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摘要    蛋白质组是继人类基因组计划完成之后又一新兴的生命科学研究对象,
蛋白质组学研究细胞或组织内所有表达的蛋白质. 生物质谱技术已为蛋白质组
学研究产生了大规模的质谱数据; 而如何从这些数据中提取和发现有关蛋白质
组的重要生物学知识为计算蛋白质组学的研究提出了重大需求, 如蛋白质鉴定、
翻译后修饰、定量分析, 以及疾病模式的发现等. 本文研究了如何应用计算技术
来解决蛋白质组学研究中质谱信息处理的这几个关键问题.  

关键词    计算蛋白质组学  质谱技术  蛋白质鉴定  算法  生物信息学 

自 20世纪 90年代人类基因组计划(human genome project, HGP)的正式实施
以来, 人们对基因组序列信息的计算分析方法研究成为生物信息学最集中的研
究内容之一; 而随着 HGP 于 2003 年被宣布完成之后, 对蛋白质组的全面研究将
逐渐成为 21世纪前期的另一项重要任务.  

蛋白质组学(proteomics)是研究细胞或组织内所有表达的蛋白质的一门新兴
学科; 计算蛋白质组学(computational proteomics)则是研究如何应用计算技术来
解决蛋白质组学中关键的生物学问题, 如蛋白质鉴定、结构预测、功能分类、亚
细胞定位、翻译后修饰分析、相互作用网络、定量分析、疾病诊断与药物设计等, 
它已成为计算生物学, 或生物信息学的一个主要分支[1]. 特别是最近几年, 蛋白
质组学的逐渐兴起, 以及计算机硬件、信息处理技术、网络技术的快速发展为计
算蛋白质组学研究的广泛开展提供了成熟的条件, 计算蛋白质组学在当代生命
科学的研究中正发挥着越来越重要的作用. 计算蛋白质组学是采用计算的手段
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来解决蛋白质组学中的生物学问题, 因而需要对要解决的生物学问题的背景和
相关的计算技术皆有充分深入的认识, 这体现了至少计算与生物两个发展最活
跃学科的交叉与融合 1). 本文的研究对象锁定在计算蛋白质组学中的质谱数据.  

利用蛋白质的质谱数据可以实现蛋白质的身份鉴定、翻译后修饰分析、寻找

生物标记物与疾病的早期诊断等应用 , 在蛋白质组学中 , 以质谱技术 (mass 
spectrometry, MS)为核心的研究工作最近几年逐渐受到重视, 特别是获得 2002年
诺贝尔化学奖的MALDI和ESI软电离技术的发明使得生物质谱的发展与推广使
用尤为迅速. 基于质谱技术的计算蛋白质组学主要研究如何分析和利用各种类
型的质谱数据来发现与蛋白质相关的生物学知识, 包括蛋白质的身份鉴定、氨基
酸序列信息分析、翻译后修饰分析、定量化信息提取、生物标记物发现与疾病诊

断建模等过程中所涉及到的统计分析、数据挖掘、数据前后处理算法等与计算相

关的问题[2~5].  
本文首先在第 1部分简介质谱数据的相关背景; 然后在第 2和 3部分分别介

绍两个研究成果——利用串联质谱鉴定蛋白质的新算法 KSDP和软件系统 pFind, 
以及利用串联质谱中的同位素模式预测离子分子式的新方法; 第 4部分介绍基于
质谱技术的计算蛋白质组学的两个最新发展方向——“定量蛋白质组学”和“疾病
蛋白质组学”的研究内容与动向; 第 5 部分是对全文的总结和对学科发展趋势的
展望.  

1  质谱数据的相关背景 

分子生物学知识告诉我们 DNA 是生命遗传信息的载体; 蛋白质则是生命功
能的执行者, 其基本组成单位是 20 种氨基酸, 氨基酸经化学键首尾相接成线性
长链构成蛋白质. 蛋白质的一级结构(primary structure)指的就是构成蛋白质的氨
基酸长链的序列信息, 如图 1所示, 每个字母代表一种氨基酸.  

