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摘 要：组成蛋白质的基本单位是氨基酸，对于蛋白质分类预测问题，氨基酸序列特征提取方法是一个非常重要的因素。 

对基于氨基酸组成、位置的特征提取算法如熵密度、rl阶耦联组成和基于氨基酸性质的特征提取方法如自相关函数、伪氨 

基酸组成等方法进行了阐述，并进行了简单评价。基于氨基酸组成的方法实现简单、计算量小，且对所有的氨基酸序列都 

适用，但丢失了氨基酸的顺序信息以及其问的相互作用，基于氨基酸位置信息或理化特性等方法计算量非常大，科研工作 

者可以根据对蛋白质的不同要求选择相应的特征提取方法。 
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Research of Feature Extraction M ethods 

of Amino Acid Sequence 
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Abstract：Amino acids are the basic components of proteins．As flor the prediction of pmtein classification．the feature extraction method 

of the amino acid sequence is a very important factor．It gives a clear clarification and simple evaluation on the basis of amino acid cxxnposi— 

tion，locatbn of the feature extraction algorithm，such as entropy density profile，n—order coupled composition，and feature extraction 

me thods of amino acidllature，such asauto—correlationfunction，pseudo，am inoacid composition and s0on．Researchersmay choosethe 

correspondingfeature extractionme thods accordingtothe different requirementsfor protein011the basisofthatthemethod ofthe amino 

acid compositionis simple，the computationtoadislight，andit canbe applied toallam ino acid sequencebutthe information O11amino acid 

orderandtheinteraction betweenthem arelost，andalso onthe basisofthatthe computationloadforinformation ofam ino acidlocation 

or physieal and chemicalfeaturesis heavy． 

Key WOi~ ：feature extraction；entropy density profile；complete infommtion set 

O 引 言 

随着人类基因组计划的顺利进展，越来越多的蛋 

白质被测定出来，而通过实验确定其结构与功能的蛋 

白质则相对较少，且费时、费力、费财，实验中可能还 

会遇到一些目前无法解决的困难，因此探索利用理论 

及计算方法来研究蛋白质结构和功能具有重要意义。 

如何从一条氨基酸序列提取它的有用信息，并用 

适当的数学方法来描述或表示这些信息，使之能正确 

反映序列与结构或功能之间的关系，对于蛋白质分类 

研究是至关重要的，也是决定分类质量的关键。目前 

的氨基酸序列的特征提取方法主要分为两类：一类为 
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仅仅基于氨基酸组成和位置的方法；另一类为基于氨 

基酸物理化学性质的方法。 

1 基于氨基酸组成和位置的特征提取算法 

氨基酸是组成蛋白质的基本单位。一条蛋白质包 

含的基本信息是20种氨基酸的种类和排列顺序，因此 

基于氨基酸组成和位置的特征提取算法是最简单、最 

直观的方法，主要有氨基酸组成(Amino Acid Comlx~si． 

tion，AAC)、熵密度(Entropy Density Profile，EDP)、n阶 

耦联组成(n—Order Coupled Comv~sition，n—OCC)和 

完全信息集(Complete Information Set，cis)等。 

1．1 氨基酸组成(AAC) 

氨基酸组成⋯是指2O种氨基酸在一条蛋白质中 

出现的频率。Nishikaw等人研究发现，蛋白质的折叠 

信息与氨基酸组成有明显的关联性，因此可以用一个 

20维的向量来表示一条蛋白质。假设 X是一条蛋白 
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rP(a I A) P(C I A) P(D l A) P(E I A) ⋯ P(Y Î )、 

I P(a I c) P(C I C) P(D I c) P(E I C)⋯ P(Y I c)l 

P(A l D) P(C I D) P(D I D) P(E l D) ⋯ P(Y l D) 

LP(A I y) P(C I y) P(D I y) P(E I y) ⋯ P(Y I y)J 20×20 

令 表示所有满足∑ D：1的子序列分布的 
i= l 

集合，于是： 
州(，) 

= {( ， ，̈⋯， 2『))T I∑ )=1， ≥ 
i： l 

0}，(z=1，2，⋯，L) 

