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ประเภท 30 
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ไดจากแผนภาพคุณสมบัติเคมีฟสิกสของกรดอะมิโนของ Taylor 76 
     7 เปรียบเทียบคา TP FP TN FN ของแตละรีแอคทีฟโมทีฟและ PROSITE เม่ือใชกับ

กลุมโปรตีนระหวาง 3 ถึง 235 ฟงกช่ัน 81 
     8 เปรียบเทียบคาคุณภาพของแตละรีแอคทีฟโมทีฟและ PROSITE เม่ือใชกับกลุม

โปรตีนระหวาง 3 ถึง 235 ฟงกช่ัน 82 
     9 เปรียบเทียบผลการทํานายฟงกช่ันเอนไซมจากรีแอคทีฟโมทีฟประเภทตางๆ ดวย 
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ทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม C4.5 ท่ีไดจากรีแอคทีฟโมทีฟประเภทตางๆ กับ 
PROSITE ในชุดขอมูลขนาด 3 ฟงกช่ัน จาํนวนโปรตีน 288 สาย ท่ีมีโมทีฟตรงกัน
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     11 เปรียบเทียบคุณภาพรีแอคทีฟโมทีฟและ PROSITE ในการทํานายบริเวณจับและ
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     11 คอนเซ็ปตแลททิสของคอนเท็กซการดํารงอยูของส่ิงมีชีวติและน้ํา 26 
     12 ข้ันตอนการพฒันาระบบทํานายประเภทขอมูล 27 
     13 ตนไมชวยการตัดสินใจการเลนเทนนิสในสภาพอากาศตางๆ 35 
     14 การเตรียมขอมูลสายลําดับโปรตีนบริเวณจับและบริเวณเรง 38 
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รีแอคทีฟโมทีฟ 44 
     17 การนําเสนอขอมูลสายโปรตีนในรูปฐานนาํเสนอแอททริบิวตเปนรีแอคทีฟโมทีฟ

ท่ีจัดกลุมตามบริเวณจับและบริเวณเรงเดียวกันและฟงกช่ันเอนไซม 46 
     18 ความรูพื้นหลังคุณสมบัติเชิงเคมีฟสิกสในแผนภาพของ Taylor ท่ีถูกจัดรูปใหอยู

ในลักษณะของคอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติ 51 
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     20 คอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติขอบเขตท่ีไดจากความรูพื้นหลังแผนภาพของ 

Taylor 59 
     21 แลททิสกรดอะมิโนและคุณสมบัติขอบเขตท่ีไดจากคอนเท็กซกรดอะมิโนและ

คุณสมบัติขอบเขต รวมท้ังแสดงคอนเซ็ปตไมยับยั้งจากคอนเซ็ปตของกรดอะมิโน 
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Smith และคณะวจิัย (Smith et al., 1990) 73 
     25 ความสัมพันธระหวางคุณสมบัติของกรดอะมิโนท่ีแฝงอยูรูปคะแนนในตาราง

คะแนนความเหมือน 77 
     26 ข้ันตอนการแปลงตารางคะแนนความเหมือน BLOSUM62 เปนคอนเท็กซ 78 
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MSA = Multiple Sequence Alignment 
แลททิส = คอนเซ็ปตแลททิส หรือ Concept Lattice
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คํานํา 
 

 โปรตีนเอนไซมเปนสารพื้นฐานของส่ิงมีชีวิต การเขาใจฟงกช่ันการทํางานของโปรตีน
เอนไซมยอมหมายถึงโอกาสในการประยกุตใชงานเอนไซมในส่ิงมีชีวิตท้ังหลายรวมท้ังในรางกาย
ของมนุษย เชน การทํางานของยารักษาโรคที่มีประสิทธิภาพมากข้ึน การเพิ่มผลผลิตของพืชและ
สัตว เปนตน ท้ังนี้ปจจุบันมีโปรตีนเอนไซมในฐานขอมูล ENZYME nomenclature database 
ท้ังหมด 116,330 ชนิด จากโปรตีนท้ังหมดท่ีคนพบจริงและมีการตรวจสอบคุณสมบัติแลวเพยีง 
333,445 ชนิด  (UNIPROT, 2007) โดยโปรตีนท่ีคนพบจากจีโนม (genome) มีท้ังหมด 5,139,891 
ชนิด และยังคงมีการปรับปรุงขอมูลอยูเร่ือยๆ ซ่ึงจากขอมูลท่ีมีพอสมควรนี้ทําใหการศึกษาฟงกช่ัน
เอนไซมดวยเทคนิคดานชีวสารสนเทศ (Bioinformatics) เปนอีกหนทางหน่ึงในการศึกษาวจิัย
โปรตีนเอนไซมท่ีนาสนใจ โดยการพัฒนาเทคนิคการทํานายฟงกช่ันเอนไซมท่ีมีความแมนยําสูง
เปนหนทางหนึ่งในการใชประโยชนจากขอมูลท่ีมีอยูดังกลาว 
 
  อยางไรก็ตามความแมนยําในการทํานายไมใชส่ิงท่ีสรางความเช่ือม่ันในการใชงานระดับ
หองปฏิบัติการ ท่ีมีความตองการมากกวาการระบุวาโปรตีนท่ีสงสัยทํางานฟงกช่ันใดเพียงเทานั้น 
แตตองการทราบวาโปรตีนนัน้มีกลไกฟงกช่ันเอนไซมใดอยูท่ีสวนใดของโปรตีน ซ่ึงมีผลตอการทํา
ความเขาใจการทํางานของเอนไซมชนิดนัน้ และสามารถประเมินความเช่ือม่ันในผลการทํานายได
จากความสมเหตุผล ดังนั้นการพัฒนาตวัแทนสายโปรตีนจากสวนท่ีเกิดกลไกเอนไซมโดยตรงเพ่ือ
ทํานายฟงกช่ันเอนไซม จึงเปนหัวขอท่ีนาสนใจอยางยิ่ง เนื่องจากตัวแบบการทํานายฟงกช่ันท่ีได
จากสวนท่ีเปนกลไกการทํางานของเอนไซมโดยตรงสมควรมีความแมนยําสูง อีกท้ังสามารถระบุได
วาสวนใดของโปรตีนท่ีเปนกลไกการทํางานเอนไซม 
 
 ตัวแทนสายโปรตีนประเภทหนึ่งท่ีนยิมใชกันมากในศาสตรดานชีวสารสนเทศก็คือ โมทีฟ 
(motif) โดยเปนรูปแบบสายลําดับ (sequence pattern) ท่ีใชระบุเอกลักษณ (identity) ของกลุมสาย
โปรตีนนั้น โดยโมทีฟท่ีใชเปนตัวแทนสายโปรตีนในการแสดงคุณสมบัติฟงกช่ันเอนไซมควรมี
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ลักษณะท่ีสอดคลองกับการทํางานของเอนไซมนั้นคือการทํางานเขาจับพอดีกับสารต้ังตน 
(substrate) แลวกอฟงกช่ัน หรือ “fit and function” ดังนั้นงานวิจยันีจ้ึงเนนการใชงานโมทีฟประเภท
ท่ีไมมีการยืดหยุนของรูปแบบสายลําดับท่ีเรียกวา “no gap” ท้ังนี้การคนพบโมทีฟประเภทนี้มี
พื้นฐานเร่ิมตนจากกลุมขอมูลสายโปรตีนท่ีจัดเรียงโครงสรางขอมูลแบบเดียวกับกลุมสายโปรตีนใน
ฐานขอมูล BLOCKS (Henikoff and Henikoff, 1991) โดยในงานศึกษานี้เรียกโครงสรางขอมูลชนิด
นี้วา บลอก (block) โดยแตละบลอกเปนการรวบรวมสวนของสายโปรตีนในบริเวณจบัหรือบริเวณ
เรงชนิดเดยีวกนัเขามาอยูในบลอกเดียวกัน ท้ังนี้การทํางานฟงกช่ันเอนไซมของโปรตีนเกิดข้ึนใน
สวนท่ีเรียกวาบริเวณจับและบริเวณเรง ซ่ึงปจจุบันมีขอมูลบริเวณดังกลาวในฐานขอมูลเพียง
ประมาณ 3% เทานั้น นอกจากนี้การเกิดฟงกช่ันเอนไซมแตละประเภทเกิดข้ึนจากการประสานงาน
ระหวางบริเวณจับและบริเวณเรง ทําให 1 ฟงกช่ันเอนไซมประกอบดวยหลายบริเวณจับและบริเวณ
เรง ในทางกลับกันบริเวณจับหรือบริเวณเรงประเภทหนึง่ๆ สามารถทํางานไดในฟงกช่ันเอนไซม
หลายประเภท ซ่ึงการมีขอมูลนอยและลักษณะเฉพาะท่ีซับซอนของบริเวณจับและบริเวณเรง
ดังกลาว เปนปญหาอยางยิ่งตอการคนพบโมทีฟจากบริเวณเหลานีเ้พื่อใชงานอยางจริงจังในการ
ทํานายฟงกช่ันเอนไซม 
 
 ปญหาการมีขอมูลนอยและความซับซอนของโมทีฟจากบริเวณจับและบริเวณเรงดังกลาว
สามารถศึกษาผานโมทีฟท่ีรูจักกนัดีในปจจุบัน เชน PROSITE (Bairoch, 1991) และ eMotif (Huang 
and Brutlag, 2001) โดย PROSITE เปนฐานขอมูลโมทีฟท่ีพัฒนาข้ึนโดยผูเช่ียวชาญดานโปรตีนมี
การพัฒนามาอยางยาวนานตั้งแตป 1988 แตมีโมทีฟท่ีคนพบจากบริเวณจับและบริเวณเรงเพยีง 152 
โมทีฟ ซ่ึงครอบคลุมฟงกช่ันเอนไซม 396 ฟงกช่ันจากท้ังหมด 3,845 ฟงกช่ัน การมโีมทีฟประเภทนี้
อยูนอยเนื่องจากการมีขอมูลท่ีใชคนพบโมทีฟมีนอย อีกท้ังการพัฒนาโดยผูเช่ียวชาญเปน
กระบวนการทีค่อนขางชา นอกจากนี้โมทีฟของ PROSITE ยังสามารถระบุความซับซอนของ
บริเวณจับและบริเวณเรงไดอยางชัดเจน โดยบางโมทีฟเปนสวนทํางานของฟงกช่ันเอนไซมถึง 46 
ฟงกช่ัน และมีถึง 139 ฟงกช่ันท่ีประกอบดวยโมทีฟจากบริเวณจับและบริเวณเรงมากกวา 1 โมทีฟ 
ในขณะท่ี eMotif เปนฐานขอมูลท่ีเก็บโมทีฟท่ีไดจากการคนพบอัตโนมัติจากฐานขอมูล BLOCKS 
มีโมทีฟอยูเปนจํานวนมาก แตเนื่องจากฐานขอมูล BLOCKS มีขอมูลบริเวณจับและบริเวณเรงอยู
เพียงประมาณ 30 บลอกเทานั้น จึงมีโมทีฟท่ีไดจากบริเวณจับและบริเวณเรงในจํานวนท่ีไมมากนัก 
 
 ดังนั้นในงานวจิัยนีจ้ึงออกแบบเนื้องานการทํานายฟงกช่ันเอนไซมจากโมทีฟท่ีคนพบจาก
ขอมูลบริเวณจบัและบริเวณเรงออกเปน 2 สวนงานหลักคือ 1.การพัฒนาคุณภาพของขอมูลท่ีมีอยู
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นอยมากเพื่อใชสรางตัวแทนสายโปรตีนท่ีมีคุณภาพ และ 2.การสรางตัวแบบทํานายฟงกช่ัน
เอนไซมท่ีมีการผสมผสานบริเวณจับและบริเวณเรงท่ีซับซอน 
 
 ในสวนงานหลักแรกคือ การพัฒนาคุณภาพของขอมูลท่ีมีอยูนอยมากเพื่อสรางโมทีฟ
ตัวแทนสายโปรตีนในการแสดงคุณสมบัติฟงกช่ันเอนไซมท่ีมีคุณภาพนั้น สามารถดําเนินการไดใน 
2 แนวทางควบคูกัน คือการหาข้ันตอนวิธีในการพัฒนาคุณภาพองคประกอบยอยของโมทีฟท่ี
เรียกวากลุมแทนท่ีกรดอะมิโน (substitution group) และการพัฒนาคุณภาพของชดุขอมูลบลอกท่ีใช
คนพบกลุมแทนท่ี 
 
 ในการพัฒนาคุณภาพของกลุมแทนท่ีนั้นประยุกตใชเทคนิคคอนเซ็ปตแลททิส หรือ 
Concept Lattice (CL) (Wille, 1982) ในการเช่ือมโยงความรูพื้นหลัง (background knowledge) ท่ีได
จากงานวิจยัอ่ืน เชน BLOSUM62 (Henikoff and Henikoff, 1992) หรือ แผนภาพ Taylor-Venn’s 
diagram (Taylor, 1986) เปนตน และเช่ือมโยงความรูเชิงวิทยาศาสตร (scientific knowledge) ดาน
กลไกการเกิดฟงกช่ันเอนไซมท่ีเรียกวา การควบคุมการกลายพันธุ (mutation control) โดยเช่ือม
ประสานความรูเหลานี้เขากับข้ันตอนการคนพบกลุมแทนท่ีหรือองคประกอบยอยของโมทีฟจาก
ขอมูลบลอก ทําใหไดองคประกอบยอยโมทีฟท่ีไดมีคุณภาพท่ีดีข้ึน และเนื่องจากการควบคุมการ
กลายพันธุเปนหัวใจหลักของการพัฒนาคุณภาพกลุมแทนท่ี ดังนั้นจึงเรียกสวนงานยอยนี้วา งาน
ควบคุมการกลายพันธุ (mutation control task) 
 
 อยางไรก็ตาม การเพิ่มคุณภาพของกลุมแทนท่ีเพียงอยางเดียวไมเพยีงพอตอการประยกุตใช
กับขอมูลท่ีมีนอยมากๆ ได เชน บลอกท่ีมีขอมูลบริเวณจบัหรือบริเวณเรงอยูเพียง 1 ระเบียน ดังนัน้ 
จึงไดพัฒนาเทคนิคการเพ่ิมคุณภาพบลอกใหสามารถใชรวมกับงานควบคุมการกลายพันธุไดอยางมี
ประสิทธิภาพ ประกอบดวย งานคัดกรองบลอกท่ีมีคุณภาพ (block scan filtering) เปนข้ันตอนการ
เตรียมการกอนงานควบคุมการกลายพันธุ และงานจดักลุมโมทีฟเชิงปฏิกิริยา (reactive motif – 
group definition) ท่ีเปนข้ันตอนจัดการหลังสวนงานควบคุมการกลายพนัธุ โดยผลของการพัฒนา
คุณภาพท้ังในสวนบลอกและกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนดังกลาวนี้ ไดออกมาเปนโมทีฟชนิดใหมท่ี
เรียกวา รีแอคทีฟโมทีฟ (reactive motif) 
 
 สําหรับสวนงานหลักท่ี 2 คือ การสรางตัวแบบทํานายฟงกช่ันเอนไซมท่ีมีการผสมผสาน
บริเวณจับและบริเวณเรงท่ีซับซอน โดยใชเคร่ืองมือท่ีมีอยูแลวและนยิมใชกันในปจจบัุนนั่นคือ
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เคร่ืองจักรเรียนรู (machine learning) ประเภท C4.5 (Quinlan, 1993) ซ่ึงมีจุดเดนเปนตัวแบบระบบ
ทํานายท่ีใชโครงสรางแบบตนไม (tree) ท่ีคอนขางรวดเร็วท้ังในข้ันตอนการสรางตัวแบบและการ
ใชทํานายประเภทของฟงกช่ันเอนไซม โดยใชรีแอคทีฟโมทีฟท่ีไดจากสวนงานหลักแรกเปน
คุณลักษณะเดนของกลุมสายโปรตีนท่ีเปนขอมูลนําเขาในการสรางตัวแบบทํานายฟงกช่ันเอนไซม
และทดสอบความแมนยําในการทํานายฟงกช่ันเอนไซม ซ่ึงนอกจากการใชประโยชนในเชิงทํานาย
ฟงกช่ันเอนไซมแลว ในอีกทางหนึ่งกคื็อการประเมินคุณภาพของรีแอคทีฟโมทีฟท่ีไดจากงานวจิยันี ้
 
 จากความสําคัญดังท่ีกลาวมานี้ จึงเปนท่ีมาของวิทยานพินธหัวขอ “การพัฒนาตัวแทนสาย
โปรตีนสําหรับการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม” โดยเปาหมายหลักคือการประยุกตความรูพื้น
หลังและความรูในเชิงกลไกการเกิดฟงกช่ันเอนไซมเขาไปในเทคนิคการสรางตัวแทนสายโปรตีน
สําหรับทํานายประเภทฟงกช่ันโปรตีน 

 
 



วัตถุประสงค 

 
 เพื่อศึกษารูปแบบลําดับของกรดอะมิโนในสายโปรตีนหรือตัวแทนสายโปรตีนท่ีเปน
คุณลักษณะเดนของฟงกช่ันเอนไซม โดยมีวัตถุประสงคหลักแยกเปนหัวขอดังนี้  
 

1.  เพื่อพัฒนาตัวแทนสายโปรตีนโดยประยุกตใช “ความรู” ลักษณะตางๆ เชน ทฤษฎีทาง
ชีววิทยา ปฏิกริิยาชีวเคมี (biochemical reaction) และความรูพื้นหลัง (background knowledge) ท่ี
สัมพันธกับฟงกช่ันเอนไซม 

 
2.  ประเมินคุณภาพของตวัแทนสายโปรตีนท่ีพัฒนาข้ึนนี้ รวมถึงประเมินคุณภาพการนํา

ตัวแทนสายโปรตีนดังกลาวเม่ือนํามาเปนคุณลักษณะเดนกลุมขอมูลนําเขาสําหรับสรางโมเดลการ
ทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม 

 
3.  พัฒนากรอบงานเชิงทฤษฎีในการพัฒนาตัวแทนสายโปรตีน 

 



การตรวจเอกสาร 

 
1. ขอมูลโปรตีนและฟงกชั่นเอนไซม 
 

1.1 ขอมูลสายโปรตีน   
 

 
 

ภาพท่ี 1  รายละเอียดของกรดอะมิโนแตละชนิดและอักษรยอ 
      ท่ีมา: Wikipedia (2004) 
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โปรตีนประกอบข้ึนจากกรดอะมิโน 20 ชนิดท่ีเรียงตอกนัเปนสายยาว (Lesk, 2004) 
โดยกรดอะมิโนแตละชนิดแทนดวยอักษรยอขนาด 3 ตัวอักษร และสามารถเขียนรหสัเปนอักษร 1 
ตัวคือ A, C, D, E, F, G, H, I, K, L, M, N, P, Q, R, S, T, V, W, และ Y แสดงรายละเอียดดังภาพท่ี 1 

 
โปรตีนแตละชนิดจะมีลําดบักรดอะมิโนไมเหมือนกันเปนเอกลักษณ ดังนั้นโปรตีนทุก

ชนิดทุกตัวจะตองมีขอมูลลําดับกรดอะมิโน โดยขอมูลเพิ่มเติมอ่ืนๆ เกี่ยวกับโปรตีนเชน แหลงท่ีมา
ของโปรตีน ฟงกช่ันการทํางานของโปรตีน โครงสรางโปรตีน ก็จะมีการอางอิงมาท่ีลําดับกรดอะมิ
โนนี้ ซ่ึงขอมูลเหลานี้มีการเกบ็รวบรวมอยูในลักษณะท่ีใชงานไดงายเชน เปนฐานขอมูลบน
เครือขายอินเตอรเน็ท ท้ังนี้การเก็บขอมูลโปรตีนท่ีสมบูรณท่ีสุดเปนความรวมมือระหวางหลาย
สถาบันท่ีเก็บรวบรวมขอมูลโปรตีนท่ีเรียกกลุมตัวเองวา UNIPROT (Apweiler, 2004) สามารถใช
งานฐานขอมูลผานอินเตอรเน็ทไดท่ี uniprot.org 
 

1.2 ฐานขอมูลโปรตีนและฟงกช่ันโปรตีน   
 

ปจจุบันฐานขอมูลโปรตีนท่ีสมบูรณท่ีสุดคือฐานขอมูลท่ีเกิดจากความรวมมือจาก
หลายสถาบันท่ีเรียกวา UNIPROT โดยการเก็บขอมูลเกีย่วกับฟงกช่ันโปรตีนมีพื้นฐานเร่ิมตนจาก
การนําผลการวิจัยของโปรตนีนั้นมาใสลงไปในฐานขอมูล และมีการระบุคุณสมบัติสําคัญของ
โปรตีนเปนคําสําคัญ (keywords) รวมท้ังรายละเอียดการทํางานของโปรตีนนั้น ซ่ึงทําใหผูสนใจ
โดยท่ัวไปสามารถคัดเลือกขอมูลโปรตีนเฉพาะตัวท่ีสนใจออกมาใชงานไดสะดวกได นอกจากนีย้งั
มีฐานขอมูลอ่ืนท่ีนาสนใจ เชน ฐานขอมูลฟงกช่ันโปรตีนท่ีมีการจัดรวบรวมเปนหมวดหมูเปนการ
เฉพาะ เชน ฐานขอมูลโปรตีนเอนไซมท่ีเวบไซต http://www.expasy.org/enzyme/ (Appel, 1994) 
ฐานขอมูล Amino Acid-Nucleotide Interaction ท่ีเวบไซต http://aant.icmb.utexas.edu/ (Hoffman 
et al., 2004) หรือ ระบบ ontology ของฟงกช่ันโปรตีนข้ึนมา เชนท่ี Gene Ontology  ท่ีเวบไซต 
http://geneontology.org/ (The Gene Ontology Consortium, 2000) ฯลฯ 
 

1.3 ฟงกช่ันเอนไซม 
 

ฟงกช่ันเอนไซมเปนฟงกช่ันโปรตีนประเภทหนึ่งท่ีสําคัญอยางยิ่งในส่ิงมีชีวิตทุกชนดิ 
ลักษณะพิเศษของฟงกช่ันเอนไซมคือความสามารถในการเรงปฏิกิริยาท่ีส่ิงมีชีวิตตองการไดอยาง
รวดเร็ว เชน การใหพลังงาน การยอยอาหาร ฯลฯ การทํางานฟงกช่ันเอนไซมใชบางสวนของ
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โปรตีนเอนไซมท่ีเรียกวาบริเวณจับ (binding site) และบริเวณเรง (catalytic site) โดยบริเวณจับคือ
บริเวณท่ีโปรตีนเอนไซมใชเขาจับกับสารต้ังตน (substrates) ใหอยูในสภาพท่ีพรอมเกดิฟงกช่ัน 
สวนบริเวณเรงคือบริเวณท่ีเอนไซมใชเหนี่ยวนําใหเกดิปฏิกิริยาเคมีกบัสารต้ังตนใหกลายเปน
ผลิตภัณฑ (products) (Patrick, 1995) ดังนัน้โปรตีนท่ีมีโครงสรางหรือลําดับกรดอะมิโนท่ีคลายคลึง
กัน แตบริเวณจับและบริเวณเรงทํางานตางกัน จึงไมจําเปนท่ีจะตองมีฟงกช่ันเอนไซมเหมือนกนั 
ในขณะท่ีโปรตีนท่ีมีโครงสรางหรือลําดับกรดอะมิโนตางกันมาก แตมีลําดับกรดอะมิโนท่ีทําหนาท่ี
บริเวณจับและบริเวณเรงเหมือนกัน ยอมสามารถมีฟงกช่ันเอนไซมท่ีเหมือนกันได รายละเอียดการ
ทํางานของเอนไซมแสดงดงัภาพท่ี 2 
 

 
 

ภาพท่ี 2  กลไกในบริเวณจับและบริเวณเรงของเอนไซม RuBP Carboxylase 
       ท่ีมา: Mallery (2007) 
 

จากภาพท่ี 2 แสดงการเขาจับและเรงปฏิกิริยาปลดปลอย CO2 จากสาร RuBP โดยมี
บริเวณจับประกอบดวยกรดอะมิโน arg และ his ดานซายของภาพ และ lys 2 ตัวทางขวาของภาพทํา
หนาท่ีเปนบริเวณจับกับสาร RuBP ดวยแรงไอออนิกจากคุณสมบัติประจุบวก จากนัน้กรดอะมิโน 
asp จึงทําหนาท่ีรวมกับโคเอนไซมคือแมกนีเซียมในการถายเทประจุเพือ่สลายพันธะของกลุม
คารบอนไดออกไซดออกมาจากสาร RuBP 
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ดังนั้นงานดานชีวสารสนเทศท่ีมุงเนนศึกษาดานเอนไซมจึงไมไดมีเพยีงความตองการ

ทํานายฟงกช่ันเอนไซมท่ีถูกตองแมนยําเทานั้น แตหมายรวมไปถึงการใชขอมูลจํานวนมากท่ีมีอยูใน
การศึกษาทําความเขาใจการทํางานเอนไซมไดดีข้ึน นั่นคือความสามารถในการระบุวาสวนใดของ
โปรตีนท่ีสามารถทํางานเปนบริเวณจับหรือบริเวณเรงท่ีกอใหเกิดกลไกการทํางานของฟงกช่ัน
เอนไซมไดอยางสมเหตุผลนาเช่ือถือในเชิงวิทยาศาสตร ซ่ึงมีความสําคัญอยางยิ่งตอการนําไปใช
งานในระดับหองปฏิบัติการ (หรือเรียกยอวา wet lab.) ในการทําความเขาใจกลไกเอนไซมและการ
ออกแบบเอนไซมตัวใหม 

 
จากความสําคัญของเอนไซม ความซับซอนของฟงกช่ันเอนไซม และความตองการใน

ระดับหองปฏิบัติการดังกลาวในงานศึกษานี้จึงเนนกลุมเปาหมายคือโปรตีนเอนไซม และการพัฒนา
ตัวแทนสายโปรตีนท่ีใชทํานายฟงกช่ันเอนไซมไดอยางมีประสิทธิภาพ 
 
2. ตัวแทนสายโปรตีน 
 

2.1 ตัวแทนสายโปรตีนประเภทโมทีฟ   
 
เนื่องจากฐานขอมูลท่ีมีขอมูลโปรตีนเอนไซมสวนมากอยูในรูปของสายลําดับโปรตีน 

(protein sequences) ดังนั้นตัวแทนสายโปรตีนท่ีเหมาะสมกับขอมูลลักษณะน้ีก็คือรูปแบบลําดับสาย
โปรตีน (protein sequence pattern) ท่ีเรียกวาโมทีฟ (motif) ซ่ึงรูจักกันดีมากวา 25 ปแลว       
(Weber et al., 1982) โดยโมทีฟทําหนาท่ีเปนตัวแทนสายโปรตีนของกลุมโปรตีนหนึ่ง ยกตัวอยาง
เชนในโปรตีนกลุมหนึ่งท่ีมีคุณสมบัติ phosphorylation site มีรูปแบบสายลําดับ [ST]-x-[RK] เปน
โมทีฟ หมายถึงในโปรตีนกลุมนี้ทุกตัวจะมีสายลําดับโปรตีนท่ีตําแหนงใดใดเร่ิมตนดวยกรดอะมิ
โนรหัส S หรือ T ตามดวยกรดอะมิโนรหสัใดใดอีก 1 ตัว (แทนดวยรหัส x) แลวปดทายดวยกรดอะ
มิโนรหัส R หรือ K เปนโมทีฟแสดงคุณสมบัติฟงกช่ัน phosphorylation site ของกลุมโปรตีนนี้ 
สวนองคประกอบของโมทีฟท่ีแสดงดวยสัญลักษณ [] หมายถึงกลุมแทนท่ีกรดอะมิโน (substitution 
group) ซ่ึงสามารถเกิดข้ึนไดจากการกลายพันธุในสายววิัฒนาการของโปรตีนกลุมนั้น โดยในกรณี
ท่ีกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนมีกรดอะมิโนเปนสมาชิกเพียง 1 ชนิด เรียกบริเวณนั้นวาบริเวณอนุรักษ 
(conserve region) เชน [ST]-x-R กรดอะมิโน R ก็คือบริเวณอนุรักษ 
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นอกจากนี้ โมทีฟยังสามารถมีรูปแบบสายลําดับท่ียืดหยุนไดท่ีเรียกวา gap ยกตัวอยาง
เชน โมทีฟ [ST]-x(1,2)-[RK] มีรูปแบบสายลําดับท่ียดืหยุนไดโดยตรงกลางของโมทีฟมีรูปแบบ 
x(1,2) หมายถึงการมีกรดอะมิโนใดใดจํานวน 1 หรือ 2 ตัวก็ได เปนตน โดยการยดืหยุนดังกลาวนี้
ในทางชีววิทยาหมายถึงการแทรก (insertion) และการขาดหาย (deletion) ในสายววิฒันาการของ
โปรตีน 

 
ดังนั้นองคประกอบพืน้ฐานของโมทีฟจึงประกอบดวยส่ิงท่ีเรียกวา กลุมแทนท่ีกรดอะ

มิโน บริเวณอนุรักษ และ gap โดยแตละโมทีฟก็คือการเรียงลําดับกันของกลุมแทนท่ี บริเวณ
อนุรักษ และ gap นั่นเอง 

 
สําหรับโมทีฟท่ีมีอยูในปจจบัุนอาจแบงออกเปน 2 ประเภทกวางๆ คือ โมทีฟท่ีคนพบ

โดยผูเช่ียวชาญ และโมทีฟท่ีคนพบจากข้ันตอนวิธีอัตโนมัติ โดยจะไดทําการตรวจเอกสารเทคนิค
เหลานี้เฉพาะเทคนิคท่ีสําคัญและมีเนื้อหาครอบคลุมตอการกําหนดทิศทางงานพัฒนาโมทีฟใน
วิทยานิพนธนี้ ดังนี ้

 
2.2 เทคนิคการพฒันาตัวแทนสายโปรตีน 

 
ในหวัขอนี้กลาวถึงเทคนิคการพัฒนาตัวแทนสายโปรตีน ประกอบดวย โมทีฟท่ีคนพบ

และพัฒนาโดยผูเช่ียวชาญ คือ PROSITE (Bairoch, 1988) และโมทีฟท่ีคนพบจากข้ันตอนวิธี
อัตโนมัติ ประกอบดวย เทคนิค Multiple Sequence Alignment (MSA) (Waterman et al., 1976) 
เทคนิค eMotif (Huang and Brutlag, 2001) และเทคนิค 3MOTIF (Bennett et al., 2003) เปนตน 

 
2.2.1 PROSITE (Bairoch, 1988)  PROSITE (Bairoch, 1988) 

 
โมทีฟท่ีคนพบโดยผูเช่ียวชาญท่ีรูจักกันดแีละมีคุณภาพดีท่ีสุดคือ PROSITE 

เปนโมทีฟท่ีส้ันท่ีสรางโดยผูเช่ียวชาญ เก็บไวในฐานขอมูลท่ีสรางข้ึนคร้ังแรกโดย Amos Bairoch 
ในป 1988 ซ่ึงมีการจัดการปรับปรุงจนถึงปจจุบันโดยสถาบัน expasy ปจจุบันสามารถใชงานขอมูล 
PROSITE ไดท่ีเวบไซต www.expasy.org 
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จุดเดนของ PROSITE คือการใชความรูดานชีวเคมีในระดับลึกในการคนพบโม
ทีฟทําใหโมทีฟท่ีไดมีความนาเช่ือถือในระดับหองปฏิบัติการสูงมาก แตขอดอยก็คือการคนพบโม
ทีฟจะตองใช “ผูเช่ียวชาญ” เทานั้นซ่ึงทําไดคอนขางชา ดังนั้นในปจจบัุนโมทีฟท่ีสรางโดย 
PROSITE จึงมีเพียง 1,639 รูปแบบ เทานัน้ โดยเปนฟงกช่ันทางปฏิกริิยาชีวเคมีเพียง 188 รูปแบบ 
เม่ือเทียบกับเอนไซมท่ีมี 4,361 ฟงกช่ัน 

 
2.2.2 Multiple Sequence Alignment 

 
สําหรับข้ันตอนวิธีอัตโนมัติท่ีเปนเทคนิคพื้นฐานและนิยมใชคนพบโมทีฟจาก

กลุมโปรตีนเรียกวา Multiple Sequence Alignment (MSA) ซ่ึงเปนเทคนคิท่ีพัฒนามาอยางตอเนื่อง
ยาวนาน ยกตัวอยางเชน งานของ Waterman et al. (1976) งานของ Feng and Doolittle (1987) และ 
งานของ Barton (1990) เปนตน 

