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基于粗糙集的蛋白质结构分类属性筛选

敖　培，王　川，张　纪
（河南师范大学 计算机与信息工程学院，河南 新乡 ４５３００７）

摘　要：为了对蛋白质结构进行正确分类，提出了一种基于粗糙集理论的蛋白质结构分类属性筛选方法。通过
多结构比对工具ＭＡＭＭＯＴＨｍｕｌｔ获得条件属性值，针对分辨矩阵中元素特点提出了分辨矩阵简化方法和改进
的属性约简方法。实验以ＳＣＯＰ１．７１数据库中结构信息完整的３５个家族数据集为研究对象，采用本方法得
到％ＳＴＲＣＴＣＯＲＥ和％ＬＯＯＳＥＣＯＲＥ两个蛋白质分类属性，并通过两个属性的 ｄ１ａ０ｆａ１与 ３５个蛋白质家族、
４６６２６家族与３５个结构比对结果散点图可以看出，将这两个分类属性作为蛋白质结构分类标准，基本上可以对
蛋白质结构进行客观正确的分类。
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　引言

鉴于生物信息尤其是关于蛋白质三维结构信息的急剧增

长，寻求一定的方法比较和对不同的蛋白质进行科学合理的分

类显得格外重要。目前，应用比较广泛的蛋白质结构分类数据

库主要包括ＳＣＯＰ、ＣＡＴＨ和 ＦＳＳＰ。虽然这些数据库已经在各
种蛋白质研究中获得了较好的应用，但数据库目前的版本在蛋

白质结构分类属性的确定上均存在不够客观的缺陷。

粗糙集［１～５］是一种应用于处理不完备、不相容信息的有效

数学工具。该理论将知识看做是论域基于某种等价关系的划

分，利用上、下近似的概念刻画划分间的不相容性。其主要特

点是无须提供除数据以外的任何先验知识，对问题的不确定的

描述相较于模糊集的描述是客观的，且该算法得到的知识是以

规则的形式描述的，易被人们理解和利用。

本文以ＳＣＯＰ１．７１数据库中结构信息完整的３５个家族数
据集为研究对象，通过多结构比对工具 ＭＡＭＭＯＴＨｍｕｌｔ获得
条件属性值，并采用所提出的基于粗糙集理论的蛋白质结构分

类属性筛选方法，得到％ＳＴＲＣＴＣＯＲＥ和％ＬＯＯＳＥＣＯＲＥ两个

较为客观重要的蛋白质分类属性，为后续蛋白质结构分类工作

奠定基础。
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　粗糙集相关理论
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　决策表

在粗糙集中，信息系统是对知识进行表达和处理的基本工

具。决策表示一类特殊而重要的信息系统，它表示当满足某些

条件时，决策应当如何进行。

定义１　Ｓ＝（Ｕ，Ａ，Ｖ，ｆ）是一个信息系统，其中：Ｕ表示对
象的非空有限集合，统称为论域；Ａ表示属性的非空有限集合；
Ｖ＝∪

ａ∈Ａ
Ｖａ，Ｖａ是属性ａ∈Ａ的值域；ｆ：Ｕ×Ａ→Ｖ是一个信息函

数，它为每个对象的每个属性赋予唯一的信息值，即对ｕ∈
Ｕ，ａ∈Ａ，有ｆ（ｕ，ａ）∈Ｖａ。

定义２　在信息系统 Ｓ＝（Ｕ，Ａ，Ｖ，ｆ）中，如果 Ａ＝Ｃ∪Ｄ，
Ｄ＝｛ｄ｝，且Ｃ∩Ｄ＝，子集Ｃ和Ｄ分别成为条件属性和决策
属性，那么信息系统Ｓ则称为决策信息系统，简称为决策表，简
记为Ｓ＝（Ｕ，Ａ）或Ｓ＝（Ｕ，Ｃ∪Ｄ）。
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　属性约简

