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摘　要：针对生物信息学领域中种系发生树构建这一重要课题的需要，利用 ＤＮＡ碱基序列的频度混沌游走表
示法，提出一种碱基序列自重复性的度量和一种序列间相关性的度量，并由此出发，提出了一种新的以此种相关

性为依据的聚类方法。利用这样的方法，通过ＧｅｎＢａｎｋ中获取的线粒体ＤＮＡ数据构建了一棵包含２０个物种的
种系发生树。实验结果验证了新提出的度量方法以及聚类方法在种系发生树构建问题上的有效性。此外，由于

这种方法使用碱基序列的图形表示法，而非传统的串形表示法，避免了建树过程中序列间联配的步骤。
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　研究背景

种系发生学作为生物学中的一个重要部分，旨在探究物种

间、种群间、组织间或基因间的进化关系［１］。用树型结构来表

示生物家族的想法在比达尔文提出进化论更早的亚里士多德

的时代就开始了，生物学家们积累了大量的从形态学角度来构

建物种间种系发生树的经验。而从生物信息学的角度，研究者

们则试图从物种的ＤＮＡ碱基序列或蛋白质氨基酸序列出发来
构建这样的树［２～４］。这一课题的核心问题有：ａ）理清物种间的

家族条理；ｂ）推测各物种从它们共同祖先分支出来的时间［５］。

图１就是物种间种系发生树的一个简单例子。

不同于传统的串形表示法，本文利用一种图形表示法，即

混沌游走表示法（ｃｈａｏｓｇａｍｅｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ，ＣＧＲ）来表示 ＤＮＡ
碱基序列［６～８］。基于这种图形表示法，本文提出一种新的序列

自重复性度量和一种新的序列间相关性度量，于是种系发生树

就可以利用一种新的以上述度量为依据的聚类方法构建出来。
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　构建种系发生树的常见方法

构建种系发生树的方法可大致分为基于距离（相关性）的

聚类方法、吝啬算法和极大似然算法。

在基于距离（相关性）的方法中，每两个样本序列（碱基序

列或氨基酸序列）之间的距离（相关性）被测算出来，并且存放

在一个矩阵当中。所谓距离（相关性）的度量，根据算法的不

同，可以有多种定义。例如，ＪｕｋｅｓＣａｎｔｏｒ模型［９］中把距离定义

为两个序列联配（ａｌｉｇｎｍｅｎｔ）后配对碱基数目的函数，而 Ｈａｍ
ｍｉｎｇ距离［１０］则定义为序列联配中最小变异的步骤数。无论距

离（相关性）是如何定义的，当这些序列到序列的距离（相关

性）被测得并记录下来后，就可以利用某些聚类方法来实现种

系发生树的构建。解决此问题常见的聚类方法包括非加权配
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对算术平均法（ｕｎｗｅｉｇｈｔｅｄｐａｉｒｇｒｏｕｐｍｅｔｈｏｄｗｉｔｈａｒｉｔｈｍｅｔｉｃ
ｍｅａｎ，ＵＰＧＭＡ）［１１］、变形距离法（ｔｒａｎｓｆｏｒｍｅｄｄｉｓｔａｎｃｅｍｅｔｈ
ｏｄ）［１２］、邻近关系法（ｎｅｉｇｈｂｏｒｓｒｅｌａｔｉｏｎｍｅｔｈｏｄ）［１３］和邻接法
（ｎｅｉｇｈｂｏｒｊｏｉｎｉｎｇｍｅｔｈｏｄ）［１４，１５］。

吝啬算法［１５～１７］的思想基于一个假设前提———进化是最高

效的，即自然进化的总是只包含那些必须的步骤。这类算法尝

试搜索所有可能的树结构，并在其中找出一棵“最高效的”树，

这棵树的每个分叉处之下的分支具有最少的变异。目前已经

有许多优秀的算法和软件包被开发出来，用于实现这一思想并

找到近似的优化解，其中包括 Ｓｗｏｆｆｏｒｄ研发的 ＰＡＵＰ、Ｍａｄｄｉｓｏｎ
研发的ＭａｃＣｌａｄｅ、Ｆｅｌｓｅｎｓｔｅｉｎ研发的 Ｐｈｙｌｉｐ以及 Ｇｏｌｏｂｏｆｆ研发
的ＳＰＡ。

