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摘 要 : 将代码为 3卿
1蛋白质的氨基酸序列映射为疏水值序列

,

在合适的尺度下
,

通过连续小波变换方法可

对其非规则二级结构进行预测
,

准确率为 83
.

3%
。

从 DP B
s

nLU 数据库中随机抽取 100 个蛋 白质作为测试对象
,

经

本法处理后
,

1 853 个非规则二级结构中有 1 424 个能被准确预测到
,

平均预测准确率为 76
.

8 %
。

结果表明
:

该法

可较好地预测蛋白质的非规则二级结构
,

具有极大的发展前景
。
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随着人类基因组计划的完成
,

生命科学已进人

后基因组时代
,

人们越来越注重从整体水平上对生

物功能的研究
。

生物功能的主要体现者是蛋白质
,

而蛋白质的生物功能很大程度上取决于蛋白质的空

间结构
,

因此
,

蛋白质空间结构的确定是蛋白质科

学的重大前沿领域
。

蛋白质的一级结构 (即蛋白质

中氨基酸排列次序 ) 很大程度上决定其高级结构
,

因此根据蛋白质的氨基酸序列提供的信息
,

从理论

上可以预测其相应的高级结构 〔’ 〕。

蛋白质分子中氨

基酸的疏水性是影响蛋白质结构形成的一个最重要

的因素川
。

不同的氨基 酸有着不同的疏水值
,

前

人 (3, 4了研究的工作表明
,

蛋白质 的氨基酸序列疏水

性和它的疏水区域相关
,

并且认为疏水值最小值位

置的肤链一般是蛋白质的非规则二级结构
。

非规则

二级结构是连接规则二级结构的简单片段
,

它在蛋

白质折叠
、

转向和生物功能等方面都起着重要作

用
{ 5

, “ ]
,

因而预测蛋白质的非规则二级结构具有重

要意义
。

作为自上世纪 80 年代后期发展起来的信号处

理工具一小波变换已广泛应用于各科学领域
。

小波

变换是时间窗和频率窗都可改变的时频局部化分析

方法
,

即在低频部分具有较高的频率分辨率和较低

的时间分辨率
,

在高频部分具有较高的时间分辨率

和较低的频率分辨率
。

连续小波变换由于尺度可以

连续变化
,

比采用离散小波变换提取的信号更显得

丰富
、

全面
,

本文采用连续小波变换来预测蛋白质

序列的非规则区域
。

1 原 理

侧链的不同构成了不同的氨基酸
,

从而决定了

各种氨基酸有不同的特性
,

其中疏水作用是最重要

的
,

疏水作用很大程度上决定了蛋白质结构的稳定

性
。

而连续小波变换具有
“

数学显微镜
”

的功能
,

通过拉伸和平移可同时实现时
一
频的局部化分析

,

故可用于揭示疏水性与蛋白质结构之间的关系
。

但

连续小波变换只能处理数字信号
,

所以须将蛋白质

氨基酸序列转换成数据序列
,

即用氨基酸对应的疏

水值替换蛋白质中相应的氨基酸
,

得到疏水值序

列
,

此序列代表原有的蛋白质序列
,

然后再用连续

小波变换处理
。

表 1为 20 种氨基酸的疏水值
。

表 1 20 种氨基酸的疏水值

T al 〕 .

1 hT
e
h ydnJ Ph o b ie v

al
u es of 20 出 n

ion ` ids

氨基酸

A

C

D

E

F

G

H

I

K

L

疏水值

0
.

62

0
.

29
一 1

.

05

一 0
.

87

1
.

19

0
.

4 8

一 0
.

4

1
.

38

一 1
.

35

1
.

肠

氨基酸 疏水值

O 以
一 0

.

18

一 0
`

85

一 0
.

05

0
.

12

1
.

08
一 0

,

7 8

0
.

8 1

一 l
`

37

0
.

