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《生物大分子的数学描述及其应用》

前言

　　随着人类和一些模式生物基因组计划的相继完成或全面实施，生物学研究的重点正从积累数据向
分析解释这些数据过渡，生物信息学（也称计算分子生物学）便应运而生。这是一门运用数学、信息
科学、计算机科学和系统科学的理论与方法研究生命现象、分析和处理呈指数增长的生物学原始数据
并进行加工、分析和建立计算模型的一门学科。生物信息学的研究内容十分丰富，例如，序列比较、
计算机辅助基因识别、系统发育分析、RNA和蛋白质结构预测、遗传密码及其起源、序列重叠群装配
、基于结构的药物设计等等，都是生物信息学中重要的研究领域。其中大多数领域的研究工作都有一
个共同的需求，就是常常需要给出生物学数据的数学上的描述，因此，生物大分子的数学描述便成为
生物信息学中一个非常基础又十分重要的课题。
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《生物大分子的数学描述及其应用》

内容概要

《生物大分子的数学描述及其应用》是在编者实际从事的课题基础上形成的，从这个意义上讲，《生
物大分子的数学描述及其应用》可以说是一份工作汇报。建立生物学数据以及各种数据间复杂关系的
数学模型，然后在此基础上分析和解释相应生物学意义，进而探索其固有的生物学规律并研究相关生
物信息学问题，这是《生物大分子的数学描述及其应用》的特色之处。《生物大分子的数学描述及其
应用》主要内容包括：生物大分子的图形表示；生物序列的数值刻画；序列与结构的粗粒化描述；蛋
白质编码基因识别等。
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章节摘录

　　序列两两比对的做法实际上是来自计算机算法中的字符串比较算法，本质上是将两个序列的各个
字符（代表核苷酸或氨基酸残基）按照对应等同或者置换等关系进行对比排列，其结果是两个序列共
有的排列顺序，这是序列相似程度的一种定性描述。尽管人们在序列比对方面已经做了大量的工作，
但有两个方面的问题一直在困扰着人们：一是没有合适的理论模型能很好地捕述空位问题，因此打分
矩阵中空位罚分缺乏理论依据而更多的带有主观色彩。一般的处理方法是用两个罚分值，一个是对插
入的第一个空位罚分，另一个是对空位的延伸罚分。对于具体的比对问题，采用不同的罚分方法会有
不同的效果。二是比对算法的时间和空间复杂度一直没有达到令人满意的效果，特别是多重序列比对
，目前尚缺乏快速而义十分有效的算法。序列比对的这些不足，促使很多人试图寻找其他的方法来比
较序列。　　法二基于不变量的方法　　近年来，Randic等人提出了一种基于序列不变量的序列比较
方法，开辟了一条序列比较的新途径。这种方法来源于计算化学中的化学指标计算，是一种间接的序
列比较方法。最终，一条序列将南一个四维向量来描述，这个向量常被称为序列的描述子（descrip-tor
）。我们可以按如下的步骤来实现序列到向量描述子的转换：　　Step l　用比如图或曲线等数学对象
来表示DNA序列；　　Step 2从得到的数学对象构造矩阵；
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