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利用粒子群算法在菱形网格上预测蛋白质结构

陶凤英，郭雨珍∗

（南京航空航天大学 理学院数学系，南京 ２１１１０６）

摘　 要：本文在菱形网格上研究讨论了二维 ＨＰ 模型。 首先，将蛋白质结构预测问题转化成一个数学问题，并简化成氨基酸序

列中每个氨基酸与网格格点的匹配问题。 为了解决这个数学问题，我们改进并扩展了经典的粒子群算法。 为了验证算法和

模型的有效性，我们对一些典型的算例进行数值模拟。 通过与方格网上得到的蛋白质构象进行比较，菱形网上的蛋白质构象

更自然，更接近真实。 我们进一步比较了菱形网格上的紧致构象和非紧致构象。 结果显示我们的模型和算法在菱形网格上

预测氨基酸序列的蛋白质结构是有效的有意义的。
关键词：蛋白质结构预测；最优化模型；粒子群算法；调整策略
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ａｌｇｏｒｉｔｈｍ． Ｉｔ ｗａｓ ｓｕｃｃｅｓｓｆｕｌｌｙ ｕｓｅｄ ｔｏ ｐｒｅｄｉｃｔ ｐｒｏｔｅｉｎ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｎ ｓｑｕａｒｅ ｌａｔｔｉｃｅ［１５］ ． Ｗｅ ｗｉｌｌ ｍｏｄｉｆｙ ＰＳＯ
ａｌｇｏｒｉｔｈｍ ｔｏ ｆｏｌｄ ｔｈｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｓｅｑｕｅｎｃｅ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ
ｌａｔｔｉｃｅ．

Ｔｈｉｓ ｐａｐｅｒ ｗａｓ ｏｒｇａｎｉｚｅｄ ａｓ ｆｏｌｌｏｗｓ． Ｓｅｃｔｉｏｎ ２
ｅｓｔａｂｌｉｓｈｅｄ ｔｈｅ ２Ｄ ＨＰ ｍａｔｈｅｍａｔｉｃａｌ ｍｏｄｅｌ． Ｔｈｅ
ｅｘｔｅｎｄｅｄ ＰＳＯ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ ｗａｓ ｄｅｓｃｒｉｂｅｄ ｉｎ ｓｅｃｔｉｏｎ ３．
Ｎｕｍｅｒｉｃａｌ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ ｗｏｕｌｄ ｂｅ ｓｈｏｗｅｄ ｉｎ ｓｅｃｔｉｏｎ ４．
Ｓｅｃｔｉｏｎ ５ ｃｏｎｃｌｕｄｅｄ ｔｈｅ ｐａｐｅｒ ｗｉｔｈ ｄｉｓｃｕｓｓｉｏｎ．

２　 ＨＰ ｍｏｄｅｌ

　 　 ＨＰ ｍｏｄｅｌ ｉｓ ａｓｓｕｍｅｄ ｔｈａｔ ｌｏｗ ｅｎｅｒｇｙ
ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ａｒｅ ｃｏｍｐａｃｔ ｗｉｔｈ ａ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ ｃｏｒｅ，

ｓｉｎｃｅ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ ｒｅｓｉｄｕｅｓ ｈａｖｅ ｔｏ ｂｅ ｂｕｒｉｅｄ ｉｎｓｉｄｅ
ｔｏ ｙｉｅｌｄ ａ ｌｏｗ ｅｎｅｒｇｙ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ， ｗｈｉｌｅ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｐｈｉｌｉｃ
ｒｅｓｉｄｕｅｓ ａｒｅ ｆｏｒｃｅｄ ｔｏ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ． Ｉｎ ｔｈｅ ＨＰ ｍｏｄｅｌ，
ｔｈｒｅｅ ｆａｃｔｓ ａｒｅ ａｂｓｔｒａｃｔｅｄ： ｆｒｏｍ ｔｈｅ ｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌ ｐｏｉｎｔ
ｖｉｅｗ， ｐｒｏｔｅｉｎ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｉｓ ｓｉｍｐｌｉｆｉｅｄ ａｓ ｂｏｎｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
ｗｈｉｃｈ ｏｎｌｙ ｉｎｃｌｕｄｅｓ Ｃ ａｔｏｍｓ； ｔｈｅｎ ｔｗｅｎｔｙ ｋｉｎｄｓ ｏｆ
ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ａｒｅ ｃｌａｓｓｉｆｉｅｄ ａｓ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ （ Ｈ） ａｎｄ
ｐｏｌａｒ （ Ｐ ）； ａｔ ｌａｓｔ， ｔｈｅ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ ｂｅｔｗｅｅｎ
ｎｏｎ⁃ｃｏｖａｌｅｎｔｌｙ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ ｎｅｉｇｈｂｏｒｓ ｐｌａｙ ｔｈｅ
ｄｏｍｉｎａｎｔ ｒｏｌｅ ｉｎ ｔｈｅ ｅｎｃｏｄｉｎｇ ｏｆ ｐｒｏｔｅｉｎｓ． Ｓｏ ｔｈｅ
ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｓｅｑｕｅｎｃｅ ｉｓ ａｎ ｅｍｂｅｄｄｉｎｇ
ｔｈｅ ｓｅｑｕｅｎｃｅ ｉｎｔｏ ｔｈｅ ｌａｔｔｉｃｅ ｓｕｃｈ ｔｈａｔ ａｄｊａｃｅｎｔ ａｍｉｎｏ
ａｃｉｄｓ ｏｃｃｕｐｙ ａｄｊａｃｅｎｔ ｇｒｉｄ ｐｏｉｎｔｓ ｉｎ ｔｈｅ ｌａｔｔｉｃｅ ａｎｄ ｎｏ
ｇｒｉｄ ｐｏｉｎｔ ｉｓ ｏｃｃｕｐｉｅｄ ｂｙ ｍｏｒｅ ｔｈａｎ ｏｎｅ． Ｔｈｅ Ｈ⁃Ｈ
ｂｏｎｄ， Ｈ⁃Ｐ ｂｏｎｄ ａｎｄ Ｐ⁃Ｐ ｂｏｎｄ ａｒｅ ｆｏｒｍｅｄ ａｎｄ
ｅｎｅｒｇｉｅｓ ａｒｅ ｅｖａｌｕａｔｅｄ ＥＨＨ ＝ －１， ＥＨＰ ＝ ０ ａｎｄ ＥＰＰ ＝ ０．
Ｂｅｃａｕｓｅ ｔｈｅ ｓｔａｂｌｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｉｓ ｗｉｔｈ ｌｏｗｅｓｔ ｆｒｅｅ ｅｎｅｒｇｙ，
ａｎ ｉｄｅａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ａ ｐｒｏｔｅｉｎ ｉｓ ｔｏ ｍａｘｉｍｉｚｅ ｔｈｅ
ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ＨＨ ｂｏｎｄｓ．

Ｗｅ ｋｎｅｗ ｔｈａｔ ２Ｄ ＨＰ ｍｏｄｅｌ ｗａｓ ａ ｍａｔｔｅｒ ｏｆ
ｍａｔｃｈｉｎｇ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ｔｏ ｌａｔｔｉｃｅ ｐｏｉｎｔｓ ｓｕｃｈ ｔｈａｔ ｔｈｅ
ｍｏｓｔ Ｈ⁃Ｈ ｂｏｎｄｓ ｃａｎ ｂｅ ｆｏｕｎｄ． Ｉｎ ｔｈｉｓ ｐａｐｅｒ， ｗｅ ｆｏｒｃｅｄ
ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ， ｉｎ ｗｈｉｃｈ ｅｖｅｒｙ ｌａｔｔｉｃｅ ｐｏｉｎｔ ｈａｓ ｓｉｘ
ｎｅｉｇｈｂｏｒ ｐｏｉｎｔｓ， ｓｉｎｃｅ ｄｉａｇｏｎａｌ ｃａｎ ｂｅ ｕｓｅｄ ｔｏ ｃｏｍｐｕｔｅ
ＨＨ ｂｏｎｄ． Ｂａｓｅｄ ｏｎ ｔｈｅ ｂｉｏｌｏｇｉｃａｌ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ ａｎｄ ｔｈｅ
ｃｈａｒａｃｔｅｒ ｏｆ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ， ｗｅ ｅｓｔａｂｌｉｓｈｅｄ
ｍａｔｈｅｍａｔｉｃａｌ ｍｏｄｅｌ ｆｏｒ ２Ｄ ＨＰ ｍｏｄｅｌ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ
ｌａｔｔｉｃｅ ａｓ ｆｏｌｌｏｗｓ．