在极大似然算法中，首先确定各种位点变异（转变）所发

生的概率，而后对于每种可能的树结构，可以计算出沿这棵树

获得目前观察到的这组碱基（或氨基酸）序列的概率，于是便

可以从中挑选出概率最大的那棵树作为结果。ＣａｖａｌｌｉＳｆｏｒｚａ
等人［１８］最早对这种思想加以实现，之后又将其应用于氨基酸

序列和碱基序列上［１９，２０］。由于计算的困难，此类方法在之前

的研究中很少得到应用，但随着计算机技术的高速发展，此类

方法也获得了研究者的重视［１５］。

虽然构建种系发生树的方法已有很多，但提高准确性和降

低计算时间一直是研究者们关心的问题。值得注意的是，上述

的大多数方法都依赖于序列联配（ｓｅｑｕｅｎｃｅａｌｉｇｎｍｅｎｔ）的结果，
而实现更高效的序列联配本身就是生物信息学领域的一项课

题。于是，本项研究尝试通过其他手段，而非联配来估计序列

间的关联性，从而实现种系发生树的构建。
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　频度混沌游走表示法

与传统的碱基序列串形表示法不同，混沌游走表示法是碱

基序列的一种图形表示，由 Ｊｅｆｆｒｅｙ在１９９０年提出［５］。这种表

示法通过一系列迭代的过程构建一个含有分形模式的二维图

像，以此来表示一个ＤＮＡ的碱基序列。具体的过程是：首先在
平面上创建一个方形区域，方形的四个顶点分别表示四种碱

基，即Ａ、Ｔ、Ｇ和Ｃ，并将一个点放置在方形中央；然后逐位读取
所要表示的碱基序列中的碱基，每读取一个碱基，就将方形中

的点向该碱基对应的顶点移动，移动的距离为点的当前位置到

目标顶点距离的一半。如此迭代地移动这个点直到序列终止，

则这个移动的点在方形区域内留下的痕迹构成一个二维图像，

此图像被认为是上述碱基序列的图形表示。这种方法被称做

混沌游走表示法（ＣＧＲ）（图２）。

Ｊｅｆｆｒｅｙ指出，各种物种所携带的 ＤＮＡ碱基序列的 ＣＧＲ图

像中含有其独特的分形模式［５］。但由于此种方法最初只被用

于可视化碱基序列，Ｊｅｆｆｒｅｙ并没有给出更详细的数学解释。在

这之后，研究者们开始尝试用各种理论来描述和研究 ＣＧＲ。
１９９３年，Ｏｌｉｖｅｒ等人［２１］用信息学理论来分析 ＣＧＲ图像，并主
要探讨了子序列的熵以及序列中的非随机因素。还有学者提

出，ＣＧＲ图像实际上是状态的表示法。例如，Ｂａｌｄｉ等人［２２］曾

指出ＣＧＲ图像是一个马尔可夫概率表，而若把所有可能的
ＣＧＲ图像组成的向量空间看做一个参考系，则所有可能的碱
基序列都可以在其中找到它的位置，因此所有的序列模式都可

以在此空间内得到表示。也有很多学者专注于对ＣＧＲ图像多
重分形特性的研究。例如，Ｇｕｔｉéｒｒｅｚ等人［２３］将 ＣＧＲ图像变换
为一个一维的迭代函数系（ｉｔｅｒａｔｅｄｆｕｎｃｔｉｏｎｓｙｓｔｅｍ，ＩＦＳ），然后
研究其多重分形特性。Ｔａｖａｓｓｏｌｙ等人［２４］通过设定一些特殊的

