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摘 要 采用主成分分析法对样本数据集进行预处理，将得到的新样本数据集输入支持向量机，籍均匀设计，构建了几丁质

酶氨基酸组成和最适 :\ 的数学模型。当惩罚系数 H 为 J#，/:?1(’D 值为 #^$，],<<, 值为 #^%，模型对 :\ 值拟合的平均绝对百

分比误差为 "^$8_，同时具有良好的预测效果，预测的平均绝对误差为 #^I! 个 :\ 单位。该方法比用 PK 神经网络方法效果更

佳。
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几丁质酶（0>151D,?/，LH"!JJII）是能够催化水

解 *S乙酰S;S葡萄糖胺糖苷键的酶。在自然界中，几

丁质酶在碳和氮的循环中扮演着重要的角色。它存

在于包括人、细菌、真菌、病毒、线虫、昆虫以及鱼等

不同的物种体内。几丁质酶在工业上有重要的应

用，主要是降解几丁质为低聚物，低聚物在医药和食

品行业都有重要的应用。此外几丁质酶还有杀虫活

性和抗病作用［ J ］。工业应用的几丁质酶的最适 :\
和温度分别为：:\ I c R，"# c $#d［ ! ］。用于杀虫的

几丁质酶需要耐偏碱的 :\ 环境，同时要求在较高

的温度条件下保持热稳定性，这是因为昆虫肠的 :\
环境偏碱，而田间施用时由于阳光照射下会形成高



温环境。从搜集的几丁质酶数据（如表 ! ）可以明显

看出，可用的几丁质酶大多是中性偏酸，最适温度大

多在 "#$ 以下。近 %# 年来有两种方法可获得耐碱

耐热的几丁质酶：一是通过从极端环境中筛选几丁

质酶产生菌株，另一种方法是对几丁质酶进行遗传

改造［ & ］，后者是一个更好的选择。近年来，伴随着

理性定向进化［ ’］和非理性定向进化［ "］技术的发展，

又提出了一种半理性的定向进化［( ］技术，所谓半理

性的定向进化就是在未知蛋白质三维结构情况下对

蛋白质某个推测的位点进行定点突变。

本文利用几丁质酶的序列信息及其最适 )* 数

据，基于主成分分析的支持向量机（+,))-./ 012/-.
3425671，+03），建立了几丁质酶氨基酸组成和其最

适 )* 之间的数学模型。所得模型具有较高的拟合

和测试精度，可用于几丁质酶定向改造过程中的虚

拟筛选。

! 材料与方法

!"! 数据来源

几丁质酶氨基酸序列数据均来源于 +8699:;.-/
（<1=1491 ’>?% -@ #A:34.:%##( ），+8699:;.-/ 是一个非

冗余库。%( 个几丁质酶 BC 号及其最适 )* 和最适

温度如表 ! 所示：

表 ! 几丁质酶

#$%&’ ! ()*+*,$-’
BC )*-)/ !-)/ BC )*-)/ !-)/

;&%D%& D "# E#"(&D A?& ""
FGH"&(%D ( &# FGH>>#A’ ( ’#
GGI(>#&& "?D &" FGGDDD&& "?" (#
GGJ%&&(D D ’# FGGDDD&’ "?" A#
GGK%%!’’ ( A# FGHA((%% ( "#
GGH%&A!" ( &A FGGDDD&" ’ (#
LHA>>( (?" (" GGM>>(&% ’?" ""

FGG&’>%% ( ’" GG3>&!>" ’?& ’#
GGI(>#&& "?D &" GGN#!DD( ( ’"
GGG>D(’’ A %# GGN’((’D (?" "#
GGI%(&>" ’ ’# GGO!%>A& D &"
E>J<0! " ’# FGG&(’(# ( (#
GGH#>&DA "?" ’" %CFPH " ""

BC，/51 4221996-7 7,QR1. -@ 256/67491 67 +8699:;.-/；)*-R9，/51 -)/6Q,Q )*
@-,7S 67 /51 =6/1.4/,.1 4/ 85625 /51 .1=4/6T1 256/67491 549 /51 Q4U6Q,Q
42/6T6/V；!-)/，/51 -)/6Q,Q /1Q).1/,.1 @-,7S 67 /51 =6/1.4/,.1 4/ 85625 /51
.1=4/6T1 256/67491 549 /51 Q4U6Q,Q 42/6T6/V W