因此对所有z(Z=1，2，⋯，L)组成的集合就构成 

序列 H 的一个完整表示： 

U(X)= {U‘(X)， (x)，⋯，U。L(X)l U (x) 

∈ ，Z= 1，2，⋯，L} 

基于氨基酸组成和位置的特征提取算法还有残基 

耦联模型(Residue Couple Model，RCM)方法【6J、氨基 

酸组成分布方法[7 和多肤组成成分方法[8]等。 

2 基于氨基酸物理化学性质特征提取方法 

氨基酸的侧链决定了氨基酸的种类，20种氨基酸 

侧链在形状、大小、负电性、水性以及酸碱性等方面都 

存在差异，正是这 20种氨基酸的差异，使各种不同组 

合的氨基酸序列形成各种不同的蛋白质结构，并适应 

各类环境，完成其特定的生理功能。蛋白质的生物学 

活性和理化性质主要决定其空间结构的完整，因此仅 

仅知道蛋白质的氨基酸组成和它们的排列顺序并不能 

完全了解蛋白质的结构，需要考虑氨基酸的性质。目 

前，考虑氨基酸性质的主要方法有：自相关函数、伪氨 

基酸组成(Pseudo Amino Acid Composition，PseAA)、准 

序列次序作用和疏水模式组成(Hydrophoble Pattern， 

)等。 

2．1 自相关函数 

氨基酸指数是定量表示20种氨基酸不同物理化 

学和生物化学性质的一组数值。采用自相关函数表示 

序列[9]时，先用 Kawashima等人建立的氨基酸数据库 

中的氨基酸残基指数值，将蛋白质符号序列映射为数 

值序列：Sh=hih2h3⋯hL，式中h (i=1，2，⋯，L)为 

第 i个残基的氨基酸指数。定义自相关方程： 

1 妇  
r，．= ，”= 1，2，⋯ ，／71且 l< L 

，是一个待定的整数 ，<L。从而得到向量： 

V=( l， 2，⋯，r )T 

2．2 伪氨基酸组成(PseAA) 

伪氨基酸组成成分特征提取方法是 Chou提出的 
一 种基于氨基酸序列特征提取方法。伪氨基酸组成是 

一 个(20+ )维的向量，其中前20维元素是氨基酸组 

成，后 元素由下式得到： 

= 

枷∑ 

中 
其 

T 

、 

n“ 

Il 

、  X 

L 
U ≤ 

，  

l  



· 208· 计算机技术与发展 第20卷 

= @( 叭  =1,2,---,2 

其中R 为第i个残基相对应的理化参数值，进行归一 

化处理后得到一个(20十 )维单位向量： 

y( )= (Xl，X2，⋯，X2o，X21，⋯，X20+ )T 

其中： 

f ， 

I∑ + ∑ 
=  

’ 