空间度量来研究ＣＧＲ图像的多重分形特性，并以此为依据得
出了一些关于物种划分的结论。仿真技术也同样被应用在了

对ＣＧＲ图像的研究中。例如，Ｙｕ等人［２５］在２００８年利用一个
递归迭代函数系（ｒｅｃｕｒｒｅｎｔｉｔｅｒａｔｅｄｆｕｎｃｔｉｏｎｓｙｓｔｅｍ，ＲＩＦＳ）进行
的对ＣＧＲ图像的仿真实验。

为了更好地表现序列中蕴涵的特殊属性，以适应不同的应

用领域的需要，混沌游走表示法具有许多变种［２６～２９］。例如，

Ｒａｎｄｉ等人［２７］通过将方形区域的顶点放置到三维空间中，设

计了一种新颖的用于蛋白质氨基酸序列的图形表示法。在

２００８年，Ｒａｎｄｉ［２８］又将 ＣＧＲ精简称为一维的谱的形式，并进
行了一些研究。

ＣＧＲ的另一个具有最重要意义的变种是频度混沌游走表
示法（ｃｈａｏｓｇａｍｅｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎｗｉｔｈｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ，ＦＣＧＲ）。１９９９
年，Ｄｅｓｃｈａｖａｎｎｅ等人［２９］提出了这种变种用于便捷地表示序列

中各个子序列所出现的频度，Ａｌｍｅｉｄａ等人［３０］在２００１年将其
命名为ＦＣＧＲ。在ＦＣＧＲ中，原先的ＣＧＲ图像被分割为４Ｌ个更
加细小的区域，每个区域被填充上不同的颜色（灰度）以表示

落在该区域内的点迹的多少（图３）。在下文中，对于分辨率为
４Ｌ的ＦＣＧＲ图像，直接使用落在第 ｉ个小区域（ｉ＝０，１，…，
４Ｌ－１）内的点迹个数ｎｉ来表示为此区域填充的颜色值，而整个
图像写做一个集合为

ＦＣＧＲＬ＝｛ｎｉ，　０≤ｉ＜４Ｌ｝

Ｄｅｓｃｈａｖａｎｎｅ等人［２９］指出，每个细小的区域实际上表示了

一个长度为Ｌ的子序列模式，而该区域的颜色正好可以表示这
个模式在整个序列中出现的次数（频度）。近年来，基于

ＦＣＧＲ，研究者们设计了许多新的度量方法来考察序列间的距
离和相关性。例如，Ｙｕ等人［３１］通过提出基于 ＦＣＧＲ的新度量
方法而进行的序列相关性的研究，Ｗａｎｇ等人［３２］将一系列传统

的基于串形表示法的距离计算方法移植到了基于 ＦＣＧＲ图像
的序列距离计算上来，提出了针对 ＦＣＧＲ图像的 Ｅｕｃｌｉｄ、Ｈａｍ
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ｍｉｎｇ、Ｐｅａｒｓｏｎ距离等距离形式，利用这些距离形式分别构建了
含有２６个物种的种系发生树，并对在不同距离形式下生成的
树作了比较和讨论。可以看到，利用不同的距离（相关性）形

