
!

１１
" !

２
#

２０１３
$

６
%

　　　　　　　　　　 & ' ( ) *

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＢｉｏｉｎｆｏｒｍａｔｉｃｓ
Ｖｏｌ．１１Ｎｏ．２
Ｊｕｎ．，２０１３

!"#$

：２０１２－１２－１０；
%&#$

：２０１３－０３－０７

'(ÄÅ

：
ëì-D�5�60©ÓC67

：
1?¢"�Ì\ßàUëìñòZ[\©ª

（２０１０ＪＫ５９６）。

-.��

：
¹

　
í

，
A

，
ëì-ìî;

，
ìîK"M*QC©ª&

，Ｅｍａｉｌ：ｈｕｒｕｉ６６＠１６３．ｃｏｍ

+,-.

：
ï/ð

，
ñ

，
ëì-ìî;

，
ìîK"M*KDE

，
BC

。

ｄｏｉ：１０３９６９／ｊ．ｉｓｓｎ．１６７２－５５６５．２０１３．０２．０２

'ÂBCyzÆÇÈ9ÉÊ®Ëwr

¹

　
í

，
ï/ð

，
�òä

（
ìîK"M*ä*R

，
ëì ìî

７１００３２）

F

　
G

：
op+óôÌõ&ÐöklS�÷op+&óô��ø½ùÁ

。
ÕÖ>úq-rC &�{GU

，
ûGü;/0ý

þÿ!"&�{Ïû#op+q-r&/0$/»¼

，
y%&3'(z���óôÌõkl

。
W�{)ÀÁop+&Ô*

©+��

、
Z+��»¼,��-»¼

，
Ñ./>/0Sop+óôÌõ��kl

。
SXY

６２
Iop+&å"0

，
d£

Ｊａｃｋ
ｋｎｉｆｅ

12®¯¯°

，
ì·¸åh§

０．８０４，̂
3óôÌõklÿµ4¯ÿY5�&ì·3

，
6_�q-r/0»¼Sop+ó

ôÌõ78ùÁ

。
1`9�{ì4

，
ÕÖ&�{:Y7Ã;<

，
=>?å@AMB

。

HIJ

：
op+óô

；
óôÌõ

；
ýþÿ!"

；
úq-rC 

；
'(E]

KLDMN

：Ｑ６１２；　　
OPQR?

：Ａ　　
OS>N

：１６７２－５５６５（２０１３）－０２－０８６－０５

ＰｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆＰｒｏｔｅｉｎＦｏｌｄｉｎｇ－ｒａｔｅＢａｓｅｄｏｎｔｈｅＨｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃＶａｌｕｅＶｉｂｒａｔｉｏｎ
ＨＵＲｕｉ，ＳＨＩＸｉａｏｈｏｎｇ，ＬＩＪｉｎｈｕｉ

