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การคนพบเอนไซมใหมมีอัตราการคนพบที่สูงข้ึนอยางรวดเร็ว เพื่อลดเวลาและคาใชจาย

ในการจําแนกประเภทเอนไซม จึงมีการพัฒนางานวิจัยเพื่อสรางระบบอัตโนมัติดวยวิธีการตางๆ 
ไดแก (1) วิธีการเปรียบเทียบเอนไซมใหมและเอนไซมตนแบบท่ีทราบฟงกช่ันแลว วิธีดังกลาวให
ความถูกตองสูงเม่ือเอนไซมใหมมีคาความเหมือนกับเอนไซมตนแบบมากกวา 60% (2) วิธีการ
พิจารณาสวนยอยของลําดับกรดอะมิโน ซ่ึงสามารถบงบอกฟงกช่ันได (3) วิธีการสรางฟเจอรเพื่อ
เปนตัวแทนเอนไซม เชนพิจารณาความถี่ในการเกิดกรดอะมิโน วิธีดังกลาวใหความถูกตองไดดี 
แตกระน้ันผลลัพธท่ีไดไมสามารถแสดงความสัมพันธเกี่ยวกับโครงสรางของเอนไซมใหมได  

 
ในงานวิจัยนี้ทําการพัฒนาระบบจําแนกประเภทเอนไซมซับแฟมิลีท่ีใหความถูกตองสูง

และใหผลลัพธท่ีสามารถนําไปวิเคราะหโครงสรางเอนไซมใหม ในรูปแบบการติดกันของ
โครงสรางทุติยภูมิ โดยมีสมมติฐานท่ีวาสวนยอยของโครงสรางเอนไซมสามารถบงบอกหนาท่ี
การทํางานของเอนไซมได สําหรับสวนยอยของโครงสรางนั้นสืบคนจากตารางเมตริกซคอนแทค
แมป ซ่ึงเปนการแปลงขอมูลโครงสราง 3 มิติใหอยูในรูปตารางเมตริกซท่ีเขาใจงาย และนําแตละ
สวนยอยมาประกอบกันเปนตัวแทนสายโปรตีนดวยโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดล ดังนั้นขอมูล
ท่ีใชในการสกัดฟเจอรจําเปนตองทราบโครงสราง 3 มิติแลวเทานั้น คิดเปนสัดสวนเพียง 11.21% 
ของขอมูลท้ังหมดในงานวิจัยนี้ และสรางแบบจําลองดวยซัพพอรตเวคเตอรแมชชีน จากผลการ
ทดลองพบวาฟเจอรจากตารางเมตริกซคอนแทคแมป มีความสัมพันธและมีนัยสําคัญเพียงพอใน
การจําแนกประเภทเอนไซม โดยแบบจําลองใหคาความถูกตองถึง 73.71% เม่ือทดสอบดวยวิธี 
jackknife และเม่ือเพิ่มองคความรูเกี่ยวกับการแทนท่ีระหวางกรดอะมิโน สามารถเพ่ิมความถูกตอง
ไดถึง 75.87% เม่ือทดสอบดวยวิธี 10-fold cross validation 
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The number of enzyme sequence grows exponentially over time. Identifying of class 

for a new found enzyme is usually performed by experiments in laboratory. Unfortunately, it is 
both time-consuming and costly. Large number of researches on enzyme classification have 
been carried out for decade such as (1) homology-based, this approach got hight accuracy when 
similarity score between target and template is more than 60%. (2) subsequence-based, this 
approach aims to find useful portions that related to enzyme function. (3) feature-based, this 
approach tries to represent enzyme with the new form. Their results were able to generate good 
accuracy but they cannot exhibit relationships between enzyme and its structure. 

 
In this research, we propose an enzyme subfamily classification method using residue 

contact and profile HMMs. Our hypothesis is based on the fact that enzyme function is directly 
related to its structure.  First, each fragment from contact map matrix which is representative of 
3D structure is extracted. Then, profile HMMs is used to build feature vector to represent each 
enzyme sequence. Notice that only enzymes with known PDB (11.21% of the trainning data) 
have been used to extract features. Finally, SVM was used to build a classifier. Our method 
yields high accuracy and provides structural description based on secondary structure contact on 
3D domain. Empirical results show that our method yields 73.71% accuracy with jackknife test 
and the accuracy rises up to 75.87% when substitution group of amino acids is used for 
backround knowledge. These suggest that our feature extraction from contact map and Profile 
HMMs are sufficiently significant for enzyme subfamily classification. 
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23 แสดงโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลท่ีมีสถานะเพิ่ม (insert) และลบ (delete) 31 
24 แสดงโพรไฟลท่ีไดจากการเทียบเรียงสายโปรตีน 7 สาย 31 
25 แสดงลักษณะการแบงกลุมขอมูลแบบมีลําดับช้ัน 35 
26 แสดงกลุมขอมูลตัวอยางของแมสี 36 
27 แสดงภาพรวนโครงสรางพื้นฐานของ SOM 37 
28 แสดงโครงสรางท่ัวไปของ SOM 38 

29 แสดงไดอะแกรมวิธีการสรางโมเดลทํานายฟงกช่ันดวยวิธีการ homology-
based ท่ีมีการปรับเปล่ียนวิธีการบางสวน 

 
41 

30 แสดงรูปแบบตัวแทนสายโปรตีนแบบซีเควนเชียล 47 
31 แสดงอัลกอริทึม Am-Pse-AA Composition 50 
32 แสดงไดอะแกรมของข้ันตอนการวิจัยในเฟสท่ี 1 54 
33 แสดงไดอะแกรมของข้ันตอนการวิจัยในเฟสท่ี 2 55 
34 แสดงขอมูลอินพุตสําหรับอัลกอริทึมในการสรางตารางเมตริกซคอนแทคแมป 59 
35 แสดงขอมูลเอาทพุตจากอัลกอริทึมในการสรางตารางเมตริกซคอนแทคแมป 59 
36 แสดงอัลกอริทึมในการสรางตารางเมตริกซคอนแทคแมป 60 
37 แสดงอัลกอริทึมในการคํานวณระยะหางระหวางคูกรดอะมิโนใดๆ บนโดเมน 

3 มิติ 
 

62 
38 แสดงอัลกอริทึมหลักท่ีใชในการสืบคน SSCP ประกอบดวย 2 อัลกอริทึมยอย   63 



 

(5)

สารบัญภาพ (ตอ) 
 

ภาพท่ี หนา 
  

39 แสดงอัลกอริทึมยอยสําหรับแปลงรูปแบบขอมูลบนตารางเมตริกซคอนแทค
แมป ใหอยูในรูปแบบท่ีงายตอการสืบคน SSCP 

 
64 

40 แสดงอัลกอริทึมยอยเพื่อทําการเรียกอัลกอริทึม GetMBR 65 
41 อัลกอริทึมยอยของไดนามิกโปรแกรมม่ิงเพื่อสืบคน SSCP 65 
42 แสดงตําแหนงตางๆ ท่ีเปนไปไดบนตารางเมตริกซคอนแทคแมปและทิศทาง

ของการหาเซลลท่ีอยูติดกัน 
 

67 
43 แสดงวิธีการจัดกลุม SSCP ตามลักษณะทางกายภาพท่ีคลายคลึงกันสําหรับแต

ละซับแฟมิล่ีคลาส 
 

70 
44 แสดงการสืบคนสายลําดับยอยในแนวแกน X และแนวแกน Y จากตาราง

เมตริกซคอนแทคแมป 
 

71 
45 แสดงวิธีการขยายความยาวของสายลําดับยอยของ SSCP ท้ังแกน X และ Y  72 
46 แสดงภาพรวมของการจัดกลุมตามโครงสราง SSCP และการสกัดสวนยอย

ของลําดับกรดอะมิโนตามโครงสราง SSCP นั้น 
 

73 
47 แสดงตาราฟเจอรท่ีใชเปนตัวแทนสายโปรตีน 75 
48 แสดงวิธีการสรางแบบจําลองเพื่อจําแนกประเภทขอมูลแบบหลายคลาสของ 

SVM 
 

78 
49 แสดงจํานวนขอมูลชุดท่ี 1 เปนขอมูลท่ีใชทดสอบระบบเปรียบเทียบกับ

จํานวนขอมูลท่ีทราบโครงสราง 3 มิติแลว 
 

80 
50 แสดงจํานวนขอมูลชุดท่ี 2 (unknown enzymes) เปนขอมูลทดสอบระบบท่ีไม

เกี่ยวของกับขอมูลชุดท่ี 1 
 

80 
51 แสดงความแมนยํา (แยกตามคลาส) ของระบบจําแนกเอนไซมซับแฟมิลี ท่ีได

จากขอมูลทดสอบระบบชุดท่ี 1 จํานวน 2640 เอนไซม ทดสอบดวยวิธี self-
consistency test 

 
 

83 
 

 
  



 

(6)

สารบัญภาพ (ตอ) 
 

ภาพท่ี หนา 
  

52 แสดงความแมนยํา (แยกตามคลาส) ของระบบจําแนกเอนไซมซับแฟมิลี ท่ีได
จากขอมูลทดสอบระบบชุดท่ี 1 จํานวน 2640 เอนไซม ทดสอบดวยวิธี 
jackknife test 

 
 

84 
53 แสดงความแมนยํา (แยกตามคลาส) ของระบบจําแนกเอนไซมซับแฟมิลี 

สําหรับขอมูลชุดท่ี 2 (unknown enzymes) จํานวน 2124 เอนไซม 
(independent test) 

 
 

85 
54 แสดงความแมนยําโดยเฉล่ียของระบบจําแนกเอนไซมซับแฟมิลี ของขอมูล

ชุดท่ี 1 และ 2 ดวยวิธีการทดสอบ 3 แบบ (self-consistency jackknife และ 
independent test) 

 
 

86 
55 แสดง SSCP ท่ีสืบคนกลับไปได จากแบบจําลองในงานวิจัยนี้ 88 
56 แสดงตําแหนงของ SSCP ท่ีสามารถทํานายได บนตารางคอนแทคแมป

เมตริกซของโปรตีน 1NOX  
 

89 
 
ภาพผนวกท่ี  
  

1 ไดอะแกรมแสดง ซับแฟมิ ลีคลาสของ เอนไซม อ็ อก ซิโด รีดั ก เทส 
(Oxidoreductases) ท่ีใชในงานวิจัยนี้ จํานวนท้ังส้ิน 16 คลาส 

 
102 

 
 
 



 

(7)

คําอธิบายสัญลักษณและคํายอ 
 

Å = Angstrom 
BLOSUM  = Blocks of Amino Acid Substitution Matrix 
CD =  Covariant-discriminant predictor 
CDA = Covariant-discriminant using Amphiphilic Pseudo Amino Acid 

Composition  
HMMs =  Hidden Markov Models 
KEGG = Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes 
NCBI = National Center for Biotechnology Information 
NMR = Nuclear Magnetic Resonance 
PDB = Protein Data Bank 
PROSITE = Database of protein domains, families and functional site 
SCOP = Structural Classification of Proteins 
SOM =  Self Organizing Map 
SSCP = Sub-Structural Contacted Pattern 
SVM =   Support Vector Machine 
UniProt  = The Universal Protein Resource 
WEKA = Waikato Environment for Knowledge Analysis 
 

 
 

 
 



การจําแนกซับแฟมิลีและวิเคราะหโครงสรางของเอนไซม ดวยวิธีการพิจารณาการติดกัน
ของคูลําดับกรดอะมิโนและโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดล 

 
Enzyme Subfamily Classification and Structure Analysis  

Using Residue Contact and Profile HMMs 
 

คํานํา 
 

เอนไซมคือโมเลกุลโปรตีนสําคัญท่ีชวยทําใหเซลลของอวัยวะตางๆ ทํางานไดอยางปกติ 
โดยเอนไซมทําหนาท่ีในการเรงปฏิกิริยาเคมีภายในเซลลส่ิงมีชีวิต หากขาดเอนไซมอาจทําให
ผลิตภัณฑจากปฏิกิริยาเคมีกลายเปนสารเคมีชนิดอ่ืน สงผลใหการทํางานของเซลลผิดปรกติได 
ปจจุบันมีการคนพบเอนไซมชนิดใหมเพิ่มข้ึนอยางรวดเร็วและเปนปริมาณมาก การจําแนกประเภท
เอนไซมโดยวิธีการวิเคราะหและทดสอบในหองปฏิบัติการอาจใชเวลานานและเสียคาใชจายสูง 
ดังนั้นจึงมีการพัฒนาระบบอัตโนมัติเพื่อทําการจําแนกประเภทเอนไซม จากอดีตจนถึงปจจุบันมี
งานวิจัยมากมายเกี่ยวกับการจําแนกประเภทเอนไซมโดยสามารถแบงกลุมตามวิธีการวิจัยได 3 กลุม
ดังนี้ (1) homology-based เปนวิธีการเปรียบเทียบเอนไซมใหมและเอนไซมตนแบบที่ทราบฟงกช่ัน
แลว วิธีการดังกลาวใหความถูกตองสูงเม่ือเอนไซมใหมมีคาความเหมือนกับเอนไซมตนแบบ
มากกวา 60% (2) subsequence-based เปนวิธีการพิจารณาสวนยอยของลําดับกรดอะมิโน ซ่ึงบริเวณ
สวนยอยนี้สามารถบงบอกฟงกช่ันของเอนไซมได หรือบริเวณท่ีเรียกวา โมทีฟ หรือ โดเมน เปนตน 
(3) feature-based เปนวิธีการสรางฟเจอรเพื่อใชเปนตัวแทนเอนไซม เชนพิจารณาความถ่ีในการ
ปรากฎกรดอะมิโนหนึ่งๆ (amino acid composition) หรือการปรากฎกลุมคุณสมบัติทางเคมีของอะ
มิโนบนสายโปรตีน วิธีท้ังหมดดังกลาวขางตนใหความถูกตองไดดีระดับหนึ่ง แตกระนั้นผลลัพธท่ี
ไดไมสามารถแสดงความสัมพันธเกี่ยวกับโครงสรางของเอนไซมใหมได 

 
ในงานวิจัยนี้มุงเนนพัฒนาระบบจําแนกประเภทเอนไซมซับแฟมิลีท่ีใหความถูกตองสูง 

โดยในงานวิจัยนี้สนใจเอนไซมในกลุมออกซิโดรีดักเทส (Oxidoreductases) ขอมูลท่ีใชทดสอบ
ระบบนั้นมีคาความเหมือนของสายโปรตีนไมเกิน 30% นอกจากนี้ผลลัพทธท่ีไดจากระบบยังให
ขอมูลท่ีสามารถนําไปวิเคราะหโครงสรางของโปรตีนได โดยอยูในรูปของการติดกันของ
โครงสรางทุติยภูมิ จากงานวิจัยท่ีผานมาพบวาฟงกช่ันของเอนไซมมีความสัมพันธเชิงวิวัฒนาการ
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กับโครงสราง 3 มิติหรือโครงสรางตติยภูมิอยางใกลชิด (Gu et al., 2008; Zhang et al., 2008) 
กลาวคือเอนไซมท่ีถูกจัดอยูในประเภทเดียวกันนั้น พบวามีโครงสราง 3 มิติคลายคลึงกัน ซ่ึงสงผล
ใหเอนไซมนั้นมีคุณสมบัติและหนาท่ีการทํางานบางอยางเหมือนกัน โดยงานวิจัยนี้มีสมมติฐานวา
สวนยอยของโครงสรางเอนไซมสามารถบงบอกหนาท่ีการทํางานของเอนไซมได สําหรับสวนยอย
ของโครงสรางนั้นสืบคนจากตารางเมตริกซคอนแทคแมป (contact map matrix) ซ่ึงเปนการแปลง
ขอมูลโครงสราง 3 มิติใหอยูในรูปตารางเมตริกซท่ีเขาใจงายและมีนัยสําคัญ แทนการพิจารณา
ขอมูล 3 มิติของเอนไซมโดยตรง เนื่องจากมีความซับซอนสูง โดยตารางเมตริกซคอนแทคแมปนั้น 
เปนตารางแสดงการพิจารณาระยะหางระหวางคูกรดอะมิโนใดๆ ในสายโปรตีนบนโดเมน 3 มิติ 
ดังนั้นรูปรางท่ีปรากฎบนตารางเมตริกซคอนแทคแมปนั้น แสดงถึงการวางตัวอยูติดกันของ
โครงสราง 2 มิติหรือโครงสรางทุติยภูมิ (secondary structure ไดแก α -helix, β -sheet และ coil) 
ของโปรตีนบนโดเมน 3 มิตินั่นเอง (ภาพท่ี 1) มีงานวิจัยมากมายใชประโยชนจากตารางเมตริกซ
คอนแทคแมปในการเปรียบเทียบความคลายคลึงระหวางโปรตีน (Gonzalez et al., 2007; Pelta et 
al., 2005 เปนตน) นอกจากนี้เรายังสามารถแปลงตําแหนงตางๆ บนตารางเมตริกซคอนแทคแมป
กลับไปเปนตําแหนงโครงสรางโปรตีนบนโดเมน 3 มิติไดอีกดวย (Reconstruction of 3D structure) 
(Vassura et al., 2008)  
 

 
 
ภาพท่ี 1  โครงสราง 3 มิติ (ภาพซาย) ของโปรตีน 2igd (PDB code) และตารางเมตริกซคอนแทค

แมป (ภาพขวา) จากภาพเราสามารถพบรูปแบบโครงสราง 3 มิติไดดังนี้ กลุมมุมบนขวา
และมุมลางซายคือ anti parallel β -sheet, กลุมมุมบนซายคือ parallel β -sheet และกลุมท่ี
อยูบริเวณแนวทแยงมุมคือ α -helix 

 
ท่ีมา:  Hu et al. (2002) 
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จากนั้นนําแตละสวนยอยมาประกอบกันเปนตัวแทนสายโปรตีนดวยโพรไฟลฮิดเดนมาร
คอฟโมเดล ดังนั้นขอมูลท่ีใชในการสกัดฟเจอรจําเปนตองทราบโครงสราง 3 มิติแลวเทานั้น ซ่ึงมีอยู
ปริมาณนอยมากคิดเปนสัดสวนเพียง 11.21% ของขอมูลท้ังหมดท่ีใชในงานวิจัยนี้ โดยขอมูลปฐม
ภูมิของเอนไซมไดมาจากฐานขอมูลสวิสพรอท (SWISS-PROT) (Boeckmann et al., 2003) 
สวนขอมูลตติยภูมิของเอนไซมไดจากฐานขอมูลพีดีบี (Protein Data Bank, PDB) (Berman et al., 
2000) สุดทายสรางแบบจําลองดวยอัลกอริทึมเรียนรู ซัพพอรตเวคเตอรแมชชีน (SVM) จากผลการ
ทดลองพบวาฟเจอรจากตารางเมตริกซคอนแทคแมป มีความสัมพันธและมีนัยสําคัญเพียงพอในการ
จําแนกประเภทเอนไซม โดยแบบจําลองใหคาความถูกตองถึง 73.71% เม่ือทดสอบดวยวิธี 
jackknife และเม่ือเพิ่มองคความรูเกี่ยวกับการแทนท่ีระหวางกรดอะมิโน สามารถเพ่ิมความถูกตอง
ไดถึง 75.87% เม่ือทดสอบดวยวิธี 10-fold cross validation นอกจากนี้ผลลัพธท่ีไดจากระบบยัง
สามารถนําไปเปนขอมูลในการวิเคราะหโครงสรางของเอนไซมได โดยแสดงในรูปแบบของการ
ติดกันของโครงสรางทุติยภูมิบนโดเมน 3 มิติ ซ่ึงเปนขอมูลท่ีมีประโยชนดังท่ีกลาวแลวขางตน 
 

 



วัตถุประสงค 
 

1. ศึกษาความสัมพันธระหวางลําดับอะมิโนสายโปรตีนและโครงสรางทุติยภูมิท่ีพบจาก
ตารางเมตริกซคอนแทคแมป (contact map matrix)  

 
2. พัฒนาวิธีการสรางฟเจอรเพื่อใชเปนตัวแทนสายขอมูลโปรตีน จากการสืบคนรูปแบบที่

ปรากฎบนตารางเมตริกซคอนแทคแมปท่ีติดกันและตอเนื่องมาท่ีสุด และโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟ
โมเดล 

 
3. พัฒนาระบบในการจําแนกขอมูลเอนไซมซับแฟมิลีไดอยางมีประสิทธิภาพเหมาะสม

และใหความถูกตองแมนยําสูง โดยใชขอมูลท่ีมีอยูจํากัดเพียง 11.21% ของขอมูลฝกสอนระบบมา
ใชในการสรางฟเจอรตัวแทนสายโปรตีน 

 

4. สืบคนโครงสรางทุติยภูมิบนตารางเมตริกซคอนแทคแมป สําหรับโปรตีนท่ีไมทราบ
โครงสราง 3 มิติ  
 

 ขั้นตอนการวิจัย 
 

1. ศึกษางานวิจัยและทฤษฎีตางๆ ท่ีเกี่ยวของในการสรางระบบจําแนกประเภทขอมูล
เอนไซม การสรางตารางเมตริกซคอนแทคแมป โพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดล อัลกอริทึมการ
เรียนรู รวมท้ังวิเคราะหขอดีขอดวยของงานวิจยัท่ีผานมา เพื่อท่ีจะนําความรูท่ีไดมาใชในการวิจัยนี้ 

 
2. ออกแบบแนวทางการวิจัย วิธีการพัฒนาระบบ และวิธีการวัดผลการทดลอง 

 
3. รวบรวมขอมูลจากแหลงขอมูลมาตรฐาน ซ่ึงในงานวิจัยนี้ใชขอมูลจาก 2 แหลงขอมูล

ไดแก ขอมูลเอนไซมนํามาจากฐานขอมูลสวิสพรอท สวนขอมูลโครงสราง 3 มิติท่ีจะนํามาใชใน
การสรางตารางเมตริกซคอนแทคแมปนั้นนํามาจากฐานขอมูลพีดีบี โดยขอมูลท้ังหมดจะถูกนํามาใช
ในข้ันตอนการฝกสอนและทดสอบระบบ  

 
4. พัฒนาระบบจําแนกประเภทเอนไซม 
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5. ทดสอบและวัดผลของระบบจําแนกประเภทเอนไซมท่ีพัฒนาข้ึน 
 

6. วิเคราะหผลและสรุปผลการวิจัยและประโยชนท่ีไดรับ 
 



 

การตรวจเอกสาร 
 

ในบทนี้กลาวถึงความรูพื้นฐานและงานวิจัยท่ีเกี่ยวของกับงานวิจัยนี้ โดยมีหัวขอตาง ๆ 
ไดแก ความรูเบ้ืองตนเกี่ยวกับโปรตีน ฐานขอมูลโปรตีน ความรูเกี่ยวกับการติดกันของคูลําดับอะมิ
โน (residue contact) วิธีการสรางตารางเมตริกซคอนแทคแมป (contact map matrix) วิธีการสืบคน
รูปแบบยอยท่ีปรากฎบนตารางคอนแทคแมป การเทียบเรียงกลุมของสายโปรตีน (Multiple 
Sequence Alignment, MSA) และเทคนิคการแบงกลุมขอมูล รวมท้ังอัลกอลิทึมพื้นฐานท่ีใชใน
งานวิจัย ไดแก วิธีการเรียนรู ซัพพอรตเวคเตอรแมชชีน (Support Vector Machine, SVM) และโพร
ไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดล (Profile Hidden Markov Models, Profile HMMs) 
 
1. ความรูเบื้องตนเกี่ยวกับโปรตีนและเอนไซม 
 

1.1 โปรตีน (Protein) 
 

โปรตีนคือสารประกอบอินทรียท่ีเกิดจากการเรียงตัวของกรดอะมิโนซ่ึงเช่ือมตอกัน
ดวยพันธะเปปไทด เรียกวาสายโพลีเปปไทด (polypeptide) ดังภาพท่ี 2 โปรตีนถูกพบคร้ังแรกโดย 
Jöns Jakob Berzelius ในป ค.ศ. 1838 โปรตีนจัดเปนสารโมเลกุลขนาดใหญ เปนสวนประกอบ
สําคัญของโครงสรางและกิจกรรมภายในเซลลส่ิงมีชีวิตทุกชนิด  
 

 
 

ภาพท่ี 2  แสดงสายโปรตีนท่ีเกิดจากการเรียงตัวของกรดอะมิโนหลายชนิดตอกัน 
 
ท่ีมา:  Wikipedia (2009) 
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สวนประกอบยอยของสายโพลีเปปไทด คือกรดอะมิโน (amino acid) มีสูตรโครงสราง
เปน NH2-CHR-COOH ดังภาพท่ี 3 ในสูตรโครงสรางนี้อะตอมคารบอนในตําแหนงอัลฟา (α -
Carbon) จะเปนอะตอมคารบอนไมสมมาตร (asymmetric carbon atom) ดังนั้นกรดอะมิโนทุกตัว 
(นอกจากไกลซีน ซ่ึงมี R เปนไฮโดรเจน) จะมีสเตริโอไอโซเมอรได สองชนิด คือ D- และ L- โดยท่ี
กรดอะมิโนท่ีพบในธรรมชาติสวนใหญเปนชนิด L-  
 

 
 

ภาพท่ี 3  แสดงการเช่ือมตอระหวางกรดอะมิโน 2 ชนิด ดวยพันธะเปปไทด 
 
ท่ีมา:  Wikipedia (2009) 
 

กรดอะมิโนในธรรมชาติมีอยูมากกวา 80 ชนิด แตกรดอะมิโนท่ีพบมากและถือวามี
ความสําคัญนั้นมีจํานวน 20 ชนิด แตละชนิดมีช่ือเต็มและช่ือยอ โดยช่ือยอแบงออกเปน 2 รูปแบบ 
คือ รูปแบบสามตัวอักษร และรูปแบบหนึ่งตัวอักษร แสดงดังตารางท่ี 1 
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ตารางท่ี 1  ตารางแสดงช่ือและสัญลักษณอักษรยอ 3 ตัว และ 1 ตัว ของกรดอะมิโนมาตรฐาน 20 
ชนิดท่ีพบในธรรมชาติ 

 

ชื่อเต็ม 
ชื่อยอ 

(3 ตัวอักษร) 
ชื่อยอ 

(1 ตัวอักษร) 
Alanine Ala A 
Arginine Arg R 
Asparagine Asn N 
Aspartic acid Asp D 
Cysteine Cys C 
Glutamic acid Glu E 
Glutamine Gln Q 
Glycine Gly G 
Histidine His H 
Isoleucine Ile I 
Leucine Leu L 
Lysine Lys K 
Methionine Met M 
Phenylalanine Phe F 
Proline Pro P 
Serine Ser S 
Threonine Thr T 
Tryptophan Trp W 
Tyrosine Tyr Y 
Valine Val V 
 
ท่ีมา:  Wikipedia (2009) 
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ขอมูลโครงสรางโปรตีนท่ีนักชีวเคมีใหความสนใจมีอยูดวยกัน 4 รูปแบบไดแก 
โครงสรางปฐมภูมิ (primary structure) โครงสรางทุติยภูมิ (secondary structure) โครงสรางตติยภูมิ 
(tertiary structure) และโครงสรางจตุรภูมิ (quaternary structure) แสดงดังภาพท่ี 4, 5, 6 และ 7 
ตามลําดับ สําหรับงานวิจัยนี้สนใจเฉพาะขอมูลโครงสรางปฐมภูมิและตติยภูมิเทานั้น 
 

โครงสรางปฐมภูมิหรือสายลําดับกรดอะมิโน แสดงลําดับการเรียงตัวของกรดอะมิโน
ในสายโปรตีน (เปนขอมูลท่ีพบมากท่ีสุดในฐานขอมูลโปรตีน)  

 
โครงสรางทุติยภูมิหรือโครงสราง 2 มิติ แสดงการพันหรือมวนตัว (fold) ของกรดอะมิ

โนท่ีอยูใกลเคียงกันเพียงบางสวนของสายโพลีเปปไทด เปนรูปแบบเฉพาะอยู 2 ลักษณะคือ อัลฟา
เฮลิกซ (alpha helix) สายเปปไทดมีลักษณะขดเปนเกลียว และเบตา ชีท (beta sheet) หรือ เบตา-
พลีท ชีท (beta-pleated sheet) สายเปปไทดมีลักษณะซิกแซกหรือพับเปนแผน  

 
โครงสรางตติยภูมิหรือโครงสราง 3 มิติ แสดงการพันหรือมวนตัว (fold) ของกรดอะมิ

โนตลอดทั้งสายโพลีเปปไทด โดยแสดงตําแหนงพิกัดของทุกอะตอมของกรดอะมิโนในสายโพ
ลีเปปไทด ขอมูลดังกลาวไดจากกระบวนการทางฟสิกสคือ X-Ray Crystallographic และ Nuclear 
Magnetic Resonance (NMR) ขอมูลรูปรางโครงสราง 3 มิตินี้มีประโยชนอยางมาก เนื่องจาก
สามารถบงบอกหนาท่ีพื้นฐานของโปรตีนได ฐานขอมูลท่ีสําคัญท่ีเก็บขอมูลโครงสราง 3 มิติของ
โปรตีนคือ ฐานขอมูลพีดีบี (Protein Data Bank, PDB) สามารถเขาใชงานไดท่ีเว็บไซด 
www.rcsb.org 
 