基于粗糙集的知识获取，主要是通过对决策表的属性约

简［６～１０］。

定义３　在决策表Ｓ＝（Ｕ，Ａ）中，对 ａ∈Ａ，如果 ＩＮＤ（Ａ－
｛ａ｝）＝ＩＮＤ（Ａ），则称属性ａ在Ａ中是不必要的；否则称属性ａ
在Ａ中是必要的。

定义４　在决策表Ｓ＝（Ｕ，Ａ）中，对Ａ＝Ｃ∪Ｄ，Ｃ∩Ｄ＝，
Ｃ中所有必要属性组成的集合称为属性集 Ａ的核，记做
ｃｏｒｅ（Ａ）。

定义５　在决策表Ｓ＝（Ｕ，Ａ）中，对ＰＡ，如果对每个ａ∈
Ｐ在Ｐ中都是必要的，则称Ｐ是独立的；否则称Ｐ是相关的。

相关属性集中含有冗余属性，而独立属性集去掉任何一个

属性，都将破坏决策信息系统的分类能力。

定义 ６　在决策表 Ｓ＝（Ｕ，Ａ）中，对于 ＰＡ，如果
ＩＮＤ（Ｐ）＝ＩＮＤ（Ａ），且Ｐ是独立的，则称Ｐ是Ａ的一个约简。

核是所有约简的子集。
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　基于分辨矩阵的属性约简

定义７　在决策表Ｓ＝（Ｕ，Ｃ∪Ｄ）中，对于Ｕ＝｛ｕ１，ｕ２，…，ｕｎ｝

为论域，Ｃ＝｛ａ１，ａ２，…，ａｍ｝为条件属性，Ｄ＝｛ｄ｝为决策属性，Ｃ∩
Ｄ＝，决策Ｐ的分辨矩阵Ｍ（Ｓ）＝（ｍｉｊ）ｎ×ｎ由式（１）定义：

ｍｉｊ＝

ａ∈Ｃ，ｆ（ｕｉ，ａ）≠ｆ（ｕｊ，ａ）

当ｆ（ｕｉ，ｄ）≠ｆ（ｕｊ，ｄ）

Φ
当ｆ（ｕｉ，ｄ）＝ｆ（ｕｊ，ｄ













）

ｉ，ｊ＝１，２，…，ｎ （１）

显然，分辨矩阵是一个对角矩阵，其对角线元素全为Φ，所
以在分辨矩阵中一般只考虑其下三角部分。

定义８　在决策表Ｓ＝（Ｕ，Ｃ∪Ｄ）中，对于Ｕ＝｛ｕ１，ｕ２，…，ｕｎ｝
为论域，Ｃ＝｛ａ１，ａ２，…，ａｍ｝为条件属性，Ｄ＝｛ｄ｝为决策属性，Ｃ∩
Ｄ＝，决策Ｓ的分辨矩阵Ｍ（Ｓ）＝（ｍｉｊ）ｎ×ｎ由式（２）定义。

性质１　决策表 Ｓ＝（Ｕ，Ａ）中，对于 Ａ＝Ｃ∪Ｄ，Ｃ＝｛ａ１，
ａ２，…，ａｍ｝为条件属性，Ｄ＝｛ｄ｝为决策属性，Ｃ∩Ｄ＝，决策Ｓ
的分辨矩阵Ｍ（Ｓ）＝（ｍｉｊ）ｎ×ｎ，则式（２）成立：

ｃｏｒｅ（Ａ）＝∧｛ｍｉｊ｜ｍｉｊ＝Φ且ｍｉｊ＝ａτ，ａτ∈Ｃ，

１≤τ≤ｍ，ｉ＝２，…，ｎ，ｊ＝１，…，ｉ－１｝ （２）

定义９　在决策表Ｓ＝（Ｕ，Ｃ∪Ｄ）中，Ｃ＝｛ａ１，ａ２，…，ａｍ｝
为条件属性，Ｄ＝｛ｄ｝为决策属性，Ｃ∩Ｄ＝，Ｍ（Ｓ）＝（ｍｉｊ）ｎ×ｎ
为其分辨矩阵，则决策表Ｓ的分辨函数由式（３）定义：

Δ＝ｆ（ａ１，ａ２，…，ａｍ）＝∧｛∨ａ｜ａ∈ｍｉｊ，其中ｍｉｊ≠Φ，

ｉ＝２，…，ｎ，ｊ＝１，…，ｉ－１｝ （３）

分辨函数的每个析取分量即对应于决策表的一个约简。
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　基于多结构比对的蛋白质结构分类