（Ｓｃｈｏｏｌｏｆｓｃｉｅｎｃｅ，Ｘｉ’ａｎＴｅｃｈｎｏｌｏｇｉｃａｌＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｘｉ’ａｎ７１００３２，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｐｒｏｔｅｉｎｆｏｌｄｉｎｇｒａｔｅｓｉｓｉｍｐｏｒｔａｎｔｉｎｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｉｎｇｔｈｅｏｖｅｒａｌｌｆｏｌｄｉｎｇｔｈｅｍｅｃｈａｎｉｓｍ．Ｔｈｉｓ
ａｒｔｉｃｌｅｇｉｖｅｓａｎｅｗｍｅｔｈｏｄ，ｗｈｉｃｈａｄｏｐｔｅｄｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃｖａｌｕｅｖｉｂｒａｔｉｏｎｔｏｅｘｔｒａｃｔｔｈｅｓｅｑｕｅｎｃｅｏｒｄｅｒｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ，
ｅｓｔａｂｌｉｓｈｅｄｔｈｅｌｉｎｅａｒｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎｍｏｄｅｌｔｏｐｒｅｄｉｃｔｔｈｅｐｒｏｔｅｉｎｆｏｌｄｉｎｇｒａｔｅ．Ｔｈｉｓｍｅｔｈｏｄｃａｎｐｒｅｄｉｃｔｐｒｏｔｅｉｎｆｏｌｄｉｎｇ
ｒａｔｅｆｒｏｍａｍｉｎｏａｃｉｄｓｅｑｕｅｎｃｅｗｉｔｈｏｕｔａｎｙｋｎｏｗｌｅｄｇｅｏｆｔｈｅｔｅｒｔｉａｒｙｏｒｓｅｃｏｎｄａｒｙｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｏｒｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｃｌａｓｓｉｎｆｏｒ
ｍａｔｉｏｎ．ＵｓｉｎｇＪａｃｋｋｎｉｆｅｃｒｏｓｓｔｅｓｔｔｏｃｈｅｃｋｔｈｅ６２ｐｒｏｔｅｉｎｓ，ｔｈｅｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｉｓ０．８０４．Ｉｔｍｅａｎｓｔｈａｔｔｈｅ
ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｆｏｌｄｉｎｇｒａｔｅｓｃｏｒｒｅｌａｔｅｄｗｅｌｌｗｉｔｈｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｖａｌｕｅｓａｎｄｔｈｅｒｅｓｕｌｔｉｍｐｌｉｅｓｔｈａｔｔｈｅｓｅｑｕｅｎｃｅｏｒｄｅｒｉｎ
ｆｏｒｍａｔｉｏｎｐｌａｙｓａｎｉｍｐｏｒｔａｎｔｒｏｌｅｉｎｐｒｏｔｅｉｎｆｏｌｄｉｎｇ．Ｃｏｍｐａｒｅｄｗｉｔｈｏｔｈｅｒｍｏｄｅｌｓ，ｔｈｉｓｍｅｔｈｏｄｈａｓａｄｖａｎｔａｇｅｓｆｅａｔｈ
ｅｒｓｉｎｓｉｍｐｌｅｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎ，ｌｅｓｓｐａｒａｍｅｔｅｒｓａｎｄｓｏｏｎ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ＰｒｏｔｅｉｎＦｏｌｄｉｎｇ；ＦｏｌｄｉｎｇＲａｔｅｓ；ＨｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃＶａｌｕｅＶｉｂｒａｔｉｏｎ；ＰｓｅｕｄｏａｍｉｎｏＡｃｉｄＣｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ；Ｒｅ
ｇｒｅｓｓｉｏｎＡｎａｌｙｓｉｓ；

　　
ßàU:;Z[WÓë&'*8&'()*¢

\�#Z[²X

，
ÜPä[ßàU\:;Ö�8Ö

óßàU:;\�ú�E¨Ü

，
ñòßàU:;�

¸4�£¤

，
Äj\��íY¨©ªßàU:;\

íYk¡ó

，
Uó

，
�ôôkníY

，
svÂíYõ

�Äö÷

［１］。
·ó'ä

、
¤*\�Y

，
ëÔWÓë

Ö34\ï�

，
§¨XYX���\ä"ÓëíY

¨ñòßàU\:;�¸§¨§vw¶E\£

ø

［２］。

0$¨

，
7¹0©K¥«%Y½MC\©ªK

¥¨> :;�¸\�ú�E

，
éYñòíYcå

ù�ú

。
ºk\íYM{kÅWSY

：
éêëì�

Ì

。
��­ó\ßàUúûëìì��Ìñò

，
¼

åÜiüè

（ＣＯ）、
�iüè

（ＬＲＯ）、
oiüè

（ＴＣＯ）
8ýÜiüè

（ａｂｓｏｌｕｔｅｃｏｎｔａｃｔｏｒｄｅｒ）
ní

Y

［３－６］。
�¨íYd¤ñ�óÎßàU\éêëì

\úûëì()

，
d¤ïðMC\Ö���

，
OÅq

Éþÿ\!#Ç�

，
"õÇ¹

，
#Ðñò\7\

。
�



êëì�Ì

。
��x�8ñò\�êëì¨ì��

Ìñò:;�¸

，
�¨íYk�êëìrC\íY

（ＳＳＣ）［７］，
kö�Û

（Ｌｅｆｆ）
íYn

［８］。
�¨íYO

d¤\�êëì()¼�¸Ö����wú�

，
=

kP¸éêëìñòXÕ\×±

，
õ�õì

；
¼�¸

��ñò�êëìú�

，
=qÉþÿ\vw�êë

ìñò$Û\%&

，
q�?6Dñò:;�¸

。
�

���()¨ì��Ì

。
¼ã¯()

（ＣＩ）［９］，Ｎα
n

［１０］，
�¨íYW¸ßàU��()ú��®�

Ì

，
OÅqd¤óÎßàUúûëì()

，
s�Xú

QÛTd¤óÎëìÖ¨n()

。
�bqd¤ßà

Uúûëì()