 
图 1  蛋白质的一级结构示意图 

 

蛋白质的一级结构信息对于结构预测和认识蛋白质的功能, 同源性检测和
分析进化关系等都具有重要的作用, 因此, 通过生化实验和计算分析获取蛋白质
的序列信息是关键性的基础问题. 传统的 Edman 降解技术获得氨基酸序列信息
                       

1) 孙瑞祥. 信息处理技术在蛋白质鉴定中的应用研究. 中国科学院研究生院博士后出站报告, 2004年 7月 
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只能逐个获取, 效率太低, 因而不能适应当今高通量实验的需求; 质谱技术为快
速准确地获取蛋白质的一级结构信息提供了新的检测技术手段: 首先通过质谱
仪(mass spectrometer)测量蛋白质样品的质量信息(更严格地说, 应该是质量与电
荷的比值), 获得样本的质谱信息; 然后据此进行计算分析和推理, 来获得蛋白质
的一级结构信息, 该过程即通常所说的蛋白质鉴定(protein identification). 

简单地说, 质谱仪是使大量分子带上电荷(离子), 并根据不同离子的质量与电
荷比的差异而导致它们在电场或磁场中运动轨迹的不同而对这些离子进行分离, 进
而测量这些离子的质荷比与强度, 并记录下来获得质谱数据的一种仪器. 它由离子
源(ion source)、质量分析器(mass analyzer)和检测器(detector)三大部分串联而成. 对于
蛋白质, 由于其分子量很大, 并且存在多种蛋白质的分子量非常接近的情况, 所以
通过质谱仪直接测量全段蛋白质的质量并不能实现可靠的蛋白质鉴定, 一般是先通
过酶切的方式将分离出的蛋白质切成小的片段, 称为肽或肽段, 然后再测量这些肽
段的质量, 形成的质谱称之为肽质量指纹谱(peptide mass fingerprinting, PMF); 根据
需要, 还常将某个肽离子经过诱导碰撞碎裂(collision-induced dissociation, CID), 碎
裂成为更小的碎片离子, 测量这些碎片离子的质荷比和强度, 获得二级或串联质谱
(MS/MS,或Tandem MS). 本文主要研究从MS/MS数据出发, 如何设计新的蛋白质鉴
定算法(第 2部分将重点介绍作者的工作).  

MS/MS 质谱数据中包含着丰富的信息, 要想利用好这些信息必须首先掌握
质谱数据的基本特点. 下面以一个典型的 MS/MS谱图为例进行说明, 如图 2所  

 
图 2  一个 MS/MS谱图示例 
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示, 横轴是离子的质量与电荷的比值, 即质荷比 m/z; 纵轴是对应离子的相对强
度, 表示检测到的离子信号的相对强弱. 该谱图是由 14 个氨基酸组成的序列
EGVNDNEEGFFSAR 的肽段离子经 CID 碎裂产生的, 母离子(肽离子)的质量为
1570.6 u. 

在肽链的 CID 断裂过程中, 通常三种不同类型的肽键断裂方式可以产生六
种类型的碎片离子, 即 N端的 a, b, c型离子与 C端的 x, y, z型离子. 每种断裂类
型分别生成互补的两种离子, 如 a-x,b-y,c-z, 如图 3和图 4所示. 图中离子类型符
号右下标的数字表示该离子所含有的氨基酸残基数目. 另外, 断裂后的离子还可
能丢失一个中性的水分子或氨分子. 同时, 其他更复杂的断裂产生的离子, 如侧
链断裂等, 以及由于污染物而产生的离子, 电子信号噪声等都会被检测出来, 出
现在图 2所示的 MS/MS谱图中. 图 2中已标注出了 b和 y类型离子峰,而对于实
验质谱, 谱峰类型是未知的.  

 

图 3  肽链断裂点与离子类型示意图 

 
图 4  六种碎片离子类型的化学结构 

2  蛋白质鉴定的新算法 KSDP与软件系统 pFind 

利用串联质谱鉴定蛋白质通常有三种方法:  
1) 查询蛋白质序列数据库. 这是目前鉴定蛋白质最常用的方法.  
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2) 从头测序(de novo peptide sequencing). 针对数据库里没有的新蛋白或发
生翻译后修饰等情况的蛋白质, 不依赖数据库而直接利用质量较好的串联质谱
推理获得序列信息.  

3) 首先用从头测序方法获得高可信度的序列片段(tag), 然后利用这些片段
辅助查询蛋白质数据库, 是前两种方法的结合.  

由于利用实验串联质谱直接查询蛋白质序列数据库的蛋白质鉴定方法使用

得最普遍, 所以本文如下工作主要是针对第一种方法而提出来的, 对于后两种方
法的研究也是质谱信息处理领域中非常重要的内容.  

