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Abstract 
Enzymes are a kind of protein that has catalytic function. The study of supersecondary structures 
in enzymes plays an important role in the structure and function of enzymes. Based on enzyme 
sequence information, four kinds of supersecondary structures in enzymes were researched for 
the first time. Amino acids of sites and dipeptide components of sites were selected as parameters, 
for five selections of the best fixed-length pattern, the predictive results in 7-fold cross-validation 
were not ideal by using scoring function method; scores were selected as input parameters of 
support vector machine (SVM); the results were fused with weighted factors by using ensemble 
classifier; the better performance was obtained; the overall prediction accuracy was 72.64% and 
the Matthews correlation coefficient was above 0.57. Therefore, ensemble classifier based on SVM 
is an effective method to predict four kinds of supersecondary structures in enzymes. 
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摘  要 

酶是一种具有催化功能的蛋白质，研究酶蛋白质中的超二级结构对研究酶的结构及功能有重要作用。本

文从酶蛋白质序列出发，首次对酶蛋白质中的四类简单超二级结构进行研究。以位点氨基酸及其紧邻关

联为参数，选取五种序列片段截取方式，采用7-交叉检验，使用矩阵打分方法预测的结果不理想；将矩

阵打分值作为特征参数输入支持向量机，并用整体分类器进行加权融合，得到了较好的预测结果，预测

总精度达到72.64%，Matthew’s相关系数在0.57以上，因此，基于支持向量机的整体分类器方法是一种

有效的预测酶蛋白质中超二级结构的方法。 
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1. 引言 

酶是活细胞内产生的具有高度专一性和催化效率的蛋白质，又称为生物催化剂，生命活动中引起新

陈代谢的千千万万的化学变化几乎都是在酶的催化下进行的，酶与生命现象息息相关。因此，对于酶结

构及功能的研究对生命科学的发展至关重要。近年来研究者们在酶蛋白质分子的功能研究上获得了较大

的成果，比如关于酶与非酶[1] [2]、酶的亚类分类[3]-[7]方面的研究。但是对酶蛋白质结构的研究还相对

较少，只有 2011 年 Liu 和 Hu[8]、2012 年 Long 和 Hu[9]对酶蛋白质中的β发夹模体进行了识别。 
酶作为一种具有催化功能的蛋白质，它具有一般蛋白质分子所有的一级结构和高级结构，蛋白质的

超二级结构(supersecondary structure)是指两个或几个二级结构单元被连接多肽(loop)连接起来，进一步组

成有特殊几何排列的局域空间结构，简称 Motif[10]。简单超二级结构分为 β-loop-β、β-loop-α、α-loop-α
和 α-loop-β 四类。由于超二级结构是 α 螺旋、β 折叠简单排列形成的局域结构，有着比较强的序列信号，

而且在三级结构中频繁出现，对蛋白质折叠及稳定性起重要作用，因此，学者们非常重视对超二级结构

的研究，做了许多工作[11]-[18]。酶蛋白质中的超二级结构除了具有一般蛋白质中超二级结构的特点，还

有其自身特点，常常参与形成一些结合位点和活性位点，执行复杂的生物学功能。例如，丝裂原活化蛋

白激酶(mitogen-activated protein kinases, MAPKs)是信号从细胞表面传导到细胞核内部的重要传递者，其

中就包含一个β-loop-α结构，氨基端的β折叠和羧基端的α螺旋之间形成一个裂隙，为ATP结合位点[19]。
又如，SnRK3 是植物特有的一类蛋白激酶，又被称为类钙调磷酸酶 B 亚基互作蛋白激酶(calcineurin B-like 
calcium sensor-interacting protein kinases, CIPK)。CIPK 激酶在 C 端的酶结合区中含有一个抑制区域，与钙