ｍａｘ ｆ（Ｘ） ＝ １
２
ｓＴＸＣ

ｓ．ｔ． Ｘｅ０ ＝ ｅ１，
　 ＸΤｅ１ ＝ ｄ，
　 ｘｉｊ ＝ ｘ（ ｉ ＋１）ｋ ＝ １，∃ｋ ∈ Ｎ（ ｊ），ｉ ＝ １，２，…，ｎ．

Ｈｅｒｅ， Ｘ ＝ （ｘｉｊ） ｉｓ ｎ × ｍ ｍａｔｒｉｘ， ｉｆ ｔｈｅ ｉｔｈ ａｍｉｎｏ
ａｃｉｄ ｏｃｃｕｐｉｅｓ ｔｈｅ ｖｅｒｔｅｘ ｊ ｏｆ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ， ｔｈｅｎ ｘｉｊ ＝
１， ｅｌｓｅ ｘｉｊ ＝ ０， ａｎｄ Ｘ ａｒｅ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ ｖａｒｉａｂｌｅｓ． Ｆｏｒ
ｅｘａｍｐｌｅ， ｔｈｒｅｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ｏｃｃｕｐｉｅｄ ｆｉｖｅ ｌａｔｔｉｃｅ
ｐｏｉｎｔｓ， ｔｈｅｎ

Ｘ ＝
０ １ ０ ０ ０ ０
０ ０ ０ ０ １ ０
０ ０ ０ １ ０ ０

æ

è

ç
çç

ö

ø

÷
÷÷
．

Ｉｔ ｍｅａｎｓ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｆｉｒｓｔ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｖｉｓｉｔｅｄ ｔｈｅ
ｓｅｃｏｎｄ ｌａｔｔｉｃｅ ｐｏｉｎｔ， ｔｈｅ ｓｅｃｏｎｄ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｖｉｓｉｔｅｄ ｔｈｅ
ｆｉｆｔｈ ｌａｔｔｉｃｅ ｐｏｉｎｔ， ａｎｄ ｔｈｅ ｔｈｉｒｄ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｖｉｓｉｔｅｄ ｔｈｅ
ｆｏｒｔｈ ｌａｔｔｉｃｅ ｐｏｉｎｔ．

ｓ ∈Ｒｎ ｉｓ ａ ｃｏｌｕｍｎ ｖｅｃｔｏｒ， ｉｎ ｗｈｉｃｈ ｅｌｅｍｅｎｔ ｓｉ ＝ １
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ｉｆ ｉｔｈ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｉｓ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ， ｅｌｓｅ ｓｉ ＝ ０． Ｂｙ ｔｈｉｓ
ｗａｙ， ｗｅ ｔｒａｎｓｌａｔｅｄ ｌｅｔｔｅｒ ｓｅｑｕｅｎｃｅ ｔｏ ０１ ｓｅｑｕｅｎｃｅ． Ｆｏｒ
ｅｘａｍｐｌｅ， ｔｈｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｓｅｑｕｅｎｃｅ ｉｓ ＨＨＰＰＨＰＨＰＰ，
ｔｈｅｎ ｓ＝（１，１，０，０，１，０，１，０，０） Ｔ ．

Ｌｅｔ Ｎ（ ｊ） ｂｅ ｔｈｅ ｓｅｔ ｏｆ ａｌｌ ａｄｊａｃｅｎｔ ｖｅｒｔｅｘｅｓ ｏｆ ｔｈｅ
ｊｔｈ ｖｅｒｔｅｘ． Ｈｅｒｅ， ａｄｊａｃｅｎｔ ｖｅｒｔｅｘ ｉｓ ｗｉｔｈ ｓｈｏｒｔｅｓｔ
ｄｉｓｔａｎｃｅ ｔｏ ｊｔｈ ｖｅｒｔｅｘ． Ｎ（ ｊ） ｄｅｎｏｔｅｓ ｔｈｅ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ
ｅｌｅｍｅｎｔｓ ｉｎ ｔｈｅ ｓｅｔ Ｎ（ ｊ） ． ｅｊ ∈ Ｒ Ｎ（ ｊ） ｉｓ ａ ｃｏｌｕｍｎ
ｖｅｃｔｏｒ ｔｈａｔ ａｌｌ ｅｌｅｍｅｎｔｓ ａｒｅ １． Ｂｅｆｏｒｅ ｓｉｍｕｌａｔｉｎｇ， ｗｅ
ｗｉｌｌ ｍａｎａｇｅ ｔｈｅ ｖｅｒｔｅｘｅｓ ｉｎ ｎｕｍｂｅｒ ｏｒｄｅｒ． Ｇｅｎｅｒａｌｌｙ，
ｗｅ ｓｔａｒｔｅｄ ｔｏ ｏｒｄｅｒ ｆｒｏｍ ｔｈｅ ｌｅｆｔ ｖｅｒｔｅｘ ｏｆ ｂｏｔｔｏｍ ｒｏｗ ａｓ
ｆｏｌｌｏｗｓ：

　 　 Ｉｎ ｔｈｉｓ ｆｉｇｕｒｅ ， Ｎ（５） ＝ ｛２，３，４，６，７，８｝，Ｎ（１） ＝
｛２，４｝ ， ｓｏ Ｎ（５） ＝ ６， Ｎ（１） ＝ ２， ａｎｄ ｅ５ ＝
（１，１，１，１，１，１） Τ ∈ Ｒ６，ｅ１ ＝ （１，１） Τ ∈ Ｒ２ ．

Ｃ ＝ （ｃ１，ｃ２，…，ｃｍ） Τ ∈ Ｒｍ ， ｃｊ ＝ ｓΤＸＢ ｊｅｊ ． Ｂ ｊ

ｄｅｎｏｔｅｓ ａ ｎ × Ｎ（ ｊ） ｍａｔｒｉｘ， ｔｈｅ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ｓｕｂｓｃｒｉｐｔ
ｓｅａｔ ｆｏｒ Ｎ （ ｊ） ｋ ｉｓ １ ｉｎ ｔｈｅ ｋｔｈ ｃｏｌｕｍｎ， ｏｔｈｅｒｓ ｉｓ ０． Ｆｏｒ
ｅｘａｍｐｌｅ， ｉｆ Ｎ（ ｊ） ＝ ｛ｙ２，ｙ５｝ ， ｔｈｅｎ

ＢΤ
ｊ ＝

０ １ ０ ０ ０ ０ … ０
０ ０ ０ ０ １ ０ … ０

æ

è
ç

ö

ø
÷ ．

Ｓｏ ｏｂｊｅｃｔｉｖｅ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｆ（Ｘ） ｐｒｅｓｅｎｔｓ ｔｈｅ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ
ＨＨ ｂｏｎｄｓ ｗｈｅｎ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｓｅｑｕｅｎｃｅ ｗａｓ ｆｏｌｄｅｄ ｏｎ
ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ．

