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摘要：【目的】利用α-淀粉酶 Ａｍｙ７ｃ及其突变体的氨基酸信息，预测该酶的催化常数 （Ｋｃａｔ），并筛选出能预测

α-淀粉酶 Ｋｃａｔ 最具效果的氨基酸属性。【方法】先以 ２０-１ 前馈反向传播的神经网络为模型，完成 ５３５ 种氨基

酸属性对α-淀粉酶 Ａｍｙ７Ｃ及其突变体催化常数的拟合。再将α-淀粉酶 Ａｍｙ７Ｃ及其 ５４ 个突变体的数据分

为 ２ 组，用 ３５ 个酶作为训练组进行拟合，２０ 个酶作为验证组进行检验。最后，对 ８ 种不同层次及神经元个数

的模型进行比较。【结果】１１０ 个氨基酸属性可实现 ２０-１ 神经网络模型收敛，表明这些氨基酸属性可用于预

测α-淀粉酶的催化常数，不同指标的预测效果不同。多模型的分析结果显示，不同模型对训练组 Ｒ 值的结果

具有显著性差异，而对训练组 Ｐ 值、验证组Ｒ 值和验证组Ｐ 值结果无显著性差异。【结论】氨基酸分布概率等

属性可以用于预测α-淀粉酶催化常数。四层神经网络模型是预测α-淀粉酶催化常数的相对理想的模型。

关键词：氨基酸属性　α-淀粉酶　催化常数　预测
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ｓｃｒｅｅｎ ５３５ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ａｓ ｐｒｅｄｉｃｔｏｒｓ ｔｏ ｐｒｅｄｉｃｔ ｔｈｅ Ｋｃａｔ ｏｆα-ａｍｙｌａｓｅ Ａｍｙ７Ｃ ａｎｄ
ｉｔｓ ５４ ｍｕｔａｎｔｓ，ｗｈｉｃｈ ｗｅｒｅ ｄｉｖｉｄｅｄ ｉｎｔｏ ｔｗｏ ｇｒｏｕｐ，３５ ｏｆ ｔｈｅｍ ｓｅｒｖｅｄ ａｓ ｔｒａｉｎｉｎｇ ｇｒｏｕｐ ｆｏｒ
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ｎｕｍｂｅｒｓ ｏｆ ｎｅｕｒｏｎｓ ｗｅｒｅ ａｌｓｏ ｃｏｍｐａｒｅｄ．【Ｒｅｓｕｌｔｓ】１１０ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ，ｗｈｉｃｈ ｃｏｎ-
ｖｅｒｇｅｄ ｄｕｒｉｎｇ ｆｉｔｔｉｎｇ ｉｎ ｔｈｅ ２０-１ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ ｍｏｄｅｌ，ｃｏｕｌｄ ｂｅ ｕｓｅｄ ｔｏ ｐｒｅｄｉｃｔ ｔｈｅ Ｋｃａｔ．
Ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｐｒｅｓｅｎｔｅｄ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇ ｅｆｆｅｃｔ．Ｔｈｅ ｍｕｌｔｉ-ｍｏｄｅｌ ｒｅｓｕｌｔｓ

ｓｈｏｗｅｄ ｔｈａｔ ｔｈｅｒｅ ｗａｓ ｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ
ｂｅｔｗｅｅｎ Ｒ ｖａｌｕｅｓ ｉｎ ｔｒａｉｎｉｎｇ ｇｒｏｕｐｓ，ｂｕｔ ｔｈｅｒｅ
ｗａｓ ｎｏ ｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ ｂｅｔｗｅｅｎ Ｐ ｖａｌｕｅｓ ｉｎ
ｔｒａｉｎｉｎｇ ｇｒｏｕｐｓ，ａｓ ｗｅｌｌ ａｓＲ ａｎｄ Ｐ ｖａｌｕｅｓ ｉｎ ｖａｌｉ-
ｄａｔｉｏｎ ｇｒｏｕｐｓ．【Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎ】Ｓｏｍｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ
ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｓｕｃｈ ａｓ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ ｃｏｕｌｄ
ｂｅ ｕｓｅｄ ｔｏ ｐｒｅｄｉｃｔ ｔｈｅ Ｋｃａｔ ｏｆ α-ａｍｙｌａｓｅ，ｔｏ
ｗｈｉｃｈ ｆｏｕｒ-ｌａｙｅｒ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ ｒｅｖｅａｌｓ ｔｈｅ ｒｅｌａ-
ｔｉｖｅ ｉｄｅａｌ ｍｏｄｅｌ．
Ｋｅｙ ｗｏｒｄｓ：ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｐｒｏｐｅｒｔｙ，α-ａｍｙｌａｓｅ，Ｋｃａｔ
，ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ



　　【研究意义】α-淀粉酶广泛分布于动物、植物和
微生物中，能水解淀粉产生糊精、麦芽糖、低聚糖和
葡萄糖等物质，是工业生产中应用最为广泛的酶制
剂之一，已应用于变性淀粉及淀粉糖、焙烤工业、啤
酒酿造、酒精工业、发酵以及纺织等行业［１］。目前，
在生物质能源领域，淀粉质生产乙醇仍然是生物乙
醇的主要生产方式，此过程中α-淀粉酶不仅是参与
者，而且对提高乙醇产率至关重要。酶活力是指酶
催化某一化学反应的能力，然而，目前酶活力相关功
能参数的测定需要通过实验得出，而实验方式比较
耗费时间、财力和人力。因此，探寻一种利用酶的简
单结构信息即可预测该酶的相关功能参数的方法很

有必要。【前人研究进展】严少敏等运用神经网络模
型对纤维素酶、β-葡糖苷酶和β-纤维乙糖苷酶的功
能参数进行了预测，包括最适 ｐＨ 值［２～４］、最适温
度［４～７］、米氏常数［８～ １ １］和转换数［１２］，发现某些氨基
酸属性可以用来预测酶的功能参数［１３］。【本研究切

入点】酶的催化常数（Ｋｃａｔ ）是表示酶的催化效率
的参数，至今，未见有利用酶的简单结构信息预测酶
催化常数的相关报道。【拟解决的关键问题】探索利
用酶的简单结构信息预测α-淀粉酶催化常数的可
行性及方法，并筛选出预测α-淀粉酶催化常数最具
效果的氨基酸属性。

１　数据来源和研究方法

　　α-淀粉酶 Ａｍｙ７Ｃ及其 ５４ 个突变体的催化常数
相关数据由王成华博士［１４］提供，所涉及的 ５３５ 种氨
基酸属性分别为 ３９ 个氨基酸构成属性，２１９ 个理化
性质属性，２７３ 个二级结构属性和 ４ 个动态氨基酸
属性。首先，用 ５３５ 种氨基酸属性分别对淀粉酶

Ａｍｙ７Ｃ及其 ５４ 个变异体进行量化（表 １ 以淀粉酶

Ａｍｙ７Ｃ及其 Ｒ１７２Ｋ 变异体为例列出了用静、动态
氨基酸属性对 ２０ 种氨基酸的具体量化结果）。

表 １　用静、动态氨基酸属性量化淀粉酶 Ａｍｙ７Ｃ及其 Ｒ１７２Ｋ变异体*

Ｔａｂｌｅ １　Ｑｕａｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎ ｏｆ Ａｍｙ７Ｃ ａｎｄ ｉｔｓ Ｒ１７２Ｋ ｍｕｔａｎｔ ｕｓｉｎｇ ｃｏｎｓｔａｎｔ ａｎｄ ｄｙｎａｍｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ

氨基酸

ＡＡ

Ｎｏ． ＳＮＥＰ６６０１０３ ＳＮＥＰ６６０１０３×Ｎｏ． ＣＣ（％） ＦＣ（％） ＤＰ

Ａｍｙ７Ｃ Ｒ１７２Ｋ Ａｍｙ７Ｃ Ｒ１７２Ｋ Ａｍｙ７Ｃ Ｒ１７２Ｋ Ａｍｙ７Ｃ Ｒ１７２Ｋ Ａｍｙ７Ｃ Ｒ１７２Ｋ Ａｍｙ７Ｃ Ｒ１７２Ｋ

Ａ ３７ ３７ －０．１１ －０．１１ －４．０７ －４．０７ ８．６２ ８．６２ ７．２８ ７．２８ ０．０１８５ ０．０１８５

Ｒ １８ １７ ０．０７９ ０．０７９ １．４２２ １．３４３ ４．２０ ３．９６ ７．３３ ７．２８ ０．０３１２ ０．１０９８

Ｎ ３９ ３９ －０．１３６ －０．１３６ －５．３０４ －５．３０４ ９．０９ ９．０９ ４．６３ ４．６８ ０．００３１ ０．００３１

Ｄ ２９ ２９ －０．２８５ －０．２８５ －８．２６５ －８．２６５ ６．７６ ６．７６ ４．７８ ４．７８ ０．００６９ ０．００６９

Ｃ １ １ －０．１８４ －０．１８４ －０．１８４ －０．１８４ ０．２３ ０．２３ ２．７８ ２．７８ １．００００ １．００００

Ｅ １８ １８ －０．０６７ －０．０６７ －１．２０６ －１．２０６ ４．２０ ４．２０ ４．２１ ４．２３ ０．０３８９ ０．０３８９

Ｑ ２１ ２１ －０．２４６ －０．２４６ －５．１６６ －５．１６６ ４．９０ ４．９０ ２．７１ ２．７３ ０．００６２ ０．００６２

Ｇ ３７ ３７ －０．０７３ －０．０７３ －２．７０１ －２．７０１ ８．６２ ８．６２ ６．７３ ６．７１ ０．００５６ ０．００５６

Ｈ １４ １４ ０．３２ ０．３２ ４．４８ ４．４８ ３．２６ ３．２６ ４．２１ ４．２０ ０．００１０ ０．００１０

Ｉ ２３ ２３ ０．００１ ０．００１ ０．０２３ ０．０２３ ５．３６ ５．３６ ５．１４ ５．１５ ０．０１１２ ０．０１１２

Ｌ ２３ ２３ －０．００８ －０．００８ －０．１８４ －０．１８４ ５．３６ ５．３６ ７．００ ６．９８ ０．０４６０ ０．０４６０

Ｋ １８ １９ ０．０４９ ０．０４９ ０．８８２ ０．９３１ ４．２０ ４．４３ ４．４１ ４．４２ ０．０８３１ ０．０１３６

Ｍ ８ ８ －０．０４１ －０．０４１ －０．３２８ －０．３２８ １．８６ １．８６ １．４２ １．４２ ０．２２４３ ０．２２４３

Ｆ １３ １３ ０．４３８ ０．４３８ ５．６９４ ５．６９４ ３．０３ ３．０３ ２．４６ ２．４６ ０．０４６３ ０．０４６３

Ｐ １２ １２ －０．０１６ －０．０１６ －０．１９２ －０．１９２ ２．８０ ２．８０ ４．８８ ４．８６ ０．１２４１ ０．１２４１

Ｓ ３９ ３９ －０．１５３ －０．１５３ －５．９６７ －５．９６７ ９．０９ ９．０９ ８．４２ ８．３９ ０．００６４ ０．００６４

Ｔ ２７ ２７ －０．２０８ －０．２０８ －５．６１６ －５．６１６ ６．２９ ６．２９ ６．８１ ６．８３ ０．０１６１ ０．０１６１

Ｗ １２ １２ ０．４９３ ０．４９３ ５．９１６ ５．９１６ ２．８０ ２．８０ ０．６９ ０．６８ ０．０３１０ ０．０３１０

Ｙ １９ １９ ０．３８１ ０．３８１ ７．２３９ ７．２３９ ４．４３ ４．４３ ３．３２ ３．３２ ０．０８５２ ０．０８５２

Ｖ ２１ ２１ －０．１５５ －０．１５５ －３．２５５ －３．２５５ ４．９０ ４．９０ ６．５０ ６．５０ ０．００５３ ０．００５３

　　*属性 ＳＮＥＰ６６０１０３ 代表主成分 ＩＩＩ的氨基酸物理化学特性（ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｇｅｎｏｍｅ．ｊｐ／ａａｉｎｄｅｘ／）；Ｎｏ，氨基酸的数目；ＣＣ，氨基酸的现在构
成（某种类型的氨基酸数目除于氨基酸总数）；ＦＣ，根据变异概率计算出的氨基酸未来构成（ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｎｅｒｃ-ｎｆｂ．ａｃ．ｃｎ／ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ／ｆｃ．ｈｔｍ）；

ＤＰ，氨基酸的分布概率（ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｎｅｒｃ-ｎｆｂ．ａｃ．ｃｎ／ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ／ｄｐ．ｈｔｍ）。

