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摘要：【目的】α-淀粉酶是一种重要淀粉水解酶，而 Ｋｍ 值

是酶反应中重要的参数，尝试建立一种利用α-淀粉酶初

级结构定量预测米氏常数 Ｋｍ 值的有效模型。【方法】通

过神经网络模型，利用 ５３５ 种氨基酸属性定量预测α-淀
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粉酶 Ａｍｙ７Ｃ及其 ５２ 个突变体反应的Ｋｍ 值，其中 ３３ 个酶用于模型训练，其余的用于模型验证。首先用双层的

２０-１ 前馈反向传播的神经网络进行预测，然后对多层神经网络模型进行筛选。【结果】５３５ 种氨基酸属性中有

１０９ 种属性可以用模型预测，其中动态属性拟合结果较好，４ 个动态氨基酸属性中有 ３ 个属性可以用于模型预

测，但拟合结果最好的氨基酸属性分别来自氨基酸理化性质和二级结构。对 ９ 种拟合和验证结果最好的氨基酸

属性进行 ７ 种多层神经网络模型拟合，结果显示增加模型的复杂度并不能提高预测结果的精准度，表明较为简

单的模型，如 ２０-１ 或 ２０-５-１ 是定量预测建模的首选。【结论】α-淀粉酶酶解反应的米氏常数 Ｋｍ ，可以利用某些

氨基酸属性通过神经网络模型进行定量预测。为今后利用酶的初级结构定量预测酶反应中各参数最适条件提

供思路。

关键词：氨基酸属性 α-淀粉酶 Ｋｍ 值 定量预测
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ｌｉｓｈｅｄ ａｎｄ ｎｅｗ ｌａｂｏｒａｔｏｒｉｅｓ ａｒｅ ｐｒｏｇｒｅｓｓｉｖｅｌｙ ｍｏｖ-
ｉｎｇ ｔｈｅｉｒ ｒｅｓｅａｒｃｈ ｆｏｃｕｓ ｏｎα-ａｍｙｌａｓｅ［１０］．Ｈｏｗｅｖｅｒ，

ｔｈｅ ｗｏｒｋｉｎｇ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ ａｎｄ ｅｎｚｙｍａｔｉｃ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ
ｗｅｒｅ ｐｏｏｒｌｙ ｄｏｃｕｍｅｎｔｅｄ．Ｉｔ ｗｏｕｌｄ ｂｅ ｆａｒ ｍｏｒｅ ｃｏｓｔ-
ｅｆｆｅｃｔｉｖｅ ｔｏ ｓｃｒｅｅｎ ｎｅｗｌｙ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｅｎｚｙｍｅｓ ｂａｓｅｄ ｏｎ
ｔｈｅｉｒ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｉｎ ｏｒｄｅｒ ｔｏ ｈａｖｅ ａ ｃｏｎｃｅｐｔ ｏｎ ｔｈｅｉｒ
ａｃｔｉｖｉｔｙ，ａｎｄ ｔｈｅｎ ｔｏ ｃｏｎｄｕｃｔ ｄｅｔａｉｌｅｄ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓ ｏｎ
ｓｅｌｅｃｔｅｄ ｃａｎｄｉｄａｔｅｓ．Ｉｎ ｔｈｉｓ ｒｅｇａｒｄ，ｔｈｅ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ

ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｉｎ ｅｎｚｙｍａｔｉｃ ｒｅａｃｔｉｏｎｓ ｉｓ ｌｉｓｔｅｄ ｏｎ ａｇｅｎ-
ｄａ．【Ａｃｈｉｅｖｅｄ ｒｅｓｅａｒｃｈ ｐｒｏｇｒｅｓｓ】Ａ ｐｏｓｓｉｂｌｅ ｗａｙ

ｐｒａｃｔｉｃｅｄ ｂｙ ｓｏｍｅ ｒｅｓｅａｒｃｈｅｒｓ ｉｎ ｂｕｉｌｄｉｎｇ ｓｕｃｈ ａｎ
ｅｎｚｙｍｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ-ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｉｓ ｔｏ ｃｏｒｒｅ-
ｌａｔｅ ｅｎｚｙｍａｔｉｃ ｆｕｎｃｔｉｏｎｓ ｗｉｔｈ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ
ｉｎ ｔｈｅ ｆｉｒｓｔ ｐｌａｃｅ，ｗｈｉｃｈ ｈａｖｅ ｂｅｅｎ ｃｏｎｄｕｃｔｅｄ ｉｎ ｃｅｌ-
ｌｕｌａｓｅｓ［１ １～ １５］ ｂｕｔ ｎｏｔ ｉｎ ａｍｙｌａｓｅｓ．【Ｃｕｒｒｅｎｔ ｅｎｔｒｙ
ｐｏｉｎｔ】Ｔｈｅ Ｍｉｃｈａｅｌｉｓ-Ｍｅｎｔｅｎ ｃｏｎｓｔａｎｔ Ｋｍ ｉｓ ａ ｖｅｒｙ
ｉｍｐｏｒｔａｎｔ ｐａｒａｍｅｔｅｒ ｉｎ ｅｎｚｙｍａｔｉｃ ｒｅａｃｔｉｏｎ，ｗｈｉｃｈ
ｎｏｔ ｏｎｌｙ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓ ａｎ ｅｎｚｙｍａｔｉｃ ｆｕｎｃｔｉｏｎ［１ ６～ １８］，ｂｕｔ
ａｌｓｏ ｍｏｒｅ ｅｘａｃｔｌｙ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓ ａ ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅｌｙ ｅｎｚｙ-
ｍａｔｉｃ ｆｕｎｃｔｉｏｎ．Ａｌｔｈｏｕｇｈ ｔｈｅ Ｋｍ ｉｓ ｉｍｐｏｒｔａｎｔ ａｎｄ
ｕｓｅｆｕｌ，ｉｔｓ ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ ｉｓ ｓｔｉｌｌ ｃｏｎｄｕｃｅｄ ｔｈｒｏｕｇｈ
ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓ ｗｉｔｈ ｒｅｓｐｅｃｔ ｔｏ ｅａｃｈ ｐａｒｔｉｃｕｌａｒ ｓｕｂ-
ｓｔｒａｔｅ．Ｔｈｅ ｒａｐｉｄ ｉｎｃｒｅａｓｅ ｏｆ ｎｅｗｌｙ ｄｅｓｉｇｎｅｄ ｅｎ-
ｚｙｍｅｓ ｌｅａｄｓ ｔｈｅ ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ ｏｆ Ｋｍ ｔｏ ｂｅ ｆａｒ ｂｅ-
ｈｉｎｄ ｔｈｅ ｎｅｅｄ．Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ ｉｔ ｗｏｕｌｄ ｂｅ ｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄ ｉｍ-
ｐｏｒｔａｎｔ ｔｏ ｆｉｎｄ ｏｕｔ ｗｈｉｃｈ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｙ ｗｏｕｌｄ
ｂｅ ｕｓｅｆｕｌ ｔｏ ｐｒｅｄｉｃｔ ｔｈｅ Ｋｍ ｏｆα-ａｍｙｌａｓｅ．【Ｃｒｉｔｉｃａｌ

ｐｒｏｂｌｅｍ ｔｏ ｂｅ ｓｏｌｖｅｄ】Ｗｅ ａｔｔｅｍｐｔ ｔｏ ｄｅｖｅｌｏｐ ｍｏｄｅｌｓ
ｔｏ ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅｌｙ ｐｒｅｄｉｃｔ ｔｈｅ Ｋｍ ｏｆα-ａｍｙｌａｓｅｓ ｗｉｔｈ
ｔｈｅ ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ａｂｏｕｔ ｔｈｅｉｒ ｐｒｉｍａｒｙ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．

１ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ ａｎｄ ｍｅｔｈｏｄｓ

１．１ Ｋｍ Ｄａｔａ
  Ｔｈｅ Ｋｍ ｄａｔａ ｏｆ α-ａｍｙｌａｓｅ ｆｒｏｍ Ｂａｃｉｌｌｕｓ
ｓｕｂｔｉｌｉｓ ＣＮ７ （Ａｍｙ７Ｃ）ａｎｄ ｉｔｓ ５２ ｍｕｔａｎｔｓ ｗｅｒｅ ｏｂ-
ｔａｉｎｅｄ ｆｒｏｍ Ｄｒ．Ｃｈｅｎｇ-ｈｕａ Ｗａｎｇ［１ ９］．