X4Y4956Q4［ A ］，I=167［ D ］和 H5-, 等［ >，!# ］研究表

明，蛋白质的折叠信息与氨基酸组成有明显的关联

性，鉴于几丁质酶的分子量差别很大，所以我们用几

丁质酶的 %# 种氨基酸组成和氨基酸残基数为输入

数据，其对应最适 )* 为支持向量机的输出数据。

这样几丁质酶蛋白序列可表示为如下特征向量：

" Z［#! $ [ #!，#%，⋯，#%#，#%!］P （!）

式中 " 表示蛋白质序列的特征值，#! $ 表示蛋白

质序列中氨基酸的特征向量，#$ 表示第 ! 个蛋白质

序列第 $（ $ Z !，⋯，%#）种氨基酸出现的频率数，#%!

表示蛋白质序列氨基酸的个数，! 表示蛋白质序列

的个数，特征向量中元素的顺序按照 %# 种氨基酸的

字母顺序排列。所有几丁质酶的氨基酸组成分析由

F6-1S6/ 软件完成。主成分分析由 +;++!#?# 完成，支

持向量机是由 P5-.9/17 L-4256Q9 用 H 语言编写的，

对于 学 术 用 途 者 可 免 费 从 以 下 网 址 下 载：5//)：\\
888W 29 W ,2= W 42 W ,Y\ 9/4@@\3W +181==\8679TQ\867+03W
1U1。
!". 基于主成分分析的支持向量机

!"."! 支持向量机：支持向量机是 04)76Y［ !! ］等根

据统计学习理论提出的一种新的机器学习方法，它

基于 结 构 风 险 最 小（ +/.,2/,.4= <69Y 3676Q6]4/6-7，

+<3）原则，有完备的理论基础，近年来引起越来越

多的关注，在分类、回归估计和密度估计等方面有很

好的应用结果，相对于神经网络来说有更好的推广

能力［ !% ］。核函数的引入［ !& ］，使得这种方法很容易

处理非线性问题，因此 +03 有很好的应用前景。

其判别函数为

%（#，&$ ）Z "
’