　　*ＳＮＥＰ６６０１０３ ｉｓ ａ ｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｙ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ａｎｄ ｄｅｓｃｒｉｂｅｓ ｔｈｅ ｐｒｉｎｃｉｐａｌ ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ ＩＩＩ （ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｇｅｎｏｍｅ．ｊｐ／ａａｉｎ-
ｄｅｘ／）．Ｎｏ．，Ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ；ＣＣ，Ｃｕｒｒｅｎｔ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ａ ｔｙｐｅ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ｄｉｖｉｄｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｔｏ-
ｔａｌ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ｉｎ ａｎ ｅｎｚｙｍｅ；ＦＣ，Ｆｕｔｕｒｅ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ａｃｃｏｒｄｉｎｇ ｔｏ ｔｈｅ ｍｕｔａｔｉｎｇ ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ （ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．
ｎｅｒｃ-ｎｆｂ．ａｃ．ｃｎ／ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ／ｆｃ．ｈｔｍ）；ＤＰ，Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ｔｈａｔ ｃａｎ ｂｅ ａｖａｉｌａｂｌｅ ａｔ ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｎｅｒｃ-ｎｆｂ．ａｃ．ｃｎ／ｃａｌｃｕｌａ-
ｔｉｏｎ／ｄｐ．ｈｔｍ．
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其次，用 ２０-１ 前馈反向传播的神经网络模型，完成

５３５ 种属性对催化常数的拟合和预测。将 ５５ 个α-
淀粉酶 Ａｍｙ７Ｃ 及其突变体的数据分为 ２ 组，用 ３５
个酶作为训练组进行拟合，２０ 个酶作为验证组进行
检验。再对 ８ 种不同层次及不同个数的神经网络模
型（表 ２）的拟合、预测效果进行比较。最后，将拟
合、预测结果与实验数据进行统计学检验。详细研
究方法见文献［１４］中 １．２～１．４。

２　结果与分析

２．１　２０-１ 神经网络模型的预测结果

　　用 ２０-１ 神经网络模型对 ５５ 个数值化的α-淀粉
酶 Ａｍｙ７Ｃ及其突变体和其所对应的催化常数进行
模型分析，并对 ５３５ 种氨基酸属性进行筛选。结果
表明，１１０ 种属性可实现模型的收敛，包括 ２ 个氨基
酸组成属性，４３ 个理化性质属性，６２ 个二级结构属
性和 ３ 个动态氨基酸属性等指标。

　　由图 １ 可见，氨基酸属性对α-淀粉酶 Ａｍｙ７Ｃ
催化常数预测效果的 Ｒ 值和 Ｐ 值的优劣顺序依次
为训练组Ｒ 值、训练组 Ｐ 值、验证组 Ｐ 值和验证组

Ｒ 值。１１０ 种氨基酸属性的训练组 Ｒ 值平均值为

０９０，８６．４％的氨基酸属性预测值高于均值，其中，
氨基酸分布概率属性预测值为 ０．９９１，与α-淀粉酶

Ａｍｙ７Ｃ催化常数的相关性最强；１ 种氨基酸疏水性
指标（ＶＥＮＴ８４０１０１）的预测 Ｒ 值为 ０．４３８，与α-淀
粉酶 Ａｍｙ７Ｃ催化常数的相关性最弱。１１０ 种氨基
酸属性的训练组 Ｐ 值平均值为 ０．９，７８．２％的氨基
酸属性预测值高于均值，４７ 种属性预测的 Ｐ 值高于

０．９９，其中，属性 ＱＩＡＮ８８０１１６ 代表β-折叠在－４ 窗
口位置的权重，其预测 Ｐ 值达到 １，能够完全拟合α-
淀粉酶 Ａｍｙ７Ｃ 的催化常数；而位阻参数（属性