2.1  蛋白质鉴定的新算法KSDP[6]

用串联质谱查询数据库鉴定蛋白质的核心部分是实验串联质谱与理论串联

质谱的匹配打分算法. 理论串联质谱是通过对数据库中的蛋白质序列做模拟酶
解, 然后从酶解产生的肽序列预测生成的,当前使用的理论串联质谱预测模型还
是非常简单的. 常用鉴定软件中使用的匹配打分算法有SEQUEST软件的互相关
(cross correlation)分析[7]和Mascot软件的基于概率的打分算法[8]等. 这些算法在蛋
白质鉴定问题上还没有达到满意的程度. 例如, 鉴定的假阳性仍然较高, 可有效
利用的质谱数量也仅占实验质谱的 10％左右, 因此需要研究新的更有效的匹配
打分算法.  

本文作者在对该问题的深入研究和对大量质谱的观测、统计分析, 以及与质
谱实验人员的广泛交流的基础上, 发现在匹配打分算法设计过程中, 如何考虑相
关离子的匹配程度是一个重要因素, 特别是后来的实验结果发现连续离子匹配
的打分策略对鉴定结果具有重要的影响. 所谓相关离子是指质谱中肽碎裂产生
的部分离子之间并不彼此独立, 而是具有一定的关联性, 如连续离子是指断裂位
点相邻的同类型离子, 它们倾向于在质谱中同时出现. 从这点出发, 作者提出了
一种全新的利用离子相关性的匹配打分策略, 并设计实现了相应的算法, 称为核
谱向量点积(kernel spectrum dot product, KSDP). 它是对普通打分算法谱向量点
积(SDP)的扩展, 借助机器学习领域中的核函数技术, 巧妙利用连续离子匹配信
息进行匹配打分算法. 其直观思想是如果连续匹配的离子峰越多, 则鉴定的可靠
性会相应的越高 . 通过使用核函数技术 , 避免了穷举所有可能相关离子组合 .  
图 5是 KSDP算法思想的简单示意图, 图 5(b)与(c)中虽然都是 6个 y离子实现了
与实验质谱的匹配, 但它们在鉴定结果的可信度上有显著差异, 连续匹配的(b)情
况其可靠度更高, KSDP算法正是利用了这一点而提高了鉴定的可靠度.  

基于径向基核函数的KSDP算法与SEQUEST, Sonar MS/MS[9]算法的比较实

验结果如表 1 所示, 表中分别对 230个和 1323 个串联质谱进行搜索数据库鉴定, 
从假阳性鉴定结果的数量上可看出, KSDP算法具有较高的优越性, 分析其主要 
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图 5  KSDP算法的核心思想 

(a) 实验质谱示意图; (b) 6个连续 y离子匹配; (c) 6个非连续 y离子匹配 
 

表 1  KSDP算法与其他算法的比较实验结果 
假阳性数 

数据集 质谱数量 
KSDP SEQUEST Sonar MS/MS 

A-1,2 230 10 16 46 
A 1323 40 66 −a) 

a) 由于 Sonar MS/MS软件没有提供批处理功能, 所以无法对所有 1323个质谱逐一进行实验 
 

原因是连续性匹配在打分函数中被加以强调, 符合实际的匹配情况, 详细内容请
参考文献[6].  

2.2  蛋白质鉴定的新软件pFind系统[10]

以本文作者提出的上述KSDP新算法为基础, 作者设计了利用串联质谱通过
查询数据库鉴定蛋白质的新软件系统 pFind, 该系统的主要结构如图 6 所示, 并
且提供了网络计算平台( http://pfind.jdl.ac.cn ), 如图 7所示, pFind是我国第一个
具有自主知识产权的蛋白质鉴定网络计算综合系统, 目前已经提供对国内外的
服务, 并正在研发新的 2.0 版本, 以进一步提升 pFind 的综合性能. 而要提高 

 
图 6  pFind系统的主要结构图 



228 中国科学 E辑 信息科学 第 36卷 

 

 

SCIENCE IN CHINA Ser. E Information Sciences 

 
图 7  pFind鉴定系统的网络计算综合平台 

 

pFind 的性能, 必须对质谱的特性进行进一步的挖掘, 下一部分将介绍我们在质
谱同位素模式信息的发现与应用问题上的研究. 