Ｔｈｅ ｃｏｎｓｔｒａｉｎｔ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ ｗｅｒｅ ｓａｔｉｓｆｉｅｄ ｗｉｔｈ ｂｉｏｌｏｇｉｃａｌ

ｃｈａｒａｃｔｅｒｓ， ｉｎ ｗｈｉｃｈ：
ｅ０ ＝ （１，１，…，１） Τ ∈ Ｒｍ，

ｅ１ ＝ （１，１，…，１） Τ ∈ Ｒｎ ， ｄ ∈ Ｒｍ， ｄ ｊ ＝ ０ ／ １ ．
　 　 Ｔｈｅ ｆｉｒｓｔ ｃｏｎｓｔｒａｉｎｔ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ ｍｅａｎｓ ｔｈａｔ ｏｎｅ
ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｃａｎ ｊｕｓｔ ｏｎｌｙ ｏｃｃｕｐｙ ｏｎｅ ｖｅｒｔｅｘ； Ｔｈｅ
ｓｅｃｏｎｄ ｃｏｎｓｔｒａｉｎｔ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ ｍｅａｎｓ ｔｈａｔ ｅｖｅｒｙ ｖｅｒｔｅｘ ｃａｎ
ｂｅ ｕｓｅｄ ｏｎｃｅ ａｔ ｍｏｓｔ； Ｔｈｅ ｔｈｉｒｄ ｃｏｎｓｔｒａｉｎｔ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ
ｍｅａｎｓ ｔｈａｔ ａｄｊａｃｅｎｔ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ｉｎ ｃｈａｉｎ ｍｕｓｔ ｏｃｃｕｐｙ
ａｄｊａｃｅｎｔ ｖｅｒｔｅｘｅｓ ｏｎ ｌａｔｔｉｃｅ．

Ｉｎ ｔｈｉｓ ｗａｙ， ｗｅ ｔｒａｎｓｌａｔｅｄ ｔｈｅ ｐｒｏｔｅｉｎ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｐｒｏｂｌｅｍ ｔｏ ａ ｍａｔｈｅｍａｔｉｃａｌ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ
ｐｒｏｂｌｅｍ．

３　 Ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ ｍｅｔｈｏｄ

　 　 Ｂａｓｅｄ ｏｎ ｔｈｅ ｐｒｏｂｌｅｍ （１）， ｗｅ ｋｎｅｗ ｔｈａｔ ｉｔ ｗａｓ
ＮＰ⁃ｈａｒｄ［１０］， ｓｏ ｈｅｕｒｉｓｔｉｃ ａｌｇｏｒｉｔｈｍｓ ｎｅｅｄ ｂｅ
ｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄ． Ｐａｒｔｉｃｌｅ ｓｗａｒｍ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ （ＰＳＯ） ｍｅｔｈｏｄ
ｉｓ ａ ｋｉｎｄ ｏｆ ｈｅｕｒｉｓｔｉｃ ｍｅｔｈｏｄ． Ｉｔ ｉｓ ａｄａｐｔ ａｔ ｓｏｌｖｉｎｇ ｔｈｅ
ｍａｔｃｈｉｎｇ ｐｒｏｂｌｅｍ． ＰＳＯ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ ｗａｓ ｐｒｅｓｅｎｔｅｄ ｂｙ
Ｋｅｎｎｅｄｙ ａｎｄ Ｅｂｅｒｈａｒｔ ｉｎ １９９５， ｉｎｓｐｉｒｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｓｏｃｉａｌ
ｂｅｈａｖｉｏｒｓ ｏｆ ｂｉｒｄ ｆｌｏｃｋｉｎｇ［１４］ ． Ｔｈｉｓ ｍｅｔｈｏｄ ｏｎｌｙ
ｒｅｑｕｉｒｅｓ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｐｒｏｂｌｅｍ ｉｓ ｃｏｍｐｕｔａｂｌｅ ｗｉｔｈ ｌｅｓｓ
ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ａｄｊｕｓｔｅｄ． Ｉｎ ａｄｄｉｔｉｏｎ， ｔｈｅ ｐｒｉｎｃｉｐｌｅ ｏｆ ｔｈｉｓ
ｍｅｔｈｏｄ ｉｓ ｔｈａｔ ｉｔ ｃａｎ ｂｅ ｅａｓｉｌｙ ｉｍｐｌｅｍｅｎｔｅｄ ａｎｄ
ａｐｐｌｉｅｄ ｉｎ ｐｒａｃｔｉｃｅ． Ｃｕｒｒｅｎｔｌｙ， ＰＳＯ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ ｈａｓ ｂｅｅｎ
ｓｕｃｃｅｓｓｆｕｌｌｙ ｕｓｅｄ ｔｏ ｓｏｌｖｅ ｐｒｏｔｅｉｎ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ
ｐｒｏｂｌｅｍ ｏｎ ｔｈｅ ２Ｄ ｓｑｕａｒｅ ｌａｔｔｉｃｅ［７］ ．

Ｈｅｎｃｅ， ｗｅ ｂｅｌｉｅｖｅｄ ｔｈａｔ ｉｔ ｉｓ ｆｅａｓｉｂｌｅ ｔｏ ｐｒｅｄｉｃｔ
ｐｒｏｔｅｉｎ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ ｂｙ ＰＳＯ． Ｂｕｔ
ｂｅｃａｕｓｅ ｏｆ ｔｈｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ ｏｆ ｓｑｕａｒｅ ｌａｔｔｉｃｅ ａｎｄ ｒｈｏｍｂｕｓ
ｌａｔｔｉｃｅ， ＰＳＯ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ ｓｈｏｕｌｄ ｂｅ ｍｏｄｉｆｉｅｄ ｔｏ ａｖｏｉｄ ｔｈｅ
ｍｕｌｔｉ⁃ｍａｐｐｉｎｇ ｐｒｏｂｌｅｍ ａｎｄ ｌｏｃａｌ ｏｐｔｉｍａｌ ｐｒｏｂｌｅｍ． Ｔｈｅ
ｆｌｏｗｃｈａｒｔ ｏｆ ｍｏｄｉｆｉｅｄ ＰＳＯ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ ｗａｓ ｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅｄ
ｉｎ Ｔａｂｌｅ １ ｆｏｒ ｐｒｏｔｅｉｎ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｆｏｌｄｉｎｇ ｐｒｏｂｌｅｍ ｏｎ
ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ．

Ｔａｂｌｅ １　 Ｆｌｏｗｃｈａｒｔ ｏｆ ｍｏｄｉｆｉｅｄ ＰＳＯ ｆｏｒ ｆｏｌｄｉｎｇ ｐｒｏｔｅｉｎ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ

Ｓｔｅｐ １　 Ｇｉｖｅｎ ｓ ａｎｄ Ｃ；
Ｓｔｅｐ ２　 Ｉｎｉｔｉａｌｉｚｉｎｇ ｐａｒｔｉｃｌｅ ｓｗａｒｍ Ｘ１

０，Ｘ２
０，…，Ｘｋ

０；

Ｓｔｅｐ ３　 Ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ ｌｏｃａｌ ｂｅｓｔ Ｐｉｂｅｓｔ ａｎｄ ｇｌｏｂａｌ ｂｅｓｔ Ｐｇｂｅｓｔ ；

Ｓｔｅｐ ４　 Ｕｐｄａｔｉｎｇ ｐａｒｔｉｃｌｅ ｓｗａｒｍ Ｘｉ
ｔ ａｎｄ ｖｅｌｏｃｉｔｉｅｓ ｖｉｔ ， ｉ ＝ １，２，…，ｋ ；

Ｓｔｅｐ ５　 Ａｄｊｕｓｔｉｎｇ ｅｖｅｒｙ ｐａｒｔｉｃｌｅｓ ｔｏ ｓａｔｉｓｆｙ ｗｉｔｈ ｂｉｏｌｏｇｉｃａｌ ｃｈａｒａｃｔｅｒｓ；

Ｓｔｅｐ ６　 ｉｆ ｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ ａｒｅ ｎｏｔ ｓａｔｉｓｆｉｅｄ， ｔｈｅｎ ｔ＝ ｔ＋１， ｒｅｔｕｒｎｉｎｇ Ｓｔｅｐ ３；ｅｌｓｅ ｏｕｔｐｕｔｔｉｎｇ Ｐｇｂｅｓｔ ．