 
ในการทํา MSA มีหลักการทีสํ่าคัญคือการจัดเรียงลําดับสายโปรตีนของกลุม

โปรตีนใหอยูในตําแหนงท่ีมีคาคะแนนความเหมือน (similarity) มากท่ีสุด โดยใชตารางคะแนน
ความเหมือน (similarity score table) ประเภทตางๆ เชน PAM (Dayhoff et al., 1978) และ 
BLOSUM ดังแสดงตัวอยาง PAM ในภาพที่ 3 เขามาชวยในการคํานวณ โดยองคประกอบของ
ตารางประเภทนี้ประกอบดวยคะแนนความเหมือนท่ีไดจากการจับคูกนัของกรดอะมิโนแตละ
ประเภทรวมท้ัง gap (ใชสัญลักษณ *) โดยจากภาพท่ี 3 ไดคาคะแนนความเหมือนของกรดอะมิโน 
Y และ F เทากับ 7 คะแนน 

 
ในการจดัเรียงลําดับสายโปรตีนของกลุมโปรตีนใหอยูในตําแหนงท่ีมีคา

คะแนนความเหมือนมากท่ีสุดอธิบายไดจากตัวอยางในภาพท่ี 4 แสดงการจัดเรียงสายโปรตีนสาย
ส้ัน 4 สายคือ NYLS, NKYLS, NFS, และ NFLS 

 
จากภาพท่ี 4 สัญลักษณ  หมายถึงบริเวณอนุรักษ โดยผลในการทํา MSA ได

โมทีฟของกลุมโปรตีนคือ N-x(0,1)-[YF]-x(0,1)-S เปนลักษณะเฉพาะรวมกันของโปรตีนในกลุมนี้ 
โดยรูปแบบสายลําดับท่ีไดมีช่ือเรียกหลากหลายตามวิธีไดมาท่ีแตกตางกันเชน consensus sequence 
(Taylor, 1986) ท่ีไดจาก global alignment หรือ motif ท่ีไดจาก local alignment  เปนตน 

 



 

12 

 
 

ภาพท่ี 3  คาคะแนนความยากงายการแทนท่ีกรดอะมิโนในสายวิวัฒนาการของ PAM250 ท่ีไดจาก 
                โปรแกรม BioEdit version 5.0.9 (Hall, 1999) 
 

 
 

ภาพท่ี 4  การทํา Multiple Sequence Alignment ของสายโปรตีนสายส้ัน 4 สาย 
 
2.2.3 eMOTIF (Huang and Brutlag, 2001) 

 
สําหรับ eMOTIF เปนเทคนิคการคนพบโมทีฟจากฐานขอมูล BLOCKS 

(Henikoff and Henikoff, 1991) ซ่ึงฐานขอมูล BLOCKS เปนชุดโครงสรางขอมูลท่ีไดจากเทคนิค 
MSA ดังจะไดกลาวถึงรายละเอียดในภายหลัง โดยหลักการพื้นฐานของ eMOTIF อธิบายดังในภาพ
ท่ี 5 



 

13 

 

 
 

ภาพท่ี 5  ข้ันตอนวิธีในการคนพบ eMOTIF 
 

จากภาพท่ี 5 แบงภาพออกเปนสองสวนคือ ในภาพดานซายเปนความรูพืน้หลัง
ท่ีใชประมวลผลกลุมแทนท่ีซ่ึงเปนองคประกอบยอยท่ีสําคัญของโมทีฟ ในภาพดานขวาในสวน a 
คือเมทริกซของสายลําดับกรดอะมิโนท่ีมีความสัมพันธกนัสูงท่ีประมวลผลจากเทคนิค MSA และ
เก็บไวในฐานขอมูล BLOCKS โดยในภาพดานขวาในสวน b และ c คือโมทีฟท่ีไมขัดแยงกับความรู
พื้นหลังท่ีแสดงไวในภาพดานซาย 

 
พิจารณาจากขอมูล BLOCKS ในภาพดานขวาสวน a ในคอลัมนท่ี 2 ของขอมูล

ทุกแถว พบเฉพาะกรดอะมิโน F และ Y ในตําแหนงนี้ ซ่ึงเม่ือพิจารณาประกอบความรูพื้นหลังใน
ภาพดานซาย พบวากลุมแทนท่ีท่ีเปนไปไดก็คือ {F} {Y} {F,Y} {F,Y,W} {F,L,Y} {F,I,L,V,Y} 
และ {F,I,L,M,V,Y} โดยการประมวลผล eMOTIF จะประมวลกลุมแทนท่ีท่ีเปนไปไดท้ังหมดใน
ทุกคอลัมนของ BLOCKS แลวนํามาประกอบเขาดวยกันเปนโมทีฟในทุกกรณีท่ีเปนไปได จากนั้น
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นํามาตรวจสอบความแมนยําในการใชงานโมทีฟผานฐานขอมูลโปรตีน ถาโมทีฟใดมีความแมนยํา
ในการทํานายประเภทโปรตนีผานเกณฑท่ีกําหนดไวก็จะถูกจัดเก็บไวในฐานขอมูล eMOTIF สวน
โมทีฟท่ีไมผานเกณฑความแมนยําการใชงานก็จะถูกคัดท้ิงออกไปจากระบบ ท้ังนี้ในภาพดานขวา
สวน b และ c เปนตัวอยางของโมทีฟท่ีผานเกณฑความแมนยําท้ัง 2 โมทีฟ 

 
จากข้ันตอนวธีิดังกลาว ทําใหแตละ BLOCKS สามารถประมวลผลไดโมทีฟ

ออกมาจํานวนมากเก็บไวในฐานขอมูล eMOTIF ถึงประมาณ 170,000 โมทีฟ 
 
2.2.4 3MOTIF (Bennett et al., 2003) 

 
สําหรับเทคนิค 3MOTIF เปนการพัฒนาเทคนิคตอเนื่องจาก eMOTIF ท้ังนี้

เนื่องจาก eMOTIF มีโมทีฟถึงประมาณ 170,000 โมทีฟ ซ่ึงมากเกินความจําเปนในการใชงาน
ทํานายฟงกช่ันโปรตีนเอนไซมท่ีมีเพียง 70,000 ชนิด ดังนั้นเพื่อคัดกรองโมทีฟท่ีไมสัมพันธกับ
ฟงกช่ันโปรตีนออกไป เทคนิค 3MOTIF จึงเลือกใชขอมูลเฉพาะในบริเวณท่ีเปนโครงสราง 3 มิติ 
(3D-Structure) ท่ีมี eMOTIF ปรากฏอยูเทานั้น โดยมีสมมติฐานเบ้ืองตนวาฟงกช่ันโปรตีนเกี่ยวของ
กับรูปโครงสราง 3 มิติของโปรตีนอยางแนบแนน 

 
อยางไรก็ตาม พื้นฐานเทคนคิของ 3MOTIF ยังคงอิงฐานขอมูล BLOCKS ซ่ึงจะ

ไดกลาวถึงขอจํากัดของการใชงาน BLOCKS อยางละเอียดอีกคร้ังในภายหลัง 
 
นอกจากเทคนคิคนพบโมทีฟโดยผูเช่ียวชาญ คือ PROSITE และเทคนคิคนพบโมทีฟ

จากข้ันตอนวธีิอัตโนมัติ คือ MSA eMOTIF และ 3MOTIF ดังท่ียกตัวอยางมานี้แลว ยงัมีเทคนิคอ่ืน
ท่ีคนพบโมทีฟดวยข้ันตอนวิธีอัตโนมัติ เชน การคนพบโมทีฟแบบไมมี gap หรือในงานของ 
Attasena and Waiyamai (2007) Rattanakornkul et al. (2003) และ ธนพัฒน และคณะ (2548) ใน
การคนพบโมทีฟแบบมี gap ดังนั้นโมทีฟจงึมีมากมายหลายประเภท ซ่ึงจะไดตรวจสอบวาโมทีฟ 
ประเภทใดท่ีเหมาะสมใชเปนตัวแทนสายโปรตีนสําหรับพัฒนาระบบทํานายประเภทฟงกช่ัน
เอนไซมในหัวขอตอไป 
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3. ลักษณะเฉพาะของโมทีฟและโครงสรางขอมูลท่ีสัมพันธกับฟงกชัน่เอนไซม 
 

3.1 การเลือกใชโมทีฟเปนตัวแทนสายโปรตีนสําหรับทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม   
 

โมทีฟเปนรูปแบบลําดับสายโปรตีนส้ันๆ ท่ีสามารถแสดงเอกลักษณของกลุมโปรตีน
แตละชุด โดยเอกลักษณดังกลาวอาจเปนฟงกช่ัน โครงสราง หรือบริเวณอนุรักษในสายววิัฒนาการ 
(conserved region) และเนื่องจากโปรตีนแตละชนิดลวนมีคุณสมบัติท่ีหลากหลายผสมผสานกัน 
ดังนั้นโมทีฟท่ีไดจากโปรตีนแตละชุดจึงไมสามารถระบุไดวาโมทีฟของโปรตีนชุดนั้นเปนการ
แสดงออกของเอกลักษณใด และมีแนวโนมท่ีจะไดโมทีฟแสดงคุณสมบัติท่ีไมซับซอน เชน โมทีฟ
แสดงลําดับววิฒันาการ เปนตน รวมท้ังอาจรบกวนกันเองจนมีผลตอการคนพบโมทีฟดังแสดงใน
ภาพท่ี 6 

 
จากภาพท่ี 6 นี้ ใชโปรแกรม BioEdit (Hall, 1999) เปนเคร่ืองมือในการคนพบโมทีฟ

ของกลุมโปรตีนท่ีมีฟงกช่ัน Thymidylate synthase ดวยเทคนิค multiple sequence alignment โดยมี
ช่ือของโปรตีนปรากฏในเฟรมทางซายมือและผลการ alignment ทางขวามือ และมี consensus 
sequence ท่ีเปนโมทีฟชนิดหนึ่งปรากฏในบรรทัดสุดทาย ท้ังนี้โปรตีนท่ีมีช่ือข้ึนตนเหมือนกัน
หมายถึงโปรตีนท่ีไดจากสายวิวัฒนาการเดียวกัน โดยในตัวอยางนี้มีกลุมโปรตีนท่ีช่ือข้ึนตนดวย 
TYSY ถึง 17 ชนิด และมีกลุมโปรตีนท่ีช่ือข้ึนตนดวย DRTS เพียง 1 ชนิด ซ่ึงจากภาพจะพิจารณาได
อยางชัดเจนวาโปรตีนในกลุม TYSY มีความคลายคลึงกันสูงทําใหมีแนวโนมการคนพบโมทีฟท่ี
เปนตัวแทนดานสายววิัฒนาการของโปรตีน โดยความคลายคลึงกันนีส้ามารถสังเกตไดจากการมี
ตําแหนงตรงกนัของรหัสกรดอะมิโนและโซนสีท่ีแสดงความคลายคลึงกันของกรดอะมิโน อยางไร
ก็ตามเม่ือไดพยายามคนพบโมทีฟท่ีแสดงคุณสมบัติฟงกช่ันเอนไซมโดยเพิ่มขอมูลโปรตีนตัวท่ี 18 
ท่ีมีฟงกช่ันเดียวกันแตไดจากสายวิวฒันาการอ่ืนคือโปรตีนท่ีช่ือข้ึนตนดวย DRTS ส่ิงท่ีเกิดข้ึนก็คือ 
consensus sequence หรือโมทีฟท่ีไดไมสามารถนาํไปใชงานได เนื่องจากการรบกวนกันของ
คุณสมบัติดานสายวิวฒันาการท่ีแตกตางกนั 
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ภาพท่ี 6  ปญหาการรบกวนจากขอมูลบริเวณอนุรักษในสายวิวฒันาการท่ีมีตอการคนพบโมทีฟท่ี 
                  เปนตัวแทนสายโปรตีนของกลุมโปรตีนท่ีมีฟงกช่ันเหมือนกัน 
  หมายเหตุ  ใชโปรแกรม BioEdit ประมวลผลขอมูลท่ีเตรียมจาก UNIPROT และ Prosite 

                    หมายถึงในตําแหนงนั้นมีกรดอะมิโนชนิดท่ีตรงกันในโปรตีนทุกตัว 

   : หมายถึงในตําแหนงนั้นมีกรดอะมิโนชนดิท่ีตรงกันเปนสวนใหญ 
 
ดังนั้นการคนพบโมทีฟท่ีแสดงคุณสมบัติฟงกช่ันเอนไซมจึงควรไดมาจากการจดักลุม

ชุดขอมูลสายโปรตีนท่ีเกี่ยวของกับการทํางานฟงกช่ันเอนไซมโดยตรง นั้นคือขอมูลในสวนบริเวณ
จับและบริเวณเรง รวมท้ังประเภทของโมทีฟท่ีใชควรมคีวามเหมาะสมสอดคลองกับลักษณะเฉพาะ
การเกิดฟงกช่ันเอนไซม 

 
จากเหตุผลท่ีโปรตีนตางสายวิวัฒนาการสามารถมีรูปรางโครงสรางโปรตีนท่ีแตกตาง

กันแตสามารถทํางานฟงกช่ันเอนไซมเหมือนกันไดเม่ือมีบริเวณจับและบริเวณเรงท่ีทํางาน
เหมือนกนั ดังนั้นงานวิจยันี้จึงสนใจโมทีฟจากบริเวณจับและบริเวณเรงท่ีมีขนาดความยาวไมมาก
นักแตควรมีขนาดท่ีสอดคลองกับสารต้ังตนสวนใหญของฟงกช่ันเอนไซม ซ่ึงจากการประมาณ
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ขนาดของสารต้ังตนในฐานขอมูล BRENDA (Schomburg et al., 2004) ไดคาเฉล่ียของขนาดสารต้ัง
ตนท่ีประมาณ 21 อะตอม ซ่ึงเม่ือคํานวณเทียบกับกรดอะมิโน 1 ตัวท่ีมีขนาด 3 อะตอม โมทีฟจาก
บริเวณจับและบริเวณเรงท่ีสนใจจึงมีขนาดความยาวบวกลบ 7 ลําดับกรดอะมิโน ไดเปนขนาด 15 
ลําดับกรดอะมิโน 

 
นอกจากนี้การทํางานของเอนไซมคือการเขาจับพอดีกับสารต้ังตนและเหนีย่วนําใหเกิด

ฟงกช่ันหรือ “fit and function” ดังนั้นโมทีฟท่ีเหมาะสมกับฟงกช่ันเอนไซมจึงควรมีลักษณะท่ีพอดี
หรือไมยืดหยุน (no gap) เนือ่งจากการมี gap จะทําใหบริเวณจับหรือบริเวณเรงเกือบท้ังหมดมีความ
ไมพอดีกับสารต้ังตนและไมสามารถทํางานกลไกฟงกช่ันเอนไซมได โดยสามารถทําความเขาใจ
เหตุผลดังกลาวไดจากภาพท่ี 7 
 

 
 

ภาพท่ี 7  ผลกระทบจาก gap ท่ีมีตอการทํางานฟงกช่ันเอนไซม 
 
จากภาพท่ี 7 เสนยาวโคงไปมาท่ีเห็นนี้สมมติใหเปนสายโปรตีนท่ีเขาจบักับสาร

เปาหมาย โดยสมมติใหสวนท่ีโปรตีนเอนไซมเขาจับสารเปาหมายคือสวนสายลําดับ ACCYQEND 
โดยใหกรดอะมิโนท่ีมีรหัส E เปนกรดอะมิโนตัวสําคัญท่ีเขาจับกับหมู OH ของสารต้ังตนดังแสดง
ในวงกลมสีแดง ซ่ึงถาหากใชตัวแทนสายโปรตีนในบริเวณนั้นดวยโมทีฟท่ีมี gap แทนท่ีลงไปใน
ตําแหนงของกรดอะมิโนรหสั Q ส่ิงท่ีเกิดข้ึนก็คือกรดอะมิโน E สามารถเล่ือนเขามาได 1 ตําแหนง 
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ซ่ึงกรดอะมิโน 1 ตัวมีโครงสรางแกนกลางของโมเลกุลขนาด 3 อะตอม (N-C-C หรือ C-C-N) 
หมายความวาการเล่ือนเขามา 1 ตําแหนงของกรดอะมิโน มีผลทําให E เปล่ียนตําแหนงไปถึง 3 
อะตอม ซ่ึงเปนตําแหนงท่ีไมสามารถเขาจับกับสารต้ังตนเพื่อเกดิฟงกช่ันเอนไซมได 

 
การอธิบายดังกลาวไดรับการพิสูจนอยางชัดเจนในงานสรางระบบทํานายฟงกช่ัน

เอนไซมจากโมทีฟท่ีไดจากบริเวณจับและบริเวณเรง (พรีะ และ กฤษณะ, 2549) ท่ีโมทีฟประเภทไม
มี gap ใหผลการทํานายท่ีแมนยําเฉล่ียถึง 76.6% ดีกวาโมทีฟประเภทมี gap ท่ีใหผลเพียง 50.8% ใน
กลุมฟงกช่ันเอนไซมท่ีมีขอมูลบริเวณจับและบริเวณเรงท่ีสมบูรณมากท่ีสุดจํานวน 5 ฟงกช่ัน 

 
ดังนั้นโมทีฟท่ีเหมาะสมเปนตัวแทนสายโปรตีนจากขอมูลบริเวณจับและบริเวณเรงใน

วิทยานิพนธนีจ้ึงเลือกใชโมทีฟท่ีขนาดความยาว 15 กรดอะมิโนและเปนโมทีฟประเภทไมมี gap ซ่ึง
โครงสรางขอมูลท่ีใชในการคนพบโมทีฟประเภทนี้กคื็อโครงสรางแบบ BLOCKS หรือท่ีเรียกข้ึน
ใหมเพื่อใชกับงานศึกษานี้โดยเฉพาะวาบลอก (block) 
 

3.2 บลอก: โครงสรางชุดขอมูลสําหรับคนพบโมทีฟ   
 

BLOCKS (Henikoff and Henikoff, 1991) เปนฐานขอมูลท่ีรวบรวมกลุมสายลําดับ
โปรตีนขนาดส้ัน (substring) ท่ีบงช้ีถึงการมีเอกลักษณเดยีวกัน เชน สวนท่ีมีฟงกช่ันเดียวกัน สวนท่ี
เปนสายววิัฒนาการเดียวกนั เปนตน โดย BLOCKS เปนชุด substring ท่ีไดจากเทคนิค MSA แลว
เก็บรวบรวมไวเปนชุดขอมูล ตัวอยางของชุดขอมูลใน BLOCKS แสดงใหเห็นดังในภาพที่ 8 
 

 
 

ภาพท่ี 8  ชุดขอมูลบางสวนของ dockerin type I รหัส IPB002105B ใน BLOCKS 
   ท่ีมา: ฐานขอมูล BLOCKS จากเวบไซต http://blocks.fhcrc.org/ (Henikoff and Henikoff, 
1991) 
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จากภาพท่ี 8 แตละบรรทัดประกอบดวยขอมูล 4 สวนคือ ช่ือและรหัสโปรตีน, 

ตําแหนงของโปรตีนท่ีเร่ิมตนสายลําดับกรดอะมิโนท่ีเปนเอกลักษณของกลุม, สายลําดับกรดอะมิ
โนท่ีเปนเอกลักษณของกลุม, และ คาระยะทาง (distance) ท่ีบงช้ีความแตกตางของสายลําดับ
โปรตีนในกลุมโปรตีนนั้น 

 
อยางไรก็ตาม ชุดขอมูลเอนไซมท่ีมีใน BLOCKS มีนอยมาก โดยขอมูลบริเวณจับและ

บริเวณเรงมีอยูเพียง 6 ชนิด รวมท้ังหมด 39 ชุดขอมูลในฐานขอมูล BLOCKS ดังนั้นงานศึกษาใน
วิทยานิพนธนีจ้ึงนําขอมูลบริเวณจับและบริเวณเรงจากฐานขอมูลของ UNIPROT มาสรางชุดขอมูล
ข้ึนใหม เรียกชุดขอมูลเหลานี้วา บลอก หรือ block 

 
โครงสรางขอมูลของ BLOCKS หรือบลอกนี้ เปนประโยชนอยางยิ่งในงานคนพบ

องคประกอบยอยของโมทีฟคือ กลุมแทนท่ีกรดอะมิโน เพื่อคนพบโมทีฟประเภทไมมี gap 
รายละเอียดดังแสดงในหัวขอตอไป 
 

3.3 การคนพบกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนจากบลอก และความรูพื้นหลัง   
 

จากชุดขอมูลท่ีมีโครงสรางแบบบลอกสามารถคนพบโมทีฟท่ีเปนตัวแทนสายโปรตีน    
ของบลอกไดจากแตละตําแหนงคอลัมนของบลอกนั้น โดยชนดิของกรดอะมิโนท่ีปรากฎอยูใน
คอลัมนเดียวกนัหมายถึงความสามารถในการแทนท่ีกันได จึงสามารถจัดใหอยูในกลุมแทนท่ี
กรดอะมิโน (substitution group) เดียวกนั ซ่ึงแตละคอลัมนของบลอกจะไดกลุมแทนท่ีกรดอะมิโน
ท่ีเปนองคประกอบยอยของโมทีฟเรียงลําดบักันออกมาเปนโมทีฟตัวแทนสายโปรตีนของบลอกนั้น 
ตัวอยางของโมทีฟท่ีไดจากบลอกแสดงดงัภาพท่ี 9 
 

 
 

ภาพท่ี 9  โมทีฟท่ีไดจากบลอก 
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จากภาพท่ี 9 แสดงการคนพบกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนจากบลอกออกมาเปนโมทีฟ 
อยางไรก็ตามกลุมแทนท่ีท่ีไดจากบลอกท่ีมีสมาชิกของสายลําดับกรดอะมิโนอยูนอยยอมไดกลุม
แทนท่ีท่ีไมสมบูรณ ดังเชนในตัวอยางท่ีมีสายลําดับกรดอะมิโนเพียง 3 เสนในบลอก ยอมไดกลุม
แทนท่ีกรดอะมิโนท่ีมีสมาชิกเปนกรดอะมิโนไดไมเกิน 3 ชนิด ในขณะท่ีอาจมีกรดอะมิโนชนิดอ่ืน
ท่ีสามารถเปนสมาชิกในกลุมแทนท่ีไดอีกทําใหโมทีฟท่ีไดไมสมบูรณเพียงพอท่ีจะนาํไปใชงานได
จริง ดังนั้นเพื่อใหไดกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนท่ีมีคุณภาพท่ีดีข้ึน จึงมีความพยายามใชความรูใน
ลักษณะตางๆ เขามาชวยคนพบกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนซ่ึงสามารถแบงความรูดังกลาวออกเปน 2 
ลักษณะคือ ความรูจากผูเช่ียวชาญ และความรูพื้นหลัง (background knowledge) ท่ีไดจากงานวิจยั
อ่ืน 

 
ตัวอยางการใชความรูจากผูเช่ียวชาญในการคนพบกลุมแทนท่ีและโมทีฟท่ีรูจักกันดีก็

คือ PROSITE ซ่ึงทําใหโมทีฟท่ีไดจาก PROSITE มีความนาเช่ือถือในการใชงานสูง และกลุมแทนท่ี
กรดอะมิโนท่ีใชใน PROSITE มีคุณภาพท่ีดี (สาวิณี และคณะ, 2549) อยางไรก็ตามกระบวนการท่ี
ดําเนินการโดยผูเช่ียวชาญเปนกระบวนการท่ีคอนขางชาดังนั้นจึงมีความพยายามในการใชความรู
พื้นหลังประเภทอ่ืนๆ เขามาประยุกตใชกบัการคนพบกลุมแทนท่ี ซ่ึงในงานศึกษานีแ้บงความรูพืน้
หลังออกเปน 2 ประเภทหลักๆ คือความรูพื้นหลังแบบตารางคะแนนความเหมือน และความรูพื้น
หลังในลักษณะคอนเท็กซ (context) 

 
สําหรับความรูพื้นหลังแบบตารางแสดงคะแนนความเหมือนนั้นไดกลาวถึงไปแลวใน

หัวขอตัวแทนสายโปรตีนประเภทโมทีฟดงัแสดงตัวอยางตาราง PAM ในภาพท่ี 3 โดยการคนพบ
กลุมแทนท่ีท่ีมีคุณภาพดีข้ึนจากความรูพื้นหลังประเภทนี ้มีหลักการพื้นฐานท่ีสมาชิกกรดอะมิโนใน
กลุมควรมีความคลายคลึงกันสูง ซ่ึงสามารถหาความคลายคลึงกันไดจากตารางแสดงความเหมือน 
ดังนั้นในข้ันตอนแรกจึงจําเปนตองทราบกรดอะมิโนท่ีเปนแกนกลางของกลุม เชน จาก บลอก
ตําแหนงคอลัมนท่ี 3 ในภาพท่ี 9 คือ [ST] กรดอะมิโนท่ีเปนแกนกลางของกลุมคือ S จากนั้น
กําหนดคาคะแนนวกิฤต (threshold) ข้ึนมา เชน ใหคาคะแนนวกิฤตเปน 1 จะไดกลุมแทนท่ีท่ี
ประกอบดวยกรดอะมิโนชนิดท่ีมีความเหมือนกับ S ต้ังแตคะแนน 1 ข้ึนไปเปน [SANGPT] เปนตน 

 
อยางไรก็ตาม การเปนสมาชิกของกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนเดียวกนัสามารถเกิดจากบาง

เง่ือนไขหรือบางคุณสมบัติท่ีกรดอะมิโนเหลานั้นมีตรงกนั ซ่ึงทําใหกรดอะมิโนบางชนิดมีคา
คะแนนความเหมือนกนันอยเม่ือเทียบกับกรดอะมิโนอ่ืนๆ ในกลุม ดังนั้นจึงมีหลายงานวิจยัท่ี
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นําเสนอความรูพื้นหลังท่ีสามารถปรับแตงใหอยูในลักษณะคอนเท็กซสําหรับคนพบกลุมแทนท่ีจาก
การมีเง่ือนไขหรือคุณสมบัติบางประการตรงกัน 

 
คอนเท็กซคือตารางระบุความสัมพันธระหวางส่ิงของกับคุณสมบัติท่ีส่ิงของนั้นมี 

ดังนั้นความรูพื้นหลังท่ีสามารถปรับแตงเขาสูรูปแบบของคอนเท็กซไดจึงมักอยูในรูปของเซ็ทหรือ
รากตนไมแสดงสับเซ็ทของกรดอะมิโน เชน เซ็ทของกรดอะมิโน 6 กลุมในงานของ (Dayhoff et 
al., 1978), แผนภาพคุณสมบัติเคมีฟสิกสของ Taylor (Taylor-Venn’s diagram) (Taylor, 1986), 
หรือรากตนไมแสดงสับเซ็ทของกรดอะมิโนในงานของ (Wu and Brutlag, 1996) ซ่ึงความรูพื้นหลัง
ของกรดอะมิโนในลักษณะนีมี้การรวบรวมขอมูลไวในงานของ  (Wu and Brutlag, 1996) โดย
ตัวอยางการแปลงความรูพื้นหลังเปนคอนเท็กซแสดงในภาพท่ี 10 
 

 
 

ภาพท่ี 10  การแปลงความรูพืน้หลังเซ็ทกรดอะมิโนของ Dayhoff เปนคอนเท็กซ 
 
สําหรับคอนเท็กซของกรดอะมิโนและคุณสมบัติของกรดอะมิโนดังแสดงในภาพท่ี 10 

นี้ สามารถอธิบายในลักษณะเดียวกับคอนเท็กซในทฤษฎีคอนเซ็ปตแลททิส หรือ Concept Lattice 
(CL) ซ่ึงจะไดกลาวถึงในหัวขอถัดๆ ไปในบทตรวจเอกสารนี้ 

 
จากตัวอยางคอนเท็กซในภาพท่ี 10 เม่ือใชกับกลุมแทนท่ีจากบลอกตําแหนงคอลัมนท่ี 

3 ในภาพท่ี 9 คือ [ST] จะพบการมีคุณสมบัติตรงกันคือ “ขนาดเล็ก” หรือ small ดังนัน้กลุมแทนท่ี
กรดอะมิโนท่ีมีคุณสมบัติดังกลาวก็คือ [AGPST] 

 



 

22 

อยางไรก็ตาม ฟงกช่ันโปรตีนเปนส่ิงท่ีคอนขางซับซอน การใชเพยีงความรูพื้นหลังใน
การคนพบกลุมแทนท่ีโดยอัตโนมัติจึงไดกลุมแทนท่ีท่ีคอนขางหยาบ และตองการเช่ือมโยงองค
ความรูของผูเช่ียวชาญเขาไปในข้ันตอนวธีิคนพบกลุมแทนท่ีใหมีคุณภาพท่ีใกลเคียงกับผลท่ีไดจาก
กระบวนการของผูเช่ียวชาญมากข้ึน และกลายเปนวตัถุประสงคสําคัญหนึ่งในวิทยานิพนธนี้ การนํา 
“ความรู” ของปฏิกิริยาชีวเคมี (biochemical reaction) ประยุกตเปนกรอบประมวลผลเชิงคอนเซ็ปต
ในการพัฒนาตัวแทนสายโปรตีน 

 
ในการพัฒนาเทคนิคตามวัตถุประสงคดังกลาว จําเปนตองเขาใจลักษณะปญหาและ

ขอจํากัดของบลอกซ่ึงสงผลเปนขอจํากัดของการคนพบกลุมแทนท่ีและโมทีฟท่ีไดจากบริเวณจับ
และบริเวณเรง ดังจะไดนําเสนอในหัวขอถัดไป 
 

3.4 ปญหาการใชงานบลอกและกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนท่ีไดจากบริเวณจับและบริเวณเรง   
 

จากลักษณะเฉพาะของฟงกช่ันเอนไซมทําใหโมทีฟท่ีเหมาะสมเปนตัวแทนสาย
โปรตีนสําหรับระบบทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม กคื็อโมทีฟท่ีไดจากบลอกในบริเวณจับและ
บริเวณเรง ซ่ึงฐานขอมูล BLOCKS (Henikoff and Henikoff, 1991) ท่ีสรางจากเทคนคิ MSA มี
ขอมูลบริเวณดังกลาวอยูนอยมากคือประมาณ 50 บลอกเทานั้น ดังนัน้เทคนิคการคนพบโมทีฟจาก 
บลอกดวยข้ันตอนวิธีอัตโนมัติทุกวิธี เชน eMOTIF 3MOTIF เปนตน จึงไดผลสวนใหญเปนโมทีฟ
ท่ีไมสัมพันธกบัฟงกช่ันเอนไซม แตเปนโมทีฟจากบริเวณอ่ืน เชน บริเวณอนรัุกษในสาย
วิวัฒนาการ เปนตน ซ่ึงการใชงานโมทีฟจากบริเวณเหลานี้ในการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม มี
ความแมนยําข้ึนอยูกับลักษณะกลุมของขอมูลท่ีมี ณ เวลานั้น เปนหลัก และไดโมทีฟท่ีไมสอดคลอง
กับความตองการใชงานในระดับหองปฏิบัติการ ซ่ึงตองการโมทีฟท่ีมีความสัมพันธโดยตรงกับ
ฟงกช่ันเอนไซม นั่นคือ การไดมาซ่ึงโมทีฟจากบริเวณจบัและบริเวณเรงท่ีเปนกลไกฟงกช่ัน
เอนไซมโดยตรง 

 
อยางไรก็ตาม ปญหาท่ีสําคัญท่ีสุดของการคนพบโมทีฟหรือกลุมแทนท่ีกรดอะมิโน จา

กบลอกท่ีไดจากบริเวณจับและบริเวณเรงกคื็อ การมีขอมูลในบริเวณดังกลาวอยูนอยมาก โดย 
บลอกท่ีมีขอมูลบริเวณจับหรือบริเวณเรงนอยกวา 5 ระเบียนมีถึง 85% และบลอกท่ีมีเพียง 1 
ระเบียนมีถึง 57% ซ่ึงการคนพบกลุมแทนท่ีจําเปนตองมีอยางนอย 2 ระเบียน และการคนพบกลุม
แทนท่ีท่ีมีความครอบคลุมสมบูรณข้ึนกับการมีขอมูลท่ีมากพอในระดับหนึ่ง 
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นอกจากนี้ การทํางานในบริเวณจับหรือบริเวณเรงท่ีทํางานเหมือนกันอาจมีลักษณะ