离子结合蛋白 CBL(calcineurin B-like calcium sensor, CBL)结合来激活这些激酶。而 CBL 蛋白有包含 4 个

α-loop-α 结构的保守核心区域[20]，每个 α-loop-α 结构的保守性与结合的激酶的差异有关。因此，酶蛋白

质中的简单超二级结构对酶结构及功能研究有特殊意义。 
对蛋白质中四类超二级结构的研究，2008 年 Hu 和 Li[16]、2010 年 Zou[15]等人取得了较好的预测结

果。本文在前人研究各类蛋白质超二级结构的基础上，首次对酶蛋白质中的简单超二级结构进行研究，

将 2261 个酶蛋白质的超二级结构，按照 loop 连接的二级结构类型，分为 β-loop-β、β-loop-α、α-loop-α

mailto:hxz@imut.edu.cn
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和 α-loop-β 四类。从超二级结构的一级序列出发，序列模式固定长度选取 24 个氨基酸残基，采用第 6 位

点为 loop 的 N 端、第 19 位点为 loop 的 C 端、第 10 位点为 loop 的 N 端、第 15 位点为 loop 的 C 端和以

loop 序列为中心对齐五种片段截取方式，以位点氨基酸和位点氨基酸紧邻关联作为参数，分别采用矩阵

打分算法和支持向量机方法的预测结果不理想，将支持向量机的预测结果通过整体分类器加权融合，进

一步预测四类超二级结构，取得了较好的预测效果。 

2. 材料和方法 

2.1. 数据库的构建及统计分析 

选取 SCOP (http://scop.mrc-lmb.cam.ac.uk/scop/)数据库中 ASTRAL 1.75 版的序列相似性≤95%的

16712 个蛋白质，从中删除一些小蛋白质后，剩余 14977 个蛋白质。经过 Blastcluster 软件处理，得到序

列相似性<25%的蛋白质有 8704 个，其中，序列片段长度大于 100 个氨基酸残基、分辨率<3.0 Å 的蛋白

质有 4442 个。再从这 4442 个蛋白质中按照酶的 EC 编号[21]挑选出 2261 个酶蛋白质(其中包括氧化还原

酶 393 个，转移酶 637 个，水解酶 776 个，裂解酶 199 个，异构酶 112 个、连接酶 115 个和同时属于两

种以上的酶 29 个)。根据 dssp 数据库提供的二级结构，将 H、G、I 归为 α 螺旋，E、B 归为 β 折叠，其

余为 loop。按照 loop 连接的二级结构类型，得到独立的超二级结构单元 53367 个，其中，β-loop-β(以下

用“EE”表示)有 14037 个，β-loop-α(以下用“EH”表示)有 13391 个，α-loop-α(以下用“HH”表示 )有
13539 个，α-loop-β(以下用“HE”表示)有 12400 个。对四类超二级结构序列片段进行统计分析，我们发