โครงสรางจตุรภูมิ แสดงภาพรวมของโครงสราง 3 มิติ ของโปรตีน เนื่องจากโปรตีน
บางชนิดประกอบดวยสายโพลีเปปไทดมากกวา 1 สายข้ึนไป เชน ฮีโมโกลบิน (hemoglobin) ของ
คนประกอบดวยสายโพลีเปปไทด 4 สาย  เราเรียกสายโพลีเปปไทดแตละสายน้ีวา “หนวย
ยอย” (subunit) (www.vcharkarn.com, 2009) 
 
 



 

10

 
 

ภาพท่ี 4  โครงสรางปฐมภูมิของโปรตีน Immunoglobulin-binding protein G 
 

 
 

ภาพท่ี 5  โครงสรางทุติยภูมิ จากภาพคือ Alpha-helix (ซาย) และ Beta sheet หรือ Beta-pleated 
sheet (ขวา) 

 
ท่ีมา:  barleyworld.org (2009) และ Protein data bank (2009) 
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ภาพท่ี 6  โครงสรางตติยภูมิของโปรตีนแคไนน จดีีพ-ีแรน (CANINE GDP-RAN, PDB id: 1BYU) 
 
ท่ีมา:  Protein data bank (2009) 
 

 
 

ภาพท่ี 7  โครงสรางจตุรภูมิของโปรตีนฮีโมโกลบิน (Hemoglobin) 
 
ท่ีมา:  biomed.brown.edu (2009) 
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1.2 ฟงกช่ันเอนไซม (Enzyme Function) 
 

ฟงกช่ันเอนไซมเปนฟงกช่ันโปรตีนประเภทหนึ่งท่ีสําคัญอยางยิ่งในส่ิงมีชีวิตทุกชนิด 
ลักษณะพิเศษของฟงกช่ันเอนไซมคือความสามารถในการเรงปฏิกิริยาท่ีส่ิงมีชีวิตตองการไดอยาง
รวดเร็ว เชน การใหพลังงาน การยอยอาหาร ฯลฯ การทํางานฟงกช่ันเอนไซมใชบางสวนของ
เอนไซมท่ีเรียกวาบริเวณจับ (binding site) และบริเวณเรง (catalytic site) โดยบริเวณจับคือบริเวณท่ี
เอนไซมใชเขาจับกับสารต้ังตน (substrates) ใหอยูในสภาพท่ีพรอมเกิดฟงกช่ัน สวนบริเวณเรงคือ
บริเวณท่ีเอนไซมใชเหนี่ยวนําใหเกิดปฏิกิริยาเคมีกับสารต้ังตนใหกลายเปนผลิตภัณฑ (products) 
ดังนั้นโปรตีนท่ีมีโครงสรางหรือลําดับกรดอะมิโนท่ีคลายคลึงกัน แตบริเวณจับและบริเวณเรง
ทํางานตางกัน จึงไมจําเปนท่ีจะตองมีฟงกช่ันเอนไซมเหมือนกัน ในขณะท่ีโปรตีนท่ีมีโครงสราง
หรือลําดับกรดอะมิโนตางกันมาก แตมีลําดับกรดอะมิโนท่ีทําหนาท่ีบริเวณจับและบริเวณเรง
เหมือนกัน ยอมสามารถมีฟงกช่ันเอนไซมท่ีเหมือนกันได (พีระ ล่ิวลม, 2551) รายละเอียดการ
ทํางานของเอนไซมแสดงดังภาพท่ี 8  
 

 
 

ภาพท่ี 8  กลไกในบริเวณจับและบริเวณเรงของเอนไซมซูเครส (sucrase) 
 
ท่ีมา:  porpax.bio.miami.edu (2009) 
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จากภาพท่ี 8 แสดงการเขาจับและเรงปฏิกิริยาระหวางเอนไซมซูเครส (sucrase) และ
สารต้ังตนซูโครส (sucrose) จากภาพ หมายเลข 1 แสดงบริเวณเรง (active site) ของเอนไซมซูเครส 
และสารต้ังตนซูโครส หมายเลข 2 แสดงการจับกัน (binding) ระหวางเอนไซมซูเครสและสารต้ังตน
ซูโครส ณ ตําแหนงบริเวณเรง หมายเลข 3 แสดงการทําปฏิกิริยาของสารต้ังตนซูโครสและน้ํา โดยมี
ตัวเรงปฏิกิริยาคือเอนไซมซูเครส หมายเลข 4 แสดงผลลัพธจากปฏิกิริยาเคมีดังกลาว ไดเปนสาร
กลูโคส (glucose) และสารฟรัคโทส (fructose) 
 

ดังนั้นงานดานชีวสารสนเทศท่ีมุงเนนศึกษาดานเอนไซมจึงไมไดมีเพียงความตองการ
ทํานายฟงกช่ันเอนไซมท่ีถูกตองแมนยําเทานั้น แตหมายรวมไปถึงการใชขอมูลจํานวนมากท่ีมีอยูใน
การศึกษาทําความเขาใจการทํางานเอนไซมไดดีข้ึน นั่นคือความสามารถในการระบุวาสวนใดของ
โปรตีนท่ีสามารถทํางานเปนบริเวณจับหรือบริเวณเรงท่ีกอใหเกิดกลไกการทํางานของฟงกช่ัน
เอนไซมไดอยางสมเหตุผลนาเช่ือถือในเชิงวิทยาศาสตร ซ่ึงมีความสําคัญอยางยิ่งตอการนําไปใช
งานในระดับหองปฏิบัติการ (หรือเรียกยอวา wet lab.) ในการทําความเขาใจกลไกเอนไซมและการ
ออกแบบเอนไซมตัวใหม 

 
จากความสําคัญของเอนไซม ความซับซอนของฟงกช่ันเอนไซม และความตองการใน

ระดับหองปฏิบัติการดังกลาว ในงานวิจัยนี้จึงเนนกลุมเปาหมายคือเอนไซม และการพัฒนาตัวแทน
สายโปรตีนท่ีใชทํานายฟงกช่ันเอนไซมไดอยางมีประสิทธิภาพ รวมท้ังยังสามารถหาความสัมพันธ
ระหวางเอนไซมและโครงสรางทุติยภูมิไดโดยอาศัยองคความรูจากตารางเมตริกซคอนแทคแมป 
 
2. ฐานขอมูลเอนไซมและโปรตนี 
 

ปจจุบันฐานขอมูลเอนไซมและโปรตีนมีอยูหลากหลายแหลงขอมูล มีท้ังฐานขอมูลสวน
บุคคลและฐานขอมูลสาธารณะ ไดแก Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes (KEGG), 
Comprehensive Enzyme Information system (BRENDA), The Universal Protein Resource 
(UniProt), National Center for Biotechnology Information (NCBI), Database of protein domains, 
families and functional site (PROSITE) เปนตน สําหรับในงานวิจัยนี้ใชแหลงขอมูลเอนไซมจาก
ฐานขอมูลสวิสพรอท (SWISS-PROT) และแหลงขอมูลโครงสราง 3 มิติท่ีจะนํามาใชในการสราง
ตารางเมตริกซคอนแทคแมปนั้น นํามาจากฐานขอมูลพีดีบี (Protein Data Bank, PDB) 
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2.1 ฐานขอมูลสวิสพรอท (SWISS-PROT) 
 

ฐานขอมูลสวิสพรอท (Boeckmann, 2003) เกิดจากความรวมมือระหวางสถาบันชีวสาร 
สนเทศแหงประเทศสวิสเซอรแลนด (The Swiss Institute of Bioinformatics, SIB) และสถาบันชีว 
สารสนเทศแหงภูมิภาคยุโรป (European Bioinformatics Institute, EBI) เพื่อทําการจัดเก็บขอมูล
ตางๆ เกี่ยวกับโปรตีน อาทิเชน ขอมูลลําดับอะมิโน ขอมูลหนาท่ีการทํางานของโปรตีน ขอมูล
โครงสรางของโปรตีน ขอมูลเอนไซมชนิดตางๆ เปนตน ฐานขอมูลนี้เปนฐานขอมูลสาธารณะ 
ดังนั้นนักวิจัยสามารถเขาใชฐานขอมูลนี้ไดโดยตรงผานทางเว็บไซต www.expasy.org/sprot 

 
2.2 ฐานขอมูลพีดบีี (Protein Data Bank, PDB) 

 
ฐานขอมูลพีดีบี (Berman et al., 2002) เปนแหลงขอมูลทางดานโครงสราง 3 มิติ ของ

โปรตีนชนิดตางๆ ท้ังท่ีคนพบจากกระบวนการ X-Ray Crystallographic และ Nuclear Magnetic 
Resonance (NMR) โดยมีการปรับปรุงฐานขอมูลทุกสัปดาห ฐานขอมูลนี้เปนฐานขอมูลสาธารณะ 
ภายใตการดูแลของภาควิชาเคมีและชีวเคมี มหาวิทยาลัยรุทเกอร ในรัฐนิวเจอรซีย และศูนยซูเปอร
คอมพิวเตอรซานดิเอโก มหาวิทยาลัยแคลิฟอรเนีย ประเทศสหรัฐอเมริกา ดังนั้นนักวิจัยสามารถเขา
ใชฐานขอมูลนี้ไดโดยตรงผานทางเว็บไซต www.rcsb.org 
 

ปจจุบันฐานขอมูลพีดีบีมีขอมูลโปรตีนท่ีทราบโครงสราง 3 มิติท้ังส้ิน 55271 
โครงสราง ภายในเว็บไซตประกอบดวยขอมูลท่ีเปนประโยชนมากมาย อาทิเชน ขอมูลปฐมภูมิซ่ึง
อยูในรูปแบบฟาสตา (FASTA) ขอมูลโครงสราง 3 มิติ นอกจากนี้ยังมีขอมูลอางอิงกับฐานขอมูลอ่ืน 
เชนขอมูลโครงสรางทุติยภูมิ จากฐานขอมูลสคอป (SCOP) และฐานขอมูลแคช (CATH) ขอมูลยีน
ออนโทโลจี (Gene Ontology) เปนตน ลักษณะขอมูลของพีดีบีท่ีนํามาใชในงานวิจัยนี้ มีลักษณะดัง
ภาพท่ี 9 
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ภาพท่ี 9  แสดงตัวอยางรูปแบบขอมูลของฐานขอมูลพีดบีี (PDB format) 
 
3. ความรูเก่ียวกับการติดกันของคูลําดับอะมโิน (Residue Contact) และตารางเมตริกซคอนแทค

แมป (Contact Map Matrix) 
 

Residue Contact เปนการพิจารณาระยะหางระหวางคูลําดับกรดอะมิโนใดๆ บนโดเมน 3 
มิติ ซ่ึงบางกรณีพบวากรดอะมิโน 2 ตัวใดๆ เม่ือพิจารณาจากสายลําดับของโปรตีนหรือโครงสราง
ปฐมภูมิ (primary Structure) พบวาไมอยูติดกัน แตเม่ือนํามาพิจารณาบนโดเมน 3 มิติหรือ
โครงสรางตติยภูมิ (tertiary Structure) กลับพบวาอยูติดกัน แสดงดังภาพท่ี 10  
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ภาพท่ี 10  แสดงการติดกนัระหวางกรดอะมิโนบนโครงสรางตติยภูมิ แตไมอยูติดกนัเม่ือพิจารณา
บนโครงสรางระดับปฐมภูมิ 

 
ตารางเมตริกซคอนแทคแมปคือตารางเมตริกซท่ีมีขนาด NN ×  (เม่ือ N  คือความยาว

ของสายโปรตีน) โดยคาในตารางเมตริกซนั้น ไดมาจากการพิจารณา Residue Contact ของทุก
คูลําดับกรดอะมิโนในสายโปรตีน และเม่ือพิจารณารูปแบบท่ีปรากฎบนตารางเมตริกซคอนแทค
แมปจะพบวารูปแบบตางๆ สามารถบงช้ีไดวามีโครงสรางทุติยภูมิใดบางท่ีอยูติดกันบนโดเมน 3 มิติ 
ซ่ึงสามารถใชแสดงความสัมพันธของโครงสรางโปรตีนและนํามาใชในการวิเคราะหไดงาย 
 

สําหรับโปรตีนใดๆ ท่ีมีการคนพบโครงสราง 3 มิติแลว โดยกระบวนการ X-Ray 
Crystallographic หรือ NMR สามารถทราบลักษณะการติดกันระหวางกรดอะมิโนแตละคูจากการ
คํานวณระยะหางบนโดเมน 3 มิติ โดยพิจารณาจากตําแหนงพิกัด (coordinate) ของอะตอมอัลฟา-
คารบอน (α -Carbon) หรืออะตอมเบตา-คารบอน ( β -Carbon) ระหวางกรดอะมิโนแตละคู โดย
คํานวณไดดังสมการท่ี (1) 
         

jijiji rrrraa −=−= 2)(),(δ  (1) 

 
โดยท่ีสัญลักษณตางๆ แสดงดังตารางท่ี 2 
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ตารางท่ี 2  แสดงสัญลักษณและคําอธิบายสัญลักษณท่ีใชในสมการการคํานวณระยะหางระหวาง
กรดอะมิโนบนโดเมน 3 มิติ 

 
สัญลักษณ คําอธิบาย 

),( ji aaδ  คือ ระยะหางระหวางคูลําดับกรดอะมิโนแตละคูบนโดเมน 3 มิติ (หนวย 
Angstroms, °A) ซ่ึงคํานวณจากสมการ Euclidian Distance 

ir และ jr  คือ ตําแหนงพิกัดของอะตอม α -Carbon หรือ β -Carbon ของกรดอะมิโน ia  
และ ja ตามลําดับ 

 
หมายเหตุ สําหรับกรดอะมิโนไกลซีน (glycine)  จะพิจารณาตําแหนงพิกัด (coordinate) ของอะตอม 

α -Carbon สําหรับกรดอะมิโนชนิดอ่ืน พิจารณาตําแหนงพิกัดของอะตอม β -Carbon 
(CASP6, 2004) 

 

 
 

ภาพท่ี 11  แสดงตารางเมตริกซคอนแทคแมปของโปรตีน 2AMU (PDB code) 
 

ในการสรางตารางเมตริกซคอนแทคแมปนั้น คาท่ีอยูในตารางเมตริกซ NN ×  แสดงถึง
การติดกันของกรดอะมิโนแตละคูบนโดเมน 3 มิติ จากสมการท่ี (1) พบวา ถาคาระยะหางท่ีไดมีคา
นอยกวาหรือเทากับคาท่ีผูใชกําหนด (Threshold T ) แสดงวากรดอะมิโนคูนั้นถูกพิจารณาวาติดกัน 
แตถาคาระยะหางท่ีไดมีคามากกวาคาท่ีผูใชกําหนด นั่นคือกรดอะมิโนคูนั้นไมถูกพิจารณาวาติดกัน 
แสดงดังสมการท่ี (2) เนื่องจากเมตริกซ NN ×  นั้นเปนเมตริกซท่ีสมมาตร (แสดงดังภาพท่ี 11) 
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การพิจารณาตารางเมตริกซคอนแทคแมปจึงสามารถพิจารณาจากดานแนวทแยงมุมเพียงดานใดดาน
หนึ่งก็เพียงพอ 
 

0

1),(

=

=≤

ij

ijji

COtherwise

CthenTaaif δ
 (2) 

 
โดยท่ีสัญลักษณตางๆ แสดงดังตารางท่ี 3 

 
ตารางท่ี 3  แสดงสัญลักษณและคําอธิบายสัญลักษณท่ีใชในสมการการคํานวณคาในตารางเมตริกซ

คอนแทคแมป 
 
สัญลักษณ คําอธิบาย 

ijC  มีคาเทากับ 1 เม่ือกรดอะมิโนท่ีตําแหนง i  และ j  ติดกัน และ 
มีคาเทากับ 0 เม่ือกรดอะมิโนท่ีตําแหนง i  และ j  ไมติดกัน  

T  คือ คา Threshold ของระยะหางของคูกรดอะมิโนใดๆ บนโดเมน 3 มิติ ถูกกําหนด
โดยผูใชงาน 

 
4. วิธีการสืบคนรูปแบบและการจัดกลุมโครงสรางยอยในตารางเมตริกซคอนแทคแมป 
 

ในการสืบคนรูปแบบโครงสรางยอยในตารางเมตริกซคอนแทคแมปและทําการจัดกลุม
ตามโครงสรางยอยนั้น ในงานวิจัยนี้ไดประยุกตใชบางสวนของงานวิจัย (Yang et al., 2004) ซ่ึงเปน
งานวิจัยท่ีมีจุดมุงเนนการสืบคนความสัมพันธระหวางรูปแบบตางๆ ท่ีเกิดข้ึนบนตารางเมตริกซ
คอนแทคแมป เพื่อนําไปใชในการเปรียบเทียบหาความเหมือนระหวางโปรตีนได โดยประยุกตใช
ในข้ันตอนดังตอไปนี้ 
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4.1 การสืบคนรูปแบบยอยท่ีอยูติดและตอเนื่องกันมากท่ีสุด (Mining Sub-Structural 
Contacted Patterns, SSCP) 

 
เปนการสืบคนรูปแบบยอยท่ีมีการติดกันของกรดอะมิโนท่ีมีขอบเขตมากท่ีสุด เม่ือ

พิจารณาจากตารางเมตริกซ ดังภาพท่ี 12 โดยชองท่ีระบายสีดําในตารางเมตริกซ แทนการติดกันบน
โดเมน 3 มิติ หรือ ijC  มีคาเทากับ 1 นั่นเอง 
 

 
 

ภาพท่ี 12  แสดงบริเวณ SSCP (กรอบส่ีเหล่ียมกลางภาพดานบน) ของโปรตีน 2AMU (PDB code) 
 

4.2 การสกัดฟเจอรเพื่อใชเปนตัวแทนของ SSCP ในการจัดกลุมตามรูปแบบท่ีเกิดข้ึนใน
ตารางเมตริกซคอนแทคแมป 

 
ทําการสกัดฟเจอรจาก SSCP ท่ีสืบคนไดในหัวขอ 4.1 โดยฟเจอรดังกลาวมีอยู 6 

ฟเจอรดวยกัน ดังแสดงในตารางท่ี 4  
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ตารางท่ี 4  แสดงฟเจอรท่ีตองทําการสืบคนจาก SSCP 
 

ฟเจอร คําอธิบาย 
Height ความสูงของ SSCP 
Width ความกวางของ SSCP 
NumOnes จํานวนกรดอะมิโนท่ีอยูติดกันบนโดเมน 3 มิติ ท่ีอยูใน SSCP 
Angle มุมท่ีแสดงถึงการกระจายตัวของการติดกันของคูกรดอะมิโนโดเมน 3 มิติ 
xStdDev คาการกระจายตัวของการติดกันของคูกรดอะมิโนในแนวแกน X 
yStdDev คาการกระจายตัวของการติดกันของคูกรดอะมิโนในแนวแกน Y 

 

 
 

ภาพท่ี 13  แสดงตัวอยางของฟเจอรท่ีสืบคนไดจาก SSCP 
 
5. การเทียบเรียงกลุมของสายโปรตีน (Multiple Sequence Alignment, MSA) 
 

Multiple Sequence Alignment (MSA) ซ่ึงเปนเทคนิคท่ีพัฒนามาอยางตอเนื่องยาวนาน 
สวนใหญประยุกตใชในการเปรียบเทียบความเหมือนของสายโปรตีน หรือใชในการสืบคนโมทีฟ 
ยกตัวอยางเชน งานวิจัย Waterman et al. (1976) งานวิจัย Feng and Doolittle (1987) และงานวิจัย 
Barton (1990) เปนตน 
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ในการทํา MSA มีหลักการที่สําคัญคือการจัดเรียงลําดับสายโปรตีนของกลุมโปรตีนใหอยู
ในตําแหนงท่ีมีคาคะแนนความเหมือน (similarity) มากท่ีสุด โดยใชตารางคะแนนความเหมือน 
(similarity score table) ประเภทตางๆ เชน BLOSUM (Blocks of Amino Acid Substitution Matrix) 
(Henikoff and Henikoff, 1992) แสดงดังภาพท่ี 14 และ PAM (Dayhoff et al., 1978) แสดงดังภาพท่ี 
15 เขามาชวยในการคํานวณ โดยองคประกอบของตารางประเภทน้ีประกอบดวยคะแนนความ
เหมือนท่ีไดจากการจับคูกันของกรดอะมิโนแตละประเภทรวมทั้งแกป (gap) (ใชสัญลักษณ *) โดย
จากภาพท่ี 15 ไดคาคะแนนความเหมือนของกรดอะมิโน Y และ F เทากับ 7 คะแนน 
 

 
 

ภาพท่ี 14  แสดงเมตริกซการแทนท่ี (substitution matrices) ของกรดอะมิโนในสายวิวัฒนาการของ 
BLOSUM62 

 
ท่ีมา:  National Center for Biotechnology Information (NCBI). (2009)  
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ภาพท่ี 15  แสดงเมตริกซการแทนท่ี (substitution matrices) ของกรดอะมิโนในสายวิวัฒนาการของ 
PAM250 

 
ท่ีมา:  โปรแกรม BioEdit version 5.0.9 (Hall, 1999) 

 
ในการจัดเรียงลําดับสายโปรตีนของกลุมโปรตีนใหอยูในตําแหนงท่ีมีคาคะแนนความ

เหมือนมากท่ีสุดอธิบายไดจากตัวอยางในภาพท่ี 16 แสดงการจัดเรียงสายโปรตีนสายส้ัน 4 สายคือ 
NYLS, NKYLS, NFS, และ NFLS 
 

 
 

ภาพท่ี 16  การทํา Multiple Sequence Alignment ของสายโปรตีนสายส้ัน 4 สาย 
 

จากภาพท่ี 16 สัญลักษณ  หมายถึงบริเวณอนุรักษ โดยผลลัพธจากการทํา MSA ไดโม
ทีฟของกลุมโปรตีนคือ N-x(0,1)-[YF]-x(0,1)-S เปนลักษณะเฉพาะรวมกันของโปรตีนในกลุมนี้ 
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โดยรูปแบบสายลําดับท่ีไดมีช่ือเรียกหลากหลายตามวิธีไดมาท่ีแตกตางกันเชน consensus sequence 
(Taylor, 1986) ท่ีไดจาก global alignment หรือ motif ท่ีไดจาก local alignment  เปนตน 
 
6. วิธีการเรียนรู ซัพพอรตเวคเตอรแมชชนี (Support Vector Machine, SVM) 
 

ซัพพอรตเวคเตอรแมชชีน (Vapnik, 1995) เปนวิธีการเรียนรู (machine learning) ท่ีใชใน
งานวิจัยอยางแพรหลาย โดยจะสรางตัวจําแนกคลาสของขอมูลจากการเรียนรูคุณลักษณะของขอมูล
ในแตละคลาสตนแบบ โดยในหัวขอนี้จะกลาวถึงความรูพื้นฐานของ SVM และวิธีการตางๆ ท่ีใช
ในการสรางตัวจําแนกขอมูลแบบหลายคลาส (multi-class) เพื่อรองรับการจําแนกขอมูลสําหรับ
งานวิจัยนี้ 
 

6.1 พื้นฐานซัพพอรตเวคเตอรแมชชีน (Support Vector Machine) 
 

สมมติใหชุดขอมูล D  มีสมาชิกท้ังหมด N  ขอมูล โดยขอมูลแตละตัวอยูในรูปของ
เวคเตอร xr  ซ่ึงประกอบดวย p -dimension และสามารถจําแนกขอมูลใหอยูในคลาส 

}{ 1,1 −+∈ic  โดยท่ี },,1{ Ni K∈  ซ่ึงแบงขอมูลไดเปน 2 คลาสคือคลาสท่ีหนึ่ง (+1) และคลาสที่
สอง (-1) สามารถเขียนไดดังสมการท่ี (3) 
 

}}1,1{,},,,1{|),{( −+∈ℜ∈∈= i
p

iii cxNicxD r
K

r            (3) 
 
หลักการของ SVM จะพยายามแปลงขอมูลจากฟเจอรสเปซที่มีมิติ p ใหเปนฟเจอร

สเปซท่ีมีมิติท่ีสูงข้ึน (high-dimensional feature space) เพื่อใหขอมูลมีลักษณะเปนเชิงเสน (linear) 
โดยการโปรเจ็ค φ  ลงบนมิติท่ีสูงข้ึน H  แสดงเปน Hp aℜ:φ  เนื่องจากบางกรณีไมสามารถ
หาคาโปรเจ็ค φ  ท่ีชัดเจนได จึงใชเคอรเนลฟงกช่ัน (kernel function) )()(),( jiji xxxxK rrrr φφ ⋅=  
แทน จากนั้นทําการสรางไฮเปอรเพลน (hyperplane) ท่ีเหมาะสม เพื่อทําการแบงขอมูลออกเปน 2 
คลาส โดยใหมีขอบเขต (margin) ของขอมูลหางกันมากท่ีสุด จากภาพท่ี 17 จะไดวาเคอรเนล
ฟงกช่ัน ),( ji xxK rr  ทําการแปลงขอมูลใหอยูในรูปแบบเชิงเสนบนฟเจอรสเปซท่ีมีมิติสูงข้ึน และ
สมการในรูปท่ัวไปของ SVM สามารถเขียนไดเปน 
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⎟
⎠

⎞
⎜
⎝

⎛
+⋅= ∑

=

N

i
jiii bxxKysignxf

1
),()( rrr α             (4) 

 
โดยท่ีคาสัมประสิทธ์ิ iα  คือการหาคาท่ีมากท่ีสุดของสมการที่ (5) ซ่ึงเปนการ

แกปญหา Quadratic Programming (QP) 
 

∑∑∑
= ==

⋅⋅−
N

i
jiji

N

j
ji

N

i
i xxKyy

1 11
),(

2
1 rrααα    (5) 

 

โดยท่ี Ci ≤≤ α0  และ ∑
=

=
N

i
ii y

1
0α  เม่ือ ),,2,1( Ni K=  

 
จากสมการท่ี (5) จะไดวาคา C  คือพารามิเตอรท่ีใชเปรียบเทียบระหวางการแบง

ขอบเขตใหกวางท่ีสุดกับคาความถูกตองในการแบงขอมูล และเรียก jxr  วาเปน Support Vector เม่ือ 

0>iα  
 

 
 

ภาพท่ี 17  แสดงการแปลงขอมูลใหอยูในรูปแบบเชิงเสนบนฟเจอรสเปซท่ีมีมิติสูงข้ึน จากภาพ 
วงกลมสีดําแสดงขอมูลท่ีอยูในคลาสท่ีหนึ่ง และวงกลมสีขาวแสดงขอมูลท่ีอยูในคลาสท่ี
สอง วงกลมท่ีมีเสนลอมรอบจะแสดงซัพพอรตเวคเตอร (support vector) 
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สําหรับเคอรเนลฟงกช่ันท่ีนิยมใชในการแปลงฟเจอรสเปซใหอยูบนมิติท่ีสูงข้ึนมี 4 
ฟงกช่ันไดแก (1) Linear kernel (2) Polynomial kernel (3) Radial Basis Function (RBF) kernel 
และ (4) Sigmoid kernel ดังสมการท่ี 6, 7, 8 และ 9 ตามลําดับ 
 

jiji xxxxK rrrr
⋅=),(       (6) 

),2,1()(),( K
rrrr

=+⋅= dxxxxK d
jiji θ       (7) 

)exp(),(
2

jiji xxxxK rrrr
−−= γ     (8) 

])tanh[(),( cxxxxK jiji −⋅=
rrrr      (9) 

 
โดยท่ีสมการท่ี (8) 2/1 σγ =  และพารามิเตอร σ  คือคาความกวางของเคอรเนล 

ดังนั้นถา γ  มีคาตํ่า หรือ σ  มีคาสูง จะทําใหจําแนกคลาสของขอมูลไดดีข้ึน (สําหรับงานวิจัยนี้ใช 
RBF เปนเคอรเนลฟงกช่ัน) 

 
6.2 ซัพพอรตเวคเตอรแมชชีนสําหรับการจําแนกขอมูลแบบหลายคลาส (Multiclass 

Support Vector Machine) 
 

จากความรูพื้นฐานของซัพพอรตเวคเตอรแมชชีนท่ีกลาวขางตน เปนวิธีการในการ
จําแนกขอมูลแบบไบนารีคลาส สําหรับปญหาการจําแนกคลาสขอมูลออกเปน k  คลาสนั้น 
สามารถทําได 2 วิธีการไดแก (1) วิธี one versus-rest เปนการสรางตัวจําแนกคลาสของขอมูล
จํานวน k ตัว โดยแตละตัวจําแนกคลาสของขอมูล thi  เกิดจากการฝกสอนระบบ (train) ดวยขอมูล
ของคลาสนั้นใหเปนขอมูลของคลาสท่ีหนึ่งและขอมูลของคลาสท่ีเหลือรวมกันเปนขอมูลของคลาส
ท่ีสอง และ (2) วิธี one-versus-one เปนการฝกสอนระบบดวยขอมูลทีละ 2 คลาสไปเร่ือยๆ จนครบ
ทุกคู สุดทายแลวจะไดตัวจําแนกคลาสของขอมูลท้ังหมดจํานวน 2/)1( −kk  ตัว 
 