１．２ Ｐｒｅｄｉｃｔｏｒｓ
  Ｔｈｅ ＡＡｉｎｄｅｘ ｄｏｃｕｍｅｎｔｅｄ ｍｏｒｅ ｔｈａｎ ５４０ ａｍｉ-
ｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ［７］，ｏｆ ｗｈｉｃｈ ５３１ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｗｅｒｅ
ｃｈｏｓｅｎ ｉｎｃｌｕｄｉｎｇ ３９ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓ，２１９

ｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ，２７３ ｓｅｃｏｎｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ
（Ｔａｂｌｅ １）．Ｔｈｅｙ ａｒｅ ｃｏｎｓｔａｎｔｓ ｆｏｒ ｅａｃｈ ｔｙｐｅ ｏｆ ａｍｉ-
ｎｏ ａｃｉｄ，ａｎｄ ｉｎｃｌｕｄｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓ，ｓｐａｔｉａｌ

ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ，ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ，ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ ｐｒｏｐ-
ｅｒｔｉｅｓ，ｓｅｃｏｎｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ａｎｄ ｓｏ ｏｎ．Ｏｎ ｔｈｅ ｃｏｎｔｒａｒｙ，
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ａｎｏｔｈｅｒ ４ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｃａｎ ｂｅ ｃｌａｓｓｉｆｆｉｅｄ ａｓ ｄｙｎａｍｉｃ
ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ，ｂｅｃａｕｓｅ ｔｈｅｉｒ ｖａｌｕｅｓ ｆｏｒ ｅａｃｈ ｔｙｐｅ ｏｆ ａｍｉ-
ｎｏ ａｃｉｄ ａｒｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｏｎｅ ｆｒｏｍ ａｎｏｔｈｅｒ ｉｎ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ
ｅｎｚｙｍｅｓ．
  Ｔａｂｌｅ ２ ｓｈｏｗｓ ｔｈｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ ｂｅｔｗｅｅｎ ｃｏｎｓｔａｎｔ
ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｙ ＱＩＡＮ８８０１３０，ｗｈｉｃｈ ｉｓ ａｎ ａｍｉ-
ｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｙ ｒｅｌａｔｅｄ ｔｏ ｓｅｃｏｎｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｎｄ ｄｅ-
ｓｃｒｉｂｅｓ ｔｈｅ ｗｅｉｇｈｔｓ ｆｏｒ ｃｏｉｌ ａｔ ｔｈｅ ｗｉｎｄｏｗ ｐｏｓｉｔｉｏｎ
ｏｆ － ３ （ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｇｅｎｏｍｅ．ｊｐ／ａａｉｎｄｅｘ／），ａｎｄ ４
ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｗｉｔｈ ｃｈａｎｇｉｎｇ ｖａｌｕｅｓ ｉｎｃｌｕ-
ｄｉｎｇ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｎｕｍｂｅｒ，ｃｕｒｒｅｎｔ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ，ｆｕｔｕｒｅ
ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ａｎｄ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ．Ａｓ ｃａｎ ｂｅ
ｓｅｅｎ，ｔｈｅ ｐｒｏｐｅｒｔｙ ＱＩＡＮ８８０１３０ ｈａｓ ａ ｃｏｎｓｔａｎｔ ｖａｌｕｅ
（ｃｏｌｕｍｎｓ ４ ａｎｄ ５，Ｔａｂｌｅ ２）ｒｅｇａｒｄｌｅｓｓ ｏｆ ｃｈａｎｇｅｄ
ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓ （ｃｏｌｕｍｎｓ ２ ａｎｄ ３，Ｔａｂｌｅ ２）．Ｔｈｉｓ
ｗｏｕｌｄ ｉｎｔｕｉｔｉｖｅｌｙ ｎｏｔ ｒｅｆｌｅｃｔ ａ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｒｏｌｅ ｔｈａｔ ａｎ
ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｃｏｕｌｄ ｐｌａｙ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｉｎ ａｎ ｅｎ-
ｚｙｍｅ ｗｉｔｈ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｎｅｉｇｈｂｏｒｉｎｇ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ．Ｔｏ ｏ-
ｖｅｒｃｏｍｅ ｔｈｉｓ ｌｉｍｉｔａｔｉｏｎ，ｗｅ ｗｅｉｇｈ ｔｈｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ
ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｂｙ ｍｕｌｔｉｐｌｙｉｎｇ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ
（ｃｏｌｕｍｎｓ ６ ａｎｄ ７，Ｔａｂｌｅ ２）．Ｔｈｅ ｃｕｒｒｅｎｔ ｃｏｍｐｏｓｉ-
ｔｉｏｎ （ｃｏｌｕｍｎｓ ８ ａｎｄ ９，Ｔａｂｌｅ ２）ｉｓ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｂｙ ｔｈｅ
ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ａ ｔｙｐｅ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ｄｉｖｉｄｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｔｏｔａｌ
ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ｉｎ ａｎ ｅｎｚｙｍｅ，ａｎｄ ｔｈｅ ｆｕｔｕｒｅ
ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ （ｃｏｌｕｍｎｓ １０ ａｎｄ １１，Ｔａｂｌｅ ２）ｉｓ ｃａｌｃｕ-
ｌａｔｅｄ ａｃｃｏｒｄｉｎｇ ｔｏ ｔｈｅ ｍｕｔａｔｉｎｇ ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ［２０］ ａｔ ｈｔ-
ｔｐ：／／ｗｗｗ．ｎｅｒｃ-ｎｆｂ．ａｃ．ｃｎ／ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ／ｆｃ．ｈｔｍ．
Ｓｔｉｌｌ，ｔｈｅ ｖａｌｕｅｓ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｐｒｏｂａｂｉｌｉ-
ｔｙ ａｒｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｗｉｔｈ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｃｏｍｐｏｓｉ-
ｔｉｏｎｓ ａｎｄ ｅａｃｈ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｌｏｃａｔｅｄ ｉｎ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｐｏｓｉ-
ｔｉｏｎ，ｗｈｉｃｈ ａｒｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ａｃｃｏｒｄｉｎｇ ｔｏ ｔｈｅ ｅｑｕａｔｉｏｎ，

ｒ！／（ｑ ０！×ｑ １！×…×ｑｎ！）×ｒ！／（ｒ １！×ｒ ２！×
…×ｒｎ！）×ｎ－ｒ ，ｗｈｅｒｅ！ ｉｓ ｔｈｅ ｆａｃｔｏｒｉａｌ，ｒ ｉｓ ｔｈｅ
ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ａ ｔｙｐｅ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ，ｑ ｉｓ ｔｈｅ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ
ｐａｒｔｉｔｉｏｎｓ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｓａｍｅ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ａｎｄ

ｎ ｉｓ ｔｈｅ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ｐａｒｔｉｔｉｏｎｓ ｉｎ ｔｈｅ ｐｒｏｔｅｉｎ ｆｏｒ ａ ｔｙｐｅ
ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ［４］，ａｎｄ ｃａｎ ｂｅ ａｖａｉｌａｂｌｅ ａｔ ｈｔｔｐ：／／