$ Z !
（&$ ^ (&$ ）)（#，#$ ）_ * （%）

)（#$ ，#+ ）称为核函数，核函数的选取应使其为特征

空间的一个点积，即存在函数!，使!（#$ ）·!
（#+ ）Z )（#$ ，#+ ）。业已证明，核函数 )（#$ ，#+ ）只

要满足 31.21. 条件即可满足上述要求。常用的核函

数有：

多项式核函数

)（#$ ，#+ ）Z（#$ ·#+ _ !）, （&）

径向基核函数

)（#$ ，#+ ）Z 1U)（^"##$ ^ #+#%） （’）

+6‘Q-6S 核函数

)（#$ ，#+ ）Z /475［*（#$ ·#+ ）_ -］ （"）

但是 +03 有个缺点：随着样本数目的增大，所

需的计算时间和空间存储资源都会成几何级数增

加。为了提高 +03 运算速度和精度，采用基于主成

分分析的支持向量机［ !’］。其基本思想是针对复杂

的系统问题，首先利用主成分分析对多变量参数矩

阵进行处理，由于主成分分析的实质是 7 维空间的

坐标旋转，并不改变样本数据结构；得到的主成分是

"!"林 毅等：基于均匀设计的主成分分析:支持向量机模型及其在几丁质酶最适 )* 建模中的应用



原变量的线性组合且两两不相关，能够最大程度地

反映原变量所包含的信息，在以一定标准选取前 !
个较重要的主成分之后，原来的多维问题就得以简

化。以精简过的参数矩阵作为支持向量机的输人量

时，在训练样本数并未减少的基础上消除了支持向

量机输入间的相关性，同时减少了支持向量机的输

人数，简化了支持向量机的结构，可从整体上提高支

持向量机的性能。

!"#"# 主 成 分 分 析：主 成 分 分 析（ "#$%&$’()
*+,’+%-%. /%()01$1，"*/）又 称 主 分 量 分 析，是

2+.-))$%3 于 4566 年首先提出的［ 47 ］。主成分分析就

是利用降维的思想，把多指标转化为少数几个不相

关的综合指标的一种多元统计分析方法。通过主成

分分析，把主成分分析的变量作为支持向量机的输

入数据，既可减少支持向量机的输入变量，加快收

敛，又起到了主成分过滤噪音的目的。具体操作过

程为，（4）对原始数据进行标准化处理，（8）建立相

关矩阵；（6）计算特征值及特征向量；（9）建立主成

分方程，计算主成分荷载及主成分得分；（7）根据主

成分分析结果构建支持向量机的输入层数据。

!"#"$ 均匀设计法：均匀设计由方开泰［4:］所创造，

它是将数论和多元统计相结合的一种新颖的试验方

法，其核心思想是用确定性方法寻找空间中均匀分

布的点集来代替 ;+%.- *(#)+ 中的随机数。它通过提

高试验点“均匀分散”的程度，使试验点具有更好的

代表性及能用较少的试验获得较多的信息。

为了定量比较拟合和测试效果，特定义以下三

个特征指标：

（4）平均绝对百分比误差：

!"#$ < 4
%!

%

& < 4

= ’& > (’& =
= ’& =

， （:）

（8）均方根误差：

)!*$ < 4
%!

%

& < 4
（’& > (’& ）"

8 （?）

（6）平均绝对误差：

!"$ < 4
%!

%

& < 4
= ’& > (’& =， （@）

式中 ’& 和 (’& 分别表示实际值和拟合值（或预测

值）。

# 结果与分析

#"! #% 种氨基酸组成的主成分分析

原始数据经主成分分析（"*/）后得到的特征值

及累计方差贡献率见表 8。分析表中数据，

表 # 主成分特征值及累计方差贡献率

&’()* # +,-./-0’) /1201.*.3 ’.4 35*-, *60)’-.-.7 8’,-’./*9
*+,’+%-%. A$3-% B()C-1 D(#$(%&-EF *C,C)(.$B-EF

"#4 7G84 89G?5 89G?5
"#8 9G45 45G5? 99G?:
"#6 8G@9 46G74 7@G8?
"#9 8G45 4HG97 :@G?4
"#7 4G7 ?G49 ?7G@7
"#: 4GH? 7G48 @HG5:
"#? HG58 9G9 @7G6:
"#@ HG@ 6G@ @5G4:
"#5 HG: 8G@: 58GH4
"#4H HG969 8GH? 59GH@
"#44 HG6@ 4G@ 57G@@

选择显著水平!< 57F，则只挑选前 44 个主成

分即可代表原始数据中蕴涵的绝大部分信息。44
个主成分和原 84 个变量之间的关系为（限于篇幅，

仅写出前 6 个主成分）：

"#4 < HG8HH/ I HGH:6* I HG44:JHG49:A > HG848K
> HGHH9L I HG8:?2 > HG645M > HG8?4N > HGH75O >
HG887; > HG68?P I HG644" I HGH69Q I HG699R >
HG8:7S I HG8H9T I HG459D I HG47HU > HG86:V I
HG475 PW;

"#8 < > HG68:/ > HG666* I HG6@:J I HG6:6A >
HGH698K > HG8@5L I HG44?2 I HG447M I HG6H8N I
HG48@O > HGH48; > HGH67P I HGH76" > HG64?Q I
HGH96R > HG496S > HG466T I HG4H4D I HGH99U I
HG4@:V I HGHG6H4 PW;

"#6 < > HGH49/ > HGH6@* I HG4:8J I HG449A >
HG6:6K I HGH85L > HG6742 > HGH:HM > HGH6HN >
HG694O I HGH97; I HG4HHP > HG8:5" I HG895Q >
HG648R > HGHH@S I HG6:5T I HG67HD I HGH45U I
HG4H7V I HG8:H PW;