เฉพาะท่ีแตกตางกันได เชน การเขาจับสารต้ังตนในทิศทางท่ีแตกตางกนัเปนตน ซ่ึงหมายความวา
ในแตละบลอกอาจมีคลัสเตอร (cluster) ยอยๆ ได ซ่ึงการคนพบโมทีฟจากบลอกท่ีมีคลัสเตอรยอย
จะประสบกับปญหาการรบกวนกันแบบเดียวกับการรบกวนของกลุมโปรตีนตางสายววิัฒนาการท่ี
แสดงไวในภาพท่ี 6 ในขณะที่การแบงคลัสเตอรจากบลอกท่ีมีปริมาณนอยนัน้ทําไดยาก อีกท้ังเม่ือ
ทําสําเร็จยอมเปนการเพิ่มปญหาบลอกท่ีมี 1 ระเบียนหรือนอยกวา 5 ระเบียนใหมีมากย่ิงข้ึน 

 
ดังนั้นในงานศึกษาวทิยานพินธนี้ จึงมุงเนนไปท่ีการเช่ือมโยงองคความรูลักษณะตางๆ 

เขากับบลอกเพื่อชดเชยขอดอยของการมีขอมูลนอยในการพัฒนาคุณภาพของกลุมแทนท่ี และใช
เทคนิคทางสถิติประกอบความรูพื้นหลังในการพัฒนาคุณภาพของบลอกท่ีมีสมาชิกเพียง 1 ระเบียน
ได 

 
ในการแกปญหาโดยใชความรูพื้นหลังในการพัฒนาตวัแทนสายโปรตีนจากบริเวณที่มี

ขอมูลนอยนั้น ทฤษฏีพื้นฐานหน่ึงท่ีใชในการเช่ือมโยงองคความรูลักษณะตางๆ เขากบับลอกก็คือ
ทฤษฎีคอนเซ็ปตแลททิส มีรายละเอียดดังจะไดกลาวถึงในสวนทฤษฎแีละเทคนิคพืน้ฐานในหวัขอ
ถัดไป 
 
4. ทฤษฎีและเทคนิคพื้นฐาน 
 

4.1 ทฤษฎีคอนเซ็ปตแลททิส: กรอบทํางานคอนเซ็ปตความรูของกลุมขอมูล   
 

เทคนิคคอนเซ็ปตแลททิสหรือ Concept Lattice (CL) ถูกนําเสนอข้ึนเปนคร้ังแรกโดย 
(Wille, 1982) เปนโมเดลของโครงสรางขอมูลแบบหนึ่งเพื่อใชอธิบายความสัมพันธของ
องคประกอบท้ังหมดในคอนเท็กซใหอยูในรูปของคอนเซ็ปตและความสัมพันธระหวางคอนเซ็ปต
นั้นเรียกโครงสรางขอมูลนี้วาคอนเซ็ปตแลททิส (เรียกยอวาแลททิส) 

 
สําหรับหลักการของ CL ยึดรูปแบบจากงานวิจยัของ Wille (1982, 1989);      

Waiyamai et al. (1997); Waiyamai et al. (2008) ดังนี้ 
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ตารางท่ี 1  คอนเท็กซของการดํารงอยูของส่ิงมีชีวิตและน้ํา 
 
Entities(abbreviation) A B C D E F G H I 
Leech(le) X X     X   
Bream(br) X X     X X  
Frog(fr) X X X    X X  
Dog(do) X  X    X X X 
Spike-weed(sw) X X  X  X    
Reed(re) X X X X  X    
Bean(be) X  X X X     
Maize(ma) X  X X  X    
ท่ีมา:  Wille (1989) 
หมายเหตุ  คุณสมบัติท่ีระบุในแตละคอลัมนมีความหมายดังนี้ A: ขาดนํ้าไมได, B: อาศัยอยูในน้าํ,  
                  C: อาศัยอยูบนบก, D: ตองใชคลอโรฟลด, E: ใบเล้ียงคู, F: ใบเล้ียงเดีย่ว, G: เคล่ือนไหว 
                  ได, H: มีระยาง, I: ออกลูกเปนตัว 

 
นิยามท่ี 1 คอนเท็กซ (context): เปนความสัมพันธแบบไตรภาคี (Σ, P, R) โดย Σ และ 

P เปนเซ็ทของส่ิงของ (Entities) และคุณสมบัติของส่ิงของ (Properties) มีความสัมพนัธทวิภาค R 

⊆ Σ x P หรือ eRp เม่ือส่ิงของ e  ∈ Σ มีความสัมพันธ R ไปท่ี p ∈ P เม่ือตรวจสอบแลววา
ส่ิงของ e มีคุณสมบัติ p ตัวอยางคอนเท็กซของ การดํารงอยูของส่ิงมีชีวติและน้ํา (living beings and 
water) (Wille, 1989) แสดงดงัในตารางท่ี 1 

 
จากคอนเท็กซการดํารงอยูของส่ิงมีชีวิตและน้ําในตารางท่ี 1 สามารถคนพบคอนเซ็ปต

และแลททิสตามข้ันตอนของคอนเซ็ปตแลททิสไดจากนยิามตางๆ ดังนี ้
 
นิยามท่ี 2 คอนเซ็ปต (formal concept): อยูในรูปฟอรมของคูลําดับ (Extent, Intent) ท่ี

ไดจากคอนเท็กซ (Σ, P, R) เม่ือกําหนดให Extent ⊆ Σ และ Intent ⊆ P และกําหนดใหคอนเซ็ปต
เปนคูลําดับท่ีมีฟงกช่ันการเชื่อมตอ Galois (Galois Connection) ซ่ึงกันและกนัคือ f(Extent) = Intent 
และ g(Intent) = Extent โดยจะกลาวถึงรายละเอียดอีกคร้ังเม่ือประยุกตคอนเซ็ปตกับกรดอะมิโนใน
บทอุปกรณและวิธีการ 
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พิจารณาตัวอยางคอนเซ็ปต ({re,fr}, {A,B,C}) เปนคอนเซ็ปตท่ีไดจากคอนเท็กซการ

ดํารงอยูของส่ิงมีชีวิตและน้ํา เนื่องจากส่ิงมีชีวิต {re,fr} มีคุณสมบัติรวมท่ีมากท่ีสุดคือ {A,B,C} 
หรือ f(Extent) = Intent ในขณะเดียวกนัส่ิงมีชีวิตในกลุม {re,fr} เปนกลุมส่ิงมีชีวิตท่ีใหญท่ีสุดของ
การมีคุณสมบัติ {A,B,C} หรือ g(Intent) = Extent 

 
นิยามท่ี 3 คอนเซ็ปตแลททิส (concept lattice): คือโครงสรางขอมูลของกลุมคอนเซ็ปต

ท้ังหมดท่ีไดจากคอนเท็กซ (Σ, P, R) โดยแตละคอนเซ็ปต c ∈ L มีความสัมพันธแบบ (L,≤) ท่ี
เรียงตามลําดับขนาดของคอนเซ็ปต (partial ordering) โดยเร่ิมจากคอนเซ็ปตท่ีมีขนาด Extent ใหญ
ท่ีสุดไวขางบนสุด ตามดวยคอนเซ็ปตท่ีขนาดใหญรองลงมาท่ี Extent เปนสับเซ็ทของ Extent ใน
คอนเซ็ปตดานบน จนกระทั่งไดคอนเซ็ปตท่ีเล็กท่ีสุดดานลาง 

 
ลักษณะหนึง่ท่ีสําคัญของโครงสรางขอมูลในคอนเซ็ปตแลททิสก็คือ ความสัมพันธ

แบบ super-concept และ sub-concept โดยในกลุมคอนเซ็ปตท่ีมีความสัมพันธแบบ (L,≤)  คอน
เซ็ปต A ใดใด ท่ีมี extent เปน subset ของ extent ในคอนเซ็ปต B ใดใด กลาวไดวาคอนเซ็ปต A นั้น
เปน sub-concept ของคอนเซ็ปต B และ คอนเซ็ปต B เปน super-concept ของคอนเซ็ปต A 

 
ท้ังนี้ตัวอยางของคอนเซ็ปตแลททิสท่ีไดจากคอนเท็กซการดํารงอยูของส่ิงมีชีวิตและ

น้ํา ในตัวอยางตารางท่ี 1 แสดงดังในภาพท่ี 11 โดยการดําเนินการท่ีสัมพันธกันระหวางคอนเซ็ปตท่ี
ประยุกตใชกบัเร่ืองกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนจะไดกลาวถึงในบทอุปกรณและวิธีการตอไป 

 
ทฤษฎีคอนเซ็ปตแลททิสกลาวถึงเทคนิคท่ีประมวลคอนเซ็ปตและความสัมพันธ

ระหวางคอนเซ็ปตท่ีไดจากคอนเท็กซความรูพื้นหลัง ดังนั้นเทคนิคคอนเซ็ปตแลททิสจึงเหมาะสม
อยางยิ่งในการนํามาใชเช่ือมโยงความรูพื้นหลังใดใดท่ีอยูในรูปคอนเท็กซอยางเปนระบบ 
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ภาพท่ี 11  คอนเซ็ปตแลททิสของคอนเท็กซการดํารงอยูของส่ิงมีชีวิตและน้ํา 
       หมายเหตุ  สรางคอนเซ็ปตแลททิสดวยโปรแกรม concept explorer 1.3 โดยแตละคร 
                                     เซ็ปตแสดงภาพในลักษณะยอ โดยรายละเอียดเต็มของ Extent คือเซ็ทของ  
                                     ส่ิงของ (enyities) ท้ังหมดท่ีอยูดานลางของคอนเซ็ปตนั้น และมี Intent คือ 
                                     เซ็ทของ คุณสมบัติ (properties) ท้ังหมดท่ีอยูดานบนของคอนเซ็ปตนั้น ซ่ึง 
                                     จากตัวอยางคอนเซ็ปตในวงกลมใหญก็คือ ({ma,sw,re},{A,D,F}) 

 
ในหวัขอตอไปจะไดกลาวถึงเทคนิคพื้นฐานของเทคนิคเหมืองขอมูล (data mining) ท่ี

เรียกวาระบบทํานายประเภทขอมูล ซ่ึงใชในการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม 
 

4.2 เทคนิคเหมืองขอมูล (data mining) และการพัฒนาระบบทํานายประเภทขอมูล (data 
classification)   
 

เทคนิคเหมืองขอมูล (data mining) เปนเทคนิคท่ีดึงขอมูลสําคัญหรือรูปแบบขอมูลท่ี
นาสนใจ (interesting patterns) จากกลุมขอมูลขนาดใหญ (Han and Kamber, 2001; กฤษณะ, 2549) 
สามารถแบงออกเปน 2  กลุมเทคนิคคือ 1) กลุมเทคนิคท่ีใชในการทํานายขอมูล (predictive mining 
tasks) เชน การทํานายผลลัพธเชิงปริมาณ (prediction) และการทํานายประเภทขอมูล (data 
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classification) เปนตน และ 2) กลุมเทคนิคเชิงพรรณนาขอมูล (descriptive mining tasks) เชน การ
แบงกลุมขอมูล (data clustering) และการคนพบกฎความสัมพันธ (association rule discovery) เปน
ตน โดยในงานวิจยันี้ตองการเคร่ืองมือในกลุมเทคนิคท่ีใชในการทํานายขอมูลท่ีเรียกวาระบบ
ทํานายประเภทขอมูล (data classification) ในการทํานายฟงกช่ันเอนไซมท่ีมีลักษณะเปนกลุม
ประเภทขอมูล (category)  
 

 
 

ภาพท่ี 12  ข้ันตอนการพัฒนาระบบทํานายประเภทขอมูล 
 
ในการพัฒนาระบบทํานายประเภทขอมูลมีหลักการพื้นฐานคือการวิเคราะหขอมูล

เพื่อใหไดมาซ่ึงโมเดลหรือแบบจําลองอธิบายลักษณะสําคัญของขอมูลแตละกลุมประเภท ซ่ึงเรา
สามารถใชโมเดลนั้นในการทํานายประเภทขอมูลของขอมูลใหมได รายละเอียดนําเสนอดังในภาพ
ท่ี 12 

 
 ในภาพท่ี 12 นําเสนอข้ันตอนการพัฒนาระบบทํานายประเภทขอมูลโดยเร่ิมตนจาก

การ นําขอมูลเรียนรูระบบ (Training Data) มาผานกระบวนการเรียนรูแบบมีผูสอน (Supervise 
Learning) ในข้ันตอนแรกคือการสรางโมเดล (Model Construction) ไดผลจากข้ันตอนนี้เปนโมเดล
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จําแนกประเภท (Classifier Model) จากนัน้นําขอมูลทดสอบ (Testing Data) มาทดสอบความ
ถูกตองแมนยําของโมเดลจําแนกประเภทเพื่อพัฒนาจนไดระบบทํานายประเภทท่ีมีประสิทธิภาพใน
ข้ันตอนพัฒนาโมเดล (Model Evaluation) ซ่ึงจากข้ันตอนนี้จะไดระบบทํานายประเภทขอมูล 
(Classifier Model) ท่ีพรอมใชทํานายประเภทของขอมูลตัวใหมท่ียังไมทราบประเภทของขอมูล 
(Unseen Data) ในข้ันตอนการทํานายประเภทขอมูล (Classification) ได 

 
ในการเลือกเคร่ืองมือเหมืองขอมูลท่ีใชในงานวิจยั เลือกจากการเปดโอกาสใหใชงาน

ฟรี มีความสามารถดานเหมืองขอมูลท่ีครอบคลุม มีความนิยมใชงานสูง และมีความนาเช่ือถือจาก
การพัฒนาท่ีตอเนื่องยาวนาน โดยในงานวิจัยนี้เลือกใชชุดโปรแกรม WEKA หรือ Waikato 
Environment for Knowledge Analysis (Witten and Frank, 2005) ท่ีเร่ิมตนพัฒนามาจากชุด
โปรแกรมสําหรับเคร่ืองจักรเรียนรู (machine learning) ต้ังแตป 1993 โดยใชภาษา C จากนั้นเปล่ียน
มาใชภาษา Java ในป 1997 และไดรับการยอมรับเปนเคร่ืองมือยอดนิยมดานเหมืองขอมูลในป 2005 
โดยชุดเคร่ืองมือ WEKA สามารถใชงานเทคนิคเหมืองขอมูลท่ีครอบคลุมต้ังแตข้ันตอนการเตรียม
ขอมูล การทํานายประเภทขอมูล การแบงกลุมขอมูล การคนพบกฎความสัมพันธ รวมไปถึงการ
สรางภาพขอมูล (visualization) โดยแตละกลุมเทคนิคมีข้ันตอนวิธี (algorithms) ท่ีหลากหลายให
เลือกใชเปนจํานวนมาก 

 
สําหรับการทดสอบความถูกตองแมนยําของโมเดลการทํานายประเภทขอมูลนั้น มี

เทคนิคท่ีสําคัญคือการจัดกลุมขอมูลฝกสอนในการพัฒนาโมเดลการทํานายประเภทขอมูล และการ
จัดกลุมขอมูลทดสอบในการวัดความถูกตองแมนยําของโมเดลดังกลาวดวยเคร่ืองมือวัดตางๆ โดย
เทคนิคพื้นฐานท่ีใชในวิทยานิพนธมีดังนี ้
 

4.2.1 การจัดกลุมขอมูลฝกสอนและกลุมขอมูลทดสอบแบบ n-fold cross-validation 
สําหรับระบบทํานายประเภทขอมูล   
 

โดยท่ัวไปการแบงกลุมขอมูลฝกสอนและกลุมขอมูลทดสอบเพ่ือพัฒนาและวดั
ประสิทธิภาพของระบบทํานายประเภทขอมูลใชวิธีสุมในการแบงกลุมขอมูลท้ังหมดกลุมหนึ่ง
ออกเปน 2 สวน โดยเปนกลุมขอมูลฝกสอนมีขนาด 2 ใน 3 ของขอมูลท้ังหมด และกลุมขอมูลท่ี
เหลือ 1 ใน 3 เปนกลุมขอมูลทดสอบ ซ่ึงการแบงขอมูลแบบสุมเพื่อใหไดกลุมขอมูลฝกสอนและ
กลุมขอมูลทดสอบทําใหคาความแมนยําท่ีวัดไดจากโมเดลการทํานายประเภทขอมูลมีความไม
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แนนอนข้ึนอยูกับผลการสุม ดังนั้นในการวดัคาความแมนยําของโมเดลการทํานายประเภทขอมูลจึง
มักนิยมใชวิธีทางสถิติเขาชวยซ่ึงใหผลท่ีนาเช่ือถือมากข้ึน 

 
เทคนิค n-fold cross-validation เปนการวเิคราะหขอมูลดวยสถิติท่ีรูจกักันดีมาก

วา 40 ป (Mosteller and Tukey, 1968) มีหลักการเรียบงายแตมีประสิทธิภาพในการใชงาน (Han and 
Kamber, 2001) โดยเร่ิมตนจากการแบงกลุมแบบสุมจากกลุมขอมูลท้ังหมดเปนกลุมยอยหรือ “fold” 
จํานวน n กลุม คือ S1, S2,.., Snท่ีมีขนาดใกลเคียงกันทุกกลุม ขอมูล fold เหลานี้จะถูกนาํมาสรางเปน
กลุมขอมูลฝกสอนและกลุมขอมูลทดสอบจํานวน n รอบ โดยแตละรอบท่ี i = 1 ถึง n กําหนดให Si 
เปนกลุมขอมูลทดสอบ ท่ีเหลือเปนกลุมขอมูลฝกสอนเพ่ือสรางโมเดลการทํานายประเภทขอมูล 
(classifier) โดยคาความแมนยําของโมเดลการทํานายประเภทขอมูลวดัจากจํานวนท่ีทํานายประเภท
ถูกตองท้ังหมดจาก n รอบนั้น เทียบกับจํานวนขอมูลท่ีมีในกลุมขอมูลท้ังหมด 

 
สําหรับเคร่ืองมือวัดประสิทธิภาพของระบบทํานายประเภทขอมูลในกลุมขอมูล

ทดสอบนั้น สามารถแบงเคร่ืองมือวัดออกเปน 2 กลุมคือ การวัดประสิทธิภาพของระบบทํานาย
ประเภทขอมูลท่ีมี 2 ประเภทขอมูล และ การวัดประสิทธิภาพของระบบทํานายประเภทขอมูลท่ีมี
มากกวา 2 ประเภทขอมูล รายละเอียดดังนี ้
 

4.2.2 การวัดประสิทธิภาพของระบบทํานายประเภทขอมูลท่ีมี 2 ประเภทขอมูล 
 

สําหรับการวัดประสิทธิภาพของระบบทํานายขอมูลท่ีมี 2 ประเภท (binary 
classes) นิยมใชมาตรวัดท่ีพฒันาจากงานของ van Rijsbergen (1979) โดยใช Contingency Table 
หรือ Confusion Matrix ในการระบุคา true positive (TP) true negative (TN) false positive (FP) 
และ false negative (FN) (Kohavi and Provost, 1998) เพื่อใชในการคํานวณคาคุณภาพตางๆ เชน 
accuracy precision sensitivity และ specificity เปนตน โดยตัวอยางของ Contingency Table แสดง
ดังในตารางท่ี 2 และ Confusion Matrix ดังในตารางท่ี 3 
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ตารางท่ี 2  องคประกอบของ Contingency Table 
 

Predicted Class 
Contingency Table 

Retrieved  Not Retrieved  

ASum 

Relevant A ∩ B A ∩ B¯ A  
Actual Class 

Non-Relevant A¯ ∩ B A¯ ∩ B¯   A¯ 

PSum B B¯ N 

 
ตารางท่ี 3  องคประกอบของ Confusion Matrix สําหรับผลการทํานายประเภทขอมูล 2 ประเภท 
 

Predicted Class Confusion Matrix 
Yes No 

Yes TP FN 
Actual Class 

No FP TN 
 
จากตารางท่ี 2 แสดงองคประกอบของ Contingency Table แสดงผลการทํานาย

ประเภทของกลุมขอมูลชุดหนึ่งประกอบดวยรายละเอียดคือ 
 
N หมายถึง เซ็ทของขอมูลท้ังหมด 
 
A หมายถึง เซ็ทของขอมูลท่ีสัมพันธกับประเภทขอมูลนัน้จริง 
 
A¯ หมายถึง เซ็ทของขอมูลท่ีไมสัมพันธกบัประเภทขอมูลนั้น 
 
B หมายถึง เซ็ทของขอมูลท่ีทํานายวาเกีย่วของกับประเภทขอมูลนั้น 
 
B¯ หมายถึง เซ็ทของขอมูลท่ีทํานายวาไมเกี่ยวของกับประเภทขอมูลนัน้ 
 
สําหรับตารางท่ี 3 แสดงองคประกอบของ Confusion Matrix แสดงผลการ

ทํานายประเภทของกลุมขอมูลชุดหนึ่งประกอบดวยรายละเอียดคือ 
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คา TP ใน Confusion Matrix แสดงจํานวนท่ีระบบทํานายประเภทของขอมูล 

(Predicted Class = Yes) ตรงกับความเปนจริง (Actual Class = Yes) ตรงกับ |A ∩ B| ใน 
Contingency Table 

 
คา FP ใน Confusion Matrix แสดงจํานวนท่ีระบบทํานายประเภทของขอมูล 

(Predicted Class = Yes) แตผิดไปจากความเปนจริงโดยขอมูลนั้นมิใชประเภทดังกลาว (Actual 

Class = No) ตรงกับ |A¯ ∩ B| ใน Contingency Table 
 
คา FN ใน Confusion Matrix แสดงจํานวนท่ีระบบทํานายผลวาไมใชประเภท

ของขอมูลนั้น (Predicted Class = No) แตผิดไปจากความเปนจริงท่ีขอมูลนั้นเปนประเภทดังกลาว 

(Actual Class = Yes) ตรงกบั |A ∩ B¯| ใน Contingency Table 
 
คา TN ใน Confusion Matrix แสดงจํานวนท่ีระบบทํานายผลวาไมใชประเภท

ของขอมูลนั้น (Predicted Class = No) ตรงกับความเปนจริงท่ีขอมูลนั้นมิใชประเภทดงักลาว 

(Actual Class = No) ตรงกับ  |A¯ ∩ B¯| ใน Contingency Table 
 
โดยคาเหลานีถู้กนํามาคํานวณเปนมาตรวัดคุณภาพของระบบทํานายประเภท

ขอมูลไดหลายลักษณะดวยกันคือ 
 

Accuracy = 
||

|¯¯|||
N

BABA ∩+∩  = 
FNFPTNTP

TNTP
+++

+    , หมายถึงคา

ความแมนยําในการทํานายผลโดยรวมท้ังท่ีใชและไมใชประเภทของขอมูลนั้นไดอยางถูกตอง 
 

Precision = 
||

||
B

BA∩  = 
FPTP

TP
+

   , หมายถึงคาความถูกตองในการทํานาย

ประเภทของขอมูลจากจํานวนท่ีทํานายประเภทขอมูลท้ังหมด 
 

Sensitivity = 
||

||
A

BA∩  = 
FNTP

TP
+

   , หมายถึงคาความครอบคลุมในการ

ทํานายประเภทของขอมูลไดอยางถูกตองจากท่ีมีอยูท้ังหมด 
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Specificity = 
|¯|

|¯¯|
A

BA ∩  = 
FPTN

TN
+

   , หมายถึงความเฉพาะเจาะจงในการ

ระบุไดอยางไมผิดพลาดวาขอมูลนั้นมิใชประเภทขอมูลใด 
 
เทคนิคการวดัประสิทธิภาพของระบบทํานายประเภทขอมูลท่ีมี 2 ประเภท

ขอมูลดังกลาวนี้ มีความเหมาะสมอยางยิ่งในการนํามาวัดคุณภาพของโมทีฟ หรือวัดความสามารถ
ในการระบุวาสายโปรตีนนัน้ควรมีโมทีฟใดหรือไมควรมีโมทีฟใด ในกรณีของเอนไซมก็คือการใช
โมทีฟในการระบุประเภทของสายโปรตีนวา “มี” หรือ “ไมมี” บริเวณจบัหรือบริเวณเรงใด ซ่ึงก็คือ
ลักษณะของการทํานายขอมูลท่ีมี 2 ประเภท (binary classes) ของแตละโมทีฟท่ีพัฒนาข้ึนมานั่นเอง 

 
สําหรับในงานวิจัยนี้ เพิ่มวิธีการวัดคุณภาพโมทีฟอีกลักษณะหน่ึงคือ “คาความ

ครอบคลุม” (หรือ % Coverage Value) (Cleverdon et al., 1966) หมายถึง ความสามารถในการนํา
ชุดโมทีฟไปใชประโยชนในการเปนตัวแทนของชุดขอมูลท่ีมีอยู ซ่ึงก็คือจํานวนเปอรเซ็นตของ
ขอมูลท่ีมีโมทีฟตอจํานวนขอมูลท้ังหมด (Liewlom et al., 2007) แสดงการคํานวณดังสูตรดานลาง 

 

% Coverage Value = 100 ⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛

all

motif

S
S      , โดยกําหนดให Smotif เปนจํานวนขอมูล

ตัวอยางท่ีมีโมทีฟอยางนอย 1 โมทีฟจากชุดโมทีฟนั้น และ Sall เปนจํานวนขอมูลตัวอยางท้ังหมด
ของชุดขอมูลนั้น 
 

4.2.3 การวัดประสิทธิภาพของระบบทํานายประเภทขอมูลท่ีมีมากกวา 2 ประเภท
ขอมูล 
 

ในการพัฒนาระบบทํานายประเภทของขอมูลโดยท่ัวไปท่ีมีมากกวา 2 ประเภท
ขอมูลนั้น จําเปนตองมีมาตรวัดคุณภาพวาระบบท่ีพัฒนาขึ้นนั้นใหผลการทํางานท่ีดีเพียงใด เพื่อหา
วิธีปรับแตงจนไดระบบทํานายประเภทขอมูลท่ีมีคุณภาพด ีโดยวิธีหนึง่ท่ีนิยมใชก็คือ เปอรเซ็นต
การทํานายผลที่ถูกตองจากขอมูลท้ังหมด (หรือ % Correctly Classified Instance) (Witten and 
Frank, 2005) โดยคํานวณจาก Confusion Matrix ท่ีมีประเภทขอมูลมากกวา 2 ประเภท ดังตารางท่ี 4 
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ตารางท่ี 4  แสดงองคประกอบของ Confusion Matrix สําหรับผลการทํานายประเภทขอมูลท่ี
มากกวา 2 ประเภท 

 
Predicted Class 

Confusion Matrix 
A B C 

ASum 

A 10 0 0 10 

B 0 9 1 10 Actual Class 

C 0 2 8 10 

PSum 10 11 9 Sum = 30 

 
จากตารางท่ี 4 เปนผลการทํานายประเภทขอมูล A B และ C จากจํานวนขอมูล

ท้ังหมด Sum = 30 ตัวอยาง (Instances) โดยคอลัมนของตารางแสดงผลการใชระบบทํานายประเภท
ขอมูลในการทํานายประเภทของขอมูล สวนแถวของตารางแสดงประเภทของขอมูลท่ีมีอยูจริง โดย
สามารถแปลผลในตารางท่ี 4 ไดวา ในจํานวนขอมูล 10 ตัวอยางท่ีเปนประเภท A สามารถใชระบบ
ทํานายประเภทขอมูลทํานายถูกตอง PSumA =10 ตัว สําหรับขอมูลประเภท B นั้น ระบบทํานาย
ประเภทขอมูลทํานายเปนประเภท B จํานวน PSumB = 11 ตัวอยาง แตถูกตองเพียง 9 ตัวอยาง โดย 2 
ตัวอยางท่ีเหลือทํานายขอมูลประเภท C เปน B สําหรับขอมูลประเภท C นั้นใชระบบทํานาย
ประเภทขอมูลทํานายไดประเภท C จํานวน PSumC = 9 ตัวอยาง แตถูกตองเพียง 8 ตัวอยาง โดยท่ี
เหลือ 1 ตัวอยางทํานายขอมูลประเภท B เปน C ดังนั้นจงึสามารถคํานวณ “เปอรเซ็นตการทํานายผล
ท่ีถูกตอง” จากจํานวนตัวอยางท่ีทายถูกในเซลสีเทาท่ีเปน diagonal ท้ังหมดของตาราง หารดวย
จํานวนตัวอยางท้ังหมด ดังแสดงในสมการดานลาง 

 

% Correctly Classified Instance = 100 
⎟
⎟
⎟
⎟

⎠

⎞

⎜
⎜
⎜
⎜

⎝

⎛∑
=

Sum

M
n

i
ii

1  %   , โดยกําหนดให Mii คือ

จํานวนขอมูลของเซลใน Confusion Matrix ในโซนท่ีเปน diagonal แทยงมุมจากบนซายลงมาลาง
ขวาของเมทริกซ โดย Sum คือจํานวนตัวอยางท้ังหมด และ n คือจํานวนประเภทของขอมูลโดยจาก
ตัวอยางในตารางท่ี 4 ไดคาความแมนยํา = 100 ((10+9+8)/30) = 90% 
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ท้ังนี้สามารถคํานวณคาความแมนยําไดอีกหลายลักษณะคือ precision 
sensitivity และ specificity ท่ีไดจาก Confusion Matrix M ดังนี ้
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specificity = ⎟⎟
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สําหรับเทคนิคพื้นฐานท่ีใชพัฒนาโมเดลการทํานายประเภทขอมูลท่ีใชในวิทยานพินธ

นี้คือ เทคนิคตนไมชวยการตดัสินใจ (Decision Tree) ท่ีเรียกวา C4.5 (Quinlan, 1993) 
 

4.3 เทคนิคตนไมชวยการตัดสินใจ Decision Tree: C4.5   
 

การเรียนรูแบบมีผูสอนเพื่อสรางโมเดลทํานายประเภทขอมูล (Model Construction) ท่ี
มีใหเลือกใชใน WEKA นั้นมีข้ันตอนวิธีท่ีหลากหลาย เชน Decision Tree, Bayesian Classification, 
Neural Network, Genetic Algorithm และ Association based Classification เปนตน โดยในงาน
วิทยานิพนธนีใ้ชเทคนคิประเภท Decision Tree ท่ีช่ือวา C4.5 (Quinlan, 1993) 

 
เทคนิคตนไมชวยการตัดสินใจ (Decision Tree) เปนโครงสรางขอมูลหรือโมเดลขอมูล

ท่ีใชจําแนกประเภทของขอมูล มีลักษณะท่ัวไปคลายโครงสรางตนไมท่ีเร่ิมตนจากโหนดราก (root 
node) ระบุคุณสมบัติท่ีใชเร่ิมตนในการพิจารณา และเสนกิ่ง (edge) แสดงเง่ือนไขของคุณสมบัตินัน้
ท่ีเช่ือมโยงไปพิจารณาคุณสมบัติในโหนดลูก (children node) อ่ืนๆ จนไดคําตอบท่ีโหนดปลายหรือ
ลีฟโหนด (leaf node) ตัวอยางของตนไมชวยการตดัสินใจนําเสนอดังในภาพท่ี 13 
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ภาพท่ี 13  ตนไมชวยการตัดสินใจการเลนเทนนิสในสภาพอากาศตางๆ 
           หมายเหต ุ สรางภาพจากโปรแกรม WEKA 

 
จากภาพท่ี 13 เปนตนไมชวยการตัดสินใจทีเ่ปนโมเดลการทํานายการเลือกเลนเทนนิส

ของชายผูหนึ่ง ซ่ึงโมเดลดังกลาวสามารถนํามาใชทํานายไดวาชายผูนี้นาจะเลนหรือไมเลนเทนนิส
ในสภาพอากาศของวันใหมได เชน ถาในวันใหมมีสภาพอากาศคือฝนตก (rainy) ความช้ืน 
(humidity) มีสูง และลมแรง (windy) สามารถใชตนไมชวยการตัดสินใจทํานายไดวาชายผูนี้นาจะ
ไมเลนเทนนิส โดยพิจารณาเร่ิมตนจากโหนดรากแทนคาแอททริบิวตสภาพอากาศ (outlook) 
พิจารณาไลไปตามกิ่งท่ีมีคาสภาพอากาศฝนตก (rainy) พบโหนดลูกคือลมแรง windy พิจารณาจาก
กิ่งท่ีใหคาลมแรงเปน true ไดลีฟโหนดเปนการทํานายวาชายผูนี้ไมนาจะเลนเทนนิสในสภาพ
อากาศแบบนี ้

 



 

36 

การสรางตนไมชวยการตัดสินใจโดยท่ัวไปประกอบดวย 2 ข้ันตอนหลักคือ ข้ันตอน
สรางตนไม (tree construction) เพื่อใหไดโครงสรางขอมูลของท้ังชุดขอมูลฝกสอน และข้ันตอนตัด
แตงกิ่ง (tree pruning) เพื่อใหไดโมเดลจาํแนกประเภทขอมูลท่ีไมเปนการใชงานท่ีเฉพาะเจาะจง 
(over fit) กับกลุมขอมูลใดขอมูลหนึ่งมากเกินไป 

