเป็นการทดสอบโปรแกรมท่ีจะนํามาพฒันาระบบ

ประมาณโครงสร้างสามมิต ิ ซึง่จะทําการศกึษาลกัษณะการทํางาน ข้อดี ข้อด้อย ของแตล่ะโปรแกรมเพ่ือให้ได้

โปรแกรมท่ีเหมาะสมและสามารถนํามาพฒันาให้เกิดเป็นระบบท่ีมีประสิทธิภาพ 

ผู้ วิจยัได้เลือกโปรแกรม modeller [4] และ scwrl4 [5] ซึง่เป็น free ware ท่ีเป็นท่ียอมรับท่ีนํามาใช้ใน

การประมาณโครงสร้างสามมิตลํิาดบัอะมิโนของโปรตีน (protein sequence) มาทดสอบสร้างโครงสร้างสาม

มิตขิองโปรตีนฮีแมกกลตูนิิน และเทียบผลกบั swiss-model server [6] ซึง่เป็นระบบประมาณโครงสร้างสาม

มิตบินอินเทอร์เน็ตท่ีเป็นท่ีนิยม โดยจะนํามาวิเคราะห์ความถกูต้องของของโครงสร้างด้วยแผนภมู ิ

ramachandran (ramachandran plot หรือ ramachandran diagram) [7] และตวัแปรตา่งๆ ท่ีคํานวณจาก

โปรแกรม procheck [8] 
 แผนภมูิ ramachandran พฒันาโดย Gopalasamudram Narayana Iyer Ramachandran เพ่ือใช้ใน

การตรวจสอบความถกูต้องของโครงสร้างโปรตีน เน่ืองจากโครงสร้างหลกั หรือ backbone ของโปรตีนต้องมี

คณุสมบตั ิ peptide planarity และมีลกัษณะ trans-conformer เป็นสว่นใหญ่ การจดัเรียงอะตอมของ 

backbone จงึคอ่นข้างจําเพาะ การตรวจโครงรูปของ backbone ของโปรตีนจะระบดุ้วยมมุทอร์ชนั φ  และ ψ 

ดงัรูป 1 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

http://en.wikipedia.org 
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รูปท่ี 1 แสดงโครงสร้าง backbone ของโปรตีน 

 

มมุ φ เป็นมมุจากการหมนุของ Cα-N และ ψ เป็นมมุจากการหมนุของ Cα-C ซึง่ทัง้สองเป็นพนัธะท่ี

สามารถหมนุได้ (rotatable bond) มีคา่ตัง้แต ่ -180° ถึง 180°  จากการวิเคราะห์โครงสร้างของโปรตีนชนิด

ตา่งๆ พบวา่อิทธิพลด้านความเกะกะของโครงสร้าง (steric effect) จะทําให้ φ และ ψ  มีคา่จําเพาะและเป็น

ชว่งๆ ดงันัน้เม่ือนํามาสร้างกราฟจะได้กราฟท่ีบอกถึงความสมัพนัธ์ของ φ และ ψ ดงัรูป 2 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปท่ี 2 แสดงแผนภมูิ ramachandran โดยบริเวณท่ีแรเงา แสดงถึง φ และ ψ ท่ียอมรับได้ สว่นบริเวณพืน้สีขาว

แสดงถึง φ และ ψ ท่ีไมถ่กูต้องเป็นบริเวณท่ีโครงรูปของโปรตีนท่ีบิดเบีย้วไป พืน้ท่ีสีแดงเรียกว่า favored 

region หรือ core region โครงสร้างท่ีถือว่าสมบรูณ์ต้องมีเรซิดวิส์ท่ีให้คา่มมุอยูบ่ริเวณนีม้ากกว่า 90 % 

(ramachandran plot > 90 % core) 

 

ระบบท่ีนํามาทดสอบการทํางานของโปรแกรมในเบือ้งต้นนีไ้ด้แก่ A/Duck/Singapore/3/97 เรียกโดย

ยอ่วา่ Sing-97, A/Thailand/1(Kan-1)/2004 หรือ Kan-1 และ L129V/A134V Kan-1 โดย Sing-97 เป็น HA ท่ี

