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基于分组重量编码的蛋白质同源寡聚体分类研究
*

张振慧1 ，王正华2 ，王勇献2

（1. 国防科技大学 理学院，湖南 长沙 410073；

2. 国防科技大学 计算机学院，湖南 长沙 410073）

摘 要：基于一种新的特征提取方法———分组重量编码（Encoding on the basis of Grouped Weight，简记为

EBGW），采用组分耦合算法作为分类器，从蛋白质一级序列出发对四类同源寡聚体蛋白进行分类研究。结果

表明，在 Jackknife 检验下，基于分组重量编码的分类方法总体分类精度达到 70. 92% ，比基于氨基酸组成和加

权伪氨基酸成分特征提取方法分别提高 20. 28 和 7. 53 个百分点，说明分组重量编码对于蛋白质同源寡聚体

分类是一种高效的特征提取方法。
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Abstract：The homo-dimer，homo-trimer，homo-tetramer，homo-hexamer of proteins were cIassified with a new encoding
method—encoding on the basis of grouped weight（ EBGW）and component-coupIe aIgorithm. It was found that the overaII
cIassification accuracy by Jackknife test was 70. 92% ，which was 20. 28 and 7. 53 percentiIe higher than that of the amino acid
composition and that of the weight pseudo-amino acid composition method with the same cIassifying aIgorithm on the same data
set. The resuIts indicate that EBGW method has reached a satisfying performance despite its simpIicity.
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1958 年，BernaI［1］首次提出蛋白质四级结构的概念，四级结构是蛋白质一级结构、二级结构和三级

结构的延伸，是指寡聚蛋白质中亚基的种类、数目、空间排布以及亚基之间的相互作用。利用蛋白质一

级结构序列信息预测蛋白质空间结构是当前研究的热点内容［2］。目前对于蛋白质同源寡聚体分类的

研究较少。Garian［3］用决策树和简单 Binning function 特征提取方法对蛋白质的同源二聚体和非同源二

聚体进行了分类研究；Chou 等［4］使用组分耦合算法和伪氨基酸组成方法对蛋白质四级结构的七种分类

进行了研究；张邵武等［5 - 10］使用支持向量机和组分耦合方法，利用加权自相关函数、伪氨基酸组成成分

方法和氨基酸组成分布方法等对四类同源寡聚体蛋白进行分类研究。

本文提出了分组重量编码（EBGW）特征提取方法，结合组分耦合算法对蛋白质同源二聚体、同源三

聚体、同源四聚体和同源六聚体进行分类研究。

1 理论与方法

1. 1 数据库

我们采用张邵武［8］等建立的数据集。该数据集从 Swiss-prot［11］数据库中挑选 1568 条蛋白质序列，
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其中 914 条同源二聚体（2EM）序列、139 条同源三聚体（3EM）序列、407 条同源四聚体（4EM）序列和

