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!!摘!要"通过将蛋白质图形表示中的迭代函数推广到高维空间!提出了一种适用范围更加广泛的广义迭代函
数!该函数能反映空间中坐标不同压缩比例与不同氨基酸残基理化性质参数’应用该广义迭代函数和氨基酸残基
的某些理化指标!得到了一种新的蛋白质序列图形表示’研究结果表明!该图形表示反映了对应蛋白质序列的主要
信息’应用该蛋白质图形表示方法和相应的数值刻画!比较了#"种物种的_>F蛋白质序列相似性!并分析这些物
种的进化关系’与经典的蛋白质多重序列比对 .̂*;<-.O方法的比较结果表明!该方法对蛋白序列相似性比较和物
种进化分析是可靠且有效的’
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8!引!言

通过比较物种相关>_U和蛋白质序列的相似

性%可以在一定程度上推断出这些物种之间的进化
关系%同时也能预测新的蛋白质序列的结构与功能%
所以生物序列的相似性比较是生物信息学中重要的



基础研究课题&生物序列相似性比较的方法分为序
列比对方法与非序列比对方法)#*&生物序列的图形
表示方法作为一种非序列比对方法%具有易数学描
述(计算简单和可用于处理大数据等优点%近年来一
直受到广泛的关注&#$EB年%Y-K)+4等)!*首次采
用图形表示方法定量描述基因序列%从而为>_U
序列的分析比较提供了一种可视化方法&自此%越
来越多的图形表示方法被用来刻画和分析>_U序
列&这些>_U序列图形表示方法%首先构建数学
映射将%种核苷酸映射为%个基准向量$其次应用
迭代函数将>_U序列转换为平面或空间中的曲
线$最后通过对这些曲线进行数值刻画%从而定量地
描述对应的>_U序列以供分析&>_U序列图形
表示方法中的迭代函数通常可表示为"(K-"(U#L

’.(%其中!"(表示>_U序列中第?个核苷酸在空
间中点的坐标$.( 表示第(个核苷酸的基准向量$

-""与’""是迭代函数中的参数&-为前后两
个核苷酸在空间中点的坐标压缩比例%’为核苷酸
基准向量的参数%并且迭代函数中不同的参数对应
于不同的统计模型&例如%在文献)!&E*提出的方法
中两个参数均取#%该模型对应于等概率随机模型$
在(2//+=)$*提出的方法中两个参数均取#’!%此模型
对应于一类马尔科夫模型$在 O*等)#"*提出的方法
中两个参数均取#’J"J表示任意正整数#&

因为蛋白质序列是由!"种氨基酸残基组成的%
所以与>_U序列图形表示方法相比%蛋白质序列
的图形表示方法更加复杂&近年来%许多学者提出
了各种蛋白质的图形表示方法)##&!$*用于定量地描
述(分析和比较蛋白质序列&与>_U序列的图形
表示方法类似%在蛋白质序列的图形表示方法中%首
先确定!"种氨基酸残基所对应的向量&例如%Y2
等)#F*提出的方法中通过格雷编码表示氨基酸残基
向量$V-等)!#*(01-)等)!%*与b4等)!F*提出的方法
中通过氨基酸残基的理化性质表示氨基酸残基向
量&对于迭代函数%除了上述取相同的参数外%V-
等)!#*提出了异参数迭代函数%即