มีโครงสร้างทางเอ๊กเรย์แล้ว และพบวา่มี ramachandran plot 92.5% core ซึง่จะได้นํามาเป็นข้อมลูอ้างอิง

 

Cα 
N 

C 
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เพ่ือเปรียบเทียบความถกูต้องของแตล่ะโปรแกรม สว่นการสร้างโครงสร้างสามมิติของ Kan-1 และ 

L129V/A134V Kan-1 นัน้ จะใช้ Sing-97 เป็น Template ผลการทดสอบแสดงดงัตาราง 1 

 

ตารางท่ี 1 แสดงผลการประมาณโครงสร้างสามมิตขิองโครงสร้าง Sing-97, Kan-1 และ L129V/A134V Kan-1 

ด้วยโปรแกรม modeller, scwrl4 และ swiss-model server  

ระบบ Sing-97  

 

ระบบ: Sing-97 จาก modeller 

- ramachandran plot:   88.6% core       

       : 9.3% allow  

       : 1.4% gener 

       : 0.7% disall 

- planar groups:   100.0% 

-  average B-factor for buried atoms  

    : 68.543 

 

 

 

ระบบ: Sing-97 จาก scwrl4 

ramachandran plot:   82.1% core       

       : 15.7% allow  

       : 1.1% gener 

       : 1.1% disall 

planar groups:   100.0% 

-  average B-factor for buried atoms  

    : 0.000 
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ระบบ: Sing-97 จาก swiss-model 

ramachandran plot:   81.7% core       

       : 16.1% allow  

       : 1.1% gener 

       : 1.1% disall 

planar groups:   100.0% 

-  average B-factor for buried atoms  

    : 50.000 

 

 

 

 

ระบบ Kan-1  

 

ระบบ: Kan-1 จาก modeller 

ramachandran plot:   88.0% core       

       : 9.5% allow  

       : 1.8% gener 

       : 0.7% disall 

planar groups:   100.0% 

-  average B-factor for buried atoms  

    : 68.357 

 

 

ระบบ: Kan-1 จาก scwrl4 

ramachandran plot:   82.0% core       

       : 15.5% allow  

       : 1.1% gener 

       : 1.4% disall 

planar groups:   100.0% 

-  average B-factor for buried atoms  

    : 0.000 
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ระบบ: Kan-1 จาก swiss-model 

ramachandran plot:   81.6% core       

       : 15.9% allow  

       : 1.1% gener 

       : 1.4% disall 

planar groups:   83.5% 

-  average B-factor for buried atoms  

    : 50.000 

 

 

 

 

 

ระบบ L129V/A134V Kan-1  

 

ระบบ: L129V/A134V Kan-1 

จาก modeller 

ramachandran plot:   88.4% core       

       : 9.5% allow  

       : 1.4% gener 

       : 0.7% disall 

planar groups:   100.0% 

-  average B-factor for buried atoms  

    : 68.271 

 

 

ระบบ: L129V/A134V Kan-1 

จาก scwrl4 

ramachandran plot:   82.0% core       

       : 15.5% allow  

       : 1.1% gener 

       : 1.4% disall 

planar groups:   100.0% 

-  average B-factor for buried atoms  

    : 0.000 
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 ระบบ: L129V/A134V Kan-1 

จาก swiss-model 

ramachandran plot:   81.3% core       

       : 16.3% allow  

       : 1.1% gener 

       : 1.4% disall 

planar groups:   83.5% 

-  average B-factor for buried atoms  

    : 50.000 

 

 

 

จากผลการศกึษา ramachandran plot และตวัแปรอ่ืนๆ ท่ีคํานวณจากโปรแกรม procheck เพ่ือ

ตรวจสอบความถกูต้องของโครงสร้างโปรตีนท่ีสร้างขึน้ พบวา่ โปรแกรม modeller สามารถประมาณโครงสร้าง

ได้ดีกว่า scwrl4 และ swiss-model จงึเป็นเหตผุลหลกัท่ีทําให้ผู้ วิจยัเลือกโปรแกรม modeller เพ่ือใช้ในการ

พฒันาระบบประมาณโครงสร้างสามมิตขิอง HA ท่ีจะดําเนินการในขัน้ตอนตอ่ไป นอกจากนี ้ modeller ยงัมี