ｗｗｗ．ｎｅｒｃ-ｎｆｂ．ａｃ．ｃｎ／ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ／ｄｐ．ｈｔｍ．
１．３ Ｐｒｅｄｉｃｔｉｖｅ ｍｏｄｅｌ
  Ａｓ ｔｈｅｒｅ ｍａｙ ｂｅ ｖａｒｉｏｕｓ ｌｉｎｅａｒ ａｎｄ ｎｏｎｌｉｎｅａｒ
ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｙ ａｎｄ
Ｋｍ ｖａｌｕｅ ｏｆα-ａｍｙｌａｓｅ，ｗｅ ｕｓｅｄ ａ ２０-１ ｆｅｅｄ ｆｏｒｗａｒｄ
ｂａｃｋｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ （Ｆｉｇｕｒｅ １）ｔｏ ａｃ-
ｃｏｕｎｔ ｆｏｒ ｔｈｅｓｅ ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ-ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｒｅｌａ-
ｔｉｏｎｓｈｉｐｓ［２１］．Ｉｎ ｔｈｉｓ ｍｏｄｅｌ，ｔｈｅ ｆｉｒｓｔ ｌａｙｅｒ ｃｏｎｔａｉｎｅｄ
２０ ｎｅｕｒｏｎｓ ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ ｔｏ ２０ ｉｎｐｕｔｓ，ｗｈｉｃｈ ｃｏｕｌｄ
ｂｅ ａｎｙ ｐｉｅｃｅ ｏｆ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｒｅｌａｔｅｄ ｔｏ ２０ ｔｙｐｅｓ ｏｆ ａｍｉ-
ｎｏ ａｃｉｄｓ ｉｎα-ａｍｙｌａｓｅ．Ｔｈｅ ｓｅｃｏｎｄ ｌａｙｅｒ ｃｏｎｔａｉｎｅｄ
ｏｎｅ ｎｅｕｒｏｎ ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ ｔｏ ｏｎｅ ｏｕｔｐｕｔ ｔｈａｔ ｉｓ Ｋｍ
ｖａｌｕｅ．Ｔｈｅ ｔｒａｎｓｆｅｒ ｆｕｎｃｔｉｏｎｓ ｗｅｒｅ ｔａｎ-ｓｉｇｍｏｉｄ ａｎｄ
ｌｉｎｅａｒ ｆｏｒ ｔｗｏ ｌａｙｅｒｓ，ａｎｄ ｌｏｇ-ｓｉｇｍｏｉｄ ｆｏｒ ｏｕｔｐｕｔ．
Ｔｈｅ ｔｒａｉｎｉｎｇ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ ｗａｓ ｔｈｅ ｒｅｓｉｌｉｅｎｔ ｂａｃｋｐｒｏｐａ-
ｇａｔｉｏｎ，ｗｈｉｃｈ ｗａｓ ｔｈｅ ｆａｓｔｅｓｔ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ ｏｎ ｐａｔｔｅｒｎ
ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎ ｉｎ ＭａｔＬａｂ［９］．Ａｃｔｕａｌｌｙ，ｔｈｅｒｅ ａｒｅ ｍａｎｙ
ｖａｒｉａｎｔｓ ｆｏｒ ｓｕｃｈ ａ ２０-ｉｎｐｕｔ ａｎｄ １-ｏｕｔｐｕｔ ｆｅｅｄｆｏｒ-
ｗａｒｄ ｂａｃｋ-ｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ，ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ ｗｅ
ｔｅｓｔｅｄ ａｎｄ ｃｏｍｐａｒｅｄ ｗｉｔｈ ｓｅｖｅｒａｌ ｍｏｒｅ ｃｏｍｐｌｉｃａｔｅｄ
ａｎｄ ｓｏｐｈｉｓｔｉｃａｔｅｄ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ ｍｏｄｅｌｓ ｉｎｃｌｕｄｉｎｇ
２０-５-１，２０-１０-１，２０-１０-５-１，２０-３０-５-１，２０-３０-１０-１，２０-
３０-１０-５-１ ａｎｄ ２０-３０-２０-１０-５-１ ｆｏｒ ９ ｓｅｌｅｃｔｅｄ ａｍｉｎｏ
ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ．
１．４ Ｔｒａｉｎｉｎｇ ａｎｄ ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ
  Ｏｆα-ａｍｙｌａｓｅ Ａｍｙ７Ｃ ａｎｄ ｉｔｓ ５２ ｍｕｔａｎｔｓ，３３
ｓｅｒｖｅｄ ａｓ ｔｒａｉｎｉｎｇ ｇｒｏｕｐ ｔｏ ｇｅｎｅｒａｔｅ ｔｈｅ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔ-
ｗｏｒｋ ｍｏｄｅｌ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ，ｗｅｉｇｈｔｓ ａｎｄ ｂｉａｓｅｓ，ａｎｄ ２０
ｗｅｒｅ ｕｓｅｄ ａｓ ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ ｇｒｏｕｐ ｔｏ ｖａｌｉｄａｔｅ ｔｈｅ ｍｏｄｅｌ
ｗｉｔｈ ｔｒａｉｎｅｄ ｗｅｉｇｈｔｓ ａｎｄ ｂｉａｓｅｓ．Ｔｈｅ ａｂｏｖｅ ａｐｐｒｏａ-
ｃｈｅｓ ｗｅｒｅ ａｐｐｌｉｅｄ ｔｏ ｅａｃｈ ｐｒｅｄｉｃｔｏｒ ｌｉｓｔｅｄ ｉｎ Ｔａｂｌｅ １
ｉｎ ｏｒｄｅｒ ｔｏ ｃｏｍｐａｒｅ ｔｈｅｉｒ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓ ｓｔａｔｉｓｔｉｃａｌｌｙ．

Ｔａｂｌｅ １ Ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ａｎｄ ｔｈｅｉｒ ｓｃｒｅｅｎｅｄ ｒｅｓｕｌｔｓ

Ｇｒｏｕｐ Ｎｕｍｂｅｒ Ｓｔａｔｅ Ｒｅｌａｔｅｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ Ｗｅｂｓｉｄｅ ａｖａｉｌａｂｌｅ
Ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ｎｏｎ-
ｃｏｎｖｅｒｇｅｎｔ
ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ

Ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ
ｃｏｎｖｅｒｇｅｎｔ
ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ

Ⅰ ３９ Ｃｏｎｓｔａｎｔ Ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｇｅｎｏｍｅ．ｊｐ／ａａｉｎｄｅｘ／ ３８ １

Ⅱ ２１９ Ｃｏｎｓｔａｎｔ Ｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｙ ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｇｅｎｏｍｅ．ｊｐ／ａａｉｎｄｅｘ／ １７６ ４３

Ⅲ ２７３ Ｃｏｎｓｔａｎｔ Ｓｅｃｏｎｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｇｅｎｏｍｅ．ｊｐ／ａａｉｎｄｅｘ／ ２１１ ６２

Ⅳ ４ Ｄｙｎａｍｉｃ Ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｒ ｄｉｓｔｒｉｂｕ-
ｔｉｏｎ

ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｎｅｒｃ-ｎｆｂ．ａｃ．ｃｎ／ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ／ｆｃ．ｈｔｍ
ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｎｅｒｃ-ｎｆｂ．ａｃ．ｃｎ／ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ／ｄｐ．ｈｔｍ １ ３

８５６ Ｇｕａｎｇｘｉ Ｓｃｉｅｎｃｅｓ，Ｖｏｌ·２１ Ｎｏ·６，Ｄｅｃｅｍｂｅｒ ２０１４



Ｔａｂｌｅ ２ Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｃｏｎｓｔａｎｔ ｐｒｏｐｅｒｔｙ （ＱＩＡＮ８８０１３０）ａｎｄ ｄｙｎａｍｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ （Ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ Ｎｕｍｂｅｒ，ＣＣ，ＦＣ ａｎｄ ＤＰ）ｉｎ Ａｍｙ７Ｃ