"(K-"(U#L’.(%-;’ "##

例如%在V-等)!#*提出的方法中取-KB%
和’K

#
!
$

在Y2等)!!*提出的方法中取-K!F
和’K

B
F
等&此

外%H-)等)#’*(01-)等)!%*与b4等)!F*提出了蛋白质
序列的谱图表示方法%将每个蛋白质序列转换为二
维曲线来刻画并分析蛋白质序列&该方法与前面的

方法不同之处在于%蛋白质序列谱图表示方法中迭
代函数的第一部分是刻画氨基酸残基在蛋白质序列
的位置信息%另一部分迭代函数是刻画当前位置的
氨基酸残基信息&

为了给出上述各种蛋白质图形表示方法迭代函
数的统一形式%本文提出了一种更一般的广义迭代
函数&首先%对氨基酸残基的理化指标进行归一化
处理%选取%种相关性最弱的氨基酸理化指标并将
每一种氨基酸残基映射为一个五维向量$然后%利用
广义迭代函数得到了一种新的蛋白质图形表示方
法%本文证明了该方法是非退化的%即这种图形表示
方法能避免生物序列中主要信息的丢失$最后%为了
说明该方法的可靠性和有效性%本文对#"种物种的
_>F蛋白质序列进行相似性比较和进化分析%并把
所得到的相似性结果与经典的多重序列比对的
.̂*;<-.O方法所得结果进行了比较&

9!广义迭代函数

蛋白质的图形表示方法通常是>_U序列图形
表示方法的推广%因此大部分的蛋白质图形表示方
法中的迭代函数仍然沿用公式"(K-"(U#L’.(&
然而H-)等)#’*(01-)等)!%*与b4等)!F*提出了蛋白
质的谱图表示%在他们的方法中迭代函数可表示为!

"#(K(
"!(K?(
’
(
)

"!#

因为在谱图表示中坐标的两个分量采用了两类不同
的迭代函数%因此蛋白质序列的谱图表示中的迭代
函数与一般的迭代函数"(K-"(U#L’.(是完全不
同的&本文将常用的图形表示方法中的迭代函数推
广到高维空间%提出了一种新的迭代函数!

"(K*"(U#L6.( "B#
并称之为广义迭代函数%其中*与6分别表示&
"&$##阶对角方阵&

容易看出在二维空间中%式"##是"(K*"(U#L
6.(中取*K--%6K’-时的特殊情形%其中-为二
阶单位矩阵$式"!#是"(K*"(U#L6.( 中取*K
N4-5"#%"#%6KN4-5"#%##时的特殊情形&

因为式"B#中*与6分别为&阶对角方阵%所以
一方面不仅可以对两个氨基酸残基在空间中点的坐
标选取不同的压缩比例%而且也可以对氨基酸残基
不同的理化性质指标选取不同的参数$另一方面利
用式"B#还可以把经典迭代函数与谱图迭代函数统
一起来%只需要在一个高维空间中讨论&例如%在
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V-等)!#*的文章中应用"(K
B
%"(U#L

#
!.(

给出了

蛋白质序列的二维图形表示$H-)等)#’*的文章中应

用迭代函数
"#(K(
"!(K?(
’
(
)

给出了蛋白质序列的二维谱

图表示&如果在式"B#中取*KN4-5
B
%
%B
%
%#%"" #%

6KN4-5
#
!
%#
!
%#%#" #%则显然式"B#中前两个分量

代表 V-等)!#*的结果%后两个分量代表的是H-)
等)#’*的结果&

;!蛋白质的图形表示方法

基于广义迭代函数式"B#%结合氨基酸残基的某
些理化性质%本文给出一种新的蛋白质图形表示方
法来数值刻画蛋白质序列&
;O9!确定氨基酸残基坐标

蛋白质的基本单位为氨基酸残基%蛋白质的一
级结构就是其氨基酸残基序列%蛋白质是由所含氨
基酸残基的亲水性(疏水性(带正电(带负电等理化
性质通过残基间的相互作用而折叠成立体的三级结
构&因此氨基酸残基的理化性质对描述(分析和比
较蛋白质序列(折叠(分类和功能等起到重要的作
用)!F*&在UU4,N2R数据库中收录了F%%种不同的

氨基酸残基理化指标)B"*&文献)!F*提出了分析蛋
白质序列相对重要的#!种氨基酸残基理化性质%它
们分别为侧链化学组成"712K47-.7)KQ);4<4),)/
<12;4N271-4,#(极性"Q).-++2L*4+2K2,<#(亲水性指
数"1=N+)Q-<1=4,N2R#(等电点"4;)2.27<+47Q)4,<#(
分子体积"K).27*.-+:).*K2#(极性值"Q).-+4<=
:-.*2;#(芳香性指数"-+)K-<474<=#(脂化度指数
"-.4Q1-<474<=#(氢化作用指数"1=N+)52,-<4),#(羟基
化 "1=N+)R=<14).-<4),#(PM# "G ?̂?Y#和

PM!"G_YmB#&
首先考虑到不同理化性质之间指标数值差异较

大%利用式"%#将文献)!F*中的所有理化指标归一化
到)"%#*区间上%则式"%#表示为!