ＣＨＡＭ８１０１０１）预测 Ｐ 值仅为 ０．２９２，与α-淀粉酶

Ａｍｙ７Ｃ 催化常数的拟合效果较差。１１０ 种氨基酸

属性的验证组 Ｐ 值平均值为 ０．８３，６５ 种氨基酸属
性的验证值高于均值，其中，表观分配能量（属性

ＧＵＹＨ８５０１０５）的验证 Ｐ 值为 ０．９９４，对α-淀粉酶

Ａｍｙ７Ｃ催化常数的预测最好；优化的相对分区能量
（属性 ＭＩＹＳ９９０１０２）的验证 Ｐ 值仅为 ０．２２，对α-淀
粉酶 Ａｍｙ７Ｃ催化常数的预测最差。１１０ 种氨基酸
属性的验证组 Ｒ 值平均值为 ０．２８，６０ 种氨基酸属
性的验证值高于均值，其中，一种电荷转移能力参数
（属性 ＣＨＡＭ８３０１０８）的验证组 Ｒ 值为 ０．４８２，与α-
淀粉酶 Ａｍｙ７Ｃ催化常数的相关性较强；而另一种
电荷转移能力参数（属性 ＣＨＡＭ８３０１０７）的验证组

Ｒ 值为 ０．０９６，与α-淀粉酶 Ａｍｙ７Ｃ的催化常数无相
关性。

　　图 １　用 ２０-１ 神经网络模型预测淀粉酶 Ｋｃａｔ 值的结果
　　Ｆｉｇ．１　Ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇＫｃａｔ ｏｆ ａｍｙｌａｓｅｓ ｕｓｉｎｇ ２０-
１ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ
　　在使模型收敛的 １１０ 种氨基酸属性中，属性

ＳＮＥＰ６６０１０３ 代表主成分Ⅲ的化学结构，用于 ２０-１
表 ２　８ 种不同神经网络模型的构成

Ｔａｂｌｅ ２　Ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆ ８ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ ｍｏｄｅｌｓ

模型
Ｍｏｄｅｌ

神经元数 Ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ｎｅｕｒｏｎｓ

第 １ 层
Ｌａｙｅｒ １

第 ２ 层
Ｌａｙｅｒ ２

第 ３ 层
Ｌａｙｅｒ ３

第 ４ 层
Ｌａｙｅｒ ４

第 ５ 层
Ｌａｙｅｒ ５

第 ６ 层
Ｌａｙｅｒ ６

２０-１ ２０ － － － － －
２０-５-１ ２０ ５ １ － － －
２０-１０-１ ２０ １０ １ － － －
２０-１０-５-１ ２０ １０ ５ １ － －
２０-３０-５-１ ２０ ３０ ５ １ － －
２０-３０-１０-１ ２０ ３０ １０ １ － －
２０-３０-１０-５-１ ２０ ３０ １０ ５ １ －
２０-３０-２０-１０-５-１ ２０ ３０ ２０ １０ ５ １
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神经网络模型预测α-淀粉酶 Ａｍｙ７Ｃ 催化常数效果
最好，其训练组与验证组Ｒ 值和Ｐ 值之和为 ３．２４８；
其次依次是属性 ＱＩＡＮ８８０１０４（α-螺旋在－３ 窗口位
置的权重）、属性 ＱＩＡＮ８８０１０６（α-螺旋在－１ 窗口位
置的权重）和属性 ＰＵＮＴ０３０１０１（以一维螺旋知识
为基础的膜-倾向规模），训练组与验证组 Ｒ 值和 Ｐ
值之 和 分 别 为 ３．２１１，３．２０８ 和 ３．２０４。属 性

ＣＨＡＭ８１０１０１（位阻参数）预测α-淀粉酶 Ａｍｙ７Ｃ催
化常数效果最差，其训练组与验证组 Ｒ 值和 Ｐ 值之
和 仅 为 １．４２９，其 次 是 氨 基 酸 构 成 属 性

ＧＲＡＲ７４０１０１ 和平滑埃普西隆位阻参数 （属性

ＦＡＵＪ８８０１０２），训练组与验证组 Ｒ 值和 Ｐ 值之和分
别为 １．４４５ 和 １．６７３。氨基酸分布概率的训练组和
验证组的 Ｐ 值和Ｒ 值之和为 ２．８４，预测酶 Ａｍｙ７Ｃ
的催化常数的效果较好。

２．２　不同神经网络模型的预测结果

　　图 ２ 为基于 ２～６ 层不同神经网络模型对α-淀
粉 Ａｍｙ７Ｃ酶催化常数的预测结果。可以看出，８ 种
属性的不同模型训练组 Ｒ 值结果具有显著性差异，

Ｒ 值均值分布在 ０．９３２～ １，其中 ２０-３０-５-１、２０-３０-
１０-１、２０-３０-１０-５-１ 和 ２０-３０-２０-１０-５-１ 模型预测的
均值均为 １；２０-１ 模型预测值最低，Ｒ 值均值为