式，可能得出不同结构的种系发生树，而目前没有哪种距离

（相关性）形式可以保证得到绝对正确的结论，能够得到相对

合理的结果的计算机方法则被认为是较有参考意义的。

&

　方法介绍

&
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　序列自重复性

对于足够长的ＤＮＡ碱基序列ｓ，考察ＦＣＧＲＬ中的元素ｎｉ，

即ｓ中子序列模式 ｐｉ（长度为 Ｌ）出现的次数（频度）。对于每
个频度值ｎ，以此频度出现在ｓ中的模式的个数 μ可以统计出
来。于是可得到ｎ到μ的函数（图４）为

μ（ｎ）＝ｃｏｕｎｔ｛ｐｉ｜ｎｉ＝ｎ，　０≤ｉ＜４Ｌ｝ （１）

图４　函数谱μ（ｎ）的两个实例（取Ｌ＝１１；ｎ＝０时的值未画出）

设随机变量Ｘ表示某个随机选取的模式在 ｓ中出现的次
数。显然，Ｘ的分布应当服从概率质量函数：

ｆ（ｘ）＝μ（ｘ）
４Ｌ

（２）

于是，对于序列ｓ，定义ｔ阶自重复性度量为

Ｒｔ＝Ｅ（ｅｔＸ）＝∑
∞

ｘ＝０
ｅｘｔｆ（ｘ）＝１

４Ｌ
∑
∞

ｘ＝０
ｅｘｔμ（ｘ） （３）

这里，可将一阶自重复性度量 Ｒ１简称为序列 ｓ的自重复
性度量Ｒ

Ｒ＝Ｒ１＝Ｅ（ｅＸ） （４）

显然，Ｒ实际上就是随机变量 ｅＸ的数学期望。一个序列
如果具有较高的Ｒ值，则可说明此序列中具有较多高重复性
的子序列模式。于是，Ｒ可以用来表征给定序列的自重复性这
一内在属性。

与此同时，还可以得到随机变量ｅＸ的方差（本文中称做自
重复性方差）为

Ｖ＝Ｖａｒ（ｅＸ）＝Ｅ（ｅ２Ｘ）－Ｅ２（ｅＸ）＝Ｒ２－Ｒ２ （５）

&


&

　序列相关性

对于两条序列 ｓ１和 ｓ２，分别具有分辨率为４
Ｌ的 ＦＣＧＲ图

像为

ＦＣＧＲＬｓ１＝｛ｎｉ，ｓ１，０≤ｉ＜４
Ｌ｝

ＦＣＧＲＬｓ２＝｛ｎｉ，ｓ２，０≤ｉ＜４
Ｌ{ ｝

（６）

则它们的自重复性度量分别为Ｒ（ｓ１）和 Ｒ（ｓ２），自重复性方差
分别为Ｖ（ｓ１）和Ｖ（ｓ２）。设 Ｘ１和 Ｘ２是两个随机变量，分别表
示某个随机选取的子序列模式ｐ（长度为 Ｌ）出现在 ｓ１和 ｓ２中

的次数，则根据前文的定义，有

Ｒ（ｓ１）＝Ｅ（ｅＸ１）　Ｒ（ｓ２）＝Ｅ（ｅＸ２）

Ｖ（ｓ１）＝Ｖａｒ（ｅＸ１）　Ｖ（ｓ２）＝Ｖａｒ（ｅＸ２） （７）

将ｓ１和ｓ２串连起来，构成复合序列 ｓ１＋ｓ２。若原序列 ｓ１
和ｓ２足够长，根据ＦＣＧＲ的特性（小区域的填充颜色值即为对
应子序列模式在序列中出现的次数），则可直接通过将原先的

两个ＦＣＧＲ图像叠加来近似计算复合序列 ｓ１＋ｓ２的 ＦＣＧＲ
图像：

ＦＣＧＲＬｓ１＋ｓ２＝｛ｎｉ，ｓ１＋ｓ２≈ｎｉ，ｓ１＋ｎｉ，ｓ２，　０≤ｉ＜４
Ｌ｝ （８）

并且也可以从中得到一个针对复合序列 ｓ１＋ｓ２的函数
μ（ｎ）。同样，用另一个随机变量 Ｘ′来表示某个随机选取的模
式出现在ｓ１＋ｓ２中的次数，则可计算出该复合序列的自重复性
度量为

