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一种新多肽表征方法及支持向量机用于肽HPLC定量结构-保留建模预测 
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摘要： 

从20种天然氨基酸的1369种性质参数经主成分分析得出一种新多肽序列表征方法——SZOTT. 将其用于71个不同长度肽序列表征, 以偏最小二乘(PLS)和支持向量机(SVM)建立定量结构-保留模型(QSRM). 研究表明, SZOTT能够较好表征71个肽序列特征, 其含信息量大且易操作, 与PLS相比, SVM对lgk建模预测表现出

较强的拟合能力和良好外部预测能力, SZOTT表征方法和SVM建模可进一步用于肽HPLC保留行为研究. 
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