
由 PubMed文獻資料庫中自動搜尋與整合生化反應路徑的方法 

Automatic Pathway Discovery and Integration from PubMed Literature 
Database 

 
曾坤源、劉志俊＊                  林恩仲 

中華大學資訊工程學系             台大動物科學技術學系 
ccliu@chu.edu.tw                eclin@mail2000.com.tw

 
摘要 

 
在功能性基因體中，生化反應路徑的資料是

其中非常要一環。目前雖有一些生化反應路徑
資料庫例如 KEGG、BioCyc 等，但其資料離完
整仍有非常遙遠的距離，且以人工閱讀文獻的
方式來描繪生化反應路徑，其速度難以跟上
DNA 定序資料產生的速度，所以如何以生物資
訊的方法，由現有數以千萬計的相關參考文獻
資料庫中，快速篩選出各物種可能的生化反應
路徑草圖，成為目前生物資訊領域的重要研究
主題。因此，本文提出一種由 PubMed文獻中自
動尋找生化反應路徑的方法，自動找出生化反
應路徑，做為進行研究的基本資料。 

 
1  概論 
隨著人類基因體定序計劃的完成，生物科技

進入以功能為主的後基因體時代。研究重點由
各物種基因體的定序轉為這些定序資料的解
讀，我們想要知道這些基因除了 DNA序列資訊
之外，究竟在生物體內扮演那些功能，以及我
們又能如何利用這些資訊進行基因表現調整。 
伴隨者科技不斷進步，人類在生物科技領域
的發展也有長足的進步，使得人類對於未來的
生活方式充滿了美好的憧景。也因為生物科技
不斷的進步，生物學家也就累積了大量的相關
文獻資料，例如：人類基因資料、蛋白質資料、
生化反應路徑、各式遺傳疾病基因、酵素反應、
藥物分子結構等等。而這些科技未來將實現人
類夢寐以求的生活，例如：各種重大疾病可以
得到有效的治療、直接培植人體重要器官、改
變人類下一代的各項特質等等。因為生物科技
的範圍實在非常浩瀚，各種分子生物知識仍有
太多的未知等待發掘，例如：遇到新的蛋白質
結構時，我們不可能毫無目標的盲目進行實
驗，一一測試新蛋白質結構的特性，這樣成本
太高，也太耗時了。此時若能從前人所寫的相
關文獻中，找出可能的研究方向，避免錯誤的
發生，提升研究速度。 
在了解到生物科技文獻的重要性之後，如何能
快速、精確的參考到相關的生物科技文獻則顯
得相當重要。但我們知道全世界各國對生物科
技均抱者高度的期待，也都投入了大量的人力
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、金錢去做研究，使得產生了大量的研究報告。 
這些資料量非常的龐大，並且目前正以驚人

的速度繼續成長，若仍然用人工的方式來閱
讀，恐怕終其一生之力也無法將文件全部讀
完，更徨論要在其中進行地毯式的搜索，完整
地找出有價值的資訊，指導新研究的進行。由
此可知若能讓電腦自動分析文獻中的資訊，找
出具有高度相關的文獻提供給研究人員，是一
件非常有意義的研究。 
我們知道蛋白質是組成所有生物的基本元

素，而蛋白質之間的交互作用則決定了生物內
部各種複雜的反應。然而要探討蛋白質之間的
交互作用，就必需要先了解每個蛋白質的相關
文獻，在從中找出各蛋白質之間的關連，進而
分析出完整的生化反應路徑。但這也意味者會
涉及到多種蛋白質以及龐大的文獻資料，分析
起來將更加不易。但若想要徹底了解生化反應
路徑，這又是非做不可的工作。因此如何能有
效地由現有文獻中，找出蛋白質之間的交互作
用以及可能的生化反應路徑成為相當重要的研
究主題。 
目前文獻資料自動探勘技術[4]的研究主要

可分為二類：1.語言學方式分析[5][6] 2.關鍵字
搜尋分析[7][8][9][10]。第一類是將文獻用傳統
語言學技術進行分析，分析文獻的文法、語意、
句型，藉語言學的語意分析將文獻的內容轉換
成電腦可以處理的規則。因為是使用語言學的
方式分析，理論上分析的結果應較為準確，但
是由於語言的規則太多，且又很多例外情形，
再加上寫文章的人母語不一定是英語，可能會
犯文法上的錯誤，或是錯用慣用字等等。程式
很難包含所有的情況，反而較難自動找出文獻
的正確內容。第二類是用蛋白質名稱及關鍵字
(例如：催化)搜尋文獻，找出相關的句子，判定
是否有關連性。若有則將它轉換成電腦可以處
理的規則。這類方法雖然沒有嚴謹的語法分
析，但是往往會有較佳的分析結果。 
在關鍵字搜尋分析的相關研究方面，