Ｒ（ｓ１＋ｓ２）＝Ｅ（ｅＸ′）＝
１
４Ｌ
∑
∞

ｘ′＝０
ｅｘ′μ（ｘ′） （９）

若ｓ１和ｓ２足够长，则根据式（８）以及随机变量 Ｘ１、Ｘ２和
Ｘ′的定义可知

Ｘ′≈Ｘ１＋Ｘ２ （１０）

于是有

Ｅ（ｅＸ１＋Ｘ２）＝Ｅ（ｅＸ′）＝Ｒ（ｓ１＋ｓ２） （１１）

则随机变量ｅＸ１和ｅＸ２之间的线性相关系数可计算为

ｐ（ｅＸ１，ｅＸ２）＝Ｅ（ｅ
Ｘ１＋Ｘ２）－Ｅ（ｅＸ１）Ｅ（ｅＸ２）
Ｖａｒ（ｅＸ１）Ｖａｒ（ｅＸ２槡 ）

＝

Ｒ（ｓ１＋ｓ２）－Ｒ（ｓ１）Ｒ（ｓ２）
Ｖ（ｓ１）Ｖ（ｓ２槡 ）

（１２）

从式（１２）可以看出，这个系数可以仅从两个序列及其复
合序列的ＦＣＧＲ图像中算得。该值体现了两个随机变量间的
关联性，同时也从子序列模式的重复性这一角度表征了两个序

列ｓ１和ｓ２之间的相似程度。本文将这个值称为序列 ｓ１和 ｓ２
的相关性度量：

ｒ（ｓ１，ｓ２）＝
Ｒ（ｓ１＋ｓ２）－Ｒ（ｓ１）Ｒ（ｓ２）

Ｖ（ｓ１）Ｖ（ｓ２槡 ）
（１３）

理论上说，ｒ（ｓ１，ｓ２）的范围从 －１～１，而负值表明随机变

量ｅＸ１和ｅＸ２负相关。但在实际中，由于实验序列的同源性，排
除了负相关的情况，明显的负值并不会在实际应用中出现。于

是，在实际中认为ｒ值的范围从０～１（极微小的负值被认为是
０）。越相关的序列将得到越大的ｒ值，而对于完全相同的两条
序列，有ｒ＝１。

此外，将式（１３）变换得到

Ｒ（ｓ１＋ｓ２）＝Ｒ（ｓ１）Ｒ（ｓ２）＋ｒ（ｓ１，ｓ２） Ｖ（ｓ１）Ｖ（ｓ２槡 ） （１４）

由式（１４）可以看出，当将两条序列串连起来时，新序列的
自重复性度量是两部分之和：一部分是原先两个序列的自重复

性度量之积；而另一部分与原先两个序列间的相关性度量有

关。这说明序列的自重复性度量也可以看做是其中子序列间

相关性积累的结果。

&


*

　聚类方法

利用前文中给出的序列自重复性度量和相关性度量，就可

以通过一种新的聚类方法来构建种系发生树。其方法的步骤

描述如下：

ａ）从数据库（如ＧｅｎＢａｎｋ）中取得所要聚类的多个物种的
线粒体ＤＮＡ（或其他同源ＤＮＡ）的参考序列，将这些序列存放
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于表Ｑ中。对于表 Ｑ中的每个序列 ｓｉ，在待建立的种系发生
树Ｔ中建立终端节点Ｎｉ。

ｂ）根据表Ｑ中序列的分辨率为４Ｌ的 ＦＣＧＲ图像，计算每
两个序列间的相关性度量。

ｃ）找出具有最大相关性度量的序列对ｓａ和ｓｂ。在树Ｔ中
建立Ｎａ和Ｎｂ的父节点Ｎ（ａ，ｂ），并在表Ｑ中用一个虚拟的父序
列ｓ（ａ，ｂ）来替换序列ｓａ和 ｓｂ。此处，“虚拟”的含义在于，对这
样的序列，无须考虑序列的串形形式，而只推测其图形形式，即

ＦＣＧＲ图像（推测的方法见下文）。
ｄ）若表Ｑ中只剩下一条序列，则所有的序列已经聚类完

毕，树Ｔ即为所求的种系发生树；否则返回步骤ｂ）。
在步骤ｃ）中需要推测两条序列ｓａ和ｓｂ的父序列 ｓ（ａ，ｂ）的

ＦＣＧＲ图像。假设一个子序列模式 ｐｉ在 ｓａ和 ｓｂ中分别出现
ｎｉ，ｓａ次和ｎｉ，ｓｂ次，则在本文中推测该模式在其父序列ｓ（ａ，ｂ）中出
现（ｎｉ，ｓａ＋ｎｉ，ｓｂ）／２次。于是有ｓ（ａ，ｂ）的ＦＣＧＲ图像为