3  质谱中同位素模式的计算与应用[11]

由于质谱实验过程中多种因素的影响, 质谱中存在着大量的物理噪声、化学
噪声, 不规则碎裂的离子谱峰, 部分离子谱峰缺失, 谱峰重叠等复杂现象, 这导
致直接在原始质谱数据上识别肽序列存在着很多的干扰. 我们通过对大量串联
质谱图的观察和研究分析, 发现其中的同位素峰具有稳定的模式可以加以利用. 
众所周知, 多肽主要是由 C,H,N,O,S,P 元素组成, 它们在天然情况下存在着稳定
的同位素, 不同元素组成的肽, 存在着不同的同位素分布, 我们称之为同位素模
式, 如图 8. 这些同位素模式可以帮助判断是否存在谱峰重叠现象. 有效的多肽
碎片离子会存在一系列有规律的同位素, 噪声则不然. 因此首先可以应用同位素
模式来识别质谱中的有效峰和噪音. 

根据质谱中的同位素模式信息, 作者提出了一种利用同位素模式来预测离
子分子式的新算法FFP(fragment formula prediction)[11]. 根据C,H,N,O,S,P元素的
天然稳定分布, 可以计算出一个分子式的理论同位素模式, 与实验谱中的模式距
离最小的分子式认为是正确的, 加上对一个有效分子式的线性约束, 可将分子式
预测问题建模为一个二次规划问题. 通过求解该问题, 同时结合数据库中的统计
规则, 可以高精度确定Q-TOF型质谱 500 u以下谱峰所对应的离子分子式.  

在 50组Q-TOF 数据上的验证结果如图 9, 对(0~300 u)范围内的离子分子式,
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预测首选正确率为 83%, 5选正确率为 97%; 在(300~500 u)内 5选正确率为 95%, 
详细结果参考文献[11]. 目前正在研究如何将预测的分子式同蛋白质的鉴定, 从
头测序等结合起来.   

 
图 8  四个同位素模式 

 
图 9  FFP分子式预测的正确率 

4  基于质谱技术的定量蛋白质组学与疾病蛋白质组学 

前面介绍的蛋白质鉴定问题只是从定性上研究样品中存在哪些蛋白质, 而
仅知道是哪些蛋白质还远远不够, 特别是对于疾病的研究, 需要知道对于某种疾
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病,哪些特异蛋白质的表达量与正常人相比发生了显著的变化, 如减少或增加,这
对于疾病的诊断与治疗具有特别重要的意义. 因此, 不仅需要定性上研究蛋白质, 
而且需要从定量上研究蛋白质的表达量变化信息. 定量蛋白质组学(quantitative 
proteomics)已经成为当前蛋白质鉴定基础上的另一个重要问题. 同时, 利用质谱
技术如何发现某些重大疾病, 如癌症的生物标记物和实现疾病的早期诊断是疾
病蛋白质组学(disease proteomics)的研究内容, 定量蛋白质组学与疾病蛋白质组
学具有一定的联系, 前者可以为后者提供更多的信息. 下面分别介绍一下它们的
研究内容.  

4.1  定量蛋白质组学 

定量蛋白质组学是从定量的角度研究蛋白质组, 通过定量蛋白质组学的技
术和方法, 可以实现大规模鉴定蛋白质和评估蛋白质的表达水平高低, 进一步认
识细胞和分子机制, 提供疾病和药物治疗的新的生物标记物[13]. 目前主要集中在
相对量化信息的获取研究上, 包括实验手段和计算手段两个方面.  

定量蛋白质组学主要有两种方法:  
一 种 是 通 过 无 标 记 的 蛋 白 质 二 维 凝 胶 电 泳 (two dimensional gel 

electrophoresis, 2DE). 首先对蛋白质混合物进行分离, 然后通过比较不同凝胶上
的表示同一个蛋白质的点的着色强度来得到其定量信息. 最后对选出的蛋白质
点经过胶切、蛋白酶水解和质谱检测进行鉴定分析.  

另一种是近几年发展起来的通过标记物实现量化信息的获取, 基于蛋白质
的同位素标签[12]和自动化的串联质谱检测分析方法. 在这种方法中, 通过代谢标
记、酶反应或化学反应, 用不同的同位素标签标记存在于不同样品中的蛋白质, 
然后将不同标记的样品混合在一起, 同时进行处理分析. 在本方法具体实施时, 
该混合的差异标记样品经过酶解 , 得到的肽混合物再经过液相色谱 (liquid 
chromatography, LC)和串联质谱分析. 这样, 蛋白质的定性鉴定与定量分析是通
过其对应的肽的鉴定与定量完成的.  

