
T¹p chÝ Khoa häc & C«ng nghÖ – Sè 1(41)/N¨m 2007 

 
 
 
 

25

Sö dông m¹ng n¬ron Hopfield dù ®o¸n cÊu tróc thø cÊp  
cña RiboNucleic Acid 

 

§Æng Quang ¸ (ViÖn C«ng nghÖ th«ng tin- ViÖn KH&CN ViÖt Nam)                                                      
N«ng ThÞ Hoa (Khoa C«ng nghÖ th«ng tin, §H Th¸i Nguyªn) 

 

1. Giíi thiÖu 

RNA (RiboNucleic Acid) lµ mét axÝt tham gia vµo qu¸ tr×nh dÞch m# tõ DNA 
(DeoxyriboNucleic Acid) sang Protein. RNA ®−îc cÊu thµnh tõ c¸c ®¬n ph©n tö: AminoAcid, 
Nucleotide vµ Monosaccharide (xem [3]). RNA phôc vô hai môc ®Ých sinh häc: RNA lµ ph−¬ng 
tiÖn chuyÓn th«ng tin tõ DNA vµo c¸c s¶n phÈm cña Protein, RNA ho¹t ®éng nh− mét thµnh 
phÇn cña Ribosom. ViÖc dù ®o¸n cÊu tróc kh«ng gian cña RNA b»ng thùc nghiÖm rÊt tèn kÐm 
c¶ vÒ thêi gian vµ chi phÝ. V× thÕ, trong thêi gian gÇn ®©y ng−êi ta ®# sö dông c¸c c«ng cô to¸n 
häc vµ tin häc vµo môc ®Ých dù ®o¸n cÊu tróc cña RNA còng nh− gi¶i quyÕt nhiÒu bµi to¸n kh¸c 
cña c«ng nghÖ sinh häc. 

Trong bµi b¸o nµy chóng t«i tiÕp cËn bµi to¸n nhê m¹ng n¬ron nh©n t¹o Hopfield [7]. 
M¹ng nµy lµ mét c«ng cô rÊt h÷u hiÖu ®Ó gi¶i quyÕt c¸c bµi to¸n tèi −u hãa vµ tháa m#n rµng 
buéc [1], [2].  Nhê sö dông m¹ng nµy mµ c¸c rµng buéc ®Æt lªn cÊu tróc cña RNA ®# ®−îc xö 
lý. KÕt qu¶ m« pháng trªn m¸y tÝnh cho mét sè thÝ dô ®# chøng tá tÝnh kh¶ thi cña ph−¬ng ph¸p 
dù ®o¸n nhê m¹ng n¬ron.  

 Bài b¸o gåm c¸c néi dung sau: PhÇn 2 m« t¶ bµi to¸n dù ®o¸n cÊu tróc thø cÊp RNA. 
PhÇn 3 tr×nh bµy lêi gi¶i cña bµi to¸n nhê sö dông m¹ng n¬ ron Hopfield. PhÇn 4 lµ kÕt luËn vµ 
h−íng nghiªn cøu tiÕp theo. 

2. Bµi to¸n dù ®o¸n cÊu tróc thø cÊp RNA 

2.1. CÊu tróc cña RNA (xem [3], [7]) 

AxÝt Nucleic chøa th«ng tin vÒ cÊu tróc vµ chøc n¨ng cña mét tæ chøc sèng mµ c¸c 
th«ng tin nµy ®−îc l−u tr÷ vµ di truyÒn cho lÇn sinh s¶n tiÕp theo. Cã hai kiÓu nucleotide 
trong axÝt Nucleic: DNA  vµ  RNA. Khi c¸c nucleotide h×nh thµnh mét chuçi DNA hoÆc 
RNA th× nhãm phosphate cña mét nucleotide t¹o mét liªn kÕt ho¸ häc víi ph©n tö oxygen g¾n víi 
ph©n tö c¸cbon cña nucleotide tiÕp theo. §o¹n xo¾n kÐp ®−îc thiÕt lËp khi hai ®Çu nót DNA hoÆc 
RNA riªng biÖt liªn kÕt víi nhau b»ng c¸c liªn kÕt ho¸ häc yÕu gi÷a c¸c cÆp c¬ së. 