ａｎｄ ｉｔｓ Ａ２７０Ｔ ｍｕｔａｎｔ

Ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ
氨基酸

Ｎｏ． ＱＩＡＮ８８０１３０ ＱＩＡＮ８８０１３０×Ｎｏ． ＣＣ（％） ＦＣ（％） ＤＰ

Ａｍｙ７Ｃ Ａ２７０Ｔ Ａｍｙ７Ｃ Ａ２７０Ｔ Ａｍｙ７Ｃ Ａ２７０Ｔ Ａｍｙ７Ｃ Ａ２７０Ｔ Ａｍｙ７Ｃ Ａ２７０Ｔ Ａｍｙ７Ｃ Ａ２７０Ｔ

Ａ ３７ ３６ －０．１９ －０．１９ －７．０３ －６．８４ ８．６２ ８．３９ ７．２８ ７．２３ ０．０１８５ ０．０２０１
Ｒ １８ １８ －０．０７ －０．０７ －１．２６ －１．２６ ４．２０ ４．２０ ７．３３ ７．３４ ０．０３１２ ０．０３１２
Ｎ ３９ ３９ ０．１７ ０．１７ ６．６３ ６．６３ ９．０９ ９．０９ ４．６３ ４．６４ ０．００３１ ０．００３１
Ｄ ２９ ２９ －０．２７ －０．２７ －７．８３ －７．８３ ６．７６ ６．７６ ４．７８ ４．７７ ０．００６９ ０．００６９
Ｃ １ １ ０．４２ ０．４２ ０．４２ ０．４２ ０．２３ ０．２３ ２．７８ ２．７８ １．００００ １．００００
Ｅ １８ １８ －０．２９ －０．２９ －５．２２ －５．２２ ４．２０ ４．２０ ４．２１ ４．２０ ０．０３８９ ０．０３８９
Ｑ ２１ ２１ －０．２２ －０．２２ －４．６２ －４．６２ ４．９０ ４．９０ ２．７１ ２．７１ ０．００６２ ０．００６２
Ｇ ３７ ３７ ０．１７ ０．１７ ６．２９ ６．２９ ８．６２ ８．６２ ６．７３ ６．７１ ０．００５６ ０．００５６
Ｈ １４ １４ ０．１７ ０．１７ ２．３８ ２．３８ ３．２６ ３．２６ ４．２１ ４．２１ ０．００１０ ０．００１０
Ｉ ２３ ２３ －０．３４ －０．３４ －７．８２ －７．８２ ５．３６ ５．３６ ５．１４ ５．１６ ０．０１１２ ０．０１１２
Ｌ ２３ ２３ －０．２２ －０．２２ －５．０６ －５．０６ ５．３６ ５．３６ ７．００ ７．００ ０．０４６０ ０．０４６０
Ｋ １８ １８ ０ ０ ０ ０ ４．２０ ４．２０ ４．４１ ４．４２ ０．０８３１ ０．０８３１
Ｍ ８ ８ －０．５３ －０．５３ －４．２４ －４．２４ １．８６ １．８６ １．４２ １．４２ ０．２２４３ ０．２２４３
Ｆ １３ １３ －０．３１ －０．３１ －４．０３ －４．０３ ３．０３ ３．０３ ２．４６ ２．４６ ０．０４６３ ０．０４６３
Ｐ １２ １２ ０．１４ ０．１４ １．６８ １．６８ ２．８０ ２．８０ ４．８８ ４．８８ ０．１２４１ ０．１２４１
Ｓ ３９ ３９ ０．２２ ０．２２ ８．５８ ８．５８ ９．０９ ９．０９ ８．４２ ８．４３ ０．００６４ ０．００６４
Ｔ ２７ ２８ ０．１ ０．１ ２．７ ２．８ ６．２９ ６．５３ ６．８１ ６．８６ ０．０１６１ ０．０５００
Ｗ １２ １２ －０．１５ －０．１５ －１．８ －１．８ ２．８０ ２．８０ ０．６９ ０．６９ ０．０３１０ ０．０３１０
Ｙ １９ １９ －０．０２ －０．０２ －０．３８ －０．３８ ４．４３ ４．４３ ３．３２ ３．３２ ０．０８５２ ０．０８５２
Ｖ ２１ ２１ －０．３３ －０．３３ －６．９３ －６．９３ ４．９０ ４．９０ ６．５０ ６．４８ ０．００５３ ０．００５３

ＱＩＡＮ８８０１３０ ｉｓ ａｎ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｙ ｒｅｌａｔｅｄ ｔｏ ｓｅｃｏｎｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｎｄ ｄｅｓｃｒｉｂｅｓ ｔｈｅ ｗｅｉｇｈｔｓ ｆｏｒ ｃｏｉｌ ａｔ ｔｈｅ ｗｉｎｄｏｗ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆ －３ （ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．

ｇｅｎｏｍｅ．ｊｐ／ａａｉｎｄｅｘ／）．Ｎｏ．，Ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ；ＣＣ（％），Ｃｕｒｒｅｎｔ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ；ＦＣ（％），Ｆｕｔｕｒｅ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ；ＤＰ，

Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ．

１．５ Ｓｔａｔｉｓｔｉｃｓ
  Ｆｏｒ ｅａｃｈ ｐｒｅｄｉｃｔｏｒ，ｏｎｅ ｈｕｎｄｒｅｄ ｔｒａｉｎｉｎｇｓ ｗｅｒｅ
ｃｏｎｄｕｃｔｅｄ，ａｎｄ ｔｈｅ ｏｂｔａｉｎｅｄ １００ ｓｅｔｓ ｏｆ ｗｅｉｇｈｔｓ ａｎｄ
ｂｉａｓｅｓ ｗｅｒｅ ｕｓｅｄ ｔｏ ｐｒｅｄｉｃｔ Ｋｍ １００ ｔｉｍｅｓ，ａｎｄ ｔｈｅ
ｒｅｓｕｌｔｓ ｗｅｒｅ ｐｒｅｓｅｎｔｅｄ ａｓ ｍｅｄｉａｎ ｗｉｔｈ ｉｎｔｅｒｑｕａｒｔｉｌｅ．
Ｔｈｅ ｌｉｎｅａｒ ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ ａｎｄ Ｗｉｌｃｏｘｏｎ Ｓｉｇｎｅｄ Ｒａｎｋ
Ｔｅｓｔ ｗｅｒｅ ｕｓｅｄ ｔｏ ｃｏｍｐａｒｅ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄＫｍ ｖａｌｕｅｓ ｗｉｔｈ
ｒｅｃｏｒｄｅｄ ｏｎｅｓ，ａｎｄ Ｋｒｕｓｋａｌ-Ｗａｌｌｉｓ Ｏｎｅ Ｗａｙ Ａｎａｌｙ-
ｓｉｓ ｏｆ Ｖａｒｉａｎｃｅ ｏｎ Ｒａｎｋｓ ｗａｓ ｕｓｅｄ ｔｏ ｃｏｍｐａｒｅ ｔｈｅ
ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｒｅｓｕｌｔｓ ａｍｏｎｇ ｇｒｏｕｐｓ．Ｐ ＜０．０５ ｉｓ ｃｏｎｓｉｄ-
ｅｒｅｄ ｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔ．

２ Ｒｅｓｕｌｔｓ

  Ａｍｏｎｇ ５３５ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ，１０９ ｏｎｅｓ ｃａｎ
ｃｏｎｖｅｒｇｅ ｄｕｒｉｎｇ ｔｈｅ ｆｉｔ，ｉｎｃｌｕｄｉｎｇ １ ｃｏｎｓｔａｎｔ ｃｏｍｐｏ-
ｓｉｔｉｏｎ，４３ ｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ，６７ ｓｅｃｏｎｄ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ａｎｄ ３ ｄｙｎａｍｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ（Ｔａｂｌｅ １）．Ｔｈｕｓ
ｔｈｅｓｅ １０９ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｃａｎ ｓｅｒｖｅ ａｓ ｐｒｅｄｉｃｔｏｒｓ ｔｏ ｑｕａｎ-
ｔｉｔａｔｉｖｅｌｙ ｐｒｅｄｉｃｔ ｔｈｅ Ｋｍ ｏｆ ａｍｙｌａｓｅｓ，ｓｕｇｇｅｓｔｉｎｇ
ｔｈａｔ ｔｈｅ Ｍｉｃｈａｅｌｉｓ-Ｍｅｎｔｅｎ ｋｉｎｅｔｉｃｓ ｉｎ ｅｎｚｙｍａｔｉｃ ｒｅ-
ａｃｔｉｏｎ ｍａｙ ｂｅ ｒｅｌａｔｅｄ ｔｏ ｔｈｅｍ，ｂｙ ｗｈｉｃｈ ｗｅ ｃａｎ
ｂｕｉｌｄ ａ ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅ ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ．Ａｌｓｏ，ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｉｎ
ｔａｂｌｅ １ ｉｎｄｉｃａｔｅ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｄｙｎａｍｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｇｉｖｅ ｂｅｔ-
ｔｅｒ ｃｏｎｓｑｕｅｎｃｅｓ ｗｉｔｈ ３ ｃｏｎｖｅｒｇｅｄ ｏｕｔ ｏｆ ４ ｉｎ ｔｗｏ-
ｌａｙｅｒ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ ｍｏｄｅｌ．