定量蛋白质组学目前的困难主要在于: ① 源于同一个蛋白质的多个肽可能
被鉴定出来, 而它们的量化信息不一致. ② 同一个肽可能以不同的同位素身份
或带电荷状态被多次鉴定出来. ③ 某个肽可能是错误鉴定的或翻译后修饰的. 
④ 肽信号的数据质量, 即信噪比(signal-to-noise ratio, S/N)有时较低. 所以, 人们
要想可靠且自动地评价蛋白质的量化结果, 必须得有高级的数据处理方法来综
合考虑所有这些复杂的影响因素.  

总之, 在蛋白质组学研究中, 定量蛋白质组学仍处在刚起步阶段, 许多实验
材料、分析仪器、实验方法以及相应的数据分析系统都还处在不断完善、发展之

中, 因此, 对计算方法, 工具的开发也提出了新的要求, 针对具体的实验方法, 
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具有高准确度和高速度的自动化蛋白质量化分析软件, 是当前高通量定量蛋白
质组学的主要瓶颈.  

4.2  疾病蛋白质组学 

疾病蛋白质组学主要研究寻找各种疾病的特异性标志蛋白质, 进而应用于临
床诊断和药物开发等, 因此也常称为临床蛋白质组学(clinical proteomics). 2005年 7
月 25 日在长春召开的中国蛋白质组学第三届大会(http://www.bioon.com/biology/ 
advance/cancer/200508/149930.html)和 2005 年 8 月 28 日在德国慕尼黑召开的
HUPO(The human proteome organization)第四届世界大会上(http://www.hupo2005. 
com/), 疾病蛋白质组学都成为了一个特别引人注目的专题, 特别是肿瘤蛋白质
标记物成为报告的热点之一.  

很多学者认为, 多数疾病在症状明显出现之前就已经在蛋白质的种类和数
量上发生了一些变化, 这些发生了相对稳定表达量变化的特异蛋白质常被称为
疾病的“生物标志物(biomarker)”. 如果能够及时检测到这些变化, 对正常人群和
疾病人群的蛋白质组进行表达模式差异分析, 发现疾病的生物标志物, 就可以在
最早期阶段发现疾病, 这成为当前疾病蛋白质组学的一个研究焦点. 因为, 找到
的那些蛋白质标志物, 都可能成为疾病早期诊断的灵敏工具, 这蕴涵着难以估量
的产业价值, 将会极大地提高人民的健康和国民经济的发展[13,14]. 据文献报道, 
国际上在卵巢癌、前列腺癌等肿瘤的疾病蛋白质组研究中已经取得初步成果. 如
发现了由 5个肽段峰组成的特征性血清蛋白质组模式, 在小规模测试集上诊断卵
巢癌的敏感性和特异性分别达到了 100％和 95％, 远高于目前临床上常用的卵巢
癌标记物CA125[15].   

从模式识别的角度分析, 应用质谱技术寻找重大疾病, 如各种癌症的生物标
记物, 进而实现疾病的早期诊断问题, 是一个特征选择和模式分类的问题. 目前
主 要 使 用 的 美 国 Ciphergen 公 司 开 发 的 以 决 策 树 算 法 为 核 心 的

SELDI-TOF(surface-enhanced laser desorption/ionization time-of-flight, 表面增强
激光解吸电离飞行时间)质谱分析系统. 我国的生物或医学各大科研机构, 包括
高校和医院, 很多都在应用这套质谱分析技术来进行蛋白质和肽的理论研究与
应用技术开发, 也已经取得了部分成果. 如北京师范大学等, 已经积累了不少的
质谱数据.  

利用蛋白质的SELDI-TOF质谱技术进行疾病早期诊断的基本流程如图 10 所
示[16]. 首先提取病人和正常健康人(为了对照)的血样或尿样等体液样本, 进行相
关的生化处理后滴入蛋白质芯片, 由于蛋白质芯片的亲和性, 将样本中的部分蛋
白质吸附在芯片上, 经过漂洗将非特异性蛋白去除再进行干燥处理; 然后送入
SELDI-TOF质谱仪中进行蛋白质分子的离子化, 测量不同蛋白质或其片段对应
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的质量与电荷比m/z, 获得图 10 中所示意的质谱图(横轴为m/z,纵轴为对应离子的
强度值); 利用模式识别技术通过对大量病人和正常人质谱的分析处理, 找出可
以稳定区分病人与正常人的标志蛋白集, 进而应用其进行疾病的早期诊断.  