)WK)UH8UH
"%#

其中!)W是归一化后所得到的指标%8 和H分别表
示!"种天然氨基酸残基的某种理化指标中的最大值
和最小值&对归一化的数据进行相关性分析后%本文
取相关性最小的亲水性指数(芳香性指数(PM# 与
PM!%并以这%种理化性质作为研究的基础%其中将
亲水性指数记为7=%将芳香性指数记为"Y&表#列
出了!"种天然氨基酸残基的%种理化指标及其归一
化后的指标%其中D#(D!(DB与D%分别表示7=("Y(

PM#与PM!利用式"%#归一化后的指标&

表9!;8种氨基酸残基的理化性质指标与其坐标分量
氨基酸残基 7= "Y PM# PM! D# D! DB D%

U #AE"" G"A##" !AB%" $AC$" "A’"" "A!!F "ACEF "A%F"
^ !AF"" G"A#E% #A’#" #"A’"" "A’’E "A#B" "A""" #A"""
> GBAF"" G"A!EF !A"$" $AE!" "A### "A""" "A%#B "AF#F
J GBAF"" G"A"C’ !A#$" $AC’" "A### "A!E" "AF!! "A%B$
I !AE"" "A%BE #AEB" $A#B" "AE## "A$!$ "A#B" "A#C’
T G"A%"" G"A"’B !AB%" $AC"" "A%FC "A!’B "ACEF "A%"%
Y GBA!"" "AB!" #AE!" $A#’" "A#%% "A’’E "A#!" "A#E’
@ %AF"" "A""# !ABC" $ACE" #A""" "ABCE "A’"’ "A%%%
‘ GBA$"" "A"%$ !A#E" EA$F" "A"C’ "A%!$ "AF## "A"’C
a BAE"" G"A""E !ABC" $AC"" "A$!! "ABFC "A’"’ "A%"%
V #A$"" G"A"%# !A!E" $A!#" "A’## "AB#% "AC!" "A!"’
_ GBAF"" G"A#BC !A"!" EAE"" "A### "A#$! "ABB’ "A"""
S G#AC"" G"A"#C #A$$" #"AC"" "AB!! "AB%C "AB"% "A$"$
b GBAF"" G"A!%C !A#’" $A#B" "A### "A"F" "AF"" "A#C’
X G%AF"" "A"’$ !A#’" $A"%" "A""" "A%CE "AF"" "A#!#
6 G"AE"" G"A#FB !A!#" $A#F" "A%## "A#’" "AF%% "A#’’
8 G"A’"" G"A!"E !ACB" #"A%B" "A%!! "A"$$ #A""" "AE!B
e %A!"" G"A#FF !AB!" $AC!" "A$C’ "A#C’ "ACCB "A%#%
O G"A$"" "A%$B !ABE" $AB$" "A%"" #A""" "A’!E "A!$E
H G#AB"" "ABE# !A!"" $A##" "ABFC "AEFC "AFBB "A#F’
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!!对于每一个氨基酸残基%利用表#中归一化后
所 得 的 指 标%将 其 映 射 为 五 维 向 量
"#%D#%D!%DB%D%#8&例如丙氨酸U的对应向量为
"#A"""%"A’""%"A!!F%"ACEF%"A%F"#8&
;O;!基于广义迭代函数图形表示