  Ｆｉｇ．１ ２０-１ ｆｅｅｄｆｏｒｗａｒｄ ｂａｃｋｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ

ｔｏ ｍｏｄｅｌ ｔｈｅ ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｂｅｔｗｅｅｎ ２０ ｐｉｅｃｅｓ ｏｆ ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｎ

ｐｒｉｍａｒｙ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ａｍｙｌａｓｅ

  Ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｅｅｓ ａｒｅ ｌａｂｅｌｅｄ ｕｓｉｎｇ ｔｈｅ ｓｙｍｂｏｌｓ ｏｆ

２０ ｔｙｐｅｓ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ｉｔｓ Ｋｍ．Ｅａｃｈ ｈｅｘａｇｏｎ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓ ａ

ｎｅｕｒｏｎ．ＩＷ｛１｝ｉｓ ｔｈｅ ｉｎｐｕｔ ｗｅｉｇｈｔｓ，ＬＷ｛２，１｝ ｉｓ ｔｈｅ ｌａｙｅｒ

ｗｅｉｇｈｔｓ ｔｏ ｔｈｅ ｓｅｃｏｎｄ ｌａｙｅｒ ｆｒｏｍ ｔｈｅ ｆｉｒｓｔ ｌａｙｅｒ．ｂ｛１｝ａｎｄ ｂ｛２｝

ａｒｅ ｔｈｅ ｂｉａｓｅｓ ｒｅｌａｔｅｄ ｔｏ ｅａｃｈ ｎｅｕｒｏｎ ａｔ ｔｈｅ ｆｉｒｓｔ ａｎｄ ｓｅｃｏｎｄ

ｌａｙｅｒｓ．

  Ｆｉｇｕｒｅ ２ ｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅｓ ｔｈｅ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｒｅｓｕｌｔｓ ｆｏｒ
Ｋｍ ｖａｌｕｅｓ ｏｆα-ａｍｙｌａｓｅ ａｎｄ ｉｔｓ ｍｕｔａｎｔｓ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｉｎ
ｔｒａｉｎｉｎｇ （ａ）ａｎｄ ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ （ｂ）ｂｙ １０９ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ
ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｕｓｉｎｇ ２０-１ ｆｅｅｄｆｏｒｗａｒｄ ｂａｃｋｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎ
ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ．Ｗｅ ｕｓｅｄ ｆｏｕｒ ｉｎｄｉｃａｔｅｓ ｔｏ ｐｒｅｓｅｎｔ
ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ：１）Ｒ ｖａｌｕｅ ｉｓ ｔｈｅ ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ
ｉｎ ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ｒｅｃｏｒｄｅｄ ａｎｄ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ Ｋｍ
ｖａｌｕｅｓ，ｗｈｉｃｈ ｒｅｆｌｅｃｔｓ ｔｈｅ ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ ｔｅｎｄｅｎｃｙ ｏｆ
ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｒｅｓｕｌｔｓ；２）Ｐ ｖａｌｕｅ ｉｓ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｆｒｏｍ Ｗｉｌｃ-
ｏｘｏｎ Ｓｉｇｎｅｄ Ｒａｎｋ Ｔｅｓｔ，ｗｈｉｃｈ ｒｅｆｌｅｃｔｓ ｔｈｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ
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  Ｆｉｇｕｒｅ ２ Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｒｅｓｕｌｔｓ ｆｏｒＫｍ ｖａｌｕｅｓ ｏｆα-ａｍｙｌａｓｅ ａｎｄ ｉｔｓ ｍｕｔａｎｔｓ ｂｙ １０９ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｕｓｉｎｇ ２０-１ ｆｅｅｄｆｏｒｗａｒｄ

ｂａｃｋｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ

  （ａ）Ｔｒａｉｎｉｎｇ；（ｂ）Ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ；Ｒ ，Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ ｉｎ ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ｒｅｃｏｒｄｅｄ ａｎｄ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ Ｋｍ ｖａｌｕｅｓ；Ｐ，Ｐ ｖａｌｕｅ

ｆｒｏｍ Ｗｉｌｃｏｘｏｎ Ｓｉｇｎｅｄ Ｒａｎｋ Ｔｅｓｔ；Ｎｏ ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ，Ｐｅｒｃｅｎｔａｇｅ ｏｆ ａｍｙｌａｓｅ ｎｕｍｂｅｒ ｔｏ ｂｅ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｃｏｒｒｅｃｔｌｙ；ＣＶ，Ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ ｏｆ ｖａｒｉａ-
ｔｉｏｎ．

ｂｅｔｗｅｅｎ ｒｅｃｏｒｄｅｄ ａｎｄ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ Ｋｍ ｖａｌｕｅｓ；３）Ｎｏ
ｄｅｆｆｅｒｅｎｃｅ ｉｓ ｔｈｅ ｐｅｒｃｅｎｔａｇｅ ｏｆ ａｍｙｌａｓｅｓ ｗｈｏｓｅ Ｋｍ
ｖａｌｕｅ ｉｓ ｃｏｒｒｅｃｔｌｙ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ；４）ＣＶ ｉｓ ｔｈｅ ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ
ｏｆ ｖａｒｉａｔｉｏｎ，ｗｈｉｃｈ ｒｅｆｌｅｃｔｓ ｔｈｅ ｄｅｇｒｅｅ ｏｆ ｖａｒｉａｔｉｏｎ．
Ａｓ ｃａｎ ｂｅ ｓｅｅｎ ｉｎ Ｆｉｇｕｒｅ ２，ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ
ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｇｉｖｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｒｅｓｕｌｔｓ．Ｖｅｒｙ

ｇｏｏｄ ｒｅｓｕｌｔｓ ｗｅｒｅ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｆｒｏｍ ｔｒａｉｎｉｎｇ，ｆｏｒ ｅｘａｍ-
ｐｌｅ，ｔｈｅ ｒａｎｇｅ ｉｓ ０．３２５～０．９８８ ｆｏｒＲ ｖａｌｕｅ，０．１３３～
１．００ ｆｏｒ Ｐ ｖａｌｕｅ，１８．１８％～９６．９７％ ｆｏｒ ｔｈｅ ｃｏｒｒｅｃｔ-
ｌｙ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ａｍｙｌａｓｅｓ ａｎｄ ０．３４％～３８．３５％ ｆｏｒ ｔｈｅ
ＣＶ．Ｉｎ ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ，ｔｈｅ ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ｒｅｖｅａｌｅｄ
ｎｏｔ ｓｏ ｇｏｏｄ，ｅｓｐｅｃｉａｌｌｙ ｆｏｒ ｔｈｅＲ ｖａｌｕｅ．

０６６ Ｇｕａｎｇｘｉ Ｓｃｉｅｎｃｅｓ，Ｖｏｌ·２１ Ｎｏ·６，Ｄｅｃｅｍｂｅｒ ２０１４



  Ｂａｓｅｄ ｏｎ ｔｈｅ ａｂｏｖｅ ｒｅｓｕｌｔｓ，ｗｅ ｆｕｒｔｈｅｒ ｔｅｓｔ ｔｈｅ
ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ ｍｏｄｅｌｓ ｏｎ ｔｈｅ ｐｒｅ-
ｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ ａｍｙｌａｓｅ Ｋｍ ．Ｆｉｇｕｒｅｓ ３ ａｎｄ ４ ｓｈｏｗ ｔｗｏ
ｔｙｐｅｓ ｏｆ ｒｅｓｕｌｔｓ：（ｉ）ｈｏｗ ｍａｎｙ ｌａｙｅｒｓ ａｎｄ ｎｅｕｒｏｎｓ
ｗｏｒｋ ｂｅｓｔ ｗｉｔｈ ｎｉｎｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ；ａｎｄ （ｉｉ）