，
OÅ����()ì��Ìñò

ßàU:;�¸¸íYTþÿ½��øò\XÂ'

�

，
hi0ñò\7\

。

oQ¸ßàU��()ú�

，
ì��Ìñòß

àU:;�¸

。
b½�pú��()¢61P61

²ê\å.¥¦()

，
sw½

Ｃｈｏｕ
\(á1âã¯

íY

［１１］，
�ú½á1âçèÿ)l\�Ì

，
�¦

Ｍａｔｌａｂ
w¦`pYßúÆ³ñò��

，
�®Á�°

*�Ìïð:;�¸ñò

。
Ürk

６２
»ßàU\

¤¥n

，
�

Ｊａｃｋｋｎｉｆｅ
­.ø�íY\�¯W

，
:;

�¸\ñòÿP��ÿk½ü\ål�

，
åli¤

Õøw

０．８０４。
�åS\¤¥nW

，
ÜEP³¶�

¦Ú¤¥nO«\ñò8u!é»kã÷�\1?

��\ñòíYïð½Q½

，
ë�÷Ý

，
ÚíY�ñ

òë�íîøw½Xú\$Û

，
ÜÝßàU\��

()W%&ßàU:;�¸\£¤�E

［１２］。

１　
TUVWX

１．１　
¿ÌÍ

b½eºoQ:;�¸ñòíY\³û�

，
o

QOw¦\¤¥nW­c���¯\

６２
»ßàU

\:;�¸¤¥n

［１２］。
Ú¤¥n+®c

Ｉｖａｎｋｏｖ
8

Ｆｉｎｋｌｓｔｅｉｎ
nu!¶¹D�¦

。
¼÷

１
O¾

，
Ú¤¥

nÉÅ¸�,

ｈｔｔｐ：／／ｍａｔｈｂｉｏ．ｎａｎｋａｉ．ｅｄｕ．ｃｎ／ｊｚｇａｏ／
ｆｏｌｄｉｎｇ＿ｒａｔｅ＿ｄａｔａｂａｓｅ．ｈｔｍ

WÏ

。

p

１　
@A7ÉÊ9����¿

Ｔａｂｌｅ１　Ｋｉｎｅｔｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒｔｈｅｆｏｌｄｉｎｇｏｆｐｒｏｔｅｉｎｓ