Cã ba lo¹i RNA chÝnh tham gia vµo qu¸ tr×nh dÞch m# sang Protein: mRNA lµ RNA th«ng 
tin, tRNA lµ RNA vËn chuyÓn, rRNA lµ RNA risbosome.  

RNA lµ mét axit nucleic ®−îc cÊu t¹o tõ c¸c chuçi nucleotide. Mçi nucleotide cña RNA 
gåm Phosphate, ®−êng Pentoseribose vµ mét trong bèn c¬ së Adenine (A), Guanine (G), 
Cytosine (C), Uracil (U). CÊu tróc RNA quy ®Þnh c¸c cÆp c¬ së ghÐp ®«i víi nhau gåm : C – G 
vµ U – A.  

H×nh 1 biÓu diÔn cÊu tróc kh«ng gian cña c¬ së Adenine vµ H×nh 2 biÓu diÔn cÊu tróc 
kh«ng gian cña c¬ së Uracil  
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H×nh 1 H×nh 2 

H×nh 3 biÓu diÔn cÊu tróc kh«ng gian cña c¬ së Guanine vµ H×nh 4 biÓu diÔn cÊu tróc 
kh«ng gian cña c¬ së Cytosine 

 

 

 

 

 

 

H×nh 3 H×nh 4 

2.2. Ph¸t biÓu bµi to¸n 

*Bµi to¸n 

Cho mét ®¹i ph©n tö RNA gåm mét d#y c¸c c¬ së A, G, U, C. T×m mét cÊu tróc RNA cã 
sè cÆp c¬ së ghÐp ®«i lín nhÊt (cÊu tróc bÒn v÷ng nhÊt). 

*C¸ch biÓu diÔn 

BiÓu diÔn mét ph©n tö RNA b»ng d#y S gåm S1,S2,...,Sn víi Si  lµ mét trong bèn c¬ së: A, 
G, U, C. Khi ®ã  cÊu tróc thø cÊp P cña S ®−îc biÓu diÔn bëi mét  ma trËn tam gi¸c trªn bªn ph¶i 
B cÊp n víi. 

Bij=1 nÕu  c¬ së ë vÞ trÝ i vµ vÞ trÝ j ghÐp ®«i (víi i<j) 

Bij=0 nÕu c¬ së ë vÞ trÝ i vµ vÞ trÝ j kh«ng ghÐp ®«i 

* C¸c rµng buéc chÆt cña cÊu tróc thø cÊp RNA (xem [6])  

1. NÕu P chøa cÆp i.j th× Si vµ Sj lµ G & C hoÆc A & U hoÆc C & G hoÆc U & A.                
2. Kh«ng cã sù xÕp chång c¸c cÆp: NÕu P chøa cÆp i.j th× kh«ng chøa i.k nÕu k ≠ j vµ  

kh«ng chøa  cÆp k.j nÕu k ≠ i. 
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3. §èi víi ∀i, cÆp i.i kh«ng n»m trong P. 
4. §iÒu kiÖn kh«ng ®−îc phÐp x¶y ra:NÕu h < i < j < k th× P kh«ng chøa cÆp h.j vµ cÆp i.k. 
5. Kh«ng cho phÐp cã c¸c lÆp ®ét ngét: NÕu P chøa i.j th× c¬ së i vµ c¬ së j n»m c¸ch xa 

nhau Ýt nhÊt hai c¬ së. 
* C¸c cÊu tróc con cña RNA 

Mét cÊu tróc thø cÊp P cña ®o¹n S gåm s¸u cÊu tróc con lµ : lÆp kÑp tãc, lÆp trong, lÆp 
phøc, chç ph×nh, ®o¹n ng¨n xÕp vµ vïng th¾t nót.  