４　 Ｎｕｍｅｒｉｃａｌ　 ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

　 　 Ｔｈｅｒｅ ａｒｅ ｔｗｏ ｐｏｓｓｉｂｌｅ ｃｈｏｉｃｅｓ ｆｏｒ ｎ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ
ａｎｄ ｍ ｌａｔｔｉｃｅ ｐｏｉｎｔｓ． Ｉｆ ｎ ＝ ｍ ， ｔｈｅ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｆ
ｐｒｏｔｅｉｎ ｉｓ ｒｅｇａｒｄｅｄ ａｓ ｃｏｍｐａｃｔ ｆｏｒ ＨＰ ｌａｔｔｉｃｅ ｍｏｄｅｌ；

ｅｌｓｅ ｍ ＞ ｎ ， ｔｈｅ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｉｓ ｎｏｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ． Ｔｏ
ａｓｓｅｓｓ ｉｔｓ ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ， ｗｅ ａｐｐｌｙ ｔｈｅ ｈｙｂｒｉｄ ｏｆ ｐａｒｔｉｃｌｅ
ｓｗａｒｍ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ ｍｅｔｈｏｄ ａｎｄ ｏｐｔｉｍａｌ ｓｔｒａｔｅｇｉｅｓ ｔｏ
ｓｏｍｅ ｓｔａｎｄａｒｄ ｂｅｎｃｈｍａｒｋ ｉｎｓｔａｎｃｅｓ ｗｉｔｈ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ
ｌｅｎｇｔｈ （ ｓｈｏｗｎ ｉｎ Ｔａｂｌｅ ２ ） ｆｏｒ ２Ｄ ＨＰ ｍｏｄｅｌ ｏｎ
ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ． Ｔｈｅｓｅ ｉｎｓｔａｎｃｅｓ ｗｅｒｅ ｕｓｅｄ ｂｙ ＰＳＯ

７０１第 ２ 期 陶凤英，等：利用粒子群算法在菱形网格上预测蛋白质结构



ｍｅｔｈｏｄ［１１］ ａｎｄ ｅｌａｓｔｉｃ ｎｅｔ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ［１５］ ｏｎ ｓｑｕａｒｅ
ｌａｔｔｉｃｅ． Ｗｅ ｋｎｏｗ ｔｈｅｒｅ ａｒｅ ｓｉｘ ｎｅｉｇｈｂｏｒｓ ｏｆ ｌａｔｔｉｃｅ ｐｏｉｎｔ
ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ， ｂｕｔ ｆｏｕｒ ｎｅｉｇｈｂｏｒｓ ｏｎ ｓｑｕａｒｅ

ｌａｔｔｉｃｅ． Ｓｏ ｔｈｅｒｅ ａｒｅ ｍｏｒｅ ＨＨ ｂｏｎｄｓ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ
ｔｈａｎ ｏｎ ｓｑｕａｒｅ ｌａｔｔｉｃｅ． Ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｗｉｌｌ ｂｅ ｍｏｒｅ
ｆｌｅｘｉｂｌｅ ａｎｄ ｎａｔｉｖｅ．

Ｔａｂｌｅ ２　 Ｆｏｕｒ ｓｔａｎｄａｒｄ ｂｅｎｃｈｍａｒｋ ｉｎｓｔａｎｃｅｓ ｆｏｒ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ＩＤ Ｌｅｎｇｔｈ Ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｓｅｑｕｅｎｃｅ
１ １７ ＨＰＰＨＨＰＰＨＨＰＰＨＨＰＰＨＨ
２ ２０ ＨＰＨＰＰＨＨＰＨＰＰＨＰＨＨＰＰＨＰＨ
３ ２５ ＨＨＰＰＰＰＨＨＰＰＰＰＨＨＰＰＰＰＨＨＰＰＰＰＨ
５ ３６ ＨＨＨＨＨＨＨＰＨＰＨＨＰＨＰＰＨＨＰＰＨＨＰＰＨＰＨＨＰＨＰＰＨＨＰＨ

　 　 Ｉｎ ｔｈｅ ｆｏｌｌｏｗｉｎｇ ｆｉｇｕｒｅｓ， ｐｏｌａｒ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｗｉｌｌ ｂｅ
ｄｅｐｉｃｔｅｄ ａｓ ｈｏｌｌｏｗ ｓｑｕａｒｅ． Ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｉｓ
ｄｅｐｉｃｔｅｄ ａｓ ｓｏｌｉｄ ｃｉｒｃｌｅ． Ｔｈｅ ｂｌａｃｋ ｌｉｎｅｓ ｓｈｏｗ ｔｈｅ
ｃｏｖａｌｅｎｔ ｂｏｎｄ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ａｄｊａｃｅｎｔ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ．
４．１　 Ｓｅｑｕｅｎｃｅ １
　 　 Ｔｈｉｓ ｓｅｑｕｅｎｃｅ ｃｏｎｔａｉｎｓ １７ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ． Ｂｅｃａｕｓｅ
１７ ｉｓ ｎｏｔ ｔｈｅ ｐｒｏｄｕｃｔ ｏｆ ｔｗｏ ｉｎｔｅｇｅｒｓ， ｗｅ ｃａｎ ｊｕｓｔ ｏｎｌｙ
ｏｂｔａｉｎ ｔｈｅ ｎｏｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ
ｌａｔｔｉｃｅ， ａｎｄ ｆｏｌｄｉｎｇ ｏｎ ｓｑｕａｒｅ ｌａｔｔｉｃｅ ｉｓ ｎｏｔ ｐｏｓｓｉｂｌｅ
ｅｉｔｈｅｒ． Ｉｔ ｗａｓ ｅｍｂｅｄｄｅｄ ｉｎｔｏ ａ ５ × ５ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ ｏｆ

Ｒ２ ｗｉｔｈ ｔｅｎ ＨＨ ｂｏｎｄｓ ｂｙ ｏｕｒ ｍｅｔｈｏｄ． Ｏｎｅ ｏｆ ｔｈｅ ｎｏｎ⁃
ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｗａｓ ｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅｄ ｉｎ Ｆｉｇ．１（ｂ）．
Ｔｈｅ ｏｐｔｉｍａｌ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｗｉｔｈ ｅｉｇｈｔ ＨＨ ｂｏｎｄｓ ｗａｓ
ｆｏｕｎｄ ｉｎ Ｒｅｆ．［７］ ｏｎ ｓｑｕａｒｅ ｌａｔｔｉｃｅ ｉｎ Ｆｉｇ． １（ ａ）． Ｔｈｅ
ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ ａｒｅ ｍｏｒｅ ｆｌｅｘｉｂｌｅ ａｎｄ
ｓｔａｂｌｅ ｔｈａｎ ｏｎｅｓ ｏｎ ｓｑｕａｒｅ ｌａｔｔｉｃｅ， ｂｅｃａｕｓｅ ｏｆ ｍｏｒｅ ＨＨ
ｂｏｎｄｓ． Ｉｔ ｍｅａｎｓ ｔｈａｔ ｏｕｒ ｍａｔｈｅｍａｔｉｃａｌ ｍｏｄｅｌ ａｎｄ
ｍｅｔｈｏｄ ｃａｎ ｂｅ ａｐｐｌｉｅｄ ｔｏ ｆｏｌｄ ｔｈｉｓ ｔｙｐｅ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ
ｓｅｑｕｅｎｃｅｓ．