7. แบบจําลองฮิดเดนมารคอฟ (Hidden Markov Model, HMM) 
 

7.1 มารคอฟโพรเซส (Markov Process) 
 

เปนกระบวนการพิจารณาความนาจะเปนของการเกิดลําดับเหตุการณ ณ เวลาหนึ่ง t  
ซ่ึงข้ึนกับคาความนาจะเปนของการเกิดเหตุการณกอนหนา โดยมีสมมติฐานหลักในการสราง
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แบบจําลองไดแก ตองมีกลุมของสถานะ (state) ของส่ิงท่ีกําลังศึกษาท่ีมีจํานวนแนนอน N  สถานะ 
แทนดวย nSS ,,1 K  ความนาจะเปนของการเปล่ียนสถานะ (state) จากสถานะตนทาง i  ไปสถานะ
ปลายทาง j  แทนดวย ija  และสถานะปจจุบัน ณ เวลา t  แทนดวย tq  แตเนื่องจากคุณสมบัติของ
มารคอฟ (markov property) นิยามไววาความนาจะเปนของการเปลี่ยนสถานะไปยังปลายทาง j

ข้ึนกับความนาจะเปนของสถานะตนทาง i  เทานั้น ซ่ึงไมเกี่ยวของกับกระบวนการกอนหนาสถานะ 
i  ดังนั้นเราสามารถเขียนสมการคุณสมบัติของมารคอฟไดดังนี้ 
 

]|Pr[],,,|Pr[ )1()1(00)2()2()1()1( −−−−−− ======= tttttttttt SqSqSqSqSqSq K  (10) 
 

โดยท่ีคาความนาจะเปนของการเปล่ียนสถานะจากสถานะตนทาง i  ไปยังสถานะ
ปลายทาง j  ไดดังนี้ 

 
NjiSqSqa itjtij ≤≤=== − ,1,]|Pr[ )1(    (11) 

 

เม่ือ ,0≥ija 1
1

=∑
=

N

j
ija  

  
พิจารณาตัวอยางของการทอยเหรียญสองหนาคือหัวและกอยจํานวน 1 เหรียญ ดังนั้น

สถานะจึงมี 2 สถานะคือ หัว แทนดวย 1S  และกอย แทนดวย 2S  และมีคาความนาจะเปนของการ
เปล่ียนสถานะดังแสดงในภาพท่ี 18  
 

 
 

ภาพท่ี 18  แสดงมารคอฟโพรเซส (markov process) ของการทอยเหรียญสองหนาจํานวน 1 เหรียญ 
 



 

27

ดังนั้นคาความนาจะเปนของการเกิดเหตุการณท่ีเหรียญจะออก “หัว-หัว-กอย-หัว-กอย-
กอย-กอย” มีคาเปนเทาไรนั้น เราสามารถคํานวณไดโดยกําหนดใหเหตุการณท่ีเราสังเกต O  
(observe) ผานโมเดล M  (model) มีคาดังนี้  

 

]|Pr[)|Pr( 2221211 MSSSSSSSMO =        
]|Pr[]|Pr[]|Pr[]|Pr[]Pr[ 122112111 SSSSSSSSS ⋅⋅⋅⋅=  

         ]|Pr[]|Pr[ 2222 SSSS ⋅⋅  

2222122112111 aaaaaa ⋅⋅⋅⋅⋅⋅= π  
)6.0()6.0()2.0()4.0()2.0()8.0(1 ⋅⋅⋅⋅⋅⋅=  

310608.4 −×=  
 

โดยท่ี 1π  คือคาความนาจะเปนต้ังตนของสถานะ 1S  (initial state) มีคาคาเทากับ 1 
 

7.2 แบบจําลองฮิดเดนมารคอฟ (Hidden Markov Model, HMM) 
 

จะเห็นไดวามารคอฟโพรเซสนั้น เราสามารถสังเกตเหตุการณท่ีเกิดข้ึนในการเปล่ียน
สถานะไดอยางชัดเจน แตในบางกรณีเราไมสามารถสังเกตเห็นเหตุการณท่ีเกิดข้ึนในโพรเซสได 
ยกตัวอยางเชนการทอยเหรียญ 2 หนาไดแก หนาหัวและหนากอย จํานวน 2 เหรียญโดยแตละ
เหรียญมีความนาจะเปนในการออกหัวและกอยไมเทากันเรียกวามีไบแอส ในกรณีนี้สถานะ (state) 
คือเหรียญท่ี 1 และเหรียญท่ี 2 แทนดวย 1S  และ 2S  ตามลําดับ ผลลัพธจากการทอยเหรียญคือ หัว
หรือกอย แทนดวย H  และ T  ตามลําดับ สวนความนาจะเปนในการเปล่ียนสถานะและความนาจะ
เปนของการออกหัวหรือกอยของแตละเหรียญ แสดงดังภาพท่ี 19 ในท่ีนี้ส่ิงท่ีเราสังเกตคือลําดับ
เหตุการณของผลลัพธในการออกหัวและกอย ดังนั้นเราจะไมทราบลําดับในการเปล่ียนสถานะ 
(hidden) ซ่ึงลักษณะเชนนี้เองท่ีเรียกวาฮิดเดนมารคอฟโมเดล (Hidden Markov Model) ซ่ึงมี
สวนประกอบท่ีเกี่ยวของ 5 ตัว ดังตารางท่ี 5 
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ตารางท่ี 5  สัญลักษณของสวนประกอบของฮิดเดนมารคอฟโมเดล 
 
สัญลักษณ คําอธิบาย 

Q กลุมของสถานะ ),,,( 21 nSSS K  
V เอาทพุตของแตละสถานะ ),,,( 21 mvvv K  

)(iπ  คาความนาจะเปนเร่ิมตนของสถานะ iS  ท่ีเวลา 0=t  (initial state) 
A คาความนาจะเปนของการเปล่ียนสถานะ ija   

โดยท่ี ]|Pr[ )1( itjtij SqSqa === −  และ ija  ไมข้ึนกับสถานะของเวลากอนหนา 
1−t   (เปนคุณสมบัติของมารคอฟ) 

B คาความนาจะเปนของเอาทพุต )(kb j  
โดยท่ี ]|Pr[)( ttimeatSstateinttimeatvproducingkb jkj =   

 

 
 

ภาพท่ี 19  แสดงฮิดเดนมารคอฟโมเดลของการทอยเหรียญสองหนาท่ีมีไบแอส จํานวน 2 เหรียญ 
 

จากภาพท่ี 19 เราสามารถคํานวณหาคาความนาจะเปนของลําดับเหตุการณ “H-H-T-T-
T-T-H” ไดดังนี้ 
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ภาพท่ี 20  แสดงรูปแบบลําดับเหตุการณเอาทพุตท่ีไดจากการเปล่ียนสถานะ “S1 S1 S1 S2 S2 S1 
S1” 

 

คาความนาจะเปนของการเปล่ียนสถานะหาไดจาก 
 

025.0)(]Pr[ 11212212111111122111 ≈= aaaaaaSSSSSSSS π  
 
คาความนาจะเปนของการเกิดลําดับเหตุการณของเอาทพุต “H-H-T-T-T-T-H” หาได

จาก 
 

023.0
3
2

3
1

6
5

6
5

3
1

3
2

3
2)](|)Pr[( 1122111 ≈⋅⋅⋅⋅⋅⋅=SSSSSSSHHTTTTH  

 
คาความนาจะเปนของการเกิดลําดับเหตุการณเอาทพุต “H-H-T-T-T-T-H” และการ

เปล่ียนสถานะ “S1 S1 S1 S2 S2 S1 S1” เปนดังนี้ 
 

4
1122111 107.5)023.0()025.0()]()Pr[( −×≈⋅≈∧ SSSSSSSHHTTTTH  

 
ในการนําไปประยุกตใชงานน้ัน เราจะไมทราบลําดับของการเปล่ียนสถานะที่แทจริง

วาเปนอยางไร ดังนั้นใหทําการพิจารณาหาคาความนาจะเปนมากท่ีสุดของการเปล่ียนสถานะเพ่ือให
เกิดลําดับเหตุการณท่ีเอาทพุตท่ีกําลังสังเกตในโมเดลนั้น ดวยไดนามิกอัลกอริทึม (dynamic 
algorithm) ดังสมการท่ี (12) 

 
]),,,,|,,,max(Pr[ 2121 ModelOOOSSS TT KK       (12) 
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7.3 โพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดล (Profile Hidden Markov Model, Profile HMM) 
 

เปนการนําโพรไฟลท่ีเกิดจากการเทียบเรียงสายโปรตีน (alignment) เขาเปนอินพุตของ
ฮิดเดนมารคอฟโมเดลแทนขอมูลดิบ ซ่ึงตําแหนงของกรดอะมิโนท่ีไดหลังจากการเทียบเรียงแลว
นั้นจะเกิดตําแหนงท่ีเรียกวาบริเวณอนุรักษ (conserve region) ซ่ึงเปนตําแหนงท่ีบงช้ีความสัมพันธ
ทางชีววิทยาระหวางชุดของสายโปรตีน โพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลนี้ถูกพัฒนาข้ึนโดย Krong 
et al. ในป 1994 หลักการคือตําแหนงคอลัมนท่ีไดหลังจากการเทียบเรียงสายโปรตีน (consensus 
column) นั้น จะถูกใชเปนสถานะท่ีเรียกวาสถานะท่ีตรงกัน (match state) คาความนาจะเปนของการ
เปล่ียนสถานะจากตําแหนงไปยังอีกตําแหนงหนึ่งมีคาเทากับ 1 และทุก match state นั้นจะตองมีคา
ความนาจะเปนของการเกิดเอาทพุต ซ่ึงไดมาจากการคํานวณคาความถ่ีท่ีปรากฎข้ึนของกรดอะมิโน
ท่ีตําแหนงนั้น ตัวอยางโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลอยางงายแสดงดังภาพท่ี 21 และ 22  
 

 
 

ภาพท่ี 21  แสดงโพรไฟลท่ีไดจากการเทียบเรียงสายโปรตีน 4 สาย 
 

 
 

ภาพท่ี 22  แสดงโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลอยางงาย 
 

คุณสมบัติท่ีสําคัญของฮิดเดนมารคอฟโมเดลคือการเพิ่มหรือลบสถานะของการเกิด
ลําดับเหตุการณ ให  jI  แทนการเพ่ิมสถานะหลังคอมลัมนท่ี j  ซ่ึงก็คือการยอมใหมีแก็ป (gap) ได
นั่นเอง สวนการลบสถานะนั้นแทนไดดวย jD  ดังภาพท่ี 23 
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ภาพท่ี 23  แสดงโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลท่ีมีสถานะเพ่ิม (insert) และลบ (delete) โดย
ส่ีเหล่ียมโคงมนคือสถานะของคอลัมนท่ีเปนบริวณอนุรักษ ส่ีเหล่ียมขาวหลามตัดคือ
สถานะเพิ่ม และวงกลมคือสถานะลบ 

 

พิจารณาตัวอยางท่ีมีความซับซอนมากข้ึน โดยภาพท่ี 24 คือโพรไฟลท่ีไดจากการเทียบ
เรียงสายโปรตีน 7 เสน จะเห็นไดโพรไฟลดังกลาวจะมีท้ังสถานะเพ่ิมและลบอยูดวย 
 

 
 

ภาพท่ี 24  แสดงโพรไฟลท่ีไดจากการเทียบเรียงสายโปรตีน 7 สาย 
 

หลักในการสรางแบบจําลองน้ัน ส่ิงแรกท่ีตองพิจารณาคือสถานะแตละสถานะมี
อะไรบาง วิธีการพื้นฐานคือใหพิจารณาตําแหนงท่ีมีกรดอะมิโนอยูอยางนอยเกินคร่ึงหนึ่งของ
จํานวนสายโปรตีนใหเปน match state ดังนั้นจะไดวา match state คือตําแหนงท่ี 1, 2, 3, 6, 7, 8, 9 
และ 10 ข้ันตอนถัดมาคือคํานวณหาคาความนาจะเปนของเอาทพุตในแตละ match state กําหนดให 

Mib คือคาความคาความนาจะเปนของเอาทพุตท่ีตําแหนง i  ดังนั้นจากตัวอยางสามารถหา 1Mb  
(ตําแหนงท่ี 1) ไดดังนี้  
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7
5

1 =VbM  

7
1

1 =FbM  

7
1

1 =IbM  

 
สําหรับในกรณีท่ีคาความนาจะเปนของเอาทพุตมีคาเปน 0 นั้น จะสงผลตอการ

คํานวณหาคาความนาจะเปนของลําดับเหตุการณท่ีเกิดข้ึนท้ังหมด ดังนั้นใหทําการแทนคาคาความ
นาจะเปนของเอาทพุตท่ีมีคาเปน 0 ดวยคาท่ีเล็กมากๆ 1 คา ซ่ึงวิธีนี้เรียกวากฎ add-one (add-one 
rule) จากวิธีการดังกลาวสามารถคํานวณคาความนาจะเปนของเอาทพุตไดใหมดังนี้ (คาท่ีบวกเพิ่ม

คือ 
20
1 ) 

 

27
6

207
15

1 =
+
+

=VbM  

27
2

207
11

1 =
+
+

=FbM  

27
2

207
11

1 =
+
+

=IbM  

27
1

207
10

=
+
+

=elseall  

 
การคํานวณคาความนาจะเปนของการเปล่ียนสถานะ (transition) ija  จากสถานะ i  ไป

ยังสถานะ j  สามารถคํานวณไดดังนี้ 
 

 
 

จากตัวอยางสามารถคํานวณคาความนาจะเปนของการเปล่ียนสถานะจากตําแหนงท่ี 1 
ไปตําแหนงท่ี 2 ไดเปน (สมมติวามีตําแหนงสถานะท่ี 2 และ 3 เปนการลบสถานะ และสถานะท่ี 4 
เปนตนไปเปนการเพิ่มสถานะ) 
 
 

ความถ่ีในการเปล่ียนสถานะจาก i  ไปยังสถานะ j  
ความถ่ีในการเปล่ียนสถานะจาก i  ไปยังสถานะอ่ืนทุกสถานะ 
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7
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21 =MMa  
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11 =DMa  

7
0

11 =IMa  

 
จะเห็นไดวาการเปล่ียนสถานะน้ีมีแกปเทากับ 1 อยางไรก็ตามคาความนาจะเปนของ

การเปล่ียนสถานะควรมีคามากกวา 0 ดังนั้น เราจึงใชกฎ add-one กับคาความนาจะเปนของการ

เปล่ียนสถานะเชนเดียวกัน ซ่ึงไดผลลัพธดังนี้ (คาท่ีบวกเพิ่มคือ 
3
1 ) 

 

10
7

37
16

21 =
+
+

=MMa  

10
2
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11
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+
+

=DMa  

10
1

37
10

11 =
+
+
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ในข้ันตอนการเลือกสถานะที่ทําใหเกิดลําดับเหตุการณท่ีเราสังเกตนั้น ใชการพิจารณา

คาความนาจะเปนมากท่ีสุดของการเปล่ียนสถานะเพ่ือใหเกิดลําดับเหตุการณท่ีเราสังเกตในโมเดล
นั้น ซ่ึงกลาวไวแลวในสมการท่ี (12) ขางตน 

 
สําหรับงานวิจัยนี้ใชซอฟตแวรเพื่อสรางโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลท่ีช่ือวา 

HMMER (Eddy, 1998) version 2.3.2 ในซอฟตแวร HMMER นี้จะมีฟงกช่ันท่ีงานวิจัยนี้เกี่ยวของ
อยูดวยกัน 3 สวนดวยกันไดแก สวนแรกคือ hmmbuild เปนการสรางโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟ
โมเดลจากเอาทพุตของการเทียบเรียงสายโปรตีน (multiple sequence alignment, MSA) สวนท่ีสอง
คือ hmmcalibrate เปนการปรับแตงโมเดลใหมีประสิทธิภาพมากข้ึน และสวนท่ีสามคือ hmmsearch 
เปนการคนหาความคลายคลึงกันของสายโปรตีนท่ีสนใจกับฐานขอมูลท่ีสรางข้ึนดวย hmmbuild 
โดยคาผลลัพธท่ีไดจะอยูในรูปของคะแนนความเหมือน (score) และคาความคลาดเคล่ือน (e-value) 
ซ่ึงงานวิจัยนี้ พิจารณาความคลายคลึงกันของสายโปรตีนกับฐานขอมูลจากคา e-value เปนสําคัญ 
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8. การแบงกลุมขอมูล (Data Clustering) 
 

การแบงกลุมขอมูล (Data Clustering) เปนศาสตรแขนงหนึ่งทางเดตาไมนนิ่ง (Data 
Mining) เปนวิธีการแบงกลุมขอมูลโดยไมอาศัยตัวอยางในการเรียนรู (unsupervised learning) โดย
จะทําการแบงกลุมขอมูลออกเปนกลุมยอยๆ เรียกวาคลัสเตอร (cluster) โดยพิจาราณาจากความ
คลายคลึงกันของขอมูลเปนเกณฑหลักในการแบงกลุมขอมูล ดังนั้นกลุมขอมูลท่ีมีลักษณะคลายคลึง
กันจะถูกจัดใหอยูในกลุมเดียวกัน และขอมูลท่ีมีลักษณะแตกตางกันจะถูกจัดไวตางกลุมกัน วิธีการ
แบงกลุมนี้มีประโยชนอยางมากในการวิเคราะหความสัมพันธกันของชุดขอมูล เทคนิคการแบงกลุม
ในปจจุบันมีหลากหลายเทคนิค แตท่ีใชกันแพรหลายไดแก การแบงกลุมแบบพารทิช่ัน (partition 
based) การแบงกลุมแบบใชความหนาแนน (density based) การแบงกลุมโดยใชกริด (grid based) 
และการแบงกลุมแบบมีลําดับช้ัน (hierarchical based) ซ่ึงในงานวิจัยนี้ใชวิธีการแบงกลุมแบบมี
ลําดับช้ัน ดวยอัลกอริทึม Self Organization Map (SOM) ซ่ึงจะกลาวถึงรายละเอียดในสวนถัดไป 

 
8.1 พื้นฐานวิธีการแบงกลุมแบบมีลําดับช้ัน (Hierarchical methods) 

 
วิธีการแบงกลุมแบบมีลําดับช้ันนี้ มีลักษณะการทํางานคลายโครงสรางตนไม ซ่ึงแบง

ออกเปนสองประเภทตามลําดับการทํางานคือ การแบงกลุมแบบลางข้ึนบน (agglomerative 
hierarchical clustering) และการแบงกลุมจากบนลงลาง (divisive hierarchical clustering)  

 
การแบงกลุมแบบลางข้ึนบน (agglomerative hierarchical clustering) เร่ิมดวยการให

ขอมูลทุกตัวอยูตางกลุมกัน ในแตละลําดับช้ันจะทําการรวมกลุมท่ีมีความคลายคลึงกันมากท่ีสุดเขา
ดวยกันเกิดเปนกลุมขอมูลท่ีใหญข้ึนเร่ือยๆ 
 

การแบงกลุมจากบนลงลาง (divisive hierarchical clustering) มีแนวทางสลับกับแบบ
ลางข้ึนบน โดยเร่ิมจากการใหขอมูลทุกตัวอยูในกลุมเดียวกัน จากนั้นจึงหาคูของขอมูลท่ีมีความ
แตกตางกันมากท่ีสุดภายในกลุม แลวจึงแยกขอมูลท้ังคูใหอยูตางกลุมกัน ขอมูลท่ีเหลือจะถูกจัดให
อยูในกลุมท่ีใหความคลายคลึงมากท่ีสุด กลุมขอมูลท่ีไดในแตละลําดับช้ันจะมีขนาดเล็กลงเร่ือยๆ 
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ภาพท่ี 25  แสดงลักษณะการแบงกลุมขอมูลแบบมีลําดับช้ัน 
 

ขอดีของการแบงกลุมดวยแบบลําดับช้ันคือ ไมตองกําหนดจํานวนกลุมท่ีต้ังแตเร่ิม
ทํางานเราสามารถหยุดการทํางานไดเม่ือเห็นวาไดคุณภาพ หรือจํานวนกลุมตามท่ีตองการแลว และ
ยังใหความถูกตองสูงเนื่องจากในแยกกลุมหรือรวมกลุมจะตองมีการคํานวณคาความคลายคลึง
ระหวางกลุมยอยทุกคูท่ีเปนไปได แลวจึงเลือกคูของกลุมท่ีดีท่ีสุดในการรวมหรือแยกกลุม แตมีผล
ทําใหใชเวลาในการทํางานสูงข้ึนตามไปดวย 
 

8.2 Self Organizing Map (SOM) 
 

SOM (Kohonen, 1982) เปนเทคนิคหนึ่งทางดานโครงขายประสาทเทียม (artificial 
neuron network) เดิมทีถูกใชในขอบขายของงานการรูจําเสียง (speech recognition) ตอมาได
นํามาใชในงานจัดกลุมขอมูล (clustering) ท่ีมีความซับซอนหรือหลายมิติ ผลลัพธท่ีไดจากการจัดจัด
กลุมแสดงในลักษณะของกริด (grid) หลักการของ SOM นั้น จะทําการลดมิติหรือลดความซับซอน
ของขอมูลหลายมิติใหอยูในรูปท่ีเขาใจไดงาย เชน 1 หรือ 2 มิติ โดยแสดงดวยคาความคลายคลึงกัน
ระหวางกลุมขอมูล  
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สมมติใหกลุมตัวอยางขอมูลสีเปนดังภาพท่ี 26 สามารถเขียนแทนไดดวยเวคเตอร
จํานวนจริง (real vector) nRtx ∈)(  โดยท่ี t  คืออินเด็กซของสมาชิกกลุมตัวอยาง โหนด i  แตละ
โหนดบนแมป (map) ประกอบดวยเวคเตอรโมเดล (vector model) n

i Rtm ∈)(  ซ่ึงมีจํานวนแอทริ
บิวตของคาถวงน้ําหนัก (weight) เทากับจํานวนฟเจอรแอทริบิวตของอินพุต )(tx  แตละตัว สังเกต
วาจํานวนแมปโหนดก็คือจํานวนกลุมเอาทพุตมากท่ีสุดนั่นเอง (จากภาพท่ี 26 ขอมูลอินพุตมี 3 
ฟเจอรแอทริบิวต คือสีแดง-สีเขียว-สีน้ําเงิน) โครงสรางพื้นฐานของ SOM แสดงดังภาพท่ี 27 
 

 
 

ภาพท่ี 26  แสดงกลุมขอมูลตัวอยางของแมสี 
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ภาพท่ี 27  แสดงโครงสรางพื้นฐานของ SOM โดยแตละโหนด (วงกลมเรียงตอกันบนกริด) เรียกวา
แมปโหนด (map node)   ซ่ึงมีจํานวนแอทริบิวตของคาถวงน้ําหนัก (weight) เทากับ
ฟเจอรแอทริบิวตของอินพุต สวนบริเวณหมายเลข (1) คือโหนดท่ีมีคาใกลเคียงกับโหนด
อินพุต   มากท่ีสุด (best matching unit, BMU) เรียกวาวินนิ่งโหนด (wining node)   และ
บริเวณท่ี (2) คือโหนดเพื่อนบานของวินนิ่งโหนด 

 
ท่ีมา:  mlab.taik.fi/~timo/som/thesis-som.html (2009) 
 

อัลกอริทึมพื้นฐานของ SOM มีอยู 5 ข้ันตอนไดแก 
 

ข้ันตอนท่ีหนึ่ง กําหนดคาเร่ิมตนใหกับแอทริบิวตของคาถวงน้ําหนัก (weight) ของทุก
แมปโหนดดวยวิธีการสุม (random)  

 
ข้ันตอนท่ีสอง หาวินนิ่งโหนดสําหรับอินพุต )(tx  โดยทําการเปรียบเทียบคาระยะหาง

ระหวางอินพุต )(tx  กับแมปโหนด im  ทุกโหนด ดวยสมการยูคลีเดียนดิสแทน (Euclidean 
distance) และเลือกโหนดท่ีมีระยะหางนอยสุดเปนวินนิ่งโหนด เม่ือกําหนดใหเมตริกซอินพุตแทน
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ดวย ],,,[ 21 kxxxX K=  เม่ือ k  คือจํานวนอินพุตท้ังหมด สวนเมตริกซคาถวงน้ําหนักของแมป
โหนดแทนดวย ],,,[ 21 immmM K=  เม่ือ i  คือจํานวนแมปโหนดท้ังหมด ),,2,1( ni K=

ดังนั้นวินนิ่งโหนดหาไดจากสมการดังนี้ 
 

),,2,1(,MINnodeWining ktmx it K=−=          (13) 
 

ข้ันตอนท่ีสาม หาโหนดเพ่ือนบาน (neighbor node) ของวินนิ่งโหนดวามีโหนดใดบาง 
โดยท่ัวไปโครงสรางแมปนั้นมีอยูดวยกัน 3 แบบไดแก แบบเชิงเสน (linear) แบบสีเหล่ียม 
(rectangular) และแบบหกเหล่ียม (hexagonal) ซ่ึงจะมีผลตอจํานวนของโหนดเพื่อนบานเชน 
โครงสรางแบบเชิงเสน จะมีโหนดเพื่อนบาน 2 โหนด ในขณะท่ีโครงสรางแบบส่ีเหล่ียม จะมีโหนด
เพื่อนบาน 8 โหนด และโครงสรางแบบหกเหล่ียมจะมีโหนดเพื่อนบาน 6 โหนด เปนตน แสดงดัง
ภาพท่ี 28 

 

 
 

ภาพท่ี 28  แสดงโครงสรางท่ัวไปของ SOM โดยดานบนคือโครงสรางแบบเชิงเสน (linear) ดานลาง
ซายคือโครงสรางแบบส่ีเหล่ียม และดานลางขวาคือโครงสรางแบบหกเหล่ียม 

 
ท่ีมา:  www.cs.buu.ac.th/~prawit/ai (2009) 
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ข้ันตอนท่ีส่ี ทําการปรับคาถวงน้ําหนักของทุกแอทริบิวตในแมปโหนดของวินนิ่ง
โหนด และโหนดเพื่อนบาน ดวยสมการดังตอไปนี้ 
 

)]()()[()()1( tmtxthtmtm iciii −+=+              (14) 
 

โดยท่ี )(thci  คือ neighbourhood function ดังสมการตอไปนี้ 
 

)(2
exp()( 2

2

t
rr

th ic
ci σ

α
−

−⋅=     (15) 

 
โดยท่ี คา )(tα  คือ learning rate function คา )(tσ  คือ เคอรเนลฟงกช่ัน (kernel width 

function) และ 2
ic rr −  คือระยะหางระหวางวินนิ่งโหนด c  และโหนดท่ีกําลังพิจารณา i  

 
ข้ันตอนท่ีหา ทําซํ้าในข้ันตอนท่ีสอง สําหรับอินพุตใหม )1( +tx  

 
ขอดีของการจัดกลุมขอมูลดวย SOM คือโครงสรางและข้ันตอนการทํางานของ SOM 

นั้นไมซับซอน สามารถทําความเขาใจไดโดยงาย และสามารถจัดกลุมขอมูลท่ีมีความซับซอนหรือมี
หลายมิติไดดี 

 
ขอเสียของการจัดกลุมขอมูลดวย SOM คือการทํางานคอนขางชา เนื่องจากในข้ันตอน

การหาวินนิ่งโหนดน้ัน จําเปนตองทําการคํานวณระยะหางระหวางอินพุตกับแมปโหนดทุกโหนด 
ดังนั้นยิ่งจํานวนแมปโหนดยิ่งมากจําทําใหใชเวลานานข้ึน 
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งานวิจัยท่ีเก่ียวของ 

 
ในวิทยานิพนธฉบับนี้ ไดจําแนกงานวิจัยท่ีเกี่ยวของกับระบบจําแนกประเภทเอนไซมเปน

กลุมหลัก 3 กลุมตามวิธีการที่ใชในงานวิจัยไดแก (1) การเปรียบเทียบความเหมือนของลําดับกรดอะ
มิโนในสายโปรตีน (homology-based approach) (2) การพิจารณาสวนยอยของสายโปรตีน 
(subsequence-based approach) และ (3) การสรางตัวแทนสายโปรตีนหรือฟเจอร (feature-based 
approach) ซ่ึงมีรายละเอียดดงัตอไปนี้ 
 
1. ระบบจําแนกประเภทเอนไซมโดยเปรียบเทียบความเหมือนของลําดับกรดอะมิโนในสายโปรตีน 

(Homology-based approach) 
 