０９３２。不同模型的训练组 Ｐ 值结果不具有显著性
差异，２０-１ 模型预测的 ８ 种氨基酸属性的 Ｐ 值最
高；２０-３０-５-１ 模型预测的 Ｐ 值最低。不同模型的验
证组 Ｒ 值结果也不具有显著性差异，２０-１０-５-１ 模型
预测的 ８ 种氨基酸属性的 Ｒ 值最高，Ｒ 值均值为

０４；２０-１ 模型预测的Ｒ 值最低，Ｒ 值均值为 ０２９７。
不同模型的验证组 Ｐ 值结果具有显著性差异，２０-１
模型预测的 ８ 种氨基酸属性的 Ｐ 值最高；２０-３０-１０-
５-１ 模型预测的 Ｐ 值最低。

图 ２　不同模型的预测结果
Ｆｉｇ．２　Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｒｅｓｕｌｔｓ ｆｒｏｍ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｍｏｄｅｌｓ

　　图 ３ 为 ８ 种氨基酸属性分别在 ８ 种不同的神经

网络模型下预测α-淀粉酶 Ａｍｙ７Ｃ 催化常数的结
果。可以看出，８ 种属性的多模型分析的训练组 Ｒ
值、训练组 Ｐ 值、验证组 Ｒ 值和验证组 Ｐ 值结果均
不 具 有 显 著 性 差 异。 属 性 ＳＮＥＰ６６０１０３、

ＶＥＬＶ８５０１０１ 和 ＱＩＡＮ８８０１１７ 的训练组 Ｒ 值为 １，
属性 ＱＩＡＮ８８０１２３ 和现在构成的训练组 Ｒ 值为

０９９。属性 ＷＥＲＤ７８０１０４ 的训练组 Ｐ 值为 ０．９８４，
预测酶 Ａｍｙ７Ｃ 的催化常数的效果最好；属性

ＶＥＬＶ８５０１０１ 的训练组 Ｐ 值为 ０．７７６，预测酶

Ａｍｙ７Ｃ的催化常数的效果最差；现在构成的训练组

Ｐ 值为 ０．９６８，预测酶 Ａｍｙ７Ｃ的催化常数的效果较
好。８ 种氨基酸属性多模型分析的验证组 Ｒ 值结果
整体偏低，表明预测结果的相关性较低。属性

ＱＩＡＮ８８０１１７ 的验证组 Ｐ 值为 ０．７７２，预测酶

Ａｍｙ７Ｃ的催化常数的效果最好；现在构成属性的验
证组 Ｐ 值为 ０．５９５，预测酶 Ａｍｙ７Ｃ 的催化常数的
效果最差。

图 ３　不同氨基酸属性的预测结果

　 　 Ｆｉｇ．３ 　 Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｒｅｓｕｌｔｓ ｆｒｏｍ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ

ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ

３　结论

　　本文利用 ２０-１ 前馈反向传播的神经网络为模
型，完成 ５３５ 种氨基酸属性对α-淀粉酶 Ａｍｙ７Ｃ 催
化常数的拟合，并对 ８ 种不同层次及神经元个数的
模型进行比较。结果：１１０ 个氨基酸属性可实现 ２０-
１ 神经网络模型收敛，表明一些氨基酸属性可以用
于预测α-淀粉酶的催化常数；某些静态的氨基酸理
化性质（如氨基酸主要成分）和二级结构属性（如α-
螺旋在不同窗口位置的权重）可影响α-淀粉酶的酶
促反应；而动态的氨基酸属性（如氨基酸的现在构成
和分布概率）也可以预测α-淀粉酶的催化常数，其
中，计算变异学指标氨基酸分布概率在预测α-淀粉
酶的催化常数中显示出较好的效果，与以前的研究
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结果相一致［２～ １３］；四层神经网络模型是预测α-淀粉
酶的催化常数相对理想的模型，以 ２０-３０-５-１ 和 ２０-
３０-１０-１ 模型最佳。
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［２］　Ｙａｎ Ｓ，Ｗｕ Ｇ．Ｓｅａｒｃｈｉｎｇ ｏｆ ｐｒｅｄｉｃｔｏｒｓ ｔｏ ｐｒｅｄｉｃｔ ｐＨ ｏｐ-
ｔｉｍｕｍ ｏｆ ｃｅｌｌｕｌａｓｅｓ ［Ｊ］．Ａｐｐｌ Ｂｉｏｃｈｅｍ Ｂｉｏｔｅｃｈｎｌｏ，

