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犌／１１木聚糖酶最适狆犎值的预测及

其与氨基酸位置的关系
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（华侨大学 化工学院，福建 厦门３６１０２１）

摘要：　把木聚糖酶全序列均分为Ｎ端，中间端（Ｉ端）及Ｃ端３个部分，并分别以全序列及分段氨基酸的组成

作为模型输入值．通过主成分分析（ＰＣＡ）方法探讨全序列及分段氨基酸组成和最适ｐＨ值的相关性，运用均

匀设计法分别优化支持向量机和ＢＰ神经网络运行参数．研究结果表明：支持向量机获得的预测模型优于神

经网络，其中ＲＢＦ支持向量机是最佳的模型．主成分分析结果显示：Ｉ端主成分跟最适ｐＨ值相关性最高；相

关系数犚绝对值为０．６８，得到的结果与支持向量机结果一致．
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木聚糖酶（ＥＣ３．２．１．８）是一种重要的工业用酶，可广泛应用于饲料、造纸、食品等行业．木聚糖酶的

使用可大大减少造纸工业漂白过程中氯化物的用量，从而有效降低制浆造纸工业对环境的污染［１］．用于

造纸工业的木聚糖酶需满足耐热和耐碱条件，目前满足所需条件的酶来源于两种途径：一是从极端环境

中筛选产酶菌株［２］；二是通过基因工程对酶进行遗传改造［３］．鉴于菌株筛选耗时长，效率低，基因工程改

造越来越受研究者的关注．木聚糖酶可分为Ｆ／１０和Ｇ／１１家族，由于Ｇ／１１家族的木聚糖酶分子较小，

而且其结构更为简单，因此比较适合作为理论研究的分子模型［４］．对于蛋白质的改造主要有两种策略：

一是理性设计（ｒａｔｉｏｎａｌｄｅｓｉｇｎ），即定点突变；二是非理性设计（ｉｒｒａｔｉｏｎａｌｄｅｓｉｇｎ），定向进化．定点突变

目的明确，但需要事先了解蛋白质的结构；定向进化不需事先了解蛋白质的结构，但其筛选困难．本文利

用木聚糖酶序列的信息和最适ｐＨ值，构建了氨基酸组成和最适ｐＨ值关系的模型．旨在探索影响酶最

适ｐＨ值的氨基酸及其位置，为木聚糖酶的改造提供可靠的信息，以期提高研究效率．本课题组曾利用

木聚糖酶的氨基酸与最适ｐＨ值关系构建ＢＰ神经网络模型，并且取得较好的预测结果
［５］．采用均匀设

计（ＵＤ）方法，构建氨基酸组成和最适ｐＨ值关系的模型．

１　材料与方法

１．１　数据来源

Ｇ／１１家族木聚糖酶的序列来源于 ＵｎｉＰｒｏｔ（ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｕｎｉｐｒｏｔ．ｏｒｇ／），木聚糖酶数据来源于文

献［６］．７３个木聚糖酶ＩＤ号及最适ｐＨ值，如表１所示．表１中：ＩＤ为木聚糖酶在ＵｎｉＰｒｏｔ数据库中的

收录号；ｐＨｏｐｔ为文献中报道的木聚糖酶的最适ｐＨ值．

对于最适ｐＨ值在一定范围的，取其中间值．木聚糖酶的氨基酸组成分析由自行设计的软件完成．

该软件不仅可以计算全段序列的氨基酸组成，还可以计算分段氨基酸组成．主成分分析由 ＭＶＳＰ软件

完成，神经网络及支持向量机由ｗｅｋａ３．６．８软件完成．以各个木聚糖酶中全段序列及分段序列（将酶蛋

白序列均分为３段，分别表示为序列的Ｎ端，Ｃ端及中间端）的２０种氨基酸的组成百分比作为神经网络
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和支持向量机的输入，其对应的最适ｐＨ值作为结果输出．