โมดลูอ่ืนๆ ท่ีมีประสิทธิภาพท่ีสามารถนํามาพฒันาตอ่ยอดและใช้งานร่วมกบัโปรแกรมอ่ืนๆ เชน่โปรแกรม

วิเคราะห์ผลและแสดงผลตา่งๆ  ในส่วนโปรแกรมแสดงผลแบบสามมิตนิัน้ ผู้ วิจยัเลือกใช้ Jmol [9] เน่ืองจาก

เป็น Java applet มีความยืดหยุ่นและใช้งานง่าย นอกจากนีย้งัเปิดเผยโค๊ดสามารถนํามาแก้ไขปรับปรุงให้

เหมาะสมกบัการทํางานของระบบได้  

 

1. ผลการออกแบบและการทาํงานของระบบ 

      การทํางานของระบบจะมีลกัษณะเป็นเว็บแอพพลิเคชัน่ โดยผู้ใช้ (client) รับ-สง่ ข้อมลูมาประมวลผลยงั

ฝ่ังผู้ให้บริการ (server) ผา่นระบบอินเทอร์เน็ต ตามแบบฟอร์มท่ีออกแบบในส่วน graphic user interface 

(GUI) ไว้ ลกัษณะดงัรูป 3 
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รูปท่ี 3 แสดงการทํางานของระบบ 

 
  สว่น GUI หรือ สว่นการติดตอ่กบัผู้ใช้ พฒันาขึน้โดยใช้ภาษา PHP (PHP Hypertext Processor) 

ร่วมกบั HTML (Hyper Text  Markup Language) โดย PHP จะเป็นคําสัง่ท่ีใช้ในการประมวลผลฝ่ัง server 

แล้วจงึสง่มาแสดงผลด้วย HTML ฝ่ัง client  

สว่นการประมวลผล (compiler) ของระบบจะเรียกใช้โปรแกรม modeler และ procheck ในการ

ประมาณโครงสร้างสามมิตแิละคํานวณความถกูต้องของโครงสร้างท่ีได้บน server ผา่นไพธอนสคริปต์ 

(python script) 

 สว่นฐานข้อมลู (database) ผู้ วิจยัเลือกใช้ MySQL ซึง่เป็นโปรแกรมจดัการฐานข้อมลูท่ีมี

ประสิทธิภาพทํางานร่วมกบั PHP ได้ดี รองรับข้อมลูขนาดใหญ่ และจดัการระบบได้ง่ายผา่น phpmyadmin 

และเผยแพร่อยู่บนเครือขา่ยนนทรีในช่ือ http://chemiebase.ku.ac.th/3dvis 

 

 การทาํงานของระบบ 

 ลกัษณะการทํางานของระบบท่ีพฒันาขึน้จะคล้ายกบัระบบของ Swiss-model คือ ให้ผู้ใช้เลือกได้วา่

จะสร้าง 2D alignment หรือ 3D model ของ sequence ท่ีสนใจ แตจ่ะเพิ่มความสามารถในการสง่โครงสร้าง

ท่ีสร้างขึน้ไปคํานวณ MD ได้ เพ่ือความสะดวกในการศกึษาเชือ้ไข้หวดัด้วยระเบียบวิธีทางเคมีคอมพิวเตอร์ 

 

 

 

 

 

 

 

Graphic User Interface 

Database 

Input Output 

Compiler  
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การทํางานของระบบประกอบด้วยหน้า (form) ตา่งๆ ดงันี ้

- home – เป็นหน้าแรกของเว็บไซต์ แสดงดงัรูป 4 

 
รูปท่ี 4 แสดงหน้าแรกของเว็บไซต์ 

 

- register หน้าลงทะเบียนสมาชิกใหม่ 

ในหน้าแรกจะมีสว่นสําหรับ login เข้าระบบ โดยผู้ใช้จะต้องลงทะเบียนก่อนการใช้งาน โดยคลิกท่ี 

“new member” จากนัน้จะปรากฏหน้า register.php สําหรับลงทะเบียนดงัรูป 5 
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รูปท่ี 5 แสดงหน้าลงทะเบียนสมาชิกใหม่ 

 