Ｆｉｇ．１　 Ｕｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｏｆ ｌｅｎｇｔｈ １７ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｓｅｑｕｅｎｃｅ

４．２　 Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ２
　 　 Ｔｈｉｓ ｓｅｑｕｅｎｃｅ ｗｉｔｈ ２０ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ｗａｓ ｅｍｂｅｄｄｅｄ
ｉｎｔｏ ５ × ５ ｓｑｕａｒｅ ｌａｔｔｉｃｅ ａｎｄ ５ × ５ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ
ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ ｂｙ ｏｕｒ ｍｏｄｅｌ ａｎｄ ｍｅｔｈｏｄ． Ｔｈｅ ｎｏｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ
ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ ｗａｓ ｓｈｏｗｎ ｉｎ

Ｆｉｇ．２（ａ） ｗｉｔｈ １２ ＨＨ ｂｏｎｄｓ． Ｔｏ ｃｏｍｐａｒｅ， ｗｅ ｃａｎ ｆｉｎｄ
ｔｈｅ ｏｐｔｉｍａｌ ｎｏｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｗｉｔｈ ９ ＨＨ ｐａｉｒｓ
ｏｎ ｓｑｕａｒｅ ｌａｔｔｉｃｅ． Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔ ｗａｓ ｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅｄ ｉｎ
Ｆｉｇ．２（ｂ）．

Ｆｉｇ．２　 Ｕｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｏｆ ｌｅｎｇｔｈ ２０ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｓｅｑｕｅｎｃｅ

８０１ 生　 物　 信　 息　 学　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 第 １５ 卷



　 　 Ｉｔ ｉｎｄｉｃａｔｅｄ ｔｈａｔ ｏｕｒ ｎｅｗ ｍｅｔｈｏｄ ｃａｎ ｎｏｔ ｏｎｌｙ
ｏｂｔａｉｎ ｔｈｅ ｎｏｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ
ｌａｔｔｉｃｅ， ｂｕｔ ａｌｓｏ ｏｎ ｓｑｕａｒｅ ｌａｔｔｉｃｅ． Ｃｏｍｐａｒｉｎｇ Ｆｉｇ．２（ａ）
ａｎｄ Ｆｉｇ．２（ｂ）， ｗｅ ｋｎｅｗ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｏｐｔｉｍａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｗａｓ
ｍｏｒｅ ｆｌｅｘｉｂｌｅ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ． Ｆｉｒｓｔｌｙ， ｔｈｉｓ ｉｓ
ｎａｔｕｒａｌｌｙ ｓｉｎｃｅ ｒｈｏｍｂｕｓ ａｌｌｏｗｓ ｔｈｅ ｄｉａｇｏｎａｌ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ．
Ｓｅｃｏｎｄｌｙ， ｔｈｅ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ ｃａｎ ｏｂｔａｉｎ ｔｉｇｈｔｅｒ ｃｏｒｅ
ｗｉｔｈ １２ ＨＨ ｂｏｎｄｓ ｔｈａｎ ｓｑｕａｒｅ ｌａｔｔｉｃｅ． Ｂｕｔ ｗｅ ｃａｎ ｆｉｎｄ
ｔｈａｔ Ｆｉｇ． ２ （ ａ） ａｎｄ Ｆｉｇ． ２ （ ｂ） ａｒｅ ｔｈｅ ｓａｍｅ ｓｐａｔｉａｌ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ．

４．３　 Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ３
　 　 Ｔｈｅ ｌｅｎｇｔｈ ｏｆ ｔｈｉｓ ｓｅｑｕｅｎｃｅ ｉｓ ２５． Ｉｔ ｗａｓ
ｅｍｂｅｄｄｅｄ ｉｎｔｏ ａ ５ × ５ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ ａｎｄ ａ ５ × ６
ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ． Ｗｅ ｃａｎ ｆｉｎｄ ｔｈｅ ｏｐｔｉｍａｌ
ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｗｉｔｈ １２ ＨＨ ｂｏｎｄｓ ｏｎ ｔｈｅ
ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ ａｎｄ ｏｐｔｉｍａｌ ｎｏｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ
ｗｉｔｈ １２ ＨＨ ｂｏｎｄｓ． Ｏｎｅ ｏｆ ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｗａｓ
ｓｈｏｗｎ ｉｎ Ｆｉｇ．３（ａ）， ａｎｄ ｏｎｅ ｏｆ ｎｏｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ
ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｗａｓ ｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅｄ ｉｎ Ｆｉｇ．３（ｂ）．

Ｆｉｇ．３　 Ｃｏｍｐａｃｔ ａｎｄ ｕｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｏｆ ｌｅｎｇｔｈ ２５ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｓｅｑｕｅｎｃｅ

　 　 Ｉｔ ｉｎｄｉｃａｔｅｄ ｔｈａｔ ｏｕｒ ｎｅｗ ｍｅｔｈｏｄ ｃａｎ ｎｏｔ ｏｎｌｙ
ｃｏｍｐｕｔｅ ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ， ｂｕｔ ａｌｓｏ ｎｏｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ
ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ． Ｉｔ ｍｅａｎｓ ｔｈａｔ ｏｕｒ
ｍｏｄｅｌ ａｎｄ ｍｅｔｈｏｄ ｃａｎ ｂｅ ａｐｐｌｉｅｄ ｔｏ ｆｏｌｄ ｃｏｍｐａｃｔ
ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ａｎｄ ｎｏｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｆｏｒ ａｎｙ
ｓｅｑｕｅｎｃｅ． Ｄｅｓｐｉｔｅ ｏｆ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｓａｍｅ ＨＨ
ｂｏｎｄｓ， ｗｅ ｋｎｅｗ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｎｏｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｉｓ ｍｏｒｅ
ｆｌｅｘｉｂｌｅ ａｎｄ ｎａｔｕｒｅ ｔｈａｎ ｃｏｍｐａｃｔ ｏｎｅｓ． Ｉｔ ｉｓ ｓａｔｉｓｆｉｅｄ
ｗｉｔｈ ｂｉｏｌｏｇｉｃａｌ ｃｈａｒａｃｔｅｒｓ ｏｆ ｐｒｏｔｅｉｎ．
４．４　 Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ４
　 　 Ｔｈｉｓ ｓｅｑｕｅｎｃｅ ｗａｓ ｃｏｍｐｕｔｅｄ ｂｙ Ｒｅｆ．［１５］ ｏｎ
ｓｑｕａｒｅ ｌａｔｔｉｃｅ ａｎｄ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｔｈｅ ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ
ｗｉｔｈ ２０ ＨＨ ｂｏｎｄｓ． Ｂｙ ｏｕｒ ｍｏｄｅｌ ａｎｄ ｍｅｔｈｏｄ， ｉｔ ｗａｓ
ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ｏｎ ６ × ６ ｌａｔｔｉｃｅ． Ｔｈｅ ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ

ｃａｎ ｂｅ ｆｏｕｎｄ ａｌｓｏ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ． ３３ ＨＨ ｐａｉｒｓ
ｗｅｒｅ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｆｏｒ ｔｈｅ ｍｉｎｉｍａｌ ｆｒｅｅ ｅｎｅｒｇｙ ｏｆ ｔｈｉｓ
ｓｅｑｕｅｎｃｅ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ． Ｔｈｅ ｃｏｍｐａｃｔ ｆｉｇｕｒｅｓ ｏｆ
ｓｅｑｕｅｎｃｅ ４ ｏｎ ｓｑｕａｒｅ ｌａｔｔｉｃｅ ａｎｄ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ
ｗｅｒｅ ｓｈｏｗｎ ｉｎ Ｆｉｇ．４（ａ） ａｎｄ Ｆｉｇ．４（ｂ）， ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．
　 　 Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｔｈｉｓ ｓｅｑｕｅｎｃｅ ｓｈｏｗｅｄ ｔｈａｔ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
ｉｓ ｍｏｒｅ ｓｔａｂｌｅ ｗｉｔｈ ｍｉｎｉｍａｌ ｆｒｅｅ ｅｎｅｒｇｙ． Ｓｉｎｃｅ ｉｔ ｉｓ
ｍｏｒｅ ｄｉｆｆｉｃｕｌｔ ｆｏｒ ｏｂｔａｉｎｉｎｇ ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｔｈａｎ
ｎｏｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ， ｏｕｒ ｍｏｄｅｌ ａｎｄ ｍｅｔｈｏｄ ａｒｅ
ｆｅａｓｉｂｌｅ ａｎｄ ｅｆｆｅｃｔｉｖｅ ｆｏｒ ｆｏｌｄｉｎｇ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｎ
ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ ｗｉｔｈ ｍｏｒｅ ＨＨ ｂｏｎｄｓ． Ｉｎ ａｄｄｉｔｉｏｎ， ｔｈｅ
ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ ａｒｅ ｍｏｒｅ ｆｌｅｘｉｂｌｅ ａｎｄ
ｎａｔｉｖｅ ｔｈａｎ ｏｎ ｓｑｕａｒｅ ｌａｔｔｉｃｅ．

Ｆｉｇ．４　 Ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｏｆ ｌｅｎｇｔｈ ３６ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｓｅｑｕｅｎｃｅ

９０１第 ２ 期 陶凤英，等：利用粒子群算法在菱形网格上预测蛋白质结构



４．５　 Ｃｏｍｐａｒｉｎｇ ｔｈｅ ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ ｔｉｍｅ
　 　 Ｂａｓｅｄ ｏｎ ｔｈｅ ａｂｏｖｅ ｓｅｑｕｅｎｃｅｓ， ｗｅ ｃｏｍｐａｒｅｄ ｔｈｅ
ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ ｔｉｍｅ ｏｆ ａｌｌ ｓｅｑｕｅｎｃｅｓ． Ｉｔ ｗａｓ ｓｈｏｗｎ ｉｎ
Ｔａｂｌｅ ３．

Ｔａｂｌｅ ３　 Ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ ｔｉｍｅ ｏｆ ｓｅｑｕｅｎｃｅｓ ｉｎ ｔａｂｌｅ

ＩＤ ｌｅｎｇｔｈ ＣＴ（ｃｏｍｐａｃｔ） ＣＴ（ｎｏｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ １ １７ － ４４．０２３

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ２ ２０ ３３．０９９ ６４．９７５

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ３ ２５ １０３．４２０ １９１．０４２

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ４ ３６ １６３．２９１ ２９９．１８３

　 　 Ｉｎ ｔｈｅ ｔａｂｌｅ ， ＣＴ ｉｓ ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ ｔｉｍｅ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ
ｓｅｑｕｅｎｃｅ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ． Ｗｅ ｋｎｅｗ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ
ｔｉｍｅ ｗｉｌｌ ｂｅ ｍｏｒｅ ｗｉｔｈ ｌｏｎｇｅｒ ｃｈａｉｎ． Ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ ｔｉｍｅ ｏｆ
ｎｏｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｗａｓ ｌｏｎｇｅｒ ｔｈａｎ ｏｎｅ ｏｆ
ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ， ｓｉｎｃｅ ｍｏｒｅ ｖｅｒｔｅｘｅｓ ｗｅｒｅ
ｍａｔｃｈｅｄ ｗｉｔｈ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ． Ｉｔ ｗａｓ ｒｅｇｒｅｔｆｕｌ ｔｈａｔ
Ｒｅｆｓ．［１１，１５］ ｄｏ ｎｏｔ ｈａｖｅ ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ ｔｉｍｅ ｏｆ
ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｎ ｓｑｕａｒｅ ｌａｔｔｉｃｅ ｆｏｒ ｔｈｅｓｅ ｓｅｑｕｅｎｃｅ， ｗｅ
ｄｏ ｎｏｔ ｃｏｍｐａｒｅ ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ ｔｉｍｅ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｗｏ ｋｉｎｄｓ ｏｆ
ｌａｔｔｉｃｅ．
４．６　 Ｃｏｍｐａｒｉｎｇ ｗｉｔｈ ｒｅａｌ ｐｒｏｔｅｉｎ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ
　 　 Ｉｔ ｉｓ ｎｅｃｅｓｓａｒｙ ｔｏ ｃｏｍｐａｒｅ ｔｈｅ ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓ
ｏｂｔａｉｎｅｄ ｂｙ ｅｘｔｅｎｄｅｄ ＰＳＯ ｗｉｔｈ ｒｅａｌ ｐｒｏｔｅｉｎ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ．
Ｆｏｒ ｐｅｒｆｏｒｍｉｎｇ ｓｕｃｈ ｔａｓｋ， ｔｈｅ ｐｒｏｃｅｄｕｒｅ ｗｉｌｌ ｂｅ ｓｈｏｗｎ
ａｓ ｆｏｌｌｏｗｓ．
　 　 Ｓｔｅｐ１　 Ｏｂｔａｉｎｉｎｇ ｔｈｅ ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ
ｌａｔｔｉｃｅ ｂｙ ＰＳＯ ｔｈｒｏｕｇｈ ＨＰ ｍｏｄｅｌ．
　 　 Ｓｔｅｐ２ 　 Ｒｅｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｎｇ ｔｈｅ ａｌｌ⁃ａｔｏｍ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ
ｔｈｅ ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓ．
　 　 Ｓｔｅｐ３ 　 Ｆｉｎｄｉｎｇ ｔｈｅ ｒｅａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｏｆ ｔｈｅ ｓａｍｅ
ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｓｅｑｕｅｎｃｅｓ ｆｒｏｍ Ｐｒｏｔｅｉｎ Ｄａｔａ Ｂａｎｋ．
　 　 Ｓｔｅｐ４ 　 Ａｌｉｇｎｉｎｇ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｒｅａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ａｎｄ
ｏｂｔａｉｎｅｄ ａｌｌ⁃ａｔｏｍ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ．
　 　 Ｓｔｅｐ５　 Ｃａｌｃｕｌａｔｉｎｇ ｔｈｅ ｒｏｏｔ ｍｅａｎ ｓｑｕａｒｅ ｅｒｒｏｒ ｔｏ
ｅｘｐｒｅｓｓ ｔｈｅ ｄｅｇｒｅｅ ｏｆ ｓｐａｔｉａｌ ｓｉｍｉｌａｒｉｔｙ ａｍｏｎｇ
ｔｈｅ ＿ ｃａｒｂｏｎｓ．

５　 Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎ

　 　 Ｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇ ｐｒｏｔｅｉｎ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｆｒｏｍ ｔｈｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ
ｓｅｑｕｅｎｃｅ ｏｎ ｒｈｏｍｂｕｓ ｌａｔｔｉｃｅ ｗａｓ ｓｔｕｄｉｅｄ ｉｎ ｔｈｉｓ ｐａｐｅｒ．
Ｗｅ ｐｒｏｐｏｓｅｄ ａ ｍａｔｈｅｍａｔｉｃａｌ ｍｏｄｅｌ， ｉｎ ｗｈｉｃｈ ｔｈｅ
ｏｐｔｉｍａｌ ｖａｒｉａｂｌｅ ｉｓ ａ ｎ × ｍ ｍａｔｒｉｘ． Ｉｎ ｔｈｅ ｍａｔｒｉｘ ｊｕｓｔ
ｏｎｌｙ ｎ ｖａｒｉａｂｌｅｓ ｉｓ １， ｏｔｈｅｒｓ ｉｓ ０ ａｎｄ ｉｎ ｅｖｅｒｙ ｃｏｌｕｍｎ
ａｎｄ ｉｎ ｅｖｅｒｙ ｒｏｗ ｊｕｓｔ ｏｎｌｙ ｏｎｅ ｖａｒｉａｂｌｅ ｉｓ １．

