
书书书

［收稿日期］! "##$ % #& % "#
［基金项目］! 国家自然科学基金项目（&#’(#’))）和北京市自

然科学基金项目（*#’"#")）
［作者简介］! 查! 磊（)+,& %），男，云南省大理市人，研究实习

员。

!通讯联系人，-./：#)#0$$+&)&"’；10234/：

"""""""""""
"

"""""""""""
"

#

##

#

/4567 849: ;24: 39: 98
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［摘要］! 我们曾于 "##’ 年推出了计算机辅助分子生物学实验设计的软件系统 <4=>?8 ): #，该系统提供了较为全面
的数据处理与分析功能。为了更好地服务于生物医学工作者，我们对该软件系统进行了升级，推出了 ": # 版本，新
增的功能主要有：基于 </3@A的多种形式的序列比对、基于 B/?@A3/C 的多序列比对与进化树构建、蛋白质三维结构
展示、基于 DEFG=/H的 DEF二级结构预测和序列格式转换等。通过与商业化综合性的生物信息学软件系统 IEF0
>J> KFL ": #*、IEF>A3M *: #、N.9A=M E-J +: ) 和 <4=1H4A (: #的比较发现，<4=>?8": # 具有操作简便、功能众多和性价
比高等特点，能够满足生物医学实验室的常规需求。
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! ! 随着生物信息学的不断发展，特别是人类基因组与模式
生物基因组计划的实施，无论是从数量上还是质量上都极大

地丰富了生物科学的数据资源，迅速增长的数据越来越需要

计算机快速的处理能力，因此，各种辅助实验设计的软件系

统也不断推出，以帮助分子生物学工作者解决他们在实验中

所遇到的各种问题。

我们曾于 )++& 年在国内首次推出了辅助实验设计的核
酸和蛋白质序列分析系统 [=/H\.S［)］，到目前为止，已推广到
上百家科研院所。通过查询清华同方全文数据库，发现

[=/H\.S软件已被引用 ’## 多次。"##’ 年，我们又对 [=/H\.S
软件进行了全面改进，推出了 <4=>?8 软件系统［"］。为了进
一步完善 <4=>?8系统，满足分子生物学实验人员的需求，对
<4=>?8系统进行了升级，推出了 <4=>?8": # 版本，新增了基
于 </3@A的多功能序列比对、多序列比对与进化树构建、蛋白
质三维结构展示、DEFG=/H二级结构预测和序列格式转换等

功能。在本文中，我们首先简要描述 <4=>?8": # 系统的新增
功能，然后与常用的生物信息学软件进行了比较，介绍了

<4=>?8": #系统的主要特色（ <4=>?8 软件的详细情况见
TAAQ：Y Y 555: ;4=@?8: =MR: 98）。

>? !"#$%&’( ) 系统的新增功能

为了更好地为分子生物学工作者服务，我们根据分子生

物学实验的实际需求和用户反馈，对 <4=>?8 系统进行了升
级，增加了下列新的功能。
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!" !# 基于 $%&’(的多功能序列比对
!"#$%序列比对是分子生物学实验中常用的一个功能，

