
TAÏP CHÍ PHAÙT TRIEÅN KH&CN, TAÄP 11, SOÁ 05- 2008 
 

DỰ ĐOÁN PHÂN LOẠI CỦA ENZYME 
BẰNG CÁCH ÁP DỤNG KỸ THUẬT KHAI THÁC DỮ LIỆU ĐỒ THỊ 

Phạm Quốc Đàm(1), Đỗ Phúc(2), Lê Thị Thanh Mai (3) 
(1) Trường Đại học Tôn Đức Thắng, Tp.HCM 

(2)Trường Đại học Công nghệ thông tin, ĐHQG-HCM, (3) ĐHQG-HCM 

1. GIỚI THIỆU 

Sự phát triển mạnh mẽ của công nghệ sinh học trong những năm gần đây đã tạo nên lượng dữ 
liệu rất lớn về enzyme (hơn 19000 enzymes). Trong khi đó, số lượng enzyme đã được định danh 
chính xác mới được khoảng 4006 enzymes. Vì vậy cần tìm kiếm phương pháp mới giúp dự  đoán 
phân loại enzyme thoả các yêu cầu: 

- Nhanh - Dễ sử dụng và  
- Ít cần sự can thiệp của chuyên gia sinh học. 
Khai thác dữ liệu đồ thị (Graph Mining) đang là một kỹ thuật mới, được dùng để phát hiện tri 

thức và đặc biệt thích hợp với dữ liệu có cấu trúc, vì có thể sử dụng đồ thị để mô tả. 
Với enzyme, bộ 3 thành phần hoá học – cấu trúc – chức năng có quan hệ mật thiết với nhau. 

Vậy nếu có thể ứng dụng được Graph Mining để tìm được tập các đồ thị con chứa đặc trưng sinh 
học, việc phân loại enzyme có thể sẽ đạt hiệu quả hơn, hỗ trợ tốt cho chuyên gia sinh học trong 
quá trình định danh chính xác. 

2. VẤN ĐỀ CẦN GIẢI QUYẾT 

Graph Mining đang được nghiên cứu sử dụng nhiều trong lĩnh vực phân lớp văn bản. Đã có 
nhiều thành tựu được công bố trong các bài báo của các chuyên gia. Để có thể ứng dụng graph 
mining trong việc dự đoán phân loại enzyme, cần phải: 

- Tìm cách biểu diễn enzyme dưới dạng đồ thị. 
- Đề xuất phương pháp tìm tập đồ thị con chứa đặc trưng của enzyme bằng kỹ thuật graph 

mining sao cho đạt độ chính xác từ 70% trở lên. 
- Đề xuất cách đánh giá và dự đoán phân loại enzyme. 

 

3. CÁCH GIẢI QUYẾT 

3.1. Để biểu diễn enzyme dưới dạng đồ thị, ta quy ước: 
Mỗi amino acid được gọi là “Đỉnh” của đồ thị. 
Sự đồng xuất hiện của hai đỉnh trong cấu trúc của enzyme sẽ có khả năng hình thành một 

“Cạnh” nối giữa hai đỉnh đó. Cạnh còn thể hiện khả năng xảy ra liên kết sinh – hoá giữa hai đỉnh. 
Khoảng cách giữa 2 đỉnh được gọi là “nhãn cạnh” của đồ thị. 
Ví dụ: với chuỗi amino acid của enzyme có dạng: 
CYS xxx LYS GLU VAL TYR GLU CYS thì đồ thị biễu diễn sẽ là:  
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3.2. Phương pháp tìm tập đồ thị con phổ biến chứa đặc trưng: 
Sử dụng phương pháp AGM trên nền thuật toán Apriori để rút trích các đồ thị con có nghĩa. 