表 $ 几丁质酶氨基酸与各主成分的关系

&’()* $ :*’.-.7 1; 0,-./-0)* /1201.*.39 -. /5-3-.’9*
/,$%+ (&$X1（’+1$.$B-） /,$%+ (&$X1（%-3(.$B-）

"# 4
HG8/ HG62 HG6" HG6R

HG8T HG8D
HG8K HG6M HG6N HG8; HG6P

HG6S HG8V
"# 8 HG9J HG9A HG6N HG8V HG6/ HG6* HG6L HG6Q
"# 6 HG8J HG8Q HG9T HG9D HG9K HG92 HG6O HG6" HG6R

"# 9
HG6* HG6A HG8L HG8N
HG8P HG7U HG8V

HG8/ HG6M HG9O HG8; HG8D

"# 7 HG8J HG:L HG7; HG8/ HG6K HG6P HG8D
"# : HG6O HG:S HG8U HG8M HG6; HG8T HG9V
"# ? HG9* HG9K HG8M HG9D HG6/ HG82 HG6O HG6P HG8U HG8V

各氨基酸与 44 个主成分之间的关系如表 6 所

示，为简单起见，相关系数保留 4 位小数，且仅列出

相关系数绝对值#HG8 的氨基酸。与 ;;"J 中所报

道的几丁质酶三级结构进行了比较，发现主成分分

:47 +,&%-.- /012%34 05 6&07-8,%0409’ 生物工程学报 8HH?，D+)G86，P+G6



析的前 ! 个主成分所代表的几丁质酶的二级结构分

别为转曲、转角（ "#$%）、折叠、转角、转角、螺旋和折

叠。这与几丁质酶结构特征基本吻合，但略有差异，

可能与所选择的样本有关。

!"! 支持向量机模型结构的优化

由于支持向量机的核函数及其参数的选取对分

类结果有一定的影响，我们对此进行了研究。选取

多项式和 &’()*’+ 二核函数，通过计算我们发现运

算不是速度慢就是发散，因而不对其进行详细研

究。对于径向基核函数，有三个参数，分别为：惩罚

系数 , 值 ，-./’0*% 和 12))2 值。常规的参数选取方

法是“一对多”策略，就是先确定一个值，令这个值不

变再确定另外一个值，最后找出一组最优的参数，不

过这样的方法很笨拙，而且也体现不出各因子之间

的交互影响，所以我们采用均匀设计方法来优化参

数，设计的 3 因素 45 水平均匀设计表如表 6 所示。

表 # 均匀设计表

$%&’( # )*+,-./ 0(1+2* )34（345）

7#% %*8
9:$-- ;2<"*$/

, -./’0*% (2))2
=>?@ABC =>@ =&@

74 4 5D3 5D554 46D!A 5D!! 4D5E
7F 455 5D4 5D56 EDAA 5DGF 5DEH
76 4，555，555 5DG 5D4 GD33 5D6F 5DGE
73 45，555 5D6 5D6 6DE6 5DFF 5D3
7G 455，555 5DE 5D54 44D6! 5DHG 5DAE
7H 4，555 4 5D53 ED4A 5D3E 5DEF
7! 5D554 5DH 5D5F ADAA 5DGE 5DAF
67 34 4"8 4"9 5"8: 4"!! 4"#3
7A 5D54 5DF 5D5G !D3G 5D33 5D!!
745 5D4 5DA 5DF 3D5A 5DF3 5D36

9:- *."’)#) I20#-/ 2$- :’(:0’(:"-+8

表 9 ;<==、>?@ 和 <ABC>?@ 的测试结果

$%&’( 9 6(1D’E1 -, EF( G.-11CH%’+0%E+-*1 -, ;<==，>?@ %*0 <ABC>?@

7#% JK8
=>?@ =>@

L?JJ &M= ?,>N&M= L?JJ &M= ?,>N&M=

4/"
9$2’%’%( 5D53 5D53 5D53 5DFG 5DFE 5DFF
9-/"’%( 5D53 5D53 5D4F 4DHH FDF3 5DA6

F%+
9$2’%’%( 5D53 5D53 5D53 5DFG 5D53 5DFF
9-/"’%( 5D53 5D53 5D55 5D5F 5DF6 5D54

6$+
9$2’%’%( 5D53 5D53 5D53 5DFG 5D55 5DFF
9-/"’%( 5D53 5D53 5D55 5D53 5D54 5D55

H":
9$2’%’%( 5D53 5D53 5D53 5DFH 5D56 5DFF
9-/"’%( 5D53 5D53 5D55 5D36 5D4H 5D55

4F":
9$2’%’%( 5D53 5D53 5D53 5DFF 5D4E 5DFF
9-/"’%( 5D53 5D53 5D56 4DF5 5DEA 5D4!

