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摘要
=
提出了一个由 > 个 ?≅神经网络组合成的多模神经网络的预测模型

,

同时给多模神经网络

引进 3 较多的生物进化信息 !Α Β ∃ )& <0∃ , (理 0, ∗∃ #∋
( <0∃ ,

5
,

即一方 面 引入 了
“ Χ #∃ ∗0)1

”

编码
,

这种编码

被认为携带了较多的生物信息 Δ 另一方面 引入了氛基酸之间的
“

距 离
”

概念
:

它体现了输入层临近

氨基酸的相互联系和影响
:

对从 ΕΦ 个蛋白质提取的 Γ 88 8 个氛基酸的进行了预测研究
:

结果表

明
,

与文献【7〕的预测结果相比
,

本文的多模神经网络把蛋 白质二级结构预刚的平 均精度从 ΦΦ
:

7 8 � Η提高到 Φ Ι
:

Ι � 8 Ε Η
:
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8 引 言

在蛋白质结构预测的研究中
,

通常的依据是蛋 白质的三级结构由它的一级结构 !Χ #0 ∋ (#4 Λ< #& ∃ <& #1 5决

定
:

蛋白质的一级结构其实就是一个完整的一维氨基酸序列
,

用氨基酸序列进行蛋白质的结构预测是一项

很富有挑战性的研究工作
,

就现在的研究情况表明
,

蛋白质的三级结构预测一项是非常困难的耗时的研究

工作
:

于是人们把目光从三级结构预测转向了多肤链的的局部信息预测
,

即蛋白质二级结构的预测上来
:

蛋白质的二级结构是一级结构和三级结构的中间过渡环节
,

它是指蛋白质多肤链中有规则重复的区域
:

事

实上
,

蛋白质三级结构是通过把二级结构
“

捆绑
”

在一个或几个区域所形成的结构
:

目前
,

有两种形式的蛋

白质二级结构
=
即 Ι 状态的和 Ε 状态的

:

而在蛋白质二级结构预测的研究中
,

用 Ε 状态的二级结构预测最

为常见
:

这三种状态是
。
螺旋

、

Χ折叠和 Ζ 卷曲
,

而 Ι 状态的其实就是把 Ε 状态的细分了一下而已
:

由于蛋

白质的功能是由它的三级结构决定的
,

因此
,

预测蛋白质二级结构是非常有意义的
,

它已经成为解决由蛋

白质的一级结构!序列5预测其空间结构这一问题的最关键的步骤川 Δ 同时
,

对理解二级结构在细胞中的作

用也是非常有帮助的
:

到目前为止
,

人类已经用了很多方法来探索这个问题
,

有的利用氨基酸的物理化学

性质 Δ有的是利用序列的同源和模式匹配 Δ还有的对已知的蛋白质结构进行统计分析等比
Φ〕
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Ζ
:

Π∃ Ν( #2 Π∃ ))1 4 和 Μ (#<0 , +呷7& ,
提出用人工神经网络来预测蛋 白质二级结构以来

,

人工神经网络一直

是蛋白质二级结构预测研究领域中的一个非常重要的工具 ΨΛ,
Γ 7

:

而且
,

与其它各种方法相比来说
,

应用神经

网络已经取得了比较的预测结果 Ψ ∴
:

目前由单个神经网络得到的蛋白质二级结构预测的准确率比较低
,

本文通过用由 > 个前向型的 ?≅

神经网络组合成的
“

多模神经网络!复合神经网络 5
”

对蛋白质二级结构进行了预测研究
,

同时给多模神经

网络引进了较多的生物进化信息 !Α Β∃ )&< 0∃, (#4 0, ∗∃ #∋ (<0 ∃#
‘

5
,

即一方面引人 了
“ Χ#∃∗0 )1

”

编码
,

这种编码被认

为携带了较多的生物信息 Δ另一方面引人了氨基酸之间的
“

距离
”

概念
:

它体现了输人层临近氨基酸的相互

联系和影响
:

本文对从 ΕΦ 个蛋白质提取的共 Γ 8 8 8 个氨基酸进行了预测研究
:

结果表明
,

与经典的 Μ&)< 0 Ξ

Μ12 ()Ψ
’〕网络相比

,

本文提出的多模神经网络预测模型把蛋白质二级结构预测的平均精度提高了 �
:

>Γ Η
:

评测数据库和编码方式

7
:

7 评测数据库

本文把数据来源定位在 ∗< Χ = )]∗< Χ
:

1 ς0
:

( 1
:

& Ο ]Χ & ς)2 ( <( ς ( Λ 1 Λ)6Λ Λ Χ ⊥
:

我们从 Π ..Χ !蛋 白质同源结构数据

库5数据库中提取出 ΕΦ 个蛋白质
,

这 ΕΦ 个蛋白质文件是文本文件见下表 7
:

表 � 列出 Π ..≅ 数据库文件的主

要结构
,

Λ1≅ ; 。
列代表氨基酸序列中

氨基酸的序号
,

ϑ ϑ 列是氨基酸序列中

具体的氨基酸
,

它将作为神经网络的输

人 Δ .. 列是 ϑ ϑ 列 队对应的二级结构

状态
,

它将作为神经网络的教师信号
:

由于
,

我们要预测的蛋白质结构是 Ε 状

态的
,

即 Π 螺旋
、

Α 折叠和 Ζ 薄片
,

而

Ε Φ 个蛋白质文件

ΕΦ ≅# ∃< 1 0, 山幻, Λ

ϑΘ

)眨&

7 <− Λ一Ρ

_ <− ≅
一
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一
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·
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一
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一

Α
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一

ϑ
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Γ
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一
?
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( 一
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一
�
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7仙
一
Π

Λ)26

Γ 1 ≅Β
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Π .. ≅数据库中的二级结构状态是 Ι 状态的
,

这种 Ι 状态的二级结构是 Ε 状态的结构的细化
:

于是
,

先把 Ι

状态转化成 Ε 状态的形式
:

即
= Π 包括 Π !

(
螺旋5

、

α !Ε
’。
螺旋 5和 Ρ! 二 螺旋5 ΔΑ 包括 Α !扩展折叠 5和 ? Δ Ζ 包

括 3 !弯曲5
、

Λ!薄片 5和!其它 5
:

Μ & )<0Χ )1 ()0, ∋ 1 , < 列是和测试序列比对的相关序列
,

而 ≅#∃ Φ )1 ∃ ∗ ( )0, ∋ 1 , <

列给出了在每一个位置一种氨基酸类型出现的相对频率
:

本文从表 7 中的 ΕΦ 个蛋白质中
,

选取 Γ 888 个氨基酸
,

然后
,

依次取出 Γ88 个氨基酸作为测试数据集
,

乘」下的 Ε Φ8 8 个作为训练数据集
:

Ε 种二级结构所占百分比如下
=

训练样本
= Π �8 Η Α Ε7 Η Ζ Γ � Η

测试样本
= Π �8 Η Α Ε7 Η Ζ Γ� Η

7
:

� 编码方式

本文所用 的编码方式是
“ ≅#∃ ∗0) 1 ”

编码〔’
,

, 〕
,

这种

编码被认为携带了丰富的生物进化信息
,

一般认为

生物进化信息对于提高蛋白质二级结构预测准确率

是非常重要 的
:

≅#∃ ∗0) 1 面是指在氨基酸序列的每一

个位置上一个氨基酸类型出现的相对概率
:

例如
=
氨

基酸 β在其对应的行
“

ββ:
二 ”

序列中出现的概率显

然是 7
:

8
,

因为在
“

ββ:
二 ”

序列中只有氨基酸 βΔ 再

如
,

氨基酸 . 出现的概率是 8
:

Γ
,

因为在
“

Λ. βϑ ϑ ”