表１　Ｇ／１１木聚糖酶ＩＤ号及最适ｐＨ值

Ｔａｂ．１　ＸｙｌａｎａｓｅＩＤｉｎｆａｍｉｌｙＧ／１１ａｎｄｔｈｅｏｐｔｉｍｕｍｐＨｖａｌｕｅ

ＩＤ ｐＨｏｐｔ ＩＤ ｐＨｏｐｔ ＩＤ ｐＨｏｐｔ ＩＤ ｐＨｏｐｔ

Ｑ１４ＲＳ０ ６．００ Ｐ３６２１７ ５．００ Ｑ１２５４９ ４．００ Ｑ５ＮＤＺ１ ７．００

Ｐ４８７９３ ５．００ Ｑ９ＨＦＨ０ ５．００ Ｃ０ＬＺ１１ ３．００ Ｑ５９９６２ ６．２５

Ｑ９ＥＷ８９ ６．００ Ｑ９ＵＶＦ９ ５．００ Ｑ２Ｉ０Ｉ８ ２．９０ Ｃ６ＦＧＷ６ ２．６０

Ｐ８１５３６ ６．２５ Ｑ６ＱＡ２１ ５．００ Ａ４ＧＧ２２ ５．７５ Ｑ８Ｊ１Ｖ５ ６．００

Ｐ３５８０９ ５．００ Ｐ４８８２４ ４．５０ Ａ３ＱＲＩ７ ６．００ Ｄ１ＦＮＱ６ ６．５０

Ｑ７ＳＩＤ８ ８．００ Ｐ５５３３０ ５．５０ Ｑ１ＸＧＥ６ ７．００ Ｑ７ＺＡ５７ ８．００

Ｑ６ＶＡＹ１ ３．２０ Ｑ３Ｓ４０１ ５．００ Ｑ８４Ｆ１９ ６．００ Ｑ９ＨＦＡ４ ６．００

Ａ２Ｉ７Ｖ２ ６．００ Ｑ２ＰＵ０２ ４．６０ Ｑ５９２５６ ７．００ Ｄ３ＫＴ７９ ５．００

Ｑ９６Ｗ７２ ３．５０ Ｐ５５３３２ ５．５０ Ａ５Ｈ０Ｓ３ ７．００ Ｏ７７３９８ ６．５０

Ｑ９２３９７ ２．００ Ｏ４３０９７ ６．５０ Ｂ５ＳＹＩ８ ６．００ Ｐ２６２２０ ６．００

Ｂ０ＦＩＵ１ ３．００ Ｂ３ＶＳＧ７ ４．７５ Ｑ３ＨＬＪ４ ８．５０ Ｄ１ＫＪＪ７ ７．００

Ｄ２ＫＰＪ０ ８．００ Ｑ５８Ｇ７２ ７．５０ Ｃ７Ｆ４３３ ６．５０ Ｑ８Ｊ１Ｖ６ ６．００

Ｑ６Ｕ８９４ ６．２５ Ｑ９ＨＧＥ１ ５．５０ Ｑ２ＰＧＹ１ ５．００ Ｐ１７１３７ ５．７５

Ｑ７１Ｓ３５ ５．５０ Ｑ３８Ｑ１９ ７．５０ Ｄ１ＧＦＥ６ ４．５０ Ｂ８ＹＱ３４ ６．２５

Ｐ４５７０５ ８．００ Ｑ４ＷＧ１１ ６．００ Ｑ８Ｊ０Ｔ４ ５．５０ Ｑ８Ｊ０Ｋ５ ３．５０

Ｑ４３９９３ ７．００ Ｑ８ＲＭＮ７ ６．５０ Ｑ９６ＴＲ７ ２．００ Ｑ９６ＵＶ７ ４．５０

Ｐ５５３２８ ３．５０ Ｂ５Ｍ０Ｃ６ ８．５０ Ｑ９ＵＷ１７ ４．８０ Ｐ５５３３３ ５．５０

Ｐ３３５５７ ２．００ Ｑ０６ＲＨ９ ７．２０ Ｑ０６５６２ ６．００ Ｂ５Ａ７Ｎ４ ５．００

Ｑ９ＵＵＱ２ ２．００

１．２　均匀设计的支持向量机

在运算时，支持向量机（ＳＶＭ）
［７］模型和ＢＰ神经网络

［８］模型都需要选择参数，以达到最佳拟合结

果．因此，采用均匀设计法（ＵＤ）
［９］来选择适当的运行参数．定义两个特征指标

［５］，即均方根误差ＲＭＳＥ

和平均绝对误差 ＭＡＥ．模型预测的结果采用常用的“留一法”，即对狀组数据，每次取１组作测试，其他

狀－１组作为训练样本，共进行狀次循环，使得样本中所有数据都能进行预测．

１．３　主成分分析

主成分分析（ｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓａｎａｌｙｓｉｓ，ＰＣＡ）又称主分量分析，把多指标转化为少数几个综合