Friedman等人，在 2001 年提出一種叫 GENIES
的自然語言處理(Natural Language Processing)
系統[8]，可以從文獻資料中找出生化反應路
徑。該文提出一種叫"type-value pair"的資料儲存
格式來儲存文獻中蛋白質與基因之間的關連性
資料(relationship)，將一般的文字敘述轉成易於
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電腦處理的資料格式。但是該篇文章僅止於提
出儲存蛋白質及基因之間關連的格式，然而真
正的困難點是在於將蛋白質及基因之間的關連
接起來，建構出完整的生化反應路徑，這篇文
章卻沒有提出具體的做法，更遑論要自動維護
目前已存在的生化反應路徑。 
在生化反應路徑找尋方面，Nathan 等人提

出了一種由基因組找尋生化反應路徑的方法
[18]。此種方法主要是用基因組方面的資料來確
認已找出的生化反應路徑是否正確以及其中是
否有多餘的部份，但是並不能主動的找出生化
反應路徑。 

Ng 及 Wong[7]提出了一種半自動尋找生化
反應路徑的方法。其方法首先在網際網路上用
使用者輸入的關鍵字找出相關的文獻，用現有
的蛋白質名稱配合特定的樣版，找出可能的關
連，最後由使用者以手動方式找出生化反應路
徑。這種方式將決定權交給使用者，使用者還
是要花費時間閱讀文獻原文，對自動找尋生化
反應路徑而言，幫助還是有十分有限。 

Stefan 等人提出了一種稱為基本通量模式
(elementary flux modes)的方式[11][12][13][14] 
[15][16][17]，可以將輸入的片斷化學反應方程
式，經由化簡規則合併後，得到整合的生化反
應路徑。這個方法成功的提供一個快速合併產
生生化反應路徑的方法，並且分析的結果也得
到生物方面專家的認同。同時也解決了目前生
化反應路徑分析出來的結果都是星狀的問題。
該方法可以有效找出線狀的生化反應路徑，同
時也可以有效的分析目前已經存在的生化反應
路徑，加入新發現的關連特性，重新加以合併
化簡，並產生出更加完整的生化反應路徑。這
對於目前已經現存的生化反應路徑的維護而言
是非常重要的一點。但是要使該方法必需要先
找出所有相關的化學反應方程式，而在目前現
有的生物醫學文獻中，大部份都只是文字的描
述居多，並且還有相同的物質卻有多種名稱的
問題，不能輕易的從中找出完整的化學反應方
程式。 
本篇論文結構如下：第 2節我們將針對系統

整體架構圖作介紹，第 3 節是說明如何由文獻
中找出長度為 1 的生化反應路徑，第 4 節為生
化反應路徑之整合，第 5節為系統實作及實驗，
第 6節為結論與未來工作。 
 
2  自動找尋生化反應路徑 
 
在本章節中，首先我們將說明整個系統的架

構，接著說明如何在 PubMed中找出與某一使用
者指定生化反應路徑名稱相關的文獻，及其中
所有可能相關之生化反應的方法。 
 

2.1  系統架構 
我們所提出之生化反應路徑自動探勘系統

架構圖如圖 1 所示，包含了 MeSH 資料來源
(MeSH) 、PubMed文獻資料來源、候選生化反
應尋找(Candidate Path Finding)、生化反應路徑
搜尋(Pathway Discovery)、生化反應路徑整合

(Pathway Integration)等六個部分。前四個部分涵
義說明如下文。而最後兩個部分分別於第 3 節
與第 4節中說明。 

 

圖 1生化反應路徑自動探勘系統架構圖。 
 

2.2  PubMed文獻資料庫 
PubMed是目前生物醫學方面資料最完整的

資料庫，到目前為止仍以極快的速度增加中，
至 2004 年 11月為止，PubMed的文獻總數已達
1千 2百多萬筆，其中包含了醫藥、醫療護理、
臨床醫學經驗、各式醫療文獻、流行傳染疾病、
公共衛生政策等等的各式的文件。 
而要自動產生生化反應路徑的首要條件就

是要有一個資料完整，數量龐大的資料庫做為
資料來源，而 PubMed剛好就很符合這個條件。
但是在 PubMed中，因為資料包含的時間範圍很
長久，資料的來源範圍也非常的廣，而且來自
世界各地，很容易發生相同的一個概念，不同
的人卻使用不同的專有名詞，不同的說法來描
述同一件事的不一致狀況。 
目前 PubMed提供了網路查詢介面，但這些

查詢介面都是以某一個關鍵字做查詢，這樣的
查詢方式得到的結果十分的局部，沒有辦法找
出與關鍵字高度相關卻又沒有提到該關鍵字的
文獻。若是直接用 PubMed的查詢結果進行生化
反應分析，會遺失許多重要的關連，同時也會
包含了錯誤的資料在內，不適合用來直接進行
分析。必需要藉由 MeSH 專有名詞定義的幫助
來找出與特定生化反應路徑關鍵字有高度相關
的文獻。 
 