1. NÕu P chøa cÆp i.j, (i + 1).(j - 1), …, (i + h).(j - h)  th× P chøa ®o¹n ng¨n xÕp. (Hai 
hoÆc nhiÒu cÆp ghÐp ®«i liªn tiÕp gäi lµ ®o¹n ng¨n xÕp) (H×nh 5). 

 

H×nh 5 
 

H×nh 6 

2. NÕu P chøa cÆp i.j nh−ng kh«ng cã phÇn tö bao quanh i + 1…j - 1 nµo ghÐp ®«i th× h×nh 
thµnh mét lÆp kÑp tãc (H×nh 6). 

3.  i + 1 < p < q < j - 1 vµ P chøa cÆp i.j vµ cÆp p.q nh−ng c¸c phÇn tö gi÷a i vµ p kh«ng 
ghÐp ®«i vµ c¸c phÇn tö gi÷a q vµ j kh«ng ghÐp ®«i th× 2 vïng kh«ng ghÐp ®«i h×nh thµnh mét 
lÆp trong (H×nh 7). 

 

H×nh 7 
 

H×nh 8 

4. NÕu P chøa  cÆp i.j vµ (i + 1).q vµ cã vµi phÇn tö kh«ng ghÐp ®«i gi÷a j vµ q ( hoÆc P 
chøa i.j vµ p.(j - 1) vµ cã c¸c phÇn tö kh«ng ghÐp ®«i gi÷a i vµ p) th× nh÷ng phÇn tö kh«ng ghÐp 
®«i h×nh thµnh mét chç ph×nh (H×nh 8). 

5. NÕu P chøa cÆp i.j vµ i.j bao quanh hai hoÆc nhiÒu h¬n c¸c cÆp p.q, r.s… mµ i.j kh«ng 
bao quanh mçi nhãm riªng th× mét lÆp phøc ®−îc h×nh thµnh (H×nh 9). 
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H×nh 9 

 

H×nh 10 

6. Cho r lµ mét d#y con c¸c phÇn tö trong d#y c¬ së RNA. NÕu r kh«ng ghÐp ®«i vµ kh«ng 
cã cÆp nµo trong P bao quanh r th× r lµ mét vïng th¾t nót ®¬n (H×nh 10). 

3. Gi¶i bµi to¸n b»ng m¹ng n¬ron Hopfield 

3.1. §å thÞ trßn [7] 

CÊu tróc thø cÊp RNA ®−îc ¸nh x¹ vµo m¹ng n¬ron th«ng qua lý thuyÕt to¸n häc cña ®å 
thÞ trßn vµ ®å thÞ c¹nh liÒn kÒ.  

XÐt mét d#y RNA S : S1S2. . . Sn trong ®ã Si lµ mét trong c¸c c¬ së A, C, G, U. Mét cÊu tróc thø 
cÊp cña d#y S cã thÓ biÓu diÔn bëi mét ®å thÞ trßn G víi n nót. Cã n ®iÓm trªn vßng trßn vµ c¹nh (i,j) 
øng víi cÆp c¬ së (i,j) ghÐp ®«i. C¸c c¹nh giao nhau øng víi c¸c th¾t nót.  

X©y dùng ®å thÞ G’ víi sè nót b»ng sè c¹nh trong G vµ mçi c¹nh (x’, y’) trong G’ biÓu 
diÔn cho mçi cÆp x=(i,j), y=(k,l) trong G c¾t nhau. G’ lµ ®å thÞ c¹nh liÒn kÒ cho G. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
C¸c ®iÒu kiÖn trong ®å thÞ trßn øng víi c¸c rµng buéc chÆt cña cÊu tróc RNA 

- §iÒu kiÖn t¹o ra hai c¹nh x vµ y  c¾t nhau (t¹o ra mét th¾t nót)  

head(x) < head(y) < tail(x) < tail(y) 

head(y) < head(x) < tail(y) < tail(x) 

- §iÒu kiÖn mét c¬ së n»m trong 2 cÆp ghÐp ®«i 

 tail(x)=tail(y), head(x)=head(y) 

   tail(x)=head(y), head(x)=tail(y) 

1 i k j l n 

D#y RNA ®−îc th¼ng ho¸ víi th¾t nót (i, j, k, l) 
i 

jl 

k

y x 

C¹nh x cã Head=i,  Tail=j 
C¹nh y cã Head=k, Tail=l 

G x’ 

y’ 

C¹nh(x’, y’) 

G’ 
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- §iÒu kiÖn cÆp c¬ së ghÐp ®«i lµ mét lÆp kÑp tãc 

| head(x)-tail(x) | >=2. 