现，loop 长度主要集中在 2-12 个氨基酸之间(见图 1)，包含四类超二级结构单元 45506 个，其中，EE 有

12956 个，EH 有 10646 个，HH 有 10682 个，HE 有 11222 个，分别占总数的 92.3%、79.5%、90.5%、78.9%。

loop 长度在 2~12 个氨基酸之间的四类超二级结构中，序列片段长度主要分布在 6-30 个氨基酸之间(见图

2)，包含四类超二级结构 41793 个，具体有 EE12847 个、EH10090 个、HH8103 个、HE10753 个，分别

占其中的 99.2%、94.8%、75.8%、95.8%。因此，我们以 loop 长度在 2~12 个氨基酸之间的序列片段长度

在 6-30 个氨基酸之间的超二级结构为研究对象。 

2.2. 计算方法 

2.2.1. 四类超二级结构序列片段的截取 
通过对四类超二级结构序列片段的统计分析，我们得到 EE、EH、HH、HE 的平均长度分别为 15 个

氨基酸、19 个氨基酸、24 个氨基酸、19 个氨基酸。而且，α 螺旋的平均长度为 9 个氨基酸，loop 的平均

长度为 4 个氨基酸，β 折叠的平均长度为 5 个氨基酸。因此，为了保证四类超二级结构的重要信息都不

丢失，选取固定模式长度为 24 个氨基酸，保证 loop 两端连接的二级结构都能进入序列片段，同时，由

于 loop 两端有较强的氨基酸保守性，比如，氨基酸 G 在 loop 两端出现较为频繁[10]，所以，我们采用以

第 6 位点作为 loop 的 N 端、以第 19 位点作为 loop 的 C 端、以第 10 位点作为 loop 的 N 端、以第 15 位

点作为 loop 的 C 端和以 loop 序列为中心对齐五种片段截取方式，见图 3。 

2.2.2. 位点信息的统计分析及参数选取 
对 2.2.1 的 5 种序列片段截取方式，分别使用 weblogo 软件进行位点保守性统计分析，由于篇幅限

制，这里选取部分为例说明(见图 4)。以第 10 位点为 loop 的 N 端为例，(a) 图代表超二级结构 EE，(b) 图
代表超二级结构 HH，比较(a)和(b)，(a) 图中第 10 位点到第 13 位点最保守的氨基酸都是 G，其中第 10
位点和第 11 位点氨基酸 D 的保守性次之，其它位点最保守的氨基酸多为 V、L；而(b)图中第 12、13 位

点最保守的氨基酸是 P，第 10 位点和第 11 位点最保守的氨基酸虽然也是 G，但是次之保守的氨基酸分

别是 L 和 P，其它位点最保守的氨基酸多为 L、A。说明同一种片段截取方式，不同超二级结构的保守性

http://scop.mrc-lmb.cam.ac.uk/scop/
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不同。以超二级结构 HE 为例，(c) 图代表第 15 位点为 loop 的 C 端，(d) 图代表第 6 位点为 loop 的 N 端， 
 

 
Figure 1. The distribution of sequence numbers with different loop length in 
the supersecondary structures 
图 1. 不同 loop 长度对应的四类超二级结构数目 

 

 
Figure 2. The distribution of pattern numbers with different pattern length 
图 2. 不同序列片段长度对应的四类超二级结构数目 

 

 
Note: first row is amino acid sequences, second row is secondary structures corresponding 
sequences, “*”is a terminal residue 
注：第一行表示氨基酸序列，第二行表示序列对应的二级结构，“*”表示一个空位 

Figure 3. The diagram of the best patterns fixed-length: (a) beginning of loop 
locates the sixth position (b) end of loop locates the nineteenth position (c)  
beginning of loop locates the tenth position (d) end of loop locates the fifteenth 
position (e) loop sequence locates the center (the length of loop is an odd 
number) (f) loop sequence locates the center (the length of loop is a even) 
图 3. 最佳固定模式长度选取示意图：(a) 第 6 位点为 loop N 端；(b) 第 19
位点为 loop C 端；(c) 第 10 位点为 loop N 端；(d) 第 15 位点为 loop C 端；

(e) 以 loop 序列为中心(loop 长为奇数)；(f) 以 loop 序列为中心(loop 长为

偶数) 
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(a)                                                   (b) 

 
(c)                                                   (d) 

Note: the overall height of the stack indicates the position conservation, while the height of symbols within the stack indicates the relative 
frequency of each amino acid at that position 

Figure 4. Sample of the position conservation: (a) beginning of loop locates the tenth position of EE (b) beginning 
of loop locates the tenth position of HH (c) end of loop locates the fifteenth position of HE (d) beginning of loop 
locates the sixth position of HE. 
图 4. 位点氨基酸的保守性举例:(a)以第 10 位点为 loop 的 N 端(EE) (b)以第 10 位点为 loop 的 N 端(HH) (c)
以第 15 位点为 loop 的 C 端(HE)(d)以第 6 位点为 loop 的 N 端(HE) 