�ô

ＰＤＢ Ｌｎ（ｋｆ）
�ô

ＰＤＢ Ｌｎ（ｋｆ）
�ô

ＰＤＢＬｎ（ｋｆ）

１ １ＰＩＮ ４．１ ２２ １ＰＧＢ（５７） ２．６ ４３ １ＱＯＰ（２６８） －１．１

２ ２ＰＤＤ ４．３ ２３ １ＦＫＢ ０．７ ４４ １ＡＯＮ ０．３

３ ２ＡＢＤ ２．９ ２４ ２ＣＩ２ １．７ ４５ １ＢＲＳ １．５

４ ２５６Ｂ ５．３ ２５ １ＡＹＥ ３ ４６ ３ＣＨＹ ０．４

５ １ＩＭＱ ３．２ ２６ １ＵＲＮ ２．５ ４７ ２ＲＮ２ ０

６ １ＬＭＢ ３．７ ２７ １ＡＰＳ －０．７ ４８ １ＲＡ９ ２

７ １ＦＮＦ（９０） －０．４ ２８ １ＲＩＳ ２．６ ４９ １ＱＯＰ（３９６） －３

８ １ＷＩＴ ０．２ ２９ １ＰＯＨ １．２ ５０ １ＰＨＰ（１７５） １

９ １ＴＥＮ ０．５ ３０ １ＤＩＶ ２．６ ５１ １ＰＨＰ（２１９） －１．５

１０ １ＳＨＧ ０．６ ３１ ２ＶＩＫ ３ ５２ １ＢＮＩ １．１

１１ １ＳＲＬ １．７ ３２ １Ａ６Ｎ ０．５ ５３ ２ＬＺＭ １．８

１２ １ＰＮＪ －０．５ ３３ １ＣＥＩ ２．５ ５４ １ＵＢＱ ２．６

１３ １ＳＨＦ ２ ３４ ２ＣＲＯ １．６ ５５ １ＳＣＥ １．８

１４ １ＰＳＦ １．４ ３５ ２Ａ５Ｅ １．５ ５６ １Ｌ２Ｙ ５．４

１５ １ＣＳＰ ２．９ ３６ １ＴＩＴ １．６ ５７ １ＶＩＩ ５

１６ １Ｃ９Ｏ ３．１ ３７ １ＨＮＧ ０．８ ５８ １ＢＤＤ ５．１

１７ １Ｇ６Ｐ ２．７ ３８ １ＦＮＦ（９４） ２．４ ５９ １ＥＮＨ ４．６

１８ １ＭＪＣ ２． ３３９ １ＩＦＣ １．５ ６０ １ＧＸＴ １．９

１９ １ＬＯＰ ２．９ ４０ １ＥＡＬ ０．６ ６１ ２ＡＣＹ ０．４

２０ １Ｃ８Ｃ ３ ４１ １ＯＰＡ ０．６ ６２ １Ｌ８Ｗ ０．７

２１ １ＨＺ６ １．８ ４２ １ＣＢＩ －１．４

７８
&

２
(

　　　　　　　　　　
^

　
_

，
+

：
M)?@`abcd6efWghi



１．２　
yzÆÇÈ

oQst

Ｃｈｏｕ
\(á1âã¯íY

，
úa½á

1âçèÿ)l

。
5¥(á1âã¯�ä

，
ßàU

\�ú()¦Xã��ål�� θ１，θ２，θ３……．θλ
Ê-

，
é²b��çèÿ)l

，
úa¼W

：

θ１ ＝ｌｎ［∑
Ｌ－１

ｉ＝２
Φ（Ｒｉ－１，Ｒｉ，Ｒｉ＋１）］

θ２ ＝ｌｎ［∑
Ｌ－２

ｉ＝３
Φ（Ｒｉ－２，Ｒｉ，Ｒｉ＋２）］

θ３ ＝ｌｎ［∑
Ｌ－３

ｉ＝４
Φ（Ｒｉ－３，Ｒｉ，Ｒｉ＋３）］

Ｍ

θλ ＝ｌｎ［∑
Ｌ－λ

ｉ＝λ＋１
Φ（Ｒｉ－λ，Ｒｉ，Ｒｉ＋λ

















）］

（１）

　　
u¢

，θ１b!X³çèÿ)lål��

，
Ê-

½.0\é»61ê\å.¥¦

，
¼¢

１（ａ）
O¾

；

θ２b!�³çèÿ)lål��

，
Ê-½¢#61

Pu/0åã

１
»61²ê\å.¥¦

，
¼¢

１（ｂ）
O¾

；
Å�¨ù

，θλb!λ³çèÿ)lål��

，

Ê-½¢#61Pu/0åã λ»61²ê\å

.¥¦

。

Φq¤úab

：

Φ（Ｒｉ－λ，Ｒｉ，Ｒｉ＋λ）

＝
１
Ｈ（Ｒｉ－λ） ＜Ｈ（Ｒｉ）＞Ｈ（Ｒｉ＋λ），

Ｈ（Ｒｉ－λ） ＜Ｈ（Ｒｉ）＞Ｈ（Ｒｉ＋λ
[ ]

）

０，
u

{
!

（２）

u¢

，Ｈ（Ｒｉ）
úabá1â61

Ｒｉ
\çèÿ

L

１　
@A7BCyzÆÇÈÎÏ9ef

Ð

：（ａ）
pgÑ

１
ÒBCyzÆÇÈa�

，（ｂ）
pgÑ

２
Ò

BCyzÆÇÈa�

，（ｃ）
pgÑ

３
ÒBCyzÆÇÈa�

。

Ｆｉｇ．１Ａｄｒａｗｉｎｇｔｏｓｈｏｗｔｈｅｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃｖａｌｕｅｖｉｂｒａｔｉｏｎ

ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｍｏｄｅｉｎａｐｒｏｔｅｉｎｓｅｑｕｅｎｃｅ

Ｎｏｔｅｓ：（ａ）ｒｅｆｌｅｃｔｓｔｈｅｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｍｏｄｅｂｅｔｗｅｅｎ

ａｌｌｔｈｅｍｏｓｔｃｏｎｔｉｇｕｏｕｓｒｅｓｉｄｕｅｓ

（ｂ）ｒｅｆｌｅｃｔｓｔｈｅｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｍｏｄｅｂｅｔｗｅｅｎ

ａｌｌｔｈｅｓｅｃｏｎｄｍｏｓｔｃｏｎｔｉｇｕｏｕｓｒｅｓｉｄｕｅｓ

（ｃ）ｒｅｆｌｅｃｔｓｔｈｅｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｍｏｄｅｂｅｔｗｅｅｎ

ａｌｌｔｈｅｔｈｉｒｄｍｏｓｔｃｏｎｔｉｇｕｏｕｓｒｅｓｉｄｕｅｓ

１．３　
BCwra�9ÓÔ

oQßpñò���

，
Å½ßp λ³çèÿ)

l��µ

，
Úµyßp½ì¯ßàU\

２０
Y61\

úºS¸

，
ã¯

２０＋λ<LC

。
u¢ λW�¤¥n

¢.�Æ/ßàU\ßàU�ú

，
�oQ¢

，λpÿ

b

９。
OÅ��oQO¦\ñò��o¤b

２９
»