>I-$2(-
9$2’%’%( 5D5G 5D53 5D53 5DFA 5DFF 5DFF
9-/"’%( 5DF6 5D4G 5D5E 4DF! 5DE3 5D3F

计算 结 果 显 示，当 , 值 为 45，-./’0*% 为 5D!，

12))2 值为 5DG 时 对 .O 值预测的平均绝对百分比

误差为 6D!HC，均方根误差为 5D34 个 .O 单位，平均

绝对误差为 5DFF 个 .O 单位。具有比神经网络更好

的拟合效果（如图 4 所示）。后续训练及测试均采用

上述参数（, P 45，-./’0*% P 5D!，(2))2 P 5DG）。

图 4 结构优化后支持向量机的拟合值

Q’(8 4 9:- ;’""’%( I20#-/ *; /#..*$" I-<"*$ )2<:’%- *."’)’R-+

!"5 主成分分析C支持向量机模型预测

对支持向量机而言，由于训练样本集的大小有

限，训练后对训练集外的输入的响应如何，直接决定

了支持向量机的性能。对预测结果的评价基于两种

检验方法，一种是 S2<TT%’;- 检验，另一种为 !N;*0+
<$*//NI20’+2"’*% 检验，这两种检验是较为客观和严格

的方法。在 S2<TT%’;- 检验方法中，每一蛋白质依次

从数据库中取出作为测试蛋白，而剩余的蛋白质作

为训练集。在 TN;*0+ <$*//NI20’+2"’*%（ !N,M）检验方

法中，随机将数据库分为 ! 个子集合，依次取出一

个子集作为测试集，而其余的 !N 4 个子集合作为训

练集，此过程循环 ! 次。由于数据量较少，为了提

高检验的灵敏度，采用 S2<TT%’;- 检验方法，每次从

FH 组数据中取出 FG 个序列作为训练数据，留出一

个作检测，依次循环，共进行 FH 次循环测试。由于

篇幅有限，取测试结果的一部分如图 G 所示。

从测试结果中，可以看出主成分分析N支持向量

!4G林 毅等：基于均匀设计的主成分分析N支持向量机模型及其在几丁质酶最适 .O 建模中的应用



机模型的拟合值总体上要好于预测值，训练和测试

的平均绝对百分比误差分别为 !"!# 和 !"!$，预测结

果的平均绝对误差最大值为 !"#!，最小值为 !"!!，

其变化范围较大。预测结果中共有 %% 个样本平均

绝对百分比误差近似于零值，有 %& 个样本的平均绝

对百分比误差的训练和测试结果都小于 ’(，并且

其绝对误差在 !")) 个 *+ 单位以内，), 个测试样本

的预测结果的平均绝对误差为 !"#) *+ 单位，这些

数字可以表明主成分分析-支持向量机模型在预测

几丁质酶最适 *+ 中得到了很好的预测效果。

!"# $% 神经网络、支持向量机、主成分分析&支持

向量机的比较

图 ) ./00、123 和 /45-123 的比较

6789) :;< =>?*@A7B>C D<EF<<C ./00 ?>G<H
123@CG /45-123 ?>G<H

./00： D@=I-*A>*@8@E7>C C<JA@H C<EF>AI； 123： BJ**>AE K<=E>A
?@=;7C<； /45-123： *A7C=7*@H =>?*>C<CE @C@HLB7B- BJ**>AE K<=E>A
?@=;7C<；35/M：?<@C @DB>HJE< <AA>A 9 NE 7B E;< A<BJHEB >O @HH E;< ), AJCB
7C =A>BB-K@H7G@E7>C9

近年研究表明，支持向量机模型的预测结果要

好于人工智能神经网络，在此做了一个比较。参考

我们以前的研究结果［%P］，选择一个隐含层的神经网

络，./ 神经网络的训练误差仍设为 !"!%，运算次数

为 %!!!。同样用均匀设计方法（Q%!（%!R ））优化 ./
神经网络的四个参数：学习速率、动态参数、178?>7G
参数 和 隐 含 层 结 点 数。当 学 习 速 率、动 态 参 数、

