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用非线性预测方法研究蛋白质序列的特性(Ⅱ)
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(1．江南大学信息工程学院，江苏无锡214122；2．江南大学理

平2

学院，江苏无锡214122)

摘 要：为了研究蛋白质序列的内在特性，通过非线性预测方法将蛋白质序列和随机序列以及混

沌序列进行比较。前期研究可知：每条蛋白质序列的每个特征序列的误差比值(PD)图具有特异

性，和随机序列的E_D图相比具有明显差异。另外每条蛋白质序列的E-D图曲线大体都在1附近

波动，波动走势没有任何规律可言。通过与给定混沌序列的E-D图相比较，发现两者之间具有相

似的特性。由此得出：蛋白质序列具有非随机性，可能具有非线性(混沌)性。
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Abstract：In order to study the properties in protein sequences，three of the characteristic

sequence"E—D graphs of protein sequences in every four classes with random sequences by uding

the nolinear prediction method was investigated．From the latest research，it was known that

each characteristic sequenceg E—D graphs of the protein sequences were specific．and different

from that of the random sequences．Furthermore，every curves of protein sequences fluctuated

around 1，and the walks of waves had not any pattern．The difference of E—D graphs among

four classes of protein sequences was very large．’By comparing the E—D graphs of the protein

sequences with the chaotic sequences，it was also found similar properties．It was concluded that

the protein sequences were non—random，and may be with the nonlinear properties such as

chaos．
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蛋白质的结构预测问题是当前分子生物学的

一大难题‘1|。为了更好地研究蛋白质序列的结构，

越来越多的研究者开始着手研究氨基酸序列的内

在特性n-引。目前，已有的研究结果给出的结论并

非一致，有的研究者认为蛋白质序列是随机的，其

他则指出蛋白质序列是非随机。如White，Ja-
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cobs[4]通过对蛋白质链上的亲水性氨基酸的统计分

析指出：绝大多数蛋白质序列的亲水性分布和随机

性分布的序列没有显著区别。而Pande等口1利用

映射将蛋白质序列映射到随机游走中，认为蛋白质

序列不具有纯粹的随机性。另外Huang等[6]则利

用非线性预测方法计算3种模型下a，B，Q口类每条

蛋白质序列的总体误差平均值，由所有序列总体误

差平均值的均数说明蛋白质序列是随机的。而在

其他研究中发现蛋白质可能具有非线性特性，如

Jura等认为从DNA到蛋白质并不是线性关系，可

能用非线性(混沌)描述更为合理口]。混沌是一种

由确定性非线性系统产生的对于初值极为敏感而

具有内禀随机性和长期预测不可能性的往复非周

期运动[8]。它是非线性系统普遍具有的一种复杂

的动力学行为，它把表现的无序性与内在的规律性

巧妙地融为一体，反映了非线性动力学系统具有的

内在随机性，是一种貌似无规则的在确定性系统中

出现的类似随机的过程。混沌这一复杂现象，很多

方面和目前对于蛋白质序列的了解有相似之处。

作者采用非线性预测方法，分别得到随机序列

和混沌序列的BD图，进而和4类蛋白质序列各自

特征序列的E-D图相比较。从中发现，蛋白质序列

的E_D图大体都在1附近无规律的波动，表现出非

随机特性。而每类蛋白质序列之间也具有差异性，

通过与混沌序列的比较，得出蛋白质序列可能具有

混沌性的猜测。

1数据来源及处理

混沌序列取自典型的logistic映射系统[81 0|，

Logistic系统在特定的初值和参数取值范围内处于

混沌状态，对于不同的初值和参数下所产生的序列

有很大差别。这里定义的logistic映射[8]为：z斗l=

l(zf)，Z(z)一膨(1一z)，0≤罨≤1，0≤tt≤4(初

值z一0．4)，此处分别在参数芦取3．970，3．980，

3．997，3．999，4．000时，取出5条混沌序列。数字

序列长度取500(因为一般分类后蛋白质序列长度

较短)。序列中每个元素大于等于0．5的取为1，小

于0．5的取为0，则混沌序列转换为用(O，1)表示的

符号序列。

随机序列来自Matlab软件自动生成的0，1随

机序列，长度也取500。

2结果与讨论

采用非线性预测方法，分别得到随机序列和所

选混沌序列关于不同嵌入维数d的总体误差比值

E。以嵌入维数d为横坐标，总体误差比值E为纵

坐标，形成的图称为E-D图。

在图1中，给出了随机序列的E-D图，明显可

以看出随机序列的E值曲线始终在1附近波动，且

波动的幅度较小(波动范围：Eo．907 59，1．119 5])。

这和已知结论(对一般的随机序列，其总体误差比

值E不依赖于嵌入维数d，可近似为一个常量)相

一致。
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Fig．1 The random sequences

从图2混沌序列的E-D图中发现，随着嵌入维

数d的变化，混沌序列的E值一直在1附近波动，

对于所选序列来说位于1下方的比重较大。图中

每条曲线波动的起伏有大有小。已知一般随机序

列的E值不随嵌人维数d的变化而变化，其E值可

近似为l。则图中反映的现象和混沌序列内禀随机

性，却又含有一定规律性，长期预测不可能性的复

杂现象相吻合。那么也可以作这样的推论：E值在

1附近波动的序列可能具有一些确定性特性如混沌

性。

一蒯
图2混沌序列图

Fig．2 The chaos sequences

在图3中，给出了来自logistic映射系统的两

条混沌序列的E-D图以及两条蛋白质序列

(1iwlA00，lmqoA00)的第一特征序列的E-D图的

比较。可看出这4条序列的E值都在1附近波动，
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且大体走势较为相像，随着d的增长，曲线起伏由

大变小，但是具体每处的波动却完全不同。
-0-u=3．98

蕊q‘|：『‰．A。翩W蕊蹦咿一
图3两条混沌序列(参数为3．98。4．00)和两条蛋白质

序列(1iwlA00，lmqoA00)的第一特征序列的B

D图

Fig．3 E—D graph of WWO chaos sequences(3．98。4．00)

and the first characteristic sequences of two pro-

rein sequences(1iwlA00，lmqoA00)

3 结 语

根据以上3幅图及对应分析，并结合前期结

论：每类蛋白质序列的每条特征序列的E值曲线在

1附近起伏波动不断，具有特异性。另外每条曲线

的波动走势是没有任何规律可言的，但是却仍都在

1附近波动，没有跳出这个范围。即蛋白质序列本

身看似杂乱的变化过程中，其实可能含有内在的规

律性。而来自logistic映射系统的5条混沌序列的

参考文献(References)：
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