。

Úµ

，
wxwßàUü.�Û

Ｌ
\�iû�

Ｌｎ（Ｌ）
P:;�¸kÇü\ål�

，
OÅoQ�R

Ｌｎ（Ｌ）
vXëº��¥bñòßàU:;�¸\!

３０
»

��

。
¼VßpÆ³ñò��ÅøwÆ³ë�

，
v

WX»d¤[�\Z[

。
¸ä"T¨Ü

，
¤��Æ

³ñò��\[

，
Õd¤,OkÉÕ\��ã©J

�X`

，
/ôßáñò$ÛÆm\��¥bÆ1ë

�

。
svYßpíYÓëC4�M

，
dÓë∑

３０

ｉ＝１
Ｃｉ３０

D

，
�oQOn\��joWWqÉÕ�º\

。
b

½[�ÓëC\Z[

，
oQßá:¢\íY

，
�Ü

２０
»á1â��ïð`p

，
ßúñò$ÛÆm\á

1â��ã

。
/ôZßú\á1â��Pçèÿ)

l��8

Ｌｎ（Ｌ）
ã©

，
6Üã©ô\��ïð

`p

。

�Ü

２０
Yá1âïð`pô

，
¼¢

２（ａ）
O¾

，

tá1âY¨b

１０
�

，
ñò$ÛÆm

。
v!

１０
ã

\Ýôb

６３９１９，
ÜËá1âÝôb

｛ｘ１、ｘ３、ｘ６、ｘ８、
ｘ１０、ｘ１１、ｘ１４、ｘ１７、ｘ１８、ｘ１９｝，

á1âÖÔb

｛Ａ、Ｄ、
Ｇ、Ｉ、Ｌ、Ｍ、Ｑ、Ｔ、Ｖ、Ｗ｝。

Zv

１０
ãá1â¤¥bñò��Pçèÿ)

l��8

Ｌｎ（Ｌ）
ã©ô

，
Ü£�ã©\

２０
»ñò�

�ïð`p

，
�ú\ë�¼¢

２（ｂ）
O¾

，
t��ã

b!

１０
ã\�1

，
ñò$ÛÆm

。
v!

１０
ã\Ý

ôb

５５５６７，
ÜË��ãÝôb

｛１、３、５、６、７、８、１１、
１８、１９、２０｝。

ÜË��b

｛ｘ１、ｘ６、ｘ１０、ｘ１１、ｘ１４、ｘ１７、
θ１、θ８、θ９、Ｌｎ（Ｌ）｝。

２　
wr_`VWX�Õ

２．１　
wr_`

5¥TîOßú\ñò��ßpíY

，
�ú½

X»�

１０
<LC¨÷¾X»ßàU��Or()

。

¦¹DÁ�°*\íYÜOßLCïðñò

，
�

Ｊａｃｋｋｎｉｆｅ
­.ø�\�¯W

，
ñòë�¼¢

３
O¾

，

ñòÿP��ÿ\åli¤b

０．８０４。

８８
!

　
"

　
#

　
$

　
%

　　　　　　　　　　　　　　　
&

１１
'



L

２　
Ö×fXÓØwra�

（ａ）
pg

２０
�n'o9×f_`

，（ｂ）
pg

２０
�wra�9×f_`

Ｆｉｇ．２　Ｕｓｉｎｇａｌｌ－ｐｉｃｋｍｅｔｈｏｄｃｈｏｏｓｅｆａｃｔｏｒｓ

（ａ）ｓｈｏｗｓｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｏｆａｍｉｎｏａｃｉｄｒｅｓｉｄｕｅｓ．ｓｈｏｗｓｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｏｆ２０ｆａｃｔｏｒｓ

L

３　６２
Ù@A7ÉÊ®Ë]^ÆVwrÆ9Ú{&Û

Ｆｉｇ．３　Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌａｎｄｐｒｅｄｉｃｔｅｄｆｏｌｄｉｎｇｒａｔｅｓ

ｕｓｉｎｇｌｉｎｅａｒｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎｍｏｄｅｌｗｉｔｈＪａｃｋｋｎｉｆｅｔｅｓｔｆｏｒａｓｅｔｏｆ６２ｐｒｏｔｅｉｎｓ

２．２　
WX�Õ

b½ZoQ¢\ñòë�Pu!íYQ½

，
Å

½ßp½QRâ¦Ú¤¥nO�ú\ë�µ

，
yß

p½u!