序

列中 . 有两个
,

所以 . 的出现概率是 �巧 χ 8
:

Γ
,

等

等
:

具体的编码规则如表 Ε =

表 � Π .Λ≅ 数据库中文件的主要格式

3 (ς
:

� 3 ))1 ∋ (0 , ∗∃ # )))(< ∃ ∗ Π ..≅ 川 1

. 1δ ; ∃ ϑ ϑ   
Μ沮<0≅)1

拟0−, ∋ 1 , <

≅#∃ ∗0 )1 ∃∗

() 0−, ∋ 1 , <

‘:7

8�八己Γ
77�� !
∀

#∃%%%%

⋯⋯
�!
一��&∋&∋
&∋&!!!!(( ( ( ((( ( ((

() ∗( ((( ( + +

,,, ,, ,,−−,

(( ) ). / () ) (

0研几
〕−−(0 0 0 (

1 2 −−−− 344 44
/ / . /) ) ) 554

−−−−36 6 七6 6 5
,

7 ( 7 18 8 ∗飞∗

.. .... .−..

99:(+,) ),
%

,自门;

01
&、&了<

222/7−.=>?�!

其中 ∗≅Α 列代表一个氨基酸序列片段
,

ΒΧ5Δ ΕΦ 5≅ Γ5Ε Η二≅∋ Δ列是和测试 Ι ∗≅Α ϑ序列 比对过的相关序列
%

从

表 � 中我们看出氨基酸序列片段 ∃∗ 2 −2 1 44 , 的 −6ΚΛΕ Μ ,
编码是其对应的行 Ι如方框中所示 ϑ

%

例如氨基酸



昆 明 理 工 大 学 学 报 !理 工 版 5 第 �� 卷

β的 ≅#∃∗0 )1 编码是
=
88 8 8 8!∀5 888 88 仪ΥΥ∀57

:

的的 Δ 氨基酸 . 的 ≅#∃∗0 )1 编码是
= 仪冷沉日刃8

:

Γ88
:

Γ 8以∀旧
:

�!∀5 Σ

其余的以此类推
:

表 Ε ≅# ∃川1 编码表例

3 ( ς
:

Ε ≅#∃ 川1 1:川1

Μ己<0≅)
1 ( )0邵 ∋ 1, < 9 Ζ 7 Μ ε φ γ α ϑ ≅ 3 Σ Π Θ + β Α ; η

888888: 88888
&
∋!!!!!∋Ν!!!%∀!!%?!%∀!!!%∀!自‘

Ο!<.
&

!!Κ∋

�!

Π
。!!!%?!!!!!!%Θ!!!!八��! !!!!!!!!!!!%∀

!

!∋ΝΚ!∋
&

!!!!! !∋Ν!!!!∋∋
&

!<.Ρ!!!!

!!
ΣΝ<八月!!!∋Ν!!% !!!

!
!%Θ!!!!!�%!!%∀< !!!!∋

&∋&!∋Ν!!!!∋Ν<.
&

!!

(, (2

∃9,−22∃9,−21
丛∃∗

2−21

!!∋!

, , , 2

− )1(2−Τ21(+,

<
&

,−1(/5

444444

表 Υ 中的 Φ6ΚΛΕ 5≅ 编码是 ∀! 位
%

在此基础上
,

我们加上了一位
,

用此位来代表我们引进的
“

距离
”

的概

念
%

引进它的依据是氨基酸序列中的每一个氨基酸都不是孤立的
,

而是与它的周围的氨基酸有着某种联

系
%

也就是说
,

一个氨基酸表现出某种二级结构状态
,

是它和其它的氨基酸共同
“

作用
”

才产生的
%

我们这

里所说的
“

距离
”

因素是指氨基酸序列中的某个氨基酸的邻近氨基酸对其会有某种
“

联系 Ι影响 ϑ
” ,

我们用
“

距离
”