 
ในข้ันตอนการสรางตนไมจากชุดขอมูลฝกสอน เปนการวิเคราะห แอททริบิวต 

(attributes) ท่ีใชระบุขอมูลแตละระเบียนในชุดขอมูลฝกสอนนั้นโดยใชคาฟงกช่ันความดี 
(goodness function) ในการเลือกแอททริบิวตท่ีมีคาฟงกช่ันความดดีีท่ีสุดเปนโหนดเร่ิมตน (root 
node) และเลือกจํานวนการแตกกิ่งจากโหนดนั้นใหไดจํานวนกิ่งท่ีเหมาะสมท่ีสุด และวนลูปในการ
ใชคาฟงกช่ันความดีในการเลือกแอททริบิวตเปนโหนดลูกและจํานวนกิง่ท่ีแตกจากโหนดลูกไป
เร่ือยๆ จนไดลีฟโหนดท่ีเปนการระบุประเภทขอมูล 

 
ข้ันตอนตอมาคือการตัดแตงกิ่งใหไดโครงสรางขอมูลท่ีไมเปนการใชงานเฉพาะเจาะจง

กบักลุมขอมูลใดขอมูลหนึ่งมากเกินไป โดยเคร่ืองมือทางคณิตศาสตรท่ีใชก็คือการลดอัตราความ
ผิดพลาด (error rate reduce) โดยทําการยบุลีฟโหนดท่ีเปนการลดอัตราความผิดพลาดออกไป 

 
สําหรับเทคนิคตนไมชวยการตัดสินใจ Decision Tree C4.5 (Quinlan, 1993) มี

ความสามารถในการรองรับโหนดท่ีมีคุณสมบัติท่ีเปนคาตัวเลขตอเนื่องได เชน อุณหภูมิ ความสูง 
เปนตน โดยในข้ันตอนการสรางตนไม C4.5 จะแบงชวงของตัวเลขใหไดจํานวนเง่ือนไขหรือเสนกิ่ง
ท่ีเหมาะสมท่ีสุดกบัคําตอบปลายทางโดยใชคา information gain และ gain ratio เปนฟงกช่ันความดี 
(goodness function) และใชเทคนิค estimated true error rate reduce ในการคํานวณอัตราความ
ผิดพลาดในข้ันตอนการตัดแตงกิ่งทําใหเทคนิค C4.5 เปนวิธีท่ีไดรับความนิยมสูงในการนําไปใช
สรางโมเดลจําแนกประเภท เนื่องจากมีความเร็วในการเรียนรูเพื่อสรางโมเดลทํานายประเภทขอมูล
สูงกวาวิธีอ่ืนๆ โดยท่ีใหเปอรเซ็นตความถูกตองของผลลัพธพอ ๆ กัน 

 
สําหรับบทนี้ไดทําการตรวจเอกสารในเนื้อหาท่ีเกีย่วของและท่ีเปนเทคนิคพื้นฐาน โดยใน

บทตอไปจะไดแสดงรายละเอียดเกีย่วกับข้ันตอนวิธีท่ีพฒันาข้ึนใชในงานวิจยันี ้



อุปกรณและวิธีการ 

 
อุปกรณ 

 
1.    ฮารดแวร 

1.1      คอมพิวเตอร Intel Centrino ความเร็ว CPU clock rate 1.3 GHz 
1.2      หนวยความจําหลัก 768 MB 
1.3      ฮารดดิสกขนาด 40 GB 

 
2.    ซอฟตแวร 

2.1      โปรแกรมตัวแปลภาษา Delphi 7.0 
2.2      โปรแกรมเหมืองขอมูลและเคร่ืองจกัรเรียนรู Waikato Environment for 

Knowledge Analysis (WEKA) เวอรช่ัน 3.5.3 (Frank et al., 2004) 
2.3      เวบแอพพลิเคช่ันท่ีใหบริการฐานขอมูลดานโปรตีนและเอนไซมบน

อินเตอรเน็ท 
 

วิธีการ 
 
 การพัฒนาตัวแทนสายโปรตีนประเภทโมทีฟเพื่อทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม มีเนื้องาน
หลักคือการคนพบโมทีฟจากขอมูลบริเวณจับและบริเวณเรงท่ีเราเรียกวา รีแอคทีฟโมทีฟ (reactive 
motif) ดังนั้นในรายละเอียดของวิธีการจึงเร่ิมกลาวจาก 1) การเตรียมขอมูลพื้นฐานจากบริเวณจับ
และบริเวณเรง จากนั้นจึงอธิบาย 2) หลักการพื้นฐานในการคนพบรีแอคทีฟโมทีฟจากบริเวณจับ
และบริเวณเรง โดยในภาพรวมของงานวจิยันี้แบงออกเปนสองสวนงานหลักคือ 3) สวนงานท่ี 1 
การคนพบและพัฒนารีแอคทีฟโมทีฟ และ4) สวนงานท่ี 2 ระบบทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ี
สรางจากรีแอคทีฟโมทีฟ ซ่ึงหลังจากอธิบายภาพรวมแลว จะไดอธิบายในเนื้องานสําคัญท่ีนําไปสู
การคนพบโมทีฟคือ 5) การคนพบกลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณจากการประมวลผลการควบคุมการกลาย
พันธุบนฐานคอนเซ็ปตแลททิส ซ่ึงเปนหัวใจของการคนพบโมทีฟจากขอมูลบลอกในบริเวณจับ
และบริเวณเรงท่ีมีขอมูลนอย โดยมี 6) การพัฒนาคุณภาพบลอก เปนเทคนิคท่ีทําใหขอมูลบลอกใน
บริเวณจับและบริเวณเรงท่ีมีนอยมากๆ ใหสามารถใชงานสําหรับคนพบกลุมแทนท่ีและโมทีฟได
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โดยการขยายกลุมขอมูลดวยวิธีทางสถิติ และ 7) การแปลงรูปฟอรมความรูพื้นหลัง ซ่ึงทําใหความรู
พื้นหลังท่ีมีอยูในปจจุบันในรูปฟอรมของคอนเท็กซและตารางคะแนนความเหมือนสามารถนํามา
ประยุกตใชกบังานวิจยันีไ้ด โดยเนื้องานท้ังหมดจะไดกลาวถึงตามลําดับดังนี ้
 
1. การเตรียมขอมูลพื้นฐาน   
 
 ขอมูลสายลําดับโปรตีนท่ีเปนขอมูลพื้นฐานของงานวจิัยจัดเตรียมจากสวนขอมูล 
SWISSPROT (Bairoch and Apweiler, 2000) ในฐานขอมูล UNIPROT เวอรช่ัน 9.2 (UNIPROT, 
2005) และจัดเตรียมขอมูลฟงกช่ันเอนไซมตามมาตรฐานของ ENZYME NOMENCLATURE 
(Nomenclature Committee of the International Union of Biochemistry and Molecular Biology, 
1992) ในฐานขอมูล ENZYME NOMENCLATURE เวอรช่ัน 37.0 ขององคกร SWISS Institution 
of Bioinformatics (SIB) จากนั้นคัดเลือกเฉพาะโปรตีนท่ีมีคุณสมบัติเอนไซมเปนชุดขอมูลสาย
ลําดับโปรตีนเอนไซม (Enzyme Sequence Dataset) ซ่ึงมีขอมูลบางระเบียนท่ีระบุตําแหนงการ
ทํางานของบริเวณจับและบริเวณเรงของเอนไซม โดยแยกออกมาเปนอีกฐานขอมูลหนึ่งคือ 
ฐานขอมูลบริเวณจับและบริเวณเรง (Binding and Catalytic Site Database) ประกอบดวยขอมูลสาย
ลําดับกรดอะมิโนในบริเวณจบัและบริเวณเรง ท่ีเตรียมข้ึนจากตําแหนงของบริเวณจับ (หรือบริเวณ
เรง) และบริเวณรอบๆ รวมท้ังหมด 15 ตําแหนงดังแสดงในภาพท่ี 14 
 

 
 

ภาพท่ี 14  การเตรียมขอมูลสายลําดับโปรตีนบริเวณจับและบริเวณเรง 
 
 แตละบริเวณจับและบริเวณเรงท่ีมีความหมายกลไกการทํางานฟงกช่ันเอนไซมเหมือนกัน 
จะจดัใหอยูในกลุมยอยเดียวกันในฐานขอมูลบริเวณจับและบริเวณเรง โดยความหมายเหลานีไ้ดจาก
การระบุคุณลักษณะสายโปรตีนในฐานขอมูล SWISSPROT ซ่ึงนํามาจัดเก็บเปนขอมูลประกอบสาย
ลําดับกรดอะมิโนในฐานขอมูลบริเวณจบัและบริเวณเรง โดยในกรณีของบริเวณจับประกอบดวย 4 
แอททริบิวตคือ คําจํากัดความการทํางาน, สารต้ังตน (substrate), วิธีการเขาจับ (เชน via amide 
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nitrogen), และชนิดของกรดอะมิโนท่ีใชเขาจับ สวนในกรณีของบริเวณเรงประกอบดวย 3 แอททริ
บิวตคือ คําจํากัดความการทํางาน, ลักษณะกลไกทํางาน (เชน proton acceptor), และชนิดของ
กรดอะมิโนท่ีทํางาน รวมเปนขอมูลในฐานขอมูลบริเวณจับและบริเวณเรงท้ังหมด 291 กลุมกลไก
การทํางานฟงกช่ันเอนไซม ครอบคลุมขอมูลบริเวณจับและบริเวณเรงท้ังหมด 3,084 ระเบียน 
 
 ในการคัดเลือกสายลําดับโปรตีนเอนไซมเพื่อใชในการสรางโมเดลการทํานายประเภท
ฟงกช่ันจากชุดขอมูลสายลําดับโปรตีนเอนไซมนั้น เร่ิมจากการกรองเอาโปรตีนท่ีมีขอมูลบริเวณจบั
หรือบริเวณเรงเพียง 1 ชนิดออกไป เนื่องจากการระบุวาโปรตีนตัวใดทํางานฟงกช่ันเอนไซมใด
จะตองมีการระบุอยางนอย 2 บริเวณจับหรือบริเวณเรง นอกจากนีก้ารคัดเลือกกลุมฟงกช่ันเอนไซม
ท่ีมีขอมูลสายลําดับโปรตีนอยูในชวงขอมูล 10 ถึง 1,000 ระเบียน ไดเปนชุดขอมูลสายลําดับโปรตีน
เอนไซมท่ีคัดเลือกแลวท้ังหมด 19,258 ระเบียนในเอนไซม 235 ฟงกช่ัน 
 
2. หลักการพื้นฐานในการคนพบรีแอคทีฟโมทีฟจากบริเวณจับและบริเวณเรง 
 

ในการคนพบรีแอคทีฟโมทีฟจากบริเวณจบัและบริเวณเรง โดยท่ัวไปใชโครงสรางขอมูลท่ี
เรียกวา “บลอก” (block) ในการคนพบรีแอคทีฟโมทีฟ โดยข้ันตอนพืน้ฐานสามารถใหนยิามเปน
ข้ันตอนไดดังนี้ 
 

นิยามท่ี 4 บลอกจากบริเวณจับหรือบริเวณเรง (หรือ block) Bmxn: เปนเมทริกซของกรดอะมิ

โน xij จํานวน m แถว n คอลัมน โดย i = 1 ถึง m และ j = 1 ถึง n ท้ังนี้ xij ∈ Σ, Σ = {20 ชนิดของ
กรดอะมิโน} 

 
บลอกเปนโครงสรางขอมูลประกอบดวยเซ็ทของลําดับกรดอะมิโนในบริเวณจับหรือ

บริเวณเรงจํานวน m สาย ขนาดความยาว 15 กรดอะมิโน โดยตําแหนงท่ี 8 ซ่ึงเปนตรงกลางของ
บริเวณดังกลาวเปนกรดอะมิโนท่ีถูกระบุวาเปนกลไกในการทํางานบริเวณจับหรือบริเวณเรง
ดังกลาวท่ีไดจากฐานขอมูล SWISSPROT ดังนั้น “บลอก” จึงสามารถจัดโครงสรางขอมูลใหอยูใน
รูปของเมทริกซ Bmxn ของกรดอะมิโน xij โดย m หมายถึงจํานวนสายของบริเวณจับหรือบริเวณเรง
ในบลอก และ n หมายถึงขนาดความยาวของ บลอก (n=15) โดย i หมายถึงตําแหนงสายลําดับ
กรดอะมิโนในแถวของเมทริกซบลอก และ j หมายถึง ตําแหนงของกรดอะมิโนในคอลัมนของเมท
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ริกซบลอก ท้ังนี้ xij ∈ Σ, Σ = {20 ชนิดของกรดอะมิโน} ซ่ึงจากโครงสรางบลอกดังกลาวนี้ 
สามารถนําไปคนพบกลุมแทนท่ีซ่ึงเปนองคประกอบของโมทีฟไดตามนิยามท่ี 5 

 
นิยามท่ี 5 ลําดับกรดอะมิโนในบริเวณจับหรือบริเวณเรง (site sequence) si: คือสายลําดับ

กรดอะมิโน (string) si = xi1, xi2, xi3,.., xin ในบลอก B โดย ∀ si ∈ Bmxn , xij ∈ Σ, และ Σ = {20 
ชนิดของกรดอะมิโน} 

 
นิยามท่ี 6 กลุมแทนท่ีกรดอะมิโน (substitution group) Âj: หมายถึงเซ็ทของกรดอะมิโนท่ี

ไดจากบลอก Bmxn ท่ีตําแหนง j ซ่ึงก็คือกรดอะมิโน xij ทุกชนิดจากตําแหนง j ของทุกลําดับกรดอะมิ

โน si ใน B สามารถเขียนใหอยูในรูปฟอรมของ Âj  = U
m

i
ijx

1=

เม่ือ กรดอะมิโน xij ∈ Σ, และ Σ = 

{20 ชนิดของกรดอะมิโน} 
 
ในกรณีท่ี Âj มีแคกรดอะมิโนเพียง 1 ชนิด เปนกลุมของกรดอะมิโนชนิดพิเศษท่ีเราเรียกวา 

“บริเวณอนุรักษ” (conserved region) 
 
นิยามท่ี 7 โมทีฟท่ีคนพบจากบลอก (รีแอคทีฟโมทีฟ หรือ reactive motif) M: ก็คือกลุม

แทนท่ีท้ังหมดท่ีไดจากทุกตําแหนง j ในบลอก Bmxn โดยสามารถเขียนใหอยูในรูปฟอรมของ M = 

Â1, Â2, Â3,… , Ân เม่ือ กลุมแทนท่ี Âj ⊆ Σ, และ Σ = {20 ชนิดของกรดอะมิโน} หรือเขียนโมทีฟ

ใหอยูในรูปฟอรม M = U
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 เม่ือ กรดอะมิโน xij ∈ Σ, และ Σ = {20 

ชนิดของกรดอะมิโน} 
 
จากสูตรการคนพบรีแอคทีฟโมทีฟจากบลอกในบริเวณจบัหรือบริเวณเรง M = 
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 สามารถวิเคราะหปญหาเบ้ืองตนของโมทีฟท่ีไดจากบลอกก็คือ ท่ี

ขนาดของโมทีฟ n = 15 คงท่ี พบวาคุณภาพของกลุมแทนท่ี Âj หรือ U
m

i
ijx

1=

 ข้ึนกับจํานวนสายลําดับ

กรดอะมิโนในบลอกหรือคา m นั่นเอง ซ่ึงในกรณีท่ีคา m = 1 และแตละตําแหนงของโมทีฟสามารถ
เปนกรดอะมิโนได 20 ชนิด จะไดคาความนาจะเปนในการคนพบโมทีฟ M ดังกลาวในสายโปรตีน

ขนาดความยาว y อยูท่ีประมาณ y (
20
1 )15 ซ่ึงโอกาสท่ีจะพบโมทีฟมีนอยมาก (แมในฐานขอมูลสาย
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โปรตีนขนาดใหญ) ทําใหนาํโมทีฟนั้นไปใชประโยชนไดนอย ในทางตรงกันขามในบลอกขนาด
ใหญท่ีมีคา m มาก จะทําใหกลุมแทนท่ีในทุกตําแหนง j มีคาใกลเคียง Σ ซ่ึงก็คือมีความนาจะเปน
ในการคนพบโมทีฟนั้นในทุกสายโปรตีน 

 
ดังนั้นเนื้องานหลักในการไดมาซ่ึงรีแอคทีฟโมทีฟท่ีมีคุณภาพจึงข้ึนอยูกับการพัฒนากลุม

แทนท่ีท่ีมีคุณภาพท่ีเราเรียกวา “กลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณ” (Maximal Substitution Group) และ “การ
พัฒนาคุณภาพบลอก” ซ่ึงทําใหไดบลอกท่ีมีขนาดเหมาะสมในการไดมาซ่ึงโมทีฟท่ีมีคุณภาพ ซ่ึง
ความสัมพันธระหวางข้ันตอนตางๆ ในการคนพบและพฒันารีแอคทีฟโมทีฟเพื่อทํานายประเภท
ฟงกช่ันเอนไซมจะไดอธิบายใหเขาใจภาพรวมใน 2 สวนงานหลักกอน คือ สวนงานท่ี 1 การคนพบ
และพัฒนาคุณภาพรีแอคทีฟโมทีฟ และ สวนงานท่ี 2 ระบบทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ีสราง
จากรีแอคทีฟโมทีฟ กอนอธิบายเจาะลึกลงไปในรายละเอียดท่ีมีมากของเน้ืองานหลัก คือ “การ
คนพบกลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณ” และ “การพฒันาคุณภาพบลอก” ในภายหลัง 
 
3. สวนงานหลักท่ี 1 การคนพบและพัฒนาคณุภาพรีแอคทีฟโมทีฟ 
 
 จากภาพท่ี 15 แสดงภาพรวมในการคนพบและพัฒนาคุณภาพรีแอคทีฟโมทีฟ เร่ิมจากการ
ใชขอมูลพื้นฐานท่ีจัดเตรียมไวคือชุดขอมูลสายลําดับโปรตีนเอนไซมและฐานขอมูลบริเวณจับและ
บริเวณเรง โดยหัวใจของสวนงานหลักท่ี 1 นี้ เปนข้ันตอนการคนพบองคประกอบยอยของโมทีฟ
จากขอมูลบลอกในบริเวณจบัและบริเวณเรง คือ กลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณ (Maximal Substitution 
Group) ท่ีอิง แนวคิดการควบคุมการกลายพนัธุ (mutation control) ท่ีใช “ความสัมพันธเชิง
วิทยาศาสตรระหวางรีแอคทีฟโมทีฟกับประเภทฟงกช่ันเอนไซม” ในการประมวลความรูพื้นหลัง
ลักษณะตางๆ คือ ตารางแสดงความเหมือน (similarity score table) และ คอนเท็กซแสดง
ความสัมพันธกรดอะมิโนกบัคุณสมบัติกรดอะมิโน (amino acids-properties context) ใหอยูในรูป 
คอนเซ็ปต โดยกรอบงานนีแ้สดงในโซนสีเทาแกเรียกวา กรอบงานเชิงคอนเซ็ปต (Conceptual 
Framework) ท่ีนํา ความรูในรูปของคอนเซ็ปต เหลานี้มาประมวลผล การควบคุมการกลายพันธุบน
ฐานคอนเซ็ปตแลททิส (Concept Lattice – Based Mutation Control) ไดผลออกมาเปน กลุมแทนท่ี
ท่ีสมบูรณ ซ่ึงนํามาประกอบรวมกันเปน รีแอคทีฟโมทีฟ  
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ภาพท่ี 15  ภาพรวมสวนงานหลักท่ี 1 การคนพบและพฒันาคุณภาพรีแอคทีฟโมทีฟ 
 
  ท้ังนี้ ประสิทธิภาพของการประมวลผลเพ่ือใหไดกลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณ ข้ึนอยูกับคุณภาพ
ของบลอก จึงมีข้ันตอน การพัฒนาคุณภาพของบลอก ท่ีเปนกระบวนการกอนและหลังข้ันตอนการ



 

43 

ควบคุมการกลายพันธุ (โซนสีเทาออน) คือ การคัดสรรบลอกท่ีมีคุณภาพ (block scan filtering) และ
การจัดกลุมบริเวณปฏิกิริยาชีวเคมี (reactive site – group definition) ไดผลสุดทายเปนกลุมรีแอคทีฟ
โมทีฟ เปนคุณลักษณะเดนของกลุมสายโปรตีนขอมูลนําเขาสําหรับใชพัฒนาระบบทํานายประเภท
ฟงกช่ันเอนไซม โดยภาพรวมของการพฒันาระบบทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมจะไดกลาวถึงใน
ลําดับถัดไป กอนท่ีจะอธิบายรายละเอียดในเน้ืองานสวนตางๆ ท่ีกลาวมาคือ การคนพบกลุมแทนท่ี
ท่ีสมบูรณจากประมวลผลการควบคุมการกลายพันธุบนฐานคอนเซ็ปตแลททิส และ การพัฒนา
คุณภาพบลอก ในลําดับตอจากนั้น 
 
4. สวนงานหลักท่ี 2 ระบบทํานายประเภทฟงกชั่นเอนไซมท่ีสรางจากรีแอคทีฟโมทีฟ 
 
 เนื่องจากแตละฟงกช่ันเอนไซมเกิดจากการทํางานรวมกนัของบริเวณจบัและบริเวณเรง 
การใชรีแอคทีฟโมทีฟจากบริเวณเดียวจึงไมสามารถใชทํานายฟงกช่ันเอนไซมได อีกท้ังในงานวิจยั
นี้ยังใชรีแอคทีฟโมทีฟจากบริเวณจับและบรเิวณเรงจํานวนมากท่ีเปนผลจากสวนงานหลักท่ี 1 
ดังนั้นจึงจําเปนตองการเคร่ืองมืออัตโนมัติในการแกปญหาความซับซอนของการทํางานรวมกนั
ระหวางรีแอคทีฟโมทีฟในการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม โดยในวิทยานิพนธนี้เลือกหนึ่งใน
เทคนิคท่ีรูจักกนัดีก็คือเคร่ืองจักรเรียนรูท่ีเรียกวา C4.5 (Quinlan, 1993) ดังแสดงภาพรวมของการ
พัฒนาระบบดงักลาวในภาพที่ 16 
 
 จากภาพท่ี 16 เร่ิมตนจากกลุมขอมูลสายโปรตีนเอนไซม 2 กลุมท่ีใชกับรีแอคทีฟโมทีฟกับ
โมทีฟ PROSITE จากนั้นแตละกลุมโปรตีนถูกนําไปจดักลุมฝกสอนและทดสอบดวยวิธี 5-fold 
cross validation โดยกลุมฝกสอนนําไปสรางโมเดลการทํานายประเภทเอนไซมดวย C4.5 กอนท่ีจะ
นําโมเดลนั้นมาทดสอบความแมนยําดวยกลุมขอมูลทดสอบ โดยวิเคราะหผลการทํานายประเภท
เอนไซมของกลุมโปรตีนท่ีใชรีแอคทีฟโมทีฟเปรียบเทียบกับผลการทํานายประเภทเอนไซมของ
กลุมโปรตีนท่ีใชโมทีฟ PROSITE ในทายสุด 
 
 ในสวนงานการพัฒนาระบบทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมนี้จะไดกลาวถึงรายละเอียด
ตามลําดับคือ การเตรียมขอมูลสําหรับเปรียบเทียบโมเดลการทํานายฟงกช่ันเอนไซม, การเตรียม
ขอมูลฝกสอนและทดสอบโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม, และเคร่ืองมือท่ีใชสราง
โมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม 
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ภาพท่ี 16  ภาพรวมสวนงานหลักท่ี 2 ระบบทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ีสรางจาก 
                            รีแอคทีฟโมทีฟ 
 

4.1 การเตรียมขอมูลสําหรับเปรียบเทียบโมเดลทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม 
 

ในการเตรียมขอมูลสําหรับเปรียบเทียบโมเดลทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม เปนการ
เปรียบเทียบระหวางกลุมขอมูลท่ีใชรีแอคทีฟโมทีฟกับ PROSITE ซ่ึงกลุมขอมูลสายโปรตีนท่ีใชกับ
รีแอคทีฟเปนกลุมขอมูลเดียวกับชุดขอมูลสายลําดับโปรตีนเอนไซมท่ีจดัเตรียมไวต้ังแตกอนเร่ิม
สวนงานหลักท่ี 1 แตสําหรับกลุมขอมูลสายโปรตีนท่ีใชกับ PROSITE เพื่อเปรียบเทียบกันนี้ 
รวบรวมข้ึนใหมโดยจาก 152 โมทีฟของ PROSITE ท่ีเปนรูปแบบสายลําดับในบริเวณจับและ
บริเวณเรง ไดถูกสํารวจวาโมทีฟเหลานี้มีอยูในฟงกช่ันใดบาง จากน้ันใชเง่ือนไขเดียวกับชุดขอมูล
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สายลําดับโปรตีนเอนไซมคือ เลือกเฉพาะฟงกช่ันท่ีพบโมทีฟมากกวา 1 ชนิด และแตละกลุม
ฟงกช่ันเอนไซมมีโปรตีนเอนไซมเปนสมาชิกอยูระหวาง 10 ถึง 1,000 ชนิด ไดกลุมขอมูลสาย
โปรตีนท่ีใชกบั PROSITE เพียง 42 ฟงกช่ัน ครอบคลุมโปรตีนเพียง 2,579 ชนิด และโมทีฟ 36 โม
ทีฟ ซ่ึงเปนกลุมขอมูลขนาดเล็ก อีกท้ังทดสอบแลวมีความแมนยําท่ีตํ่าเกินไป จึงไดปรับแตงกลุม
ขอมูลนี้ใหมโดยใหแตละกลุมฟงกช่ันมีโปรตีนเปนสมาชิกอยูระหวาง 5 ถึง 1,000 ชนิด ครอบคลุม 
65 โมทีฟ ใน 76 ฟงกช่ัน รวมเปนโปรตีนท้ังหมด 2,815 ชนิด 
 

4.2 การเตรียมขอมูลฝกสอนและทดสอบโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม 
 

ในการเตรียมขอมูลฝกสอนและขอมูลทดสอบของโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ัน
เอนไซมในแตละโมเดลนั้น ใชวิธี n-fold cross validation (Mosteller and Tukey, 1968) ในการ
ไดมาซ่ึงผลความแมนยําการทํานายของแตละโมเดล โดยคา n ท่ีเลือกใชก็คือ n = 5 เนื่องจากสมาชิก
สายโปรตีนในกลุมฟงกช่ันเอนไซมท่ีมีขนาดตํ่าสุดมี 5 ชนิด 

 
ในการฝกสอนและทดสอบโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม จะตองรวม

ขอมูลโมทีฟกับสายโปรตีนเอนไซมเขาดวยกัน โดยในวทิยานิพนธนี้ใชวิธีการ (Diplaris et al., 
2005) โดยการนําเสนอขอมูลสายโปรตีนทุกเสนจะถูกแปลงใหอยูในฐานการนําเสนอแอททริบิวต
ในรูปของตารางท่ีมีขนาดเซ็ทของแอททริบิวตเทากนั ซ่ึงในท่ีนีแ้ตละแอททริบิวตกคื็อรีแอคทีฟโม
ทีฟในกลุมท่ีเปนบริเวณจับและบริเวณเรงเดียวกัน (same site description) สายโปรตีนใดท่ี
ตรวจสอบแลวพบสายลําดบักรดอะมิโนท่ีสอดคลองกับรีแอคทีฟโมทีฟท่ีอยูในบริเวณจับหรือ
บริเวณเรง (site description) ใด ใหกํากับคาเซลจุดตัดระหวางสายโปรตีนกับรีแอคทีฟโมทีฟนั้นใน
ตารางดวยคา 1 นอกนั้นใสเปนคา 0 หรือไมพบรีแอคโมทีฟเหลานั้น จากน้ันปดทายแอททริบิวตใน
ตําแหนงสุดทายดวยประเภทของฟงกช่ันเอนไซมของสายโปรตีนนั้น ตัวอยางการจดัเตรียมขอมูล
แสดงในภาพที่ 17 

 
จากภาพท่ี 17 แสดงสายโปรตีน ID:1 ท่ีมีฟงกช่ัน EC 3.2.1.1 พบลําดับกรดอะมิโนท่ี

สอดคลองกับรีแอคทีฟโมทีฟ M1 และ M2 โดย M1 เปนบริเวณจับ:1 (site description:1) ซ่ึง
สามารถนําเสนอขอมูลดังกลาวในรูปของเมทริกซ โดยกําหนดใหเซลในแถวของสายโปรตีน ID:1 
และในคอลัมนของบริเวณจบั:1 มีคาเปน 1 เปนตน 
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ภาพท่ี 17  การนําเสนอขอมูลสายโปรตีนในรูปฐานนําเสนอแอททริบิวตเปนรีแอคทีฟโมทีฟท่ีจัด 
                   กลุมตามบริเวณจับและบริเวณเรงเดียวกันและฟงกช่ันเอนไซม 
 

4.3 เคร่ืองมือท่ีใชสรางโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม 
 

ในวิทยานพินธนี้ใชชุดเคร่ืองมือเคร่ืองจักรเรียนรูท่ีเรียกวา WEKA (Frank et al., 2004) 
ซ่ึงมีโปรแกรม C4.5 (ใหบริการในโมดูล J4.8 ของโปรแกรม WEKA) ในการสรางโมเดลการ
ทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมแตละโมเดลที่ไดจากขอมูลฝกสอนและทดสอบแบบ 5-fold cross-
validation ดังอธิบายในหวัขอกอนหนานี้เพื่อเปรียบเทียบผลความแมนยําของโมเดลการทํานาย
ประเภทฟงกช่ันเอนไซมจากรีแอคทีฟโมทีฟและโมทีฟ PROSITE ในลักษณะตางๆ 

 
5. การคนพบกลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณจากประมวลผลการควบคุมการกลายพันธุบนฐานคอนเซ็ปต
แลททิส 
 

ในหวัขอนี้แสดงรายละเอียดข้ันตอนวิธีในการคนพบ “กลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณ” (Maximal 
Substitution Group) ซ่ึงเปนองคประกอบยอยของรีแอคทีฟโมทีฟและนาํไปสูการคนพบรีแอคทีฟ
โมทีฟท่ีเปนเนือ้หาท่ีสําคัญท่ีสุดของงานวิจยันี้ โดยมุงเนนไปท่ีการแกปญหาการมีขอมูลบริเวณจบั
และบริเวณเรงนอย ทําใหหวัใจของงานคือการนํา “ความรู” ในงานวจิัยอ่ืนเขามาชวยในการ
ประมวลผลเพ่ือใหไดกลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณ 
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ความรูท่ีสําคัญท่ีสุดคือ “ความสัมพันธเชิงวิทยาศาสตรระหวางคุณลักษณะเดนของกลุม

ขอมูลนําเขากับประเภทขอมูลท่ีใชสรางโมเดลการทํานายประเภทขอมูล” ท้ังนี้เนื่องจากสามารถใช
การอธิบายเชิง “วิทยาศาสตร” ดังกลาวมาใชในงานพัฒนาคุณภาพของคุณลักษณะเดนท่ีใชกับกลุม
ขอมูลนําเขาไดอยางแนนอน โดยไมตองสรางเกณฑวัดคุณภาพของส่ิงท่ีนํามาใชพฒันาคุณลักษณะ
เดนของกลุมขอมูลนําเขาเหมือนกับการใชขอมูลลักษณะอ่ืน ซ่ึงยากตอการหาขอสรุปท่ีชัดเจนเม่ือ
กลุมขอมูลมีการเปล่ียนแปลงไป 

 
ในกรณีของฟงกช่ันเอนไซม ความสัมพันธระหวางคุณลักษณะเดนท่ีไดจากบริเวณจบัและ

บริเวณเรงกับประเภทฟงกช่ันเอนไซม ก็คือ แนวคิดการควบคุมการกลายพันธุ (mutation control) 
และ กลไกการเกิดฟงกช่ันเอนไซม (enzyme mechanism) ซ่ึงอธิบายไดดวย ความรูพื้นหลัง ท่ีอยูใน
รูปฟอรม คอนเท็กซ (context) และแปลงความรูดังกลาวใหอยูในรูปฟอรมของ คอนเซ็ปต 
(concepts) กอนท่ีจะนําเสนอการประมวลผลดวย ทฤษฎีคอนเซ็ปตแลททิส (Concept Lattice 
Theory) ไดผลเปนกลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณในทายสุด (Liewlom, 2008) 