３
»1?��\íY

。
©ÜoQ\¤¥

n

，
¦véYíYïðÓë

，
ë�¼÷

２
O¾

。
¤/

ＰＰＦＲ［１３］
íYñòë�

０．８２
¤ü?oQíY

，
sW

ÚíY¦w\s¤Q½¹

，
y¦w½XÂu!�V

Oñò\�êëì()

。
¹oQíYÑÑ�¦½�

�()

，
Øqd¤u!\ñò�V�Ó

，
�Ìs¤

_

，
Óë2Ë

。

p

２　
Ü�wrWX_`��

Ｔａｂｌｅ２　Ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｍｅｔｈｏｄｓ
ｉｎｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇｐｒｏｔｅｉｎｆｏｌｄｉｎｇｒａｔｅ

Ｍｅｔｈｏｄ Ｒ

ＣＩ［９］ ０．７２

Ｆｏｌｄ－Ｒａｔｅ（ａ） ０．３４

ＰＰＦＲ［１３］ ０．８２

QR

［１２］
íY

０．７７８

oQíY

０．８０４

　　Ｎｏｔｅｓ：（ａ）ＲｅｓｕｌｔｆｒｏｍｔｈｅＦｏｌｄ－Ｒａｔｅｗｅｂｓｅｒｖｅｒａｔｈｔｔｐ：／／ｐｓｆｓ．

ｃｂｒｃ．ｊｐ／ｆｏｌｄ－ｒａｔｅ／

３　
_`DEV��

�¦`pYßpëº���

，
�ºk

６
»á1

â�:;�Q¢Ü:;�¸k£¤%&

，
cEÖÔ

b

Ａ（
3áâ

）、Ｇ（
Øáâ

）、Ｌ（
Úáâ

）、Ｍ（
ßá

â

）、Ｑ（
4á¼5

）、Ｔ（
6áâ

）。
u¢

Ａ（
3áâ

）、

Ｌ（
Úáâ

）、Ｍ（
ßáâ

）
b43�çèá1â

。
5

¥QR

［１４］
O7�

，
à7ßàU\çè�W�ßà

U\:;�Q7X

，
¹ßàU\çèïÖW7gß

àU\m8Ö�

。
9W\

Ｇ（
Øáâ

）、Ｑ（
4á¼

5

）、Ｔ（
6áâ

）
ab3�q¿,:á1â

，
u¢

Ｑ
（
4á¼5

）
P

Ｔ（
6áâ

）
\ý.ÉÅ¯bªtv

eP�eû¯êY

，
¹êYW%&ßàU:;\£

¤�E

，
Õ�7�:;

。

９８
&

２
(

　　　　　　　　　　
^

　
_

，
+

：
M)?@`abcd6efWghi



　　
�ßpçèÿ)l���

，
�º�� θ１、θ８、θ９

Ü:;�¸k£¤%&

。
u¢ θ１Õ�Ê-úßà

U��\çè)l\;<QÛ

。
çè)l§;<

，

QÛ§g

，
§Õ�7�ßàU\:;�¸

。θ８、θ９
=ÉÅabWP:;�µå.¥¦\=XïÖ��

\��ëº

。
5¥QR

［２］、［１５］
\©ª÷Ý

，
X»

á1â8c\³

７
»Pô

７
»á1âQ½b>û¯

X»89ëì

，
@t³á1âÑPu³ô

７
»0?

\á1âÙ&%&

，
¹ θ８、θ９ã÷\raÖÔbt

³á1âPu³ô!

８
»

，
!