สมมติฐานของวิธีการนี้คือ เอนไซมท่ีมีลําดับของกรดอะมิโนหรือโครงสรางปฐมภูมิท่ี
คลายคลึงกัน (homology) จะมีฟงกช่ันท่ีเหมือนกัน วิธีการทํานายฟงกช่ันลักษณะนี้ เร่ิมจากมี
เอนไซมตนแบบท่ีทราบฟงกช่ันแลว จากนั้นทําการพิจารณาเอนไซมใหมท่ีตองการทราบฟงกช่ันวา
มีโครงสรางปฐมภูมิคลายคลึงกับเอนไซมตนแบบตัวใดมากท่ีสุด ก็จะทํานายไดวามีฟงกช่ันการ
ทํางานเหมือนกับเอนไซมตนแบบตัวนั้นนั่นเอง สําหรับวิธีการพิจารณาความคลายคลึงของ
โครงสรางปฐมภูมินั้นใชวิธีการที่เปนท่ีนิยมเชน BLAST (Altschul et al., 1990) PSI-BLAST 
(Altschul et al., 1997) FASTA (Lipman and Pearson, 1985) และ HMM (Eddy, 1998) เปนตน 
ตัวอยางงานวิจัยท่ีใชวิธีการนี้ไดแก GeneQuiz (Andrade, 1999) PEDANT (Riley et al., 2005) และ 
Auto-FACT (Koski et al., 2005) เปนตน นอกจากนี้ไดมีการพัฒนาวิธีการขางตน (Xie et al., 2002; 
Abascal and Valencia, 2003; Sasson et al., 2006) โดยพยายามจัดกลุมเอนไซมตนแบบที่มีคาความ
เหมือนใกลเคียงกัน จากนั้นการสืบคนตัวแทนกลุม และนําไปสรางเปนโมเดลทํานายฟงกช่ัน 
สําหรับในการทํานายฟงกช่ันเอนไซมทําไดโดย นําเอนไซมท่ีไมทราบฟงกช่ันนั้นไปสืบคนใน
โมเดลและถามีบางสวนตรงกับตัวแทนกลุมใดของเอนไซมตนแบบ จะไดวามีฟงกช่ันการทํางาน
ตามเอนไซมกลุมตนแบบนั้น ดังภาพท่ี 29 
 



 

41

 
 
ภาพท่ี 29  แสดงไดอะแกรมวิธีการสรางโมเดลทํานายฟงกช่ันดวยวิธีการ homology-based ท่ีมีการ

ปรับเปล่ียนวิธีการบางสวน 
 
ท่ีมา:  Computational Approaches for Protein Function Prediction: A Survey (Pandy, Kumar and 

Steinbach, 2006) 
 

ขอดีของการทํานายฟงกช่ันของเอนไซมดวยวิธีการนี้คือเปนวิธีการท่ีงายและใหความ
ถูกตองสูงสําหรับสายโปรตีนท่ีมีคาความเหมือนระหวางสายโปรตีนสูงๆ (pairwise sequence 
similarity) ยกตัวอยางเชนในงานวิจัยของ Tian et al. (2004) กลาววาสายโปรตีนท่ีไมทราบฟงกช่ัน
ท่ีมีคาความเหมือนกันระหวางสายโปรตีนตนแบบ เฉล่ียประมาณ 60% นั้น จะใหคาความถูกตอง
ของการทํานายฟงกช่ันไดสูงถึง 90% เปนตน 

 
ขอเสียของการทํานายฟงกช่ันของเอนไซมดวยวิธีการนี้คือคาความถูกตองของการทํานาย

จะลดลงมากเม่ือคาความเหมือนระหวางสายโปรตีนตนแบบกับสายโปรตีนท่ีตองการทราบฟงกช่ัน
นั้นมีคานอยกวา 30% (Emanuelsson et al., 2007; Chou and Shen, 2008)  
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2. ระบบจําแนกประเภทเอนไซมโดยพิจารณาสวนยอยของสายโปรตีน (Subsequence-based 
approach) 

 
เนื่องจากการทํางานของเอนไซมนั้นเกิดข้ึนจากสวนยอยบางสวนของลําดับกรดอะมิโนใน

สายโปรตีนเทานั้น ดังนั้นวิธีการนี้จึงพยายามหาสวนยอยของสายโปรตีนท่ีมีความสําคัญตอการเกิด
ฟงกช่ัน โดยสวนยอยท่ีสําคัญนั้นไดแกสวนท่ีเรียกวา (1.) โมทีฟ (motif) เปนบริเวณสวนยอยของ
สายโปรตีนท่ีมีตําแหนงบางตําแหนงรวมกัน (conserved) เพื่อบงช้ีวาเปนเอนไซมในกลุมตระกูล
หรือแฟมิลีเดียวกัน (Bork and Koonin, 1996) นอกจากนี้บริเวณสวนยอยดังกลาวอาจเปนบริเวณจับ 
(binding site) ในการเกิดปฏิกิริยาเคมีกับสารตั้งตน หรืออาจเปนบริเวณท่ีมีการติดกัน (interaction) 
ระหวางโปรตีน ซ่ึงบริเวณดังกลาวเปนขอมูลท่ีมีประโยชนมากตอการทํานายฟงกช่ันของเอนไซม 
(Bork and Koonin, 1996; Huang and Brutlag, 2001) (2.) โดเมน (Domain) สืบเนื่องจากสมมติฐาน
ท่ีวาฟงกช่ันหลายๆ ฟงกช่ัน เกิดจากบริเวณสวนยอยของเอนไซมมีโครงสรางและฟงกช่ันท่ีแตกตาง
กัน (Servant et al., 2002) บริเวณดังกลาวนั้นเรียกวา ฟงกช่ันโดเมน (function domain) กลาวคือ
ฟงกช่ันของเอนไซมนั้นเกิดจากการรวมตัวของฟงกช่ันยอยๆ ของแตละโดเมนนั่นเอง 

 
จากขางตนจะเห็นไดวา โมทีฟ หรือโดเมน นั้นเปนสวนท่ีสําคัญท่ีสามารถบงช้ีฟงกช่ันการ

ทํางานของเอนไซมได งานวิจัยที่ใชวิธีการนี้ไดแกงานวิจัยของ Hannenhalli and Russell (2000) ได
พัฒนาวิธีการสืบคนและระบุบริเวณสวนยอยของสายโปรตีนท่ีสามารถแบงแยกคลาสของเอนไซม
ไดดีท่ีสุด โดยเร่ิมจากทําการระบุตําแหนงของบริเวณอนุรักษ ซ่ึงไดจากการเทียบเรียงสายโปรตีน
ทุกสาย (multiple sequence alignment) ในกลุมแฟมิลีเดียวกัน จากนั้นทําการคํานวณคา
ความสัมพันธของเอ็นโทรป (relative entropy) ในแตละตําแหนงของกรดอะมิโนท่ีอยูในแฟมิลี
เดียวกัน บริเวณท่ีมีคาความสัมพันธของเอ็นโทรปรวมกันมากท่ีสุด จะเปนบริเวณท่ีสามารถ
แบงแยกคลาสของเอนไซมไดดีท่ีสุด จากน้ันนํามาเปนฟเจอรใหกับฮิดเดนมารคอฟโมเดลเพ่ือสราง
เปนโมเดลจําแนกประเภทเอนไซม งานวิจัยของ Blekas et al. (2005) ใชโมทีฟจากฐานขอมูล 
PROSITE (Hulo, 2006) ซ่ึงไดจากการทดสอบโดยผูเช่ียวชาญ และโมทีฟท่ีไดจากการสืบคนดวย
อัลกอริทึม MEME (Bailey et al., 1999) เปนฟเจอรในการสรางโมเดลจําแนกประเภทเอนไซมดวย 
นิวรอน เน็ทเวิรค (neuron network) งานวิจัยของ Ben-Hur and Brutlag (2005) ใชการพิจารณา
ความถ่ีของการปรากฎโมทีฟแตละตัวในสายโปรตีนเปนตัวแทนสายโปรตีนและสรางเปนฟเจอร
เวคเตอรนําเขาอัลกอริทึมวิธีเรียนรู ซัพพอรตเวคเตอรแมชชีน งานวิจัยของ Schug et al. (2002) เปน
งานวิจัยแรกท่ีเร่ิมมีการนําโดเมนมาใชในการทํานายฟงกช่ัน ในงานวิจัยนี้ทําการสกัดโดเมนจาก



 

43

ฐานขอมูลโปรดอม (ProDom) (Servant et al., 2002) และฐานขอมูลซีดีดี (Conserved Domain 
Database, CDD) (Marchler-Bauer et al. 2005) จากนั้นสรางโมเดลโดยใชการสืบคนดวยอัลกอริทึม 
BLAST งานวิจัย WILMA (Prlic et al., 2004) ใชโดเมนจากฐานขอมูล PROSITE และ Pfam 
(Sonnhammer et al., 1997) และ PRINTS (Attwood et al., 2003) สวนวิธีการทํานายฟงกช่ันใช
วิธีการสืบคนรวมกันระหวางหลายอัลกอริทึม (ensemble) ไดแก RPS-BLAST (Altschul et al. 
1997) PROSITE scans และ Finger-PRINTScan (Scordis et al., 1999) เปนตน 

 
ขอดีของการทํานายฟงกช่ันของเอนไซมดวยวิธีการน้ีคือสวนยอยของลําดับกรดอะมิโนท่ี

ไดจากโมทีฟหรือโดเมนนั้น มีความสัมพันธกับโครงสรางโปรตีนท่ีทําใหเกิดฟงกช่ันการทํางาน
เฉพาะอยาง ซ่ึงเปนบริเวณท่ีสามารถบงบอกฟงกช่ันของเอนไซมไดเปนอยางดี 

 
ขอเสียของการทํานายฟงกช่ันของเอนไซมดวยวิธีการนี้คือการนิยามสวยยอยของลําดับ

กรดอะมิโนวาเปนโมทีฟหรือโดเมนนั้นยังมีความคลาดเคล่ือนอยู และการใชโมทีฟหรือโดเมนเปน
ตัวแทนสายโปรตีนนั้น ในบางกรณีอาจยังไมเพียงพอท่ีจะใชเปนตัวแทนสายโปรตีนท้ังเสนได 
 
3. ระบบจําแนกประเภทเอนไซมโดยการสรางตัวแทนสายโปรตีนหรือฟเจอร (Feature-based 

approach) 
 

เปนการแปลงขอมูลปฐมภูมิใหอยูในรูปแบบฟเจอรเวคเตอรซ่ึงสามารถใชเปนตัวแทนสาย
โปรตีนได โดยฟเจอรแตละตัวอาจเปนขอมูลเกี่ยวกับชีววิทยาหรือชีวเคมี หรือเปนชุดของกรดอะมิ
โนท่ีเกิดข้ึนบอย (frequent item set) จากนั้นจึงนําฟเจอรเวคเตอรดังกลาวมาสรางโมเดลจําแนก
ประเภทโดยใชอัลกอริทึมเรียนรูไดแก ซัพพอรเวคเตอรแมชชีน (SVM) นิวรอนเน็ตเวิรค (Neuron 
Network) เนอีฟเบย (Naïve Bayesian) หรือซี 4.5 (C4.5) เปนตน  

 
งานวิจัยท่ีใชวิธีการสรางตัวแทนสายโปรตีนหรือฟเจอรไดแก งานวิจัย SVM-Prot (Cai et 

al., 2003) ทําการสรางตัวแทนสายโปรตีนโดยพิจารณาคุณสมบัติของกรดอะมิโน เชนแรงวัลเดอร
วาวล การมีข้ัวไมมีข้ัว การมีประจุไมมีประจุ และแรงตึงผิวของกรดอะมิโน งานวิจัย CD (Chou and 
Elrod, 2003) ทําการพิจารณาความถ่ีของการปรากฎของลําดับกรดอะมิโนในสายโปรตีน งานวิจัย 
CDA (Chou, 2005) เปนการพิจารณาคุณสมัติทางเคมีรวมกับพิจารณาความถ่ีของการปรากฎของ
กรดอะมิโน และสรางโมเดลจําแนกประเภทดวยโคแวเรียนดิสคริมิแนนท งานวิจัยของ Zhou et al. 
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(2007) ใชวิธีการสกัดฟเจอรเชนเดียวกับงานวิจัย CDA แตตางกันตรงท่ีสรางโมเดลจําแนกประเภท
ดวยอัลกอริทึมเรียนรู ซัพพอรตเวคเตอรแมชชีน งานวิจัยของ King et al. (2000) สรางฟเจอร
เวคเตอรจากชุดของกรดอะมิโนท่ีเกิดข้ึนบอย โดยสรางโมเดลจําแนกประเภทดวยอัลกอริทึม C4.5 
เปนตน 
 
 สําหรับงานวิจยัท่ีใชในการเปรียบเทียบเพือ่วัดผลการทดลองและประสิทธิภาพกับงานวิจยั
ในวิทยานพินธฉบับนี้ไดแก งานวิจยั CD และ CDA ซ่ึงมีรายละเอียดดังตอไปนี ้
 
งานวิจัย Covariant Discriminant Algorithm (CD) 
 

งานวิจัย CD นี้ มีวัตถุประสงคเพื่อสรางระบบจําแนกประเภทเอนไซมซับแฟมิล่ี โดย
พิจารณาความถ่ีในการปรากฎข้ึนของกรดอะมิโนหนึ่งๆ บนสายโปรตีน (amino acid composition) 
เปรียบเทียบกับความถ่ีในการปรากฎข้ึนของกรดอะมิโนหนึ่งๆ ของทุกสายโปรตีนท่ีอยูในคลาสนั้น 
โดยวิธีการเปรียบเทียบความเหมือนนี้ ใชฟงกช่ันวัดระยะหางท่ีเรียกวา โคแวเรียนต ดิสครีมิแนนท 
ฟงกช่ัน (covariant discriminant function) ซ่ึงมีท่ีมาจากสูตรการคํานวณระยะหางระหวางขอมูลคือ 
squared Mahalanobis distance (Mahalanobis, 1936) ดังรายละเอียดตอไปนี้ 

 
สมมติใหโปรตีนตัวท่ี  k  ในคลาส m สามารถเขียนใหอยูในรูปเวคเตอรไดดังสมการ

ตอไปนี้ 
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k eee 20,2,1, ,,, K  คือความถี่ในการปรากฎข้ึนของกรดอะมิโนหนึ่งๆ (amino acid 

composition) บนสายโปรตีน k  ของคลาส m  และ mn  คือจํานวนโปรตีนท้ังหมดในคลาส m  
สําหรับเวคเตอรมาตรฐาน (standard vector) ของคลาส m  สามารถนิยามไดดังสมการตอไปนี้ 
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 โดยท่ี 
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m
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 สมมติให Ε  คือโปรตีนท่ีกําลังพิจารณาวาอยูคลาสใด เราสามารถสรางตัวแทนสายโปรตีน
ซ่ึงเกิดจากการคํานวณหาคาความถ่ีในการปรากฎข้ึนของกรดอะมิโนหน่ึงๆ ในสายโปรตีน Ε  ให
อยูในรูปของเวคเตอรขนาด 20 มิติไดจากสมการท่ี (16) สําหรับคาความตางระหวางโปรตีนท่ีกําลัง
พิจารณา Ε  กับคามาตรฐาน (norm) ของขอมูลในคลาส m  สามารถคํานวณไดโดยใชฟงกช่ันโคแว
เรียนต ดิสครีมิแนนท (covariant discriminant function) ดังสมการตอไปนี้ 
 

)16,,2,1(,||ln),(),( 2 K=+ΕΕ=ΕΕΔ mSD m

m

M

m     (19) 
 

โดยท่ี )()(),( 12 m

m

mm

M SD Ε−ΕΕ−Ε=ΕΕ −Τ  
 

จากสมการท่ี (19) ),(2 m

MD ΕΕ  คือสูตรการคํานวณระยะหางระหวางขอมูลของ squared 
Mahalanobis distance Τ  คือโอเปอรเรเตอรการทรานสโพสเมตริกซ (transposition operator) mS  
และ 1−

mS  คือเมตริกซดีเทอรมิแนนท และอินเวิรสเมตริกซดีเทอรมิแนนท ตามลําดับ ซ่ึง mS  ก็คือ
โคแวเรียนตเมตริกซของคลาส m  นั่นเอง สามารถเขียนไดดังสมการตอไปนี้ 

 

⎥
⎥
⎥
⎥
⎥

⎦

⎤

⎢
⎢
⎢
⎢
⎢

⎣

⎡

=

mmm

mmm

mmm

m

sss

sss
sss

S

20,202,201,20

20,22,21,2

20,12,11,1

K

MOMM

K

K

    (20) 

 



 

46

 โดยท่ีสมาชิกของเมตริกซแตละคาคือคาการกระจายตัวของขอมูลแตละคลาส (standard 
deviation) เพื่อทําการ normalize ขอมูลใหอยูในสเกลเดียวกัน หาไดจาก 
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m
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m
ji  (21) 

 
ดังนั้นแบบจําลองเพ่ือจําแนกประเภทเอนไซมซับแฟมิล่ีนี้ จะใหผลลัพธเปนคลาส m  ก็

ตอเม่ือคาความแตกตางระหวางโปรตีนท่ีกําลังพิจารณา Ε  กับคามาตรฐานของขอมูลในคลาส m  
มีคานอยท่ีสุด ดังสมการตอไปนี้ 
 

)},(,),,(),,({),(
1621

ΕΕΔΕΕΔΕΕΔΜΙΝ=ΕΕΔ K
u        (22) 

 
 โดยท่ี μ  มีคาเปน 1, 2, 3, …, 16 และโอเปอรเรเตอร ΜΙΝ  คือคานอยสุดของคาท่ีอยูใน
วงเล็บ  
 
 การใชตัวแทนสายขอมูลโปรตีนในงานวิจัย CD นี้ใชการพิจารณาเพียงคาความถ่ีในการ
ปรากฎของกรดอะมิโนหนึ่งๆ บนสายโปรตีนเทานั้น ซ่ึงยังขาดขอมูลในเร่ืองลําดับของกรดอะมิโน
ซ่ึงเปนขอมูลหนึ่งท่ีมีความสําคัญในการเกิดรูปรางโครงสราง 3 มิติ ซ่ึงเกี่ยวของกับการเกิดฟงกช่ัน
ของเอนไซม นอกจากน้ีผลจากระบบจําแนกขอมูลเอนไซมท่ีไดนั้น ไมสามารถบงบอกโครงสราง
ในระดับทุติยภูมิได 
 
งานวิจัย Covariant Discriminant algorithm using Amphiphilic pseudo amino acid 
composition (Covariant-discirminant and Am-Pse-AA Composition, CDA) 
 

งานวิจัย CDA นี้ พัฒนามาจากงานวิจัย CD โดยทําการปรับปรุงตัวแทนสายโปรตีน มี
วัตถุประสงคเพื่อสรางตัวแทนสายขอมูลโปรตีนท่ีอยูในรูปแบบดิสครีท (discrete) ซ่ึงงายตอการ
นําไปใชเปนขอมูลอินพุตเพื่อสรางระบบจําแนกประเภทขอมูล และขอมูลตัวแทนสายโปรตีนนั้น
ยังคงสามารถแสดงขอมูลลําดับกรดอะมิโนไดอยางเหมาะสม ดังนั้นตัวแทนสายขอมูลโปรตีนท่ี
สรางข้ึนนี้ จึงใชขอมูลความถ่ีของการปรากฎข้ึนของกรดอะมิโนหนึ่งๆ บนสายโปรตีน รวมกับ
ขอมูลความถ่ีของการเปล่ียนคุณสมบัติทางเคมีภายในลําดับกรดอะมิโน โดยคุณสมบัติทางเคมีท่ี



 

47

พิจารณาไดแกคุณสมบัติไฮโดรโฟบิกซิต้ี (hydrophobicity) และคุณสมบัติไฮโดรฟลิกซิต้ี 
(hydrophilicity) เนื่องจากคุณสมบัติทางเคมีท้ังสองนี้มีบทบาทสําคัญในการเกิดรูปแบบโครงสราง 
3 มิติของสายโปรตีน ซ่ึงสารประกอบอินทรียใดท่ีมีคุณสมบัติท้ังไฮโดรโฟบิกซิต้ีและไฮโดรฟลิก
ซิต้ี จะถูกเรียกวามีคุณสมบัติแอมฟฟลิกซนั่นเอง (amphiphilic) จากนั้นจึงนําตัวแทนสายโปรตีนท่ี
ได เขาเปนอินพุตเพื่อสรางระบบจําแนกประเภทเอนไซมซับแฟมิล่ีดวยวิธีการคํานวณโคแวเรียนท
ดิสคริมิแนนทฟงกช่ัน เชนในงานวิจัย CD ตามลําดับ 

 
โดยท่ัวไปแลวสามารถสรางตัวแทนสายของโปรตีนได 2 แบบคือ แบบดิสครีท (Discrete) 

และแบบซีเควนเชียล (sequential) โดยแตละแบบนั้นมีขอดีและขอเสียแตกตางกันคือ  
 
แบบดิสครีท (Discrete) สายโปรตีนจะถูกแทนดวยกลุมของตัวเลขท่ีไมตอเนื่อง เชน 0, 1, 2 

เปนตน หรืออยูในรูปของเวคเตอรหลายมิติ (multiple dimension vector) เชนอะมิโนแอซิดคอมโพ
สิชัน (amino acid composition) ซ่ึงเปนวิธีการที่ใชกันอยางแพรหลาย 

 
ขอดีของตัวแทนสายโปรตีนแบบดิสครีทคือ สามารถสรางขอมูลเพื่อเปนอินพุตเพื่อสราง

แบบจําลองการจําแนกประเภทขอมูลเอนไซมซับแฟมิล่ีไดงาย 
 
ขอเสียของตัวแทนสายโปรตีนแบบดิสครีทคือ ขอมูลท่ีไดนั้นไมสามารถบงบอกลําดับของ

กรดอะมิโนในสายโปรตีนได 
 
แบบซีเควนเชียล (sequential) สายโปรตีนจะถูกแทนดวยการเรียงตัวของกรดอะมิโนตาม

ตําแหนงและลําดับบนสายโปรตีน เชนขอมูลสายลําดับโปรตีนในรูปแบบปฐมภูมิ ดังภาพท่ี 30 
 

 
 

ภาพท่ี 30  แสดงรูปแบบตัวแทนสายโปรตีนแบบซีเควนเชียล 
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 ขอดีของตัวแทนสายโปรตีนแบบซีเควนเชียลคือ ขอมูลท่ีไดสามารถแสดงลําดับและ
ตําแหนงของกรดอะมิโน และความยาวของสายโปรตีนได 
 
 ขอเสียของตัวแทนสายโปรตีนแบบซีเควนเชียลคือ ยากตอการนําไปสรางเปนขอมูลอินพุต
เพื่อสรางแบบจําลองการจําแนกประเภทขอมูลเอนไซมซับแฟมิล่ี 
 
 สําหรับข้ันตอนการสรางตัวแทนสายขอมูลโปรตีนนั้นมีรายละเอียดดังตอไปนี้ 
 
 สมมติใหโปรตีน P  เกิดจากการเรียงตัวของกรดอะมิโน R  ความยาว L  แสดงเปน 

LRRRRRRRR ...7654321  โดยท่ี 1R  คือกรดอะมิโนตําแหนงท่ี 1 2R  คือกรดอะมิโนตําแหนงท่ี 2 
และ LR  คือกรดอะมิโนตําแหนงท่ี L  เปนตน 
 
 ไฮโดรโฟบิกซิต้ีและไฮโดรฟลิกซิต้ี เปนคุณสมบัติทางเคมีท่ีเปนสวนประกอบหลักและ
สําคัญของกรดอะมิโน เนื่องจากมีบทบาทสําคัญในการหดพับและเกิดเปนโครงสราง 3 มิติ 
ยกตัวอยางเชน โครงสรางฮีลิกซ (helices) ท่ีมีลักษณะการมวนตัวเปนเกลียว เกิดจากกรดอะมิโนท่ีมี
คุณสมบัติไฮโดรโฟบิกซิต้ีและไฮโดรฟลิกซิต้ีนั่นเอง (Chou et al., 1997) สําหรับลําดับของกรดอะ
มิโนในสายโปรตีนนั้นสามารถแทนไดดวยสมการ 23 ดังนี้ 
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.....................  
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โดยท่ี 1

, jiH  และ 2
, jiH  คือฟงกช่ันความสัมพันธ (correlation function) ของไฮโดรโฟบิก

ซิต้ีและไฮโดรฟลิกซิต้ี ดังสมการท่ี (24) 
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    (24) 

 
โดยท่ี )(1

iRh  และ )(2
iRh  คือคาของไฮโดรโฟบิกซิต้ีและไฮโดรฟลิกซิต้ีของกรดอะมิ

โนตําแหนงท่ี i ),...,2,1( Li =  สําหรับสัญลักษณ ดอท ( ⋅ ) คือการคูณ สวนสัญลักษณ 1τ  และ 2τ  
ในสมการท่ี (23) เรียกวาแฟคเตอรความสัมพันธลําดับช้ันท่ี 1 (The first-tier correlation factors) ซ่ึง
เปนสมการท่ีสะทอนถึงความสัมพันธของลําดับกรดอะมิโนท่ีอยูติดกันโดยใชขอมูลไฮโดรโฟบิก
ซิต้ีและไฮโดรฟลิกซิต้ีเปนตัวแทน ดังภาพท่ี 31 (ก) และ (ข) สัญลักษณ 3τ  และ 4τ  คือแฟคเตอร
ความสัมพันธลําดับช้ันท่ี 2 (The second-tier correlation factors) ซ่ึงเปนสมการท่ีสะทอนถึง
ความสัมพันธของลําดับกรดอะมิโนท่ีอยูติดกันโดยมีแกป (gap) หรือระยะหางเทากับ 1 อะมิโน ดัง
ภาพท่ี 31 (ค) และ (ง) สําหรับคาของไฮโดรโฟบิกซิต้ีและไฮโดรฟลิกซิต้ีในสมการท่ี (24) จะตอง
ทําการแปลงรูป ดังสมการท่ี (25)  

  

                       

 
 

(25) 

      
 โดยท่ี i )20,...,2,1( =i  แทนกรดอะมิโนตัวท่ี 1 ถึง 20 (A, C, D, E, F, G, H, I, K, L, M, 
N, P, Q, R, S, T, V, W และ Y) สัญลักษณ 1

0h  และ 2
0h  คือคาเร่ิมตนของไฮโดรโฟบิกซิต้ีและ

ไฮโดรฟลิกซิต้ีของกรดอะมิโน iR  โดยคาดังกลาวไดจาก Tanford (1962) และ Hopp and Woods 
(1981)  
 



 

50

 
 

ภาพท่ี 31  แสดงอัลกอริทึม Am-Pse-AA Composition ภาพ (ก) และ (ข) แสดงแฟคเตอร
ความสัมพันธลําดับช้ันท่ี 1 ภาพ (ค) และ (ง) แสดงแฟคเตอรความสัมพันธลําดับช้ันท่ี 
2 (มีแกปเทากับ 1 อะมิโน) ภาพ (จ) และ (ฉ) แสดงแฟคเตอรความสัมพันธลําดับช้ันท่ี 
3 (มีแกปเทากับ 2 อะมิโน) 

 

จากสมการท่ี 23-25 จะเห็นไดวาการพิจารณาลําดับของกรดอะมิโนโดยใชคุณสมบัติของ
ไฮโดรโฟบิกซิต้ีและไฮโดรฟลิกซิต้ีของกรดอะมิโนนั้น สามารถสรางเวคเตอรไดเปน λ2  มิติ 
ดังนั้นเม่ือรวมกับอะมิโนแอสิดคอมโพสิชัน (amino acid composition) พื้นฐานแลว จะไดเวคเตอร
ของตัวแทนสายขอมูลโปรตีนท่ีมีขนาดเปน )220( λ+  มิติ ดังสมการท่ี (26) 
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โดยท่ี 
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 เม่ือคา )20,,2,1( K=if i เปนคาความถ่ีของการปรากฏข้ึนของอะมิโน i  ตอจํานวน
กรดอะมิโนท้ังหมดในสายโปรตีน P  (normalized occurrence frequencies) และคา jτ  เปนคาแฟค
เตอรความสัมพันธลําดับช้ันท่ี j  โดยคํานวณจากสมการท่ี (23) และ w  คือคาถวงน้ําหนัก (ใน
งานวิจัย CDA นี้ ใชคา 5.0=w  และ 9=λ ) 
 
 ดังนั้นในสมการท่ี (26) คาของสมาชิก 20 ตัวแรกของเวคเตอรจะเปนคาอะมิโนแอซิดคอม
โพสิชัน และคาของสมาชิก λ2  ตัวถัดมาเปนคาดิสครีทท่ีสะทอนลําดับกรดอะมิโนโดยผาน
คุณสมบัติไฮโดรโฟบิกซิต้ีและไฮโดรฟลิกซิต้ีของกรดอะมิโน ดังนั้นสายตัวแทนโปรตีนท่ีเรียกวา 
amphiphilic pseudo amino acid composition (Am-Pse-AA Composition) นั้น จะมีลักษณะขอมูล
และเวคเตอรตัวแทนคลายคลึงกับอะมิโนแอสิดคอมโฟสิชัน แตจะมีขอมูลท่ีมีความสัมพันธกับ
ลําดับของกรดอะมิโนและการกระจายตัวของไฮโดรโฟบิกซิต้ีและไฮโดรฟลิกซิต้ีในสายโปรตีน
เพิ่มเติม 
 
 



 

อุปกรณและวิธีการ 
 

อุปกรณ 
 

ฮารดแวร 
 

1. เคร่ืองคอมพิวเตอรโนตบุค 1 เคร่ือง ประกอบดวยอุปกรณดังตอไปนี ้
 

1.1. ซีพียู (CPU) Intel Core 2 Duo ความเร็ว 1.66 GHz  
1.2. หนวยความจําหลัก 1.5 GB 
1.3. ฮารดดิกสขนาด 60 GB 

