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生物資訊學（Bioinformatics） 

利用應用數學、資訊學、統計學和計算機科學 
的方法研究生物學的問題。 

目前的生物資訊學基本上只是分子生物學與資訊技術 
（尤其是網際網路技術）的結合體 

生物資訊在現代醫學上之研究、 
教學、實際應用等各方面的意義



生物資訊學所要處理的典型問題包括： 

重新組裝在霰彈槍定序法測序過程中被打散的DNA序列 
→ 

預測蛋白質結構 序列 從蛋白質的胺基酸 
→
利用mRNA微陣列或質譜儀的數據檢驗基因調控的假說 

與數據挖掘類似，生物資訊學 
利用數學工具從大量數據中提 
取有用的生物學資訊。 

生物學技術往往生成大量的嘈雜數據。



某些人將計算生物學作為生物資訊學的同義詞處理， 
在英語維基百科中就是如此。 

但是另外一些人認為計算生物學和生物資訊學 
應當被當作不同的條目處理。 

計算生物學 = 生物資訊學？ 

因為‧‧‧‧‧‧ 
生物資訊學更重於生物學領域中計算方法的使用、發展 

而計算生物學強調應用資訊學技術對生物學領域中的假說 
進行檢驗，並嘗試發展新的理論。



生物資訊學的研究材料和結果就是各種各樣的生物學 
數據，其研究工具是計算機。 

●研究方法： 

3. 對生物學數據的搜索「收集和篩選」 

2. 處理「編輯整理、管理和顯示」 

1. 利用「計算、模擬」 

1.序列比對 5.基因識別 

2.基因重組 6.蛋白質結構預測 

3.基因表達 7.蛋白質反應的預測 

4.建立進化論的模型 

●目前主要的研究方向有：
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1. 序列分析 

1977年噬菌體Φ-X174 
成為第一個被完整測定基因組順序的生物體。 

不同物種間的基因比對能夠→ 
1. 解釋和預測他們蛋白質的功能的相似性 
2. 揭示不同物種間的聯繫 

自此以後，越來越多生物體的DNA序列被人類測定。 

通過對這些序列的分析， 
人們希望獲知其中對應 蛋白質編碼的基因和 基因調控序列。



基因組中並不是所有的核苷酸都構成基因 

所以序列分析的另一個研究課題 

是對 基因組 中的基因和 基因調控序列進行自動識別。 

●在較高等的生物體 
中，DNA序列的大部分 
並沒有明顯的作用。 

●但是，這些所謂的 
「 垃圾DNA」卻 
可能具有未被識別的功能。 

Macvector 

是一套生物資訊和序列分析軟體→



2.基因組註釋 
在 基因組學中， 
對基因和其他生物特徵的標註稱為基因組註釋。 

1995年，Owen White和他的組員 

在1995年完成的人類首次為獨立的生物體「流感嗜血桿菌」測序的工作中 

設計出了第一套基因組註釋軟件系統。 

該系統能夠自動識別基因、轉錄基因和其他生物學特徵， 
並能夠初步的分析它們的功能。 

大多數現今的註釋系統的與之類似， 
但用以分析DNA序列的軟件在不斷在進化。



在尋找基因和致力於發現新蛋白的努力中， 

人們習慣於把新的序列同已知功能的蛋白序列作比對。 

由於這些比對通常都希望能夠推測新蛋白的功能， 
不管它們是雙重比對還是多序列比對， 
都可以回答大量的其它的生物學問題。 

舉例來說， 
面對一堆蒐集的比對序列， 
人們會研究隱含於蛋白之中的系統發生的關係， 
以便於更好地理解蛋白的進化。



人們並不只是著眼於某一個蛋白， 
而是研究一個家族中的相關蛋白， 
看看進化壓力和生物秩序如何結合起來創造 