ＦＣＧＲＬｓ（ａ，ｂ）＝｛ｎｉ，ｓ（ａ，ｂ）＝
ｎｉ，ｓａ＋ｎｉ，ｓｂ
２ ，　０≤ｉ＜４Ｌ｝ （１５）

*

　实验与结果

为了实验构建一棵含有２０个物种的种系发生树，本文从
ＧｅｎＢａｎｋ取得了这２０个物种的线粒体 ＤＮＡ的参考序列（表
１）。而后，将每条序列转换为分辨率为 ４１１（即 Ｌ＝１１）的
ＦＣＧＲ图像，并计算出每两条序列间的相关性度量（表２）。

表１　２０个实验物种的线粒体ＤＮＡ资料

ＩＤ
ＧｅｎＢａｎｋ

序列代码
物种名称 ＩＤ

ＧｅｎＢａｎｋ

序列代码
物种名称

１ Ｘ５２３９２ Ｃｈｉｃｋｅｎ １１ Ｘ１４８４８ Ｒａｔ
２ Ｄ３８１１３ ＣｈｉｍｐａｎｚｅｅＡ １２ Ｘ５４２５３ ＲｏｕｎｄＷｏｒｍ
３ Ｄ３８１１６ ＣｈｉｍｐａｎｚｅｅＢ １３ Ｘ７２００４ ＳｅａｌＡ
４ Ｖ００６５４ Ｃｏｗ １４ Ｘ６３７２６ ＳｅａｌＢ
５ Ｘ０３２４０ ＦｒｕｉｔＦｌｙ １５ Ｘ６９０６７ Ｓｈｒｉｍｐ
６ Ｌ０６１７８ ＨｏｎｅｙＢｅｅ １６ Ｌ２９７７１ Ｔｒｏｕｔ
７ Ｊ０１４１５ Ｈｕｍａｎ １７ Ｊ０４８１５ ＵｒｃｈｉｎＡ
８ Ｍ９１２４５ Ｌｏａｃｈ １８ Ｘ１２６３１ ＵｒｃｈｉｎＢ
９ Ｌ２０９３４ Ｍｏｓｑｕｉｔｏ １９ Ｘ６１１４５ ＷｈａｌｅＡ
１０ Ｖ００７１１ Ｍｏｕｓｅ ２０ Ｘ７２２０４ ＷｈａｌｅＢ

表２　实验中每两条线粒体ＤＮＡ参考序列间的相关性度量

２ ３ ４ ５ ６ ７ ８ ９ １０ １１ １２ １３ １４ １５ １６ １７ １８ １９ ２０

１ ０．０４２ ０．０４４ ０．０４８ ０ ０ ０．０４２ ０．０４２ ０．００２ ０．０４６ ０．０４５ ０ ０ ０ ０．００３ ０．０４ ０ ０ ０．０５３ ０．０５２

２ ０．６４　 ０．０８４ ０ ０ ０．４０２ ０．０３９ ０．０１４ ０．０６８ ０．０７４ ０ ０ ０ ０．００６ ０．０３６ ０ ０ ０．０８２ ０．０８５