来表示这一影响力
,

由于输人层是一个滑动的
“

窗
” ,

而每一次只是预测窗中心位置的氨基酸的二级

结构状态
,

于是我们可以这样来定义这个
“

距离
” ,

中心位置的氨基酸的距离 1 二
∀Ι 当然它自己对它本身

信息流向

的影响力最 大 ϑ
,

在它两侧

的氨基酸的距离数依次是
5肠 Ι ς Ω 5

,

∀
,

⋯
,

刃 ϑ
,

其中

8 是中心位置氨基酸的一

侧氨基酸的总数
%

例如一个

窗的长度是 9 的输人窗
,

它

的每一个氨基酸的
“

距离
”

分别是
“ � ∀∀

,

5
,

Ξ
,

5
,

�∀∀
”

%

从

上我们可以看出离中心位

置氨基 酸越近 的氨基酸对

) 2 4

输出层

—
隐含层

—
输人层

—
图� ∗8 8神经网络

3ΕΗ
%

� −Γ ΔΔ≅6∋ ΛΚ 6 : Ε∋ Η5 ≅ ∋ ≅Χ 6 Γ】∋ ≅ΔΨ Κ 6 ς

其的影响力也就越大
%

反之
,

越小
%

于是
,

最后的编码是由 ∀� 位组成的
%

∀ 评测系统

∀
%

� 结构设计

本文采用一个由 = 个前向型的

Ζ− 神经网络
,

如图 �示
%

作为蛋白质

二级结构预测 的评测系统
,

如图 ∀

示
%

在每个 Ζ−神经网络的输人层引

人了广为使用的
“

局部滑动窗
” ,

这个
“

滑动窗
”

是沿着氨基酸序列
“

滑动
”

的窗 口
,

每一次预测都是对
“

滑动窗
”

中间位置的氨基酸进行的
%

例如
,

对

∗∗∗88 ΤΤΤΤΤ ∗ 8 8 ##### ∗8 8 ΥΥΥΥΥ ∗88    

图∀ 多模神经网络框架
3 ΕΗ

%

∀ 36Γ [ ≅ ΛΚ 6 [ Χ 5ΔΕ 一[ ΚΔ5 Γ5 ∋ ≅Χ 6Γ 5 ∋ ≅ ΔΨ Κ 6 ς

图 � 所示来说
,

这一时刻
,

就是对窗中间的氨基酸
“
7

”

进行预测
,

下一时刻将对氨基酸
“

0
”

进行预测
%

本文

所用滑动窗的长度为 > 个氨基酸的长度
,

如图 � 中输人层是 ∴7 , ,7 0 (.1 等 > 个氨基酸
,

假设每种编码
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方式编码一个氨基酸需要 + 个神经元
,

那么输人层的总的输人神经元个数为 � , +
,

其中
,

Ο 代表每个氨

基酸的编码位数!本文的 Ο χ � 7 5
:

隐含层神经元个数为 Γ 8
:

图 � 是多模神经网络框架图
,

其中 .;; Ρ
、

.; ; _

⋯ .; ;> 代表如图 7 所示的 > 个前向型的 ?≅ 神经网络
,

输出层是由三个神经元组成的
,

以对应三种蛋白

质二级结构状态 Π
、

Α 和 Ζ
:

这 Ε 个神经元分别编码成 Ε 个二进制码
:

即
,

Π !螺旋 5
= 788 Δ Α !折叠 5

= 8 78 Δ Ζ! 卷

曲5
= 8 8 7

:

和单个神经网络蛋白质二级结构预测不同
,

多模神经网络时把多个单神经网络预测的结果做一

个求和操作
,

用这个
“

和
”

来最终决定此次预测的预测结果
, “

和
”

最大的二级结构状态值置为 7
,

其它的状

态值置为 8
:

这样做是因为即使 > 个 ?≅神经网络的各种参数都相同
,

得到的预测结果也是有细微的差别
,

这个差别对二级结构的预测有一定的影响
,

如
=
某个单 ?≅ 神经网络的一个预测结果数据如下

= Π =

8
:

Γ 7Φ Φ Φ>
,

Α = 8
:

Γ 78! 58 >
,

Ζ= 8 7> Ε Ε � Ε 这时
,

如果取最大的值为 7
,

其它的值为 Ω
,

即得到
= Π = 7

,

Α= Ω
,

Ζ= 8
,

但注

意到 Π 和 Α 的值非常接近
,

因此
,

我们在分类的时候
,

就可能
“

误分
”

:

若用多模神经网络模型来预测
,

把 >

个神经网路的三个二级结构状态预测值求和值来决定最后的预测值
,

这样犯上述错误的概率会大大减小
:

“

和
”

最大的状态值为 )
,

其它的状态值为 8
:

�: � 网络算法

�
:

�
:

7 工作算法《φ ∃ #Ο0 , − ϑ )− ∃ #0 <6 ∋ 5

?≅神经网络的工作算法是由给定的输人信号产生输出信号的过程
,

即
=

恻
= ∀ ι γ 其中

,

∀ 是输人信号
,

γ 是输出信号
:

详细的工作算法如下 !网络共有 Ε 层 5
=

!75 计算输人层的电位向量

Β!‘5 二 Υ 一 夕!, 5 !7 5

!� 5计算 7 到 � 层的输出向量 和 � 到 Ε 层的膜电位向量

∃ “
一 , , 二

厂
‘一 , , !俨

‘一 , , 5 !� 蕊 Ο 蕊 Ε 5 !� 5

4“ , 二 Ν “ ,

场
“

一 , , 一 。“
一 , , !� 、 、 、 Ε5 !Ε 5

!Ε5 计算输出层!第 Ε 层 5 的输出向量

4 χ ∃ ‘Ζ , 二

厂
Ζ , !Β ‘Ζ , 5 !Γ 5

式中
=
9!

‘, 为第 Ο 层的膜电位 Δ Υ 为样本输人向量 Δ γ 为第 Ε 层的输出向量 Δ Ν 为权值矩阵 Δ 夕为阑值矩阵

�
:

�
:

� 学习算法 !Ζ1 ( # , 0, − ϑ) −#∃0 <6∋ 5

?≅ 神经网络的学习算法包括两大步骤
=
其一是输产

‘

的正向传播过程
,

即输人数据从输人层逐层向输

出层传播
,

得到输出响应 Δ其二是输出误差的反向传播过程
,

即输出的误差由输出层开始反向传播到输人

层
,

而网络各层的权值改变量则根据传播到该层的误差大小来决定
:

也就是从样本中选取输人模式作为

? ≅网络的输人
,

并测试其输出
,

即测试实际输出与期望输出得一致性
,

已指导 ?≅ 网络权值和阂值的修改
:

? ≅神经网络学习算法的步骤如下
=

!)5 初始化网络的权值矩阵 『 和神经元阑值矩阵口为小的随机数矩阵
:

!� 5提供学习样本
,

即输人向量 Υ 和输出向量 玖 !
, χ 7

,

�
,

Ε5 Δ

!Ε5 计算网络的实际输出及隐含层各神经元的输出
:

∃ 刃 χ

∗! 艺叭 吞
‘ 一

8Τ5 ! 5
∃

, ϕ χ
∗!习叭与

一 1ϕ
5 !Φ 5

式中
=
∗ 为 Λ0 − ∋ 0∃2 函数

,

∗!
=
5

χ )] !1Υ Χ !
一 二

5 κ 75 Δ 心
‘
为训练样本为Χ 时节点 0 的输人 Δ ∃ 、为训练样本为

Χ 时隐含层第Τ个节点的输出
,

∃ 砂 为训练样本为 Χ 时输出层第 Ο 个节点的实际网络输出
:

!Γ 5计算误差对各层的影响
=

、、%产、:产
,矛Ωη

%矛:、了‘‘、

凡
ϕ χ ∃赵 7 一

气 5! 珠
一 ∃矽

凡
二 口、!7

一

∃#Τ 5! 习如陈 5
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式中
=

凡
ϕ 和几分别是输出层和隐含层反传误差信号

:

珠 为训练样本为Χ 时网络输出层节点 Ο 的期望输出
:

! 5 修正权值和阂值
:

、
‘

了产‘、,�、、)Ω
才

8
月7:了:、

: :且2:)

声

‘、‘了、

巩 !
, κ )5

χ
叭 !