出新的具有雖然不同但是功能相關的蛋白。 

研究完多序列比對中的高度保守區域， 
我們可以對蛋白質的整個結構進行預測， 
並且猜測這些保守區域對於維持三維結構的重 
要性。



顯然， 
分析一群相關蛋白質時，很有必要了解比對的正確構成。 

發展用於多序列比對的程序是一個很有活力的 
研究領域， 

絕大多數方法都是基於漸進比對 
（progressive alignment）的概念。



不同算法從不同方面解決這一問題， 
但是當比對的序列大大地超過兩個時（雙重比對）， 
對於計算的挑戰就會很難。 

在實際操作中，算法會在計算速度和獲得最佳比對之間尋 
求平衡，常常會接受足夠相近的比對。 

漸進比對的思想依賴於→ 

使用者用作比對的蛋白質序列之間確實存在的生物學上 
或→ 

更準確地說是系統發生學上 的相互關聯。



不管最終使用的是什麼方法， 

使用者都必須審視結果的比對， 

因為再次基礎上作一些手工修改是十分必 
要的，尤其是對保守的區域。



3.計算進化生物學 

進化生物學研究物種的起源和演化。 
引入信息學到進化生物學中，使得研究者能夠： 

未來的研究工作包括重建業已相當複雜的 進化樹。 
計算進化生物學 常常與用遺傳算法的計算機科學相混淆。 
後者受到生物進化原理的啟發， 
發展出一套軟件用於改進配方、算法、集成電路設計等等。



〈一〉通過度量DNA序列的改變研究眾多生物體間的進化關係 
（超越了以前基於身體和生理特徵觀察的研究方法） 

〈二〉通過整個 基因組的比對，研究更為複雜的進化論課題， 

如 基因複制 基因橫向遷移 

〈三〉為種群進化建立復雜的計算模型，預測種群隨時間的演化 

〈四〉保存大量物種的 遺傳信息



4.生物多樣性的度量 

該領域的一個重要前景是為瀕危物種建立基因銀行，即將各物 
種的基因組信息保存下來。 這樣即便在將來這些物種滅絕了， 
人類也可能利用它們的基因組信息重新創造出它們。 

5.蛋白質結構預測 

是生物資訊學的重要應用。蛋白質的氨基酸序列 
可以容易的由它的基因編碼序列獲得。 
在絕大多數情況下，在蛋白質的原生環境中，其 
結構由它的氨基酸序列唯一的決定。 
蛋白質的結構對於理解蛋白質的功能十分重要。 
這些結構信息通常被稱為二級、三級、四級結 
構。 目前尚沒有普遍可行方案實現這些結構的 
準確預測；大多數方案為啟發式的。



6.蛋白質表達分析 

對生物標本進行測量所獲得的數據中，包含有大量生物標本 
內蛋白質的資訊。 生物資訊學被廣泛的應用於這些數據的分 
析。 

對於前者，生物資訊學所面臨的問題與 RNA微陣列數據分析 
中遇到的問題相似 

對於後者，生物信息學將所獲得的大量質譜數據與通過已知 
蛋白質數據庫預測的數據進行比較，並使用複雜的統計學方 
法進一步分析。 

7.生物系統模擬 

系統生物學通過對細胞子系統的計算機模擬，分析這些細胞過程間 
的複雜聯繫，並將分析結果可視化。 例如，人工生命就通過計算機 
模擬簡單的生物形式，以幫助人類了解進化過程。



8.在藥物方面研發應用 

生物資訊學可用於藥物靶標基因的發現和驗證。 

有許多數據庫可用來獲得在不同 
組織在正常／疾病狀態下基因表 
達的差異，通過搜索這些數據 
庫，可以得到候選基因作為藥物 
靶標，特異性地針對某一種疾 
病。 

另外，還可根據蛋白質功能區和三維結構的預測來對 
藥物靶標進行鑑定，以便早期了解所研究蛋白的屬 
性，預測它是否適用於藥物作用。
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