指标，在许多领域有着有效而广泛的应用［１０］，是一种较为客观的综合评价方法．运用 ＭＶＳＰ软件，可直

接获得２０个氨基酸变量的主成分荷载和７３个个案的主成分得分．利用主成分得分与最适ｐＨ值进行

拟合，拟合结果可在一定程度上综合反映氨基酸组成与最适ｐＨ值的关系．

２　结果与分析

２．１　基于均匀设计的支持向量机

利用均匀设计法，对两种不同核函数（Ｌｉｎｅａｒ和ＲＢＦ）的支持向量机运算参数进行优化，１０倍交叉

验证结果，如表２，３所示．表２，３中：ＭＡＥ为平均绝对误差；ＲＭＳＥ为均方根误差．限于篇幅，仅列出最

优预测结果．

表２　基于Ｌｉｎｅａｒ核函数的支持向量机预测结果

Ｔａｂ．２　ＲｅｓｕｌｔｏｆＳＶＭｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｂａｓｅｄｏｎｌｉｎｅａｒｋｅｒｎｅｌ

参数

犆 ε

Ｎ端

ＭＡＥ ＲＭＳＥ

Ｉ端

ＭＡＥ ＲＭＳＥ

Ｃ端

ＭＡＥ ＲＭＳＥ

全段

ＭＡＥ ＲＭＳＥ

０．５０ ０．２０００ １．１２ １．５２ ０．９０ １．１４ １．０５ １．３２ １．０７ １．３８

０．０５ ０．０００１ １．０５ １．３６ １．００ １．２６ １．０６ １．３６ １．２８ １．６０

０．０１ ０．７０００ １．２８ １．６０ １．２８ １．６０ １．２８ １．６０ ０．８３ １．１２

１０００００．００ ０．３０００ １．２０ １．５９ ０．９９ １．２８ ０．９２ １．２３ １．２８ １．６０

　　由表３可知：在ＲＢＦ核函数支持向量机模型中，以Ｉ端氨基酸组成作为输入，得到的预测结果最
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佳，即犆＝１，ε＝０．１，γ＝０．５时，其ＭＡＥ和ＲＭＳＥ值均最小，分别为０．８４和１．１７．此时，所建立的模型

对木聚糖酶最适ｐＨ值预测准确率最高，故为最佳方案．

表３　基于ＲＢＦ核函数的支持向量机预测结果

Ｔａｂ．３　ＲｅｓｕｌｔｏｆＳＶＭｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｂａｓｅｄｏｎＲＢＦｋｅｒｎｅｌ