Ｆｏｒ ｔｈｉｓ ｍｏｄｅｌ， ｉｔ ｉｓ ｅａｓｙ ｔｏ ｐｅｒｆｏｒｍ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ．
Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｉｎｄｉｃａｔｅｄ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｈｙｂｒｉｄ ｏｆ ｅｘｔｅｎｄｅｄ ＰＳＯ
ａｌｇｏｒｉｔｈｍ ｃａｎ ｆｉｎｄ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｗｉｔｈ ｍｉｎｉｍａｌ ｆｒｅｅ
ｅｎｅｒｇｙ． Ｔｈｅ ｃｏｍｐａｃｔ ａｎｄ ｎｏｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ
ｃａｎ ｂｅ ｏｂｔａｉｎｅｄ． Ａｎｄ ｉｔ ｃａｎ ｆｏｌｄ ｔｈｅ ｓｅｑｕｅｎｃｅ ｗｉｔｈ
ａｒｂｉｔｒａｒｙ ｌｅｎｇｔｈ． Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｉｎｄｉｃａｔｅｄ ｔｈａｔ ｏｕｒ ｍｏｄｅｌ
ａｎｄ ｍｅｔｈｏｄ ａｒｅ ｅｆｆｅｃｔｉｖｅ．

Ｔｈｅｒｅ ａｒｅ ｍａｎｙ ｆｕｔｕｒｅ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓ ｔｏ ｐｕｒｓｕｉｔ．
Ｆｉｒｓｔｌｙ， ｂｅｃａｕｓｅ ＨＰ ｍｏｄｅｌ ｊｕｓｔ ｏｎｌｙ ｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄ ｔｈｅ
ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｏｆ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ ａｎｄ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ ｆｏｒ ｆｏｌｄｉｎｇ
ｌｏｗ ｅｎｅｒｇｙ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ， ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ
ｓｅｑｕｅｎｃｅ ｂｙ ＨＰ ｍｏｄｅｌ ｉｓ ａｎ ｕｎｎａｔｕｒａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ． Ｉｎ
ｔｈｅ ｆｕｔｕｒｅ， ｆｏｒ ｏｂｔａｉｎｉｎｇ ｍｏｒｅ ｎａｔｉｖｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ
ｍｏｄｉｆｉｅｄ ｍｏｄｅｌ ｎｅｅｄ ｂｅ ｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄ． Ｓｅｃｏｎｄｌｙ， ｗｅ
ｋｎｏｗ ｔｈａｔ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｐｒｏｔｅｉｎ ｉｓ ｔｈｒｅｅ ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ， ｓｏ
ｈｙｂｒｉｄ ｏｆ ｍｏｄｉｆｉｅｄ ＰＳＯ ｎｅｅｄ ｂｅ ａｐｐｌｉｅｄ ｔｏ ｓｉｍｕｌａｔｅ ｏｎ
３Ｄ ｌａｔｔｉｃｅ． Ｔｈｉｒｄｌｙ， ｉｔ ｉｓ ｎｅｃｅｓｓａｒｙ ｔｏ ａｃｈｉｅｖｅ
ｃｏｍｐａｒｉｓｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ｒｅｓｕｌｔｓ ａｎｄ ｒｅａｌ ｐｒｏｔｅｉｎ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ． Ｉｎ ａ ｗｏｒｄ， ｗｅ ｂｅｌｉｅｖｅ ｔｈａｔ ｏｕｒ ｍｏｄｅｌ ａｎｄ
ｍｅｔｈｏｄ ｏｆｆｅｒｓ ｃｏｎｓｉｄｅｒａｂｌｅ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ ｆｏｒ ｐｒｏｔｅｉｎ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｐｒｏｂｌｅｍ．

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ

［１］ＡＢＵ Ｓ Ｍ， ＭＯＨＡＭＭＡＤ Ｓ Ｒ． Ｏｎ ｔｈｅ ｐｒｏｔｅｉｎ ｆｏｌｄｉｎｇ ｐｒｏｂ⁃
ｌｅｍ ｉｎ ２Ｄ⁃ｔｒｉａｎｇｕｌａｒ ｌａｔｔｉｃｅｓ［ Ｊ］． Ａｌｇｏｒｉｔｈｍｓ ｆｏｒ Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ
Ｂｉｏｌｏｇｙ， ２０１３，８（１）：３０． ＤＯＩ：１０．１１８６ ／ １７４８－７１８８－８－３０．

［２］ ＳＨＡＷ Ｄ Ｌ， ＩＳＬＡＭ Ａ Ｓ， ＲＡＨＭＡＮ Ｍ Ｓ， ｅｔ ａｌ． Ｐｒｏｔｅｉｎ
ｆｏｌｄｉｎｇ ｉｎ ＨＰ ｍｏｄｅｌ ｏｎ ｈｅｘａｇｏｎａｌ ｌａｔｔｉｃｅｓ ｗｉｔｈ ｄｉａｇｏｎａｌｓ
［Ｊ］． ＢＭＣ Ｂｉｏｉｎｆｏｒｍａｔｉｃｓ， ２０１４，１５（Ｓｕｐｐｌ ２）：Ｓ７． ＤＯＩ：１０．
１１８６ ／ １４７１－２０１５－１５－Ｓ２－Ｓ７．

［３］ＫＩＭ Ｓ Ｙ， ＫＷＡＫ Ｗ． Ａｌｌ⁃ａｔｏｍ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｓｔｕｄｙ ｏｆ ｐｒｏｔｅｉｎ
ＰＴＨ（１－３４） ｂｙ ｕｓｉｎｇ ｔｈｅ Ｗａｎｇ－Ｌａｎｄａｕ ｓａｍｐｌｉｎｇ ｍｅｔｈｏｄ
［Ｊ］． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ ｔｈｅ Ｋｏｒｅａｎ Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｓｏｃｉｅｔｙ，２０１５，６５（１１）：
１７３３－１７３７．ＤＯＩ：１０．３９３８ ／ ｊｋｐｓ．６５．１７３３．

［４］ＬＩ Ｂａｉ， ＬＩ Ｙａ， ＧＯＮＧ Ｌｉｇａｎｇ． Ｐｒｏｔｅｉｎ ｓｅｃｏｎｄａｒｙ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ ｕｓｉｎｇ ａｎ ｉｍｐｒｏｖｅｄ ａｒｔｉｆｉｃｉａｌ ｂｅｅ ｃｏｌｏｎｙ ａｌｇｏ⁃
ｒｉｔｈｍ ｂａｓｅｄ ｏｎ ＡＢ ｏｆｆ⁃ｌａｔｔｉｃｅ ｍｏｄｅｌ［Ｊ］． Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ Ａｐｐｌｉ⁃
ｃａｔｉｏｎｓ ｏｆ Ａｒｔｉｆｉｃｉａｌ Ｉｎｔｅｌｌｉｇｅｎｃｅ，２０１４，２７（１）：７０－７９． ＤＯＩ：
１０．１０１６ ／ ｊ．ｅｎｇａｐｐａｉ．２０１３．０６．０１０．

［５］ＤＩＬＬ Ｋ Ａ， ＢＲＯＮＭＢＥＲＧ Ｓ， ＹＵＥ Ｋ， ｅｔ ａｌ． Ｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓ ｏｆ
ｐｒｏｔｅｉｎ ｆｏｌｄｉｎｇ ａ ｐｅｒｓｐｅｃｔｉｖｅ ｆｒｏｍ ｓｉｍｐｌｅ ｅｘａｃｔ ｍｏｄｅｌｓ［ Ｊ］．
Ｐｒｏｔｅｉｎ Ｓｃｉｅｎｃｅ， １９９５，４（４），５６１－６０２． ＤＯＩ：１０．１００２ ／ ｐｒｏ．
５５６００４０４０１．