从图 10中可看出, 利用 SELDI-TOF质谱进行疾病模式识别最关键的两个环
节是质谱的产生与模式识别算法, 后者主要涉及质谱的预处理, 特征提取与分类 

 
图 10  利用蛋白质SELDI-TOF质谱模式进行疾病早期诊断的基本流程[16]

 

器设计三步. 预处理包括基线校正, 谱峰检测, 强度归一化, m/z 值对中, 去噪等
处理; 特征提取是对预处理后的谱峰进行筛选, 剔除与分类不相关或冗余的特 
征, 提取出具有高区分性能的特征集用于后面的分类器设计; 分类器设计则是利
用训练样本对分类器进行优化设计, 通过验证和完善, 最后应用进行实际新样本
的分类决策, 如判断测试样本是否患上某种疾病, 疾病的类型与阶段等. 

通常情况下, SELDI-TOF 质谱数据具有“多”与“少”两个显著特点: “多”是指
每一个样本对应的谱数据多. 为了保证足够高的测量精度和宽的测量范围, 获得
的原始质谱每张谱具有上万, 甚至几十万个谱数据, 这些数据中混有基质(matrix)
等化学噪声和信号A/D转换带来的电子噪声. 如何从这些复杂的高维质谱数据中
找出具有生物本质差异的稳定标志蛋白集不是一件容易的事情, 这需要深刻理
解质谱的产生机理和有关蛋白质组成的生物化学知识, 以及数据预处理和信号
分析技术. “少”则是指获得的样本数目相对较少, 一般在几十个至上百个的数量
级, 这就对可利用的模式识别技术和统计方法提出了较高的要求. 小样本, 多特
征容易造成“过拟合(overfitting)”问题. 研究如何有效地解决这些问题, 将多种技
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术有机地结合起来, 设计并实现完整的系统在实际应用中不断完善是目前需要
重点研究和实践的内容.  

5  结论与展望 

质谱技术是当前蛋白质组学研究, 特别是蛋白质定性与定量分析中最重要
的技术手段之一, 从采集到质谱数据的那一刻开始, 就产生了从这些数据中发现
重要的蛋白质知识的需求, 这对于计算蛋白质组学的发展提供了良好的机遇, 研
究利用质谱数据来鉴定蛋白质, 需要深入了解质谱数据的产生背景和质谱数据
的特点, 一方面可以从物理产生机理上获得; 另一方面也可以从积累的大量质谱
数据中去挖掘和发现, 获得新的规律、知识. 本文介绍了作者研究的利用串联质
谱进行蛋白质鉴定的新算法 KSDP 与开发的新系统 pFind, 以及如何挖掘利用质
谱中的同位素模式信息, 并对定量蛋白质组学和疾病蛋白质组学进行了介绍. 其
中后两个方向是在鉴定基础上未来深入发展的方向, 在计算蛋白质组学领域中, 
定量蛋白质组学和疾病蛋白质组学更接近实际应用, 因而需求更多, 这将会促进
对这两个新兴方向的研究投入.  

基于质谱技术的计算蛋白质组学研究虽然已经取得了良好的开端, 但当前
对于质谱数据的利用, 还远远没有达到满意的程度. 从计算的角度, 质谱数据可
以看作是一个两维数组, 第一维代表谱峰的质荷比, 第二维为每个质荷比所对应
的谱峰强度, 目前的蛋白质鉴定系统中, 质荷比信息应用比较广泛, 而谱峰强度
信息由于具有不确定性和影响因素复杂等原因, 还远远没有得到有效的利用, 这
仍是一个值得深入研究的重要课题. 除此之外, 围绕以质谱鉴定蛋白质为中心的
质谱信息处理方面的研究问题还有很多, 如翻译后修饰的处理, 鉴定结果的可靠
评估, 定量信息的获取, 以及满足质谱分析人员要求的软件系统的研发等. 这些
问题也是计算蛋白质组学今后需要研究的重点内容.  

展望未来, 蛋白质组学在疾病诊断和药物设计等与人类健康息息相关的领
域中必将发挥出更加出色的作用, 而计算技术也会因为这些具体的应用问题的
解决自身也会得到进一步的扩展与壮大.  

致谢  感谢中国科学院计算技术研究所的王海鹏、蔡津津、邹翠等在算法方面
的研究与讨论, 王乐珩、魏勇刚等在 pFind 软件开发方面的突出贡献以及中国
科学院上海生物化学研究所、军事医学科学院放射医学研究所等单位的大力支
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