Do ®ã viÖc dù ®o¸n cÊu tróc thø cÊp RNA gièng víi vÊn ®Ò t×m tËp ®éc lËp lín nhÊt cña 
®å thÞ c¹nh liÒn kÒ G’ cña ®å thÞ trßn G biÓu diÔn d#y S. 

ViÖc t×m tËp ®éc lËp lín nhÊt t−¬ng øng víi viÖc t×m ra tËp lín nhÊt c¸c cÆp c¬ së ghÐp ®«i 
mµ kh«ng cã hai c¹nh c¾t nhau. 

3.2. ThiÕt kÕ m¹ng n¬ron Hopfield 

Cho mét d#y S gåm n c¬ së, x©y dùng m¹ng n¬ron Hopfield mét líp gåm n(n-1)/2 n¬ron 
nh− sau: mçi n¬ron biÓu diÔn mét phÇn tö cña phÇn trªn bªn ph¶i cña ma trËn cÊp n. ChØ sè i vµ 
j ®Ó biÓu diÔn n¬ron ij trong m¹ng víi i=1, ..., n-1, j=2,..,n.  Ký hiÖu Vij lµ th«ng tin ra, Uij lµ 
th«ng tin vµo cña n¬ron ij. 

N¨ng l−îng E cña m¹ng ®−îc x¸c ®Þnh nh− sau: 
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trong ®ã: 

- A1, A2, B1, B2,C lµ c¸c tham sè m¹ng 

- Hµm b(x,y)=1 nÕu x-y lµ cÆp A-U hoÆc G-C, ng−îc l¹i b(x,y)=0 

- Hµm g(x,y,z)=1 nÕu x>y>z, ng−îc l¹i g(x,y,z)=0 

- Hµm f(x,y)=2 nÕu x-y lµ G-C, f(x,y)=1 nÕu x-y lµ A-U  cßn l¹i f(x,y)=0 

- Hµm p(x,y,z)=1 nÕu |x-y|<3, ng−îc l¹i g(x,y,z)=0 

Tõ hÖ thøc 
ij

ij

V

E

dt

dU

∂
∂−=  ta x¸c ®Þnh ®−îc ph−¬ng tr×nh ®éng häc cña n¬ron ij :  
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§Ó tr¸nh hiÖn t−îng m¹ng bÞ r¬i vµo cùc tiÓu ®Þa ph−¬ng ta bæ sung thªm mét sè h¹ng 
leo ®åi h(x) (h(x)=1 nÕu x=0 ng−îc l¹i h(x)=1 ) vµo ph−¬ng tr×nh ®éng häc cña n¬ron. Khi ®ã 
ph−¬ng tr×nh ®éng cña n¬-ron ij cã d¹ng:  
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víi D lµ tham sè m¹ng. §èi víi m¹ng ®# ®−îc x©y dùng ta sÏ sö dông hµm kÝch ho¹t 
McCuloch-Pitts víi ng−ìng b»ng 0.  

* T×m tr¹ng th¸i æn ®Þnh cña m¹ng 

§Ó t×m tr¹ng th¸i æn ®Þnh cña m¹ng øng víi lêi gi¶i cña bµi to¸n ta gi¶i ph−¬ng tr×nh ®éng 
häc b»ng ph−¬ng ph¸p Euler vµ x¸c ®Þnh ®Çu ra Vij cña mçi n¬ron t¹i mçi b−íc thêi gian nhê 
hµm kÝch ho¹t McCuloch-Pitts, tøc lµ Vij=1 nÕu Uij>0, ng−îc l¹i Vij=0. Gi¸ trÞ  ban ®Çu Uij(0) 
®−îc khëi t¹o mét c¸ch ngÉu nhiªn vµ cho m¹ng ho¹t ®éng ®Õn khi ®¹t tr¹ng th¸i æn ®Þnh, tøc lµ 
khi ∆Uij=0. 