- workspace เป็นหน้าแสดงผลการทํางานสําหรับผู้ใช้แตล่ะคน 

เม่ือผู้ใช้ login เข้าระบบแล้วจะพบหน้าแสดงการทํางาน ซึง่หากได้เคยใช้งานระบบแล้วจะปรากฏ

รายละเอียดการทํางานดงัรูป 6  ในสว่นนีผู้้ ใช้สามารถเรียกด ูลบ และ ดาวน์โหลดข้อมลูได้ 

 

 
รูปท่ี 6 แสดงรายละเอียดการทํางานของผู้ใช้ 
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ในสว่นบนของหน้าตา่งการทํางานนี ้มีเมนกูารใช้งานหลกั ได้แก่ 2D alignment, 3D model building 

และ MD initial structure  

- 2D alignment เป็นการเทียบลําดบักรดอะมิโนของโปรตีนท่ีต้องการกบัแมแ่บบ (template) 

เพ่ือดวูา่มีตําแหนง่เหมือนหรือตา่งกนัอยา่งไร ซึง่สามารถเทียบ 1 ตอ่ 1 หรือ เทียบหลายๆ sequence 

(multiple sequence alignment) ก็ได้ หน้าตา่งการทํางานแสดงดงัรูป 7 และผลแสดงดงัรูป 8 

 
รูปท่ี 7 แสดงหน้าจอการทํา 2D alignment 

 

 
รูปท่ี 8 แสดงผลการทํา 2D alignment ของ sequence kan-1 เทียบกบัโครงสร้างจาก PDB คือ 1jso chain A 
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- 3D automate model เป็นการประมาณโครงสร้างสามมิตขิอง sequence เทียบกบั template โดย

หาก sequence ท่ีสนใจมีความใกล้เคียงกบั template โครงสร้างท่ีได้ก็จะมีความสมบรูณ์มาก คา่พลงังานของ

ระบบท่ีคํานวณได้จะเป็นลบมาก (DOPE score) ผู้ใช้สามารถเลือก template จากท่ีมีในฐานข้อมลู หรืออพั

โหลดตวัท่ีสนใจได้ หากเลือก template เอง ผู้ใช้จะต้อง upload ไฟล์โครงสร้างสามมิติในรูปแบบของ pdb เข้า

ไปด้วยเพ่ือใช้เป็น template ในการสร้างโครงสร้างสามมิต ิลกัษณะการทํางานแสดงดงัรูป 9 

-  

 
รูปท่ี 9 แสดงหน้าจอการทํา 3D model building 

 

ผลท่ีได้จากการประมาณโครงสร้างสามมิตจิะแสดงเป็นรูปสามมิติ ด้วยโปรแกรม Jmol เทียบระหวา่ง 

template กบั sequence และให้ข้อมลูด้านโครงสร้าง เชน่ %identity, DOPE score [10], GA341 score, 

ramachandran plot เป็นต้น ผลแสดงดงัรูป 10 
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รูปท่ี 10 แสดงผลการประมาณโครงสร้างสามมิต ิของ kan-1 จากโครงสร้าง 1jso chain A และข้อมลู

ทางโครงสร้างท่ีคํานวณจากโปรแกรม modeler และ procheck 

 

- MD initial structure 
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เป็นเมนสํูาหรับสร้างไฟล์เร่ิมต้นในการทํา molecular dynamics simulation (MD) ซึง่สามารถ

เลือก ligand แบบ 2,3-linkage หรือ 2,6-linkage จํานวนนํา้ตาลแบบ 2 3 หรือ 5 unit ได้ ดงัรูป 11 ซึง่หาก

เลือกนํา้ตาลแบบ 2 unit เม่ือเอาไฟล์ไปเปิดด้วยโปรแกรมแสดงผลจะเห็นวา่มี ligand แบบ 2 unit อยูใ่น

โครงสร้างบริเวณโพรงการจบั (binding site) ดงัรูป 12 

 
 

รูปท่ี 11 หน้าตา่งสําหรับสร้างไฟล์เร่ิมต้นการทํา MD 

 

 
 

รูปท่ี 12 แสดงโครงสร้าง kan-1 ท่ีใส ่ligand แบบ 2 unit เป็นโครงสร้างเร่ิมต้นในการรัน MD 
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สรุปและเสนอแนะ 