蛋白质序列总是折叠成一定的决定其功能和性质的空间

结构。由于在进化过程中结构往往比序列更加保守，所以基于

结构信息的比对更能反映蛋白质间的远缘进化关系。基于结

构信息的比对思想就是把要比对的两个或多个蛋白质结构放

在一起，通过彼此间的旋转、移动，最终达到一个最佳的状态。

这个最佳的状态就是相互比对的蛋白质结构的相同部分尽量

重叠，以达到最优比对结果。基于结构信息的比对也分为双结

构比对和多结构比对［１１～１５］。

基于上述概念，蛋白质结构比对问题是一种分类问题。分

类就是寻找元素间具有的自反性 ＡＡ、对称性 ＡＢＡＢ
和传递性ＡＢ，ＢＣＡＣ。双结构比对是基于相似（不相
似）的度量，对于两条序列Ａ和Ｂ，若Ａ和Ｂ相似，则可以定义
它们之间的距离小于某个值ｄ０，即

ＡＢｄ（Ａ，Ｂ）≤ｄ０ （４）

基于相似度量的双结构比对满足自反性和对称性，但是由

ｄ（Ａ，Ｂ）≤ｄ０和ｄ（Ｂ，Ｃ）≤ｄ０无法推出ｄ（Ａ，Ｃ）≤ｄ０，即基于相
似度量的双结构比对是无法满足传递性的。

与双结构比对不同的是，多结构比对中距离函数满足超度

量空间不等式：

ｄ（Ａ，Ｃ）≤ｍａｘ｛ｄ（Ａ，Ｂ），ｄ（Ｂ，Ｃ）｝ （５）

在超度量空间中，距离函数对于所有的ｄ０都具有传递性，
即对于两条序列，如果已知ｄ（Ａ，Ｂ）≤ｄ０和ｄ（Ｂ，Ｃ）≤ｄ０，则可
以推出ｄ（Ａ，Ｃ）≤ｄ０，所以基于多结构比对的算法能够满足算
法的传递性。因此，本文采用 ＭＡＭＭＯＴＨｍｕｌｔ多结构比对软
件来获得多种蛋白质结构分类属性。

'

　基于粗糙集的蛋白质结构分类属性筛选

为了从比对结果中寻找分类标准，本文采用粗糙集理论来

评估、筛选多结构比对结果中的结构属性，用知识约简的办法

来寻找适合用来构建分类函数的结构属性。
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　分辨矩阵的简化

由定义７可知，分辨矩阵是一个大小为 ｎ×ｎ的下三角矩
阵。如果元素在矩阵对角线上，或是在两个对象的决策属性相

同的情况下，对应的矩阵元素为Φ。利用分辨矩阵求取决策表
约简时，决策属性取值种类越少，矩阵中为Φ的元素比例就越
大，而Φ元素对求取属性约简过程起不到任何作用，因此有必
要对分辨矩阵进行简化。本文提出了一种分辨矩阵简化的方

法，具体步骤如下：

ａ）在不影响其获取决策表的约简和核的能力下，去除分
辨矩阵中所有为Φ的元素。

ｂ）设决策属性 Ｄ＝｛ｄ１，ｄ２，…，ｄｓ｝和条件属性 Ｃ＝｛ａ１，
ａ２，…，ａｍ｝，将决策表中决策属性值相同的对象归并到一起，得
到对应不同的决策 ｓ个子表组成。子表的大小对应分别为
ｎ１×ｍ，ｎ２×ｍ，…，ｎｓ×ｍ，其中ｎ１＋ｎ２＋…＋ｎｓ＝ｎ。

ｃ）分别对其中任意两个决策不同的子表求取简化矩阵，
矩阵的大小为ｎｉ×ｎｊ（ｉ，ｊ∈ｓ，且ｉ≠ｊ）。

综上所述，整个决策表共有Ｃ２ｓ个简化分辨矩阵，所有简化

分辨矩阵总大小为∑
ｓ－１

ｉ＝１
∑
ｓ

ｊ＝ｉ＋１
ｎｉ×ｎｊ。显然，∑

ｓ－１

ｉ＝１
∑
ｓ

ｊ＝ｉ＋１
ｎｉ×ｎｊ＜ｎ×ｎ，

即简化分辨矩阵的总大小小于原区分矩阵的大小，有效地节约

了区分矩阵的存储空间，节省了每个对象与其余各对象比较决

策属性值的时间。

'