 
ข้ันตอนในการแปลงความรูใหอยูในรูปของคอนเซ็ปต เรียกวา กรอบงานเชิงคอนเซ็ปต 

(Conceptual Framework) และการใชคอนเซ็ปตแลททิสในการประมวลผลกลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณท่ี
อิงจากแนวคิดการควบคุมการกลายพันธุ เรียกวา การประมวลผลการควบคุมการกลายพันธุบนฐาน
คอนเซ็ปตแลททิส (Concept Lattice – Based Mutation Control) โดยอธิบายตามลําดับดังนี ้
 

5.1 กรอบงานเชิงคอนเซ็ปต (conceptual framework) 
 

ข้ันตอนนี้มีจดุประสงคในการแปลงความสัมพันธเชิงวิทยาศาสตรระหวางคุณลักษณะ
เดนของกลุมขอมูลนําเขา (รีแอคทีฟโมทีฟ) กับประเภทของขอมูล (ฟงกช่ันเอนไซม) ซ่ึงก็คือ 
แนวคิดการควบคุมการกลายพันธุ และ กลไกการเกิดฟงกช่ันเอนไซม ใหอยูในรูปของ คอนเซ็ปต 
ดังนั้นในสวนนี้จะไดกลาวถึงความรูดังกลาวตามดวยข้ันตอนการแปลงความรูใหเปนคอนเซ็ปต
ดังนี ้
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5.1.1 แนวคิดการควบคุมการกลายพันธุ และกลไกการเกดิฟงกช่ันเอนไซม 
 

จากขอเท็จจริงท่ีแตละสายลําดับกรดอะมิโนภายในบลอกของบริเวณจบัหรือ
บริเวณเรงเดียวกันสามารถมลํีาดับท่ีแตกตางกันได แตยังคงความสามารถในการเกิดฟงกช่ัน
เอนไซมไดเหมือนกัน ดังนัน้การกลายพนัธุในบริเวณจับและบริเวณเรงจึงไมไดเกิดข้ึนอยางสุม 
(random) แตมีการควบคุม (control) ทิศทางการกลายพันธุใหยังคงเกิดกลไกฟงกช่ันเอนไซม
เดยีวกันได เราเรียกแนวคิดนีว้า การควบคุมการกลายพันธุ (mutation control) โดยการคนพบกลุม
แทนท่ีท่ีสมบูรณจากแนวคิดดังกลาวเปนไปตามสมมติฐานท่ี 1 

 
สมมติฐานท่ี 1: ถาเราสามารถแจกแจงลักษณะการควบคุมการกลายพันธุท่ีซอน

อยูในแตละตําแหนงของบลอกได เรายอมสามารถหากลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณท่ีเปนองคประกอบของรี
แอคทีฟโมทีฟได 

 
การควบคุมการกลายพันธุมีเปาหมายท่ีการรักษาความสามารถในการเกดิกลไก

ฟงกช่ันเอนไซมซ่ึงมีอยูดวยกัน 2 ลักษณะ (Patrick, 1995) คือ กลไกท่ีทําใหเกิดฟงกช่ันเอนไซม 
(supporter) และกลไกท่ีไมยับยั้งการเกิดฟงกช่ันเอนไซม นั้น (not inhibitor) ดังนัน้ถาเราสามารถ
แจกแจงลักษณะของกลไกดังกลาวได ยอมสามารถหากลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณตามสมมติฐานท่ี 1 ได 

 
การแจกแจงความรูเหลานี้ จาํเปนตองมีเคร่ืองมือทางทฤษฎีการประมวลผล

สนับสนุน โดยการแจกแจงความรูเหลานีส้ามารถทําใหอยูในรูปของ คอนเซ็ปต ได ซ่ึงทําให
สามารถใชงานทฤษฎีคอนเซ็ปตแลททิสได ดังนั้น เปาหมายในการทํางานของกรอบงานเชิงคอน
เซ็ปตก็คือ การแปลงแนวคิดการควบคุมกลายพันธุ กลไกท่ีทําใหเกิดฟงกช่ันเอนไซม และกลไกไม
ยับยั้งการเกิดฟงกช่ันเอนไซม ใหอยูในรูปฟอรมของ คอนเซ็ปตการควบคุมการกลายพันธุ 
(mutation control concept) คอนเซ็ปตสนับสนุน (supporter concept) และ คอนเซ็ปตไมยับยัง้ (not 
inhibitor concept หรือ (~inhibitor concept) ดังท่ีจะไดกลาวถึงตอไป 
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5.1.2 ข้ันตอนการแปลงความสัมพันธระหวางคุณลักษณะเดนของกลุมขอมูลกับ
ประเภทขอมูลใหเปนคอนเซ็ปต 
 

การแปลงความสัมพันธระหวางคุณลักษณะเดนของกลุมสายโปรตีน (reactive 
motif) กับประเภทขอมูล (ฟงกช่ันเอนไซม) ใหเปนคอนเซ็ปต ประกอบดวยข้ันตอนยอย 2 ข้ันตอน
คือ 1) การกําหนดรูปฟอรมของคอนเซ็ปต และ 2) การกาํหนดลักษณะคอนเท็กซท่ีใชอธิบายคอน
เซ็ปต ซ่ึงสามารถนําไปประมวลผลดวยทฤษฎีคอนเซ็ปตแลททิสตอไปได รายละเอียดแตละ
ข้ันตอนมีดังนี ้
 

ก. การกําหนดรูปฟอรมของคอนเซ็ปต  
 

ในการแปลงความรูเปนคอนเซ็ปต กําหนดใหใชคอนเซ็ปตท่ีอยูในรูป formal 
concept ตามนิยามท่ี 2 คือเปนคูลําดับของส่ิงของ (extent) และรายละเอียดของส่ิงของ (intent) หรือ
เขียนในรูปฟอรม (extent, intent) ซ่ึงในกรณีของคอนเซ็ปตการควบคุมการกลายพันธุ คอนเซ็ปต
สนับสนุน และคอนเซ็ปตไมยับยั้ง สามารถเขียนใหอยูในรูปฟอรมเบ้ืองตนของคอนเซ็ปตกอน
กําหนดรายละเอียดท่ีถูกตองตอไปดังนี ้

 
นิยามท่ี 8 คอนเซ็ปตสนับสนุน (supporter concept): สามารถเขียนใหอยูในรูป

ฟอรมของ (extent, intent) ตามนิยามของคอนเซ็ปตในนยิามท่ี 2 ไดในเบื้องตนคือ คอนเซ็ปต
สนับสนุน = (เซ็ทกรดอะมิโน, การแจกแจงปจจัยกลไกเอนไซมท่ีมีรวมกันของเซ็ทกรดอะมิโน) ซ่ึง
มีลักษณะเฉพาะในแตละตําแหนง j ของ บลอก B ท่ีไดจากบริเวณจับและบริเวณเรง 

 
นิยามท่ี 9 คอนเซ็ปตไมยับยัง้ (not inhibitor concept): สามารถเขียนใหอยูในรูป

ฟอรมของ (extent, intent) ตามนิยามของคอนเซ็ปตในนยิามท่ี 2 ไดในเบื้องตนคือคอนเซ็ปตไม
ยับยั้ง = (เซ็ทกรดอะมิโน, การแจกแจงปจจยัการไมยับยั้งกลไกเอนไซมท่ีมีรวมกันของเซ็ทกรดอะมิ
โน) ซ่ึงมีลักษณะเฉพาะในแตละตําแหนง j ของ บลอก B ท่ีไดจากบริเวณจับและบริเวณเรง 

 
นิยามท่ี 10 คอนเซ็ปตการควบคุมการกลายพันธุ (mutation control concept): 

สามารถเขียนใหอยูในรูปฟอรมของ (extent, intent) ตามนิยามของคอนเซ็ปตในนยิามท่ี 2 ไดใน
เบ้ืองตนคือคอนเซ็ปตการควบคุมการกลายพันธุ = (กลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณ, การแจกแจงปจจัยกลไก
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การเกิดฟงกช่ันเอนไซมและไมยับยั้งฟงกช่ันเอนไซมท่ีมีรวมกันของกลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณ) ซ่ึงมี
ลักษณะเฉพาะในแตละตําแหนง j ของ บลอก B ท่ีไดจากบริเวณจับและบริเวณเรง โดยมี
ลักษณะเฉพาะของท้ังคอนเซ็ปตสนับสนุนและคอนเซ็ปตไมยับยัง้ปรากฎอยู 

 
ในการแจกแจงกลไกเอนไซมตางๆ ในท้ัง 3 คอนเซ็ปตนี้ จําเปนตองระบุ

ลักษณะของคอนเท็กซท่ีใชในการแจกแจงดังกลาว ดังนี ้
 

ข. การกําหนดลักษณะของคอนเท็กซท่ีใชอธิบายคอนเซ็ปต 
 

ในกรอบงานเชิงคอนเซ็ปตจาํเปนตองมีความรูพื้นหลังในรูปฟอรมคอนเท็กซ
สําหรับการแจกแจงรายละเอียดของแตละคอนเซ็ปต โดยในกรณีของเอนไซมนั้นความสามารถใน
การเกิดฟงกช่ันเอนไซมตามคอนเซ็ปตสนับสนุนและคอนเซ็ปตไมยับยัง้มีความเกีย่วของกับแรงใน
ระดับโมเลกุล 3 ประเภท (Patrick, 1995) คือ แรงข้ัวไฟฟา (ionic force) แรงเสตอริก (steric force) 
และแรงแวนเดอรวาลล (Van der Waals force) ยกเวนแรงสุดทายท่ีเปนแรงออนแลว แรงข้ัวไฟฟา
และแรงเสตอริกเปนแรงท่ีมีลักษณะเฉพาะตามคุณสมบัติของอะตอมหรือโมเลกุลในตําแหนงพิเศษ
พอดีท่ีกอปฏิกริิยาเอนไซม เชน ขนาด, ประจุไฟฟา เปนตน ดังนัน้จึงสามารถใชคุณสมบัติของ
กรดอะมิโนในบริเวณจับและบริเวณเรงเปนคอนเท็กซความรูพื้นหลังในการอธิบายแรงพื้นฐานท่ี
กอปฏิกิริยาเอนไซมเหลานี้ได โดยคอนเท็กซจะตองอยูในรูปความสัมพันธระหวางชนิดของกรดอะ
มิโนและคุณสมบัติท่ีกรดอะมิโนชนิดนัน้มีอยูตามนิยามท่ี 11 

 
นิยามท่ี 11 คอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติ  (amino acid – properties 

context): เปนคอนเท็กซความสัมพันธระหวางชนิดของกรดอะมิโนและคุณสมบัติของกรดอะมิโน
ท่ีสามารถเขียนอยูในรูปของไตรภาคี (Σ, P, R) เม่ือ Σ และ P เปนเซ็ทของชนิดและคุณสมบัติของ

กรดอะมิโน และมีความสัมพันธทวภิาค R ⊆ Σ x P ท่ีแสดงรายละเอียดแตละ eRp ท่ีหมายถึง

ความสัมพันธระหวางกรดอะมิโนแตละชนิด e ∈ Σ ท่ีถูกกําหนดใหมีความสัมพันธทวิภาค R กบั

คุณสมบัติ p ∈ P เม่ือ e ถูกตรวจสอบแลววามีคุณสมบัติ p ดังกลาว 
 
ในภาพท่ี 18 แสดงความรูพืน้หลังคุณสมบัติเชิงเคมีฟสิกสของกรดอะมิโนใน

แผนภาพของ Taylor ท่ีถูกจัดรูปใหอยูในลักษณะของคอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติตาม
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นิยามท่ี 11 โดยในคอนเท็กซแสดงความสัมพันธแตละ eRp เม่ือกรดอะมิโนชนิดใดมีคุณสมบัติ
กรดอะมิโนใดใหมารคเซลจดุตัดความสัมพันธดวยสัญลักษณ “X” 

 

 
 

ภาพท่ี 18  ความรูพื้นหลังคุณสมบัติเชิงเคมีฟสิกสในแผนภาพของ Taylor ท่ีถูกจัดรูปใหอยูใน 
                      ลักษณะของคอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติ 
     หมายเหตุ  ภาพท่ีแสดงนีป้รับปรุงมาจากภาพในเวบไซต wikipedia 
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ในหลายงานวจิัยเชน EMOTIF, 3MOTIF, และ Structure Pattern (Eidhammer 
et al., 2000) ลวนใชความรูพืน้หลังแบบคอนเท็กซจากแผนภาพของ Taylor (Taylor-Venn’s 
diagram) ในการคนพบกลุมแทนท่ีในองคประกอบยอยของโมทีฟ แตการใชคอนเท็กซในงาน
เหลานี้ใชเพื่อสนับสนุนการพัฒนาตัวแทนสายโปรตีนโดยตรงเทานั้น ไมไดนํามาแจกแจง
ความสัมพันธระหวางคุณลักษณะเดนของกลุมขอมูลกับประเภทขอมูลเพื่อพัฒนาเปนตัวแทนสาย
โปรตีน ดังเชนท่ีนําเสนอในงานวิทยานพินธนี ้
 

จากลักษณะคอนเท็กซท่ีไดนี้ ทําใหสามารถนยิามลักษณะของคอนเซ็ปตท่ี
ตองการทุกคอนเซ็ปตคือ คอนเซ็ปตสนับสนุน คอนเซ็ปตไมยับยั้ง และคอนเซ็ปตการควบคุมการ
กลายพันธุใหอยูในรูปฟอรมคอนเซ็ปตของกลุมกรดอะมิโนไดตามนยิามท่ี 12 

 
นิยามท่ี 12 คอนเซ็ปต (concept) ของกลุมกรดอะมิโนและคุณสมบัติ: อยูในรูป

ฟอรมของคูลําดับ (Extent, Intent) ท่ีไดจากคอนเท็กซ (Σ, P, R) ท่ีมี Σ เปนเซ็ทของกรดอะมิโน 20 

ชนิด และ P เปนเซ็ทคุณสมบัติของกรดอะมิโน โดยกําหนดให Extent ⊆ Σ และ Intent ⊆ P และ
กําหนดใหคอนเซ็ปตเปนคูลําดับท่ีมีฟงกช่ันการเช่ือมตอ Galois (Galois Connection) ซ่ึงกันและกัน
คือ f(Extent) = Intent และ g(Intent) = Extent หรือเขียนไดดังนี ้

 

 Intent = f(Extent) เม่ือ f (Extent) = {p ∈ Intent | ∀a ∈ Σ, aRp } 

Extent = g(Intent) เม่ือ g(Intent) = {a ∈ Extent | ∀p ∈ P, aRp } 
 
ยกตัวอยางคอนเซ็ปต  ({A, C, G, S}, {ขนาดเล็ก, ขนาดเล็กพิเศษ}) ท่ีไดจาก

คอนเท็กซท่ีแปลงมาจากแผนภาพของ Taylor เปนคอนเซ็ปตเนื่องจากมี f({A, C, G, S}) = {ขนาด
เล็ก, ขนาดเล็กพิเศษ} หรือเซ็ทคุณสมบัติท่ีเปน Intent รวมท่ีใหญท่ีสุดของกรดอะมิโนกลุมนี้ก็คือ 
{ขนาดเล็ก, ขนาดเล็กพิเศษ} ในขณะท่ีมี g({ขนาดเล็ก, ขนาดเล็กพิเศษ}) = {A, C, G, S} หรือเซ็ท
กลุมกรดอะมิโนท่ีเปน Extent รวมท่ีใหญท่ีสุดของเซ็ทคุณสมบัตินี้กคื็อ {A, C, G, S} เปนตน 

 
สําหรับการประมวลผลคอนเซ็ปตสนับสนุน คอนเซ็ปตไมยับยั้ง และคอนเซ็ปตการควบคุม

การกลายพันธุท่ีเดิมอยูในรูปฟอรมคอนเซ็ปตเบ้ืองตนในนิยามท่ี 8 9 และ 10 ใหอยูในรูปฟอรมคอน
เซ็ปตของกลุมกรดอะมิโนตามนิยามท่ี 12 นั้น ใชข้ันตอนวธีิท่ีเรียกวา การประมวลผลการควบคุม
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การกลายพันธุบนฐานคอนเซ็ปตแลททิส (Concept Lattice – Based Mutation Control) มี
รายละเอียดดังนี้ 
 

5.2 การประมวลผลการควบคุมการกลายพันธุบนฐานคอนเซ็ปตแลททิส (Concept Lattice 
– Based Mutation Control) 
 

การประมวลผลดวยคอนเซ็ปตแลททิสเพื่อแจกแจงคอนเซ็ปตสนับสนุน คอนเซ็ปตไม
ยับยั้ง และคอนเซ็ปตการควบคุมการกลายพันธุนั้น มีข้ันตอนวิธีท่ีเหมือนกันจํานวน 4 ข้ันตอนคือ 
1) การกําหนดคอนเซ็ปตท่ีเปน input และ output 2) เลือกคอนเท็กซเพื่อกอรูปคอนเซ็ปตแลททิส 3) 
การใสคอนเซ็ปตท่ีเปน input ลงไปในคอนเซ็ปตแลททิส และ 4) ดําเนินการบนคอนเซ็ปตแลททิส
เพื่อคนพบคอนเซ็ปตท่ีเปน output 

 
การคนพบคอนเซ็ปตสนับสนุน คอนเซ็ปตไมยับยั้ง และคอนเซ็ปตการควบคุมการ

กลายพันธุ สามารถแจกแจงตามข้ันตอนวธีิดังกลาวไดตามลําดับดังนี ้
 

5.2.1 การคนพบคอนเซ็ปตสนับสนุน   
 

ข้ันตอนท่ี 1 การกําหนดคอนเซ็ปตท่ีเปน input และ output 
 
จากนยิามท่ี 8 คอนเซ็ปตสนับสนุนหมายถึง คอนเซ็ปต (เซ็ทกรดอะมิโน, การ

แจกแจงปจจัยกลไกเอนไซมท่ีมีรวมกันของเซ็ทกรดอะมิโน) ซ่ึงมีลักษณะเฉพาะในแตละตําแหนง j 
ของ บลอก B ท่ีไดจากบริเวณจับและบริเวณเรง 

 
ดังนั้นจึงสามารถระบุคอนเซ็ปตท่ีเปน input คือ กลุมคอนเซ็ปตของกรดอะมิโน

แตละชนดิท่ีปรากฏในตําแหนง j ของ บลอก B หรือกลุมคอนเซ็ปตของกลุมแทนท่ี Âj ท่ีไดจาก 
บลอกตามนิยามท่ี 6 โดยคอนเซ็ปตท่ีเปน output ก็คือ คอนเซ็ปตสนับสนุนท่ีเปน super-concept 
ของกลุมคอนเซ็ปตเหลานั้น โดยพิจารณาจากลักษณะ intent ท่ีระบุการมี “คุณสมบัติรวม” 
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ข้ันตอนท่ี 2 เลือกคอนเท็กซเพื่อกอรูปคอนเซ็ปตแลททิส 
 
การเลือกคอนเท็กซเพื่อประมวลผลสวน intent ของคอนเซ็ปตสนับสนุนคือ 

“ปจจัยกลไกเอนไซมท่ีมีรวมกัน” สามารถใชคอนเท็กซของกรดอะมิโนและคุณสมบัติไดตามนยิาม
ท่ี 11 ดังนั้นคอนเท็กซจากนยิามท่ี 11 นี้จึงสามารถนํามากอรูปแลททิสกรดอะมิโนกบัคุณสมบัติได
ดังแสดงในภาพท่ี 19 ซ่ึงกอรูปแลททิสตามกําหนดไวในนิยามท่ี 13 

 

 
 

ภาพท่ี 19  โครงสรางคอนเซ็ปตแลททิสท่ีไดจากคอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติ รวมท้ังการ 
                    คนพบคอนเซ็ปตสนับสนุนจากคอนเซ็ปตของกรดอะมิโน H และ T ท่ีไดจากบลอก 
                    ตําแหนงท่ี 1 ในภาพท่ี 9 
  หมายเหตุ  แตละโหนดวงกลมหมายถึงแตละคอนเซ็ปต โดยดานบนและดานลางของแตละโหนด 
                    คอนเซ็ปตแสดงขอมูล Intent และ Extent แทนดวยตัวยอ 3 ตัวอักษร 
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นิยามท่ี 13 คอนเซ็ปตแลททิสกรดอะมิโนกับคุณสมบัติ (amino acid – 
properties concept lattice): กําหนดสัญญลักษณยอเปน L = (L,≤) เปนโครงสรางขอมูลเชิงคอน
เซ็ปตของคอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติ (Σ, P, R) ท่ีเรียกวาโครงสรางขอมูลแลททิส 
ประกอบดวยโหนดของแตละคอนเซ็ปตและการเช่ือมตอคอนเซ็ปตแบบเรียงตามลําดับ (partial 
ordering) โดยเร่ิมตนจากโหนดคอนเซ็ปตท่ีมีขนาดของ Extent ใหญท่ีสุด ตามดวยคอนเซ็ปตท่ีมี
ขนาดของ Extent เปนสับเซ็ทท่ีมีขนาดรองลงมาตามลําดับในทุกเสนทางเช่ือมตอจนส้ินสุดท่ีโหนด
คอนเซ็ปตท่ีมีขนาด Extent เปนสับเซ็ทท่ีเล็กท่ีสุดของ Extent ของโหนดเร่ิมตน โดยเม่ือกําหนดให 
c1 และ c2 เปนคอนเซ็ปตใน L และ c1 เปนคอนเซ็ปตท่ีมี Extent เปนสับเซ็ทของ Extent ของ c2 

(Extent(c1) ⊆ Extent(c2) หรือ Intent(c2) ⊆ Intent(c1)) สามารถแทนความสัมพันธดังกลาวดวย
สัญลักษณ c1 ≤ c2 หรือ c1 เปน sub-concept ของ c2 และ c2 เปน super-concept  ของ c1 ท้ังนี้
ตัวอยางคอนเซ็ปตแลททิสท่ีไดจากคอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัตินําเสนอดังในภาพท่ี 19 

 
จากแลททิสท่ีมีอยู สามารถใสกลุมคอนเซ็ปตของกรดอะมิโนในกลุมแทนที่ Âj 

ท่ีไดจากบลอก B ตําแหนงท่ี j ลงไปบนคอนเซ็ปตแลททิสไดตามข้ันตอนตอไป 
 
ข้ันตอนท่ี 3 การใสคอนเซ็ปตท่ีเปน input ลงไปในคอนเซ็ปตแลททิส 
 
กรดอะมิโนแตละชนิดท่ีพบในตําแหนง  j เดียวกันของบลอก B สามารถคนพบ

คอนเซ็ปตบนคอนเซ็ปตแลททิสไดจากวธีิการในนิยามท่ี 14 
 
นิยามท่ี 14 คอนเซ็ปตกรดอะมิโน (amino acid concept): เปนคอนเซ็ปตท่ีอิง

นิยามคอนเซ็ปตออบเจคต (object concept) ของ (Gabriela, 2007) โดยกรดอะมิโนทุกชนิดจะมีคอน
เซ็ปตของตนบนแลททิสเรียกวาคอนเซ็ปตกรดอะมิโน เปนคอนเซ็ปตท่ีประกอบดวยกลุมกรดอะมิ
โนท่ีเล็กท่ีสุดท่ีมีคุณสมบัติของกรดอะมิโนชนิดนัน้ครบถวน ยกตัวอยางเชน กรดอะมิโน T จะมี
คอนเซ็ปตกรดอะมิโนของตนบนแลททิสกรดอะมิโนและคุณสมบัติเปนคอนเซ็ปต ({T, C}, {ขนาด
เล็ก, มีข้ัว, ไมชอบน้ํา}) เปนคอนเซ็ปตท่ีเล็กท่ีสุดท่ีมีกรดอะมิโน T และคุณสมบัติของ T อยูครบ 

 
เม่ือพิจารณาจากบลอกในภาพท่ี 9 ตําแหนงท่ี 1 จะได Âj = {H,T} ซ่ึงสามารถ

คนพบคอนเซ็ปตของกรดอะมิโน H และ T ไดตามนิยามท่ี 14 นี้ โดยแสดงดังในภาพท่ี 19 โดยกลุม
คอนเซ็ปตท่ีไดกรดอะมิโนแตละชนดิใน Âj สามารถนิยามเปน C(Âj) ไดตามนยิามท่ี 15 
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นิยามท่ี 15 กลุมคอนเซ็ปตของ Âj หรือ C(Âj) บนคอนเซ็ปตแลททิสกรดอะมิ

โนและคุณสมบัติ: หมายถึงกลุมคอนเซ็ปตบนคอนเซ็ปตแลททิสกรดอะมิโนและคุณสมบัติตาม
นิยามท่ี 6 โดยแตละคอนเซ็ปตไดจากกรดอะมิโนแตละชนิดใน Âj จากบลอก B ท่ีตําแหนง j ดวย
วิธีการดังท่ีนยิามไวในนยิามท่ี 14 

 
ข้ันตอนท่ี 4 ดําเนินการบนคอนเซ็ปตแลททิสเพื่อคนพบคอนเซ็ปตท่ีเปน output 
 
จากการวิเคราะหในข้ันตอนท่ี 1 ไดความสัมพันธคอนเซ็ปตสนับสนุนเปน 

super-concept ของกลุมคอนเซ็ปตกรดอะมิโน Âj หรือ C(Âj) ท่ีไดจากบลอกตําแหนง j ซ่ึงสามารถ
ใชการดําเนินการ Join เปนวิธีการหา super-concept ของกลุมคอนเซ็ปตท่ีมีขนาด extent เล็กท่ีสุด
บนคอนเซ็ปตแลททิสไดตามนิยามท่ี 16 

 
นิยามท่ี 16 การดําเนินการ Join(C): เปนความสัมพันธระหวางกลุมคอนเซ็ปต

ใน C ท่ีใหผลเปนคอนเซ็ปตพิเศษท่ีมี Intent เปนเซ็ทคุณสมบัติท่ีใหญท่ีสุดท่ีกลุมคอนเซ็ปตนั้นมี
รวมกัน และ Extent ของคอนเซ็ปตนั้นเปน Extent ท่ีเล็กท่ีสุดท่ีประกอบดวยทุกกรดอะมิโนในกลุม
คอนเซ็ปต C โดยการคนพบคอนเซ็ปต Join ใชการเช่ือมตอ Galois คือ f และ g ในทฤษฎีคอนเซ็ปต
แลททิส ดังแสดงในสมการท่ี 1 

 

Join (C) = (g(f(U
Cc

cExtent
∈

)( ) ), I
C

)(
∈c

cIntent )     …(สมการท่ี 1) 

 
ในการคนพบคอนเซ็ปตสนับสนุน ไดจากการ Join ของกลุมคอนเซ็ปตท่ีไดจาก

กลุมแทนท่ี Âj ท่ีไดจากบลอก B ตําแหนงท่ี j โดยทําการ Join บนคอนเซ็ปตแลททิสกรดอะมิโน
และคุณสมบัติ โดยคอนเซ็ปตสนับสนุนเปนองคประกอบสําคัญของการคนพบกลุมแทนท่ีท่ี
สมบูรณ จึงนิยามคอนเซ็ปตสนับสนุนในเลมมา (lemma) ท่ี 1 ดังนี ้

 
เลมมาท่ี 1 คอนเซ็ปตสนับสนุน: เปนคอนเซ็ปตท่ีไดจากการดําเนนิการ Join 

(นิยามท่ี 16) ของกลุมคอนเซ็ปต C(Âj) (นิยามท่ี 15) ท่ีไดจากบลอก B ตําแหนง j โดยดําเนนิการบน
แลททิสกรดอะมิโนและคุณสมบัติ (นิยามท่ี 13) โดยกลุมคอนเซ็ปตกรดอะมิโน C(Âj) ประกอบดวย
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คอนเซ็ปต c ∈ C(Âj) และ C(Âj) ⊆ L บนแลททิสกรดอะมิโนและคุณสมบัติ ดังนัน้คอนเซ็ปต
สนับสนุนสามารถคนพบไดดวย Join(C(Âj)) สรุปเปนสมการเลมมาท่ี 1 ดังนี ้

 
คอนเซ็ปตสนับสนุน = Join(C(Âj)) 

   =  (g(f( U
C(Âj)

)(
∈c

cExtent ) ), I
C(Âj)

)(
∈c

cIntent )  สมการเลมมาท่ี 1 

 
จากตัวอยางกลุมแทนท่ี {H,T} ท่ีไดจากตําแหนงคอลัมนท่ี 1 จากบลอกในภาพ

ท่ี 9 สามารถนํามาคนพบคอนเซ็ปตของ H และ T บนแลททิสไดดังแสดงในภาพท่ี 19 โดยใน
ข้ันตอนนี้เปนการคนพบคอนเซ็ปตสนับสนุนดวยการดําเนินการ Join ของกลุมคอนเซ็ปต 
C({H,T}) เปนการดําเนนิการ Join(C({H,T}))บนแลททิสกรดอะมิโนและคุณสมบัติได ไดเปนคอน
เซ็ปตสนับสนุน ({W,H,Y,K,T,C}, {มีข้ัว, ไมชอบน้ํา}) แสดงดังในภาพท่ี 19 เชนเดยีวกัน 

 
5.2.2 การคนพบคอนเซ็ปตไมยับยัง้   

 
ข้ันตอนท่ี 1 การกําหนดคอนเซ็ปตท่ีเปน input และ output 
 
จากนยิามท่ี 9 คอนเซ็ปตไมยบัยั้งหมายถึง คอนเซ็ปต (เซ็ทกรดอะมิโน, การ

แจกแจงปจจัยการไมยับยั้งกลไกเอนไซมท่ีมีรวมกันของเซ็ทกรดอะมิโน) ซ่ึงมีลักษณะเฉพาะในแต
ละตําแหนง j ของ บลอก B ท่ีไดจากบริเวณจับและบริเวณเรง 

 
ดังนั้นจึงสามารถระบุคอนเซ็ปตท่ีเปน input คือ กลุมคอนเซ็ปตของกรดอะมิโน 

C(Âj) ท่ีไดจากตําแหนง j ของ บลอก B ตามนิยามท่ี 15 โดยคอนเซ็ปตท่ีเปน output ก็คือ คอนเซ็ปต
ไมยับยั้งท่ีเปน super-concept ของกลุมคอนเซ็ปตเหลานัน้ โดยพิจารณาจากลักษณะ intent ท่ีระบุ
การมี “คุณสมบัติรวม” 

 
ข้ันตอนท่ี 2 เลือกคอนเท็กซเพื่อกอรูปคอนเซ็ปตแลททิส 
 
การเลือกคอนเท็กซเพื่อประมวลผลสวน intent ของคอนเซ็ปตไมยับยัง้คือ คอน

เท็กซท่ีสามารถอธิบายการ “ไมมี” คุณสมบัติท่ีขัดขวางการเกิดฟงกช่ันเอนไซม หรือ คุณสมบัติ
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ตองหาม (prohibited properties) ท่ีกรดอะมิโนทุกชนิดในกลุมแทนท่ีนั้นจะตอง “ไมมี” คุณสมบัติ
นั้นเหมือนกัน ดังนั้นจึงตองการคอนเท็กซพิเศษท่ีรองรับการแจกแจงคุณสมบัติ “ไมยบัยั้ง” ดังกลาว 

 
เม่ือพิจารณาจากความหมายของ “คุณสมบัติไมยับยัง้” สามารถเขียนใหอยูใน

รูปของ “คุณสมบัติขอบเขต” ท่ีเปนรูปฟอรมท่ีสามารถนําไปใชในทฤษฎีคอนเซ็ปตแลททิสไดดัง
แสดงในนิยามท่ี 17 

 
นิยามท่ี 17 คุณสมบัติขอบเขต: เปนการนาํเสนอความหมายในอีกรูปหนึ่งของ 

“คุณสมบัติไมยับยั้ง” โดยพิจารณาจากบทบาทของมันท่ีสามารถรวมกรดอะมิโนท่ีแตกตางกันให
สามารถอยูในขอบเขตของเซ็ทเดียวกันได ยกตัวอยางเชน กําหนดใหคุณสมบัติไฮโดรโฟบิค (ไม
ชอบน้ํา) เปนคุณสมบัติตองหาม จะไดกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนท่ีใหญท่ีสุดท่ีมี “คุณสมบัติไม
ไฮโดรโฟบิค” คือ {D, E, N, P, Q, R, S} โดยเม่ือพจิารณากรดอะมิโน E กับ P จะพบวา E มี
คุณสมบัติ {มีข้ัว, มีประจุ, ประจุลบ} ซ่ึงไมมีคุณสมบัติใดท่ีเหมือนกับกรดอะมิโน P ท่ีมีคุณสมบัติ 
{ขนาดเล็ก, วงแหวนโปรไลน} เลย แต E กับ P ถูกจัดใหอยูในขอบเขตเซ็ทเดียวกันไดดวย
คุณสมบัติไมไฮโดรโฟบิค ดังนั้นงานวิจยันีจ้ึงนําเสนอคุณสมบัติไมตองหามในรูปของ “คุณสมบัติ
ขอบเขต” ตามบทบาทดังกลาว ซ่ึงสามารถใชงานในทฤษฎีคอนเซ็ปตแลททิสไดสะดวกข้ึน 