利用!A#给出的氨基酸残基坐标%给出一类新
的蛋白质图形表示!对一条含有# 个氨基酸残基的
蛋白质序列? KF#F!1F#%从坐标原点 "" K
""%"%"%"%"#8开始%当(K#%!%1%# 时%基于广义
迭代函数"(K*"(U#L6.(得到了五维空间中的#
个点%顺次连接这#L#个点%得到该蛋白质序列在
五维空间对应的曲线"""#1"#&这里"(表示第
(个点的坐标%.(表示蛋白质序列的第(个位置的
氨基酸残基对应的坐标$*KN4-5")#%)!%)B%)%%
)F#%6KN4-5"/#%/!%/B%/%%/F#是五阶对角矩阵%其
中"1)B##且若)B为#%则/B也为#$否则%/BK#
U)B&特别地本文取)#K/#K#%它们反映了氨基
酸残基的位置信息&另外%)B"BK!%B%%%F#取不尽
相同的值可以实现前后两个氨基酸残基在空间中点
的坐标有不同的压缩比例$/B"BK!%B%%%F#取不尽
相同的值可以实现氨基酸残基不同的理化性质有不
同的参数&

对于某蛋白质序列的图形表示%设对应的曲线
为"""#1"#&如果存在"#(%J## 且(;J%
使得"(K"J%则称该蛋白质序列的图形表示存在
环)!F*&在生物序列的图形表示中%为了避免生物序
列中信息的丢失%通常要求得到的生物序列图形表
示是非退化的%即图形与蛋白质序列一一对应且图
形中不含有环)!F*&

令D表示由所有蛋白质序列组成的集合%D#
表示长度为# 的蛋白质序列组成的集合%则D
K?s

#K#D#&令由上述迭代函数得到"""#1"# 是
五维空间中的一条曲线%所有这样的曲线集合记为
!#%且记!K?s

#K#!#& 现按照上述的广义迭代
函数可以定义一个映射/!D &!%它把每个蛋白
质序列映射到它所对应的五维图形曲线&

性质!!映射/!D&! 是一个单射%即蛋白质
序列与其五维图形曲线是一一对应的&

证明!对于D 中任意两条蛋白质序列D#K
F##F#!1F## 与D!KF!#F!!1F!8%如果# ;8%则显然

/"D##bKA#"A#!1A##;/"D!#bKA!"A!!1A!8%所
以不妨假设#K8%即

D#KF##F#!1F##%D!KF!#F!!1F!#&
记

("KK4,4(!F#( ;F!(5%
则由式"B#知%A#(KA!(%(K"%#%!%1%("U#$因为
F#(";F!("%所以D#(";D!("且6是非奇异的%从而"#("
K*"#("U#L6D#(";*"!("U#L6D!("K"!("%故/"D##
;/"D!#&因此映射/!D&! 是一个单射%从而
/!D&/"D#是双射%即蛋白质序列与其五维图形
曲线是一对一的&

性质"!对任意的蛋白质序列%由广义迭代函
数得到的五维图形表示不存在环&

证明!显然%由式"B#得到的任意一条蛋白质序
列的五维图形表示不可能存在环%这是因为"( 与
"J的第一个分量表示蛋白质序列位置信息%所以由
"(K"J只能推出(KJ&

性质#与性质!表明%该图形表示是非退化的%
从而不会丢失蛋白质序列的主要信息&

由于本文中矩阵*与6均为对角矩阵%有
"(K*"(U#L6.(K*(""L6"*(U#.#L

*(U!.!L1L*.(U#L.(#&
因为""K""%"%"%"%"#8%所以"( K6"*(U#.#L
*(U!.!L1L*.(U#L.(#&记第J个氨基酸残基对
应向量为

.JK"#%."J#! %."J#B %."J#% %."J#F #8%
"JK"J%C"J#! %C"J#B %C"J#% %C"J#F #8%!JK#%!%1%
则图形表示中第(个点的坐标为!
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)(U#! ?"##!
)(U#B ?"##B
)(U#% ?"##%
)(U#F ?"##F

(
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#
)!?"(U##!