［６］ＬＩＡＮＧ Ｆａｍｉｎｇ， ＷＯＮＧ Ｗ Ｈ． Ｅｖｏｌｕｔｉｏｎａｒｙ Ｍｏｎｔｅ Ｃａｒｌｏ ｆｏｒ

ｐｒｏｔｅｉｎ ｆｏｌｄｉｎｇ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ ［ Ｊ］． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｃｈｅｍｉｃａｌ Ｐｈｙ⁃
ｓｉｃｓ，２００１，１１５（７）：３３７４－３３８０． ＤＯＩ：１０．１０６３ ／ １．１３８７４７８．
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［７］ ＧＵＯ Ｙｕｚｈｅｎ， ＷＡＮＧ Ｙｏｎｇ． Ｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇ ｔｈｅ ｎｏｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔ
ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｓｅｑｕｅｎｃｅ ｂｙ ｐａｒｔｉｃｌｅ ｓｗａｒｍ ｏｐｔｉ⁃
ｍｉｚａｔｉｏｎ［ Ｃ］ ／ ／ Ｐｒｏｃｅｅｄｉｎｇｓ ｏｆ ｔｈｅ ７ｔｈ Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ Ｃｏｎｆｅ⁃
ｒｅｎｃｅ ｏｎ Ｓｙｓｔｅｍｓ Ｂｉｏｌｏｇｙ． Ｈｕａｎｇｓｈａｎ， Ｃｈｉｎａ：ＩＥＥＥ，２３－２５．
ＤＯＩ：１０．１１９ ／ ＩＳＢ．２０１３．６６２３８０５．

［８］ＧＡＲＣＩＡ⁃ＭＡＲＴＩＮＥＺ Ｊ Ｍ，ＧＡＲＺＯＮ Ｅ Ｍ， ＣＥＣＩＬＩＡ Ｊ Ｍ，
ｅｔ ａｌ． Ａｎ ｅｆｆｉｃｉｅｎｔ ａｐｐｒｏａｃｈ ｆｏｒ ｓｏｌｖｉｎｇ ｔｈｅ ＨＰ ｐｒｏｔｅｉｎ ｆｏｌｄ⁃
ｉｎｇ ｐｒｏｂｌｅｍ ｂａｓｅｄ ｏｎ ＵＥＧＯ［ Ｊ］． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｍａｔｈｅｍａｔｉｃａｌ
Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，２０１５，５３（３）：７９４－８０６． ＤＯＩ：１０．１００７ ／ ｓ１０９１０－
０１４－０４５９－１．

［９］ＢＡＨＩ Ｊ Ｍ，ＣÔＴＥ Ｎ， ＧＵＹＥＵＸ Ｃ， ｅｔ ａｌ． Ｐｒｏｔｅｉｎ ｆｏｌｄｉｎｇ ｉｎ
２Ｄ Ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ⁃ｈｙｄｒｏｐｈｉｌｉｃ ｓｑｕａｒｅ ｌａｔｔｉｃｅ ｍｏｄｅｌ ｉｓ
ｃｈａｏｔｉｃ ［Ｊ］． Ｃｏｇｎｉｔｉｖｅ Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎ，２０１２，４（１）：９８－ １１４．
ＤＯＩ：１０．１００７ ／ ｓ１２５５９－０１１－９１１８－ｚ．

［１０］ＣＲＥＳＣＥＮＺＩ Ｐ， ＧＯＬＤＭＡＮ Ｄ， ＰＡＰＡＤＩＭＩＴＲＩＯＵ Ｃ，
ｅｔ ａｌ． Ｏｎ ｔｈｅ ｃｏｍｐｌｅｘｉｔｙ ｏｆ ｐｒｏｔｅｉｎ ｆｏｌｄｉｎｇ［ Ｊ］． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ
Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ Ｂｉｏｌｏｇｙ， １９９８，５（３）：４２３ － ４６５． ＤＯＩ：１０．
１０８９ ／ ｃｍｂ．１９９８．５．４２３．

［１１］ＧＵＯ Ｙｕｚｈｅｎ， ＷＵ Ｚｉｋａｉ， ＷＡＮＧ Ｙｉｎｇ， ｅｔ ａｌ． Ｅｘｔｅｎｄｅｄ

ｐａｒｔｉｃｌｅ ｓｗａｒｍ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ ｍｅｔｈｏｄ ｆｏｒ ｆｏｌｄｉｎｇ ｐｒｏｔｅｉｎ ｏｎ
ｔｒｉａｎｇｕｌａｒ ｌａｔｔｉｃｅ［ Ｊ］． ＩＥＴ Ｓｙｓｔｅｍ Ｂｉｏｌｏｇｙ， ２０１６，１０（１）：
３０－３３． ＤＯＩ：１０．１０４９ ／ ｉｅｔ－ｓｙｂ．２０１５．００５９．

［１２］ＳＵ Ｓ Ｃ， ＬＩＮ Ｃ Ｊ， ＴＩＮＧ Ｃ Ｋ． Ａｎ ｅｆｆｅｃｔｉｖｅ ｈｙｂｒｉｄ ｏｆ ｈｉｌｌ
ｃｌｉｍｂｉｎｇ ａｎｄ ｇｅｎｅｔｉｃ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ ｆｏｒ ２Ｄ ｔｒｉａｎｇｕｌａｒ ｐｒｏｔｅｉｎ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ［ Ｊ ］． Ｐｒｏｔｅｏｍｅ Ｓｃｉｅｎｃｅ， ２０１１，
９（Ｓｕｐｐｌ １）： Ｓ１９． ＤＯＩ：１０．１１８６ ／ １４７７－５９５６－９－Ｓ１－Ｓ１９．

［１３］ＣＩＴＲＯＬＯ Ａ Ｇ， ＭＡＵＲＩ Ｇ． Ａ ｌｏｃａｌ ｌａｎｄｓｃａｐｅ ｍａｐｐｉｎｇ
ｍｅｔｈｏｄ ｆｏｒ ｐｒｏｔｅｉｎ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｉｎ ＨＰ ｍｏｄｅｌ ［ Ｊ］．
Ｎａｔｕｒａｌ Ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ， ２０１４， １３ （ ３）： ３０９ － ３１９． ＤＯＩ： １０．
１００７ ／ Ｓ１１０４７－０１４－９４２７－８．

［１４］ＫＥＮＮＥＤＹ Ｊ， ＥＢＥＲＨＡＲＴ Ｒ． Ｐａｒｔｉｃｌｅ ｓｗａｒｍ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ
［Ｃ］ ／ ／ Ｐｒｏｃｅｅｄｉｎｇｓ ｏｆ ｔｈｅ ＩＥＥＥ Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ Ｃｏｎｆｅｒｅｎｃｅ ｏｎ
Ｎｅｕｒａｌ Ｎｅｔｗｏｒｋｓ． Ｐｉｓｃａｔａｗａｙ： ＩＥＥＥ， １９９５， ４（８）：
１９４２－１９４８． ＤＯＩ：１０．１１０９ ／ ＩＣＮＮ．１９９５．４８８９６８．

［１５］ ＧＵＯ Ｙｕｚｈｅｎ． Ｔｈｅ ｎｏｎ⁃ｃｏｍｐａｃｔｅｄ ｆｏｌｄｉｎｇ ｏｆ ｐｒｏｔｅｉｎｓ ｂｙ
ｍｏｄｉｆｉｅｄ ｅｌａｓｔｉｃ ｎｅｔ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ［Ｊ］． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ
Ｂｉｏｌｏｇｙ，２０１５， ２２（７）：６０９－６１８． ＤＯＩ：１０．１０８９ ／ ｃｍｂ．２０１２．
０２９０．
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