３ ０．０８３ ０ ０ ０．３９７ ０．０４２ ０．０１９ ０．０６９ ０．０７３ ０ ０ ０ ０．００５ ０．０３５ ０ ０ ０．０７８ ０．０８

４ ０ ０ ０．０８３ ０．０３８ ０．００９ ０．０８８ ０．０８９ ０ ０ ０ ０．０１１ ０．０３８ ０ ０ ０．１３８ ０．１３８

５ ０．３９１ ０ ０．０２８ ０．２８５ ０ ０ ０．９９９ ０ ０ ０ ０ ０ ０ ０ ０

６ ０ ０．００９ ０．１１１ ０ ０ ０．３９１ ０ ０ ０ ０ ０ ０ ０ ０

７ ０．０４ ０．０１３ ０．０６６ ０．０７２ ０ ０ ０ ０．００４ ０．０４ ０ ０ ０．０８２ ０．０８２

８ ０．０１２ ０．０４３ ０．０４１ ０．０２８ ０ ０ ０．００５ ０．０９５ ０ ０ ０．０４ ０．０４３

９ ０．００９ ０．００７ ０．２８５ ０ ０ ０．０１７ ０．００１ ０ ０ ０．００６ ０．００５

１０ ０．１７２ ０ ０ ０ ０．０１２ ０．０３３ ０ ０ ０．０７６ ０．０８９

１１ ０ ０ ０ ０．００７ ０．０３３ ０ ０ ０．０８２ ０．０８１

１２ ０ ０ ０ ０ ０ ０ ０ ０

１３ ０．９１ ０ ０ ０ ０ ０ ０

１４ ０ ０ ０ ０ ０ ０

１５ ０．００６ ０．０８３ ０．０８３ ０．００６ ０．００５

１６ ０ ０ ０．０３８ ０．０４１

１７ ０．９９９ ０ ０

１８ ０ ０

１９ ０．４５８

　　按照第２章中给出的聚类方法，这２０个物种的一棵二叉
种系发生树产生了（图５）。在这个结果中，亲缘关系很接近的
物种被十分清晰地体现出来，如猩猩（ｃｈｉｍｐａｎｚｅｅ）和人类（ｈｕ
ｍａｎ）、大鼠（ｒａｔ）和小鼠（ｍｏｕｓｅ）。由于对祖先序列ＦＣＧＲ图像
的估计存在累积误差，在接近树根处（较高级别的节点）的祖

先序列可能并不准确。而事实上，在接近树根处，序列间的相

关性度量已经非常微小（图５中，节点 α、β、γ和 δ两两间的相
关性度量都不大于１０－４），不足以作为聚类的依据。因此，在
高级别处可以放宽“二叉”这一限制，即当表 Ｑ中的序列两两
间的相关性度量极小时（不大于１０－４），将这些序列直接聚类。
采用这种方案得到如图６所示的种系发生树。可以看到，在这
棵树中，脊椎生物（ｖｅｒｔｅｂｒａｔｅｓ）与其他物种被区别开来。在脊
椎生物中，除了海豹（ｓｅａｌｓ）之外，哺乳动物（ｍａｍｍａｌｓ）、鸟类
（ｂｉｒｄｓ）、鱼类（ｆｉｓｈｅｓ）区分十分清晰。同时，在低等级上，亲缘
很近的物种仍然得到了很好的聚类。

与文献［３２］中的一些建树结果相比较，本文得出的树（图
６）中的一些子结构与之相符合，而一些结构较之显得更加合
理（从物种分类的角度）。另一方面，相比于第１章中介绍的
许多基于序列串形表示的建树方法，本文提出的方法由于使用

了序列的图形化表示，不依赖于序列联配的结果。因此，本文

提出的序列自重复性度量、序列相关性度量以及基于这些度量

的聚类方法可以作为无须联配的种系发生树构建的有效工具。
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　结束语

本文首先基于ＤＮＡ碱基序列的图形表示法———频度混沌
游走表示法（ＦＣＧＲ），提出了一种序列自重复性的度量。它可
以看做是序列自身的属性，也可以看做是序列中子序列间相关

性累加的结果。此外，本文还从序列自重复性的角度提出了一

种序列间相关性的度量。这种度量可以在不需要进行序列间

联配的前提下表示出同源序列间的相似程度。基于这种相关

性度量，提出了一种新的聚类方法，用于种系发生树的构建。

实验中利用此种方法，在不依赖于序列联配结果的情况下，得

到了结构合理的种系发生树：对于近亲缘的物种，聚类结构十

分清晰；在较大尺度的物种分类上，也得到了满意的结果。因

此，相比于那些基于传统的序列串形表示法的度量和建树方

法，本文提出的基于序列图形表示法的自重复性度量、序列相

关性度量和聚类方法，更加适合无须联配的种系发生树构建。
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