          ระบบประมาณโครงสร้างสามมิตลํิาดบักรดอะมิโนของโปรตีนฮีแมกกลตูินินชนิด A สายพนัธุ์ยอ่ย 

H5N1 บนระบบอินเทอร์เน็ตนี ้ พฒันาขึน้โดยอาศยัการคํานวณด้วยโปรแกรม modeler ซึง่ทดสอบแล้ววา่ให้

ความสมบรูณ์ของโครงสร้างดีกวา่เว็บแอพพลิเคชัน่ท่ีนิยมใช้ เชน่ swiss model สามารถ upload template ท่ี

สนใจเข้าไปในฐานข้อมลูได้ แม้วา่ในด้านข้อมลูประกอบหรือการแสดงผลอาจจะยงัไมดี่เทียบเทา่แตร่ะบบยงั

สามารถพฒันาตอ่ได้ ซึง่คาดวา่ระยะยาวจะมีการพฒันาให้ระบบมีประสิทธิภาพ ใช้งานง่าย และให้ข้อมลู

ประกอบมากขึน้  

         ในเบือ้งต้นนี ้ มีการใช้งานทัง้ในลกัษณะการทํา 2D alignment  3D model และ เตรียมไฟล์เร่ิมต้น

สําหรับรัน MD ระบบให้ข้อมลูเชิงโครงสร้างท่ีคํานวณได้จากโปรแกรม modeler และ procheck ท่ีบอกถึง

คณุภาพของโครงสร้งท่ีสร้างขึน้ แสดงผลการ align ในแบบ 2 มิติ ทําให้เห็นตําแหน่งการกลายพนัธุ์ได้ชดัเจน 

แสดงโครงสร้างสามมิตท่ีิสร้างขึน้ได้หลายรูปแบบโดยอาศยัความสามารถของโปรแกรม Jmol หนว่ยวิจยัได้

ทดสอบแล้วพบวา่ทําให้การดําเนินงานวิจยัด้าน MD มีความสะดวกมากขึน้ นอกจากการศกึษากบั HA แล้วยงั

สามารถใช้ในการเตรียมโครงสร้างสามมิตขิอง antibody เพ่ือศกึษาการกลายพนัธุ์ด้วยระเบียบวิธี MD ได้ด้วย  

จะเห็นวา่ระบบมีความยืดหยุ่น สามารถปรับเปล่ียนแก้ไข เพิ่มเตมิ ให้รองรับการดําเนินงานวิจยัในหลายๆ ด้าน 

ทัง้ยงัสามารถขยายให้ครอบคลมุโปรตีนชนิดอ่ืนๆ และสามารถพฒันาให้มีประสิทธิภาพมากขึน้ได้ ซึง่นบัเป็น

ประโยชน์จากการท่ีเราเร่ิมพฒันาระบบขึน้ใช้เอง นําเทคโนโลยีท่ีมีอยูม่าประยกุต์ใช้ให้เกิดประโยชน์ และพึง่พา

ตนเองมากขึน้ ระบบท่ีพฒันาขึน้นีจ้ะ เป็นประโยชน์ตอ่การวิจยัไข้หวดันกในประเทศ ทัง้สามารถขยายให้เกิด

ประโยชน์ในการศกึษาโปรตีนอ่ืนๆ ได้ 
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หมายเหตุ : ให้สง่รายงานผลการวิจยัฉบบัสมบรูณ์ (ฉบบัร่าง) จํานวน 3 ชดุ ก่อน โดยสถาบนัวจิยัและพฒันาจะสง่ให้

ผู้ทรงคณุวฒุิ ประเมิน / วิจารณ์ หากไมม่กีารแก้ไข จะแจ้งให้สง่เพ่ิม แตห่ากมีความเห็นข้อเสนอแนะจากผู้ทรงคณุวฒุิให้

ปรับแก้ไข จะแจ้งให้ดาํเนินการแก้ไข และให้สง่รายงานผลงานวจิยัฉบบัสมบรูณ์ (ฉบบัจริง) จาํนวน 12 ชุด พร้อม Diskette 

ตอ่ไป 
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