,
5 κ 9 凡隽

κ (
!巩 !

,
5
一
巩 !

, 一 755

已!
, κ )5

χ

8Τ!
,
5 κ 刀兔 κ (

!8Τ!
,
5
一
8Τ!

, 一 )55

!Φ5 计算网络输出误差
:

Α χ )] �习 !今
一

气 5
,

式中
= , 为学习率!一般取 8

:

87 一 8
:

 5 Δ 。 为动量因子!一般取 8
:

� 左右 5
:

!> 5判断误差是否满足要求
,

若满足则转到!Ι 5
,

否则转到!Ε 5
:

!Ι 5训练结束
:

�
:

Ε 预测准确率的衡量

我们选用最简单并且被广泛使用的评估公式来表示预测的精度
,

总的预测准确度公式为

β
。 二 78 8习 Σ

‘
] ; !7� 5

式中
=
β

Ε
表示总的预测精度

,

Σ‘表示每一种二级结构状态预测正确的氨基酸总数!0
χ 7

、

� 和 Ε 5
,

其中 0 二

7
,

� 和 Ε 分别代表 Π
,

Α
,

Ζ
,

; 表示总的样本!氨基酸 5个数
:

每种蛋白质二级结构状态预测的准确度公式
=

β
, χ 78 8 Σ , ];Π !7Ε5

β
= χ 78 8 Σ = ] ; ￡

!7Γ 5

β
= χ 78 8 ΖΔ ];Ζ !7 5

式中
=
β
。 ,

β
=
和 β

=
分别代表 Ε 个蛋白质二级结构状态的预测精度 Δ ; Δ 、

; = 和 ; =
分别是 Ε 种二级结构

状态的氨基酸总的个数
:

Ε 试验与分析

古云臼
·

才 尹 萝 笋 扩 扩 犷

_
图Ε 第一组预测的结果

ε0 −
:

Ε Θ 1Λ & )< ∗∃ # ∗)路< − # ∃ &≅ 2 (妞

本文首先把从 Π.. ≅ 数据库取出来的 Γ 8 88 个氨基酸分成 #∃ 等份
,

每一份的三种二级结构状态 Π
,

Α

和 Ζ所占的比例相同!Π �8 Η Α Ε 7Η Ζ Γ� Η 5
,

并对每一份氨基酸序列进行 ≅#∃ ∗0) 1
编码

,

之后
,

依次从

78 份中取出一份!Γ 88 个氨基酸 5作为测试样本
,

剩下的 � 份作为训练样本
:

这样共有 78 组的训练样本和

测试样本数据
:

之后把编码好的每一组的训练样本数据输人到评测系统中
,

开始训练评测系统
,

待系统训

练完毕后
,

再把编码好的测试样本输人到评测系统中得到实际系统输出的评测结果
:

这个过程需要依次进
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行 78 次
,

之后
,

把 78 次的预测结果取平均值作为最终的预测结果
:

这种方法叫做交叉校验法
,

图 Ε 是 #∃

组预测结果中的第一组结果
:

表 Γ 是它的具体细节
:

从表 Γ 中可以看出对 口
Ε
来

说
,

单个 ?≅ 神经网络的预测结

果要 比多模神经网络的预测结果

低很多
,

换句话来说
,

用多模神经

网络模型预测可以大幅度地提高

测蛋白质二级结构的准确率
,

而

且这个结果比文献【)∴ 所取的结

果高出 �
:

Ι 个百分点
:

同时 口
, 、

β
=
和 β

=
三种二级结构状态的预

测结果也高于 > 个 .; ; !单神经

神经网络

表 Γ 图 Ε 的具体细节

3 ( ς
:

Γ 3 61 2 1加Κ Β ( )
&1Λ ∃# Θ − & #1

β
Ε

口
Π

β
=

.;; Ρ

. ;; _

.; ; Ε

.; ; Γ

.; ; .