 
比较(c)和(d)，(c)图中第 13、14 位点最保守的氨基酸是 G，第 15 位点最保守的氨基酸是 P，其它位点最

保守的氨基酸多为 V、A、L；而(d)图中，第 6、7、8 位点最保守的氨基酸是 G，其它位点最保守的氨基

酸多为 A、L、V，另外，第 24 位点的氨基酸保守性有明显特点，最保守的氨基酸是 S、F、T、V。可见，

不同的片段截取方式有着不同的位点氨基酸保守特性，所以 5 种截取方式的位点氨基酸保守信息可以作

为预测参数。这里我们选取位点氨基酸(20 种氨基酸加一个空格)和其紧邻关联为参数。 

2.2.3. 矩阵打分算法(PCSF) 
矩阵打分方法在转录因子结合位点预测方面取得较好结果[22] [23]。本文以位点氨基酸及其紧邻关联

的保守性作为参数，将酶蛋白质中的四类简单超二级结构用矩阵打分的方法分类。 

矩阵相似性打分函数为：
( )

( )

,min
1

,max ,min
1

L

i ij i
i

L

i i i
i

c w w
mss

c w w

=

=

−
=

−

∑

∑
 

其中， ijw 是位置权重矩阵的矩阵元，
0

log ij
ij

j

p
w

p
= ，L 为选取的蛋白质超二级结构序列模式的片断长度， 

以氨基酸为参数的矩阵是21行 L 列，以氨基酸紧邻关联为参数的矩阵是441行 1L − 列。 ,miniw 表示位置权

重矩阵的第 i列上出现的矩阵元最小值， ,maxiw 表示第 i 列上出现的矩阵元最大值。 0 jp 表示氨基酸 j 出现

的背景概率。 

ijp 是位点位置概率，
ij i

ij
i i

n N l
p

N N

+
=

+
。以氨基酸为参数时， 21l = ， j 表示 20 种氨基酸和空位， iN  
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表示第 i 个位置上所有氨基酸出现的总数， ijn 表示第 i 个位置上第 j 种氨基酸出现的频数；以氨基酸紧邻

关联为参数时， 441l = ， iN 表示第 i 个位置上所有氨基酸紧邻关联出现的总数， ijn 表示第 i 个位置上第 j
种氨基酸紧邻关联出现的频数。 

ic 是位点保守性参量，反映被测序列在该位点与一致性序列在该位点的偏离性。 

1

100 log log
log

l

i ij ij
j

c p p l
l =

 
= + 

 
∑  

可以证明：0 1mss≤ ≤ ，如果等于1，则说明未知序列每一位点上的氨基酸刚好与位置权重矩阵位点

上的最大值所对应的氨基酸一致。对含有24个氨基酸的固定序列模式片段，以位点氨基酸(位点氨基酸紧

邻关联)作为参数，四类超二级结构可以构建4个21行24列(441行23列)的标准打分矩阵，任一条待测序列

片段分别以4个标准位置打分矩阵为标准，利用打分函数，确定相似程度，得到4个打分值，哪一个分值

最大，该序列就被预测为哪一类超二级结构。 

2.2.4. 支持向量机(SVM)方法 
SVM是Vapnik[24] [25]等人提出来的一类新型机器学习方法，目前已被成功地应用于蛋白质结构预测、

蛋白质亚细胞定位及蛋白质折叠子的分类等多方面[26]-[29]。SVM的基本思想是基于统计学习理论，用核函

数映射的方法把输入矢量 x 映射到一个高维特征空间，在高维特征空间构造出最优超平面，使得该超平面在

保证分类精度的同时，能够使超平面两侧的空白区域最大化，从而达到最大的泛化能力，其由有限的训练集

样本得到的小的误差能够保证对独立的检验集仍保持小的误差。常用的核函数有多项式核函数 ( )Poly 、径 

向基核函数 ( )RBF 、 modSig 核函数 ( )modSig ，我们选择径向基核函数： ( ) ( )2
, expi ik x x g x x= − − 。另 