$

　基于分辨矩阵的改进属性约简算法

定义１０　设ｍ１和ｍ２是分辨矩阵的两个元素，如果ｍ１

ｍ２，则称元素ｍ１包含ｍ２。
定理１　如果分辨矩阵的元素ｍ１ｍ２，则把ｍ１置空后所

得的分辨矩阵所生成的属性约简不变。

在利用分辨矩阵的定义计算分辨矩阵的元素时会产生许

多重复的元素（即存在相等或者包括的关系），而它们在计算

分辨函数时不起作用。基于定义９和定理１，本文对分辨矩阵
约简算法进行改进，基本思想是通过使用一个一维数组存放分
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辨矩阵的每一个元素，然后对于每个元素逐一判断是否包含另

一元素，如果是，则把该元素置空。具体算法如下：

输入：信息表达系统表Ｓ＝（Ｕ，Ａ，Ｖ，ｆ），Ｕ＝｛ｕ１，ｕ２，…，ｕｎ｝，Ａ＝
｛ａ１，ａ２，…，ａｍ｝。

输出：Ｓ＝（Ｕ，Ａ，Ｖ，ｆ）的分辨矩阵。
ａ）ｎ←｜Ｕ｜，ｍａｔｒｉｘ←Φ，ｍ←｜Ａ｜；
ｂ）ｓ←１，ｄ（ｓ）←Φ；
ｃ）ｉ←１；
ｄ）ｊ←ｉ＋１；
ｅ）ｋ←１；
ｆ）ｉｆｆ（ｉ，ａｋ）≠ｆ（ｊ，ａｋ）ｔｈｅｎｍａｔｒｉｘ（ｉ，ｊ）←ｍａｔｒｉｘ（ｉ，ｊ）＋ａｋ；
ｇ）ｋ←ｋ＋１，如果ｋ＜ｍ转 ｆ），否则 ｄ（ｓ）←ｍａｔｒｉｘ（ｉ，ｊ），ｓ←ｓ＋１转

ｈ）；
ｈ）ｊ←ｊ＋１，如果ｊ≤ｎ转ｅ），否则转ｉ）；
ｉ）ｉ←ｉ＋１，如果ｉ≤ｎ－１转ｄ），否则转ｊ）；
ｊ）对数组ｄ（ｓ）的每个元素，逐一判断是否包含另一元素，若是则

把该元素置空；

ｋ）输出分辨矩阵ｍａｔｒｉｘ。

'


'