 
ซอฟตแวร 
 

1. ระบบปฏิบัติการ Windows XP Professional 
2. ตัวแปรภาษา Perl – ActivePerl version 5.8.8.822 สําหรับระบบปฏิบัติการ Windows 
3. โปรแกรม Weka version 3.5 
4. โปรแกรม LibSVM version 2.88 
5. โปรแกรม ClustalW version 1.83 
6. โปรแกรม HMMER version 2.3.2 

 

วิธีการ 

 
ภาพรวมของระบบ 
 

งานวิจัยนี้มีวัตถุประสงคเพื่อพัฒนาระบบจําแนกประเภทเอนไซมโดยอัตโนมัติ จากความรู
เกี่ยวกับการทํางานของเอนไซมนั้น ถูกกําหนดข้ึนจากบริเวณสวนยอยของลําดับกรดอะมิโนในสาย
โปรตีน (Tian et al. 2004; Pandey et al., 2006) และเนื่องจากฟงกช่ันเอนไซมมีความสัมพันธอยาง
ใกลชิดกับโครงสราง 3 มิติ (Gu et al., 2008; Zhang et al., 2008) ดังนั้นแทนการพิจารณาสาย
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ลําดับอะมิโนท้ังเสน ในงานวิจัยนี้จึงต้ังสมมติฐานวาบริเวณสวนยอยของลําดับกรดอะมิโนท่ีมี
โครงสรางระดับทุติยภูมิอยูติดกันเม่ือพิจารณาบนโดเมน 3 มิตินั้น เปนบริเวณสําคัญท่ีสงผลตอการ
เกิดฟงกช่ันของเอนไซมนั่นเอง ดังนั้นเพื่อหาบริเวณสวนยอยของลําดับอะมิโนท่ีสําคัญนั้น ใน
งานวิจัยนี้ไดทําการแปลงขอมูล 3 มิติ ใหอยูในรูปตารางเมตริกซคอนแทคแมป ซ่ึงเปนตารางท่ีให
ความรูเร่ืองการติดกันของโครงสรางทุติยภูมิบนโดเมน 3 มิติและงายตอความเขาใจและนําไป
พิจารณาตอ สําหรับผลลัพธท่ีไดเพิ่มเติมจากระบบจําแนกประเภทเอนไซมโดยอัตโนมัตินี้ สามารถ
ใหขอมูลโครงสรางของเอนไซมผานทางองคความรูตารางคอนแทคแมป ซ่ึงเปนขอมูลท่ีมีนัยสําคัญ
ทางชีววิทยา เปนท่ีทราบกันดีวาเราสามารถสรางโครงสราง 3 มิติของโปรตีนท่ีไมทราบโครงสราง
ไดจากตารางคอนแทคแมป (Vassura et al., 2008) อยางไรก็ดีในงานวิจัยนี้สามารถใหขอมูลคอน
แทคแมปไดเพียงบางสวนของกรดอะมิโนเทานั้น 

 
สําหรับขอมูลเอนไซมท่ีใชในการจําแนกประเภทนั้นยึดตามระบบอีซีนัมเบอร (EC 

Number, Enzyme Commission number) ในงานวิจัยนี้สนใจเอนไซมในกลุมของออกซิโดรีดักเทส 
(Oxidoreductases) ซ่ึงมีหมายเลขอีซีนัมเบอรคือ EC 1 ซ่ึงมีคลาสยอยท่ีใชในการจําแนกประเภทอยู
ท้ังหมด 16 คลาสหรือซับแฟมิลี (คลาสท้ังหมดของออกซิโดรีดักเทสมีท้ังหมด 22 ซับแฟมิลี แต
ขอมูลท่ีใชในการทดสอบสามารถรองรับไดเพียง 16 ซับแฟมิลี) ดังภาพผนวกที่ 1 และรายช่ือ
เอนไซมท่ีใชในงานวิจัยนี้แสดงดังตารางผนวกท่ี 1 โดยเอนไซมท้ังหมดมีคาความเหมือนระหวาง
เอนไซมเฉล่ีย 11%~27% 

 
ข้ันตอนการวิจัยประกอบดวย 2 เฟสหลัก (phase) โดยในเฟสแรกประกอบดวยข้ันตอนยอย 

1-4 (ภาพท่ี 32) เปนข้ันตอนการเตรียมขอมูลตลอดจนทําการคนหารูปแบบโครงสรางยอยของ
โปรตีนท่ีมีนัยสําคัญหรือ SSCP บนตารางเมตริกซคอนแทคแมป ซ่ึงเทียบไดกับการคนหาบริเวณ
สวนยอยของลําดับกรดอะมิโนท่ีมีความสําคัญตอการเกิดฟงกช่ันของเอนไซม สําหรับเฟสท่ีสองนั้น 
ประกอบดวยข้ันตอนยอย 5-8 (ภาพท่ี 33) เปนข้ันตอนในการแปลงโครงสรางยอย SSCP ใหอยูใน
รูปลําดับกรดอะมิโนในโครงสรางปฐมภูมิและนําไปสรางเปนตัวแทนของสายโปรตีน ตลอดจน
สรางโมเดลจําแนกประเภท ดังรายละเอียดตอไปนี้ 
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ภาพท่ี 32  แสดงไดอะแกรมของขั้นตอนการวิจัยในเฟสท่ี 1 
 

ข้ันตอนการเตรียมขอมูล โดยทําการรวบรวมขอมูลจากฐานขอมูลตาง ๆ ท่ีเกี่ยวของ ไดแก 
ขอมูลลําดับกรดอะมิโนและอีซีนัมเบอรของเอนไซม ไดมาจากฐานขอมูลสวิสพรอท และขอมูล
โครงสราง 3 มิติของเอนไซม ไดมาจากฐานขอมูลพีดีบี 

 
ข้ันตอนการสรางตารางเมตริกซคอนแทคแมป ในข้ันตอนนี้จําเปนตองใชขอมูลโครงสราง 

3 มิติของเอนไซม จากขอมูลท่ีใชในการทดสอบระบบทั้งหมด 2640 โปรตีน (ใชขอมูลเดียวกับ
งานวิจัย CD ของ Chou and Elrod (2003)) พบวามีโปรตีนท่ีทราบโครงสราง 3 มิติอยูเพียง 11.21% 
เทานั้น 
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ข้ันตอนการสืบคนรูปแบบท่ีอยูติดกันและตอเนื่องกันมากท่ีสุดบนตารางเมตริกซคอนแทค
แมป (เรียกวา sub-structural contactedpattern หรือ SSCP)  

 
ข้ันตอนการจัดกลุมของ SSCP ตามลักษณะทางกายภาพท่ีคลายคลึงกันสําหรับแตละซับแฟ

มิล่ีคลาส  
 

 

 
 

 
ภาพท่ี 33  แสดงไดอะแกรมของขั้นตอนการวิจัยในเฟสท่ี 2 
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ข้ันตอนการสกัดสวนลําดับยอยของสายโปรตีนท้ังในแนวแกน X และในแนวแกน Y ตาม
โครงสราง SSCP  

 
ข้ันตอนการสรางโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดล (Profile Hidden Markov Models, Profile 

HMMs) เพื่อใชเปนตัวแทนของลําดับกรดอะมิโนท้ังหมด และใชเปนคุณสมบัติในการพิจารณาใน
การจําแนกซับแฟมิล่ีคลาส  

 
ข้ันตอนการนําโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลและขอมูลโปรตีนมาสรางตารางเพื่อใชเปน

ตัวแทนสายโปรตีนท้ังเสน เพื่อเปนขอมูลนําเขาวิธีการเรียนรูซัพพอรตเวคเตอรแมชชีน 
 
ข้ันตอนการสรางแบบจําลองจําแนกประเภทเอนไซมซับแฟมิล่ี เปนข้ันตอนสุดทายท่ีทํา

การรวบรวมขอมูลท้ังหมดและทําการแปลงเปนรูปแบบท่ีเหมาะสม เขาสูวิธีการเรียนรูซัพพอรต
เวคเตอรแมชชีน จนไดเปนแบบจําลองท่ีใชในการจําแนกประเภทเอนไซมซับแฟมิล่ีท่ีมีความ
ถูกตองสูง 
 

ขั้นตอนวิธีวิจัย 
 
1. การเตรียมขอมูล 
 
 ข้ันตอนการเตรียมขอมูลเปนข้ันตอนหนึ่งท่ีมีความสําคัญมาก ในงานวิจัยนี้ใชขอมูล
ทดสอบระบบจากงานวิจัย CD ของ Chou and Elrod (2005) ประกอบดวยขอมูล 2 ชุด (ตารางท่ี 6) 
ไดแก (1) ขอมูลชุดท่ี 1 เปนขอมูลทดสอบระบบจํานวน 2640 โปรตีน โดยขอมูลในชุดนี้จะถูก
นําไปสกัดฟเจอรและสรางแบบจําลองจําแนกประเภทเอนไซม (2) ขอมูลชุดท่ี 2 เปนขอมูลทดสอบ
ระบบท่ีไมมีความสัมพันธกับขอมูลในชุดแรก (unknown enzymes) จํานวน 2124 โปรตีน โดย
ขอมูลชุดนี้จะถูกนํามาทดสอบระบบจําแนกประเภทเอนไซมท่ีถูกสรางจากชุดขอมูลท่ี 1 เทานั้น 
สําหรับขอมูลท้ัง 2 ชุดนี้ อยูในกลุมเอนไซมอ็อกซิโดรีดักเทส ซ่ึงมีคลาสหรือซับแฟมิลี (subfamily) 
จํานวน 22 คลาส แตในงานวิจัยนี้ทําการจําแนกประเภทเอนไซมเพียง 16 คลาส เนื่องจากขอมูล
เอนไซมของชุดทดสอบระบบไมสามารถรองรับคลาสไดท้ังหมด โดยรายช่ือคลาสและเอนไซม
ท้ังหมดท่ีใชงานวิจัยนี้ แสดงไวท่ีภาคผนวก 
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ตารางท่ี 6  แสดงจํานวนขอมูลฝกสอนและทดสอบระบบของแตละซับแฟมิลี ท่ีใชในงานวจิัยนี ้
 

ซับแฟมิลี 
คลาส 

EC. Number 
จํานวนเอนไซม 
ของขอมูลชดุท่ี 1 

(2640) 

จํานวนเอนไซม 
(unknown enzymes) 
ของขอมูลชดุท่ี 2  

(2124) 
Class1 EC 1.1 314 626 
Class2 EC 1.2 216 216 
Class3 EC 1.3 194 25 
Class4 EC 1.4 130 17 
Class5 EC 1.5 112 14 
Class6 EC 1.6 305 608 
Class7 EC 1.7 64 7 
Class8 EC 1.8 59 6 
Class9 EC 1.9 254 253 
Class10 EC 1.10 94 12 
Class11 EC 1.11 154 20 
Class12 EC 1.13 94 12 
Class13 EC 1.14 257 257 
Class14 EC 1.15 155 20 
Class15 EC 1.17 84 11 
Class16 EC 1.18 154 20 

  
เนื่องจากงานวิจัยนี้ มีสมมติฐานวาหนาท่ีการทํางานของเอนไซมเกิดจากสวนยอยของ

โครงสรางโปรตีน และมีความสัมพันธอยางแนบแนนกับโครงสราง (Zhang et al., 2008) ดังนั้นจึง
อาศัยองคความรูโครงสรางของโปรตีนมาใชในการสรางตัวแทนกรดอะมิโน งานวิจัยนี้ทําการแบง
ขอมูลชุดท่ี 1 (จํานวน 2640 โปรตีน) ออกเปน 2 กลุมคือ โดยกลุมแรกเปนกลุมขอมูลโปรตีนท่ี
ทราบโครงสราง 3 มิติของโปรตีนแลว มีจํานวนท้ังส้ิน 296 โปรตีน (คิดเปน 11.21% ของขอมูล
ท้ังหมด) ใชในการสรางพีเจอรเพื่อเปนนํามาเปนตัวแทนสายโปรตีน กลุมท่ีสองเปนกลุมขอมูล
โปรตีนท่ีไมทราบโครงสราง 3 มิติ มีจํานวนท้ังส้ิน 2344 โปรตีน ในภายหลังขอมูลกลุมท่ี 1 และ 2 
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นี้จะถูกนํามารวมกันและใชเปนขอมูลฝกสอนและทดสอบระบบดวยอัลกอริทึมการเรียนรู ซัพ
พอรตเวคเตอรแมชชีน สําหรับขอมูลกลุมท่ีสอง (unknown enzymes) จํานวน 2124 โปรตีน เปน
ขอมูลท่ีไมมีความสัมพันธกับขอมูลชุดแรก เปนเพียงขอมูลท่ีนํามาทดสอบแบบจําลองท่ีสรางได
จากขอมูลชุดท่ี 1 เทานั้น สําหรับขอมูลปฐมภูมิหรือขอมูลลําดับกรดอะมิโนของสายโปรตีนท้ังหมด
ในงานวิจัยนี้ นํามาจากฐานขอมูลสวิสพรอท สวนขอมูลโครงสราง 3 มิติ ไดมาจากฐานขอมูลพีดีบี 
 
2. ขั้นตอนการสรางตารางเมตริกซคอนแทคแมป (Contact Map Matrix) 
 
 ทําการสรางตารางเมตริกซคอนแทคแมป จากขอมูลโครงสราง 3 มิติของโปรตีน เพื่อทํา
การเปล่ียนรูปแบบขอมูลท่ีซับซอนบนโดเมน 3 มิติ ใหสามารถเขาใจไดงายบนโดเมน 2 มิติ โดยใช
สมการท่ี (1) และ (2) โดยในงานวิจัยนี้กําหนดให  
 

ir  และ jr   คือตําแหนงของอะตอม β -carbon (α -carbon สําหรับกรดอะมิโน 
Glycine) ของกรดอะมิโน ia  และ ja  

Threshold T   คือคาท่ีผูใชงานกําหนด เพื่อเปนจุดตัดสินวาคูลําดับกรดอะมิโนนั้นอยู
ติดกันบนโดเมน 3 มิติหรือไม สําหรับงานวิจัยนี้ กําหนดคา T  เทากับ 8°A 
(Angstroms) 

  
 ขอมูลอินพุตของระบบคือ ขอมูลโปรตีนท่ีอยูในรูปแบบพีดีบี (PDB format) ดังภาพที่ 34 
และผลลัพทธท่ีไดคือตารางเมตริกซคอนแทคแมป ขนาด NN ×  ดังภาพท่ี 35 สําหรับอัลกอริทึม
ในการสรางตารางเมตริกซคอนแทคแมป แสดงดังภาพท่ี 36  
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ภาพท่ี 34  แสดงขอมูลอินพุตสําหรับอัลกอริทึมในการสรางตารางเมตริกซคอนแทคแมป จากรูปคือ
ขอมูลโครงสราง 3 มิติของโปรตีนในรูปแบบพีดีบี (PDB format) 

 

 
 

ภาพท่ี 35  แสดงขอมูลเอาทพุตจากอัลกอริทึมในการสรางตารางเมตริกซคอนแทคแมป จากภาพ 
บริเวณท่ีเปนสีดําคือบริเวณท่ีกรดอะมิโนอยูติดกนับนโดเมน 3 มิติ 



 

60

 
 
ภาพท่ี 36  แสดงอัลกอริทึมในการสรางตารางเมตริกซคอนแทคแมป 
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 จากอัลกอริทึมพบวาเวลาท่ีใชในการสรางตารางเมตริกซคอนแทคแมปเทากับ )( 2NO  
เร่ิมจากฟงกช่ัน GetCMAP() เปนฟงกช่ันหลักท่ีทําหนาท่ีเก็บขอมูลตําแหนงโคออรดิเนต 
(coordinate) ของอะตอมอัลฟา (α ) หรือเบตา ( β ) ของกรดอะมิโน เพื่อนํามาคํานวณระยะหาง
ระหวางคูกรดอะมิโนใดๆ ดวยฟงกช่ัน PlotCMAP() และแสดงผลเปนตารางเมตริกซขนาด NN ×  
โดยมีรายละเอียดการทํางานดังนี้ 
 
 ฟงกช่ัน GetCMAP() ตองการขอมูลอินพุต 3 ชนิดดวยกันไดแก ขอมูลพีดีบีของโปรตีนท่ี
ตองการสรางตาราเมตริกซคอนแทคแมป คาตัดสินใจ (threshold) เพื่อเปนตัวบงช้ีวาคูกรดอะมิโนท่ี
กําลังพิจารณานั้นอยูติดกันหรือไม มีหนวยเปน Angstrom (Å) (ในงานวิจัยนี้กําหนดคา 8=T )  
และคาแบงแยกสายลําดับ (sequence separation) เนื่องจากตารางเมตริกซคอนแทคแมปเปนตารางท่ี
สมมาตร เกิดจากการนําสายโปรตีนเสนเดียวกันมาพิจารณาระยะหางเปนคูๆ ทุกคู ดังนั้นแนวแกน
ทแยงมุมก็คือกรดอะมิโนตัวเดียวกันซ่ึงเราจะไมพิจารณา แตอยางไรก็ตามกรดอะมิโนท่ีอยูใกลกัน
มากๆ มีโอกาสสูงท่ีคูกรดอะมิโนนั้นจะอยูติดกัน ซ่ึงเปนขอมูลท่ีไมมีนัยสําคัญ ดังนั้นจึงทําการ
กําหนดคาแบงแยกสายลําดับข้ึนมา โดยในงานวิจัยนี้ใชคาสายลําดับเทากับ 4 กรดอะมิโน สวน
เอาทพุตท่ีไดคือตารางเมตริกซคอนแทคแมปของโปรตีนอินพุตนั่นเอง 
 
 เร่ิมจากบรรทัดท่ี 1-2 เปนการกําหนดคาเร่ิมตนของฟงกช่ัน บรรทัดท่ี 3-4 เปดไฟลพีดีบี
และอานขอมูลพีดีบีทีละบรรทัด บรรทัดท่ี 5-8 เปนการตรวจสอบวาขอมูลพีดีบีนั้น เปนขอมูลของ
กรดอะมิโนท่ีไมสมบูรณหรือไม ถาพบวาไมสมบูรณเราจะไมนํามาใชเปนอินพุตของระบบ 
เนื่องจากขอมูลพีดีบี จะมีช่ือเรคคอรด (record name) เปนตัวบอกวาขอมูลนั้นเกี่ยวกับอะไร บรรทัด
ท่ี 9-23 สนใจเฉพาะบรรทัดท่ีมีช่ือเรคคอรดวา “ATOM” ซ่ึงเก็บขอมูลพิกัดของอะตอมคารบอนไว 
โดยบรรทัดท่ี 13 ทําการพิจารณาวาถากรดอะมิโนนั้นเปนไกลซีน (glycine) ใหเก็บขอมูลพิกัด
ของอัลฟาคารบอนอะตอม แตถาไมใชใหเก็บคาพิกัดของเบตาคารบอนอะตอมแทน โดยพิกัดท่ีเก็บ
ไวจะอยูในตัวแปรอารเรย 2 มิติช่ือ [][]coordinate  เม่ือวนลูปอานไฟลพีดีบีจนหมดทุกบรรทัด 
จากน้ันจึงทํากระบวนวนลูปแถวและคอลัมนเพื่อเขียนขอมูลเอาทพุตซ่ึงก็คือตารางเมตริกซคอน
แทคแมปลงเอาทพุตไฟล ดังบรรทัดท่ี 27-39 สําหรับขอมูลเอาทพุตนั้นไดจากการเรียกใชฟงกช่ัน 
PlotCMAP() ซ่ึงมีรายละเอียดดังภาพท่ี 37 
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ภาพท่ี 37  แสดงอัลกอริทึมในการคํานวณระยะหางระหวางคูกรดอะมิโนใดๆ บนโดเมน 3 มิติ 
 

ฟงกช่ันยอย PlotCMAP() ทําหนาท่ีคํานวณระยะหางระหวางคูกรดอะมิโน และทําการ
ตัดสินใจวาคูกรดอะมิโนนั้นอยูติดกันบนโดเมน 3 มิติหรือไม โดยใชคาการตัดสินใจจากคาท่ีผูใช
กําหนด รวมท้ังยังพิจารณาคาแบงแยกสายลําดับ เพื่อไมทําการพิจารณาคูลําดับอะมิโนท่ีมีตําแหนง
หางกันนอยกวาคาท่ีผูใชกําหนด ดังนั้นขอมูลอินพุตจึงไดแก ตําแหนงของกรดอะมิโนท่ีตองการ
พิจารณาตัวท่ี 1, ขอมูลพิกัดของกรดอะมิโนตัวท่ี 1, ตําแหนงของกรดอะมิโนท่ีตองการพิจารณาตัว
ท่ี 2, ขอมูลพิกัดของกรดอะมิโนตัวท่ี 2, คาตัดสินใจ (Threshold) และคาแบงแยกสายลําดับ 
(sequence separation) สวนเอาทพุตท่ีไดคือคาคอนแทคแมป (มี 2 คาคือ “0” บงช้ีวาคูกรดอะมิโน
ไมอยูติดกัน และ “1” บงช้ีวาคูกรดอะมิโนนั้นอยูติดกัน)   

 
บรรทัดท่ี 1-6 เก็บคาพิกัดของกรดอะมิโนท้ังสองตัวในตัวแปรภายใน 111 ,, zyx  สําหรับ

กรดอะมิโนตัวท่ี 1 และ 222 ,, zyx  สําหรับกรดอะมิโนตัวท่ี 2 บรรทัดท่ี 7 ทําการคํานวณระยะหาง
ระหวางกรดอะมิโนท้ังสองตัวบนโดเมน 3 มิติ บรรทัดท่ี 8 คํานวณระยะหางระหวางกรดอะมิโนท้ัง
สองตัวบนโดเมน 1 มิติ บรรทัดท่ี 9-13 ตรวจสอบวาถาระยะหางบนโดเมน 1 มิติมีคามากกวาหรือ
เทากับคาท่ีผูใชกับหนด และคาระยะหางบนโดเมน 3 มิติ มีคานอยกวาหรือเทากับคาท่ีผูใชกับหนด
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แลวนั้น เราจะกําหนดใหคาคอนแทคแมปเทากับ “1” นั่นหมายถึงกรดอะมิโนนั้นอยูติดกัน แตถา
ในทางกลับกันเราจะกําหนดคาคอนแทคแมปเทากับ “0” นั่นหมายถึงกรดอะมิโนนั้นไมอยูติดกัน
นั่นเอง 
 
3. ขั้นตอนการสืบคนรูปแบบท่ีอยูติดกันและตอเนื่องกันมากท่ีสุด บนตารางเมตริกซคอนแทคแมป 

(Sub-Structural Contacted Pattern, SSCP) 
 

ในข้ันตอนนี้จะประกอบดวย 2 ข้ันตอนยอยคือ การสืบคน SSCP และการสกัดคุณลักษณะ
ทางกายภาพของ SSCP 
 

3.1 สืบคน SSCP 
 

เปนการสืบคนรูปแบบท่ีอยูติดกันและตอเนื่องมากที่สุด บนตารางเมตริกซคอนแทค
แมป เนื่องจากรูปแบบดังกลาว สามารถบงบอกลักษณะทางกายภาพของโครงสรางโปรตีนไดวามี
โครงสรางทุติยภูมิลักษณะใดและวางตัวอยางไรบนโดเมน 3 มิติ ภาพท่ี 38 แสดงอัลกอริทึมท่ีใชใน
การสืบคน SSCP 
 

 
 

ภาพท่ี 38  แสดงอัลกอริทึมหลักท่ีใชในการสืบคน SSCP ประกอบดวย 2 อัลกอริทึมยอย   
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ฟงกช่ัน FindSSCP() เปนฟงกช่ันหลักในการสืบคนรูปแบบท่ีอยูติดกันและตอเนื่องกัน
มากท่ีสุดบนตารางเมตริกซคอนแทคแมป อินพุตของฟงกช่ันนี้ไดแก ไฟลตารางคอนเมตริกซแทค
แมปท่ีไดจากอัลกอริทึม GetCMAP() สวนเอาทพุตคือไฟล SSCP นั่นเอง 
 

บรรทัดท่ี 1 เปนการกําหนดคาเร่ิมตนใหกับตัวแปรภายใน บรรทัดท่ี 2-3 ทําการเปด
และอานไฟลตารางเมตริกซคอนแทคแมป บรรทัดท่ี 5-6 ทําการเก็บคาคอนแทค (0 หรือ 1) ของแต
ละคูกรดอะมิโนลงในตัวแปรอารเรย 2 มิติช่ือ [][]_ residuecouple  แตเนื่องจากในไฟลเมตริกซ
คอนแทคแมปนั้น คอลัมนแรกจะเปนช่ือของกรดอะมิโน ดังนั้นคาของคอนแทคแมปจึงเร่ิมจาก
คอลัมนถัดไป บรรทัดท่ี 11-13 ทําการเรียกใชฟงกช่ัน ChangeContactLocationToUniqueNo() และ
ฟงกช่ัน ReWriteToBoundaryNumber() เพื่อแปลงตารางเมตริกซคอนแทคแมปใหอยูในรูปแบบท่ี
งายตอการสืบคน SSCP จากนั้นทําการสืบคน SSCP และเขียนเอาทพุตลงไฟล ตามลําดับ   
 

 
 

ภาพท่ี 39  แสดงอัลกอริทึมยอยสําหรับแปลงรูปแบบขอมูลบนตารางเมตริกซคอนแทคแมป ใหอยู
ในรูปแบบท่ีงายตอการสืบคน SSCP 

 

จากภาพท่ี 39 ฟงกช่ันยอย ChangeContactLocationToUniqueNo() เพื่อใหการสืบคน
รูปแบบทําไดงายข้ึน จึงทําการเปล่ียนคาคอนแทคแมปท่ีมีคาเทากับ “1” เปนเลขลําดับจํานวนเต็ม
บวกท่ีตอเนื่องกัน โดยเร่ิมจาก 1,2,3,… เปนตนไป ดังนั้นเอาทพุตท่ีไดคือตารางเมตริกซคอนแทค
แมปท่ีมีคาคอนแทคเปนหมายเลขท่ีไมซํ้ากันและเรียงตอกัน 
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บรรทัดท่ี 2-3 ทําการวนลูปแถวและคอลัมนของตารางเมตริกซ [][]_ residuecouple  
บรรทัดท่ี 4-7 ทําการตรวจสอบคาคอนแทคแมปในแตละเซลล (cell) วามีคาเทากับ “1” หรือไม ถามี
คาเทากับ “1” ใหทําการแทนท่ีดวยคาท่ีอยูในตัวแปร nocounting _  ซ่ึงเปนเลขลําดับ (running 
number) จํานวนเต็มบวก จากนั้นจึงบวกเพิ่มหนึ่งคาใหกับตัวแปร nocounting _   
 

 
 

ภาพท่ี 40  แสดงอัลกอริทึมยอยเพื่อทําการเรียกอัลกอริทึม GetMBR() เพื่อสืบคน SSCP สําหรับทุก
แถวและคอลัมนของตารางเมตริกซคอนแทคแมป 

 

 
 

ภาพท่ี 41  อัลกอริทึมยอยเพือ่สืบคน SSCP 
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ภาพท่ี 41  อัลกอริทึมยอยเพื่อสืบคน SSCP (ตอ) 
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ฟงกช่ันยอย ReWriteToBoundaryNumber() ทําการวนลูปเพื่อแถวและคอลัมนของ
ตารางเมตริกซ [][]_ residuecouple  เพื่อเรียกใชฟงกช่ันยอย GetMBR() เพื่อสืบคนรูปแบบที่อยู
ติดกันและตอเนื่องกันมากท่ีสุดและในแตละข้ันตอนการหา SSCP นั้น โปรแกรมจะมีการเรียก
ตัวเอง (Recursive) เพื่อสืบหาเซลลถัดไปท่ีมีคาคอนแทคไมเทากับ “0” ซ่ึงอยูติดกับเซลลปจจุบัน 
ดังภาพท่ี 42 อินพุตของขอมูลไดแก ตําแหนงแถว ตําแหนงคอลัมน และความยาวของสายโปรตีน 
สวนเอาทพุตท่ีไดคือบริเวณ SSCP นั่นเอง  
 

 
 

ภาพท่ี 42  แสดงตําแหนงตางๆ ท่ีเปนไปไดบนตารางเมตริกซคอนแทคแมปและทิศทางของการหา
เซลลท่ีอยูติดกนั 

 

บรรทัดท่ี 1-6 ใชในการพิจารณาวาเซลลท่ีติดกับเซลลปจจุบันท่ีมีตําแหนงอยูดานบน
ขวานั้นเปนเซลลท่ีมีคาคอนแทคมากกวา “0” หรือไม (ภาพท่ี 42 หมายเลข 4, 5, 7, 8) ถาใชก็จะเรียก
โปรแกรมเดิม (recursive) และสงตําแหนงใหมเปนอินพุตให ทําเชนนี้ซํ้าไปเร่ือยๆ จนกวาจะพบ
สถานะหยุด  