)B?"(U##B

)%?"(U##%

)F?"(U##F

(
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?"(#!
?"(#B
?"(#%
?"(#F

(
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*

+

,

-

K

(
/!)(U#! ?"##! L1L)!?"(U##! L?"(#!" #
/B)(U#B ?"##B L1L)B?"(U##B L?"(#B" #
/%)(U#% ?"##% L1L)%?"(U##% L?"(#%" #
/F)(U#F ?"##F L1L)F?"(U##F L?"(#F" #

(

)

8

9

&

!!因为对于BK#%!%B%%%F%"#?"J#B ##%所以当
"1)B1#时%"1/BK#U)B1#%故

"#C"(#B #/B")(U#B L1L)BL##K/BO
#U)(B
#U)B

K

"#U)B#O
#U)(B
#U)B

K#U)(B1#%(K#%!%1$

当)BK#时%/BK#%故

"#C"(#B #(%(K#%!%1&

!!上述推导给出了该图形表示中每个点各个坐标
的取值范围&

<!图形表示在蛋白质相似性分析中的应用

为了说明上述方法的可靠性与有效性%本
文利用提出的方法比较#"种物种的 _>F蛋白
质序列"_U>YN21=N+)52,-<2;;*P*,4<F#的相
似性&#"种物种的 _>F蛋白质的相关信息见
表!&

表;!98种物种的WRC蛋白质的相关信息
物种 物种简写 中文名称 @>号"9,4S+)<‘]# 长度

Y)K);-Q42,; Y)K 人 S"B$#F C"B
S-,<+)5.)N=<2; S-, 黑猩猩 bBFC%E C"B
X-<<*;,)+:2547*; X-< 大鼠 S##CC# C"$
V*;K*;7*.*; V*; 小鼠 S"B$!# C"’
>4N2.Q14;:4+54,4-,- >4N 负鼠 S%#B"$ C"!
T-..*;5-..*; T-. 鸡 S#E$%" C"F
]);<-*+*; ]); 牛 bEF]>C C"C

-̂,4;.*Q*;/-K4.4-+4; -̂, 狗 b$00F’ C"C

>+);)Q14.-K2.-,)5-;<2+ >+) 果蝇 ]CJ"X! F’!

>-,4)+2+4) >-, 鱼 b$V@H" C"C

!!首先根据表#的结果给出!"种氨基酸残基的
五维坐标%对于迭代函数"(K*"(U#L6.(%为得到
这#"种物种最优的比较结果%经过数学方法筛选
后%本文取

*KN4-5#%#%
B
%
%#%B%" #%6KN4-5#%#%#%%#%#%" #%

即广义迭代函数为!

"(KN4-5#%#%
B
%
%#%B%" #"(U#L

N4-5#%#%
#
%
%#%#%" #.( "F#

!!对于蛋白质序列?#KF#F!1F8 和序列?!K
I#I!1I# "这里8 与# 分别表示两条序列长度%不
妨设 8 $ # #的 图 形 表 示 """#1"8 与

@"@#1@#&笔者刻画了它们的差异性&
首先计算每一个图形表示中相邻两个氨基酸残

基位点的差向量&计算公式为!

:#(K"C"(#
# UC"(U##

# %C"(#
! UC"(U##

! %C"(#
B UC"(U##

B %

C"(#
% UC"(U##

% %C"(#
F UC"(U##

F #bK"#%1"(#
! %1"(#

B %

1"(#
% %1"(#

F #%"(K#%!%1%8#%

:!(K"="(## U="(U### %="(#! U="(U##! %="(#B U
="(U##B %="(#% U="(U##% %="(#F U="(U##F #bK"#%D"(#

! %D"(#
B %

D"(#
% %D"(#

F #%"(K#%!%1%##%
其中!C"(#

B 表示第一条序列的第(个位点所对应向
量的第B个分量%="(#B 表示第二条序列的第(个位点
所对应向量的第B个分量 "BK#%!%B%%%F#& 并计
算前# 个向量之间夹角的余弦值为!

7);!(K
:#(.:!(
:#( :!(

%(K#%!%1%#&

!!然后计算第(个位点之间距离为!