.; ; Φ

.; ; >

多模神经网络

8
:

Φ ηΦ �Ι 8

8
:

 �Φ  > 8

8
:

Φ � Γ �8

8
:

Φ�Ι 8 7�

8
:

ΦΕ� Ι 8

8
:

Φ Γ �  7�

8
:

Φ 7 � Γ�

8
:

Φ �8 Ι� 7

8
:

 Φ Ι� 7

8
:

ΓΦ 77 Φ

8
:

 Ι 7 Ε �  

8
:

  8 Ε Ι>

8
:

 >Ε ΦΓ Ε

8
:

 ΕΓ ΙΙΓ

8
:

Φ《又 Φ 7

8
:

Φ 7Γ Ε 7

8
:

Γ> 7 � ΦΓ

8
:

 7 > �Γ 7

8
:

 7 > � Γ 7

8
:

 � Ι > ΕΦ

8
:

 � > > 8 7

8
:

 Γ 8 � Ε8

8
:

 7> �Γ 7

8
:

Φ8 > Γ 8 7

8
:

Φ � 7 � 7�

8
:

 >8 >8>

8
:

> >� >�>

8
:

> �� � ��

8
:

Φ ΙΦ ΙΦ�

8
:

> >  >Φ

8
:

ΦΦ Φ Φ Φ>

8
:

>Ι> Ι> �

网络 5预测结果
:

图 Γ 是 78 组预测的结果和最终的预测结果与 Μ; ; 预测结果的比较
,

表  是它的具体细

8
:

Ι

‘%Γ,&!阁刽
%二臼
%

犷扩广扩犷 广犷犷 犷犷广了
图 �!组预测的结果和最终的预测结果与Β 88预测结果的比较

3 ΕΗ
·

 − 6 ≅ ] Ε≅ Ν Κ ∋ −6Κ Δ≅ Ε∋: 3Κ 6 �! Η6 ‘% Χ脚
、Γ ∴ ≅ 6 Γ Η ≅ Γ ≅ ≅ Χ 6 Γ ≅ ⊥ Γ∋ ] Β88

节
%

可以看出 6Κ 次 ∃
,
预测结果的平均达到了 Θ?

%

?> _
,

而 Β8 8 的预测结果是 ΘΘ
%

巧_
,

提高了大约 ∀
%

= 

个百分点
%

∃
Π
的预测结果提高了大约 �� 个百分点

,

但是 ∃
,
的值却小了大约 Υ 个百分点

%

分析预测结果

提高的原因是我们把文献「5⎯ 的由 9 个 Ζ− 神经网络做成的网络评测系统换成了我们提出的由 = 个 Ζ− 网

络组成的评测系统模型
,

这个结构的变化可 以减少错误分类的概率
,

同时在氨基酸的编码里增加了一个
“

距离
”

的因素
,

这个因素考虑到了相邻氨基酸之间的存在的某种联系
,

更加符合生物学原理
%

而且
,

我们所

用的数据集还是不够充分
%

如果把我们的预测数据集的氨基酸的数量从  !! ! 个提高到文献【�〕所用的

Θ �Υ = 个
,

可能我们的网络对各个二级结构的
“

认识
”