 
ดังนั้น งานวิจยันี้จึงใชคอนเท็กซพิเศษท่ีแสดงความสัมพันธระหวางชนิดและ

คุณสมบัติขอบเขตของกรดอะมิโนในการสนับสนุนคอนเซ็ปตไมยับยัง้ท่ีเรียกวา คอนเท็กซกรดอะ
มิโนและคุณสมบัติขอบเขต โดยคอนเท็กซดังกลาวจะตองแปลงมาจากความรูพื้นหลังเดียวกับคอน
เท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติ รายละเอียดนําเสนอดังในนิยามท่ี 18 

 
นิยามท่ี 18 คอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติขอบเขต: เปนคอนเท็กซท่ีเนน

คุณสมบัติคูตรงขาม (inverse properties) หรือการ “ไมมีคุณสมบัติ” หรือการมี “คุณสมบัติขอบเขต” 
ดังนั้นจึงสามารถแปลงคอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติในนยิามท่ี 11 ใหอยูในรูปของไตรภาคี 

(Σ, P', R') โดยกําหนดใหมีความสัมพันธ R' ⊆ Σ x P' เม่ือ Σ เปนเซ็ทของกรดอะมิโน 20 ชนิด 

และ P' เปนเซ็ทคุณสมบัติขอบเขต โดยกรดอะมิโน e ∈ Σ ใดมีคุณสมบัติขอบเขต p' ∈ P' ใด จะ
แสดงความสัมพันธ eRp' ในคอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติขอบเขตดวยมารค “X” เม่ือ
ตรวจสอบแลววา e มีคุณสมบัติขอบเขต (p') นั้น 
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ภาพท่ี 20  คอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติขอบเขตท่ีไดจากความรูพื้นหลังแผนภาพของ  
                      Taylor 
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ตัวอยางของคอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติขอบเขตท่ีแปลงมาจากความรู

พื้นหลังเดยีวกบัตัวอยางของคอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติในภาพท่ี 18 นําเสนอดังในภาพท่ี 
20 

 

 
 

ภาพท่ี 21  แลททิสกรดอะมิโนและคุณสมบัติขอบเขตท่ีไดจากคอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติ 
                 ขอบเขต รวมท้ังแสดงคอนเซ็ปตไมยับยั้งจากคอนเซ็ปตของกรดอะมิโน H และ T 
หมายเหตุ  ภาพนี้สรางโดยใชโปรแกรม Concept Explorer 1.3 โดยสัญลักษณ “~” แทนความหมาย 
                  ของคําวา “ไมมีคุณสมบัติ” 
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จากคอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติขอบเขตท่ีไดในภาพท่ี 20 สามารถกอ
รูปเปนคอนเซ็ปตแลททิสดังแสดงในภาพท่ี 21 ท่ีกอรูปแลททิสตามนิยามท่ี 19 
 

นิยามท่ี 19 คอนเซ็ปตแลททิสกรดอะมิโนและคุณสมบัติขอบเขต (amino acid – 
boundary properties concept lattice): เปนแลททิสท่ีสรางข้ึนมาในลักษณะเดียวกับแลททิสกรดอะมิ
โนและคุณสมบัติในนยิามท่ี 13 แตเปนโครงสรางแลททิสท่ีสรางจากคอนเท็กซกรดอะมิโนและ
คุณสมบัติขอบเขต (Σ, P', R') โดยตัวอยางของแลททิสกรดอะมิโนและคุณสมบัติขอบเขตแสดงดงั
ในภาพท่ี 21 
 

ข้ันตอนท่ี 3 การใสคอนเซ็ปตท่ีเปน input ลงไปในคอนเซ็ปตแลททิส 
 
กรดอะมิโนแตละชนิดท่ีพบในตําแหนง  j เดียวกันหรือ Âj ของบลอก B 

สามารถคนพบคอนเซ็ปตบนคอนเซ็ปตแลททิสกรดอะมิโนและคุณสมบัติขอบเขตไดดวยวิธีการใน
ลักษณะเดยีวกบัการคนพบคอนเซ็ปตของกรดอะมิโนในนิยามท่ี 14 โดยกลุมคอนเซ็ปตของ Âj ท่ี
คนพบบนคอนเซ็ปตแลททิสกรดอะมิโนกับคุณสมบัติขอบเขต นิยามไดดังนี ้

 
นิยามท่ี 20 กลุมคอนเซ็ปต C'(Âj) บนคอนเซ็ปตแลททิสกรดอะมิโนและ

คุณสมบัติขอบเขต: หมายถึงกลุมคอนเซ็ปตท่ีไดจากกรดอะมิโนแตละชนิดใน Âj ท่ีไดจาก บลอกท่ี
ตําแหนง j บนคอนเซ็ปตแลททิสกรดอะมิโนและคุณสมบัติขอบเขตตามนิยามท่ี 19 ดวยวิธีการดังท่ี
นิยามไวในนิยามท่ี 14 
 

ท้ังนี้ ตัวอยางการใสคอนเซ็ปตของ H และ T หรือ C'({H,T}) ท่ีไดจากบลอกใน
ภาพท่ี 9 ตําแหนงท่ี 1 ลงไปบนคอนเซ็ปตแลททิสกรดอะมิโนและคุณสมบัติขอบเขต แสดงตัวอยาง
ใหเห็นดังในภาพที่ 21 
 

ข้ันตอนท่ี 4 ดําเนินการบนคอนเซ็ปตแลททิสเพื่อคนพบคอนเซ็ปตท่ีเปน output 
 
จากการวิเคราะหในข้ันตอนท่ี 1 ไดความสัมพันธคอนเซ็ปตไมยับยั้งเปน super-

concept ของกลุมคอนเซ็ปตกรดอะมิโน Âj ในลักษณะเดียวกับคอนเซ็ปตสนับสนุน โดยเม่ือมีกลุม
คอนเซ็ปต C'(Âj) ยอมสามารถนํามาใชคนพบคอนเซ็ปตไมยับยั้งบนคอนเซ็ปตแลททิสกรดอะมิโน



 

62 

และคุณสมบัติขอบเขตดวยการดําเนินการ Join ในลักษณะเดยีวกับคอนเซ็ปตสนับสนุนได ดังแสดง
ในเลมมา 2 

 
เลมมาท่ี 2 คอนเซ็ปตไมยับยัง้: เปนคอนเซ็ปตท่ีไดจากการดําเนินการแลททิส 

Join (นิยามท่ี 16) ของกลุมคอนเซ็ปต C'(Âj) (นยิามท่ี 20) ท่ีไดจากแตละตําแหนงในบลอกจาก
บริเวณจับหรือบริเวณเรง โดยดําเนินการบนแลททิสกรดอะมิโนและคุณสมบัติขอบเขต (นิยามท่ี 

19) โดยกําหนดให Aj ⊆ Σ เปนกลุมกรดอะมิโนท่ีไดจากแตละตําแหนงคอลัมนในบลอกจาก

บริเวณจับหรือบริเวณเรง โดยกําหนดใหคอนเซ็ปต c' ∈ C' (Âj) บนแลททิสกรดอะมิโนและ
คุณสมบัติขอบเขต จากนัน้คนพบคอนเซ็ปตไมยับยั้งจากการดําเนินการกลุมคอนเซ็ปตกรดอะมิโน
นั้นดวย Join(C' (Âj) แสดงดังในสมการเลมมาท่ี 2 ดังนี้ 
 
คอนเซ็ปตไมยบัยั้ง  = Join(C' (Âj)) 

  =  (g(f( U
(Âj) 'C''

)'(
∈c

cExtent ) ), I
(Âj) 'C''

)'(
∈c

cIntent ) สมการเลมมาท่ี 2 

 
ตัวอยางของการ Join(C' ({H,T})) เพื่อคนพบคอนเซ็ปตไมยับยัง้บนคอนเซ็ปต

แลททิสกรดอะมิโนและคุณสมบัติขอบเขต นําเสนอดังในภาพท่ี 21 ไดผลเปนคอนเซ็ปตไมยับยั้ง 
({F,H,K,M,N,Q,R,T,W,Y},{ไมเล็กพเิศษ, ไมเปนวงแหวนโปรไลน, ไมใชกิ่งอะลิฟาติค, ไมใช
ประจุลบ}) 

 
5.2.3 การคนพบคอนเซ็ปตการควบคุมการกลายพันธุ   

 
ข้ันตอนท่ี 1 การกําหนดคอนเซ็ปตท่ีเปน input และ output 
 
จากนยิามท่ี 10 คอนเซ็ปตการควบคุมการกลายพันธุ คือ คอนเซ็ปต (กลุมแทนท่ี

ท่ีสมบูรณ, การแจกแจงปจจยักลไกการเกดิฟงกช่ันเอนไซมและไมยับยั้งฟงกช่ันเอนไซมท่ีมีรวมกนั
ของกลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณ) ซ่ึงมีลักษณะเฉพาะในแตละตําแหนง j ของ บลอก B ท่ีไดจากบริเวณจบั
และบริเวณเรง โดยมีลักษณะเฉพาะของท้ังคอนเซ็ปตสนับสนุนและคอนเซ็ปตไมยับยัง้ปรากฏอยู 
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จากนยิามดังกลาวนี้สามารถระบุคอนเซ็ปตท่ีเปน output คือ คอนเซ็ปตควบคุม
การกลายพันธุ และคอนเซ็ปตท่ีเปน input คือ คอนเซ็ปตสนับสนุน และคอนเซ็ปตไมยับยั้ง ซ่ึงได
กลาวถึงวิธีคนพบคอนเซ็ปตสนับสนุน และคอนเซ็ปตไมยับยั้งดังกลาวในข้ันตอนกอนหนานี้ 
พรอมท่ีจะดําเนินการในข้ันตอไป 

 
ข้ันตอนท่ี 2 เลือกคอนเท็กซเพื่อกอรูปคอนเซ็ปตแลททิส 
 
ในการเลือกคอนเท็กซเพื่อกอรูปคอนเซ็ปตแลททิสในกรณีของคอนเซ็ปตการ

ควบคุมการกลายพันธุมีความซับซอนกวา คอนเซ็ปตสนับสนุน และคอนเซ็ปตไมยับยัง้ เนื่องจาก
คอนเซ็ปตควบคุมการกลายพันธุตองการคอนเซ็ปตแลททิสท่ีสามารถรองรับท้ังคอนเซ็ปต
สนับสนุน และคอนเซ็ปตไมยับยั้ง ซ่ึงไมมีอยูเดิม ดังนั้นจึงมีความจําเปนตองสรางแลททิสข้ึนใหม
อีก 1 แลททิสท่ีสามารถรองรับท้ัง 2 คอนเซ็ปตได และนําไปสูการคนพบคอนเซ็ปตการควบคุมการ
กลายพันธุ ดังนั้นจึงเรียกแลททิสท่ีจะสรางข้ึนใหมนี้วาแลททิสการควบคุมการกลายพันธุ ซ่ึงกอรูป
มาจากคอนเท็กซการควบคุมการกลายพันธุ 

 
วิธีท่ีเรียบงายในการสรางคอนเท็กซและแลททิสใหมท่ีสามารถรองรับคอน

เซ็ปตท่ีอยูตางแลททิสกันก็คือ การยุบรวมท้ัง 2 คอนเซ็ปตเขาดวยกัน ยบุ Extent เขาดวยกันเปน
กรดอะมิโนชุดหนึ่ง และยุบ Intent เขาดวยกันเปนคุณสมบัติชุดใหมอีกชุดหนึ่ง ซ่ึงกรดอะมิโนชุด
ดังกลาวจะกอรูปความสัมพันธกับชุดคุณสมบัติใหมไดเปนคอนเท็กซใหมท่ีเรียกวาคอนเท็กซการ
ควบคุมการกลายพันธุดังแสดงในนิยามท่ี 21 
 

นิยามท่ี 21 คอนเท็กซการควบคุมการกลายพันธุ (mutation control context): คือ

ความสัมพันธ R'' ⊆ A'' x P'' เม่ือ A'' ⊆ Σ โดย Σ = {กรดอะมิโน 20 ชนิด} และกลุมกรดอะมิโน 
A'' ไดมาจากการยุบรวมกนัของ Extent จากคอนเซ็ปตสนับสนุนในเลมมาท่ี 1 และ Extent จากคอน

เซ็ปตไมยับยั้งในเลมมาท่ี 2 หรือ A'' = g(f(U
'Â

)(
∈c

cExtent )) ∪ g(f( U
''Â'

)'(
∈c

cExtent )) และไดเซ็ท

คุณสมบัติกรดอะมิโนชุดใหมจากการยุบรวมกันของ Intent จากคอนเซ็ปตสนับสนุนในเลมมาท่ี 1 

และ Intent จากคอนเซ็ปตไมยับยั้งในเลมมาที่ 2 หรือ P'' = I
'Â

)(
∈c

cIntent ∪ I
''Â'

)'(
∈c

cIntent โดย P'' 

⊆ P ∪ P' เม่ือ P = {เซ็ทคุณสมบัติกรดอะมิโน} จากคอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติ และ P' = 
{เซ็ทคุณสมบัติขอบเขตของกรดอะมิโน} จากคอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติขอบเขต ท้ังนี้
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การยุบรวมท้ัง 2 คอนเซ็ปตเขาดวยกันจะตองเปนคอนเซ็ปตท่ีไดมาจากกลุมแทนท่ีท่ีไดจากแตละ
ตําแหนงคอลัมนในบลอกชุดเดียวกนั 

 
ตัวอยางของคอนเท็กซการควบคุมการกลายพันธุท่ีสรางจากการยุบรวมคอน

เซ็ปตสนับสนุนและคอนเซ็ปตไมยับยั้งของกลุมแทนท่ี {H,T} แสดงดงัในตารางท่ี 5 โดยจากคอน
เท็กซดังกลาวนี้ สามารถใชหลักทฤษฎีของคอนเซ็ปตแลททิสในการสรางคอนเซ็ปตแลททิสการ
ควบคุมการกลายพันธุดังแสดงในนิยามท่ี 22 

 
ตารางท่ี 5  คอนเท็กซการควบคุมการกลายพันธุของกลุมแทนท่ี {H,T} 
 

 ไมมีขั้ว ไมชอบนํ้า ไมเล็กพิเศษ ไมเปนวง
แหวนโปร

ไลน 

ไมเปนประจุ
ลบ 

ไมเปนก่ิงอะ
ลิฟาติค 

C X X  X X X 
F  X X X X X 
H X X X X X X 
K X X X X X X 
M  X X X X X 
N X  X X X X 
Q X  X X X X 
R X  X X X X 
T X X X X X X 
W X X X X X X 
Y X X X X X X 

 
นิยามท่ี 22 คอนเซ็ปตแลททิสการควบคุมการกลายพันธุ (mutation control – 

concept lattice): เปนแลททิสท่ีสรางจากคอนเท็กซคลายกบัแลททิสในนยิามท่ี 13 แตใชคอนเท็กซ
การควบคุมการกลายพันธุในการคนพบทุกคอนเซ็ปต เพือ่กอรูปเปนแลททิสการควบคุมการกลาย
พันธุ แสดงดังในภาพท่ี 22 
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ภาพท่ี 22  แลททิสการควบคุมการกลายพนัธุและคอนเซ็ปตท่ีเกี่ยวของ 
 
ข้ันตอนท่ี 3 การใสคอนเซ็ปตท่ีเปน input ลงไปในคอนเซ็ปตแลททิส 
 
ในการใสคอนเซ็ปตท่ีเปน input ลงไปในคอนเซ็ปตแลททิสนั้น เดิมใชวิธีการ

หาคอนเซ็ปตของกรดอะมิโนดังแสดงในนิยามท่ี 15 และ 20 แตเนื่องจากในกรณีคอนเซ็ปตการ
กลายพันธุมีคอนเซ็ปตท่ีเปน input อยูแลว แตเปนคอนเซ็ปตท่ีอยูตางคอนเซ็ปตแลททิสกัน ดังนัน้
เราจึงตองการวิธีในการนําคอนเซ็ปตเหลานี้มาอยูดวยกนับนแลททิสเดียวกัน ดวยการระบุคอน
เซ็ปตท่ีมี extent และ intent ท่ีสอดคลองกันมากท่ีสุด กบัคอนเซ็ปตท่ีอยูตางแลททิสกัน โดยเราเรียก
คอนเซ็ปตท่ีสอดคลองกันดงักลาววาคอนเซ็ปตสงผาน (transitive concept) นิยามดังในเลมมาท่ี 3 

 
เลมมาท่ี 3 คอนเซ็ปตสงผาน (transitive concept): คอนเซ็ปต U เปนคอนเซ็ปต

สงผานของคอนเซ็ปต V เขียนใหอยูในฟอรม U = Tr(V) ก็ตอเม่ือ U และ V เปนคอนเซ็ปตท่ีอยูตาง

แลททิสกัน โดย Extent(V) ⊆ Extent(U) และ Intent(V) ⊆ Intent(U)  
 
จากเลมมาท่ี 3 สามารถเขียนคอนเซ็ปตสงผานของคอนเซ็ปตสนับสนุนใหอยู

ในรูป Tr(Join(C(Âj))) และคอนเซ็ปตสงผานของคอนเซ็ปตไมยับยั้งสามารถเขียนใหอยูในรูป 
Tr(Join(C'(Âj))) แสดงตัวอยางดังในภาพท่ี 22 
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ข้ันตอนท่ี 4 ดําเนินการบนคอนเซ็ปตแลททิสเพื่อคนพบคอนเซ็ปตท่ีเปน output 
 
จากคอนเซ็ปตสงผานของคอนเซ็ปตสนับสนุนและคอนเซ็ปตไมยับยั้งท่ีอยูบน

แลททิสเดียวกนั ดังนั้นจึงสามารถดําเนินการแลททิสแบบพิเศษในการหาคอนเซ็ปตภาพรวมของ
คอนเซ็ปตแยกยอยท้ัง 2 คอนเซ็ปตไดเปนคอนเซ็ปตการควบคุมการกลายพันธุ 

 
โดยจากนิยามท่ี 10 ของคอนเซ็ปตการกลายพันธุ คือ การมีลักษณะเฉพาะของ

ท้ังคอนเซ็ปตสนับสนุนและคอนเซ็ปตไมยับยั้งปรากฏอยู ดังนัน้การดาํเนินการแลททิสท่ีครอบคลุม
การอธิบายทุกคุณสมบัติท่ีเกีย่วของกับกลไกการเกดิเอนไซมก็คือ Meet ในทฤษฎีคอนเซ็ปตแลททิส 
ดังแสดงในนิยามท่ี 23 

 
นิยามท่ี 23 การดําเนินการ Meet(C): เปนความสัมพันธระหวางกลุมคอนเซ็ปต

ใน C ท่ีใหผลเปนคอนเซ็ปตพิเศษ โดยคอนเซ็ปตดังกลาวมี Extent เปนเซ็ทกรดอะมิโนท่ีใหญท่ีสุด
ท่ีกลุมคอนเซ็ปตนั้นมีรวมกนั และ Intent ของคอนเซ็ปตนั้นประกอบดวยทุกคุณสมบัติของกรดอะ
มิโนในกลุมคอนเซ็ปตนั้น โดยการคนพบคอนเซ็ปต Meet ใชการเช่ือมตอ Galois คือ f และ g ใน
ทฤษฎีคอนเซ็ปตแลททิส ดังแสดงในสมการท่ี 2 

 

Meet (C) = (I
Â

)(
∈c

cExtent , f(g(U
Â

)(
∈c

cIntent )))     …(สมการท่ี 2) 

 
จากคอนเซ็ปตสนับสนุนในเลมมาท่ี 1 และคอนเซ็ปตไมยบัยั้งในเลมมาท่ี 2 

สามารถใชงานบนแลททิสการควบคุมการกลายพันธุเดยีวกันในนิยามท่ี 22 ไดผานคอนเซ็ปต
สงผานในเลมมาท่ี 3 ทําใหสามารถใชการดําเนินการ Meet ในนยิามท่ี 23 เพื่อคนพบคอนเซ็ปตการ
ควบคุมการกลายพันธุตามแบบแผนของทฤษฎีคอนเซ็ปตแลททิสไดในทายสุด ดังนาํเสนอเปน
ทฤษฎีหลักในวิทยานิพนธดงันี้ 

 
ทฤษฎีหลัก คอนเซ็ปตการควบคุมการกลายพันธุ (mutation control concept): 

เปนคอนเซ็ปตท่ีไดจากการดาํเนินการ Meet (ในนิยามท่ี 23) ของคอนเซ็ปตสงผาน (เลมมา 3) ของ
คอนเซ็ปตสนับสนุน (เลมมา 1) และคอนเซ็ปตไมยับยั้ง (เลมมา 2) บนแลททิสการควบคุมการกลาย
พันธุ (ในนิยามท่ี 22) รายละเอียดดังนี ้
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กําหนดใหคอนเซ็ปตสงผานของคอนเซ็ปตสนับสนุน Tr(Join(C(Âj))) เปนรูป

ฟอรมคอนเซ็ปตท่ีประมวลจากเลมมาท่ี 1 และ 3 โดย C(Âj) เปนเซ็ทของคอนเซ็ปตกรดอะมิโนบน
แลททิสกรดอะมิโนและคุณสมบัติ ของกลุมแทนท่ี Âj ท่ีไดจากบลอก B ท่ีตําแหนง j และกําหนดให
มีคอนเซ็ปตสงผานของคอนเซ็ปตไมยับยั้ง Tr(Join(C'(Âj))) เปนรูปฟอรมคอนเซ็ปตท่ีประมวลจาก
เลมมาท่ี 2 และ 3 โดย C'(Âj) เปนเซ็ทคอนเซ็ปตกรดอะมิโนบนแลททิสกรดอะมิโนและคุณสมบัติ
ขอบเขตของกลุมแทนท่ี Âj ท่ีไดจากบลอก B ท่ีตําแหนง j เชนเดยีวกนั โดยท้ัง 2 คอนเซ็ปตสงผาน

เปนคอนเซ็ปต c'' ในเซ็ทของคอนเซ็ปต C''(Âj) หรือ c'' ∈ C''(Âj) 
 
ดังนั้นคอนเซ็ปตการควบคุมการกลายพันธุ จึงสามารถอธิบายไดดวยการ

ดําเนินการ Meet บนกลุมคอนเซ็ปต C''(Âj) บนแลททิสการควบคุมการกลายพันธุเดียวกัน ดังนี ้
 

คอนเซ็ปตการควบคุมการกลายพันธุ 
= Meet (C''(Âj)) 
= Meet ({Tr(Join (C(Âj))), Tr(Join (C'(Âj)))}) 

= ( I
)}(Âj))(C'Join (),(C(Âj))Join ({''

)''(
TrTrc

cExtent
∈

, f(g( U
)}(Âj))(C'Join (),(C(Âj))Join ({''

)''(
TrTrc

cIntent
∈

)) ) ...(สมการทฤษฎีหลัก) 

 
จากคอนเซ็ปตการควบคุมการกลายพันธุในทฤษฎีหลัก สามารถคนพบกลุม

แทนท่ีกรดอะมิโนท่ีสมบูรณไดจาก Extent คือ I
)}(Âj))(C'Join (),(C(Âj))Join ({''

)''(
TrTrc

cExtent
∈

 เนื่องจากกลุม Extent 

นี้มีคุณสมบัติของ Intent คือ f(g( U
)}(Âj))(C'Join (),(C(Âj))Join ({''

)''(
TrTrc

cIntent
∈

)) ท่ีเปนกลไกการเกดิฟงกช่ันเอนไซม

ท้ังหมด และดงันั้นคอนเซ็ปตการควบคุมการกลายพันธุจึงเปนการพัฒนาคุณภาพของกลุมแทนท่ี
กรดอะมิโน Âj ท่ีไดจากบลอกในบริเวณจับหรือบริเวณเรงในตําแหนง j โดยเม่ือดําเนนิการกับทุก
ตําแหนง j บนบลอก B ก็จะไดกลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณเปนองคประกอบของรีแอคทีฟโมทีฟ M ท่ีมี
คุณภาพ 

 
ตัวอยางคอนเซ็ปตการกลายพันธุของกลุมแทนท่ีกรดอะมิโน {H,T} ท่ีไดจาก

การประมวลตามข้ันตอนในทฤษฎีหลักถูกแสดงในภาพท่ี 22 ไดผลเปนคอนเซ็ปต  ({H,T,W,Y,K}, 
{ไมชอบน้ํา, มีข้ัว, ไมใชขนาดเล็กพิเศษ, ไมเปนวงแหวนโปรไลน, ไมเปนกิ่งอะลิฟาติก, ไมมีประจุ
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ลบ}) และกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนท่ีสมบูรณหรือมีประสิทธิภาพดีท่ีคนพบจากคอนเซ็ปตการ
ควบคุมการกลายพันธุก็คือ {H,T,W,Y,K} 

 
ในหวัขอท่ี 5.2.4 จะไดนําเสนอข้ันตอนวิธีคํานวณกลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณ โดยอิง

ทฤษฎีหลักท่ีนําเสนอในวิทยานิพนธนี้ ซ่ึงทําใหเช่ือม่ันไดวาหลักความสัมพันธระหวางคุณลักษณะ
เดนของกลุมสายโปรตีน (reactive motif) กับประเภทขอมูล (ฟงกช่ันเอนไซม) เหลานีมี้อยูในรีแอค
ทีฟโมทีฟท่ีเปนผลผลิตของงานวิจยันี้ เปนข้ันตอนสุดทายของการพัฒนาคุณภาพกลุมแทนท่ีกรดอะ
มิโนดวยองคความรู 
 

5.2.4 ข้ันตอนวิธีประมวลการคนพบกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนท่ีสมบูรณท่ีอิงคอนเซ็ปต
การควบคุมการกลายพันธุ 

 
จากทฤษฎีหลัก มีการใช 3 แลททิสในการควบรวมองคความรูพื้นหลังและ

ความรูเชิงวิทยาศาสตรเพื่อคนพบองคประกอบยอยโมทีฟท่ีมีคุณภาพและมีความหมาย (meaningful 
motif) ท่ีสัมพันธกับประเภทขอมูลท่ีใชในการทํานายประเภทขอมูล (ฟงกช่ันเอนไซม) อยางไรก็
ตาม การคนพบแตละกลุมแทนท่ีจาก 3 แลททิส ไมใชข้ันตอนท่ีมีประสิทธิภาพนัก 

 
ดังนั้นในการประยุกตโปรแกรมเพื่อคนพบกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนท่ีสมบูรณจึง

ใชเพียงบางสวนของทฤษฎีหลักในการประมวลผลใชงานเพียง 2 คอนเท็กซเพื่อใหสามารถเขียน
โปรแกรมไดงายและทํางานไดเร็ว ท้ังนี้การประยุกตใชจากทฤษฎีหลักยังเปนการสรางความเช่ือม่ัน
ใหกับข้ันตอนวิธีดังกลาววาจะยังคงใหผลเปนรีแอคทีฟโมทีฟท่ีมีความสัมพันธแนบแนนกับ
ประเภทฟงกช่ันเอนไซมและใชเปนคุณลักษณะเดนของกลุมขอมูลนําเขาสําหรับสรางโมเดลในการ
ทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมไดด ี
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ภาพท่ี 23  ข้ันตอนวิธีในการคนพบกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนท่ีสมบูรณท่ีอิงคอนเซ็ปตการควบคุมการ 
                  กลายพันธุ 
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จากทฤษฎีหลัก เนนพิจารณาไปท่ีสวน Extent ของคอนเซ็ปตการควบคุมการ
กลายพันธุ I

)}(Âj))(C'Join (),(C(Âj))Join ({''

)''(
TrTrc

cExtent
∈

 พบวากลุมแทนท่ีกรดอะมิโนนี้เกิดจากการอินเตอรเส็คกัน

ระหวาง Extent ของคอนเซ็ปตสนับสนุน และ Extent ของคอนเซ็ปตไมยับยั้ง ดังนั้นจงึสามารถ
จํากัดการคํานวณใหอยูในขอบเขตเพียง 2 คอนเซ็ปต และเพื่อหลีกเล่ียงความซับซอนในการ
ประมวลแลททิส จึงดําเนินการคนพบคอนเซ็ปตสนับสนุนและคอนเซ็ปตไมยับยั้งจากการประมวล
บนคอนเท็กซโดยตรง ซ่ึงมีเพียงแค 2 คอนเท็กซ รายละเอียดการคํานวณนําเสนอดังในภาพท่ี 23 

 
จากภาพท่ี 23 ข้ันตอนวิธีในการคนพบกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนท่ีสมบูรณเร่ิม

จากบรรทัดท่ี 22 เร่ิมจากการกําหนดขอมูลนําเขา 3 ชนิดดวยกันคือ คอนเท็กซกรดอะมิโนและ
คุณสมบัติท่ีไดจากความรูพืน้หลัง (แทนดวยสัญลักษณ CAP), คอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติ
ขอบเขตท่ีไดจากความรูพื้นหลังเดียวกนั (แทนดวยสัญลักษณ CBP), และกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนท่ี
ไดจากบลอก (แทนดวยตัวแปรอาเรย A[1..n]) 

 
จากนั้นสืบคน IC ท่ีเปน Intent ของคอนเซ็ปตสนับสนุนไดจากการทําอินเตอร

เส็คคุณสมบัติของกรดอะมิโนทุกตัวท่ีอยูใน A[1..n] ดวย procedure ท่ีช่ือวา Aminos-to-Common-
Property(A[1..n], CAP) ในบรรทัดท่ี 24 หลังจากนั้นใช IC ใน procedure ท่ีช่ือวา Property-to-
Common-Aminos(IC, CAP) เพื่อคนพบ Extent ของคอนเซ็ปตสนับสนุน GS ในบรรทดัท่ี 25 ซ่ึงก็คือ
กลุมของกรดอะมิโนท่ีใหญท่ีสุดท่ีมีคุณสมบัติ IC 

 
ในลักษณะการดําเนินการแบบเดียวกัน การคนพบ Extent ของคอนเซ็ปตไม

ยับยั้ง GI ใชท้ัง 2 procedure ในบรรทัดท่ี 26 และ 27 โดยเปล่ียนขอมูลนําเขาจาก CAP เปน CBP 
สุดทายคนพบกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนท่ีสมบูรณ SG ไดจากการอินเตอรเส็กระหวาง Extent ของ
คอนเซ็ปตสนับสนุน GS และ Extent ของคอนเซ็ปตไมยบัยั้ง GI ซ่ึงใหผลท่ีเหมือนกบั Extent ท่ี
นําเสนอในทฤษฎีหลัก 
 
6. การพัฒนาคุณภาพบลอกขอมูลจากบริเวณจับและบริเวณเรง 
 

จากขอเท็จจริงท่ีขอมูลบลอกท่ีไดจากบริเวณจับและบริเวณเรงกวาคร่ึงหนึ่งมีขอมูลลําดับ
กรดอะมิโนเพยีง 1 สายเทานั้น ดังนั้นการใชงานรีแอคทีฟโมทีฟในกลุมขอมูลเอนไซมขนาดใหญ
จะใชงานไดกต็อเม่ือแกปญหาบลอกที่มีขนาดเทากับ 1 นี้ได โดยมีสมมติฐานการแกปญหาดังนี ้
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สมมติฐานท่ี 2: แมวาบลอกจะมีสมาชิกลําดบักรดอะมิโนบริเวณจับหรือบริเวณเรงอยูนอย 

หรือมีเพียง 1 สาย แตถามีเคร่ืองมือในการคนพบบริเวณที่ “คลายคลึง” กับขอมูลท่ีมีอยู ยอม
สามารถพัฒนาบลอกท่ีมีคุณภาพในการคนพบกลุมแทนท่ีกรดอะมิโนได 

 
องคความรูท่ีระบุความ “คลายคลึง” ของกรดอะมิโน ก็คือองคความรูในลักษณะตาราง

คะแนนความเหมือนซ่ึงสามารถใชคํานวณคาคะแนนท่ีระบุความคลายคลึงกันระหวางสายโปรตีน 2 
สายได ดังนั้นจงึใชตารางคะแนนความเหมือนในการพัฒนาคุณภาพของบลอกได 