ｗｈｉｃｈ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｙ ｗｏｒｋｓ ｂｅｓｔ ｗｉｔｈ ｅｉｇｈｔ
ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ ｍｏｄｅｌｓ．Ａｓ ｃａｎ ｂｅ ｓｅｅｎ ｆｒｏｍ Ｆｉｇｕｒｅ
３，ｔｈｅ ｉｎｃｒｅａｓｅ ｉｎ ｃｏｍｐｌｅｘｉｔｙ ｏｆ ｐｒｅｄｉｃｔｉｖｅ ｍｏｄｅｌｓ ｉｎ-
ｃｒｅａｓｅｄ ｔｈｅＲ ｖａｌｕｅ （Ｐ ＜０．００１）ｂｕｔ ｄｉｄ ｎｏｔ ａｆｆｅｃｔ
ｔｈｅ Ｐ ｖａｌｕｅ （Ｐ ＝０．３０２）ｆｏｒ ｔｈｅ ｔｒａｉｎｉｎｇ．Ｏｎ ｔｈｅ
ｃｏｎｔｒａｒｙ，ｔｈｅ ｉｎｃｒｅａｓｅ ｉｎ ｃｏｍｐｌｅｘｉｔｙ ｏｆ ｐｒｅｄｉｃｔｉｖｅ
ｍｏｄｅｌｓ ｄｉｄ ｎｏｔ ａｆｆｅｃｔ ｔｈｅＲ ｖａｌｕｅ （Ｐ ＝０．１０４）ｂｕｔ
ｄｅｃｒｅａｓｅｄ ｔｈｅ Ｐ ｖａｌｕｅ （Ｐ ＜０．００１）ｆｏｒ ｔｈｅ ｖａｌｉｄａ-
ｔｉｏｎ．Ｆｉｇｕｒｅ ４ ｄｉｓｐｌａｙｓ ｔｈｅ ｃｏｍｐｏｒｉｓｏｎ ｏｆ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ
ｒｅｓｕｌｔｓ ｆｒｏｍ ｎｉｎｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｓｅｌｅｃｔｅｄ，ｏｆ
ｗｈｉｃｈ ｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｌｙ ｓｔａｔｉｓｔｉｃａｌ ｄｉｆｅｒｅｎｃｅ ｗａｓ ｆｏｕｎｄ ｉｎ
Ｐ ｖａｌｕｅｓ ｏｆ ｔｈｅ ｔｒａｉｎｉｎｇ （Ｐ ＝０．０４６）ｂｕｔ ｎｏｔ ｉｎ Ｒ
ｖａｌｕｅｓ ｏｆ ｂｏｔｈ ｔｒａｉｎｉｎｇ ａｎｄ ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ （Ｐ ＝０．８３４
ａｎｄ Ｐ ＝０．０５３）ａｓ ｗｅｌｌ ａｓ Ｐ ｖａｌｕｅｓ ｉｎ ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ （Ｐ
＝０．２４５）．

  Ｆｉｇｕｒｅ ３ Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｒｅｓｕｌｔｓ ｆｏｒ Ｋｍ ｖａｌｕｅｓ ｏｆα-ａｍｙｌａｓｅ

ａｎｄ ｉｔｓ ｍｕｔａｎｔｓ ｂｙ ｅｉｇｈｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ ｍｏｄｅｌｓ

  （ａ）Ｔｒａｉｎｉｎｇ；（ｂ）Ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ；Ｒ ，Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ ｉｎ

ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ｒｅｃｏｒｄｅｄ ａｎｄ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ Ｋｍ ｖａｌｕｅｓ；Ｐ，Ｐ

ｖａｌｕｅ ｆｒｏｍ Ｗｉｌｃｏｘｏｎ Ｓｉｇｎｅｄ Ｒａｎｋ Ｔｅｓｔ．

  Ｆｉｇｕｒｅ ４ Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｒｅｓｕｌｔｓ ｆｏｒ Ｋｍ ｖａｌｕｅｓ ｏｆα-ａｍｙｌａｓｅ

ａｎｄ ｉｔｓ ｍｕｔａｎｔｓ ｂｙ ｎｉｎｅ ａｎｉｍｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｉｎ ｍｕｌｔｉ-ｌａｙｅｒ

ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ ｍｏｄｅｌｓ

  （ａ）Ｔｒａｉｎｉｎｇ；（ｂ）Ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ；Ｒ ，Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ ｉｎ

ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ｒｅｃｏｒｄｅｄ ａｎｄ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｋｍ ｖａｌｕｅｓ；Ｐ，Ｐ ｖａｌ-
ｕｅ ｆｒｏｍ Ｗｉｌｃｏｘｏｎ Ｓｉｇｎｅｄ Ｒａｎｋ Ｔｅｓｔ．

３ Ｄｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

  Ｃｕｒｒｅｎｔｌｙ，ｉｎｔｒｉｇｕｒｉｎｇ ｉｎｔｅｒｅｓｔｓ ａｒｅ ｆｏｃｕｓｉｎｇ ｏｎ
ｔｈｅｒｍｏｓｔａｂｉｌｉｔｙ ａｎｄ ａｃｔｉｖｉｔｙ ｏｆ ａ Ｃａ-ｉｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔα-
ａｍｙｌａｓｅ ｆｒｏｍ Ｂａｃｉｌｌｕｓ ｓｕｂｔｉｌｉｓ ＣＮ７［２２］，ｗｈｏｓｅ ｍｕ-
ｔａｎｔｓ ｈａｖｅ ｂｅｅｎ ｅｎｇｉｎｅｅｒｅｄ ｂｙ ｃｏｍｂｉｎａｔｏｒｉａｌ ｃｏｅ-
ｖｏｌｖｉｎｇ-ｓｉｔｅ ｓａｔｕｒａｔｉｏｎ ｍｕｔａｇｅｎｅｓｉｓ［２３］．Ｔｈｅ ｆｅｅｄｆｏｒ-
ｗａｒｄ ｂａｃｋｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ ｉｓ ｐｏｗｅｒｆｕｌ
ｍｏｄｅｌ ｆｏｒ ｍｏｄｅｌｉｎｇ，ｂｙ ｗｈｉｃｈ ５３５ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐ-
ｅｒｔｉｅｓ ｗｅｒｅ ｕｓｅｄ ｔｏ ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅｌｙ ｐｒｅｄｉｃｔ Ｋｍ ｖａｌｕｅ
ｏｆα-ａｍｙｌａｓｅ Ａｍｙ７Ｃ ａｎｄ ｉｔｓ ５２ ｍｕｔａｎｔｓ．Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ
ｓｈｏｗ ｔｈａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｐｒｅｄｉｃｔｏｒｓ ｇｉｖｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｒｅｓｕｌｔｓ
ａｎｄ ｔｈａｔ １０９ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｓｃｒｅｅｎｅｄ ｃａｎ ｗｏｒｋ ａｓ ｐｒｅｄｉｃ-
ｔｏｒ．Ｉｎ ｇｅｎｅｒａｌ，ｔｈｅ ｄｙｎａｍｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ａｍｉｎｏ
ａｃｉｄｓ ｇｉｖｅ ｂｅｔｔｅｒ ｒｅｓｕｌｔｓ ｂｅｃａｕｓｅ ｔｈｒｅｅ ｏｕｔ ｏｆ ｆｏｕｒ
ｃａｎ ｃｏｎｖｅｒｇｅ ｉｎ ｔｈｅ ｐｒｅｄｉｃｔｉｖｅ ｍｏｄｅｌｓ．Ｔｈｉｓ ｉｓ ｒｅａ-
ｓｏｎａｂｌｅ ｆｏｒ ｔｈｅｙ ａｒｅ ｓｕｂｊｅｃｔ ｔｏ ｔｈｅ ｌｅｎｇｔｈ ｏｆ ｅｎ-
ｚｙｍｅ，ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆ ｅａｃｈ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ，ａｎｄ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔ ａ
ｄｙｎａｍｉｃ ａｓｐｅｃｔ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ｉｎ ａｎ ｅｎｚｙｍｅ［２４］．
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Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｔｈｅ ｂｅｓｔ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｒｅｓｕｌｔｓ ｃａｍｅ ｆｒｏｍ ｔｈｅ
ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｗｉｔｈ ｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｙ
ａｎｄ ｓｅｃｏｎｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇ ｔｈａｔ ｔｈｅｙ ｈａｖｅ ｍｏｒｅ
ｉｍｐａｃｔｓ ｏｎ ｅｎｚｙｍａｔｉｃ ｒｅａｃｔｉｏｎ．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｏｕｒ ｒｅｓｕｌｔｓ
ｓｈｏｗ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｉｎｃｒｅａｓｅ ｉｎ ｃｏｍｐｌｅｘｉｔｙ ｏｆ ｐｒｅｄｉｃｔｉｖｅ
ｍｏｄｅｌｓ ｄｏｅｓ ｎｏｔ ｇｉｖｅ ｔｏｏ ｍｕｃｈ ｉｍｐｒｏｖｅｍｅｎｔ，ｓｕｇ-
ｇｅｓｔｉｎｇ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｓｉｍｐｌｅｒ ２０-１ ａｎｄ ２０-５-１ ｍｏｄｅｌｓ
ｓｈｏｕｌｄ ｂｅ ｔｈｅ ｆｉｒｓｔ ｃｈｏｉｃｅ ｉｎ ｆｕｔｕｒｅ ｔｏ ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅｌｙ
ｐｒｅｄｉｃｔα-ａｍｙｌａｓｅ Ｋｍ ｂａｓｅｄ ｏｎ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒ-
ｔｉｅｓ．
  Ｆｏｒ ａｎ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｉｓｔ，ｉｔ ｗｏｕｌｄ ｂｅ ｅａｓｉｅｒ ｔｏ
ｍｅａｓｕｒｅＫｍ ｖａｌｕｅ ｔｈａｎ ｔｏ ｐｒｅｄｉｃｔ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｉｔ ｉｓ ｏｎ-
ｌｙ ｔｈｅ ｍｏｄｅｌ ｔｈａｔ ｃａｎ ｐｒｏｖｉｄｅ ｔｈｅ ｂａｓｉｓ ｆｏｒ ｇｅｎｅｒａｌｉ-
ｚａｔｉｏｎ．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｔｈｅ ｍｏｄｅｌ ｗｏｕｌｄ ｐｒｏｖｉｄｅ ｔｈｅ ｂａｓｉｓ
ｆｏｒ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｃａｔａｌｙｔｉｃ ｒｅａｃｔｉｏｎ ｕｓｉｎｇ ｃｏｍｐｕｔｅｒ．
Ａｃｔｕａｌｌｙ，ｔｈｅ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ ｏｐｔｉｍａｌ ｗｏｒｋｉｎｇ ｃｏｎｄｉ-
ｔｉｏｎ ｆｏｒ ｅｎｚｙｍｅｓ ｉｓ ａｎ ｕｎｄｅｒｓｔｕｄｉｅｄ ａｒｅａ，ｔｈｕｓ ｉｔ ｉｓ
ｉｍｐｏｒｔａｎｔ ｔｏ ｄｅｖｅｌｏｐ ｍｅｔｈｏｄｓ ａｌｏｎｇ ｔｈｉｓ ｌｉｎｅ ｏｆ
ｓｔｕｄｉｅｓ．Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｌｙ ａｎｄ ｐｒａｃｔｉｃａｌｌｙ，ｉｔ ｉｓ ｉｍｐｏｒ-
ｔａｎｔ ｔｏ ｄｅｖｅｌｏｐ ｍｅｔｈｏｄｓ ｔｏ ｕｓｅ ａｓ ｓｉｍｐｌｅ ｉｎｆｏｒｍａ-
ｔｉｏｎ ａｓ ｐｏｓｓｉｂｌｅ ｔｏ ｐｒｅｄｉｃｔ ｔｈｅ ｏｐｔｉｍａｌ ｗｏｒｋｉｎｇ ｃｏｎ-
ｄｉｔｉｏｎ ｆｏｒ ｅｎｚｙｍｅｓ．Ｕｎｌｉｋｅ ｔｈｅ ｍｏｄｅｌｉｎｇ ｉｎ ｂｉｏｉｎｆｏｒ-
ｍａｔｉｃｓ ｗｈｅｒｅ ａ ｃｏｎｓｉｄｅｒａｂｌｅ ｄａｔａ ａｒｅ ａｖａｉｌａｂｌｅ，ｔｈｅ
ｍｏｄｅｌｉｎｇ ｗｉｔｈ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ｅｎｚｙｍａｔｉｃ ｒｅａｃｔｉｏｎｓ ａｌ-
ｗａｙｓ ｓｕｆｆｅｒｓ ｆｒｏｍ ｓｈｏｒｔａｇｅ ｏｆ ｄａｔａ．Ｉｎ ｆａｃｔ，ｔｈｅ ｐｒｅ-
ｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｉｎ ｅｎｚｙｍａｔｉｃ ｒｅａｃｔｉｏｎｓ ｉｓ ａｎ
ｕｎｄｅｒ-ｓｔｕｄｉｅｄ ｆｉｅｌｄ ｍａｉｎｌｙ ｄｕｅ ｔｏ ｔｈｅ ｌａｃｋ ｏｆ ｄａｔａ，

ｗｈｉｃｈ ｓｈｏｕｌｄ ｂｅ ｗｅｉｇｈｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｆａｃｔ ｔｈａｔ ｓｍａｌｌ
ｄａｔａｓｅｔ ｃａｎ ｒｅｄｕｃｅ ｔｈｅ ｃｈａｎｃｅ ｔｈａｔ ａ ｓｍａｌｌ ｓｔａｔｉｓｔｉｃａｌ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ ｃａｎ ａｐｐｅａｒ ｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔ ｗｉｔｈ ｌａｒｇｅ ｄａｔａｓｅｔ．
Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｓｕｃｈ ｓｔｕｄｉｅｓ ｓｈｏｕｌｄ ｂｅ ｃｏｎｄｕｃｔｅｄ ｔｏ ｃａｔｃｈ
ｕｐ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｆａｓｔ ｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔ ｉｎ ｂｉｏｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ ａｎｄ
ｂｉｏ-ｆｕｅｌ ｉｎｄｕｓｔｒｙ．Ｎｅｖｅｒｔｈｅｌｅｓｓ，ｍｏｒｅ ｓｔｕｄｉｅｓ ａｒｅ
ｎｅｅｄｅｄ ｉｎ ｏｒｄｅｒ ｔｏ ｂｅｔｔｅｒ ｐｒｅｄｉｃｔ ｔｈｅ ｏｐｔｉｍａｌ ｗｏｒｋ-
ｉｎｇ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ ｉｎ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｅｎｚｙｍｅｓ．

４ Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎ

  Ｔｈｅ Ｍｉｃｈａｅｌｉｓ-Ｍｅｎｔｅｎ ｃｏｎｓｔａｎｔ Ｋｍ ｏｆα-ａｍｙｌ-
ａｓｅ ｃａｎ ｂｅ ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅｌｙ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｂｙ ｓｏｍｅ ａｍｉｎｏ
ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｔｈｒｏｕｇｈ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ，ｗｈｉｃｈ ｐａｖｅｓ
ｔｈｅ ｗａｙ ｆｏｒ ｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｉｎ ｅｎｚｙｍａｔｉｃ ｒｅａｃ-
ｔｉｏｎｓ ａｃｃｏｒｄｉｎｇ ｔｏ ｔｈｅ ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｆ ｐｒｉｍａｒｙ ｓｔｒｕｃ-
ｔｕｒｅ ｏｆ ｅｎｚｙｍｅ，ｌｉｋｅ ｔｈｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ．
  Ａｃｋｎｏｗｌｅｄｇｅｍｅｎｔｓ：Ｔｈｅ ａｕｔｈｏｒｓ ｔｈａｎｋ Ｄｒ．
Ｃｈｅｎｇ-ｈｕａ Ｗａｎｇ ｆｏｒ ｐｒｏｖｉｄｉｎｇ ｔｈｅＫｍ ｄａｔａ ｏｆα-ａｍ-