Các khái niệm: 
Đồ thị con có nghĩa chính là đoạn amino acid (sub sequence), trích từ thành phần cấu trúc của 

enzyme (sequence residue) thoả tần suất cho trước.  
Ví dụ: ta có lớp enzyme EC chỉ chứa 4 enzyme có cấu trúc được biểu diễn dưới dạng đồ thị 

như sau: 
 

 
 
 
 
 
 
 
CYS xxx LYS GLU VAL TYR GLU CYS … CYS xxx LYS GLU VAL xxx GLU CYS 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
CYS xxx LYS xxx VAL TYR xxx CYS CYS xxx LYS xxx VAL TYR GLU CYS 

Với tần suất minsupp = 0.7 thì đồ thị con có chứa đặc trưng của lớp EC là: 

 
 
 
 
 
 

 
 

Tập các đồ thị con có nghĩa ⇔ tập hợp các đoạn amino acid trích từ thành phần cấu trúc của 
loại enzyme. 

Tập đồ thị tối đại lưu trữ đặc trưng ⇔ tập hợp các đoạn amino acid có đặc điểm không là 
đoạn con của đoạn có nhiều đỉnh hơn. 

Cách giải quyết: 
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Cách phát sinh tập các đồ thị con có nghĩa: 
Trích các đoạn amino acid từ thành phần cấu trúc của loại enzyme thoả tần xuất. Bắt đầu từ 1 

amino acid (đồ thị có 1 đỉnh, bậc 1), tăng dần đến <n> amino acid (đồ thị có <n> đỉnh, bậc <n>). 
Cách tìm tập đồ thị tối đại lưu trữ đặc trưng: 
Đồ thị có nhiều đỉnh nhất (bậc n) là tập tối đại. Duyệt các đồ thị có n-1 đỉnh, đồ thị nào không 

chứa trong bất kỳ đồ thị n đỉnh nào, được gọi là đồ thị tối đại. Tương tự, duyệt cho đến đồ thị 1 
đỉnh. 

3.3. Đề xuất cách đánh giá và dự đoán phân loại enzyme 
So khớp bằng cách kiểm tra số lượng đồ thị tối đại của từng lớp enzyme (trong tập học) có 

chứa trong thành phần cấu trúc của enzyme cần dự đoán hay không. Nếu có, tính điểm theo 
phương pháp tựa Naïve Bayes, cộng dồn điểm theo lớp enzyme so khớp. 

Cách dự đoán: chọn phân lớp có điểm số cao nhất. 

4. THỬ NGHIỆM 

4.1. Tập mẫu học 
Các PDB trong mỗi phân loại enzyme, download từ Protein Data Bank, được xếp thứ tự theo 

tên tập tin. Chọn các nhóm con có từ 5 tập tin trở lên, trích ra thành nhóm lớn hơn, có khoảng 50 
PDB. Tiếp tục, chia các PDB trong nhóm lớn này thành 2 nhóm “học” và “test” theo tỷ lệ 8:2 áp 
dụng trên từng nhóm con PDB. Số lượng cụ thể như sau: 

Bảng 4.1. Tập mẫu học 

Số lượng trích Loại enzyme 
Học Test Cộng 

Oxidoreductase EC 1.1.1.1 
(Alcohol dehydrogenase) 

40 10 50 

Hydrolase EC 3.1.1.3 
(Triacylglycerol lipase) 

40 10 50 

4.2. Các mẫu dự đoán phân loại 
Việc dự đoán dựa trên kết quả học của 4.1. Có 3 trường hợp dự đoán phân loại sau: 

4.2.1. Trường hợp 1: sử dụng các enzyme chưa được học (test) của 4.1 

Bảng 4.2: Kết quả dự đoán phân loại enzyme của trường hợp 1. 

Kết quả dự đoán Loại enzyme Số mẫu 
học 

Số mẫu 
test Đúng Sai 

Oxidoreductase EC 1.1.1.1 40 10 10 
(100%) 

0 

Hydrolase EC 3.1.1.3 40 10 10 
(100%) 

0 

Kết quả có thể được xem như là một bằng chứng cơ sở, chứng tỏ rằng có thể sử dụng Graph 
Mining vào việc tìm đặc trưng phục vụ cho việc phân lớp enzyme. 

4.2.2. Trường hợp 2: sử dụng 100 enzyme chưa được học của 3 loại enzyme ở 4.1 

Bảng 4.3: Loại enzyme và số lượng mẫu enzyme trích cho máy dự đoán 

Loại enzyme Số mẫu Ghi chú 
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test 
Oxidoreductase EC 1.1.1.1 35 10 của 4.2.1; 25 lấy mới. 
Hydrolase EC 3.1.1.3 17 10 của 4.2.1; 07 lấy mới. 