２０１１，１６５：８５６-８６９．
［３］　Ｙａｎ Ｓ，Ｗｕ Ｇ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ ｏｐｔｉｍａｌ ｐＨ ｉｎ ｈｙｄｒｏｌｙｔｉｃ

ｒｅａｃｔｉｏｎ ｏｆ ｂｅｔａ-ｇｌｕｃｏｓｉｄａｓｅ［Ｊ］．Ａｐｐｌ Ｂｉｏｃｈｅｍ Ｂｉｏｔｅｃｈ

Ａ：Ｅｎｚｙｍｅ Ｅｎｇ Ｂｉｏｔｅｃｈ，２０１３，１６９：１８８４-９４．
［４］　Ｙａｎ Ｓ，Ｗｕ Ｇ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ ｏｐｔｉｍａｌ ｐＨ ａｎｄ ｔｅｍｐｅｒａ-

ｔｕｒｅ ｏｆ ｃｅｌｌｕｌａｓｅｓ ｕｓｉｎｇ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ［Ｊ］．Ｐｒｏｔｅｉｎ

Ｐｅｐｔ Ｌｅｔｔ ，２０１２，１９：２９-３９．
［５］　Ｙａｎ Ｓ，Ｗｕ Ｇ．Ｐｒｅｄｉｃｔｏｒｓ ｆｏｒ ｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

ｏｐｔｉｍｕｍ ｉｎ ｂｅｔａ-ｇｌｕｃｏｓｉｄａｓｅｓ［Ｃ］．Ｐｒｏｃｅｅｄｉｎｇｓ ｏｆ ｔｈｅ

６ｔｈ Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ Ｓｙｍｐｏｓｉｕｍ ｏｎ Ｂｉｏｃａｔａｌｙｓｉｓ ａｎｄ Ｂｉｏ-
ｓｙｎｔｈｅｔｉｃ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ （ｉＳＢＢＥ２０１３）．Ｎｏｖｅｍｂｅｒ １１-１３，

２０１３，Ｓｈａｎｇｈａｉ，Ｃｈｉｎａ．
［６］　Ｙａｎ Ｓ，Ｗｕ Ｇ．Ｅｘｈａｕｓｔｅｄ ｊａｃｋｋｎｉｆｅ ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ ｅｘｅｍｐｌｉ-

ｆｉｅｄ ｂｙ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｏｐｔｉｍｕｍ ｉｎ ｅｎｚｙｍａｔ-
ｉｃ ｒｅａｃｔｉｏｎ ｏｆ ｃｅｌｌｕｌａｓｅｓ［Ｊ］．Ａｐｐｌ Ｂｉｏｃｈｅｍ Ｂｉｏｔｅｃｈ Ａ：

Ｅｎｚｙｍｅ Ｅｎｇ Ｂｉｏｔｅｃｈ，２０１２，１６６：９９７-１１０７．
［７］　Ｙａｎ Ｓ，Ｗｕ Ｇ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｏｐｔｉｍｕｍ ｉｎ

ｅｎｚｙｍａｔｉｃ ｒｅａｃｔｉｏｎ ｏｆ ｂｅｔａ-ｃｅｌｌｏｂｉｏｓｉｄａｓｅｓ ｗｉｔｈ ｅｘｈａｕｓ-

ｔｅｄ ｊａｃｋｋｎｉｆｅ ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ［Ｊ］．Ｌｉｆｅ Ｓｃｉ Ｊ，２０１３，１０（３）：

２１８０-２１８９．
［８］　Ｙａｎ Ｓ，Ｗｕ Ｇ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ Ｍｉｃｈａｅｌｉｓ-Ｍｅｎｔｅｎ ｃｏｎｓｔａｎｔ

ｏｆ ｂｅｔａ-ｇｌｕｃｏｓｉｄａｓｅｓ ｕｓｉｎｇ ｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ-ｂｅｔａ-Ｄ-ｇｌｕｃｏｐｙ-
ｒａｎｏｓｉｄｅ ａｓ ｓｕｂｓｔｒａｔｅ［Ｊ］．Ｐｒｏｔｅｉｎ Ｐｅｐｔ Ｌｅｔｔ，２０１１，１８：