外，由于SVM算法是一个凸优化问题，局部最优解一定是全局最优解。因此SVM是一类很好的非线性模式

识别分类器。SVM 算法已被很多学者编译成程序加以实现，常用的有libsvm、mysvm及svmlight等。这里我

们使用的是libsvm-2.91程序包[30]，其中c和gamma值为缺省。 
根据 2.2.3 的矩阵打分算法，以位点氨基酸(位点氨基酸紧邻关联)为参数，对于训练集，四类超二级

结构可以构建 4 个标准打分矩阵，用于检验集，可以得到 4 个打分值。将这些矩阵打分值作为特征参数

输入支持向量机进行预测。 

2.2.5. 整体分类器 
整体分类器已用于预测 27 类蛋白质折叠子[31]，取得了较好的预测效果。 
定义整体分类器： 

1 2 3C C C C CΩ= ⊕ ⊕ ⊕ ⊕                                (1) 

这里， 1 2 3, , , ,C C C CΩ 分别是基于支持向量机算法的Ω 个单分类器，⊕ 为分类器的融合。 

将Ω 个单分类器 ( )1 2 3 ,iC i = Ω, , , 整合为整体分类器C 用于预测，可以由下式表示: 

( )( )
1

, 1, 2,3, 4j i i j
i

S SVM X Y jω
Ω

=

= =∑                              (2) 

式中， iω 是单分类器 iC 的权重系数， 0 1iω≤ ≤ ， ( ),i jSVM X Y 是任意一个待测序列 X 与单分类器

( )1 2 3 ,iC i = Ω, , , 中第 j 类标准源 ( )1,2,3,4jY j = 的支持向量机， jS 的最大值： 

{ }( )1 2 3 4max , , , 1, 2,3, 4S S S S Sµ µ= =                             (3) 

决定了待测序列 X 的预测类型。其中 max 表示取最大值， µ 就是待测序列 X 采用整体分类器预测

所属的分类。 
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2.2.6. 系统检验 
本文对分类结果的评价使用 7 交叉检验的方法，随机将数据库分为 7 个子集，依次取出 1 个子集作

测试集，而其余 6 个子集作为训练集，此过程循环 7 次。 

2.2.7. 精确度评价指标 
定义第 i 类超二级结构(i = 1 代表 EE，i = 2 代表 EH，i = 3 代表 HH，i = 4 代表 HE)的敏感性指标 Sni，

特异性指标 Spi， Matthew s′ 相关系数 iM 及预测精度 S 分别为： 

( ) 100%ni i i iS TP TP FN = + ×                                (4) 

( ) 100%pi i i iS TP TP FP = + ×                                (5) 

( ) ( )
( ) ( ) ( ) ( )

i i i i
i

i i i i i i i i

TP TN FN FP
M

TP TN TN FP TP FP TN FN

× − ×
=

+ × + × + × +
                    (6) 

i
i

TP
S

N
=
∑

                                        (7) 

式中，TPi 为该类中正确预测的样品数，FNi 为该类中错误预测的样品数，TNi 为其它类中正确预测的样

品数，FPi 为其他类被预测为此类的样品数，N 表示四类序列总数。 

3. 结果与讨论 

3.1. 矩阵打分方法的计算结果与讨论 

以位点氨基酸(21AA)和位点氨基酸紧邻关联(441JL)分别为参数，对 5 种序列片段截取方式：以第 6
位点为 loop N 端(N6)；以第 19 位点为 loop C 端(C19)；以第 10 位点为 loop N 端(N10)；以第 15 位点为

loop C 端(C15)；以 loop 序列为中心对齐(Center)，用矩阵打分的方法预测酶蛋白质中四类超二级结构，7
交叉检验的结果见表 1。 

从表中可以看出，21AA 的个别结果较好，比如超二级结构 EE 中 N6 和 C19 的敏感性分别达到 70.1%
和 77.2%，而超二级结构 HH 的计算结果很不理想，C19、N10、C15、Center 的敏感性分别为 17.7%、22.5%、