3"(##%!K
#U7);!(
!

&

定义两个蛋白质序列?#KF#F!1F8 和序列?!K
I#I!1I# 的距离为!

+#%!K.
#

(K#
3"(##%!LMO 8U#" #%

其中采用参数M 来刻画不同长度序列之间的距离&
由于位点之间距离3"(##%!7 "%#) *%在此取MK#&
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利用上述数值刻画方法%笔者计算表!中#"种
物种的_>F蛋白质之间的距离%结果见表B&一般

地%!种物种之间距离越小说明这两个物种相似度
越高&

表<!采用本文方法所得的98种物种WRC蛋白质距离矩阵
物种 S-, X-< V*; >4N T-. ]); -̂, >+) >-,
Y)K #AEEE #BA$#C #FA!’F !BAE’! !’A%#C #BA’!B ##A$#F BCA"’B B"AE#F
S-, #BAF!$ #%AE#F !BABF’ !CACB! #BA%B% ##A%%" BFA$#’ !$A$"E
X-< EA$B# !$A#!! B"AEBE #’AC$E #"A""$ %CABF% B%ABE"
V*; !BA"$$ !%A"$# !"A$"$ #"A’’’ %#A$$’ !$AFE"
>4N !CAB’C !%AB%# !!A#%$ %"A#EC BFA!#"
T-. !FAF’! !%AC#B %BAB"" BEACF’
]); ’A’E$ %!ABB" B"AB%"
-̂, B$ABEF !EAF!%
>+) %BA’%!

!!观察表B可以看出%人与黑猩猩(牛与狗(大鼠
与小鼠的_>F蛋白质之间的距离相对较小"均小于
#"#%说明这些物种之间具有较高的相似性&并且上
述C种物种的_>F蛋白质之间的距离均小于!"%
说明它们之间具有一定的相似性&众所周知在表!
中的#"种物种中%上述C种物种均为哺乳类动物&

此外%在所有物种中%果蝇与其他物种之间的距
离都较大"均大于BF#%表明果蝇与其余$种物种的
生物相似性较低&由生物学知识%在这#"种物种
中%果蝇属于昆虫&这个结果符合一般生物学上的
规律&

进一步地%本文利用表!的结果%应用9STVU
方法构建了这#"种物种的进化树%结果如图#
所示&图#表明人与黑猩猩(牛与狗(大鼠与小鼠分
属于同一分支%之后它们被分入一个大的分支&在
这#"种物种中%属于哺乳类动物有人(黑猩猩(大
鼠(小鼠(牛(狗和负鼠&进化树显示与哺乳类动物
相似度比较接近的依次为鸡(鱼和果蝇&以上结果
!

符合生物学中一般的进化关系&这些结果表明该方
法在分析_>F蛋白质序列进化关系上具有一定的
可靠性与有效性&

图#!基于表B得到的#"种物种的_>F蛋白质进化树

在生物信息学中%最常用的生物序列多重比
对方法是 .̂*;<-.O 方法&为了进一步说明本文
方法 的 可 靠 性%本 文 利 用 VJTU 软 件 中 的
.̂*;<-.O方法计算了表!中#"种物种的距离矩
阵%见表%&

表B!采用KGF-’"G?所得的98种物种WRC蛋白质距离矩阵
物种 S-, X-< V*; >4N T-. ]); -̂, >+) >-,
Y)K "A"FF "AB$C "A%"$ "A%BC "AFC" "AB!% "AB%$ #A"$’ "AF’$
S-, "AB$C "A%"C "A%B$ "AF’’ "AB#% "ABB$ #A"$# "AF’$
X-< "A#$" "A%%! "AF%# "ABB% "ABC! #A"$’ "AF$#
V*; "A%B$ "AF!$ "AB%’ "AB’! #A#!$ "AFE!
>4N "AF#% "A%B# "A%B% #A#%# "AFF"
T-. "A%$C "AF!" #A#%# "AF!C
]); "A#$$ #A%#C "AFBE
-̂, #A#F’ "AFF"
>+) #A##B