　基于粗糙集的蛋白质结构分类属性筛选方法

基于３．１和３．２节，本文提出蛋白质结构分类属性的筛选
方法，具体步骤如下：

ａ）选取蛋白质结构数据集。
ｂ）采用多结构比对工具得到各蛋白质序列比对结果，即

信息系统的属性值。

ｃ）由于经过聚类处理后的同一类信息对象具有很高的相
似性，因此可以将聚类后划为一类信息对象来代替，进而简化

信息系统。这里采用Ｋｍｅａｎｓ聚类，基于条件属性将数据集分
为Ｋ类，得到Ｋ个新的信息对象，新的信息对象的条件属性值
为每一类数据集中条件属性值的平均值。

ｄ）采用等宽度离散化方法离散化信息系统，并根据定义７
和性质１求取分辨矩阵。

ｅ）采用３．１节的方法简化分辨矩阵，并求取核。
ｆ）采用３．２节的方法对分辨矩阵进行属性约简，求得分辨

函数，进而得到蛋白质结构分类属性。

(

　实验验证

为了验证本文方法，这里选择ＳＣＯＰ１．７１数据库为研究对
象，从中选取结构信息完整的３５个家族作为目标数据集。从
这３５个家族中各选取一个蛋白质结构，采用 ＭＡＭＭＯＴＨｍｕｌｔ
多结构比对工具，分别与事先选定的 ｄ１ａ０ｆａ１结构、４６６２６家
族和每个结构所属家族进行比对，得到包含％ＳＴＲＣＴＣＯＲＥ
（１００％的序列都有原子的位置且原子间的间隔在４?以内片
段的保守区域所占比例）、％ＬＯＯＳＥＣＯＲＥ（至少６６％的序列有
原子的位置且原子间的间隔在３?以内片段的保守区域所占
比例）、ＳＴＲＣＴＲＭＳ（ＳＴＲＣＴ保守区域内原子间的均方根偏
差）、ＬＯＯＳＥＲＭＳ（ＬＯＯＳＥ保守区域内原子间的均方根偏差）和
ＺＳＣＯＲＥ（模板蛋白质与待测蛋白质之间的匹配度）等五个条
件属性和一个决策属性（即属于该类置为１或不属于该类置
为０）的１０５条比对结果。采用 Ｋｍｅａｎｓ聚类方法将１０５条比
对结果按照条件属性聚类，得到８个新的信息对象，新的信息
对象的条件属性值为每一类数据集中条件属性值的平均值，如

表１所示。
采用等宽度离散化方法，利用公式 Ｗ＝（Ｖｍａｘ－Ｖｍｉｎ）／２离

散化信息系统中各连续条件属性，其中 Ｖｍａｘ和 Ｖｍｉｎ分别为连续
属性最大值和最小值。对于ＳＴＲＣＴＲＭＳ和ＬＯＯＳＥＲＭＳ两个条
件属性，当属性值大于（Ｖｍａｘ－Ｗ）置０，否则置１。对于其他三

个条件属性，当属性值大于（Ｖｍａｘ－Ｗ）置１，否则置０。得到决
策表，如表２所示。按照３．１节方法得到简化的分辨矩阵如表
３所示。根据性质１得到核为｛ａ，ｂ｝。按３．２节方法对简化后
的分辨矩阵进行约简，如表４所示。

表１　蛋白质多结构比对结果

对象

条件属性

％ＳＴＲＣＴ
ＣＯＲＥ

％ＬＯＯＳＥ
ＣＯＲＥ

ＳＴＲＣＴ
ＲＭＳ

ＬＯＯＳＥ
ＲＭＳ ＺＳＣＯＲＥ

决策

属性

１ ８９．９５ １１０．８３ ０．２９ ０．３２ １５．１１ １
２ １６．９０ ８１．４３ ０．８２ １．７６ －１．２２ ０
３ ０ １３９．５８ ０ １．６１ １．２６ ０
４ ９６．３０ １０３．８５ ０．４２ ０．４７ ３．２７ １
５ １２．２４ １３９．５８ １．５４ ２．１２ －２．４９ １
６ ０ １０７．１４ ０ １．７３ ２．１５ ０
７ ２４．９４ １１５．７１ ０．８４ １．２６ －３．１２ １
８ １６．０３ １０２．７７ ０．５７ ０．８２ ０．１６ ０
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　　由表４可以得到分辨函数Δ＝ａｂ，即这个信息系统有一个
约简｛ａ，ｂ｝。根据约简的定义可以知道，％ＳＴＲＣＴＣＯＲＥ和
％ＬＯＯＳＥＣＯＲＥ是该系统可以区分蛋白质结构的两个重要属
性。绘 制 关 于％ ＳＴＲＣＴＣＯＲＥ和％ ＬＯＯＳＥＣＯＲＥ属 性 的
ｄ１ａ０ｆａ１与３５个蛋白质家族、４６６２６家族和３５个结构比对结
果散点图，如图１～４所示。
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从图１和２可以看出，每一组比对中只有一个比对结果
中％ＳＴＲＣＴＣＯＲＥ的值远远大于其他的比对结果，而且这个最
大的％ＳＴＲＣＴＣＯＲＥ正是属于同一家族的蛋白质结构进行比
对的结果。因此，印证了％ＳＴＲＣＴＣＯＲＥ属性区分蛋白质结构
的一个重要属性。

从图３和４可以看出，％ＬＯＯＳＥＣＯＲＥ的信息在图中反映
得并不理想，％ＬＯＯＳＥＣＯＲＥ的数值呈现出某些随机性。造成
这种结果的原因是在比对过程中采用了一种动态规划的优化