 
บรรทัดท่ี 7-12 ใชในการพิจารณาวาเซลลท่ีติดกับเซลลปจจุบันท่ีมีตําแหนงอยูดานบน

นั้นเปนเซลลท่ีมีคาคอนแทคมากกวา “0” หรือไม (ภาพท่ี 42 หมายเลข 4, 5, 6, 7, 8, 9)  
 

บรรทัดท่ี 13-18 ใชในการพิจารณาวาเซลลท่ีติดกับเซลลปจจุบันท่ีมีตําแหนงอยู
ดานบนซายนั้นเปนเซลลท่ีมีคาคอนแทคมากกวา “0” หรือไม (ภาพท่ี 42 หมายเลข 5, 6, 8, 9)  

 
บรรทัดท่ี 19-24 ใชในการพิจารณาวาเซลลท่ีติดกับเซลลปจจุบันท่ีมีตําแหนงอยู

ดานซายนั้นเปนเซลลท่ีมีคาคอนแทคมากกวา “0” หรือไม (ภาพท่ี 42 หมายเลข 2, 3, 5, 6, 8, 9) 
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บรรทัดท่ี 25-30 ใชในการพิจารณาวาเซลลท่ีติดกับเซลลปจจุบันท่ีมีตําแหนงอยู
ดานลางซายนั้นเปนเซลลท่ีมีคาคอนแทคมากกวา “0” หรือไม (ภาพท่ี 42 หมายเลข 2, 3, 5, 6) 
 

บรรทัดท่ี 31-36 ใชในการพิจารณาวาเซลลท่ีติดกับเซลลปจจุบันท่ีมีตําแหนงอยู
ดานลางนั้นเปนเซลลท่ีมีคาคอนแทคมากกวา “0” หรือไม (ภาพท่ี 42 หมายเลข 1, 2, 3, 4, 5, 6) 
 

บรรทัดท่ี 37-42 ใชในการพิจารณาวาเซลลท่ีติดกับเซลลปจจุบันท่ีมีตําแหนงอยู
ดานลางขวานั้นเปนเซลลท่ีมีคาคอนแทคมากกวา “0” หรือไม (ภาพท่ี 42 หมายเลข 1, 2, 4, 5) 
 

บรรทัดท่ี 43-48 ใชในการพิจารณาวาเซลลท่ีติดกับเซลลปจจุบันท่ีมีตําแหนงอยู
ดานขวานั้นเปนเซลลท่ีมีคาคอนแทคมากกวา “0” หรือไม (ภาพท่ี 42 หมายเลข 1, 2, 4, 5, 7, 8) 
 

3.2 สกัดคุณลักษณะ (Feature) ทางกายภาพของ SSCP 
 

เม่ือไดรูปแบบ SSCP มาแลว ในแตรูปแบบยอยนั้นเราจะทําการสกัดคุณลักษณะทาง
กายภาพท่ีสําคัญของ SSCP เพื่อใชเปนตัวแทนในการจัดกลุมตามรูปแบบท่ีปรากฎบนตาราง
เมตริกซคอนแทคแมป โดยฟเจอรท่ีใชในงานวิจัยนี้ไดประยุกตมาจากงานวิจัย Yang et al. (2004) ท่ี
กลาวไวแลวในสวนงานวิจัยท่ีเกี่ยวของ ซ่ึงเปนฟเจอรท่ีสามารถบงบอกคุณลักษณะทางกายภาพของ 
SSCP ไดอยางเดนชัด มีอยูดวยกัน 5 ฟเจอร คือ ความสูงของ SSCP, ความกวางของ SSCP, จํานวน
ของการติดกันของคูกรดอะมิโนบนโดเมน 3 มิติ, มุมท่ีแสดงถึงการกระจายตัวของการติดกันของคู
กรดอะมิโนโดเมน 3 มิติ, คาการกระจายตัวของการติดกันของคูกรดอะมิโนในแนวแกน X และคา
การกระจายตัวของการติดกันของคูกรดอะมิโนในแนวแกน Y 

 
กําหนดให SSCP มีจํานวนของการติดกันของคูกรดอะมิโนทุกคูรวมกันเทากับ n  และ

กําหนดใหตําแหนงของเซลลแตละเซลลใน SSCP เขียนแทนดวย ),(),)(,( 2211 nn yxyxyx K  
ดังนั้นสามารถหามุมท่ีแสดงถึงการกระจายตัวไดดังตอไปนี้ 
 

∑

∑

=

=

−

−⋅−
= n

i
i

n

i
ii

xx

yyxx

1

2

1

))((

))()((
β        (28) 



 

69

โดยท่ี β  คือความชันของการกระจายตัวของคูอะมิโนท่ีติดกันโดยคา β  มีคาอยู
ระหวาง ],[ ∞−∞  จากนั้นทําการแปลงใหอยูในรูปของมุมตามแนวแกน x ดังสมการท่ี (29) ซ่ึงจะ
ไดวาคา มุมα  จะมีคาอยูระหวาง ]90,90[− องศา จะเห็นไดวาคา α  นั้นมีคาอยูในควอดแรนท 
(Quadrant) ท่ี 1 (0 ถึง 90 องศา) และ 4 (0 ถึง -90 องศา) ซ่ึงอยากแกการนําไปพิจารณา ดังนั้นจึงตอง
ทําการแปลงคา α  ท่ีอยูในควอดแรนทท่ี 4 ใหมาอยูในควอดแรนทท่ี 2 สุดทายจะไดมุม α ′ ท่ีมีชวง
อยูระหวาง )180,0[  ดังสมการท่ี (30) 

 

);9090(,180)arctan(
∞≤≤∞−≤≤−

⋅
= βα

π
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otherwise
if 0<α     (30) 

 
3.3 กรอง SSCP ท่ีไมมีนัยสําคัญ 

 
SSCP ท่ีสกัดไดนั้น มีขนาดกวาง x ยาว ต้ังแต 11×  เปนตนไป และแตละ SSCP จะมี

จํานวนของการติดกันของคูกรดอะมิโนบนโดเมน 3 มิตินั้นต้ังแต 1 เปนตนไปเชนกัน จะสังเกตเห็น
วา SSCP บางรูปแบบนั้นไมมีนัยสําคัญเพียงพอท่ีจะใชเปนตัวแทนของกรดอะมิโน ในงานวิจัยนี้จะ
ทําการกรอง SSCP ท่ีไมมีนัยสําคัญออก โดยจะสนใจเฉพาะ SSCP ท่ีมีความหนาแนนของการ
ติดกันระหวางคูลําดับอะมิโนต้ังแต 3 คูข้ึนไป (Yang et al., 2004) 
 
4. ขั้นตอนการจัดกลุมของ SSCP ตามลักษณะทางกายภาพท่ีคลายคลึงกันสําหรับแตละซับแฟมิล่ี

คลาส 
 

ทําการจัดกลุม SSCP ของขอมูลโปรตีนในแตละซับแฟมิลีคลาส (ภาพท่ี 43) โดยงานวิจัยนี้
ใชอัลกอริทึมการจัดกลุม (clustering algorithm) คือ แผนผังเรียนรูการจัดตัวเอง (Self-Organizing 
Map, SOM) (Kohonen, 1997) ผานระบบ GEPAS (Gene Expression Pattern Analysis Suite) 
version 4.0 (Herrero et al., 2003) ดังท่ีไดกลาวไวแลวในสวนงานวิจัยท่ีเกี่ยวของ ดังนั้นกลุมท่ีไดจะ
มีรูปแบบทางกายภาพบนตารางเมตริกซคอนแทคแมปที่คลายคลึงกัน ซ่ึงก็คือเปนการจัดกลุมตาม
โครงสรางยอย 3 มิติของโปรตีนนั่นเอง  
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ภาพท่ี 43  แสดงวิธีการจดักลุม SSCP ตามลักษณะทางกายภาพท่ีคลายคลึงกันสําหรับแตละซับแฟมิ

ล่ีคลาส 
 
5. ขั้นตอนการสกัดสวนลําดับยอยของสายโปรตีนท้ังในแนวแกน X และในแนวแกน Y ตาม

โครงสราง SSCP 
 

ทําการแปลงรูปแบบสวนยอยของ SSCP ใหอยูในรูปของสวนลําดับยอยของกรดอะมิโน 
(sub-sequence) ในรูปโครงสรางปฐมภูมิ โดยจาก SSCP ท่ีไดจะทําการสกัดสวนลําดับยอยท้ัง
แนวแกน X และแนวแกน Y ดังภาพท่ี 44 เพื่อใชเปนขอมูลนําเขาในข้ันตอนท่ี 6 ตอไป 
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ภาพท่ี 44  แสดงการสืบคนสายลําดับยอยในแนวแกน X และแนวแกน Y จากตารางเมตริกซคอน
แทคแมป 

 
6. ขั้นตอนการสรางโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดล (Profile Hidden Markov Models, Profile 

HMMs) 
 

ทําการสรางโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลเพื่อใชเปนตัวแทนของลําดับกรดอะมิโน
ท้ังหมด และใชเปนคุณสมบัติในการพิจารณาในการจําแนกซับแฟมิล่ีคลาส ประกอบดวย 2 
ข้ันตอนยอยดังนี้ 
 

6.1 ขยายความยาวของสายลําดับยอย (sub-sequence) ของแตละ SSCP 
 

การที่กรดอะมิโนจะวางตัวติดกันหรือแยกหางจากกันบนโดเมน 3 มิติไดนั้น เกิดจาก
แรงยึดเหนี่ยวและแรงผลักระหวางอะตอมของกรดอะมิโนขางเคียง ดังนั้นเพื่อใหไดตัวแทนกรดอะ
มิโนท่ีมีคุณภาพยิ่งข้ึน จึงทําการขยายความยาวของสายลําดับยอยของแตละ SSCP ออกไปในทิ
คทางดานซายและขวาของกรดอะมิโนตัวสุดทายของสายลําดับยอยของ SSCP ดังภาพท่ี 45  
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ภาพท่ี 45  แสดงวิธีการขยายความยาวของสายลําดับยอยของ SSCP ท้ังแกน X และแกน Y ใน
งานวิจัยนี้ทําการขยายสายลําดับยอยไปในทิศทางซายและขวาดานละ 7 อะมิโน 

 
ดังนั้นภาพรวมสุดทายต้ังแตการจัดกลุม SSCP การสกัดสวนลําดับยอยของกรดอะมิโน

ตลอดจนการขยายความยาวของสวนยอยนั้น จะไดภาพรวมดังภาพท่ี 46 
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ภาพท่ี 46  แสดงภาพรวมของการจัดกลุมตามโครงสราง SSCP และการสกัดสวนยอยของลําดับ

กรดอะมิโนตามโครงสราง SSCP นั้น 
 

6.2 สรางโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลสําหรับแตละกลุมของ SSCP แยกตามซับแฟมิล่ี 
 

สายลําดับยอยของ SSCP ท่ีไดทําการขยายแลวท้ังแกน X และแกน Y จะถูกนํามาสราง
โพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดล เพื่อทําการสรางฐานขอมูล SSCP และนําไปใชในการสรางตาราง
เพื่อเปนตัวแทนสายโปรตีนในลําดับถัดไป 

 
เนื่องจากการสรางโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดล ตองมีขอมูลนําเขาเปนผลลัพธจาก

การการจัดเรียงลําดับสายโปรตีนของกลุมโปรตีนใหอยูในตําแหนงท่ีมีคาคะแนนความเหมือน 
(similarity) มากท่ีสุด หรือเรียกวาการทํา multiple sequence alignment (MSA) สําหรับงานวิจัยนี้ใช
โปรแกรม ClustalW (Thompson et al., 1994) version 1.83 ในการทํา MSA จากนั้นทําการสราง
โพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดล ดวยโปรแกรม HMMER (Eddy, 1998) version 2.3.2 สําหรับ
รายละเอียดวิธีการทํางานของ MSA และ HMMER กลาวไวแลวในสวนการตรวจเอกสาร  
 

6.3 ปรับแตงโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลดวย HMM Calibrate 
 

ทําการปรับแตงโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลท่ีไดมาดวย HMM Calibrate เพื่อเพิ่ม
ประสิทธิภาพในการคนหาขอมูลผานฐานขอมูลโพรไฟลท่ีสรางข้ึน 
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ตารางท่ี 7  แสดงจํานวนโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลท่ีไดจากขอมูล 
 

ซับแฟมิล่ีคลาส 
จํานวนขอมูลชุดท่ี 1 ท่ีทราบ

โครงสราง 3 มิต ิ
(296) 

จํานวนโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟ
โมเดล 
(1030) 

Class1 43 44 
Class2 20 70 
Class3 27 68 
Class4 27 64 
Class5 17 66 
Class6 14 64 
Class7 12 70 
Class8 11 66 
Class9 6 60 
Class10 7 60 
Class11 25 68 
Class12 18 70 
Class13 23 68 
Class14 21 56 
Class15 7 64 
Class16 18 72 
 

ดังนั้นจากข้ันตอนนี้จะพบวาจํานวนโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลท่ีใชเปนตัวแทน
สายลําดับยอยมีจํานวนเทากับ 1056 ตัว โดยเปนโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลของสายลําดับยอย
ของแกน X และแกน Y อยางละเทากันคือ 528 ตัว แตฟเจอรของบางคลาสอาจยังเปนตัวแทนท่ีไมดี
พอ ดังนั้นจึงทําการกรองฟเจอรของคลาสท่ี 1 ซ่ึงเปนคลาสท่ีมีจํานวนขอมูล PDB มากท่ีสุด โดยใช
เง่ือนไขวาฟเจอรท่ีดีควรเปนฟเจอรท่ีพบอยูในโปรตีนของคลาสนั้น และไมควรปรากฎวาเปน
ฟเจอรของคลาสอ่ืนๆ แตท้ังนี้เพื่อเพิ่มความยืดหยุนจึงกําหนดวาใหฟเจอรท่ีดีนั้น ควรพบในโปรตีน
ของคลาสอ่ืนๆ นอยกวา 50% สุดทายจะไดจํานวนฟเจอรท้ังหมดเทากับ 1030 ฟเจอร แสดงดัง
ตารางท่ี 7 
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7. ขั้นตอนการนาํโพรไฟลฮดิเดนมารคอฟโมเดลและขอมูลโปรตีนมาสรางตารางเพื่อใชเปนตัวแทน
สายโปรตีนท้ังเสน 

 
ในข้ันตอนนี้จะทําการสรางตารางฟเจอร (feature table) เพื่อหาความสัมพันธของ

โครงสรางโปรตีนท่ีไดแปลงใหอยูในรูปโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลของสายลําดับยอยแกน X 
และแกน Y (ใหสัญลักษณยอวา pHMMx และ pHMMy ตามลําดับ) ดังนั้นแอทริบิวตของตารางคือ
โพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลจํานวน 1030 ตัว จากนั้นนําสายโปรตีนท่ีตองการตรวจสอบคาแอท
ริบิวต มาคนหาในฐานขอมูลโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดล ถาผลลัพธท่ีไดจากการคนหามีคา E-
value นอยกวาหรือเทากับคาตัดสินใจ T  เราจะใหคาคอลัมนของโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟมีคา
เทากับ “1” แตถาคา E-value มีคามากกวาคาตัดสินใจ T  เราจะใหคาคอลัมนของโพรไฟลฮิด
เดนมารคอฟมีคาเทากับ “0”  
 

แตเนื่องจากการเกิดรูปแบบ SSCP บนตารางเมตริกซคอนแทคแมปนั้น ตองอาศัยสาย
ลําดับยอยท้ังในแนวแกน X และแกน Y ดังนั้นจึงควรใหคาถวงน้ําหนักสําหรับแอทริบิวตโพรไฟล
ฮิดเดนมารคอฟโมเดลท่ีมีคา pHMMx และ pHMMy เทากับ “1” ท้ังคู โดยใหคาแอทริบิวตเปน “2” 
ดังรายละเอียดวิธีการคํานวณในตารางท่ี 8 
 

จากภาพท่ี 47 พบวาถาเอนไซมใดมีฟเจอรท้ังแกน X และแกน Y นั่นคือเอนไซมนั้นมี
องคประกอบของโครงสรางยอย SSCP ซ่ึงสวนยอยของ SSCP หลายๆ สวนนี้ สามารถบงบอก
ฟงกช่ันการทํางานของเอนไซมได 
 

 
 
ภาพท่ี 47  แสดงตาราฟเจอรท่ีใชเปนตัวแทนสายโปรตีน 
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ตารางท่ี 8  แสดงเง่ือนไขการคํานวณคาคอลัมนของแอทริบิวตโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดล 
 

คา E(pHMMx) คา E(pHMMy) คาแอทริบิวตของ 
pHMMx 

คาแอทริบิวตของ 
pHMMy 

≤ T  ≤ T  2 2 

≤ T  > T  1 0 

> T  ≤ T  0 1 

> T  > T  0 0 
 
หมายเหตุ  E(pHMMx) คือคา E-value ของโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลแกน X  

E(pHMMy) คือคา E-value ของโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลแกน Y 
T  คือคา Thershold ของ E-value (ในงานวิจัยนี้ใชคา T  = 10) 

 
8. ขั้นตอนการสรางแบบจําลองจําแนกประเภทเอนไซมซับแฟมิล่ี 
 

ข้ันตอนสุดทายจะเปนการสรางแบบจําลองเพื่อจําแนกประเภทเอนไซมซับแฟมิล่ีดวยซัพ
พอรตเวคเตอรแมชชีน (SVM) สําหรับหลักการทํางานของ SVM ไดกลาวไวในสวนของการตรวจ
เอกสาร ในงานวิจัยนี้ใชโปรแกรม LibSVM (Chih-Chung and Chih-Jen, 2001) version 2.88 โดย
ใชวิธีการจําแนกคลาสของขอมูลออกเปน N  คลาสดวยวิธี Decision Directed Acyclic Graph 
SVM (DDAG SVM) สุดทายแลวไดโมเดลในการสรางระบบจําแนกประเภทเอนไซมท้ังหมด 120 
โมเดล โดยหลักการของ DDAG SVM คือใชตัวจําแนกคลาสของขอมูลแบบไบนารีคลาส เพื่อ
จําแนกขอมูลออกจากกันและสงผลลัพธท่ีไดไปยังตัวจําแนกคลาสของขอมูลตัวถัดไป ซ่ึงจะมี
ลักษณะกราฟเปนแบบ Directed Acyclic Graph ดังภาพท่ี 48 โดยแตละโหนดในภาพท่ี 48 (ก) คือ
ตัวจําแนกคลาสของขอมูล SVM แบบ one-versus-one ซ่ึงจําแนกขอมูลออกจากกัน ดังภาพท่ี 48 (ข) 
 

จากภาพท่ี 48 (ก) เร่ิมจากการจําแนกขอมูลคลาสของขอมูลออกเปน 2 คลาสคือ Class1 
(CH-OH Group) และ Class16 (Reduced Ferredoxin) โดยขอมูลท่ีไมใช Class16 จะถูกสงไปยังจัว
จําแนกคลาสของขอมูล SVM เพื่อจําแนกคลาสของขอมูลออกเปน 2 คลาสคือ Class1 (CH-OH 
Group) และ Class15 (-CH2 Group) และทําเชนนี้ตอไปเร่ือยๆ จนทายท่ีสุดจะไดขอมูลท่ีเปน 
Class1 (CH-OH Group), Class2 (Aldehyd/Oxo Group), Class3 (CH-CH Group), Class4 (CH-NH2 
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Group), Class5 (CH-NH Group), Class6 (NADH/NADPH), Class7 (Other Nitrogenous 
Compounds), Class8 (Sulfur Group), Class9 (Heme Group), Class10 (Diphenols and Related 
Substances), Class11 (Peroxide), Class12 (Single Donors), Class13 (Paired Donors), Class14 
(Superoxide Radicals), Class15 (-CH2 Groups) และ Class16 (Reduced Ferredoxin) ตามลําดับ 
 
 

  
 



 

 
 
ภาพที่ 48  แสดงวิธีการสรางแบบจําลองเพื่อจําแนกประเภทขอมูลแบบหลายคลาสของ SVM (ก) การจําแนกคลาสของขอมูลออกเปน 16 คลาสดวยวิธี DDAG 

SVM  (ข) ไดอะแกรมฟเจอรสเปซ แสดงการจําแนกขอมูล Class 1 และ Class 78 



 

ผลและวิจารณ 
 

ผล 
 
1. วิธีวัดผลการทดลอง 
 

ในหัวขอนี้จะกลาวถึงผลการวิจัยของงานวิจัยนี้เปรียบเทียบกับงานวิจัย Chou and Elrod 
(2003) และงานวิจัย Chu (2005) โดยท้ัง 2 งานวิจัยนี้ ใชความนาจะเปนของการเกิดกรดอะมิโนท่ีอยู
ติดกัน หรือเรียกวาอะมิโนแอซิดคอมโพสิชัน (amino acid composition) เปนตัวแทนสายโปรตีน
หรือฟเจอร แตตางกันสําหรับงานวิจัย Chu (2005) นั้น ไมไดใชขอมูลอะมิโนแอซิดคอมโพสิชัน
โดยตรง แตจะใชซูโดอะมิโนแอซิด คอมโพสิชัน (pseudo amino acid composition) ซ่ึงเปนการ
พิจารณคูกรดอะมิโนโดยท่ีมีระยะหางหรือแกปเทากับ 1, 2 หรือ 3 เปนตน และมีการคํานวณคา
ไฮโดรโฟบิกซิต้ีและไฮโดรฟลิกซิต้ิระหวางกรดอะมิโนรวมดวย จากนั้นนําฟเจอรท่ีไดไปสราง
ตารางตัวแทนสายขอมูลโปรตีนท้ังเสน เพื่อเปนขอมูลนําเขาอัลกอริทึมวิธีการเรียนรู และทําการ
สรางแบบจําลองเพ่ือใชในการจําแนกเอนไซมซับแฟมิล่ีคลาส 
 

ขอมูลท่ีใชในงานวิจัยนี้ใชขอมูลชุดเดียวกันกับงานวิจัย Chu and Elrod (2003) โดยแบงชุด
ขอมูลออกเปน 2 กลุมคือ (1) ขอมูลชุดท่ี 1 เปนชุดขอมูลทดสอบระบบ จํานวน 2640 โปรตีน โดย
เปนขอมูลท่ีใชสกัดฟเจอรและสรางแบบจําลอง (2) ขอมูลชุดท่ี 2 (unknown enzymes) เปนชุด
ขอมูลท่ีไมมีความสัมพันธกับขอมูลชุดแรก ใชเพื่อทดสอบแบบจําลองท่ีสรางไดจากขอมูลชุดท่ี 1 
เทานั้น มีจํานวน 2124 โปรตีน ขอมูลท่ีใชสรางตัวแทนกรดอะมิโนใชขอมูลจากขอมูลชุดท่ี 1 ท่ี
ทราบโครงสราง 3 มิติแลว ซ่ึงมีอยูเพียง 11.21% เทานั้น แสดงการเปรียบเทียบจํานวนขอมูลดวย
กราฟในภาพท่ี 49 และ 50 ดังนี้ 
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ภาพท่ี 49  แสดงจํานวนขอมูลชุดท่ี 1 เปนขอมูลท่ีใชทดสอบระบบเปรียบเทียบกับจํานวนขอมูลท่ี
ทราบโครงสราง 3 มิติแลว 

 

 
 

ภาพท่ี 50  แสดงจํานวนขอมูลชุดท่ี 2 (unknown enzymes) เปนขอมูลทดสอบระบบท่ีไมเกี่ยวของ
กับขอมูลชุดท่ี 1 เปนชุดขอมูลท่ีใชทดสอบแบบจําลองท่ีสรางไดจากขอมูลชุดท่ี 1 เทานั้น 
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2. ผลการทดลอง 
 

สําหรับผลการทดลองของวิธีวิจัยในงานวิจัยนี้แสดงผลการทดลองแยกเปน 2 วิธีคือ วิธีการ
ท่ี 1 (Approach 1) เปนผลการทดลองตามวิธีวิจัยท่ีกลาวแลวในตอนตน สวนวิธีการที่ 2 (Approach 
2) เปนผลการทดลองที่ไดมีการเพิ่มองคความรูเกี่ยวกับการจัดกลุมการแทนท่ีของกรดอะมิโน 
(resubstitution group) โดยพิจารณาจากตาราง BLOSUM62 เม่ือกําหนด Threshold เทากับ 0 ดังนั้น
จะไดกลุมการแทนท่ีท้ังหมด 16 กลุมคือ [P] [CA] [HY] [MQ] [WFY] [AGS] [NGS] [TAS] [TAV] 
[NTS] [ILMF]  [ILMV] [DNQES] [RNQEH] [RNQEK] และ [SNQEK] โดยงานวิจัยนี้ไดเพิ่ม
องคความรูดังกลาวในข้ันตอนการจัดกลุม SSCP เพื่อเปนการพิจารณาการแทนท่ีระหวางกรดอะมิ
โนสําหรับกลุมท่ีมีโครงสราง SSCP คลายคลึงกันรวมดวย ดังนั้นฟเจอรเวคเตอรของการจัดกลุม 
SSCP จะเพิ่มข้ึนอีก 16 มิติ ตามจํานวนกลุมการแทนท่ีของกรดอะมิโนนั่นเอง และคาของฟเจอรแต
ละตัวคือการพิจารณาความถ่ีในการปรากฎกรดอะมิโนท่ีอยูในกลุมการแทนท่ีนั้น  

 
ผลการทดลองท่ีไดในงานวิจัยนี้แบงออกเปน 2 หัวขอหลักไดแก ผลทางดานประสิทธิภาพ

ของระบบจําแนกประเภทเอนไซมซับแฟมิล่ี โดยใชขอมูลโครงสรางโปรตีนจากเมตริกซคอนแทค
แมปและโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลเปนตัวแทนสายขอมูลโปรตีน และผลทางดานองคความรู
ท่ีไดจากระบบจําแนกประเภทขอมูลเอนไซม เพื่อใชในการวิเคราะหโครงสรางของโปรตีนใหมท่ี
ไมทราบโครงสราง 3 มิติมากอน 
 

2.1 เปรียบเทียบดานประสิทธิภาพของระบบจําแนกประเภทเอนไซมซับแฟมิลีท่ีไดจาก
งานวิจัยนี้ 
 

วิธีการวัดประสิทธิภาพของแบบจําลองนั้น มีอยู 3 วิธีท่ีมีการใชอยางกวางขวาง ไดแก 
(1) วิธีการทดสอบดวยขอมูลท่ีใชสอนระบบ เรียกวิธีนี้วา resubstitution test หรือ self-consistency 
test (2) วิธีการทดสอบโดยแบงขอมูลเปนกลุมๆ จํานวน k กลุม จากนั้นใชขอมูลจํานวน k-1 กลุมใน
การฝกสอนระบบและทดสอบระบบดวยขอมูล 1 กลุมท่ีเหลือ เรียกวิธีนี้วา k-fold cross validation 
สําหรับกรณีท่ี k เทาจํานวนขอมูลท้ังหมดจะเรียกวิธีนี้วา jackknife test หรือ leave-one-out และ (3) 
คือวิธีการทดสอบดวยขอมูลท่ีไมเกี่ยวของกับชุดขอมูลสอนระบบ เรียกวิธีนี้วา independent test ใน
งานวิจัยนี้ จะแสดงผลการทดสอบประสิทธิภาพแบบจําลองดวยวิธีการทดสอบท้ัง 3 วิธีดังกลาว
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ขางตน และใชวิธีการคํานวณคาความถูกตองของแบบจําลองสําหรับแตละคลาสและโดยรวม ดัง
สมการท่ี (31-32) 
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โดยท่ี คา )(ip คือจํานวนโปรตีนท่ีทํานายวาอยูคลาส i  คา )(iobs คือจํานวนโปรตีน

ท้ังหมดในคลาส i  คา N คือจํานวนโปรตีนท้ังหมด และคา k คือจํานวนคลาสของซับแฟมิลี 



 

 
 
ภาพที่ 51  แสดงความแมนยํา (แยกตามคลาส) ของระบบจําแนกเอนไซมซับแฟมิลี ที่ไดจากขอมูลทดสอบระบบชุดที่ 1 จํานวน 2640 เอนไซม ทดสอบดวยวิธี 

self-consistency test 
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ภาพที่ 52  แสดงความแมนยํา (แยกตามคลาส) ของระบบจําแนกเอนไซมซับแฟมิลี ที่ไดจากขอมูลทดสอบระบบชุดที่ 1 จํานวน 2640 เอนไซม ทดสอบดวยวิธี 
jackknife test 
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ภาพที่ 53  แสดงความแมนยํา (แยกตามคลาส) ของระบบจําแนกเอนไซมซับแฟมิลี สําหรับขอมูลชุดที่ 2 (unknown enzymes) จํานวน 2124 เอนไซม 
(independent test) 
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ภาพท่ี 54  แสดงความแมนยาํโดยเฉล่ียของระบบจําแนกเอนไซมซับแฟมิลี ของขอมูลชุดท่ี 1 และ 2 
ดวยวิธีการทดสอบ 3 แบบ (self-consistency jackknife และ independent test) 