26

MN5TPVQWRY

连续小波变换是一种信号的时间
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法
,

能有效地从信号中提取信息
。

一维连续小波变

换是指在不同的尺度和不同的时间把小波函数和原

始信号进行卷积处理
,

从而得到信号的小波变换
,

公式为
:

磷 (
a ,

6 )
=

一 {Z
( : ) ,

(宁 )
d` =

<f
,

巩
一
> ( ` ,

6 0

4 0

其中
, a
为伸缩因子

,

b 为平移因子
,

f ( t) 为蛋

白质氨基酸的疏水值序列
。

伞 ( t) 为小波函数
,

本文采用 M o lr et 小波函数
,

它是高斯包络下的单频

率复正弦函数 v[] :

少 ( ` )
= 二 p ( i田 , )

·
二
(
一

誓)
( 2 )

它具有良好的时频两域的局部性能
。

2 结果与讨论

我们从 DP sB um 数据库中选取代码为 3gaP l 的

氨基酸水解酶蛋白质为例
,

来描述用连续小波变换

法预测蛋白质的非规则二级结构
。
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图 2 蛋白质 3卿 1的连续小波变换图
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图 3 疏水值序列的连续小波变换图 (
a = 9)
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表 2 非规则二级结构的预测结果
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图 1 蛋白质 3 gaP l 的二级结构
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图 1 为 3gaP l 蛋 白质的氨基酸序列
,

可 以看

出
,

3gaP l 蛋白质有 30 个非规则二级结构
。

图 2

( a) 为该蛋白质氨基酸序列用各氨基酸疏水值替换

后的疏水值图
。

图 2 ( b) 为疏水值序列的连续小

波变换图
,

尺度
a
的范围为 1 一 80

。

图 3 为尺度
a

等于 9 时的连续小波变换图
,

从图 3 可以看出有 30

个最小值
,

其中有 25 个最小值与 3gaP
l 蛋白质中

的非规则二级结构对应
,

预测准确率为 83
.

3 %
,

具体对应结果如表 2 所示
。

原原始数据 预测结果果 原始数据 预测结果果

888 一 9 999

{
`68 一 , , 0 一一

1118一 4() 20
,

2333 …
`74

一 ` 8 , ` 7 666

4446 一
48 4666 {

’ 8 5一 ’ 89 ` 8 666

555 lll
}

’ 93
一

_

195 ’ 9555

555444 I 训
___

印印印 ! 腆
一

期 期期
666666 }

2“ 一 2` 4 2` 333

777 0 一 7 1 7111
}

2` 8一 22 3 22 333

888000
} 229

一 2 3 5
23444

8887 一 92 0000 ) 244
一

247 24666
9998 一 102 10 111 …25 3一

263 26 `̀

111 14 一 119 1 1 666 …273
一

275 27333
11124

一 135 12 888 …
2 8 2一

296
2 8333

11148 一 14999 1
3 0` 一 ”说 3 0`̀

1114000 {
3 05 一 3伪 3伪伪

11153 一 157
、

15 333
} 犯卜326

32555

lll团 一 163 16333 ! 3 3 7 33 7



第 2 期 邱建丁等
:

连续小波变换在蛋白质结构预测中的应用

由表 2 可知
,

本法对蛋白质 3gaP l 非规则二级

结构的预测结果与实际值存在一些偏差
,

如连续小

波变换位置为 5 1
,

60
,

80
,

140 的最小值并没有蛋

白质非规则二级结构与之对应 ; 位置为 54
,

66
,

14 8 一 149
,

16 8 一 17 0
,

200 的 5 个非规则二级结构

并没有最小值和它们对应
。

这是因为虽然疏水性是

决定蛋白质折叠 的最重要 因素
,

但并不是唯一因

素
,

除了疏水性之外
,

还有氢键
、

盐键和范德华力

以及肤链内的二硫键
,

分子体积和带的电荷等多种

因素对蛋白质折叠都起作用
,

所以
,

我们认为通过

把氨基酸序列映射为疏水值序列来预测非规则二级

结构
,

一定范围内的偏差是允许的
。

在作连续小波变换时
,

小波尺度
a
对预测的

准确率有很大影响
。

表 3列 出了不同小波尺度对预

测准确率的影响
〔 ,

从表 3 可 知
,

当小波尺度为 9

时
,

预测准确率最高
。

表 3 小波尺度对预测准确率的影响

T ab
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3

为充分验证该方法的可行性
,

从 DP sB uln 数据

库中随机抽取了 100 个蛋白质作为测试对象
,

其中

全
。
螺旋

、

全 俘折叠
、

` 尽以及
。 +
俘蛋白质各 25

个
。

在 100 个蛋白质中共有 1 853 个非规则二级结

构
,

其中 1 4 2 4 个能被准确预测到
,

平均预测准确

率为 76
.

8%
,

比 iH诚~ 等 s[] 利用离散小波变换方

法预测 的准确率 68
.

9% 要高
。

上述结果表明
,

连

续小波变换可 以较好地对蛋白质的非规则二级结构

进行预测
,

具有很好的发展前景
。

l) 准确率 = 准确预测的个数 x l X( )%
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