 
ในงานวิจยันี้การพัฒนาคุณภาพบลอกประกอบไปดวยข้ันตอนกอนและหลังข้ันตอนวิธีการ

ควบคุมการกลายพันธุท่ีเรียกวา “การคัดสรรบลอกท่ีมีคุณภาพ” (block scan filtering) และ “การจัด
กลุมบริเวณปฏิกิริยาชีวเคม”ี (reactive site – group definition) โดยรายละเอียดจะไดนําเสนอ
ตามลําดับดังนี ้
 

6.1 การคัดสรรบลอกท่ีมีคุณภาพ (block scan filtering) 
 

เปาหมายของข้ันตอนนี้กเ็พือ่ใหขอมูลบริเวณจับหรือบริเวณเรงเพียง 1 ระเบียน
สามารถพัฒนาเปนบล็อกขอมูลท่ีมีคุณภาพ ซ่ึงเปนส่ิงจําเปนตอการนําไปใชคนพบโมทีฟจาก
ข้ันตอนการกลายพันธุตอไป โดยเทคนิคพื้นฐานของการคัดสรรบลอกท่ีมีคุณภาพประกอบดวย
ข้ันตอนยอย 2 ข้ันตอนคือ การแสกนสรางบลอกอิงความเหมือน (similarity block scanning) และ
การคัดกรองดวยกรอบคุณภาพ (constraint filter) ในข้ันตอนยอยแรก ใชหลัก “ความคลายคลึง” 
เพื่อเลือกสรรลําดับกรดอะมิโนจากกลุมโปรตีนท่ีเกี่ยวของเพ่ือใชสรางบลอก จากนั้นในข้ันตอน
ยอยตอมาจึงมี “กรอบคุณภาพ” ในการคัดกรองใหไดบลอกท่ีมีคุณภาพ 
 

6.1.1 การแสกนสรางบลอกอิงความเหมือน (similarity block scanning) 
 

ในข้ันตอนยอยแรกนั้น แตละบริเวณจับหรือบริเวณเรง 1 ระเบียนจาก
ฐานขอมูลบริเวณจับและบริเวณเรง สามารถนํามาหากลุมสายโปรตีนท่ีเกี่ยวของกับบริเวณดังกลาว
ไดจากขอมูลระบุลักษณะการทํางานของระเบียนนั้นในฐานขอมูลบริเวณจับหรือบริเวณเรง โดยทุก
ฟงกช่ันเอนไซมท่ีมีการระบุลักษณะการทํางานของบริเวณจับหรือบริเวณเรงท่ีเหมือนกันกับ
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ระเบียนท่ีมีอยูก็คือฟงกช่ันเอนไซมท่ีเกี่ยวของ และทุกสายโปรตีนในฟงกช่ันเหลานัน้ก็คือกลุมสาย
โปรตีนท่ีควรมีบางสวนของสายโปรตีนทํางานเปนบริเวณจับหรือบริเวณเรงในลักษณะเชนเดยีวกนั 

 
จากนั้นนําทุกสายโปรตีนท่ีเกี่ยวของนั้นมาคนพบสวนของสายโปรตีนท่ีคาดวา

นาจะเปนบริเวณทํางานเหมือนกันกับขอมูลบริเวณจับหรือบริเวณเรงท่ีมีอยู โดยมีสมมติฐานวาสวน
ของโปรตีนท่ีมีความ “คลายคลึง” กับบริเวณจับหรือบริเวณเรงท่ีมีอยู นาจะเปนสวนท่ีเกิดกลไกการ
ทํางานในลักษณะเดียวกนั ดงันั้นจึงจําเปนตองมีเคร่ืองมือในการคํานวณความเหมือนเชน ตาราง
คะแนนความเหมือน BLOSUM62 เปนตน เพื่อใชในการคนพบสวนของโปรตีนท่ีมีความคลายคลึง
สูงสุดกับบริเวณจับหรือบริเวณเรง 1 ระเบียนท่ีมีอยู 

 
ในการนีเ้ร่ิมจากการใชบริเวณจับหรือบริเวณเรง 1 ระเบียนขนาด 15 กรดอะมิ

โนท่ีมีอยูดําเนนิการแสกนเทียบเรียงสวนยอยในแตละสายโปรตีนต้ังแตตนสายจนหมดสาย โดย
คํานวณความคลายคลึงกันของกรดอะมิโนท้ัง 15 ตําแหนงท่ีเทียบเรียงกนัจากตารางคะแนนความ
เหมือน จากน้ันเลือกเฉพาะสวนท่ีมีคะแนนสูงสุดเก็บไวเปนสมาชิกในบลอกท่ีเรียกวาบลอกอิง
ความเหมือน (similarity block) ซ่ึงจากขอมูลของบลอกบริเวณจับหรือบริเวณเรง 1 ระเบียนท่ีมีอยู ก็
จะกลายเปนบลอกอิงความเหมือนท่ีมีสมาชิกเปนสายลําดับกรดอะมิโนของบริเวณที่คาดวาเปน
บริเวณจับหรือบริเวณเรงนัน้เปนจํานวนมาก 

 
อยางไรก็ตาม บริเวณจับหรือบริเวณเรงท่ีทํางานในลักษณะเดียวกนั อาจมี

รายละเอียดท่ีแตกตางกันได เชน มีโครงสรางตางกัน ทิศทางในการเขาจับและทําปฏิกิริยาตางกนั 
เปนตน ดังนั้นจึงตองคัดกรองบลอกอิงความเหมือนนัน้ใหเหลือแตเฉพาะสวนขอมูลท่ีมีคุณภาพ
เหมาะสมกับขอมูลบริเวณจบัหรือบริเวณเรง 1 ระเบียนท่ีใชเร่ิมตนสรางบลอกน้ัน รายละเอียด
นําเสนอในข้ันตอนยอยท่ี 2 ของการคัดสรรบลอกท่ีมีคุณภาพ 
 

6.1.2 การคัดกรองดวยกรอบคุณภาพ 
 

ในข้ันตอนยอยท่ีสองนั้น แตละบล็อกอิงความเหมือนท่ีไดมาเบ้ืองตนนีมี้ขนาด
ท่ีใหญและไมมีคุณภาพสําหรับคนพบโมทีฟ จึงตองมีการคัดกรองใหเหลือเฉพาะสวนท่ีมีคุณภาพ
เหมาะสมกับขอมูล 1 ระเบียนท่ีใชเร่ิมตนสรางบลอกอิงความเหมือนนัน้ โดยเร่ิมตนจากการจดัเรียง



 

73 

สายลําดับกรดอะมิโนในบล็อกท่ีมีคะแนนความเหมือนสูงสุดไปต่ําสุด กอนท่ีจะใชแนวคิดกรอบ
คุณภาพในการคัดกรองใหเหลือเฉพาะสวนบลอกท่ีมีคุณภาพ 

 

 
 

ภาพท่ี 24  การคัดกรองบลอกอิงความเหมือนเปนบลอกที่มีคุณภาพดวยกรอบคุณภาพของ Smith  
                    และคณะวิจยั (Smith et al., 1990) 

 
กรอบคุณภาพท่ีใชจะตองมีความเสถียรในแตละบลอกท่ีมีชวงคะแนนความ

เหมือนท่ีแตกตางกัน ซ่ึงยากท่ีจะตัดสินใจไดวาควรใชคะแนนความเหมือนเทาใดเปนเกณฑแยก 
บลอกท่ีมีคุณภาพออกจากบลอกท่ีไมมีคุณภาพ ดังนั้นจึงเลือกกรอบคุณภาพจากขอสรุปในงานวิจยั
ของ Smith และคณะวจิัย (Smith et al., 1990) ท่ีสรุปวาโมทีฟท่ีมี “คุณภาพสูง” จะตองประกอบดวย 
“บริเวณอนุรักษ” อยางนอย 3 ตําแหนง ซ่ึงใชเปนกรอบคุณภาพ (constraint filter) ในการคัดกรอง 
บลอกท่ีมีคุณภาพจากบลอกอิงความเหมือนดังตัวอยางท่ีแสดงในภาพที่ 24 
 

บลอกท่ีมีคุณภาพท่ีไดนี้นําไปใชคนพบโมทีฟจาก “แนวคิดการกลายพันธุ” 
ดังท่ีไดนําเสนอไปแลว อยางไรก็ตามโมทีฟท่ีไดไมสามารถนําไปใชงานไดในทันที ตองมีการจัด
กลุมโมทีฟอันเนื่องมาจากผลของการใชขอมูลบริเวณจบัและบริเวณเรง 1 ระเบียนในการคัดสรร 
บลอกท่ีมีคุณภาพในข้ันตอนนี้ ดังจะไดนาํเสนอรายละเอียดในหวัขอตอไป 
 

6.2 การจัดกลุมบริเวณปฏิกิริยาชีวเคมี (reactive site – group definition) 
 

เพื่อแกปญหาการมีขอมูลบริเวณจับหรือบริเวณเรงอยูเพียง 1 ระเบียน ทําใหในงานวิจยั
นี้นําเสนอวิธีในการแกปญหาดังกลาวโดยการใหขอมูล 1 ระเบียนสรางเปนบลอกท่ีมีคุณภาพ 1 
บลอก เพื่อคนพบ 1 โมทีฟจากข้ันตอนแนวคิดการกลายพันธุได 

 



 

74 

อยางไรก็ตาม ในกรณีท่ีบางบริเวณจับหรือบริเวณเรงหลายบริเวณมีคําอธิบาย
ความหมายการทํางานกลไกเอนไซม (site description) ท่ีเหมือนกนั แมวาบริเวณจับหรือบริเวณเรง
เหลานั้นจะนํามาพัฒนาไดผลสุดทายเปนหลายรีแอคทีฟโมทีฟ แตรีแอคทีฟเหลานัน้ลวนเปน
ตัวแทนของบริเวณท่ีมีความหมายการทํางานกลไกเอนไซมเดียวกัน ดงันั้นจึงควรจัดกลุมรีแอคทีฟ
โมทีฟท่ีมีความหมายการทํางานกลไกเอนไซม (site description) เหมือนกันเขาดวยกัน กอนนําไป
พัฒนาเปนโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม ซ่ึงในเบ้ืองตนจัดกลุมรีแอคทีฟโมทีฟตาม
ความหมายเชิงกลไกปฏิกิริยาชีวเคมีดังกลาวท่ีไดจากฐานขอมูลบริเวณจบัและบริเวณเรง รวม
ท้ังหมด 291 โมทีฟ 

 
อยางไรก็ตามพบวาในกลุมรีแอคทีฟเดียวกัน แตละรีแอคทีฟโมทีฟอาจมีแพทเทิรน 

(sequence pattern) ท่ีแตกตางกันมาก อันเปนผลมาจากข้ันตอนการคัดกรองบลอกท่ีมีคุณภาพดวย
กรอบคุณกรอบคุณภาพของ Smith และคณะวจิัย (Smith et al., 1990) ทําใหรีแอคทีฟโมทีฟท่ีได
จากบริเวณจับหรือบริเวณเรงเดียวกันอาจมีตําแหนงแกนของแพทเทิรนท่ีเปนบริเวณอนุรักษไม
ตรงกันได ดังนั้นจึงใชผลความแตกตางดงักลาวในการแบงกลุมยอยของรีแอคททีฟโมทีฟท่ีไดจาก
บริเวณจับและบริเวณเรงเดียวกัน โดยรีแอคทีฟโมทีฟท่ีมีบริเวณอนุรักษเหมือนกนัจะถูกจดัเปน
กลุมยอยเดียวกัน เรียกวิธีจดัแบงกลุมโมทีฟลักษณะน้ีวา การจัดกลุมบริเวณปฏิกิริยาชีวเคมีดวย
บริเวณอนุรักษ (conserved region-group definition) 

 
ดวยวิธีดังกลาว จึงสามารถจดักลุมรีแอคทีฟโมทีฟท่ีมีประสิทธิภาพไดมากกวาเดิม 

โดยในรีแอคทีฟโมทีฟท่ีไดจากตาราง BLOSUM จัดกลุมยอยไดถึง 1,328 กลุม และจัดกลุมรีแอค
ทีฟโมทีฟจากคอนเท็กซคุณสมบัติเคมีฟสิกสของกรดอะมิโน (แผนภาพของ Taylor) ไดกลุมยอย 
1,390 กลุม 

 
จากสวนงานหลักท่ี 1 นี้ไดผลออกมาเปนรีแอคทีฟโมทีฟท่ีไดจากแตละบริเวณจับและ

บริเวณเรง อยางไรก็ตามเนื่องจากแตละฟงกช่ันเอนไซมเกิดข้ึนจากการผสมผสานกันระหวาง
บริเวณจับและบริเวณเรง ดังนั้นการใชแตละรีแอคโมทีฟจากบริเวณจับหรือบริเวณเรงในการทํานาย
ประเภทฟงกช่ันเอนไซมจึงไมเพียงพอ และตองการเคร่ืองมือในการสรางโมเดลจากการผสมผสาน
รีแอคทีฟโมทีฟสําหรับทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม เปนเนื้อหาท่ีจะอธิบายในสวนงานหลักท่ี 2 
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7. การแปลงรูปฟอรมความรูพื้นหลัง 
 

ในหวัขอ 5 และหวัขอ 6 เปนการใชองคความรูลักษณะตางๆ ในการพฒันาคุณภาพกลุม
แทนท่ีกรดอะมิโนและบลอก อยางไรก็ตามองคความรูท่ีใชในการพัฒนาคุณภาพกลุมแทนท่ีอยูใน
รูปฟอรมของคอนเท็กซ ในขณะท่ีการพัฒนาบลอกใชองคความรูท่ีอยูในรูปฟอรมของตาราง
คะแนนความเหมือน ซ่ึงการพัฒนาคุณภาพกลุมแทนท่ีและบลอกเปนกระบวนการตอเนื่องกันใหผล
สุดทายเปนรีแอคทีฟโมทีฟ ดังนั้นการใชองคความรูท่ีใชในการพัฒนาคณุภาพกลุมแทนท่ีและ 
บลอกจึงควรมาจากความรูพืน้หลังเดยีวกัน ซ่ึงจําเปนตองมีเคร่ืองมือในการแปลงความรูพื้นหลังท่ี
อยูในรูปฟอรมหนึ่งไปเปนอีกรูปฟอรมหนึ่งได โดยเคร่ืองมือดังกลาวไดมีการนําเสนอในงานวิจยั 
(Liewlom et al., 2007) ท่ีเปนเนื้อหาหลักของวิทยานพินธนี้ ซ่ึงทําใหมีทางเลือกในการใชคอนเท็กซ
จากความรูพืน้หลังในงานวิจยัอ่ืนท่ีเปดกวางมากข้ึน โดยรายละเอียดจะไดแสดงตามลําดับ 
 

7.1 การแปลงความรูพื้นหลังจากรูปฟอรมคอนเท็กซเปนตารางคะแนนความเหมือน 
 
การแปลงคะแนนความเหมือนจากคอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติใชหลักการ

เรียบงายโดยเปรียบเทียบคูกรดอะมิโนใดใด ถากรดอะมิโนคูนั้นมีคุณสมบัติใดเหมือนกันใหมีคา
คะแนนความเหมือนเพิ่มข้ึน 1 คะแนน ยกตัวอยางเชน กรดอะมิโน A มีคุณสมบัติ {ขนาดเล็ก, 
ขนาดเล็กพิเศษ, ไมชอบน้ํา} ในขณะท่ีกรดอะมิโน C มีคุณสมบัติ {ขนาดเล็ก, ขนาดเล็กพิเศษ, ไม
ชอบน้ํา, มีข้ัว} ดังนั้นคะแนนความเหมือนของคูกรดอะมิโน A และ C ก็คือ 3 ซ่ึงไดจากจํานวน
คุณสมบัติท่ี A กับ C มีเหมือนกันคือ |{ขนาดเล็ก, ขนาดเล็กพิเศษ, ไมชอบน้ํา}| 

 
อยางไรก็ตาม ในกรณีท่ีจับคูเพื่อคิดคะแนนความเหมือนระหวางกรดอะมิโนชนิด

เดียวกัน คะแนนความเหมือนจะมีน้ําหนกัมากเปนพิเศษ โดยเทียบไดกบักรณีของบริเวณอนุรักษซ่ึง
ตองการกรดอะมิโนท่ีมีลักษณะเฉพาะพเิศษ ซ่ึงจากการทดสอบพบวาในงานศึกษานีใ้ชคาน้ําหนัก 4 
เปนคาท่ีดีท่ีสุด ยกตัวอยางเชน จับคูกรดอะมิโน A กับ A จะมีคาคะแนนความเหมือนเทากับ           
4 x |{ขนาดเล็ก, ขนาดเล็กพเิศษ, ไมชอบน้ํา}| = 12 โดยตัวอยางตารางคะแนนความเหมือนท่ีแปลง
มาจากคอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติท่ีไดจากแผนภาพของ Taylor นําเสนอดงัในตารางท่ี 6 
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ตารางท่ี 6  ตารางคะแนนความเหมือนท่ีแปลงมาจากคอนเท็กซกรดอะมิโนและคุณสมบัติท่ีไดจาก
แผนภาพคุณสมบัติเคมีฟสิกสของกรดอะมิโนของ Taylor 

 
 A C D E F G H I K L M N P Q R S T V W Y 

A 12 3 1 0 1 3 1 1 1 1 1 1 1 0 0 2 2 2 1 1 
C 3 16 2 1 1 3 2 1 2 1 1 2 1 1 1 3 3 2 2 2 
D 1 2 16 3 0 1 2 0 2 0 0 2 1 1 2 2 2 1 1 1 
E 0 1 3 12 0 0 2 0 2 0 0 1 0 1 2 1 1 0 1 1 
F 1 1 0 0 8 1 2 1 1 1 1 0 0 0 0 0 1 1 2 2 
G 3 3 1 0 1 12 1 1 1 1 1 1 1 0 0 2 2 2 1 1 
H 1 2 2 2 2 1 20 1 4 1 1 1 0 1 3 1 2 1 3 3 
I 1 1 0 0 1 1 1 8 1 2 1 0 0 0 0 0 1 2 1 1 
K 1 2 2 2 1 1 4 1 16 1 1 1 0 1 3 1 2 1 2 2 
L 1 1 0 0 1 1 1 2 1 8 1 0 0 0 0 0 1 2 1 1 
M 1 1 0 0 1 1 1 1 1 1 4 0 0 0 0 0 1 1 1 1 
N 1 2 2 1 0 1 1 0 1 0 0 8 1 1 1 2 2 1 1 1 
P 1 1 1 0 0 1 0 0 0 0 0 1 8 0 0 1 1 1 0 0 
Q 0 1 1 1 0 0 1 0 1 0 0 1 0 4 1 1 1 0 1 1 
R 0 1 2 2 0 0 3 0 3 0 0 1 0 1 12 1 1 0 1 1 
S 2 3 2 1 0 2 1 0 1 0 0 2 1 1 1 12 2 1 1 1 
T 2 3 2 1 1 2 2 1 2 1 1 2 1 1 1 2 12 2 2 2 
V 2 2 1 0 1 2 1 2 1 2 1 1 1 0 0 1 2 12 0 0 
W 1 2 1 1 2 1 3 1 2 1 1 1 0 1 1 1 2 0 12 3 
Y 1 2 1 1 2 1 3 1 2 1 1 1 0 1 1 1 2 0 3 12 
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7.2 การแปลงความรูพื้นหลังจากรูปฟอรมตารางคะแนนความเหมือนเปนคอนเท็กซ 
 

 
 

ภาพท่ี 25  ความสัมพันธระหวางคุณสมบัติของกรดอะมิโนท่ีแฝงอยูรูปคะแนนในตารางคะแนน 
                    ความเหมือน 
 

ในการแปลงความรูพื้นหลังจากรูปฟอรมตารางคะแนนความเหมือน เชน ตาราง 
BLOSUM62 ใหเปนคอนเท็กซ มีข้ันตอนท่ีคอนขางซับซอน โดยในลําดับแรกจําเปนตองระบุใหได
เสียกอนวา คุณสมบัติของกรดอะมิโนแบบคอนเท็กซแฝงอยูในรูปคะแนนในตารางคะแนนความ
เหมือนไดอยางไร ปญหานี้สามารถพิจารณาจากภาพท่ี 25 
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พิจารณาจากภาพท่ี 25 จะเหน็ไดอยางชัดเจนวาแตละคุณสมบัติกรดอะมิโนสามารถ
แปลงเปนความสัมพันธทวิภาคแบบท้ังกลุมของกลุมกรดอะมิโนท่ีมีคุณสมบัติเดยีวกันท่ีใหญท่ีสุด
ได ดังนัน้จึงใชหลักการนีใ้นการแปลงตารางคะแนนความเหมือนเปนคอนเท็กซ ประกอบดวย 3 
ข้ันตอนดังนี ้

 

 
 

ภาพท่ี 26  ข้ันตอนการแปลงตารางคะแนนความเหมือน BLOSUM62 เปนคอนเท็กซ 
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ข้ันตอนแรก ใหกําหนดคาวกิฤต (threshold) ของคะแนนความเหมือนท่ีช้ีวากรดอะมิ
โนคูนั้นมีคุณสมบัติท่ีตรงกันอยางนอย 1 คุณสมบัติ (ในงานศึกษานี้ใหคาวิกฤตเทากบั 0) จากนั้น
แปลงคาคะแนนท้ังหมดในตารางใหกลายเปนความสัมพนัธทวิภาคใหหมด โดยคะแนนความ
เหมือนของกรดอะมิโนคูใดมีคามากกวาหรือเทากับคาวกิฤตใหแทนคาดวย 1 สวนคะแนนความ
เหมือนท่ีตํ่ากวาคาวิกฤตใหแทนคาดวย 0 จากนั้นในข้ันตอนท่ี 2 ทําการคนหากลุมของกรดอะมิโน
ท่ีใหญท่ีสุดทุกกลุมท่ีมีความสัมพันธทวิภาคแบบท้ังกลุม โดยแตละกลุมหมายถึงการมีคุณสมบัติท่ี
ตรงกันของกรดอะมิโนในกลุมนั้น จํานวนกลุมท่ีไดยอมหมายถึงจํานวนคุณสมบัติท่ีแฝงอยูใน
ตารางคะแนนความเหมือนนัน้ ซ่ึงในข้ันตอนสุดทายก็คือการนําทุกกลุมคุณสมบัติมารวมกันเปน
ตารางคอนเท็กซ ท้ังนี้สามารถศึกษาข้ันตอนอยางละเอียดไดจากภาพท่ี 26 

 
ในบทตอไปเปนการแสดงผลการวิเคราะหคุณภาพของรีแอคทีฟโมทีฟและประสิทธิภาพ

เม่ือใชทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม ซ่ึงเปนการพิสูจนความเปนไปไดของแนวทางวิจัยท่ีพัฒนา
คุณลักษณะเดนของกลุมขอมูลท่ีสรางจากสวนท่ีมีขอมูลนอยในการทํานายประเภทขอมูลขนาด
ใหญไดด ี
 
 

 
 
 



ผลและวิจารณ 

 
 ในบทนีน้ําเสนอผลการทดลองเปรียบเทียบประสิทธิภาพของรีแอคทีฟโมทีฟชนิดตางๆ 
กับโมทีฟ PROSITE ในการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม โดยการนําเสนอแยกออกเปน 3 สวน
คือ 1) เปรียบเทียบคุณภาพและความเสถียรของรีแอคทีฟโมทีฟ 2) เปรียบเทียบความแมนยําโมเดล
การทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ีสรางจากรีแอคทีฟโมทีฟชนิดตางๆ ท่ีไมใชเทคนิคการพัฒนา
คุณภาพบลอก 3) เปรียบเทียบความแมนยําโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ีสรางจากรี
แอคทีฟโมทีฟชนิดตางๆ ท่ีใชรวมกับเทคนิคการพัฒนาคุณภาพบลอก 
 
1. เปรียบเทียบคณุภาพของรีแอคทีฟโมทีฟ 
  
 งานวิจยันี้มีวัตถุประสงคหลักในการพัฒนาคุณลักษณะเดนของกลุมขอมูลสายโปรตีน
สําหรับทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ีเรียกวา “รีแอคทีฟโมทีฟ” ดังนัน้ในการนําคุณลักษณะเดน
ของกลุมขอมูลสายโปรตีนชนิดนี้ไปใชงานทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมจึงตองมีการวิเคราะห
เปรียบเทียบคุณภาพและความเสถียรของโมทีฟประเภทตางๆ ประกอบดวย โมทีฟ PROSITE และรี
แอคทีฟโมทีฟท่ีไดจากความรูพื้นหลังท่ีแตกตางกัน โดยรีแอคทีฟโมทีฟท่ีไดจากความรูพื้นหลัง
ตาราง BLOSUM62 เราเรียกวา รีแอคทีฟโมทีฟแสดงคุณสมบัติ BLOSUM (BLOSUM – reactive 
motif) รีแอคทีฟโมทีฟท่ีไดจากความรูพื้นหลังแผนภาพของ Taylor เรียกวา รีแอคทีฟโมทีฟแสดง
คุณสมบัติเคมีฟกส (physicochemistry – reactive motif) โดยมีรีแอคทีฟโมทีฟอีกชนดิหนึ่งท่ีไมมี
กลุมแทนท่ีกรดอะมิโนเปนองคประกอบของโมทีฟ ไมมีการใชความรูพื้นหลังใดใด โดยใชแตเพยีง
บริเวณอนรัุกษเปนองคประกอบยอยของรีแอคทีฟโมทีฟ เราเรียกรีแอคทีฟโมทีฟชนดินี้วา รีแอค
ทีฟโมทีฟท่ีไมมีกลุมแทนท่ี (without substitution group – reactive motif) 
 
  คุณภาพของโมทีฟท่ีพัฒนามาจากบริเวณจับและบริเวณเรงท่ีดีก็คือ ความสามารถในการ
ระบุวาสายโปรตีนใด “มี” หรือ “ไมมี” บริเวณจับหรือบริเวณเรงท่ีสัมพันธตอการเกิดฟงกช่ัน
เอนไซมนั้นไดอยางถูกตอง โดยในการวดัคาคุณภาพของโมทีฟ ใชคา true positive (TP) false 
positive (FP) true negative (TN) และ false negative (FN) ในการคํานวณคาคุณภาพ คือ คา 
accuracy precision sensitivity และ specificity โดยคํานวณคา %coverage เพิ่มเติมเขาไปเพื่อ
เปรียบเทียบคุณภาพการใชงานโมทีฟท่ีขนาดของกลุมขอมูลต้ังแต 3 ฟงกช่ัน 25 ฟงกช่ัน ไป
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จนกระท่ัง 235 ฟงกช่ัน โดยผลการเปรียบเทียบคุณภาพของโมทีฟประเภทตางๆ นําเสนอดังใน
ตารางท่ี 7 และ 8 
 
ตารางท่ี 7  เปรียบเทียบคา TP FP TN FN ของแตละรีแอคทีฟโมทีฟและ PROSITE เม่ือใชกับกลุม

โปรตีนระหวาง 3 ถึง 235 ฟงกช่ัน 
 

Motif 
#fn all 

positive 
(P) 

all 
negative 

(N) 

TP FP TN FN 

3 288 576 133 0 576 155 
25 3,114 71,730 1,479 8 71,722 1,635 PROSITE 
76 6,219 477,961 3,619 27 477,934 2,600 
3 288 576 224 194 382 64 

25 5,095 127,961 2,969 1,876 126,085 2,126 
รีแอคทีฟโมทีฟ
แสดงคุณสมบัติ 

BLOSUM 235 79,533 13,015,907 41,665 81,497 12934410 37868 
3 288 576 143 5 571 145 

25 5,095 127,961 2,850 1,214 126,747 2,245 
รีแอคทีฟโมทีฟ
แสดงคุณสมบัติ
เคมีฟสิกส 235 79,533 13,015,907 39,747 17,402 12,998,505 39,786 

3 N/A N/A N/A N/A N/A N/A 
25 5,095 127,961 3,564 10,310 117,651 1,531 

รีแอคทีฟโมทีฟ
ที่ไมมีกลุม
แทนที่ 235 79,533 13,015,907 47,766 613,836 1,2402,071 31,767 

 
หมายเหตุ  คา #fn หมายถึงจาํนวนฟงกช่ันท่ีมีในแตละกลุมโปรตีนเอนไซม คา P หมายถึงจํานวน 
                  บริเวณจับและบริเวณเรงท่ีมีท้ังหมดในกลุมโปรตีนนั้น และ คา N หมายถึงจํานวน 
                  ท้ังหมดของบริเวณจับหรือบริเวณเรงท่ีโมทีฟแตละชนดิไมควรระบุผิดพลาดวามีโมทีฟ 
                  นั้น 
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ตารางท่ี 8  เปรียบเทียบคาคุณภาพของแตละรีแอคทีฟโมทีฟและ PROSITE เม่ือใชกับกลุมโปรตีน
ระหวาง 3 ถึง 235 ฟงกช่ัน 

 
Motif #fn accuracy precision sensitivity specificity %coverage 

3 0.8206 1.0000 0.4618 1.0000 46.18 
25 0.9780 0.9946 0.4750 0.9999 70.42 PROSITE 
76 0.9946 0.9926 0.5819 0.9999 79.04 
3 0.7014 0.5359 0.7778 0.6632 92.71 

25 0.9699 0.6128 0.5827 0.9853 96.32 
รีแอคทีฟโมทีฟ
แสดงคุณสมบัติ 

BLOSUM 235 0.9909 0.3383 0.5239 0.9937 96.55 
3 0.8264 0.9662 0.4965 0.9913 50.35 

25 0.9740 0.7013 0.5594 0.9905 88.74 
รีแอคทีฟโมทีฟ

แสดงคุณสมบัติเคมี
ฟสิกส 235 0.9956 0.6955 0.4998 0.9987 85.61 

3 N/A N/A N/A N/A N/A 
25 0.9110 0.2569 0.6995 0.9194 99.28 

รีแอคทีฟโมทีฟที่
ไมมีกลุมแทนที่ 

235 0.9507 0.0722 0.6006 0.9528 99.69 
 
 จากตารางท่ี 7 และ 8 ในสวนสีเทาคือการวดัคุณภาพของโมทีฟท่ีใชกับขอมูลขนาด 3 
ฟงกช่ัน ซ่ึงมีลักษณะพิเศษคือเปนการใชงานรีแอคทีฟโมทีฟท่ีสรางจากขอมูลเฉพาะบริเวณจับหรือ
บริเวณเรงโดยตรงเทานั้น โดยไมไดใชรวมกับเทคนิคการพัฒนาคุณภาพบลอก ซ่ึงพบวารีแอคทีฟ
โมทีฟแสดงคุณสมบัติเคมีฟสิกสใหคาคุณภาพในทุกคาท่ีใกลเคียงกับ PROSITE มากท่ีสุด 
 

สําหรับคุณภาพโดยท่ัวไปของโมทีฟ PROSITE เม่ือใชกบัทุกระดับขนาดกลุมขอมูล คือ 3 
ฟงกช่ัน 25 ฟงกช่ัน และ 76 ฟงกช่ัน มีลักษณะท่ีเหมือนกันคือมีคา precision สูงมากท่ีประมาณ 1 
แตมีคา sensitivity และ %coverage ท่ีตํ่ามากท่ีสุด โดยรีแอคทีฟโมทีฟท่ีมีลักษณะใกลเคียงกับ 
PROSITE เม่ือใชกับทุกระดบัขนาดกลุมขอมูล คือ 3 ฟงกช่ัน 25 ฟงกช่ัน และ 235 ฟงกช่ัน คือ รี
แอคทีฟโมทีฟแสดงคุณสมบัติเคมีฟสิกส โดยท่ีกลุมขอมูลขนาด 25 ฟงกช่ันและ 235 ฟงกช่ัน รีแอค
ทีฟโมทีฟแสดงคุณสมบัติเคมีฟสิกสมีคา precision ท่ีประมาณ 0.7 ตกลงจากคา precision ท่ีใชกับ
ขอมูลขนาด 3 ฟงกช่ันท่ีมีคาประมาณ 0.97 ท้ังนี้การลดลงของคา precision นี้มีสมมติฐานเนื่องจาก
การไมมีขอมูลบริเวณจับและบริเวณเรงใหใชงานโดยตรง จึงตองใชรวมกับเทคนิคการพัฒนาขอมูล
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ซ่ึงมีประสิทธิภาพดใีนระดบัหนึ่ง แตเทคนิคดังกลาวยังคงไมสามารถทดแทนการขาดแคลนขอมูล
ไดอยางสมบูรณ 
 
2. เปรียบเทียบความแมนยําในโมเดลการทํานายประเภทฟงกชั่นเอนไซมท่ีสรางจากรีแอคทีฟโม
ทีฟชนิดตางๆ  ท่ีไดจากเทคนิคการพัฒนากลุมแทนท่ี 
 