 
ผลจากการทดสอบดวยวิธี self-consistency (แสดงดังภาพท่ี 51) พบวาอัลกอริทึมของ 

วิธีการ 1 และวิธีการที่ 2 ใหคาความถูกตองแมนยําถึง 99.28% และ 93.98% ตามลําดับ ซ่ึงมีคาสูง 
เนื่องจากขอมูลท่ีใชทดสอบระบบคือขอมูลท่ีใชในการฝกสอนนั่นเอง ผลจากการทดลองดวยวิธี 
self-consistency นั้น สามารถบงช้ีไดวาแบบจําลองนั้นมีประสิทธิภาพระดับหนึ่ง แตอยางไรก็ดีการ
ทดสอบดวยวิธีการนี้ไมสามารถเปนตัวช้ีวัดถึงคุณภาพของแบบจําลองไดท้ังหมด 
 

ผลจากการทดสอบดวยวิธี jackknife test (แสดงดังภาพท่ี 52) เปนวิธีการทดสอบท่ีมี
น้ําหนักมากท่ีสุดท่ีใชในการวัดประสิทธิภาพของแบบจําลอง (Chou and Elrod, 2003) จากการ
ทดลองพบวาอัลกอริทึมของงานวิจัยนี้ใหคาความถูกตองแมนยําโดยรวมของระบบ (แสดงดังภาพท่ี 
54) ถึง 73.71% สําหรับวิธีการที่ 1 และเพิ่มข้ึนเปน 75.87 สําหรับวิธีการที่ 2 เม่ือเพิ่มองคความรูใน
การแทนท่ีกรดอะมิโนในขั้นตอนการจัดกลุม SSCP ซ่ึงท้ังสองอัลกอริทึมใหความถูกตองโดยรวม
มากกวาอัลกอริทึม CD, และ CDA เม่ือพิจารณาความถูกตองในแตละคลาสพบวาอัลกอริทึมของ
วิธีการที่ 1 ใหผลคาความถูกตองมากกวางานวิจัย CD และ CDA ถึง 10 คลาสไดแก คลาส 1, 2, 3, 4, 
6, 8, 11, 13, 14 และ 15 สําหรับคลาสที่แมนยํานอยท่ีสุดคือ คลาส 7 (ใหคาความถูกตองเพียง 
35.94%) เนื่องจากขอมูลฝกสอนและขอมูลท่ีทราบโครงสราง 3 มิติ (known-PDB) ของคลาส 7 นั้น
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มีจํานวนนอยมาก ซ่ึงผลการทดลองของอัลกอริทึม CD และ CDA ก็ใหความถูกตองนอยเชนกันคือ 
46.88% และ 45.31% ตามลําดับ ในทางกลับกันคลาสที่ 1 ใหความถูกตองแมนยํามากถึง 85.35% 
ซ่ึงสูงกวาอัลกอริทึม CDA ถึง 12.74% เนื่องจากขอมูลฝกสอนระบบและขอมูลท่ีทราบโครงสราง 3 
มิตินั้นมีจํานวนมาก แตอยางไรก็ตามเม่ือพิจารณาท่ีคลาส 6, 9, 13 และ 15 แลวนั้น พบวาใหคา
ความถูกตองสูงมาก (80.00%, 81.50%, 80.54% และ 77.38% ตามลําดับ) แมขอมูลท่ีทราบ
โครงสราง 3 มิติมีจํานวนนอยมากเม่ือเทียบกับขอมูลท้ังหมดของแตคลาสนั้น คิดเปนอัตราสวนได
ดังนี้ คลาส 6 เทากับ 4.59% คลาส 9 เทากับ 2.36% คลาส 13 เทากับ 8.95% และคลาส 15 เทากับ 
8.33% ตามลําดับ จากผลการทดลองพบวาคาความถูกตองมีนัยสําคัญกับฟเจอรท่ีสรางจาก SSCP 
และฮิดเดนมารคอฟโมเดล มากกวาจํานวนขอมูลฝกสอนหรือขอมูลโครงสราง 3 มิติ  

 
เม่ือพิจารณาคาความถูกตองแมนยําในแตละคลาสของวิธีการที่ 2 เทียบกับงานวิจัย CD 

และ CDA พบวาวิธีการที่ 2 ใหผลคาความถูกตองมากกวางานวิจัย CD และ CDA ถึง 11 คลาสไดแก 
คลาส 2, 4, 5, 6, 7, 8, 11, 12, 14, 15, และ 16 เสมอ 1 คลาสคือคลาส 13 เปนท่ีนาสังเกตวาเม่ือเพิ่ม
องคความรูการแทนท่ีระหวางกรดอะมิโนแลวนั้น แบบจําลองใหคาความถูกตองของคลาสท่ี 7 และ 
คลาสท่ี 12 เพิ่มข้ึนถึง 20% และ 22% ตามลําดับ เนื่องจากในข้ันตอนการสรางตัวแทนสายโปรตีน
นั้น ยังคงอาศัยขอมูลระดับปฐมภูมิซ่ึงการเพ่ิมองคความรูการแทนท่ีระหวางกรดอะมิโนสามารถ
เพิ่มความชัดเจนในการแบงกลุมตามโครงสราง SSCP ได ในทางตรงกันขามกับคลาสท่ี 1 นั้น 
สังเกตไดวาคาความถูกตองลดลงเหลือเพียง 66.88% ท้ังนี้การเพิ่มความรูเกี่ยวกับการแทนท่ีกรดอะ
มิโนอาจสงผลใหการแบงกลุม SSCP มีจํานวนกลุมมากข้ึน ทําใหการแบงแยกคลาสที่ 1 ไมชัดเจน 
สวนคลาสท่ี 14 เปนคลาสที่ใหคาความถูกตองสูงมาก ท้ังดวยวิธีการที่ 1 และ 2 ท้ังนี้เนื่องจากขอมูล
ในคลาสท่ี 14 มีคาความเหมือนระหวางเอนไซมมากท่ีสุด ประมาณ 26.92% นั่นเอง 

 
ผลจากการทดสอบดวยวิธี independent test พบวาอัลกอริทึมของวิธีการที่ 1 ใหคา

ความถูกตองถึง 79.24% และวิธีการที่ 2 ใหคาความถูกตองถึง 76.08% ซ่ึงเม่ือเทียบกับงานวิจัย CD 
และ CDA ถือวาความถูกตองดังกลาวอยูในระดับดี อยางไรก็ดีการทดสอบดวยวิธีนี้เปนการทดสอบ
เพื่อวัดประสิทธิภาพของระบบในเบื้องตน โดยใชชุดขอมูลท่ีไมเกี่ยวของกับขอมูลฝกสอนระบบ 
(unknown enzymes) 
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2.2 การวิเคราะหโครงสรางโปรตีนจากองคความรูท่ีไดจากระบบจําแนกประเภทเอนไซม
ซับแฟมิลีจากงานวิจัยนี้ 
 

ผลลัพธอีกดานหนึ่งท่ีไดจากระบบจําแนกประเภทเอนไซมซับแฟมิล่ีของงานวิจัยนี้ 
และไมพบในงานวิจัยอ่ืนคือ องคความรูเกี่ยวกับโครงสรางโปรตีนบนตารางเมตริซคอนแทคแมป 
เนื่องจากฟเจอรท่ีใชเปนตัวแทนสายโปรตีนนั้น ไดมาจากโครงสรางยอยบนตารางเมตริกซคอน
แทคแมป และนํามาสรางตัวแทนสายโปรตีนดวยฮิดเดนมารคอฟโมเดล ดังนั้นเราสามารถใช
ประโยชนจากขอมูลท่ีไดจากฮิดเดนมารคอรฟโมเดล เพื่อสืบคนกลับไปไดวาโปรตีนดังกลาวมี
โครงสรางยอยเปนอยางไร และอยูบริเวณใดของตารางเมตริกซคอนแทคแมป 

  
ยกตัวอยางเชน เอนไซม NADH Oxidase (มี accession number เปน Q60049 และมี 

pdb id เปน 1NOX) ความยาว 205 อะมิโน จากการแทนสายโปรตีนดวยฟเจอรท่ีสรางข้ึนพบวา 
ฟเจอรท่ีมีคาเปน 2 นั้นคือ pHMM19-X และ pHMM19-Y เม่ือทําการสืบคนกลับไปยังกลุมของ SSCP 
ของฟเจอรนี้พบวา มีฟเจอรคือความกวางประมาณ 12 กรดอะมิโน ความสูงประมาณ 13 กรดอะมิ
โน จํานวนท่ีคูกรดอะมิโนติดกันภายใน SSCP นี้มีจํานวนประมาณ 41 กรดอะมิโน มุมของ SSCP 
ประมาณ 136.25 องศาตามแนวแกน x คากระจายตัวบนแนวแกน x ประมาณ 0.053 และคากระจาย
ตัวบนแนวแกน y ประมาณ 0.056 ดังนั้นสามารถทราบโครงสรางยอยคราวๆ ไดเปนดังภาพท่ี 55 
ซ่ึงเปนโครงสรางแบบเบตาชีทนั่นเอง    

 

 
 

ภาพท่ี 55  แสดง SSCP ท่ีสืบคนกลับไปได จากแบบจําลองในงานวจิยันี ้
 

เพื่อใหทราบตําแหนงท่ี SSCP นั้น จะปรากฎบนตารางเมตริกซคอนแทคแมป สามารถ
ทําไดโดยสืบคนกลับไปที่ฮิดเดนมารคอฟโมเดลท่ี 19-X และ 19-Y ซ่ึงพบวาฟเจอรท้ังสองให
ตําแหนงการสืบคนพบรูปแบบลําดับอะมิโนท่ีตรงกันกับสายโปรตีน 1NOX ไดฟเจอรละ 3 โดเมน 
แสดงดังตารางท่ี 9 
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ตารางท่ี 9  แสดงตําแหนงท่ีโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลสืบคนพบรูปแบบอะมิโนบนโปรตีน 
1NOX 

 

โดเมนที่ 
ฟเจอร pHMM19-X  ฟเจอร pHMM19-Y 

ตําแหนงเร่ิมตน ตําแหนงส้ินสุด  ตําแหนงเร่ิมตน ตําแหนงส้ินสุด 
โดเมน 1 10 33  71 95 
โดเมน 2 43 66  130 154 
โดเมน 3 72 95  158 182 

 
จากตารางท่ี 9 สามารถสืบคนกลับไปบนตารางเมตริกซคอนแทคแมปของโปรตีน 

1NOX ได โดยทําการจับคูทุกคูของโดเมนท่ีไดจากฟเจอร pHMM19-X และ pHMM19-Y ดังนั้นจะ
ไดตําแหนงท่ีเปนไปไดท้ังหมด 9 ตําแหนงดวยกัน แสดงดังภาพท่ี 56 
 

 
 

ภาพท่ี 56  แสดงตําแหนงของ SSCP ท่ีสามารถทํานายได บนตารางคอนแทคแมปเมตริกซของ
โปรตีน 1NOX โดยกรอบส่ีเหล่ียม 6 กรอบคือบริเวณท่ีคาดวานาจะพบ SSCP 
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จากภาพท่ี 56 บริเวณกรอบสี่เหล่ียม 9 บริเวณนั้น พบวามี 2 บริเวณ (หมายเลข 3 และ
หมายเลข 8) ท่ีปรากฎโครงสราง SSCP ท่ีมีลักษณะคลายกับ SSCP ท่ีประมาณไดในภาพท่ี 50 สวน
ปริเวณหมายเลข 1 นั้น ถึงแมบริเวณท่ีทํานายไดจะไมตรงกับตําแหนงท่ีแทจริง แตครอบคลุมรูปราง
บางสวนของ SSCP ท่ีมีลักษณะคลายกับ SSCP ในภาพท่ี 55 เชนกัน สวนบริเวณอ่ืนนั้น แมจะไม
สามารถทํานายตําแหนงไดถูกตอง แตก็ยังคงพบวาภายในบริเวณท่ีทํานายนั้นพบตําแหนงท่ีมีการ
ติดกันของกรดอะมิโนได ท้ังนี้เนื่องมาจากการขยาย sub-sequence ดานละ 7 อะมิโน ในข้ันตอน
การสรางฟเจอรนั่นเอง  
 

วิจารณ 
 

จากผลการทดลองท่ีไดนั้น ในดานการวัดประสิทธิภาพของระบบจําแนกประเภทเอนไซม
ซับแฟมิลีนั้น สามารถวิเคราะหและวิจารณไดเปนหัวขอหลักดังนี้ 
 
1. ดานประสิทธิภาพความถูกตองแมนยําของระบบจําแนกประเภทเอนไซมซับแฟมิลี 
 

วิธีการวัดผลท่ีสําคัญและมีน้ําหนักมากท่ีสุดคือการวัดผลแบบ jackknife test (Chou and 
Elrod, 2003) จากผลการทดลองพบวาอัลกอริทึมของงานวิจัยนี้ใหคาความถูกตองแมนยํามากท่ีสุด 
(73.71% สําหรับวิธีการที่ 1 และ 75.87% สําหรับวิธีการท่ี 2) เม่ือเปรียบเทียบกับอัลกอริทึม CD 
และ CDA และเม่ือพิจารณาระดับคลาสพบวาอัลกอริทึมของวิธีการที่ 1 ใหคาความถูกตองมากกวา
อัลกอริทึม CD และ CDA ถึง 10 คลาส สวนวิธีการที่ 2 ใหคาความถูกตองมากกวาอัลกอริทึม CD 
และ CDA ถึง 11 คลาส เสมอ 1 คลาส และเม่ือทดสอบดวยวิธี self-consistency test และ 
independent test ซ่ึงเปนวิธีการที่สําคัญในการบงช้ีคุณภาพของแบบจําลองในเบ้ืองตน แตมี
นัยสําคัญนอยกวาวิธี jackknife test พบวาคาความถูกตองท่ีวัดไดจากวิธี self-consistency test ใหคา
ความถูกตองถึง 99.28% และ 93.98% สําหรับวิธีการที่ 1 และ 2 ตามลําดับ ซ่ึงใหคาความถูกตองสูง
สวนวิธี independent test นั้น ใหความถูกตองถึง 79.24% และ 76.08% ตามลําดับ ซ่ึงใหคาความ
ถูกตองไดดีระดับหนึ่งเม่ือเทียบกับอัลกอริทึม CD และ CDA 
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2. ความสัมพันธของขอมูลฟเจอรท่ีใชเปนตัวแทนสายเอนไซมกับคลาสของเอนไซม 
 

งานวิจัยนี้ใชขอมูลฟเจอรจากขอมูลโครงสรางยอย (SSCP) ท่ีปรากฎบนตารางคอนแทค
แมป ซ่ึงสามารถสืบคนไดจากโครงสราง 3 มิติของโปรตีน แตอยางไรก็ตามเม่ือพิจารณาอัตราสวน
ระหวางจํานวนโปรตีนท้ังหมดท่ีใชฝกสอนระบบ (ขอมูลชุดท่ี 1) กับขอมูลท่ีทราบโครงสราง 3 มิติ
แลว พบวาขอมูลท่ีทราบโครงสราง 3 มิตินั้น มีอยูเพียง 11.21% (296/2640 โปรตีน) ซ่ึงเปนจํานวน
ท่ีนอยมาก แตผลการทดสอบระบบพบวาสามารถใหคาความถูกตองไดสูงถึง 73.71% และ 75.87% 
สําหรับวิธีการที่ 1 และ 2 ตามลําดับ ซ่ึงสูงกวาอัลกอริทึมอ่ืนท่ีใชในการเปรียบเทียบ นอกจากนี้เม่ือ
พิจารณาคาความถูกตองแมนยําในระดับคลาสของวิธีการที่ 1 แลว พบวาคลาส 6, 9, 13 และ 15 ให
คาความถูกตองสูงมาก (80.00%, 81.50%, 80.54% และ 77.38% ตามลําดับ) แมขอมูลท่ีทราบ
โครงสราง 3 มิติมีจํานวนนอยมากเม่ือเทียบกับขอมูลท้ังหมดของแตละคลาสนั้น คิดเปนอัตราสวน
ไดดังนี้ คลาส 6 เทากับ 4.59% คลาส 9 เทากับ 2.36% คลาส 13 เทากับ 8.95% และคลาส 15 เทากับ 
8.33% ตามลําดับ จากผลการทดลองจึงสามารถสรุปไดวาฟเจอรที่สรางจาก SSCP และฮิดเดนมาร
คอฟโมเดล มีนัยสําคัญตอการทํานายฟงกช่ันของเอนไซม 
 
 เม่ือพิจารณาคาความถูกตองแมนยําในระดับคลาสของวิธีการที่ 2 ท่ีมีการเพิ่มองคความรู
การแทนท่ีระหวางกรดอะมิโนแลว พบวาคลาส 6, 7, 8, 12 และ 16 สามารถเพ่ิมคาความถูกตองข้ึน
อีก 18.20%, 18.75%, 15.26%, 21.27% และ 12.33% ตามลําดับ  
 
3. ดานการวิเคราะหโครงสรางของโปรตีนโดยการสืบคนกลับไปยังฟเจอรท่ีสรางจาก SSCP และ

โพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดล  
 
 ขอดีของการใชโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลเปนตัวแทนสายโปรตีนคือสามารถสืบคน
กลับไปถึงตําแหนงของ SSCP บนตารางเมตริกซคอนแทคแมปได แตตําแหนงของ SSCP ท่ีไดนั้น 
ยังไมถูกตองท้ังหมด แตสามารถบงบอกบริเวณที่มีโอกาสปรากฎ SSCP ได ท้ังนี้เนื่องจากใน
ข้ันตอนการสรางตัวแทนสายโปรตีนดวยโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟนั้น ใชขอมูลลําดับกรดอะมิโน
ตรงๆ ท้ังนี้สามารถปรับปรุงฟเจอรได โดยการเพิ่มหรือแปลงขอมูลทางเคมีท่ีสําคัญและเปนปจจัย
ใหเกิดการติดกันของคูลําดับกรดอะมิโนเปนตน  
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สําหรับโครงสราง SSCP ท่ีทําการสืบคนกลับนั้น เกิดจากการหาคาเฉลี่ยของฟเจอรแตละ
ชนิดท่ีใชในการจัดกลุม ไดแกความกวางของ SSCP ความสูงของ SSCP จํานวนคูกรดอะมิโนท่ี
ติดกันภายใน SSCP มุมของการกระจายตัวของการติดกันบนแนวแกน x คาการกระจายของการ
ติดกันบนแนวแกน x และคาการกระจายตัวของการติดกันบนแนวแกน y ท้ังนี้ SSCP ท่ีไดดังกลาว
จึงเปนเพียงรูปรางประมาณ แตอยางไรก็ตามรูปรางดังกลาว สามารถบงบอกชนิดของโครงสราง
ทุติยภูมิของโปรตีนไดวาเปนโครงสรางแบบเบตาหรืออัลฟา และเม่ือนํา SSCP ท่ีทํานายไดไปรวม
กับการทํานายตําแหนง ทําใหทราบโครงสรางทุติยภูมิท่ีชัดเจนข้ึน เชนเปนโครงสรางทุติยภูมิแบบ
เบตาชนิดทิศทางเดียวกัน หรือเบตาชนิดทิศทางท่ีสวนทางกัน เปนตน  
 
 



 

สรุปและขอเสนอแนะ 
 

 สรุป 
 

วิธีการพัฒนาระบบจําแนกประเภทเอนไซมซับแฟมิลีในงานวิจัยนี้นั้น อาศัยความรูท่ีวาการ
ทํางานของเอนไซมนั้น ถูกกําหนดข้ึนจากบริเวณสวนยอยของลําดับกรดอะมิโนในสายโปรตีน 
(Tian et al. 2004; Pandey et al., 2006) และเนื่องจากฟงกช่ันเอนไซมมีความสัมพันธอยางใกลชิด
กับโครงสราง 3 มิติ (Gu et al., 2008; Zhang et al., 2008) ดังนั้นแทนการพิจารณาสายลําดับอะมิโน
ท้ังเสน ในงานวิจัยนี้จึงต้ังสมมติฐานวาบริเวณสวนยอยของลําดับกรดอะมิโนท่ีมีโครงสรางระดับ
ทุติยภูมิอยูติดกันเม่ือพิจารณาบนโดเมน 3 มิตินั้น เปนบริเวณสําคัญท่ีสงผลตอการเกิดฟงกช่ันของ
เอนไซมนั่นเอง ดังนั้นเพื่อหาบริเวณสวนยอยของลําดับอะมิโนท่ีสําคัญนั้น ในงานวิจัยนี้ไดพัฒนา
วิธีการสืบคนฟเจอรเพื่อใชเปนตัวแทนสายขอมูลโปรตีนจากขอมูลตารางเมตริกซคอนแทคแมป ซ่ึง
เปนการพิจารณาการติดกันระหวางคูกรดอะมิโนทุกคูบนโดเมน 3 มิติ และนํามาแสดงบนตาราง
เมตริกซขนาด NN ×  โดย N  คือความยาวของสายโปรตีน ซ่ึงงายตอการพิจารณาและนําไปใช
งานตอ รูปรางท่ีปรากฎบนตารางเมตริกซคอนแทคแมปนั้น แสดงการติดกันของโครงสรางทุติยภูมิ
ของกรดอะมิโนนั่นเอง โดยตําแหนงของการติดกัน สามารถบงบอกทิศทางของโครงสรางทุติยภูมิ
ชนิดเบตาไดดวย ดังนั้นในงานวิจัยนี้จึงใชประโยชนจากขอมูลตารางเมตริกซคอนแทคแมปของ
โปรตีน ถึงแมขอมูลท่ีใชในการสืบคนฟเจอรจะมีอยูเปนจํานวนนอยมากเม่ือเทียบกับขอมูลทดสอบ
ระบบท้ังหมดท่ีใชในงานวิจัยนี้ (11.21%) แตกระน้ันดวยวิธีการสืบคน SSCP วิธีการจัดกลุมขอมูล
ตามรูปแบบ SSCP เนื่องจากมีสมมติฐานวา sub-sequence ท่ีมีโครงสราง SSCP ใกลเคียงกัน จะมี
กรดอะมิโนท่ีคลายคลึงกัน และตลอดจนถึงวิธีการสรางตัวแทนสายโปรตีนสําหรับเอนไซมใหมท่ี
ไมทราบโครงสรางดวยโพรไฟลฮิดเดนมารคอฟโมเดลนั้น เปนวิธีการท่ีมีประสิทธิภาพและสงผล
ใหระบบจําแนกประเภทขอมูลเอนไซมนี้มีความถูกตองแมนยํามากสุดถึง 75.87% ซ่ึงมากกวา
อัลกอริทึม CD และ CDA ซ่ึงเปนวิธีการสืบคนฟเจอรโดยพิจารณาความถ่ีในการปรากฎกรดอะมิโน 
(amino acid composition) เปนหลัก  

 
นอกจากนี้ผลลัพธท่ีไดจากระบบจําแนกประเภทเอนไซมซับแฟมิลีของงานวิจัยนี้ ยัง

สามารถสืบคนตําแหนงและโครงสราง SSCP บนตารางเมตริกซคอนแทคแมปของโปรตีนใหมท่ีไม
ทราบโครงสราง 3 มิติไดดวย ซ่ึงทําใหทราบชนิดและโครงสรางทุติยภูมิโดยคราวของโปรตีนและ
นําไปวิเคราะหตอได แตเนื่องจากงานวิจัยนี้มุงเนนพัฒนาระบบจําแนกประเภทเอนไซมซับแฟมิลี 
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ดังนั้นจึงยังไมไดทําการพัฒนาความถูกตองในสวนการทํานายโครงสรางและตําแหนงหรือก็คือการ
ทํานายคอนแทคแมปในสวนงานวิจัยนี้ 

 
อยางไรก็ดีจากผลการทดลองสามารถสรุปไดวาฟเจอรท่ีสรางไดจาก SSCP และโพรไฟล

ฮิดเดนมารคอฟโมเดลน้ันมีนัยสําคัญเพียงพอสําหรับการนําไปใชเปนตัวแทนสายโปรตีนเพื่อใชใน
การสรางระบบจําแนกประเภทเอนไซมซับแฟมมิลีท่ีมีคาความเหมือน (similarity score) ระหวาง
เอนไซมนอยกวา 30%  
 

 ขอเสนอแนะ 
 

งานวิจัยนี้ยังสามารถทําการปรับปรุงเพื่อเพิ่มประสิทธิภาพไดในหลายประเด็นดังนี้ 
 

ทําการปรับคาตัดสินใจของการพิจารณาการติดกันระหวางคูกรดอะมิโนบนโดเมน 3 มิติ 
ใหนอยลง (ในงานวิจัยนี้ใชคาตัดสินใจเทากับ 8 Å โดยอางอิงจาก CASP6) เนื่องจากในข้ันตอนการ
สืบคน SSCP นั้น จะทําใหได SSCP ท่ีมีนัยสําคัญมากข้ึน กลาวคือเปนรูปรางท่ีชัดเจน สามารถระบุ
ไดวาเปนโครงสรางทุติยภูมิชนิดใด เนื่องจากในงานวิจัยนี้ พบวา SSCP ท่ีไดนั้น บางสวนมีขนาด
เล็กและไมสามารถระบุโครงสรางทุติยภูมิไดชัดเจน นอกจากจะพิจารณา SSCP ท่ีอยูใกลกันรวม
ดวย จึงจะสามารถบงบอกโครงสรางทุติยภูมิได  

 
ทําการพัฒนาวิธีการสืบคนรูปแบบที่อยูติดกันและตอเนื่องกันมากท่ีสุด โดยใหอัลกอริทึม

พิจารณาบริเวณท่ีไมติดกันรวมดวย โดยมีเง่ือนไขวาบริเวณท่ีไมติดกันนั้นตองอยูหางจากบริเวณท่ี
ติดกันไมเกินกี่อะมิโนเปนตน ท้ังนี้จะทําใหได SSCP ท่ีมีนัยสําคัญมากข้ึนดวยเชนกัน 

 
ทําการพัฒนาวิธีการสรางตัวแทนสายขอมูลดวยฮิดเดนมารคอฟโมเดล โดยทําการแปลง

ขอมูลกรดอะมิโนเปนขอมูลคุณสมบัติทางเคมีท่ีสําคัญของกรดอะมิโนแทน เชนคุณสมบัติ
ไฮโดรโฟบิกซ ไฮโดรฟลิกซ หรือแรงวัลเดอรวาวล เปนตน เนื่องจากคุณสมบัติทางเคมีเหลานี้มีผล
ตอแรงผลักและแรงดูดระหวางกรดอะมิโน 
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ทําการพัฒนาวิธีการกรองฟเจอรฮิดเดนมารคอฟโมเดล เนื่องจากฟเจอรบางตัวท่ีไดนั้นมี
ความคลุมเครือไมเหมาะสมเพียงพอเพื่อใชในการเปนตัวแทนในการจําแนกคลาสของเอนไซม
ซับแฟมิลี  
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ภาคผนวก 
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ขอมูลเอนไซมและขอมูลซับแฟมิลีคลาสท่ีใชในงานวิจัยนี ้
 

 
 

ภาพผนวกที่ 1  ไดอะแกรมแสดงซับแฟมิลีคลาสของเอนไซมอ็อกซิโดรีดักเทส (Oxidoreductases) 
ท่ีใชในงานวิจัยนี้ จํานวนท้ังส้ิน 16 คลาส 

 
ท่ีมา:  Chou (2005)  
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ตารางผนวกที่ 1  แสดงขอมูลเอนไซม (Assession number) ท่ีใชในงานวิจัยนี้ 
 

Class 1: 314 Sequences; Average Sequence Identity: 13.16% 
O00097 O45687 P00325 P00328 P00331 P00334 P06525 P07158 P07161 P07246 
P08319 P09370 P10847 P12854 P14139 P14674 P17648 P20306 P21518 P22246 
P23237 P23361 P25139 P25406 P25988 P27581 P28469 P33010 P38113 P40394 
P41682 P42328 P48585 P48814 P49383 P49645 P51550 P54202 P80338 Q00669 
Q00672 Q05114 Q09009 Q17334 Q64413 O07399 O85141 P33207 P50941 P70720 
P73826 O34268 P50169 Q27979 P50842 P11759 P29781 P55463 P27867 Q00796 
Q59787 P15428 P16232 P50172 P51975 Q29608 P35270 P45856 P77851 O51544 
O84838 P37417 P95837 P19337 O28578 O67619 O65992 P42957 Q45421 O75828 
P47844 Q29529 O26337 P95872 O24562 P30360 P31657 P42734 Q02971 Q40976 
O57380 P25984 P50578 P28475 P08793 P91711 O50316 P06981 P20839 P24547 
P39567 P47996 P50095 P50098 Q07152 Q50715 P07943 P21300 P45377 P14720 
P51103 P51106 P51110 O05973 O60701 O86422 P76373 Q07172 Q57346 O26327 
O34651 P10370 P28736 Q02136 P50163 P25415 P49365 P15770 P46240 Q44607 
P50166 Q12634 O33734 P00337 P00340 P00343 P04034 P06151 P10655 P13715 
P16115 P19858 P20619 P29038 P42119 P42123 P50934 P78007 Q07251 Q27888 
Q60009 Q95028 P26298 P51011 P13443 P08499 P31116 P46806 P56429 P29147 
P29266 O26662 P04035 P12684 P16237 P29057 P48020 P51639 Q01559 Q12577 
Q58116 O08756 P34439 Q61425 P23238 P50204 O08349 O59028 P06994 P11708 
P17783 P25077 P37228 P44427 P48364 P80038 Q04820 Q42972 Q59202 P26616 
P45868 O30807 P37225 P12628 P22178 P36444 P43279 P51615 O43837 P28834 
P50213 Q93353 O14254 O75874 P16100 P39126 P41562 P50214 P50217 P54071 
P80046 Q58991 O13287 P00349 P14062 P37754 P41570 P41576 P52208 P70718 
P96789 P12310 P39483 P40288 O00091 O24357 O83491 P11410 P11413 P22992 
P37986 P44311 P48848 P54996 P77809 Q27464 Q43727 Q04520 P19871 P39160 
P32816 P38945 P14061 P51656 P51659 P70385 Q62904 P50199 O57656 P08507 
P21695 P37606 P52425 Q00055 Q27567 Q44472 P21528 P52426 O27441 O59930 
O94114 P05644 P08791 P18869 P24098 P29696 P34733 P41019 P43860 P54354 
P87186 P94631 P96197 Q02143 Q56268 O27491 O33114 O67289 P05989 P37253 
P78827 Q02138 Q57179 Q59818 P39849 O34296 P76251 O67555 O08651 O33116 
P08328 P40510 P87228 P09437 P32891 Q00922 P47195 P81156 P22637 Q01745 
P54223 O05807 P33940 P13650 Q07982 P13032 P18158 P43304 P52111 P90795 
O05542 P15279 P28036 Q44002 