过程，％ＬＯＯＳＥＣＯＲＥ是至少有６６％的序列有原子的位置。如
果家族成员比较多时，只需要６６％的序列原子足够靠近，意味
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着增加或减少一条序列结构，对多结构比对的结果影响不大。

因此，虽然％ＬＯＯＳＥＣＯＲＥ数值蕴涵着部分的演化信息，是一
个非常重要的属性，但若将其作为蛋白质结构分类标准还需进

行相应的改造。

)

　结束语

本文以ＳＣＯＰ１．７１数据库中结构信息完整的３５个家族数
据集为研究对象，通过多结构比对工具 ＭＡＭＭＯＴＨｍｕｌｔ获得
条件属性值，采用粗糙集理论中基于分辨矩阵的属性约简方法

来评估、筛选多结构比对结果中的结构属性。经过分析，

％ＳＴＲＣＴＣＯＲＥ和％ＬＯＯＳＥＣＯＲＥ两个分类属性作为蛋白质结
构分类标准，基本上可以对蛋白质结构进行正确分类。
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ｌｅｏｎｓｅｑｕｅｎｃｅｓ［Ｊ］．ＰｒｏｔｅｉｎＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，ＤｅｓｉｇｎａｎｄＳｅｌｅｃｔｉｏｎ，

２０１１，２４（９）：７６５７７１．

［１４］ＹＡＮＧＢｉｎｇｒｕ，ＷＵＱｕ，ＹＩＮＧＺｈｏｕ，ｅｔａｌ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇｐｒｏｔｅｉｎｓｅｃｏｎ

ｄａｒｙｓｔｒｕｃｔｕｒｅｕｓｉｎｇａｍｉｘｅｄｍｏｄａｌＳＶＭｍｅｔｈｏｄｉｎａｃｏｍｐｏｕｎｄｐｙｒａ

ｍｉｄｍｏｄｅｌ［Ｊ］．ＫｎｏｗｌｅｄｇｅＢａｓｅｄＳｙｓｔｅｍｓ，２０１１，２４（２）：３０４

３１３．

［１５］ＤＡＮＩＥＬＳＮＭ，ＮＡＤＩＭＰＡＬＬＩＳ，ＣＯＷＥＮＬＪ．Ｆｏｒｍａｔ：ｃｏｒｒｅｃｔｉｎｇｐｒｏ

ｔｅｉｎｍｕｌｔｉｐｌｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌａｌｉｇｎｍｅｎｔｓｂｙｉｎｃｏｒｐｏｒａｔｉｎｇｓｅｑｕｅｎｃｅａｌｉｇｎ

ｍｅｎｔ［Ｊ］．ＢＭＣＢｉｏｉｎｆｏｒｍａｔｉｃｓ，２０１２，１３（１）：２５９．

（上接第１３１５页）ＣＫＦ相比ＥＫＦ这一经典非线性滤波方法更适
用于系统模型、测量方程等不准确时的滤波，对滤波发散有很

好的抑制作用；基于自适应 ＣＫＦ的多传感器系统组合滤波方
法能够有效地对传感器信息进行融合，提高信息精度；此外，自

适应ＣＫＦ的滤波过程相比ＥＫＦ更简单、计算效率更高，更易于
工程实现和实际应用。

(

　结束语

本文通过加入一组噪声统计估计器和修正函数对容积卡

尔曼滤波算法进行了改进，提出了自适应容积卡尔曼滤波算

法；针对多传感器系统的组合滤波问题，研究了基于自适应容

积卡尔曼滤波的多传感器系统组合滤波结构，并给出了基于容

积卡尔曼滤波的多传感器数据融合计算方法；仿真实验结果表

明，本文提出的方法对于抑制滤波发散和提高滤波估计的精

度，以及多传感器系统的组合滤波等方面都具有良好的效果。

本文提出的自适应容积卡尔曼滤波算法假定了噪声的统计特

征遵从正态分布这一较为理想的条件，因此在其他条件更为恶

劣的情况下，该方法可能不适用；另外，对于多传感器系统中各

个传感器相关条件下的组合滤波问题本文也尚未涉及，在未来

的工作中将对此进行深入研究。
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