参数

犆 ε γ

Ｎ端

ＭＡＥ ＲＭＳＥ

Ｉ端

ＭＡＥ ＲＭＳＥ

Ｃ端

ＭＡＥ ＲＭＳＥ

全段

ＭＡＥ ＲＭＳＥ

１ ０．１００ ０．５００ １．００ １．４０ ０．８４ １．１７ ０．８６ １．１６ ０．８９ １．１８

５０ ０．１５０ ０．００１ １．０４ １．４１ ０．９２ １．１８ １．０４ １．３８ ０．８８ １．１９

１０００ ０．００１ １．５００ ０．９７ １．２８ ０．９７ １．２９ １．０１ １．３１ ０．９６ １．２７

　　通过比较两种核函数的预测结果，可以得知ＲＢＦ核函数的整体预测结果优于Ｌｉｎｅａｒ核函数．尽管

在Ｌｉｎｅａｒ核函数中，当惩罚值犆＝１，ε＝０．００５，其ＭＡＥ为０．８３，是所有预测结果中最小的．这个结果说

明，在Ｌｉｎｅａｒ核函数中运行参数取得了比较理想的结果．如果对ＲＢＦ核函数进一步优化，可能会取得

图１　预测值和实测值的关系

Ｆｉｇ．１　Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌａｎｄ

ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｂｔａｉｎｅｄ

更好的结果．根据表３中的最优化参数犆＝１，ε＝０．１，γ＝

０．５，使用支持向量机法建立最适ｐＨ 值模型．通过该模型

对实际测得的数据（ｐＨｅｘｐ）进行预测，预测结果（ｐＨｐｒｅ）如图

１所示．从图１可知：该模型预测结果与实际测得结果的相

关性为０．６７，说明该模型可行．

２．２　基于均匀设计的犅犘神经网络

为了科学地确定神经网络中连接权的初始值、最佳的

隐含层神经元的个数、学习速度等参数，选择一个隐含层的

神经网络，对学习速率、动态参数和隐含层结点数３个因素

１５水平进行均匀设计，所得的均匀设计表和训练结果，如

表４所示（仅列出最优预测结果）．

由表４可知：当学习速率（狏）为０．０６，动态参数（ＭＰ）

为０．２，隐含层结点数（ＮＨＬ）为８时，以Ｉ端氨基酸组成为输入的模型，对最适ｐＨ值拟合的均方根误

差为１．４９个ｐＨ值单位，平均绝对误差为１．０９个ｐＨ值单位，具有很好的拟合效果．

表４　ＢＰ神经网络的预测结果

Ｔａｂ．４　ＲｅｓｕｌｔｏｆＢＰｎｅｕｒａｌｎｅｔｗｏｒｋ

参数

　狏 ＭＰ ＮＨＬ

Ｎ端

ＭＡＥ ＲＭＳＥ

Ｉ端

ＭＡＥ ＲＭＳＥ

Ｃ端

ＭＡＥ ＲＭＳＥ

全段

ＭＡＥ ＲＭＳＥ

０．０４ ０．６ １１ １．７６ ２．３６ １．１４ １．４９ １．３０ １．７５ １．３７ １．８１

０．０８ ０．７ ５ １．６５ ２．２７ １．２４ １．６９ １．４９ ２．０６ １．７７ ２．３８

０．０６ ０．２ ８ １．８０ ２．４３ １．０９ １．４９ １．３１ １．６９ １．３１ １．７２

　　由表２～４可知：构建的３种模型中，基于ＲＢＦ核函数的支持向量机模型的整体预测结果最佳；Ｉ端

的预测结果在分段预测模型中均最佳；其次是Ｃ端；最后是Ｎ端（表５）．这个结果说明Ｉ端与木聚糖酶

的最适ｐＨ值相关性最高．

表５　３种模型３端最佳优化结果

Ｔａｂ．５　Ｏｐｔｉｍｕｍｒｅｓｕｌｔｏｆ３ｓｅｇｍｅｎｔｓｉｎｔｈｅｔｈｒｅｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｍｏｄｅｌｓ

氨基酸位置
线性函数

ＭＡＥ ＲＭＳＥ

径向机函数

ＭＡＥ ＲＭＳＥ

ＢＰ神经网络

ＭＡＥ ＲＭＳＥ

Ｉ端 ０．９０ １．１４ ０．８４ １．１７ １．０９ １．４９

Ｎ端 ０．９２ １．２３ ０．８６ １．１６ １．３０ １．７５

Ｃ端 １．０５ １．３６ １．００ １．４０ １．６５ ２．２７

２．３　氨基酸与最适狆犎值的相关性

原始数据运用 ＭＶＳＰ软件做主成分分析（ＰＣＡ）分析后，可得到２０个氨基酸变量的主成分和７３个

个案主成分．根据个案得分主成分（狕），做主成分与实测最适ｐＨ值的相关性图，如图２所示．
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（ａ）全段最佳拟合结果 （ｂ）Ｎ端最佳拟合结果