９
»á1â²ê\¥

¦

，
Ø|sPw:;�\û¯

，
OÅ¾rP:;�\

å.¥¦\=XïÖ��\��ëº

。

¤/oQ\íY�ñò:;�¸íîøw½X

Â$Û

，
sWykXÂq9²n

。
uü¤íîW�

�pßàU��\ëº()�

，
ÑÑwx½á1â

çèÿÜ:;�¸\%&

。
¹á1âu!\'äå

*-�JÃkwx�f

，
v@úWÒ{XÂßàU

��()\×Ñ

。
=A¼V�¦á1â\u!-�

¨ïX��mñò$Û

，
ZWWÅô\X»K¥£

±

。

４　
_�

oQ�sw½(á1âã¯íY\1ýT

，
�

ú½�¦á1âçèÿ)l\íY¨�pßàU�

�()

，
Õ��qd¤u!ëì()\BCW

，
Îi

¸ßàU��¨ñò:;�¸

。
�ßpëº��

¢

，
w¦:¢\íY¨`pÞß

。Ｊａｃｋｋｎｉｆｅ
­.ø

�\ë�ÆÜÝoQ\íY�:;�¸ñòíîø

w½Xú\$Û

，
åli¤b

８０．４％。
Öó÷Ýß

àU��\çèÿ)l8á1â\çè()Ü:;

�¸\%&Ù´

。

��OP

（Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ）
［１］　

D��

，
$E�

，
 ðF

．
ßàU:;�¸ñò©ªïY

［Ｊ］．
&''ä*Í

，２００６，４（２）：８９９５．

［２］　
D��

，
GHH

，́
�I

，
�J

，
uMK

．̧
á1â��ñò

ßàU:;�¸

［Ｊ］．
&'å*P&''äïY

，２０１０，３７

（１２）：１３３１１３３８．

［３］　ＰｌａｘｃｏＫＷ，ＳｉｍｏｎｓＫＴ，ＢａｋｅｒＤ．Ｃｏｎｔａｃｔｏｒｄｅｒ，ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ

ｓｔａｔｅｐｌａｃｅｍｅｎｔａｎｄｔｈｅｒｅｆｏｌｄｉｎｇｒａｔｅｓｏｆｓｉｎｇｌｅｄｏｍａｉｎｐｒｏｔｅｉｎｓ

［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｉｏｌｏｇｙ，１９９８，２７７（４）：９８５９９４．

［４］　ＧｒｏｍｉｈａＭＭ，ＳｅｌｖａｒａｊＳ．Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｂｅｔｗｅｅｎｌｏｎｇｒａｎｇｅｉｎｔｅｒ

ａｃｔｉｏｎｓａｎｄｃｏｎｔａｃｔｏｒｄｅｒｉｎｄｅｔｅｒｍｉｎｉｎｇｔｈｅｆｏｌｄｉｎｇｒａｔｅｏｆｔｗｏ

ｓｔａｔｅｐｒｏｔｅｉｎｓ：ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆｌｏｎｇ－ｒａｎｇｅｏｒｄｅｒｔｏｆｏｌｄｉｎｇｒａｔｅｐｒｅ

ｄｉｃｔｉｏｎ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｉｏｌｏｇｙ，２００１，３１０（１）：２７３２．

［５］　ＺｈｏｕＨＹ，ＺｈｏｕＹＱ．Ｆｏｌｄｉｎｇｒａｔｅｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｕｓｉｎｇｔｏｔａｌｃｏｎｔａｃｔ

ｄｉｓｔａｎｃｅ［Ｊ］．ＢｉｏｐｈｙｓｉｃａｌＪｏｕｒｎａｌ，２００２，８２（１）：４５８４６３．

［６］　ＩｖａｎｋｏｖＤＮ，ＧａｒｂｕｚｙｎｓｋｉｙＳＯ，ＡｌｍＥ，ＰｌａｘｃｏＫＷ，ＢａｋｅｒＤ，

ＦｉｎｋｅｌｓｔｅｉｎＡＶ．Ｃｏｎｔａｃｔｏｒｄｅｒｒｅｖｉｓｉｔｅｄ：ｉｎｆｌｕｅｎｃｅｏｆｐｒｏｔｅｉｎｓｉｚｅ

ｏｎｔｈｅｆｏｌｄｉｎｇｒａｔｅ［Ｊ］．ＰｒｏｔｅｉｎＳｃｉｅｎｃｅ，２００３，１２（９）：２０５７

２０６２．

［７］　ＧｏｎｇＨ，ＩｓｏｍＤＧ，ＳｒｉｎｉｖａｓａｎＲ，ＲｏｓｅＧＤ．Ｌｏｃａｌｓｅｃｏｎｄａｒｙ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｃｏｎｔｅｎｔｐｒｅｄｉｃｔｓｆｏｌｄｉｎｇｒａｔｅｓｆｏｒｓｉｍｐｌｅ，ｔｗｏｓｔａｔｅｐｒｏ

ｔｅｉｎｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｉｏｌｏｇｙ，２００３，３２７（５）：１１４９

１１５４．

［８］　ＩｖａｎｋｏｖＤＮ，ＦｉｎｋｅｌｓｔｅｉｎＡＶ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｐｒｏｔｅｉｎｆｏｌｄｉｎｇｒａｔｅｓ

ｆｒｏｍｔｈｅａｍｉｎｏａｃｉｄｓｅｑｕｅｎｃｅｐｒｅｄｉｃｔｅｄｓｅｃｏｎｄａｒｙｓｔｒｕｃｔｕｒｅ［Ｊ］．

ＰｒｏｃｅｅｄｉｎｇｓｏｆｔｈｅＮａｔｉｏｎａｌＡｃａｄｅｍｙｏｆＳｃｉｅｎｃｅｓ，２００４，１０１

（２４）：８９４２８９４４．

［９］　ＭａＢＧ，ＧｕｏＪＸ，ＺｈａｎｇＨＹ．Ｄｉｒｅｃｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｐｒｏ

ｔｅｉｎｓ＇ｆｏｌｄｉｎｇｒａｔｅｓａｎｄｔｈｅｉｒａｍｉｎｏａｃｉｄｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓ：ａｎａｂｉｎｉｔｉｏ

ｆｏｌｄｉｎｇｒａｔｅｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ［Ｊ］．Ｐｒｏｔｅｉｎｓ，２００６，６５（２）：３６２３７２．

［１０］　ＯｕＹＺ，ＬｉａｎｇＪ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇｐｒｏｔｅｉｎｆｏｌｄｉｎｇｒａｔｅｓｆｒｏｍｇｅｏｍｅｔｒｉｃ

ｃｏｎｔａｃｔａｎｄａｍｉｎｏａｃｉｄｓｅｑｕｅｎｃｅ［Ｊ］．ＰｒｏｔｅｉｎＳｃｉｅｎｃｅ，２００８，１７

（７）：１２５６１２６３．

［１１］　ＣｈｏｕＫＣ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｐｒｏｔｅｉｎｃｅｌｌｕｌａｒａｔｔｒｉｂｕｔｅｓｕｓｉｎｇｐｓｅｕｄｏ

ａｍｉｎｏａｃｉｄｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ．Ｐｒｏｔｅｉｎｓ，２００１，４３（２）：２４６２５５．

［１２］　
m�L

，
¹¶

，
uM

，
�NO

，
1?��8<ï()P\ßà

U:;�¸ñò�Ì

［Ｊ］．
KQ¤**Í

，２０１０，２７（６）：９５９

９６６．

［１３］　ＪｉａｎｇＹ，ＩｇｌｉｎｓｋｉＰ，ＫｕｒｇａｎＬ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｐｒｏｔｅｉｎｆｏｌｄｉｎｇｒａｔｅｓ

ｆｒｏｍｐｒｉｍａｒｙｓｅｑｕｅｎｃｅｕｓｉｎｇｈｙｂｒｉｄｓｅｑｕｅｎｃｅｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ［Ｊ］．

ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，２００９，３０（５）：７７２７８３

［１４］　ＶｉｇｕｅｒａＡＲ，ＶｅｇａＣ，ＳｅｒｒａｎｏＬ．Ｕｎｓｐｅｃｉｆｉｃｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃｓｔａｂｉ

ｌｉｚａｔｉｏｎｏｆｆｏｌｄｉｎｇｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｔａｔｅｓ．ＰｒｏｃｅｅｄｉｎｇｓｏｆｔｈｅＮａｔｉｏｎａｌＡ

ｃａｄｅｍｙｏｆＳｃｉｅｎｃｅｓｏｆｔｈｅＵＳＡ，２００２，９９（８）：５３４９５３５４．

［１５］　ＬｅｅＳ，ＬｅｅＢＣ，ＫｉｍＤ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｐｒｏｔｅｉｎｓｅｃｏｎｄａｒｙｓｔｒｕｃ

ｔｕｒｅｃｏｎｔｅｎｔｕｓｉｎｇａｍｉｎｏａｃｉｄｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄｅｖｏｌｕｔｉｏｎａｒｙｉｎｆｏｒ

ｍａｔｉｏｎ．Ｐｒｏｔｅｉｎｓ，２００６，６２（４）：１１０７１１１４．

０９
!

　
"

　
#

　
$

　
%

　　　　　　　　　　　　　　　
&

１１
'