25.1%、25.1%，Matthew’s 相关系数 0.1 左右，超二级结构 HE 中 N6 的敏感性也仅为 25%；441JL 结果

的 HE 中 N6 敏感性较好，达到 79.2%，HH 中 C19 的特异性、HE 中 N10 的敏感性、EH 中 c15 和 center
的敏感性都达到 81.9%、81%、79.7%和 80%，结果较好，HH 的计算结果同样不理想，C19、N10、C15、
Center 的敏感性分别为 25.5%、28.3%、24%、24.7%，Matthew’s 相关系数 0.27 以上，C19 的预测总精度

为 49.3%，结果较差。 

3.2. SVM 的计算结果与讨论 

将矩阵打分值作为特征参数输入 SVM，采用 7-交叉检验，将位点氨基酸为参数的打分值输入 SVM 
(21AA)，每种片段截取方式的预测结果见表 2。比较以位点氨基酸为参数的打分方法的预测结果(见表 1
中 21AA)，有些结果明显提高，比如，EE 中 N10、C15、Center 截取方式的敏感性分别由打分方法的 56%、

56.9%、59.7%提高到现在的 78.9%、76.4%、81.5%，HE 中 N6 截取方式的敏感性由打分方法的 25%提高

到现在的 67.4%，但是也有一些预测结果比打分方法的结果有所下降；将位点氨基酸紧邻关联为参数的

打分值输入 SVM (441JL)，每种片段截取方式的预测结果(见表 2)比较以同样参数的打分方法的预测结果

(见表 1 中 441JL)普遍有明显提高，比如，HH 中 N6、C19、N10、C15、Center 截取方式的敏感性分别由

打分方法的 37.9%、25.5%、28.3%、24%、24.7%提高到现在的 47.2%、50.7%、46.5%、51%、43.9%， 
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Table 1. The predictive results of PCSF algorithm using 7_Fold cross-validation 
表 1. 打分方法 7 交叉检验的预测结果 

 
21AA 441JL 

N6 C19 N10 C15 Center N6 C19 N10 C15 Center 

Sn1(%) 70.1 77.2 56.0 56.9 59.7 38.3 22.3 39.3 45.1 48.0 

Sn2(%) 49.1 39.6 60.1 52.8 56.4 58.9 82.3 66.6 79.4 80.0 

Sn3(%) 41.5 17.7 22.5 25.1 25.1 37.9 25.5 28.3 24.0 24.7 

Sn4(%) 25.0 61.0 60.2 62.8 61.7 79.2 62.4 81.0 71.2 73.2 

Sp1(%) 43.2 44.8 52.4 52.1 53.4 57.3 53.7 73.1 71.8 73.8 

Sp2(%) 60.9 58.6 49.9 49.3 52.4 68.2 37.2 54.8 49.0 50.9 

Sp3(%) 32.9 47.3 43.0 44.1 39.2 67.0 81.9 60.0 66.8 62.0 

Sp4(%) 69.7 55.0 54.1 53.0 56.3 43.5 67.2 48.3 56.1 57.8 

S(%) 46.7 50.4 51.0 50.6 52.0 54.3 49.3 55.0 56.5 58.0 

M1 0.23 0.30 0.29 0.29 0.32 0.27 0.16 0.38 0.41 0.45 

M2 0.31 0.27 0.28 0.25 0.29 0.45 0.24 0.37 0.39 0.41 

M3 0.09 0.14 0.13 0.15 0.12 0.37 0.36 0.27 0.29 0.27 

M4 0.26 0.33 0.32 0.32 0.35 0.32 0.44 0.38 0.41 0.45 

 
Table 2. The predicting results of SVM using 7_cross validation 
表 2. 支持向量机方法 7 交叉检验的预测结果 