I 。-20 

【∑ + ∑ 

1≤ U≤ 20 

21≤ U≤ 20+ 

式中 为20种氨基酸在该蛋白质中出现的频率。 

2．3 准序列次序作用 

整合准序列次序作用[10]特征提取法是 Chou提出 

的又一种氨基酸序列特征提取法，已经成功应用于蛋 

白质亚细胞定位预测和膜蛋白质分类研究。对于一个 

长度为L的蛋白质X=hih2h3⋯hL，序列次序的影响 

可以通过下面所定义的一组序列次序相互作用因子 

来表示： 

1 

．， + ， ： 1，2，⋯ ，N 一1 

式中J ．̂=D(h ，ĥ)为氨基酸h 到h 的物理化学距 

离，可根据氨基酸残基的疏水性、亲水性、极性和侧链 

体积计算出来。于是一个蛋白质可以表示成： 

V(x)=(X1，X2，⋯，X20，X2l，⋯，X20+ )‘ 

其中： 

1≤ U≤ 20 

21≤ U≤ 20+ 

3 其它特征提取算法 

为了从氨基酸字母序列中提取更多的特征参数， 

人们引入了数字信号处理技术，提出了基于蛋白质数 

据库信息挖掘的方法，同时寻求多种方法相结合的混 

合方法。王勇献In J提出了基于主成分分析的特征提 

取方法，ChouE心J提出了功能结构域组成的特征提取 

方法，Ashbumer等lt3]提出了基因本体论特征提取算 

法，Pan等  ̈J提出了利用统计信号处理技术对氨基酸 

序列进行特征提取的新思想，王克龙[15 J提出基于离散 

小波变换的特征提取方法。 

4 结束语 

讨论了氨基酸序列特征提取的方法，基于氨基酸 

组成的方法如AAC方法和熵密度等方法实现简单、计 

算量小，且对所有的氨基酸序列都适用，但丢失了氨基 

酸的顺序信息以及其间的相互作用；基于氨基酸位置 

信息或理化特性等方法如n—OCC方法，完全信息集 

方法，PseAA方法等计算量非常大，有的需要把蛋白质 

序列转换成一个20多维的向量；虽然在氨基酸序列特 

征提取过程中引入如序列顺序、氨基酸之间作用等信 

息，但是这些新引入信息的物化特性有些不是很明确， 

有些在物理、生物或者化学上根本无法解释；因此对于 

进一步预测蛋白质结构类起到的效果并不是十分明 

显，氨基酸序列特征提取方法有待进一步发展。 
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据能够基本达到14位的精度。 

表 1 采样结果 

输入信号 普通采样 过采样 

理论值 实际采样值 理论值 实际采样值 单位
：V (

12位) (12位) (16位) (16位) 

O．1lll 133 134 2l4l 2149～215O 

0．4lll 495 495 7924 7927～7929 

O．8l11 977 978 15634 l5642～15645 

1．2lll 1459 1460 23344 23355～23358 

1．6ll1 1940 l94l 31O54 31O64～31068 

2．nll 2543 2544 4O692 4o7l3～4O7l8 

2．7lll 3266 3268 52257 52281——52286 

3．nlI 3747 3749 59967 59986—59992 

3 处理器负荷分析 

在该软件系统中，处理器主要的时间花在 DMA 

的传输完成中断处理上，其中最占时间的是256个数 

据的循环累加。 

由于s1、M32系列微控制器采用了Cortex—M3处 

理器，而Cortex—M3处理器的核心是基于哈佛架构的 

3级流水线内核，该内核集成了分支预测技术，所以达 

到了1．25 DMIPS Hz的优越性能。在56MHz的系 

统时钟下，指令周期：1／(1．25×56)=0．01423~。通 

过反汇编可以看到，每次累加需要6条指令(虽然其中 

包含了LDR和 BCC指令，但由于指令顺序经过编译 

器调整，内核又使用了分支预测，所以流水线能保证每 

个机器周期吐出一条指令l7J)，256次累加总共用到 

256×6：1536条指令，执行时间=1536×0．01423~ 

21．857t~s。也就是说在 10ms的采样间隔时间内，处理 

器只需要花费21．857 去处理数据，由此可计算处理 

器使用率 =0．021857／10~0．22％ 。由此可见处理器 

并不会因为过采样数据的处理而受到很大的影响。 

4 STM32上过采样对输入信号频率的限制 

根据Nyquist定律，采样频率必须是输入信号的2 

倍才能将信号还原，当需要提高 P位采样精度的时 

候，频率又得提高4 倍。STM32上的ADC能达到的 

最高采样率为 IMHz，如果要达到 16位的精度，那么 

输入信号的频率就不能够超过1 M／2／256：21d-tz。 

一， 

5 结束语 

过采样技术的应用，能够有效地利用低精度的 

ADC获得高精度的采样结果，这使得本来需要使用昂 

贵的外部专用ADC的微控制器仅使用自带的ADC就 

能够达到应用要求，在一定程度上节约了成本。 

当然，过采样技术的使用必须具备一定的前提条 

件，并且使用过采样技术后对输入信号频率具有一定 

局限性。过采样技术对 CPU的负荷也是有一定的影 

响的，但是由于STM52采用了高性能的Cortex—M3 

处理，并且采用了DMA在外设和 SRAM之间进行直 

接数据传输，使得过采样技术不会给Sn 2处理器增 

加太大负荷。 
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