3.3. Mét sè ®ãng gãp vµ kÕt qu¶ thu ®−îc.   

Chóng t«i ®# thö nghiÖm ®Ó t×m ra bé tham sè m¹ng tèt cho bµi to¸n vµ gi¸ trÞ khëi t¹o 
ban ®Çu Uij(0) thÝch hîp ®Ó kÕt qu¶ thu ®−îc sau khi m¹ng ho¹t ®éng vµ xö lý phï hîp víi cÊu 
tróc thùc tÕ. 

Chóng t«i ®# viÕt mét ch−¬ng tr×nh thö nghiÖm cho bµi to¸n vµ tèc ®é thu ®−îc nhanh h¬n 
víi c¸c thö nghiÖm cña Take Fuij do sè lÇn lÆp m¹ng chØ cßn 100 lÇn vµ ph¹m vi dù ®o¸n réng 
h¬n c¸c thö nghiÖm cña Take Fuij do cã thÓ dù ®o¸n cho nhiÒu ®o¹n RNA cã cÊu tróc c¬ së 
kh¸c nhau nh−ng kÕt qu¶ vÉn kh¸ chÝnh x¸c. 

3.4. Mét sè kÕt qu¶ m« pháng 

Qua nhiÒu thö nghiÖm chóng t«i ®# t×m ra mét bé tham sè m¹ng A1=1, A2=1,  B1=0.01, 
B2=0.01, C= 1, D=0.1 ®¶m b¶o ch−¬ng tr×nh cho kÕt qu¶ nhanh vµ kh¸ chÝnh x¸c. Tuy nhiªn, ®Ó 
ch¾c ch¾n r»ng cÊu tróc t×m ®−îc lµ hîp lý, sau khi m¹ng ngõng ho¹t ®éng sau mét thêi gian 
cho tr−íc chóng t«i thùc hiÖn mét sè kiÓm tra trong ch−¬ng tr×nh ®Ó lo¹i bá mét sè rÊt Ýt c¸c 
c¹nh tháa m#n c¸c rµng buéc.  

Nguyªn t¾c thùc hiÖn lo¹i bá c¹nh lµ: 

- §èi víi 2 c¹nh c¾t nhau: KiÓm tra 2 c¹nh ®ã cã liªn quan ®Õn ®o¹n ng¨n xÕp vµ chän c¾t bá mét 
c¹nh sao cho kh«ng lµm ph¸ huû cÊu tróc cña ®o¹n ng¨n xÕp vµ sè c¹nh hîp lÖ cßn l¹i lµ nhiÒu nhÊt. 

- §èi víi mét lÆp kÑp tãc: nÕu 2 c¬ së nèi nhau t¹o thµnh lÆp kÑp tãc kh«ng c¸ch nhau Ýt 
nhÊt 2 c¬ së th× tiÕn hµnh c¾t bá c¹nh nèi 2 c¬ së ®ã. 

Tr¹ng th¸i ban ®Çu cña m¹ng ®−îc khëi t¹o b»ng hµm ngÉu nhiªn Rnd(20)-10 hoÆc 
Rnd(10) tuú vµo d#y RNA thö nghiÖm. 

M« h×nh ®# cho kÕt qu¶ tèt víi mét sè ®o¹n RNA cã ®é dµi tõ 5-30 c¬ së. Thêi gian ch¹y 
ch−¬ng tr×nh cã thÓ chÊp nhËn ®−îc, kho¶ng 3-20 gi©y.  

D−íi ®©y lµ kÕt qu¶ cña mét sè thö nghiÖm. 

Thö nghiÖm 1:  D#y c¬ së: GGAAUUACCUAUUCC. 
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KÕt qu¶ gièng víi thö nghiÖm cña Takefuji [7]. 