 
21AA 441JL 

N6 C19 N10 C15 Center N6 C19 N10 C15 Center 

Sn1(%) 65.2 66.7 78.9 76.4 81.5 67.7 68.4 78.3 77.4 81.0 

Sn2(%) 51.0 66.2 52.7 55.7 53.5 57.0 68.0 54.7 64.3 57.6 

Sn3(%) 28.6 23.6 17.2 16.6 14.4 47.2 50.7 46.5 51.0 43.9 

Sn4(%) 67.4 56.3 57.2 60.3 59.1 71.7 61.0 65.9 59.5 61.0 

Sp1(%) 51.8 52.4 48.2 50.6 48.0 53.4 53.5 57.0 59.5 54.6 

Sp2(%) 59.2 51.8 54.4 55.1 56.4 73.5 59.8 67.4 65.7 68.0 

Sp3(%) 49.2 55.7 57.1 61.5 63.9 69.4 71.9 66.7 68.8 67.8 

Sp4(%) 55.2 61.5 48.2 56.3 60.0 59.0 74.1 62.1 63.9 63.9 

S(%) 54.5 54.8 53.3 54.2 54.1 61.8 62.8 62.2 63.8 61.9 

M1 0.34 0.35 0.36 0.37 0.37 0.39 0.40 0.48 0.50 0.47 

M2 0.34 0.34 0.30 0.32 0.33 0.50 0.45 0.45 0.49 0.47 

M3 0.21 0.22 0.19 0.21 0.20 0.45 0.49 0.43 0.47 0.42 

M4 0.38 0.38 0.37 0.35 0.38 0.46 0.53 0.46 0.45 0.45 

 

预测总精度分别由打分方法的 54.3%、49.3%、55%、56.5%、58%提高到现在的 61.8%、62.8%、62.2%、

63.8%、61.9%。为了进一步提高预测精度，我们将 SVM 的计算结果输入整体分类器。 
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3.3. 整体分类器的计算结果与讨论 

将位点氨基酸紧邻关联为参数的五种片段截取方式作为 5 个单分类器，采用整体分类器进行加权融

合，进一步预测酶蛋白质中四类超二级结构。5 个单分类器的支持向量机在不同权重系数下的预测结果

见表 3(篇幅所限，只列出代表性的结果，其它略去)。平均预测总精度最高达到 72.64%，相关系数在 0.57
以上，相比表 2 中的预测结果，平均预测精度提高 8.8 个百分点以上，其它各项指标也显著提高。结果

表明，整体分类器通过加权融合单分类器的计算结果，能有效的提取酶蛋白质中四类简单超二级结构中

有益的预测信息，可以有效的提高预测精度。 
目前，还没有预测酶蛋白质中四类简单超二级结构的相关文献，所以，我们只能参考前人对各类蛋

白质中超二级结构的预测结果，见表 4。2008 年 Hu 和 Li[16]使用基于打分值和离散增量为组合向量的支

持向量机识别算法对各类蛋白质中 4 类超二级结构进行分类，以氨基酸为参数，训练集的最高预测精度

达到 71.7%，与本文相比，除了 EE 的特异性，本文中所有指标的预测结果都优于 Hu's。2010 年 Zou[15]
等人用 SVM 和 IDQD 的方法也对各类蛋白质中的四类简单超二级结构进行预测，其中 IDQD 方法的预测

结果最好，以氨基酸组成、二肽组分和氨基酸组成分布共同为参数，训练集的最高预测精度达到 77.7%，

高于我们的预测总精度，但是，有些指标我们的算法高于 Zou's，比如，我们的算法中，EH、HH、HE
的特异性分别为 78%、83%和 74.3%，Matthew’s 相关系数分别为 0.63、0.65、0.64，而 Zou’s 算法中，