178?>7G 参数和隐含层结点数分别为 !"!&，!"#，!"&$
和 %! 时，./ 神经网络具有最佳的拟合结果。后续

训练及测试均采用上述参数。同样用 S@=IIC7O< 检验

方法来检验 ./ 神经网络的测试结果，测试结果如

图 ’ 所示。其 ), 个样本的训练和测试平均绝对百

分比误差的平均值为 !"!’ 和 !")R，而支持向量机训

练和测试的平均绝对百分比误差的平均值为 !"!#
和 !"%’，都比主成分分析-支持向量机模型的结果略

差些，如图 ) 所示。), 个测试样本的预测结果的平

图 R 几丁质酶最适 *+ 预测值与实验值的比较

6789 R 4>?*@A7B>C >O <T*<A7?<CE@H @CG *A<G7=E<G *+ K@HJ<B9
:;< A<BJHEB >O E;< E;A<< ?>G<HB 7C =A>BB-K@H7G@E7>C F<A< B;>FC 7C 6789 R"
5 7B E;< A<BJHE >O ./00，. 7B E;< A<BJHE >O 1239 5CG 4 7B E;< A<BJHE >O
/45-1239

均绝对误差为 %")P 个 *+ 单位，高于支持向量机模

型的 !"$# 个 *+ 单位，更高于主成分分析 U 支持向

量机的预测结果 !"#) 个 *+ 单位。从图 R 可以看

出，用 ./ 神经网络预测几丁质酶最适 *+ 值，结果

比较差，其预测结果不稳定，而支持向量机模型得出

$%’ !"#$%&% ’()*$+, (- .#(/%0"$(,(12 生物工程学报 )!!P，2>H")R，0>"R



的结果要好的多，其预测结果浮动较小，并且大部分

预测值接近于真实的实验值。经过主成分分析优化

输入数据后的支持向量机，其预测值明显比没用主

成分分析优化数据的支持向量机模型更接近实验

值，在本试验课题中大大提高了模型的运算速度和

测试精度。

! 讨论

几丁质酶结构与功能、性质的关系错综复杂，使

用传统的回归分析往往不能满足要求。支持向量机

建模以其独特的非线性能力得到广泛应用，但其自

身存在缺陷。本文利用主成分分析法对样本集进行

预处理，减少支持向量机的输入数目，集合了所有参

数的信息量，同时消除输入因子的相关性并简化模

型结构，并利用均匀设计对其拓扑结构进行了优化，

大大提高了支持向量机的学习速率和性能。本研究

中，主成分分析 ! 支持向量机模型优于支持向量机

模型和 "# 神经网络模型，说明几丁质酶的氨基酸

组成和其最适 $% 间的关系非常复杂，用简单的线

性模型可能并不能得到令人满意的结果。而主成分

分析能够有效的简化数据变量，使输入数据变量减

少到 && 个，经均匀设计优化后的拓扑结构更为简

单，使得程序运行的速度明显加快，支持向量机的执

行效率有了较大的提高，得到的支持向量机模型也

有较高的精度。而一般的支持向量机方法的输入变

量数目为 ’& 个，拓扑结构较为复杂，运行速度较慢。

利用几丁质酶的晶体数据，结合多序列比对等

手段，可寻找出有利和不利于提高该酶最适 $% 的

可能位点，然后有目的地利用仿真软件进行随机突

变，利用基于本文所得数学模型的计算机软件进行

虚拟筛选，可达到大大降低文库丰度，减轻筛选工作

量，提高效率，节省费用之目的。更重要的是，一方

面它降低突变文库的冗余度，就可以在更大的范围

内搜索到有用序列；另一方面，它可充分利用计算机

的速度，在比单纯实验（&(&)）更大的范围内（&(*(）进

行筛选，因此，可显著提高获得性质更优良突变酶的

几率。最后需要指出的是，尽管本文采用了均匀设

计的方法对支持向量机的结构进行了优化，但在各

因素水平的选择上仍带有一定的随意性，如果经过

精心的选择，支持向量机的检测效果还会有所改善。

而且本文仅考虑了 ’( 种氨基酸的频率分布和氨基

酸的个数，排除了其它影响因素，这是一种最简单的

情形。同时，样本中噪声的影响也不可忽视，对于进

一步提高该模型质量的相关研究仍需要逐步深入。

而且所得结果仍需要实验进一步验证。
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