 

Thö nghiÖm 2: D#y c¬ së: AAAGAaCUUUU 

KÕt qu¶ gièng víi thö nghiÖm cña Zuker [8]. 

 

Thö nghiÖm 3: D#y c¬ së: AAACCUAUCGGUUUUU 

KÕt qu¶ gièng víi thö nghiÖm cña Zuker [8]. 

 
Thö nghiÖm 4: D#y c¬ së  CCCCUUUACUUGAGGGAAAUCAAGC 

Cho kÕt qu¶ gièng víi thö nghiÖm cña S.Deogun [5]. 

 
4. KÕt luËn vµ h−íng ph¸t triÓn  

Trong bµi b¸o nµy chóng t«i ®# sö dông m¹ng n¬ron Hopfield ®Ó gi¶i quyÕt bµi to¸n dù 
®o¸n cÊu tróc thø cÊp RNA. Chóng t«i ®# nghiªn cøu t×m ra bé gi¸ trÞ tèt cho c¸c tham sè m¹ng, 
c¸ch khëi t¹o gi¸ trÞ ban ®Çu thÝch hîp cho m¹ng vµ c¸ch c¾t tØa mét sè ghÐp ®«i kh«ng hîp lÖ ®Ó 
qu¸ tr×nh dù ®o¸n cÊu tróc RNA ®−îc tèt h¬n, nhanh h¬n, chÝnh x¸c h¬n. 
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§Ó n©ng cao hiÖu qu¶ cña m¹ng n¬ ron trong viÖc dù ®o¸n cÊu tróc RNA chóng t«i dù 
kiÕn sÏ ph¸t triÓn tiÕp c¸c vÊn ®Ò sau: 

  - ThiÕt kÕ thªm mét thuËt to¸n huÊn luyÖn c¸c tham sè m¹ng.  
  - C¶i tiÕn thµnh m« h×nh m¹ng n¬ron Hopfield nhiÒu líp. 
  - Thùc hiÖn chuyÓn tr¹ng th¸i ngÉu nhiªn ®Ó tr¸nh r¬i vµo cùc tiÓu ®Þa ph−¬ng � 

Tãm t¾t 

VÊn ®Ò dù ®o¸n cÊu tróc thø cÊp RNA lµ mét vÊn ®Ò quan träng trong sinh häc ph©n tö. 
CÊu tróc thø cÊp cã thÓ ®−îc x¸c ®Þnh trùc tiÕp bëi viÖc ph©n r# tia X nh−ng ®ã lµ ph−¬ng ph¸p 
khã kh¨n, chËm vµ tèn kÐm. V× vËy nhiÒu m« h×nh to¸n häc gÇn ®©y cho viÖc dù ®o¸n ®# ®−îc 
ph¸t triÓn vµ m« pháng trªn m¸y tÝnh. Trong bµi nµy chóng t«i sö dông c¸ch tiÕp cËn m¹ng 
n¬ron, cã tªn lµ m¹ng n¬ron Hopfiled ®Ó xö lý tÊt c¶ c¸c rµng buéc cña cÊu tróc thø cÊp RNA 
ph¶i tho¶ m#n. Mét ch−¬ng tr×nh trªn m¸y tÝnh ®# ®−îc viÕt ®Ó m« pháng vÊn ®Ò trªn. Mét sè 
thö nghiÖm ®−îc thùc hiÖn vµ tÊt c¶ chóng ®Òu thÓ hiÖn tÝnh hiÖu qu¶ cña m¹ng n¬ron. 

Summary 

Using  Hopfield neural network  for  RNA secondary structure prediction 

The RNA (RiboNucleic Acid) secondary structure prediction problem is a critical one in 
molecular biology. Secondary structure can be determined directly by x-ray diffraction, but this 
is difficult, slow, and expensive. Therefore, recently several mathematical models for prediction 
have been developed and simulated on computers. In this paper we use neural network 
approach, namely, Hopffield network for treating all constraints that RNA secondary structure 
must satisfy. A computer program for simulating the problem is written. Some experiments are 
performed and all they demonstrate the effectiveness of the neural network.  
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