ｙｌａｓｅ Ａｍｙ７Ｃ ａｎｄ ｉｔｓ ｍｕｔａｎｔｓ．
Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ：

［１］ Ｇｏｓｗａｍｉ Ａ Ｋ，Ｊａｉｎ Ｋ，Ｐａｕｌ Ｂ，ｅｔ ａｌ．α-ａｎｄβ-Ａｍｙｌａｓｅｓ ｉｎ

ｓｅｅｄ ｇｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ［Ｊ］．Ｂｉｏｌｏｇｉａ Ｐｌａｎｔａｒｕｍ，１９７７，１９（６）：

４６９-４７１．
［２］ Ｄｉｌｌ Ｋ Ａ．Ｔｈｅｏｒｙ ｆｏｒ ｔｈｅ ｆｏｌｄｉｎｇ ａｎｄ ｓｔａｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ｇｌｏｂｕｌａｒ

ｐｒｏｔｅｉｎｓ［Ｊ］．Ｂｉｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，１９８５，２４：１５０１-１５０９．
［３］ Ｄｗｙｅｒ Ｄ Ｓ．Ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｓｉｄｅ

ｃｈａｉｎｓ：Ｑｕａｎｔｕｍ ｍｅｃｈａｎｉｃｓ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｓｕｂｓｔｉｔｕｅｎｔ

ｅｆｆｅｃｔｓ［Ｊ］．ＢＭＣ Ｃｈｅｍ Ｂｉｏｌ，２００５，５：２．
［４］ Ｆｅｌｌｅｒ Ｗ．Ａｎ Ｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎ ｔｏ Ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ Ｔｈｅｏｒｙ ａｎｄ Ｉｔｓ

Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ［Ｍ］．３ｒｄ Ｅｄｉｔｉｏｎ，Ｖｏｌ．Ｉ．ＮｅｗＹｏｒｋ：Ｗｉｌｅｙ，

１９６８．
［５］ Ｊｅｎｇ Ｗ Ｙ，Ｗａｎｇ Ｎ Ｃ，Ｌｉｎ Ｍ Ｈ，ｅｔ ａｌ．Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ａｎｄ

ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ ｔｈｒｅｅ ｂｅｔａ-ｇｌｕｃｏｓｉｄａｓｅｓ ｆｒｏｍ ｂａｃ-
ｔｅｒｉｕｍ Ｃｌｏｓｔｒｉｄｉｕｍｃｅｌｌｕｌｏｖｏｒａｎｓ，ｆｕｎｇｕｓ Ｔｒｉｃｈｏｄｅｒｍａ

ｒｅｅｓｅｉ ａｎｄ ｔｅｒｍｉｔｅ Ｎｅｏｔｅｒｍｅｓ ｋｏｓｈｕｎｅｎｓｉｓ ［Ｊ］．Ｊ Ｓｔｒｕｃ

Ｂｉｏｌ，２０１１，１７３（１）：４６-５６．
［６］ Ｒａｇａｕｓｋａｓ Ａ Ｊ，Ｗｉｌｌｉａｍｓ Ｃ Ｋ，Ｄａｖｉｓｏｎ Ｂ Ｈ，ｅｔ ａｌ．Ｔｈｅ

ｐａｔｈ ｆｏｒｗａｒｄ ｆｏｒ ｂｉｏｆｕｅｌｓ ａｎｄ ｂｉｏｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．Ｓｃｉｅｎｃｅ，

２００６，３１１：４８４-４８９．
［７］ Ｋａｗａｓｈｉｍａ Ｓ，Ｐｏｋａｒｏｗｓｋｉ Ｐ，Ｐｏｋａｒｏｗｓｋａ Ｍ，ｅｔ ａｌ．Ａ

Ａｉｎｄｅｘ：Ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｉｎｄｅｘ ｄａｔａｂａｓｅ，ｐｒｏｇｒｅｓｓ ｒｅｐｏｒｔ

２００８［Ｊ］．Ｎｕｃｌｅｉｃ Ａｃｉｄｓ Ｒｅｓ，２００８，３６：Ｄ２０２-２０５．
［８］ Ｋｙｔｅ Ｊ，Ｄｏｏｌｉｔｔｌｅ Ｒ Ｆ．Ａ ｓｉｍｐｌｅ ｍｅｔｈｏｄ ｆｏｒ ｄｉｓｐｌａｙｉｎｇ

ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｐａｔｈｉｃ ｃｈａｒａｃｔｅｒ ｏｆ ａ ｐｒｏｔｅｉｎ［Ｊ］．Ｊ Ｍｏｌ Ｂｉｏｌ，

１９８２，１５７：１０５-１３２．
［９］ ＭａｔｈＷｏｒｋｓ Ｉｎｃ．ＭａｔＬａｂ—Ｔｈｅ ｌａｎｇｕａｇｅ ｏｆ ｔｅｃｈｎｉｃａｌ

ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ （ｖｅｒｓｉｏｎ ６．１．０．４５０，ｒｅｌｅａｓｅ １２．１），１９８４-

２００１［ＣＰ］．２００１．
［１０］ Ｓｃｈｅｅｒ Ｍ，Ｇｒｏｔｅ Ａ，Ｃｈａｎｇ Ａ，ｅｔ ａｌ．ＢＲＥＮＤＡ，ｔｈｅ ｅｎ-

ｚｙｍｅ ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｓｙｓｔｅｍ ｉｎ ２０１１［Ｊ］．Ｎｕｃｌｅｉｃ Ａｃｉｄｓ

Ｒｅｓ，２０１１，３９：６７０-６７６．
［１１］ 严少敏，师德强，农浩，等．贝塔-葡萄糖苷酶催化反应

的最适 ｐＨ 值和最适温度的同时预测［Ｊ］．广西科学，

２０１１，１８（３）：２５３-２６０．

Ｙａｎ Ｓ Ｍ，Ｓｈｉ Ｄ Ｑ，Ｎｏｎｇ Ｈ，ｅｔ ａｌ．Ｓｉｍｕｌｔａｎｅｏｕｓｌｙ ｐｒｅ-
ｄｉｃｔｉｎｇ ｐＨ ａｎｄ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｏｐｔｉｍｕｍ ｉｎ ｃａｔａｌｙｔｉｃ ｒｅａｃ-
ｔｉｏｎ ｏｆ ｂｅｔａ-ｇｌｕｃｏｓｉｄａｓｅ［Ｊ］．Ｇｕａｎｇｘｉ Ｓｃｉ，２０１１，１８（３）：

２５３-２６０．
［１２］ Ｙａｎ Ｓ Ｍ，Ｗｕ Ｇ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ Ｍｉｃｈａｅｌｉｓ-Ｍｅｎｔｅｎ ｃｏｎ-

ｓｔａｎｔ ｏｆ ｂｅｔａ-ｇｌｕｃｏｓｉｄａｓｅｓ ｕｓｉｎｇ ｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ-ｂｅｔａ-Ｄ-

ｇｌｕｃｏｐｙｒａｎｏｓｉｄｅ ａｓ ｓｕｂｓｔｒａｔｅ［Ｊ］．Ｐｒｏｔｅｉｎ Ｐｅｐｔ Ｌｅｔｔ，

２０１１，１８：１０５３-１０５７．
［１３］ Ｙａｎ Ｓ，Ｗｕ Ｇ．Ｓｅａｒｃｈｉｎｇ ｏｆ ｐｒｅｄｉｃｔｏｒｓ ｔｏ ｐｒｅｄｉｃｔ ｐＨ ｏｆ

ｃｅｌｌｕｌａｓｅｓ［Ｊ］．Ａｐｐｌ Ｂｉｏｃｈｅｍ Ｂｉｏｔｅｃｈｎｏｌ，２０１１，１６５：８５６-
８６９．

［１４］ Ｙａｎ Ｓ，Ｗｕ Ｇ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ ｏｐｔｉｍａｌ ｐＨ ａｎｄ ｔｅｍｐｅｒａ-
ｔｕｒｅ ｏｆ ｃｅｌｌｕｌａｓｅｓ ｕｓｉｎｇ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ［Ｊ］．Ｐｒｏｔｅｉｎ Ｐｅｐｔ
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