108 条同源六聚体（5EM）序列。

1. 2 分组重量编码（EBGW）

考虑氨基酸的疏水性、电价性质等特性可以将 20 种氨基酸划分为四大类［12］：中性非极性 C1 =｛G，

A，V，L，I，M，P，F，W｝、中性极性 C2 =｛0，N，S，T，Y，C｝、酸性 C3 =｛D，D｝和碱性氨基酸 C4 =｛H，K，R｝。

将这四种分类两两归并就有三种组合方式：｛C1，C2｝和｛C3，C4｝、｛C1，C3｝和｛C2，C4｝、｛C1，C4｝和

｛C3，C2｝。

定义 1（特征序列） 设 A = a1 a2 ⋯aI 是一条蛋白质序列，我们通过如下定义的映射 !i 将蛋白质序

列 A 约化为三条二进制 0 - 1 序列 !i（A）=!i（a1 ）⋯!i（aI）：

若 a E｛C1，C2｝，!1（a ）= 1；若 a E｛C3，C4｝，!1（a ）= 0 （1）

若 a E｛C1，C3｝，!2（a ）= 1；若 a E｛C2，C4｝，!2（a ）= 0 （2）

若 a E｛C1，C4｝，!3（a ）= 1；若 a E｛C2，C3｝，!3（a ）= 0 （3）

记 Hi =!i（A）= hi
1 hi

2 ⋯hi
I（ i = 1，2，3），称 H1 、H2 、H3 为 A 的特征序列。

定义 2（重量） 特征序列 H = h1 h2 ⋯hI 的重量定义为该序列中 1 出现的次数。

定义 3（正规重量） 特征序列 H = h1 h2 ⋯hI 的正规重量定义为该序列中 1 出现的频率，记为w（I），

即 w（I）= p / I，其中 p 是序列 H 的重量。

定义 4（EBGW 编码） H = h1 h2 ⋯hI 是长度为 I 的特征序列，取定正整数 L，我们可以将特征序列

H 划分为 L 条长度递增的子序列，记为 H（  kI / L」），每条子序列的长度为 kI / L」，其中 ·」表示取

整运算。记 w（  kI / L」）为子序列的正规重量，则得到一个 L 维的向量 W =［w（  I / L」），w（  2I / L」），

⋯，w（  LI / L」）］，称由 H 到 W 的转变过程为特征序列 H 的 EBGW 编码。对于一条蛋白质序列 A =
a1 a2 ⋯aI，依据其三条特征序列可以将其转换为 3L 维向量，记为 X =［ x1 ，x2 ，⋯，x3L ］，称 X 为蛋白质序

列 A 的 EBGW 编码。

下面采用组分耦合算法，利用 EBGW 编码进行蛋白质同源寡聚体的分类研究。组分耦合算法的具

体算法和设计可以参阅文献［3，6］。

2 实验结果与讨论

2- 1 实验结果

采用 Jackknife 检验对分类结果进行评价，精度评估分别采用总体分类精度 03 和每类样本的分类

精度 03（ i）。结果列于表 1 中，其中 L = 24。

由表 1 可以看出，二聚体的分类最为准确，分类精度达到 81. 18% ；四聚体的分类次之，分类精度为

69. 29% ；而六聚体的分类效果最差，分类精度仅为 25. 00% 。结合每类样本的样本总数，我们发现，分

类精度与样本数成正比。

表 1 Jack-knife 检验结果

Tab. 1 Classification results by Jack-knife test

类型 总数 2EM 3EM 4EM 6EM 03（ i）
2EM 914 742 1 171 0 81. 18%
3EM 139 68 61 10 0 43. 88%
4EM 407 125 0 282 0 69. 29%
6EM 108 63 0 18 27 25. 00%

03 70. 92%

  同时也发现，二聚体蛋白大多数被错误分类为四聚体蛋白，而四聚体蛋白大多数被错误分类为二聚

体蛋白，三聚体和六聚体蛋白之间不会被错误分类。这为进一步研究同源寡聚体蛋白的结构和功能提

供了有用的信息。
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!. !" 分组数对分类系统的影响

图 1 总体分类精度随分组数 ! 的变化图

Fig. 1 Distribution of overaII cIassification accuracy with !

图 1 显示了分组数的变化对总体分类精度的

影响。可以清晰地看到，随着分组数 ! 的增加，总

体分类精度持续增长，当 ! = 24 时达到最高。实验

中我们发现，当 ! > 25 时，分类算法发散。这是由于

随着分组组数的增加，零元素（噪声）逐渐增多造成

的。因此，当采用组分耦合算法时，我们取 ! =24。

!. #" 三种特征提取方法对比

将基于组分耦合算法的 EBGW 方法与 AAC［8］

和 PILV［9］方法进行比较分析，结果见表 2。由表 2
可以看出，EBGW 方法的总体分类精度比 AAC 方

法提高 20. 28% ，比 PILV 方法提高 7. 53% 。针对

二聚体蛋 白，EBGW 方 法 的 分 类 精 度 比 AAC 和

PILV 方法分别提高 38. 51 和 21. 44 个百分点；但针对三聚体、四聚体和六聚体蛋白，EBGW 方法的分类

精度与 AAC 和 PILV 方法相比都有不同程度的下降。这表示不同特征提取方法的能力是互补的，而

EBGW 方法比较适用于大样本数据集。

表 2 三种编码方法的比较

Tab. 2 Comparison resuIts with three methods

方法 2EM 3EM 4EM 6EM 总分类精度

AAC［8］ 42. 67 62. 59 65. 36 47. 22 50. 64
PILV［9］ 59. 74 59. 71 77. 15 47. 22 63. 39

EBGW 81. 18 43. 88 69. 29 25. 00 70. 92

#" 结 论

本文依据氨基酸的物化特性，利用物理学中“ 粗粒化”和“ 分组”的思想，构建了蛋白质序列的

EBGW 特征提取方法，并结合组分耦合算法进行寡聚蛋白质分类研究。对标准集的 Jackknife 检验分类

准确性达到 70. 92% 。实验结果表明，EBGW 方法的计算简单，包含的信息全面，能够有效地提取蛋白

质序列中蕴含的结构信息，进行寡聚蛋白质分类以及蛋白质领域相关问题的预测研究。
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