程度会有所提高
,

预测结果可能会进一步提高
%

∃
,
的

预测结果比文献【5⎯ 的预测结果低可能是因为我们的预测数据集中包含 ) Ι螺旋 ϑ结构的氨基酸个数 Ι 比

例 ϑ过小
,

在我们的模型里有 ?!! 个 ) Ι螺旋 ϑ结构的氨基酸
,

而在文献【5⎯ 中用到了 �>!∀ 个 ) Ι螺旋 ϑ结构

的氨基酸
,

所以我们的评测系统对 ) Ι螺旋 ϑ结构的学习和认知程度没有文献【5⎯ 的评测系统的学习和认知
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程度好
:

也就是说我们的系统没能很好地
“

记住
”
Π !螺旋5结构的特征

:

表  图 Γ 的具体细节
Γ 结束语

本文借助多模神经网络对蛋

白质二级结构进行了预测研究
,

其数据集是从 ΠΛ. ≅ 数据库中提

取的数据经过处理后得到的评测

数据库
:

同时在 ≅#∃ ∗0 )1 编码中引

进了
“

距离
”

的概念
,

这个概念表

达了氨基酸序列中各个氨基酸的

相互影响的程度
,

这点更能体现

氨基酸之间的生物联系
:

实验结

果表明
,

我们提出的多模神经网

络预测模型可以取得较好的预测

结果 Δ考虑到我们所用的数据集

3曲
:

 3 61 2 1如2) Β( 】& 1 Λ ∃∗ , − & #1 Γ

β
Ε

β
Π

口
=

β
=

第一组 8
:

Φ�8 Ι� 7 8
:

Φ 7Γ Ε  7 8
:

Φ 8> Γ8 7 8
:

>Ι > Ι> �

第二组 8
:

ΦΙΕ  > 8
:

ΦΓ Ε Γ 77 8
:

 >Γ > 7Ε 8
:

> >  >Φ

第三组 8
:

Φ>Φ Ε�Ι 8
:

 >� 7ΓΙ 8
:

 ΙΦ � 8Φ 8
:

> >� > �>

第四组 8
:

Φ� Φ � 8
:

 �Φ Ι�� 8
:

 � > > 8 7 8
:

Ι 8Ε 8Ε8

第五组 8
:

ΦΙΦ Ε�� 8
:

Φ ΕΓ Φ  7 8
:

 Ι Φ � 8> 8
:

> Φ� Φ �Φ

第六组 8
:

Φ ΙΙ Γ 8Φ 8
:

Φ8Γ Φ 7 8
:

 Ι Φ � 8> 8
:

> Ι> Ι> �

第七组 8
:

Φ �!5 Ι� 7 8
:

ΦΓ Ε Γ 78 8
:

 �> >8 7 8
:

>Φ � Φ� Φ

第] 、组 8
:

Φ� Ε � Ε> 8
:

  Ι 7Ε � 8
:

ΦΕ� 7Ι Ε 8
:

Ι8 Ι 8Ι 7

第九组 8
:

Φ Ι ��8 8
:

 �Φ Ι�� 8
:

 �> >8 7 8
:

>Ι� Ι�Ι

第十组 8
:

>!∀5 ΓΙ Ε 8
:

 >Ε ΦΓ Ε 8
:

Φ Ε� 7ΙΓ 8
:

Ι 7Ε 7Ε 7

平均值 8
:

ΦΙΙ �8Ε 8
:

以抖  7� 8
:

 �� Ι�8 8
:

> ΙΕ ΙΕΙ

Μ; ; 预测值 8
:

ΦΦ 7  8� 8
:

ΦΓ 8 Γ� � 8
:

Γ Ι� Γ以

!Γ 8 8 8 个氨基酸 5不够充分
,

可以加大预测数据集以提高预测的准确率
:

同时
,

我们所用的 ≅#∃ ∗0)1 编码和
“

距离
”

因素在很大程度上为我们的系统模型引人较多的生物信息和联系
,

而这一点对蛋白质二级结构预

测来说是非常重要
:

因此
,

如何更加有效地把更多的生物信息和氨基酸之间的联系以及蛋白质二级结构之

间的联系等引人到预测系统中将成为蛋白质二级结构预测研究领域中的一个重要的研究课题
:
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