Bảng 4.4: Kết quả dự đoán phân loại enzyme của trường hợp 2 

Kết quả dự đoán Loại enzyme Số mẫu 
học 

Số mẫu 
test Đúng Sai 

Oxidoreductase  
EC 1.1.1.1 

40 35 34 
(97.14%) 

1 

Hydrolase  
EC 3.1.1.3 

40 17 17 
(100%) 

0 

4.2.3. Trường hợp 3: sử dụng 100 enzyme chưa được học của 3 loại enzyme ở 4.1, có thành 
phần đa dạng hơn so với 4.2.2 

Bảng 4.5: Loại enzyme và số lượng enzyme trích cho máy dự đoán phân loại 

Loại enzyme Số mẫu 
test 

Cộng Ghi chú 

Oxidoreductase   EC 1.1.1.1 
EC 1.1.3.38 

17 
15 

32 
(=17+15) 

EC 1.1.3.38 chưa có 
mẫu học 

Hydrolase      EC 3.1.1.3 
EC 3.1.1.4 

17 
17 

34 
(=17+17) 

EC 3.1.1.4 chưa có 
mẫu học 

Bảng 4.6: Kết quả dự đoán phân loại enzyme của trường hợp 3  

Kết quả dự đoán Loại enzyme Số mẫu 
học 

Số mẫu 
test Đúng Sai 

Oxidoreductase  
EC 1.1.1.1 
 
EC 1.1.3.38 

 
40 

 
17 
 

15 
 

 
17 

(100%) 
0 

(0.0%) 

 
0 
 

15 

Hydrolase  
EC 3.1.1.3 
 
EC 3.1.1.4 

 
40 

 
17 
 

17 
 

 
17 

(100%) 
17 

(100%) 

 
0 
 

0 

4.2.4. Nguyên nhân các dự đoán sai: 
So sánh với tập mẫu học, chúng tôi nhận thấy các enzyme có dự đoán sai là do trong tập mẫu 

học chưa có enzyme đồng dạng. 

4.3. Tập đồ thị con phổ biến tối đại tìm được 
Bảng 4.7.Số lượng đồ thị con tìm được. 

Loại enzyme Tần suất Số đỉnh của 
đồ thị con 

Số lượng đồ 
thị con tìm 

thấy 

Số lượng đồ 
thị con tối đại 

Oxidoreductase EC 1.1.1.1  
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100% 1 18 1 
90% 2 3103 2697 
70% 3 332 330 
70% 4 1 1 

(Alcohol dehydrogenase) 

  3454 3029 
 

100% 1 19 0 
90% 2 12335 11160 
70% 3 1543 1245 
70% 4 237 139 
70% 5 69 45 
70% 6 14 12 
70% 7 1 1 

Oxidoreductase EC 1.1.1.1 
(Alcohol dehydrogenase) 

  14218 12602 

 (*) Chúng tôi sử dụng 1 máy vi tính pentium 4, CPU 3GHz, 1 GB RAM để cài đặt chương 
trình chạy trên nền Windows XP Pro SP2. 

4.4. Thời gian bình quân cho việc dự đoán phân loại của một enzyme: 17 phút. 

5. HƯỚNG PHÁT TRIỂN VÀ CÁC THÁCH THỨC 

Kết quả trên là cơ sở để tiếp tục triển khai nghiên cứu dự đoán phân loại enzyme trên tập dữ 
liệu có quy mô lớn hơn: thuộc nhiều phân lớp enzyme khác nhau, số lượng mẫu học nhiều hơn. 
Nếu có kết quả tốt, việc áp dụng graph mining sẽ là một hướng tiếp cận mới trong việc dự đoán 
phân loại enzyme.  

Để có thể phát triển thành một công cụ hỗ trợ cho người dùng tại Việt Nam, chương trình cần 
đạt độ chính xác trên 90%; thời gian dự đoán cho mỗi mẫu cần nhanh hơn nữa và thời gian cập 
nhật một enzyme mới phải chấp nhận được. Khả năng đạt được các kết quả trên, thật sự là một 
thách thức. 
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