  เนื่องจากการพัฒนาคุณภาพของรีแอคทีฟโมทีฟมี 2 งานยอยคือ การพฒันาคุณภาพกลุม
แทนท่ีดวยแนวคิดการควบคุมการกลายพันธุ และการพัฒนาคุณภาพบลอก โดยกลาวไดวาการ
พัฒนาคุณภาพกลุมแทนท่ีเปนสวนงานสําคัญท่ีทําใหไดมาซ่ึงองคประกอบของรีแอคทีฟโมทีฟท่ี
เรียกวากลุมแทนท่ีท่ีสมบูรณ โดยการพัฒนาคุณภาพบลอกเปนสวนงานท่ีเขามาชวยทําใหสามารถ
ใชขอมูลบริเวณจับและบริเวณเรงท่ีมีปริมาณนอยมากๆ ขนาด 1 ระเบียนได และทําใหการใชงานรี
แอคทีฟโมทีฟสามารถขยายขนาดกลุมขอมูลเอนไซมไดถึง 235 ฟงกช่ัน 291 รีแอคทีฟโมทีฟ (ทํา
ไดสูงสุด 720 รีแอคทีฟโมทีฟ) จากเดิมท่ีสามารถคนพบรีแอคทีฟโมทีฟไดเพยีงประมาณ 50 รีแอค
ทีฟโมทีฟเทานั้น 
 
 ดังนั้นจึงเปนส่ิงท่ีนาสนใจในการวิเคราะหคุณภาพของรีแอคทีฟโมทีฟเม่ือใชแตเทคนคิ
การพัฒนาคุณภาพกลุมแทนท่ีโดยไมไดใชรวมกับเทคนิคการพัฒนาคุณภาพบลอก ในการทํานาย
ประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ีกลุมขอมูลขนาดเล็กจํานวนหนึ่ง ท่ีมีขอมูลบริเวณจับและบริเวณเรงท่ี
เพียงพอตอการนํามาสรางรีแอคทีฟโมทีฟ  
 
 สําหรับกลุมขอมูลท่ีใชเปนกลุมฝกสอนและทดสอบดวยโมเดลการทํานายประเภทเอนไซม 
C4.5 ขนาด 5 ฟงกช่ัน ประกอบดวยสายโปรตีนท้ังหมด 439 สาย โดยเปนสายโปรตีนท่ีมีขอมูล
บริเวณจับและบริเวณเรงจํานวน 90 สาย มีขอมูลบริเวณจบัและบริเวณเรงท้ังหมด 221 ระเบียน โดย
บริเวณจับและบริเวณเรงท่ีมีขอมูลนอยท่ีสุดคือ 1 ระเบียน มากท่ีสุดคือ 32 ระเบียน รวมท้ังส้ิน 19 
บริเวณ ไดเปนรีแอคทีฟโมทีฟท้ังหมด 19 รีแอคทีฟโมทีฟ โดยการจดักลุมฝกสอนและทดสอบมี
ท้ังหมด 2 ลักษณะคือ 1) โปรตีนเอนไซมท้ัง 439 สายแบงออกเปนกลุมฝกสอน 67% (293) สวนท่ี
เหลือ 146 สายคือกลุมขอมูลทดสอบ และ 2) โปรตีนเอนไซมท้ัง 439 จัดกลุมฝกสอนและทดสอบ
ดวยวิธี 5-fold cross validation ผลการทดสอบแสดงดังตารางท่ี 9 
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ตารางท่ี 9  เปรียบเทียบผลการทํานายฟงกช่ันเอนไซมจากรีแอคทีฟโมทีฟประเภทตางๆ ดวย C4.5 
เม่ือไมไดใชเทคนิคการพัฒนาคุณภาพบลอก จํานวน 5 ฟงกช่ัน ขอมูลโปรตีน 439 สาย 

 

ความแมนยํา (%Correctly Classified Instance) 

รีแอคทีฟโมทีฟ กลุมฝกสอน(67%) / ทดสอบ (33%) 

(293 สาย/ 146 สาย) 
5-fold cross validation 

รีแอคทีฟโมทีฟที่ไมมี
กลุมแทนที่ 74.67 76.77 

รีแอคทีฟโมทีฟแสดง

คุณสมบัติ BLOSUM 
76.67 75.17 

รีแอคทีฟโมทีฟแสดง
คุณสมบัติเคมีฟสิกส 

76.00 77.68 

 
 จากตารางท่ี 9 แสดงถึงผลความแมนยําในการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมโดยใชรีแอค
ทีฟโมทีฟประเภทตางๆ ท่ี 5 ฟงกช่ันโดยพบวาทุกประเภทใหผลใกลเคียงกัน ดังนั้นจงึมีการ
วิเคราะหเพิ่มเติมในระดับคุณภาพของโมทีฟในการระบุการมีบริเวณจับและบริเวณเรงไดอยาง
ถูกตอง ซ่ึงแสดงผลดังกลาวรวมไวในตารางท่ี 8 ของสวนท่ี 1 ในบทนีแ้ลว 
 
 ในการวิเคราะหคุณภาพของรีแอคทีฟโมทีฟเพื่อใชในการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม
ใหชัดเจนข้ึนนั้น เราเปรียบเทียบกับโมทีฟ PROSITE ท่ีพัฒนาโดยผูเช่ียวชาญ โดยใน 5 ฟงกช่ันมี
เพียง 3 ฟงกช่ัน (288 สายโปรตีน) และ 3 โมทีฟท่ีมีคําอธิบายการทํางาน (site description) ท่ีตรงกัน
หรือเปนบริเวณจับและบริเวณเรงเดยีวกัน โดยผลเปรียบเทียบความแมนยําในการทํานายประเภท
ฟงกช่ันเอนไซมดวยรีแอคทีฟโมทีฟและ PROSITE แสดงดังตารางท่ี 10 
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ตารางท่ี 10  เปรียบเทียบผลความแมนยําการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมระหวางระบบการ

ทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม C4.5 ท่ีไดจากรีแอคทีฟโมทีฟประเภทตางๆ กับ 
PROSITE ในชุดขอมูลขนาด 3 ฟงกช่ัน จาํนวนโปรตีน 288 สาย ท่ีมีโมทีฟตรงกัน
จํานวน 3 โมทีฟ เม่ือไมใชเทคนิคการพัฒนาคุณภาพบลอก 

 

% Correctly Classified Instance (C4.5) 

ประเภทโมทีฟ กลุมฝกสอน(67%) / ทดสอบ (33%) 

(192 สาย/ 96 สาย) 

5-fold cross validation 

PROSITE 76.5306 75.6944 

รีแอคทีฟโมทีฟแสดงคุณสมบัติ 

BLOSUM 
71.4286 70.1389 

รีแอคทีฟโมทีฟแสดงคุณสมบัติ
เคมีฟสิกส 

76.5306 77.4306 

รีแอคทีฟโมทีฟที่ไมมีกลุมแทนที่ N/A N/A 

 
 จากตารางท่ี 10 ในฟงกช่ันเอนไซมท่ีตรงกันจํานวน 3 ฟงกช่ันท่ีทุกระบบทํานายประเภท
ฟงกช่ันเอนไซมใชโมทีฟจากบริเวณจับและบริเวณเรงเดียวกัน พบวารีแอคทีฟโมทีฟแสดง
คุณสมบัติเคมีฟสิกสใหผลท่ีดีท่ีสุด โดยดีกวา PROSITE เพียงเล็กนอย ในขณะท่ีรีแอคทีฟโมทีฟท่ี
ไมมีกลุมแทนท่ีไมสามารถหาโมทีฟจากบริเวณจับและบริเวณเรงเดียวกันมาเปรียบเทียบได 
 
 สําหรับการวิเคราะหผลคุณภาพของโมทีฟท่ีมีตอความแมนยําในการทํานายประเภท
เอนไซมท่ี 3 ฟงกช่ัน พบวาคา precision ของโมทีฟมีผลตอความแมนยํามากกวาคา sensitivity และ 
%coverage โดยเม่ือเปรียบเทียบกับรีแอคทีฟโมทีฟแสดงคุณสมบัติ BLOSUM ท่ีมีคา sensitivity 
และ คา %coverage ท่ีมากกวา แตกลับใหเปอรเซ็นตความแมนยําในการทํานายท่ีตํ่ากวาท้ังในระดับ
โมทีฟท่ีใชทํานายบริเวณจับและบริเวณเรง และในระดับทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม โดย
แนวโนมนี้มีปรากฏในการวดัระดับ 25 และ 235 ฟงกช่ันดวย 
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 ท้ังนี้ผลการเปรียบเทียบจะสรุปผลไดชัดเจนก็ตอเม่ือขยายขนาดกลุมทดสอบใหมีจํานวน
ฟงกช่ันและจํานวนโปรตีนมากกวานี้ ซ่ึงทําไดเม่ือใชประกอบกับเทคนคิการพัฒนาคุณภาพบลอก
ทําใหเพิ่มกลุมฟงกช่ันเอนไซมท่ีใชพัฒนาโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมไดถึง 235 
ฟงกช่ัน ครอบคลุมโปรตีนถึง 19,258 สาย โดยผลวิเคราะหดังกลาวแสดงในสวนท่ี 3 ในบทนี ้
 
3. เปรียบเทียบความแมนยําในโมเดลการทํานายประเภทฟงกชั่นเอนไซมท่ีสรางจากรีแอคทีฟโม
ทีฟชนิดตางๆ ท่ีไดจากเทคนิคการพัฒนากลุมแทนท่ีรวมกับเทคนิคการพัฒนาคุณภาพบลอก 
 
 สวนนี้นําเสนอผลเปรียบเทียบความแมนยําโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ีได
จากรีแอคทีฟโมทีฟเม่ือใชรวมกับเทคนิคการพัฒนาคุณภาพบลอก โดยเปรียบเทียบกบัโมเดลการ
ทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ีไดจาก PROSITE พบวากลุมขอมูลท่ีใชรีแอคทีฟโมทีฟมีถึง 
19,258 สายโปรตีนใน 235 ฟงกช่ัน เม่ือกาํหนดใหแตละฟงกช่ันมีโปรตีนอยูระหวาง 10 ถึง 1,000 
สาย และมีขอมูลบริเวณจับและบริเวณเรงไมนอยกวา 2 บริเวณ (site descriptions) ตอ 1 ฟงกช่ัน 
ในขณะท่ีกลุมขอมูลท่ีใช PROSITE มีเพียง 2,815 สายใน 76 ฟงกช่ัน เม่ือกําหนดใหแตละฟงกช่ันมี
โปรตีนอยูระหวาง 5 ถึง 1,000 สายและมีขอมูลโมทีฟไมนอยกวา 2 โมทีฟตอ 1 ฟงกช่ัน 
 
  ท้ังนี้พบวากลุมโปรตีนท่ีใชรีแอคทีฟโมทีฟและ PROSITE มีกลุมขอมูลท่ีตรงกันท่ี 25 
ฟงกช่ัน ครอบคลุมโปรตีน 2,579 สาย จึงนาํขอมูลกลุมเดียวกันนี้มาเปรียบเทียบผลความแมนยํา
ของการใชโมทีฟชนิดตางๆ ในการสรางโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม แสดงผลดัง
ตารางท่ี 11 
 
 จากตารางท่ี 11 เม่ือเปรียบเทียบระบบทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ีไดจากรีแอคทีฟโม
ทีฟประเภทตางๆ และท่ีไดจาก PROSITE พบวารีแอคทีฟโมทีฟทุกประเภทสามารถนํามาใช
ประโยชนในการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมดวย C4.5 ไดแมนยํากวา PROSITE ท่ีเอนไซม 25 
ฟงกช่ันเดียวกนั 
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ตารางท่ี 11  เปรียบเทียบคุณภาพรีแอคทีฟโมทีฟและ PROSITE ในการทํานายบริเวณจับและ
บริเวณเรง และความแมนยาํเม่ือใชทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ี 25 ฟงกช่ัน 2,579 
สายโปรตีนดวย C4.5 (5-fold cross validation) 

 
ประเภทโมทีฟ % Correctly Classified Instance 
PROSITE 65.8009 

รีแอคทีฟโมทีฟแสดงคุณสมบัติ BLOSUM 74.5310 
รีแอคทีฟโมทีฟแสดงคุณสมบัติเคมีฟสิกส 73.0880 

รีแอคทีฟโมทีฟที่ไมมีกลุมแทนที่ 71.2843 
 
 สําหรับการเปรียบเทียบความแมนยําของโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ีได
จากรีแอคทีฟโมทีฟท่ี 235 ฟงกช่ัน และท่ีไดจาก PROSITE ท่ี 76 ฟงกช่ัน เปรียบเทียบดังแสดงใน
ตารางท่ี 12 และ 13 โดยในตารางท่ี 12 ท่ีเปนการเปรียบเทียบเฉพาะโมเดลการทํานายประเภท
ฟงกช่ันเอนไซมท่ีไดจากรีแอคทีฟโมทีฟประเภทตางๆ นัน้ เปรียบเทียบในหลายลักษณะดวยกันคือ 
โมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ีใชรีแอคทีฟแบบไมมีกลุมแทนที่ และท่ีไดกลุมแทนท่ี
จากความรูพืน้หลังท่ีแตกตางกันคือระหวาง BLOSUM กับ เซ็ทกรดอะมิโนและคุณสมบัติเชิงเคมี
ฟสิกสของ Taylor นอกจากนี้ยังเปรียบเทียบการใชรีแอคทีฟโมทีฟเปนคุณลักษณะเดนของกลุม
ขอมูลสายโปรตีนสําหรับสรางระบบทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมเม่ือมีการจัดกลุมรีแอคทีฟโม
ทีฟตามคําอธิบายบริเวณจับและบริเวณเรงท่ีมีตรงกันในฐานขอมูล (site description) (เรียกยอวาการ
จัดกลุมดวยฐานขอมูล) เปรียบเทียบกับเม่ือมีการพัฒนาวธีิจดักลุมพิเศษตามบริเวณอนรัุกษท่ีรีแอค
ทีฟโมทีฟในกลุมนั้นมีเหมือนกัน (เรียกยอวาการจดักลุมดวยบริเวณอนรัุกษ) 
 
 ทุกโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมดังท่ีกลาวมา สรางโดยข้ันตอนวิธี C4.5 แบบ 
5-fold cross validation ผลการเปรียบเทียบแสดงดังตารางท่ี 12 และ 13 ตามลําดับ 
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ตารางท่ี 12  ผลการเปรียบเทียบความแมนยําระหวางโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ีใช
รีแอคทีฟโมทีฟประเภทตางๆ ท่ี 235 ฟงกช่ัน โปรตีน 19,258 สาย 

 

รีแอคทีฟโมทีฟ 

ไมมีกลุมแทนที่ 
แสดงคุณสมบัติ 

BLOSUM 
แสดงคุณสมบัติเคมี

ฟสิกส 
การจัดกลุมบริเวณปฏิกิริยา

ชีวเคมี 

จํานวน   
โมทีฟ 

C4.5 (%) จํานวน   
โมทีฟ 

C4.5 (%) จํานวน    
โมทีฟ 

C4.5 (%) 

จัดกลุมดวยฐานขอมูล 291 60.84 291 68.69 291 64.38 

จัดกลุมดวยบริเวณอนุรักษ 1324 70.57 1328 71.66 1390 72.58 

 
ตารางท่ี 13  ความแมนยําของโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ีใชโมทีฟ PROSITE 
 
เง่ือนไขจํานวนสมาชิกโปรตีนใน

แตละฟงกช่ันเอนไซม 
จํานวน
ฟงกช่ัน 

จํานวนโมทีฟ จํานวนสาย
โปรตีน 

C4.5 (%) 

ระหวาง 10 และ 1000 42 36 2579 37.15 
ระหวาง 5 และ 1000 76 65 2815 67.25 

 
 ผลการเปรียบเทียบเฉพาะโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ีใชรีแอคทีฟโมทีฟ 
พบวาในกรณขีองการจัดกลุมบริเวณปฏิกริิยาชีวเคมีดวยฐานขอมูลบริเวณจับและบริเวณเรง โมเดล
การทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ีใชรีแอคทีฟแสดงคุณสมบัติ BLOSUM ใหความแมนยําดีท่ีสุด
ท่ี 68.9% ในขณะท่ีรีแอคทีฟโมทีฟแสดงคุณสมบัติเคมีฟสิกสใหผลแมนยําดีท่ีสุดท่ี 72.58% ใน
กรณีของการจดักลุมรีแอคทีฟโมทีฟดวยบริเวณอนุรักษของโมทีฟนั้น อยางไรก็ตามคาความแมนยาํ
ของทุกโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมมีคาท่ีใกลเคียงกันมาก 
 
 ในการพจิารณาความแมนยําของโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมเม่ือใชโมทีฟ 
PROSITE เม่ือใชเง่ือนไขเดียวกับการใชรีแอคทีฟโมทีฟคือแตละกลุมฟงกช่ันเอนไซมมีสมาชิก
โปรตีนต้ังแต 10 ถึง 1,000 ชนิด พบวามีความแมนยําคอนขางตํ่ามากท่ี 37.15% อยางไรก็ตาม เม่ือ
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ไดปรับแกใหเง่ือนไขละเอียดท่ีสุดท่ีสามารถใช 5-fold cross-validation ไดอยางมีประสิทธิภาพคือท่ี
แตละกลุมฟงกช่ันเอนไซมมีสมาชิกโปรตีนต้ังแต 5 ถึง 1,000 ชนิด พบวามีความแมนยําเพิ่มข้ึน
ใกลเคียงกับการใชรีแอคทีฟโมทีฟท่ี 67.25% อยางไรก็ตามเม่ือเปรียบเทียบเปนขนาดกลุมขอมูลท่ี
โมทีฟแตละชนิดสามารถใชงานไดสูงสุด พบวากลุมขอมูลท่ีใชรีแอคทีฟโมทีฟมีขนาดใหญกวาท่ี
ใชโมทีฟ PROSITE ถึง 7 เทา อีกนัยหนึ่งรีแอคทีฟโมทีฟสามารถประยุกตใชกับกลุมขอมูลโปรตีน
ท่ีมีอยูในปจจบัุนไดมากกวา PROSITE หลายเทา 
 
 จากตารางท่ี 8 และ 11 เม่ือวิเคราะหผลของคุณภาพโมทีฟท่ีมีตอความแมนยําในการทํานาย
ประเภทฟงกช่ันเอนไซม ท่ีกลุมขอมูลขนาด 25 ฟงกช่ันแสดงอยางชัดเจนวา PROSITE เปนโมทีฟ
ท่ีมีคุณภาพดีท่ีสุดในแงของ accuracy precision และ specificity แตเนื่องจากคา % coverage และ 
sensitivity ท่ีตํ่าทําใหโมเดลการทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมใหผลความแมนยํา (% Correctly 
Classified Instances) ตํ่าท่ีสุดเม่ือเทียบกับรีแอคทีฟโมทีฟประเภทอ่ืน อยางไรก็ตามแมวารีแอคทีฟ
โมทีฟท่ีไมมีกลุมแทนท่ีจะมีคา %coverage และ sensitivity ท่ีสูง แตจากการที่มีคา precision ท่ีตํ่า
มาก ทําใหการใชงานรีแอคทีฟประเภทนี้ในการสรางโมเดลทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมใหผลท่ี
แมนยําสูรีแอคทีฟโมทีฟประเภทอ่ืนไมได 
 
 เม่ือพิจารณาเปรียบเทียบคุณภาพของโมทีฟท่ีมีตอความแมนยําการทํานายประเภทฟงกช่ัน
เอนไซมท่ีกลุมขอมูลขนาด 235 ฟงกช่ันในตารางท่ี 8 และ 12 พบวา คา specificity มีผลตอคา 
accuracy ของโมทีฟโดยรวม โดยคา sensitivity ท่ีสูงของรีแอคทีฟโมทีฟท่ีไมมีกลุมแทนที่พบวา
มิใชปจจยัท่ีสงผลใหคาความแมนยําในการทํานายฟงกช่ันเอนไซมสูงตามไปดวย อันเนื่องมาจาก
การมีคา precision ท่ีตํ่ามากอันเปนเหตุผลเดียวกับการเปรียบเทียบท่ี 3 และ 25 ฟงกช่ัน อยางไรก็
ตาม ในกรณีท่ีคา precision ท่ีตํ่ามากในกรณีของรีแอคทีฟโมทีฟแสดงคุณสมบัติ BLOSUM ท่ี 235 
ฟงกช่ัน ท่ีมีคาเพียง 0.3383 แตใหคาความแมนยําเม่ือใชงานทํานายฟงกช่ันเอนไซมไดสูงถึง 
68.69% ก็เนื่องจากการมีคา %coverage ท่ีสูงถึง 96.55% ทําใหสามารถใชศักยภาพของ C4.5 ในการ
สรางระบบทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมไดอยางแมนยาํ แมวาโมทีฟชนิดนี้จะมีคา precision ใน
การระบุบริเวณจับและบริเวณเรงไดตํ่ากวาตาม 
 
 



สรุปและขอเสนอแนะ 

 
 สรุปผลการวจัิย 

 

 การศึกษาวิจยัในวิทยานพินธนี้มุงเนนไปที่การพัฒนาตวัแทนสายโปรตีนสําหรับการ
ทํานายประเภทฟงกช่ันของโปรตีน โดยกาํหนดขอบเขตการศึกษาไปท่ีฟงกช่ันเอนไซมและพัฒนา
ตัวแทนสายโปรตีนประเภทโมทีฟจากบริเวณจับและบริเวณเรงซ่ึงเปนบริเวณกลไกกอฟงกช่ัน
เอนไซมโดยตรง เพื่อใชเปนคุณลักษณะเดนของกลุมขอมูลนําเขาสําหรับสรางโมเดลการทํานาย
ประเภทฟงกช่ันเอนไซมท่ีมีประสิทธิภาพดี 
 
 หัวขอการวิจยัดังกลาวนีเ้ปนงานวิจยัดานชีวสารสนเทศ จึงมีการวจิัยและนําเสนอเนือ้หา
งานวิจยัในท้ังดานชีววิทยาและดานวิศวกรรมคอมพิวเตอร โดยในเนื้อหาดานชีววิทยามีดังนี ้
 

1) การนําขอมูลบริเวณจับและบริเวณเรงมาใชสรางโมทีฟท่ีเรียกวา รีแอคทีฟโมทีฟ 
 
2) การนําความรูพื้นหลังและทฤษฎีทางเอนไซมสรุปเรียกเปน “แนวคิดการควบคุมการ

กลายพันธุ” มาใชหากลุมแทนที่ท่ีสมบูรณ ซ่ึงเปนองคประกอบท่ีสําคัญของรีแอคทีฟโมทีฟ 
 
3) การนําคําอธิบายบริเวณจับและบริเวณเรง (site description) มาใชจดักลุมรีแอคทีฟโม

ทีฟเพื่อใชในระบบทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม 
 
สําหรับการนําเสนอเนื้อหาดานวิศวกรรมคอมพิวเตอรมีดงันี้ 

 
1) พัฒนาคุณลักษณะเดนกลุมขอมูลนําท่ีสรางจากขอมูลปริมาณนอยสําหรับทํานาย

ประเภทขอมูลปริมาณมาก 
 

- การพัฒนาตัวแทนสายโปรตีนท่ีเรียกวา รีแอคทีฟโมทีฟจากขอมูลบริเวณจับและ
บริเวณเรง เพือ่ใชทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมของสายโปรตีน 

 
2) นําเสนอข้ันตอนวิธีในการขยายขอมูลปริมาณนอยดวยวธีิการทางสถิติ 
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- การพัฒนาบลอกท่ีมีคุณภาพดวยการนําเสนอข้ันตอนวธีิท่ีเรียกวาการคัด   สรรบลอก

ท่ีมีคุณภาพ และการจัดกลุมบริเวณปฏิกิริยาชีวเคม ี
 
- สามารถใชขยายปริมาณของคุณลักษณะเดนกลุมขอมูลท่ีมีอยูนอยเพ่ือใชงานทํานาย

ประเภทขอมูลขนาดใหญได 
 
3) ปรับปรุงข้ันตอนวิธีการไดมาซ่ึงคุณลักษณะเดนของกลุมขอมูลท่ีมีคุณภาพ ท่ีสรางจาก

ขอมูลปริมาณนอย โดยใชความรูพื้นหลังลักษณะตางๆ 
 

- นาํเสนอการแปลง “ความสัมพันธเชิงวทิยาศาสตรระหวางคุณลักษณะเดนของกลุม
ขอมูลกับประเภทของขอมูล” ใหอยูในรูปฟอรมของคอนเซ็ปตดวย กรอบงานเชิงคอนเซ็ปต 

 
- นําเสนอการใชทฤษฎีคอนเซ็ปตแลททิสในการนําความรูพื้นหลังลักษณะตางๆ เขามา

ประมวลผลเชิงคอนเซ็ปตเพือ่ใหไดมาซ่ึงคุณลักษณะเดนของกลุมขอมูลท่ีมีคุณภาพ 
 
4) ขยายขอบเขตการใชงานความรูพื้นหลังท่ีมีอยูใหสามารถใชงานไดกวางขวางข้ึน 
 

- การแปลงความรูพื้นหลังจากรูปฟอรมคอนเท็กซเปนตารางคะแนนความเหมือน และ
การแปลงจากรูปฟอรมตารางคะแนนความเหมือนเปนคอนเท็กซ 
 
 การพัฒนารีแอคทีฟโมทีฟจากบริเวณจับและบริเวณเรงมีลักษณะปญหาท่ีพิเศษคือขอมูล
บริเวณจับและบริเวณเรงมีนอยมากคือมีเพยีงประมาณ 3.34% และแตละฟงกช่ันเอนไซมมีการ
ผสมผสานกันระหวางบริเวณจับและบริเวณเรงท่ีซับซอนเพื่อทํางานฟงกช่ันเอนไซมในลักษณะ 1 
ฟงกช่ันมีหลายบริเวณจับและบริเวณเรง และ 1 บริเวณจบัหรือบริเวณเรงมีไดในหลายฟงกช่ัน 
 
 เพื่อแกปญหาดังกลาว ในวทิยานิพนธนี้จงึไดนําเสนอการใชเทคนิคคอนเซ็ปตแลททิสท่ีมี
การประยกุตกรอบงานเชิงคอนเซ็ปตเพื่อเช่ือมโยงความรูในหลายลักษณะเขามาพัฒนาคุณลักษณะ
เดนของกลุมขอมูลท่ีเรียกวารีแอคทีฟโมทีฟใหมีคุณภาพมากข้ึน นอกจากนี้ยังพัฒนาคุณภาพของบ
ลอกท่ีใชคนพบรีแอคทีฟโมทีฟดวยข้ันตอนวิธีใหมท่ีเรียกวาการคัดสรรบลอกท่ีมีคุณภาพ และการ
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จัดกลุมบริเวณปฏิกิริยาชีวเคมี ทําใหรีแอคทีฟโมทีฟสามารถใชงานทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซม
ท่ีกลุมขอมูลขนาดใหญข้ึนมาก 
 
 ในการใชงานรีแอคทีฟโมทีฟเพื่อทํานายประเภทฟงกช่ันเอนไซมดวยเคร่ืองจักรเรียนรู 
C4.5 แบบ 5-fold cross validation ไดผลความแมนยําดีท่ีประมาณ 70% ดีกวาโมทีฟ PROSITE อีก
ท้ังสามารถประยุกตใชกับกลุมขอมูลท่ีใหญกวาหลายเทา จากกลุมขอมูลฝกสอนท่ีมีขอมูลบริเวณ
จับและบริเวณเรงเพียง 5.8% ดังนั้นจึงมีความเปนไปไดท่ีจะนําข้ันตอนวิธีในงานวิทยานิพนธนี้ใน
การประยกุตใชกับขอมูลชีวสารสนเทศท่ีมีจํานวนนอยอ่ืนๆ 
 
 รีแอคทีฟโมทีฟใหผลแมนยาํดีท่ีสุดคือรีแอคทีฟโมทีฟท่ีไดจากความรูพื้นหลังประเภทคอน
เท็กซคุณสมบัติเคมีฟสิกสของกรดอะมิโนแมวารีแอคทีฟโมทีฟชนิดนี้จะใหคาความครอบคลุมหรือ 
sensitivity ท่ีดอยท่ีสุด แตใหคาเฉล่ียโมทีฟตอโปรตีนหนึง่สายท่ีคอนขางดี ซ่ึงหมายถึงความ
เฉพาะเจาะจง (specific) ในการนําไปใชงานโมทีฟเปนตัวแทนบริเวณกลไกยอยของฟงกช่ัน
เอนไซมท่ีดีท่ีสุดเม่ือเทียบกบัรีแอคทีฟชนดิอ่ืนท่ีไดจากวธีิอัตโนมัตินี้ 
 
 นอกจากนี้การใชงานรีแอคทีฟโมทีฟในการทํานายฟงกช่ันเอนไซมมีการเพิ่มคาความ
แมนยําสูงข้ึนมากเม่ือใชวิธีการจัดกลุมบริเวณปฏิกิริยาชีวเคมีดวยบริเวณอนุรักษ แสดงใหเห็นถึง
การใหรายละเอียดบริเวณจับและบริเวณเรงในฐานขอมูลท่ีมีอยูในปจจบัุนมีความไมสมบูรณ
เพียงพอและตองการปรับปรุงคุณภาพใหดข้ึีน 
 

 ขอเสนอแนะแนวทางการพฒันางานวิจัย 
 

 สําหรับงานวิจยัตอเนื่องในอนาคตสามารถนําแตละสวนของวิทยานพินธมาพัฒนาตอใหมี
ประสิทธิภาพมากข้ึนไดดังนี้ 
 

1) พิจารณาจากศักยภาพของรีแอคทีฟโมทีฟท่ีสามารถประยุกตใชกับขอมูลบริเวณจับ
และบริเวณเรงซ่ึงมีนอยมากได ดังนั้นจึงมีความเปนไปไดท่ีจะประยุกตใชรีแอคทีฟโมทีฟกับขอมูล
สายโปรตีนในบริเวณอ่ืนท่ีมีนอยได ท้ังนี้อาจเนนไปท่ีบริเวณโคแฟคเตอรของฟงกช่ันเอนไซม 
หรือบริเวณท่ีกอฟงกช่ันโปรตีนในลักษณะอ่ืน เปนตน 
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2) การพัฒนากรอบทฤษฎีคอนเซ็ปตแลททิสใหครอบคลุมหลากหลายกรณีมากกวานี้ เชน 
การพัฒนากรอบงานเชิงคอนเซ็ปต ซ่ึงทําใหมองปญหาดานชีวสารสนเทศใหอยูในรูปของคอน
เซ็ปตและสามารถใชงานคอนเซ็ปตแลททิสได หรือพัฒนาแนวทางการประยุกตใชคอนเซ็ปตแลททิ
สดวยข้ันตอนวิธีท่ีแตกตางจากท่ีนําเสนอในงานวจิัยนี้ เปนตน 

 
3) การพัฒนาความรูพื้นหลังและการแปลงความรูพื้นหลังใหมีประสิทธิภาพมากข้ึน เชน 

วิธีแปลงความรูพื้นหลังจากรูปฟอรมหนึ่งไปยังรูปฟอรมท่ีหลากหลายมากข้ึน นอกเหนือไปจาก
คอนเท็กซและตารางคะแนนความเหมือนท่ีมีอยูในงานวจิยันี้ รวมถึงการพัฒนาข้ันตอนวิธีใหมี
ประสิทธิภาพในการนําไปประยุกตใชงานมากข้ึน 

 
4) การพัฒนากรอบคุณภาพในการไดมาซ่ึงบลอกท่ีมีคุณภาพ เชน การพัฒนาเกณฑช้ีวัด

คุณภาพของบลอกข้ึนใหม เปนตน 
 
5) อาจสามารถจัดขอมูลใหอยูในโครงสรางอ่ืนท่ีไมใชบลอก ซ่ึงจะทําใหประยุกตใชงาน

ข้ันตอนวิธีท่ีมีอยูไดกวางข้ึน ท้ังนี้เนื่องจากบลอกเหมาะสมกับบริเวณกลุมสายขอมูลท่ีไมมี gap ซ่ึง
เหมาะสมกับปญหาประเภทฟงกช่ันเอนไซมในบริเวณจับและบริเวณเรงเทานั้น ดังนั้นถาหาก
ตองการประยกุตใชงานข้ันตอนวิธีในงานวจิัยนีใ้หกวางขวางข้ึน ยอมจําเปนตองมีการพัฒนา
โครงสรางขอมูลใหสามารถรองรับปญหาดานชีวสารสนเทศไดกวางขวางกวาโครงสรางบลอกท่ีมี
อยู 
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