但传统的 !"#$%程序是基于命令行模式的，命令及参数多而
复杂，要完成一次比对要输入比较复杂的指令，对于实验人

员来说使用非常不方便。因此，我们采用图形用户界面集成

了 !"#$%程序，用户只需在窗口上选择比对数据及各种参数，
即可进行比对，并且，在此基础上，我们实现了多种方式的序

列比对：第一工作区序列与第二工作区序列比对，第一工作

区序列（或第二工作区序列）与数据库比对，数据库与数据

库的比对。

!" )# 多序列比对及进化树构建
在多序列比对及进化树构建方面，!&’()*+, - 提供了一

套完整的流程，用户只需输入一个包含多个序列的 ./(0/
格式的文本文件并选择参数后，即可进行多序列的比对分析

（图 1），在比对完成后，点击“2&34 0533”按钮，即可以构建对
应的进化树（图 +）。

图 ! $*+,-.)/ 0 多序列比对与进化树构建界面

图 ) ,12,冠状病毒的进化树

!" 3# 蛋白质三维结构展示

对于蛋白质 67!三维结构文件，!&’()*+, - 可以对其进

行三维结构展示，同时可以进行旋转，缩放，选择，发送图像

至主窗口，保存图像等操作，方便实验人员观察。

!" 4# 2516+%7二级结构预测

在 89/二级结构预测方面，在原有的 89/ 二级结构预

测方法的基础上，增加了 2&3**# 89/:’";［< = >］二级结构预测

算法，并加入了螺旋区配对文件—?0文件的自动生成功能。

!" 8# 序列格式转换

!&’()*+, - 提供了比较全面的序列管理功能，可以接受

@3*!#*A，BC!D和 ./(0/等序列格式，并可以对这些格式进

行批量处理，存入 !&’()*数据库中，同时，也提供了从 !&’()*

数据库向 @3*!#*A，BC!D，./(0/，(4&$$65’% 格式的批量转

换。

)# $*+,-.)/ 0 与常用综合性分析软件的比较

我们选取了目前比较常用的综合性分析软件：79/(E(
C/F +, -G，79/(%#5 G, -，23H%’5 90E I, 1，!&’B;&% J, -［J］作为
代表，与 !&’()*+, - 进行了比较。
)" !# 常用软件简介

79/(E( C/F 是日立软件公司（K&%#HL& (’:%4#53 B*M&N
*335&*M ?’，D%;,）开发的一套综合性分析软件，界面友好，简
单易用，同时对 635"提供了良好的支持，7O( 时代就已经比
较流行。

79/(%#5是 79/(%#5公司（79/(%#5 E*H,）于 1IPI 年推出
的一套综合性分析软件，经过不断改进，现在最新版本由 B;N
&%(3Q，@3*3R)3$%，C#S75#4，C3M/"&M*，65&T35(3"3H%，65’%3N
#*，(3QC#* J 个部分组成，分别进行序列编辑、序列特性分
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析、酶切图制作、序列比对与进化树构建、引物与探针设计、

蛋白质性质分析与预测、序列装配与编辑输出。特别值得一

提的是，它的序列装配程序能够对自动测序仪产生的数据进

行评价，自动完成装配。

!"#$%"&是一个直观的、使用简单的综合性分析软件，它
是由北卡罗来纳州大学微生物系的汤姆·霍尔博士开发的，

其特有的 !"#$%"&文件格式可以快速处理包含大量序列的文
件。

’()&#* +,-是由 -./"&*#0(. 公司所属的专门从事生物信
息学相关开发的 -.1#*234 公司推出的一个综合性分析软件
包，功能强大，但相对的操作也比较复杂。

!" ! 与常用软件的比较分析
选取了生物信息学软件常用的 5 个主要部分：序列编辑

与管理功能、核酸相关分析和蛋白质相关分析进行比较，比

较结果见表 6。从表 6 中可以看出，与常用的国外综合性分
析软件相比，!"#78.9: ; 不仅涵盖了其他软件的绝大部分功
能，还包含了下列新的功能：<+=和蛋白质序列的 >?&8@A( 分
析、信号肽预测、外源基因高效表达设计、寡核苷酸芯片的探

针设计、)<+=微阵列的引物设计和基于基因表达谱的差异
基因识别等功能；其次，!"#78.9: ; 的界面友好，操作简单，便
于生物医学工作者使用。以常用的多序列比对与进化树构

建为例，!"#78.9: ; 将多序列比对与进化树构建集成到了一
个界面上，操作起来更加便捷；又如，在预测 B+= 二级结构
时，用户可以选择自动给出螺旋区配对的 C,文件，方便了用
户的使用。

表 # $%&’()与常见综合性分析软件的比较

功D D 能
软D 件D 名D 称

<+=7-7 <+=7&3* !"#$%"& ’()&#* +,- !"#78.