!!观察表%%能看出距离最小的依然是人与黑猩
猩(牛与狗(大鼠与小鼠&果蝇与其他物种之间的距
离是最大的&利用9STVU方法与 V-<.-P软件%
笔者根据表%构建的#"种物种的进化树与图#完
全一致&这进一步说明本文的方法是可靠的和

有效的&
此外%通过计算表B与表%结果的相关系数可

以发现两个距离矩阵的整体相关系数为"A$%"!&
进一步地%逐行计算两个距离矩阵之间的相关系
数%结果见表F第一列&同样地%逐行计算已有文
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献的结果与表%结果之间的相关系数%结果 见表F&
表C!本文方法&文献方法与KGF-’"G?方法结果的相关系数

物种 本文 文献)!%* 文献)!’*"表B# 文献)!’*"表%# 文献)#E*"表B# 文献)#E*"表%# 文献)!E*"表F#
)K "A$%$ "A$B# "A$#% "A%F’ "A$B# "A’#E "A$"C
S-, "A$%’ "AE’F "A$!! "A’EC "AE%" "A’CC "ACE!
X-< "A$%’ "A$F$ "A’#’ "ABC$ "A%%F "AEBE "AC’"
V*; "AEE$ "A$%% "AC’# "A%EE "A%#$ "A%FC "AF$#
>4N "A$!$ "A’’C G"A%’F G"A!"% G"A!$E G"A%BB G"A#B%
T-. "A$B" "A$!# G G G G G
]); "A$%$ "AEC# G G G G G
-̂, "A$FB "A$!B G G G G G
>+) "A$FF "AE’B G G G G G
>,- "A$CB "A$%" G G G G G

!!观察表F可以看出%本文方法的结果与
.̂*;<-.O的结果的相关性系数相对较大%说明它们
之间具有很强的相关性&这表明本文方法与已有的
蛋白质图形表示方法相比结果更加可靠&与
.̂*;<-.O方法相比%本文方法的计算量较小%适用
于更长蛋白质序列的相似性比较&综上所述%本文
的方法对于比较生物序列的相似性是可靠的和
有效的&

B!结!论

在分析经典图形表示和谱图表示中迭代函数基
础上%本文提出了一种新的广义迭代函数"( K
*"(U#L6.(&同时%根据氨基酸残基的#!种理化
性质%经过归一化及相关性分析等数学处理选出其
中%种理化性质作为确定氨基酸残基坐标的依据&
证明了形如 "( KN4-5)#%)!%)B%)%%)F" #"(U# L
N4-5/#%/!%/B%/%%/F" #.(的广义迭代函数给出的图
形表示是非退化的%从而表明该图形表示没有蛋白
质序列信息的丢失&本文对#"种物种的_>F蛋白
质序列%应用广义迭代函数

A(KN4-5#%#%
B
%
%#%B%" #A(U#L

N4-5#%#%
#
%
%#%#%" #?(%

将每一个蛋白质序列转化为五维空间中的向量%通
过计算两个蛋白质序列对应的向量之间夹角的余弦
值得到两个图形间的距离%以此来刻画它们之的相
似程度&利用相似性结果构建了#"种物种的进化
树%进化树的结果与生物物种进化规律一致&将本
文结果(其它图形表示方法与 .̂*;<-.O方法所得到
的结果进行比较%发现本文的方法是可靠的和有
效的&

本文将已有蛋白质图形表示方法中的迭代函数

推广到高维空间%使得氨基酸残基不同理化性质对
应不同的参数统计模型%改进了已有模型单一性的
缺点&当更多氨基酸残基的理化指标融合进蛋白质
的图形表示中%如何给出合理的迭代函数中的系数
矩阵是未来研究的重点&
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)!%*01-)H%a4W%b40D_):2.!>5+-Q147+2Q+2;2,<-<4),

)/Q+)<24,;2L*2,72-,N4<;-QQ.47-<4),)(*D()*+,-.)/
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