（ｃ）Ｉ端最佳拟合结果 （ｄ）Ｃ端最佳拟合结果

图２　主成分与最适ｐＨ值相关性图

Ｆｉｇ．２　ＲｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓａｎｄｏｐｔｉｍｕｍｐＨｖａｌｕｅ

由图２可知：全段序列的相关性最好，犚值为０．６９．Ｎ端、Ｉ端、Ｃ端与最适ｐＨ值的相关性大小分别

为－０．３３，－０．６８，０．４０，其中负值表示负相关．它们与最适ｐＨ值影响的大小顺序依次为Ｉ端、Ｃ端、Ｎ

端．这个结果和前文的支持向量机和ＢＰ神经网络的结果一致，验证了前文所构建模型的可靠性．值得

注意的是全段序列和Ｉ端序列的犚值数值相近，但是方向却相反．

由于Ｉ端序列氨基酸组成对于木聚糖酶的最适ｐＨ值影响较大．因此，仅列出Ｉ端分析结果．原始数

据运用 ＭＶＳＰ软件ＰＣＡ分析后，得到２０个氨基酸变量的５个主成分．

各氨基酸与５个主成分之间的关系，如表６所示．表６中：相关系数只保留一位小数，且仅列出绝对

值大于０．２的氨基酸．从表６可知：第１主成分与丝氨酸（Ｓ）相关性最强，相关性高达０．８，该结果表明

丝氨酸（Ｓ）是木聚糖酶的关键氨基酸；第２主成分与甘氨酸（Ｇ）、第３主成分与甘氨酸（Ｇ）、第４主成分

与酪氨酸（Ｙ）及天冬酰胺（Ｎ）的相关性显著，表明这３种氨基酸是木聚糖酶比较重要的氨基酸．Ｌｉｕ

等［１１］研究结果表明：Ｇ／１１家族主成分分析的前７个主成分所代表的是该家族木聚糖酶的２级结构，分

别为：卷曲、转角、折叠、转角、转角、螺旋和折叠．

表６　木聚糖酶２０种氨基酸与各主成分的关系

Ｔａｂ．６　Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎ２０ａｍｉｎｏａｃｉｄｓａｎｄｐｒｉｎｃｉｐｌｅｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｉｎｘｙｌａｎａｓｅ

主成分
氨基酸

正相关 负相关

Ｐｒ１ ０．８Ｓ０．２Ａ ０．２Ｔ０．２Ｎ０．３Ｇ０．３Ｒ

Ｐｒ２ ０．６Ｇ０．３Ｎ０．２Ｆ０．２Ｓ０．２Ｋ ０．２Ｄ０．２Ａ０．２Ｒ０．３Ｙ０．５Ｔ

Ｐｒ３ ０．６Ｇ０．５Ｔ０．３Ｓ０．３Ｙ ０．２Ａ０．２Ｋ０．２Ｎ０．２Ｉ

Ｐｒ４ ０．５Ｙ０．３Ｑ０．３Ａ０．２Ｒ０．２Ｇ ０．２Ｋ０．２Ｆ０．３Ｄ０．３Ｖ０．４Ｔ

Ｐｒ５ ０．６Ｎ０．３Ｓ０．２Ｙ０．２Ｒ０．２Ｖ０．２Ｐ ０．２Ｄ０．２Ｈ０．２Ｆ０．３Ｇ０．３Ａ０．３Ｑ

９１３第３期　　　　　　　林源清，等：Ｇ／１１木聚糖酶最适ｐＨ值的预测及其与氨基酸位置的关系



３　结束语

构建了不同的最适ｐＨ值预测模型，其中基于ＲＢＦ核函数的支持向量机模型预测木聚糖酶的最适

ｐＨ值的精度，比使用ＢＰ神经网络及Ｌｉｎｅａｒ核函数的支持向量机模型更好，可做为木聚糖酶模拟的后

续使用模型．采用了均匀设计的方法对构建的模型进行了参数优化，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，模型的预测效果还会有所改善．此外，由于木聚糖酶分子量较小、结

构比较简单，只有一条多肽链，基于此酶所建立的模型对于其他具有４级结构的复杂酶类是否仍然适用

仍有待探讨．
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