１０５３-１０５７．
［９］　Ｙａｎ Ｓ，Ｗｕ Ｇ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ Ｍｉｃｈａｅｌｉｓ-Ｍｅｎｔｅｎ ｃｏｎｓｔａｎｔ

ｉｎ ｂｅｔａ-ｃｅｌｌｏｂｉｏｓｉｄａｓｅ’ｓ ｒｅａｃｔｉｏｎ ｗｉｔｈ ｌａｃｔｏｓｉｄｅ ａｓ ｓｕｂ-
ｓｔｒａｔｅ［Ｊ］．Ｅｎｚｙｍｅ Ｅｎｇ，２０１１，１：１０２．ｄｏｉ：１０．４１７２／ｅｅｇ．

１０００１０２．
［１０］　Ｙａｎ Ｓ，Ｗｕ Ｇ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ Ｍｉｃｈａｅｌｉｓ-Ｍｅｎｔｅｎ ｃｏｎ-

ｓｔａｎｔ ｏｆ ｃｅｌｌｕｌａｓｅｓ ｕｓｉｎｇ ｎｅｕｒａｌ ｎｅｔｗｏｒｋ［Ｃ］．Ｐｒｏｃｅｅｄ-
ｉｎｇｓ ｏｆ ｔｈｅ ２０１２ Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ Ｓｙｍｐｏｓｉｕｍ ｏｎ Ａｄ-
ｖａｎｃｅｄ Ｂｉｏｌｏｇｉｃａｌ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ （ＩＳＡＢＥ’２０１２）：９２-
９３．Ｏｃｔｏｂｅｒ ２５～２９，２０１２，Ｇｕｉｌｉｎ，Ｃｈｉｎａ．

［１１］　Ｙａｎ Ｓ，Ｓｈｉ Ｄ，Ｎｏｎｇ Ｈ，ｅｔ ａｌ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇ Ｋｍ ｖａｌｕｅｓ ｏｆ

ｂｅｔａ-ｇｌｕｃｏｓｉｄａｓｅｓ ｕｓｉｎｇ ｃｅｌｌｏｂｉｏｓｅ ａｓ ｓｕｂｓｔｒａｔｅ［Ｊ］．Ｉｎ-
ｔｅｒｄｉｓｃｉｐ Ｓｃｉ：Ｃｏｍｐｕｔ Ｌｉｆｅ Ｓｃｉ，２０１２，４：４６-５３．

［１２］　Ｙａｎ Ｓ，Ｗｕ Ｇ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ ｔｕｒｎｏｖｅｒ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ｃｅｌｌｕ-
ｌｏｓｅ １，４-ｂｅｔａ-ｃｅｌｌｏｂｉｏｓｉｄａｓｅ［Ｊ］．Ｐｒｏｔｅｉｎ Ｐｅｐｔ Ｌｅｔｔ，

２０１３，２０：２５５-６４．
［１３］　Ｙａｎ Ｓ，Ｗｕ Ｇ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓ ｏｆ ｅｎｚｙｍａｔｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ：Ａ

ｍｉｎｉ-ｒｅｖｉｅｗ ｗｉｔｈ ｆｏｃｕｓ ｏｎ ｅｎｚｙｍｅｓ ｆｏｒ ｂｉｏｆｕｅｌ［Ｊ］．

Ａｐｐｌ Ｂｉｏｃｈｅｍ Ｂｉｏｔｅｃｈ Ａ：Ｅｎｚｙｍｅ Ｅｎｇ Ｂｉｏｔｅｃｈ，２０１３，

１７１：５９０-６１５．
［１４］　王成华．基于α-淀粉酶理性设计的酶分子改造方法的

研究［Ｄ］．南京：南京工业大学，２０１２．

Ｗａｎｇ Ｃ Ｈ．Ｅｎｚｙｍｅ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ Ｍｅｔｈｏｄｓ Ｄｅｖｅｌｏｐｅｄ

ｆｒｏｍ Ｒａｔｉｏｎａｌ Ｄｅｓｉｇｎ ｏｆ Ａｌｐｈａ Ａｍｙｌａｓｅ［Ｄ］．Ｎａｎｊｉｎｇ：

Ｎａｎｊｉｎｇ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ ｏｆ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２０１２．
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