EH、HH、HE 的特异性分别为 71%、73.3%和 69.5%，Matthew’s 相关系数分别为 0.56、0.58、0.55。 

4. 结论 

酶蛋白质中的简单超二级结构对酶的生物学功能有重要影响，本文首次对酶蛋白质中四类简单超二

级结构进行了理论预测。首先建立研究的数据集，我们的数据集包含四类超二级结构单元 41793 个，这

个大数量的数据集帮助我们更加有效地预测酶蛋白质中超二级结构，是我们研究工作的有利基础。从酶 
 
Table 3. The overall results for ensemble classifier 
表 3. 整体分类器的预测结果 

1ω  2ω  3ω  4ω  5ω  Sn1(%) Sn2(%) Sn3(%) Sn4(%) Sp1(%) Sp2(%) Sp3(%) Sp4(%) M1 M2 M3 M4 S(%) 

0.4017 0.3009 0.0999 0.0987 0.0988 80.2 69.6 63.6 75.4 62.6 78.0 83.0 74.3 0.57 0.63 0.65 0.64 72.64 

0.3001 0.4013 0.0989 0.0998 0.0999 80.0 72.8 63.9 71.5 62.6 74.5 83.5 76.4 0.57 0.62 0.66 0.63 72.44 

0.2010 0.3025 0.1982 0.0981 0.2002 81.2 69.3 60.4 70.2 60.8 73.7 84.7 73.4 0.55 0.59 0.64 0.60 70.78 

0.1998 0.4056 0.2008 0.0945 0.0993 79.7 72.3 63.0 69.8 61.7 73.5 83.4 75.6 0.56 0.61 0.65 0.61 71.61 

0.3103 0.3001 0.0943 0.2005 0.0948 80.6 71.0 63.0 71.8 62.0 75.2 84.1 74.8 0.57 0.62 0.65 0.62 72.03 

0.3057 0.3033 0.1999 0.0974 0.0937 81.0 69.1 62.5 73.5 61.9 76.0 83.9 74.4 0.57 0.61 0.65 0.63 71.99 

0.3111 0.1989 0.0919 0.2980 0.1001 81.0 69.3 62.0 71.5 61.5 76.0 84.0 72.7 0.56 0.61 0.64 0.60 71.37 

0.1997 0.3033 0.1998 0.1981 0.0991 80.3 70.5 62.4 70.2 61.4 73.9 84.6 73.9 0.56 0.60 0.65 0.60 71.28 

 
Table 4. Comparison among different predictive results 
表 4. 不同方法预测结果的比较 

 Sn1(%) Sn2(%) Sn3(%) Sn4(%) Sp1(%) Sp2(%) Sp3(%) Sp4(%) M1 M2 M3 M4 S(%) 

Hu’s SVM 78.6 67.5 57.9 73.4 72.8 69.2 65.8 70.7 0.58 0.57 0.53 0.54 71.7 

Zou’s IDQD 85.8 74.7 68.5 75.4 79.9 71.0 73.3 69.5 0.61 0.56 0.58 0.55 77.7 

Our Classifier 80.2 69.6 63.6 75.4 62.6 78.0 83.0 74.3 0.57 0.63 0.65 0.64 72.64 
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序列出发，通过统计分析，选取最佳模式的长度为 24 个氨基酸，以位点氨基酸及其紧邻关联为参数，根

据四类超二级结构的特点，采用五种片段截取方式，将计算出的矩阵打分值作为特征参数输入支持向量

机，再通过整体分类器加权融合，得到较好的预测结果。 
基于支持向量机算法的整体分类器能够有效的提高预测精度，首先，矩阵打分方法能降低参数的维

数，而支持向量机算法能够融合有益的特征信息；其次，将各单分类器的计算结果进行加权融合可以提

取更加有益的预测信息，从而提高预测的精度。本文只选择了位点氨基酸及其紧邻关联为参数，今后的

工作中我们将考虑结合其它的有益参数，比如氨基酸的亲疏水性，柔性等等，也可以进一步调整分类器

的个数和权重系数，进而获得更为理想的预测结果。 
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