      
Class 2: 216 Sequences; Average Sequence Identity: 17.27% 

P45382 P78870 P77580 O26890 O30706 O67716 P10539 P23247 P30903 P41399 
P41404 P47730 P97049 Q51344 Q55512 Q56734 Q59291 O06822 O13507 O27090 
O34425 O43026 O59494 O67161 P00354 P00356 P00358 P00360 P00362 P04796 
P04970 P07486 P08439 P09124 P09316 P10097 P12858 P12860 P16858 P17329 

 
ท่ีมา:  Chou and Elrod (2003) 
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ตารางผนวกที่ 1  แสดงขอมูลเอนไซม (Assession number) ท่ีใชในงานวิจัยนี้ (ตอ) 
 

Class 2: 216 Sequences; Average Sequence Identity: 17.27% 
P17331 P17729 P17819 P19089 P19315 P20286 P20445 P22513 P25856 P25858 
P26517 P26519 P26521 P27726 P29272 P30724 P32636 P32638 P32810 P34783 
P34917 P34919 P34921 P34923 P35143 P44304 P46713 P47543 P49433 P50321 
P50362 P51009 P52987 P53430 P54118 P54270 P56649 P78958 P87197 Q00584 
Q01077 Q01597 Q01982 Q07234 Q12552 Q27890 Q41595 Q42977 Q46450 Q58546 
Q59800 Q64467 Q92243 O32507 P38947 Q55585 P06131 P24183 P33160 P46448 
Q07103 Q50570 Q60316 P37685 P51650 P42412 Q02252 Q07536 P00352 P08157 
P12693 P13601 P20000 P23240 P24549 P30837 P30840 P33008 P40047 P41751 
42236 P46329 P46368 P47738 P48644 P51648 P54115 Q25417 Q28399 P07702 

P50113 O08318 P23715 P54895 P54899 P96136 Q59279 O67166 P07004 P39821 
P45638 P54885 P54903 P74935 P96489 P11883 P43353 P47771 P48448 P08639 
P29236 P80505 O24174 P17445 P42757 P56533 P77674 P81406 Q43272 P07003 
Q06278 Q54970 P45851 O66112 P06958 P11177 P21873 P21881 P26267 P26284 
P32473 P35487 P45119 P47516 P51266 P52899 P52902 P52904 P75391 Q09171 
Q10504 Q59097 P07015 P20967 P45303 Q02218 P09060 P11178 P21839 P37940 
P50136 O05651 O27772 O58415 O73986 P56815 Q51803 Q51805 Q56317 Q57715 
Q57717 O27113 O29779 O29782 Q57956 O27743 P26693 P27989 Q49161 Q49163 
Q50538 Q57617 O27002 O31112 P95294 Q58571 

    
Class 3: 194 Sequences; Average Sequence Identity: 12.89% 

P43901 P20049 P08088 Q12882 Q18164 Q28007 Q28943 P42330 Q04828 P46844 
P53004 O26891 O29353 O67061 O84369 O86836 P24703 P38103 P40110 P42976 
P45153 P46829 P72024 P72642 Q52419 Q57865 P15047 P39071 Q56632 O30847 
O84992 O87612 P27137 P94135 Q45072 P13653 P17652 P21218 P26156 P26163 
P26180 P26237 P26238 P28372 P29683 P36208 P36437 P37846 P48099 P48100 
P51188 P51278 P54208 P56302 P56303 Q00864 Q04607 Q95666 P42593 Q16698 
Q64591 O27083 P21920 P72711 Q10680 Q53139 P07772 P23102 O07400 O24990 
O67505 P16657 P42829 P44432 P46533 P54616 P73016 P80030 Q05069 O06236 
O27281 O29513 O66461 P05021 P25468 P25996 P28272 P28294 P32747 P32748 
P45477 P46539 P46727 P54321 P54322 P74782 Q47741 Q58070 Q63707 O75845 
O88822 P11353 P33771 P35055 P36552 P36553 P43898 P72848 Q42840 Q42946 
O24163 O24164 O53230 P27863 P32397 P40012 P50336 P51175 P55826 P56601 
Q12737 P05335 P06598 P07872 P08790 P11356 P13711 P34355 Q15067 O42772 
P21801 P21911 P21912 P21914 P31039 P31040 P47052 P48932 P48933 P80477 
P80480 Q00711 Q09508 Q09545 O06913 O06914 P00363 P00364 P07014 P08065 
P08066 P10444 P17596 P20921 P20922 P31038 P44893 P44894 P51053 P51054 
Q10760 Q10761 Q59661 Q59662 P12007 P26440 P34275 P07670 P15650 P28330 
P51174 P79274 Q51697 Q51698 P15651 P16219 Q06319 Q07417 P08503 P11310 
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ตารางผนวกท่ี 1  แสดงขอมูลเอนไซม (Assession number) ท่ีใชในงานวิจยันี้ (ตอ) 
 

Class 3: 194 Sequences; Average Sequence Identity: 12.89% 
P41367 P45952 Q22347 Q04616 P18405 P24008 P31213 P31214 Q28891 Q28892 
P31210 P51857 Q60759 Q92947 

      
Class 4: 130 Sequences; Average Sequence Identity: 13.94% 

P17557 P30234 Q08352 P09831 P09832 P39812 Q05755 Q05756 Q03460 P04964 
P24295 P27346 P28997 P33327 P39633 P41755 Q03578 P22823 P23307 O52310 
O59650 O74024 P00366 P00367 P10860 P26443 P49448 P52596 P54385 P80053 
P80319 P96110 Q47951 Q53199 Q56304 P00369 P00370 P07262 P14657 P15111 
P28724 P29051 P29507 P31026 P39708 P43793 P54386 P54387 P55990 P94316 
P94598 P95544 P13154 P54531 P31228 Q99489 P16636 P28300 P28301 Q05063 
O06595 P10902 P38032 P74562 Q51363 O93364 P23623 O35078 P00371 P14920 
P18894 P22942 P80324 Q19564 Q99042 P19643 P21396 P21397 P21398 P27338 
P49253 O06207 O33065 P21159 P28225 P38075 P44909 P74211 O46406 O70423 
O75106 P12807 P19801 P36633 P46881 P46883 Q07121 Q07123 Q12556 Q16853 
Q29437 Q43077 Q59118 O49850 O49954 P15505 P23378 P26969 P33195 P49095 
P49361 P49362 P54377 Q09785 Q50601 P23225 P51375 P55037 P55038 Q06434 
P29011 P00372 P22619 P22641 P23006 P29894 Q49124 Q50420 Q59542 Q59543 

Class 5: 112 Sequences; Average Sequence Identity: 13.47% 
P07275 P30038 P39634 P78568 P55818 Q02046 P00386 Q44524 O25773 O66553 
P00373 P17817 P22008 P22350 P27771 P32263 P43869 P46540 P46725 P52053 
P54893 P54904 P74572 Q04708 Q12641 Q12740 Q20848 O74927 O80585 P42898 
P46151 P53128 Q17693 P15244 Q44297 O62583 P00374 P00375 P00376 P00377 
P00379 P00380 P00381 P00382 P00383 P00384 P04174 P04382 P05794 P07807 
P09503 P10167 P11045 P11731 P12833 P13955 P16184 P17719 P22573 P22906 
P27421 P27422 P27498 P28019 P31074 P31500 P36591 P43791 P47470 P78028 
P78218 P95524 Q07801 Q54277 Q54801 Q57452 Q59397 Q59408 Q59487 Q59908 
Q93341 O75891 P28037 P38997 P38998 P43065 Q09694 O87386 O87388 P23342 
P40854 P40859 P40873 P40874 P40875 Q46336 Q46338 O64411 P08159 P30986 
P87111 P94132 Q08822 Q11190 Q48303 Q63342 P16099 O29544 P55300 P94951 
Q50501 Q58441 

Class 6: 305 Sequences; Average Sequence Identity: 11.71% 
P07001 P41077 P51995 P00387 P36060 P00389 P16603 P37040 P50126 P00390 
P27456 P42770 P48638 P48641 Q43621 O62768 O84101 P38816 P43788 P50971 
P52214 P75531 P94284 Q17745 Q92375 P39040 O03060 O03172 O03175 O03203 
O03206 O03850 O21000 O21070 O21233 O21325 O21333 O21336 O21405 O21408 
O21514 O21798 O47430 O47492 O47498 O53307 O63850 O66842 O68853 O78680 
O78688 O78694 O78697 O78701 O78704 O78707 O78710 O78714 O78748 O78755 
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ตารางผนวกท่ี 1  แสดงขอมูลเอนไซม (Assession number) ท่ีใชในงานวิจยันี้ (ตอ) 
 

Class 6: 305 Sequences; Average Sequence 
O79408 O79411 O79421 O79427 O79435 O79438 O79677 O79874 O79881 O84970 
O85274 O99823 O99826 O99978 P03888 P03891 P03894 P03897 P03900 P03903 
P03909 P03912 P03916 P03919 P03922 P03925 P04540 P05507 P05510 P06253 
P06256 P06259 P06262 P06265 P06410 P07706 P07709 P08740 P09045 P11628 
P11631 P11658 P11991 P12099 P12126 P12129 P12132 P12199 P12771 P12774 
P12777 P15550 P15553 P15577 P15580 P15584 P15956 P15959 P16673 P18903 
P18931 P18934 P18938 P18941 P19044 P19050 P20113 P20686 P21301 P24873 
P24877 P24884 P24887 P24895 P24969 P24972 P24975 P24978 P24982 P24997 
P25707 P26289 P26522 P26525 P26847 P26850 P27572 P29801 P29915 P29918 
P29921 P29924 P30826 P31978 P32421 P33509 P33512 P33598 P33602 P33605 
P33608 P33903 P34192 P34195 P34847 P34850 P34853 P34856 P34859 P38599 
P38602 P41296 P41299 P41304 P41307 P41315 P42032 P43191 P43194 P43197 
P43200 P43203 P43206 P46619 P46722 P48176 P48653 P48656 P48897 P48900 
P48903 P48907 P48910 P48913 P48916 P48919 P48922 P48925 P48928 P48931 
P50367 P50940 P50975 P51097 P51100 P52765 P55780 P55783 P56752 P56755 
P56896 P56908 P56911 P56914 P92475 P92483 P92486 P92659 P92667 P92670 
P92697 P92700 P93401 P95174 P95177 P95180 Q00236 Q00244 Q00540 Q00543 
Q00570 Q01562 Q04050 Q31849 Q32238 Q33635 Q33821 Q34050 Q34573 Q34947 
Q34950 Q35100 Q35535 Q35542 Q35585 Q35813 Q36346 Q36424 Q36428 Q36457 
Q36460 Q36836 Q37312 Q37371 Q37375 Q37381 Q37546 Q37603 Q37626 Q37680 
Q37710 Q37714 Q37809 Q44241 Q56218 Q56221 Q56224 Q56227 Q60010 Q95704 
Q95710 Q95891 Q95915 Q95918 Q96007 Q96067 Q96070 Q96186 P28304 P43903 
Q28452 P11605 P17569 P27967 P39865 P39868 P43101 P27783 P22945 P39863 
P49050 P22944 P42435 P15344 O87948 O85762 P41816 Q03558 P05982 Q64669 
P37061 P75389 Q60049 P24232 Q03331 

     
Class 7: 64 Sequences; Average Sequence Identity: 13.69% 

O04420 O32141 O74409 P04670 P09118 P11645 P16163 P16164 P22673 P23194 
P25689 P33282 P34798 P34799 P53763 P78609 Q00511 Q45697 Q50925 P05314 
P39661 Q51879 P25006 P38501 Q01537 Q06006 Q53239 Q60214 P09152 P11349 
P11351 P19316 P19317 P19318 P19319 P33937 P39185 P39458 P42175 P42176 
P42178 P42434 P73448 P81186 Q06457 Q53176 Q56350 O54235 O67422 P00394 
P45208 P71319 P19573 P94127 Q01710 Q51705 Q59105 Q59746 O06844 O50651 
Q51662 Q52527 Q59646 Q59647       

Class 8: 59 Sequences; Average Sequence Identity: 19.70% 
P17846 P38038 P38039 P39692 P52673 P52674 Q09878 O00087 O08749 O18480 
O50286 O50311 O84561 P00391 P09063 P09622 P09623 P09624 P11959 P14218 
P21880 P31023 P31046 P31052 P43784 P47513 P49819 P50970 P52992 P54533 
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ตารางผนวกท่ี 1  แสดงขอมูลเอนไซม (Assession number) ท่ีใชในงานวิจยันี้ (ตอ) 
 

Class 8: 59 Sequences; Average Sequence Identity: 19.70% 
P75393 P90597 P95596 Q04829 Q04933 Q59822 P07850 P51687 Q07116 P30008 
O33998 P45573 P45574 P45575 Q59109 Q59110 O05927 O06737 P17853 P17854 
P52672 P56859 P56860 P56891 P71752 P72794 P94498 Q10270 Q55309 

 
Class 9: 254 Sequences; Average Sequence Identity: 21.32% 

O03167 O03198 O03848 O13082 O21327 O21399 O21403 O47425 O47491 O47667 
O47669 O47671 O47673 O47675 O47677 O47679 O47681 O47686 O47688 O47690 
O47692 O47694 O47696 O47698 O47700 O47702 O47705 O47708 O47710 O48316 
O48374 O54069 O74471 O78682 O78750 O79404 O79417 O79433 O79673 O79876 
O99255 O99819 P00395 P00397 P00399 P00401 P00403 P00405 P00407 P00409 
P00411 P00413 P00415 P00417 P00419 P00421 P00423 P00425 P00427 P00429 
P03945 P04038 P04371 P04373 P05490 P05502 P05505 P06030 P07255 P07471 
P07657 P08306 P08741 P08743 P08745 P08749 P09669 P10175 P10606 P10888 
P11947 P11950 P12074 P12700 P12702 P12787 P13182 P13184 P14058 P14544 
P14546 P14574 P14578 P14852 P14854 P15545 P15952 P15954 P16262 P18943 
P18945 P19536 P20374 P20386 P20609 P20674 P20682 P20684 P24010 P24012 
P24310 P24794 P24881 P24891 P24894 P24985 P24987 P24989 P25002 P25312 
P26455 P26457 P26857 P27168 P29505 P29856 P29860 P29864 P29870 P29872 
P29874 P29876 P29878 P29880 P30815 P32799 P33504 P33508 P33518 P34189 
P34838 P34842 P35171 P38596 P41293 P41295 P41311 P41775 P43024 P43370 
P43372 P43374 P43376 P47918 P48171 P48659 P48661 P48772 P48867 P48869 
P48871 P48873 P48887 P48889 P48891 P50253 P50268 P50666 P50672 P50674 
P50676 P50678 P50680 P50684 P50686 P50688 P50690 P50692 P55777 P56392 
P79010 P80439 P80441 P92478 P92514 P92662 P92692 P92696 P98000 P98002 
P98012 P98020 P98023 P98025 P98027 P98031 P98033 P98035 P98037 P98039 
P98042 P98044 P98047 P98049 P98053 P98055 P98057 Q00527 Q00529 Q01555 
Q02211 Q02221 Q02766 Q03227 Q03439 Q03736 Q04441 Q04452 Q05572 Q06474 
Q07063 Q08855 Q10375 Q20779 Q33824 Q34941 Q35101 Q35539 Q36309 Q36452 
Q36675 Q36837 Q36952 Q37369 Q37374 Q37416 Q37430 Q37472 Q37548 Q37604 
Q37620 Q37677 Q37684 Q37705 Q37718 Q42841 Q94514 Q95840 Q95914 Q96065 
Q96133 Q96190 P24474 Q51700 

      
Class 10: 94 Sequences; Average Sequence Identity: 12.71% 

O01374 O14949 O14957 O31214 O60044 P00126 P00127 P00128 P00130 P05417 
P07056 P07256 P07257 P07552 P07919 P08067 P08525 P13271 P13272 P14927 
P16536 P22289 P22695 P23004 P31800 P31930 P32551 P37299 P37841 P43264 
P43265 P43266 P46269 P47985 P48502 P48503 P48504 P48505 P49345 P49346 
P50523 P51130 P51132 P51133 P51134 P51135 P78761 P81380 Q02762 Q09154 
P43309 P43310 P43311 Q00024 Q06215 Q08296 Q08304 Q08305 Q08306 Q08307 
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ตารางผนวกท่ี 1  แสดงขอมูลเอนไซม (Assession number) ท่ีใชในงานวิจยันี้ (ตอ) 
 

Class 10: 94 Sequences; Average Sequence Identity: 12.71% 
P06811 P10574 P17489 P56193 Q01679 Q02075 Q02079 Q02081 Q02497 Q03966 
Q12541 Q12542 Q12718 Q12719 Q12729 Q12739 Q99044 Q99046 Q99049 Q99055 
P14133 P24792 P37064 Q00624 Q40588 P08980 P14698 P26290 P26292 P30361 
P49728 P70758 Q02585 Q46136 

Class 11: 154 Sequences; Average Sequence Identity: 19.01% 
O31158 O31168 P04963 P25026 P49053 P49323 Q55921 P48534 P19136 P00431 
P14532 P37197 O13289 O52762 O61235 O68146 P04040 P04762 P06115 P07145 
P07820 P11934 P12365 P13029 P15202 P17336 P17598 P17750 P18122 P18123 
P21179 P24168 P25819 P25890 P26901 P29422 P29611 P29756 P30263 P30264 
P30567 P32290 P37743 P42234 P42321 P44390 P45737 P45739 P46817 P48062 
P48350 P48351 P48352 P49284 P49316 P49317 P49319 P50979 P55303 P55304 
P55305 P55306 P55307 P55308 P55310 P55311 P55312 P55313 P77872 P78574 
P78619 P81138 P95539 P95631 Q01297 Q04657 Q08129 Q27710 Q42547 Q43206 
Q59296 Q59337 Q59602 Q59635 Q59714 Q64405 Q92405 Q96528 O35244 O77834 
P00433 P00434 P05164 P11247 P11678 P11965 P15004 P15232 P17179 P17180 
P22079 P22195 P22196 P24101 P27337 P28313 P28314 P30041 P37834 P37835 
P49290 P80025 Q01603 Q02200 Q05855 P07202 P09933 P14650 P35419 O02621 
O18994 O23968 O23970 O32770 O46607 O59858 O62327 O75715 P04041 P07203 
P11352 P11909 P12079 P18283 P21765 P22352 P28714 P30708 P30710 P35665 
P35666 P36014 P36968 P36969 P37141 P38143 P40581 P46412 P52032 P52033 
P74250 Q00277 Q64625 Q95003 

Class 12: 94 Sequences; Average Sequence Identity: 13.66% 
O33950 O67987 P05403 P07773 P11451 P27098 P31019 P20351 P48775 P48776 
Q09474 P08170 P09186 P09439 P09918 P14856 P27480 P29114 P29250 P37831 
P38414 P38415 P38416 P38417 P38419 Q06327 Q05353 P06622 P08127 P17262 
P17295 P17296 P31003 Q04285 Q53034 P21816 Q16878 O23920 O42764 O48604 
P49429 P80064 P93836 Q00415 Q02110 Q22633 Q27203 Q53407 P00436 P00437 
P15109 P15110 P20371 P20372 P16469 P18054 P39654 P39655 P55249 Q02759 
Q01284 Q12723 P12530 P16050 P12527 P48999 P51399 P08695 P11122 P17297 
P47228 P47231 P47233 P14902 P28776 O09173 Q00667 Q93099 P46952 P46953 
P22635 P22636 P11295 P04029 P06617 P25017 Q04564 Q09109 P21795 P27652 
P17554 P08659 P13129 Q01158 

Class 13: 257 Sequences; Average Sequence Identity: 15.71% 
O75936 Q19000 Q12797 P13674 P54001 Q60716 O60568 P24802 Q20679 P28038 
Q05963 Q06942 P07770 P23094 Q51494 P08084 Q07944 Q05182 P23262 O24312 
P37114 P48522 Q04468 Q43033 Q43240 P17549 P18125 P46634 Q64505 P20586 
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ตารางผนวกท่ี 1  แสดงขอมูลเอนไซม (Assession number) ท่ีใชในงานวิจยันี้ (ตอ) 
 

Class 13: 257 Sequences; Average Sequence Identity:a 15.71% 
P27138 P11987 P22868 P27353 P27355 Q08477 O54705 O61309 P29473 P29475 
P29477 P70313 Q26240 Q28969 P42535 P19729 P19731 P19733 P31020 P16549 
P17636 P31513 P36365 P36367 P49326 P97501 Q01740 Q28505 O09158 O16805 
O18809 O18992 O35293 O42231 O42457 O46420 O54749 O55071 O62671 O73686 
O93299 P00178 P00181 P00184 P00186 P04167 P04799 P05176 P05178 P05180 
P05182 P05184 P08683 P10610 P10613 P10615 P10633 P10635 P11509 P11511 
P11711 P11713 P12789 P12791 P12939 P13108 P13584 P14762 P15128 P15149 
P16141 P17666 P19225 P20812 P20814 P20852 P21595 P24453 P24455 P24457 
P24460 P24462 P24464 P24903 P29981 P30608 P30610 P33260 P33262 P33264 
P33268 P33270 P33274 P43083 P49602 P51538 P51589 P51869 P51871 P56590 
P56592 P56654 P56656 P70091 P79304 P79401 P79690 P79760 P93846 Q00557 
Q05047 Q05555 Q06367 Q09736 Q12586 Q12589 Q16678 Q16850 Q27593 Q27606 
Q27712 Q27902 Q29488 Q29510 Q29624 Q64391 Q64406 Q64417 Q64458 Q64462 
Q64481 Q64654 Q64680 Q92087 Q92090 Q92100 Q92110 Q92112 Q92148 P07739 
P09140 P12744 P19839 P19907 P23146 P24113 P29239 P08516 P14579 P14581 
P20817 P15150 P15538 P19099 P30100 P97720 Q29552 Q64658 P00189 P10612 
P79153 Q07217 P04176 P30967 P90925 O42091 P07101 P17289 P24529 P09810 
P17532 P70080 P09172 Q05754 P08478 P12890 P19021 O42713 P06845 P11344 
P33180 P55023 P55025 Q04604 O02768 O62698 P05979 P23219 P35354 P70682 
Q05769 P00191 P08686 Q02390 O19998 O70453 O78497 P09601 P14901 P30519 
P43242 P71119 P74133 P07308 P13516 Q64420 P22243 P28645 P32061 P32063 
Q01753 Q40731 Q42770 Q43593 O48651 O65403 O65726 P32476 P52020 Q92206 
O73853 P05185 P12394 P27786 P70085 Q29497 Q92113 

   
Class 14: 155 Sequences; Average Sequence Identity: 26.92% 

O04997 O09164 O12933 O13401 O15905 O22373 O30563 O30826 O42724 O46412 
O49044 O49066 O51917 O54086 O59924 O67470 O86165 O93724 P00441 P00442 
P00443 P00444 P00445 P00446 P00448 P00449 P03946 P04178 P04179 P07505 
P07509 P07632 P08228 P08294 P09157 P09212 P09213 P09214 P09223 P09224 
P09670 P09671 P09678 P09737 P09738 P10791 P10792 P11418 P11796 P11964 
P13367 P13926 P14830 P14831 P15107 P15453 P17550 P17670 P18655 P18868 
P19665 P19666 P19685 P20379 P23345 P23346 P23744 P24669 P24702 P24704 
P24705 P24706 P25842 P27082 P27084 P28755 P28756 P28757 P28758 P28759 
P28763 P28764 P31108 P31161 P33431 P34107 P34461 P34697 P36214 P37369 
P41962 P41963 P41973 P41974 P41975 P41976 P41978 P41979 P41980 P41981 
P43019 P43312 P43725 P47201 P50059 P50061 P50911 P51547 P53635 P53636 
P53637 P53638 P53640 P53641 P53642 P53649 P53651 P53652 P53653 P53654 
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ตารางผนวกท่ี 1  แสดงขอมูลเอนไซม (Assession number) ท่ีใชในงานวิจยันี้ (ตอ) 
 

Class 14: 155 Sequences; Average Sequence Identity: 26.92% 
P54375 P77928 P77929 P77968 P80174 P80293 P80566 P80734 P80857 P81926 
P93258 P93407 Q00637 Q01137 Q02610 Q03299 Q03301 Q03302 Q03303 Q07182 
Q07449 Q07796 Q08420 Q08713 Q42684 Q43779 Q59094 Q59448 Q59452 Q59519 
Q59623 Q59679 Q60036 Q92429 Q92450 

     
Class 15: 84 Sequences; Average Sequence Identity: 18.55% 

O15910 O46310 O61065 O66503 O83092 O83972 O84834 P00452 P03174 P03175 
P03190 P06474 P07201 P07742 P08543 P09247 P09853 P09938 P10224 P11156 
P11157 P11158 P12848 P16782 P20493 P20503 P21524 P21672 P23921 P26685 
P26713 P28846 P29883 P31350 P32209 P32282 P32984 P33799 P36602 P36603 
P37426 P37427 P39452 P42170 P42491 P42492 P42521 P43754 P47471 P47473 
P48591 P48592 P49723 P49730 P50620 P50621 P50641 P50642 P50643 P50644 
P50645 P50646 P50647 P50648 P50650 P50651 P52343 P55982 P55983 P74240 
P75461 P78027 P79733 Q01037 Q01038 Q01319 Q03604 Q08698 Q10840 Q60561 
P07071 P28903 P43752 Q05262 

      
Class 16: 154 Sequences; Average Sequence Identity: 16.99% 

P42454 O04397 O04977 O23877 P00454 P00455 P08165 P10933 P22570 P28861 
P31973 P41343 P41344 P41345 P41346 P53991 Q00598 Q10547 Q41014 Q44532 
Q44549 Q55318 Q61578 P07771 P13452 P21394 P23101 P37337 P77650 Q03304 
Q07946 Q52126 O07643 O26739 O27605 O27606 O68940 O68943 O68946 O68951 
P00457 P00458 P00459 P00460 P00461 P00462 P00463 P00464 P00467 P00468 
P06117 P06118 P06119 P06120 P06121 P06122 P06662 P06769 P07328 P07329 
P08624 P08625 P08717 P08718 P09552 P09553 P09554 P09555 P09772 P11347 
P15052 P15332 P15334 P15335 P16266 P16267 P16268 P16269 P16855 P16856 
P17303 P19066 P19067 P19068 P20620 P20621 P22548 P22921 P25314 P25767 
P26248 P26250 P26251 P26252 P33178 P46034 P51754 P54799 P54800 P55170 
P71526 P71527 P77874 P95296 Q00240 Q02452 Q07933 Q07934 Q07935 Q07942 
Q44044 Q44045 Q46083 Q46244 Q50218 Q50785 Q50788 Q55029 Q55030 Q57118 
Q58289 Q59270 P07598 P07603 P12635 P12636 P12943 P12944 P13063 P13065 
P13628 P13629 P15283 P15284 P17632 P17633 P18188 P18190 P18191 P18636 
P18637 P19927 P19928 P21852 P21949 P21950 P29166 P31891 P31892 P33374 
P33375 P37181 Q46046 Q46847 
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สถานท่ีเกิด  กรุงเทพมหานคร 
ประวัติการศึกษา วศ.บ. (วิศวกรรมคอมพิวเตอร) คณะวิศวกรรมศาสตร 

มหาวิทยาลัยเกษตรศาสตร วิทยาเขตบางเขน (พ.ศ.2547) 
ตําแหนงหนาท่ีการงานปจจบัุน นักวเิคราะหอาวุโส 
สถานท่ีทํางานปจจุบัน บริษัท ไอทีวนั จํากัด 
ผลงานดีเดนและรางวัลทางวิชาการ  - 
ทุนการศึกษาท่ีไดรับ - 

 