序列管理 常见编辑功能 $ $ $ $ $
数据库管理 E E E $ $

核酸 组成分析 $ $ $ $ $
>?&8@A(分析 E E E E $
互补链 F反向链 $ $ $ $ $
翻译 $ $ $ $ $
GBH查找 $ $ $ $ $
重复序列搜索 $ $ E $ $
两两比对 $ $ $ $ $
多序列比对 $ $ $ $ $
进化树构建 $ $ $ $ $
B+=二级结构预测 $ $ E $ $
酶切分析 $ $ $ $ $
质粒绘图 $ $ $ $ E
引物设计 $ $ $ $ $
转录因子结合位点预测 E $ E E $
2#&"1检索 $ $ $ $ $
序列拼接 $ $ E $ E
模拟电泳 E $ E $ E
外源基因高效表达设计 E E E E $
寡核苷酸芯片探针设计 E E E E $
)<+=芯片引物设计 E E E E $
基于基因表达谱的差异基因识别 E E E E $

蛋白质 组成分析 $ $ $ $ $
>?&8@A(分析 E E E E $
两两比对 $ $ $ $ $
多序列比对 $ $ $ $ $
进化树构建 $ $ $ $ $
亲水 F疏水性分析 $ $ $ $ $
信号肽预测 E E E E $
抗原表位预测 E $ E E $
功能位点分析 E E E $ $
三维结构展示 E E E $ $

统计（$） 9; 95 6I 9J 5;

D D D D 注：$代表有此功能，E代表无此功能

5KJD 第 L 期D D D D D D D D D D D D D 查D 磊，等 M !"#78.9: ;：一个综合性的辅助分子生物学实验设计软件



!" #$ %&’()*的特色
与其他常用的软件相比，!"#$%&’( ) 系统不仅实现了分

子生物学中常见的算法，也包含了我们自己在长期研究积累

过程中提出的一些算法。例如蛋白质功能位点分析［*］，基于

螺旋区分布的 +,-二级结构预测［.］，外源基因高效表达设
计［/)，//］，辅助寡核苷酸微阵列探针设计［/’］和辅助 01,- 微
阵列引物设计等，其中有些方法已经在实验中得到了多例验

证。以 +,-二级结构预测为例，与其他软件系统相比，在
!"#$%&’( ) 中不仅集成了常见的 2"3&&4 +,-5#67二级结构预
测算法，也包含有我们自己的基于螺旋区分布的 +,- 二级
结构预测算法［.］，此算法在实际序列的 +,- 二级结构预测
中，特别是短序列的预测中，有效性得到了验证。又如抗原

表位预测功能，在 !"#$%&’( )中，对于抗原表位预测，综合性
的考虑了各种因素，通过对 8 个蛋白的测试表明，预测准确
率达到了 98( *:［’］。另外，外源基因高效表达设计等功能，
在多例实验中也得到了有效的验证［/; < /.］。

#$ 总结

通过与常用综合性分析软件的比较可以看出，升级以后

的 !"#$%&’( ) 已经涵盖了分子生物学实验所需的各项常用
功能，基本满足了分子生物学实验人员的常规需求，与国外

的综合性分析软件相比，在实现同类软件常见功能的基础

上，也突出了自己的特色，是我们长期研究工作的一个积累

与体现。同时，多例实验证明，采用生物信息学手段对实验

进行分析与辅助设计，在现代分子生物学研究中显得尤为重

要，两者之间的关系也变得越来越紧密，这是生物学研究的

一个发展趋势。今后，我们将基于现有的基础，为分子生物

学实验提供更强有力的帮助。
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［/*］= 李泽松，李德良，黄 坚，等( 心血管相关基因芯片的制备及其

在知母皂荚作用机理研究中的应用［ A］( 药学学报，’));，;*

（T）：9.S B 8))(

［/.］= 佟= 丽，陈苏红，马增春，等( 用寡核苷酸芯片研究血虚小鼠

造血相关细胞因子表达谱［A］( 中草药，’));，;9（T）：S’8 B

S’.(

（本文编辑= 孙承媛）
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·读者·作者·编者·

离心机转速的写法及相对离心力的正确表示

有的作者将离心机转速用 DOM表示，这是非法定单位的写法。正确的写法是：当低速离心时用 D ^ M"&表示；当高速或超速
离心时用相对离心力“ a *”表示，*是斜体，前面是乘号。

（本刊编辑部）
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