2.3 MeSH專有名詞定義 
MeSH 的全名是 Medical Subject Headings 

(MeSH®)，它是由美國國家醫學圖書館(National 
Library of Medicine's)所定義與維護，用以統一
文獻內容註解與分類的專有名詞系統。目前包
含了 11 個階層，22,568 個專有名詞的描述，
139,000個概念文獻補充，及 1,000個專有名詞
之間的相關參考連結。 

MeSH 主要包含了生物醫學相關字彙使用
及名稱描述，最主要的目地是要提供一個能有
效、快速、有階層架構的專有名詞查詢方式。
因為在生物醫學領域中有些關鍵字包含了太大
的範圍，若不用階層分類方式查詢，很容易會
發散開來，找到完全不是使用者想要的資料。
相反的，有些關鍵字包含的範圍又太小，很容



易會遺失掉重要的訊息。MeSH開放給全世界的
生物醫學專家提出建議，由美國國家醫學圖書
館做最後決議。藉由集合全世界專家的建議，
來找出最合適的關鍵字組，在由 MeSH 將關鍵
字組與 PubMed 相關文獻做連結，提供一個正
確、完整的關鍵字組查詢系統。 
藉由 MeSH 專有名詞系統的幫助，可以給

使用者所要找尋的關鍵字一個良好的建議，並
且找到與這些關鍵字組高度相關的 PubMed 文
獻(以下稱為反應路徑論文集)。 
 

2.4  尋找所有可能的生化反應路徑 
候選生化反應尋找是將使用者輸入的特定

生化反應路徑關鍵字輸入到 MeSH 專有名詞系
統，列出它建議使用的關鍵字組，讓使用者選
擇正確的關鍵字，再利用 MeSH 專有名詞系統
與 PubMed之間的文獻連結，找出反應路徑論文
集，最後在將文獻的摘要取回存成檔案。 
 
3  生化反應路徑探索 
一個生化反應路徑是由一組相關的生化反

應連接而成，所以要找出特定的生化反應路
徑，必需先找到其中所有化學反應，也就是長
度為 1的生化反應路徑集合。 
 

3.1 找尋所有長度為 1之生化反應路徑  
Ligand 資料庫收集了目前已知的小分子資

料庫。將 Ligand 資料庫中所有的小分子任取 2
個做排列組合，找出所有長度為 1 之生化反應
路徑所有可能出現的組合。把這些組合當成關
鍵字，送到反應路徑論文集中找出在同一篇文
獻中同時出現這 2 個小分子的文獻，如果同一
篇文獻中同時出現了這 2 個關鍵字，即認定為
這 2 個小分子是有相關的，如果文獻的篇數愈
高，就表示這 2個小分子的相關度愈高。 
 

3.2  長度為 1之生化反應路徑篩檢 
因為是用所有的排列組合去找尋長度為 1

之生化反應路徑，所以很有可能在同一篇文獻
中只是湊巧同時提到那 2 個小分子而已，並不
是它們之間真的有相關，故還需要做篩檢的動
作，將相關度較低的組合去除。 
任取 2個小分子稱為 M及 N，先找出每個

小分子在反應路徑論文集中出現的次數，稱之
為 α及 β，(α∩β)表示 M、N同時出現在同一篇
文獻中的數量，δ 表示 M、N 之間的關連度，
Max 表示單一小分子在所有反應路徑論文集中
出現的最大次數，δ計算方式如下： 
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藉由設定 δ的門檻值，可以將一些誤判為有
相關的組合去除，以提升系統的準確度。 
 

4  生化反應路徑整合 
在本章節中，我們說明如何將前一章節中所

得到長度為 1 之生化反應路徑，組成完整的生
化反應路徑的方法。 
 
4.1  化學方程式平衡計算 
首先要將找出的長度為 1 之生化反應路徑

集合轉成矩陣的形式，以便進行合併化簡運
算。我們先列出所有要分析長度為 1 之生化反
應路徑集合，再找出所有參與反應的小分子，
將小分子放在行的位置，並令它的個數為 m。
接下來列出所有參與反應的酵素，將它放在列
的位置，令酵素的個數為 n，可以得到一個大小
為 m * n的矩陣，稱為Ms。接下來要在矩陣中
填入值，將生化反應路徑的平衡系數放入陣列
中，若是反應物值的量會隨反應時間的增加而
增加，則以正數表示。若是反應物值的量會隨
反應時間的增加而減少，則以負數表示。若是
二者無關則以 0表示。 
接下來舉一個範例來說明如何由長度為 1

之生化反應路徑集合轉換成化學方程式平衡計
算矩陣(Stoichiometry Matrix)。有二個生化反應
路徑：glux + ATP → G6P + ADP 及 G6P → 
G1P，而參與反應的酵素分別為 HK 及 PGM，
因為參與反應的小分子共有 5 種，而參與的酵
素有 2種，故可以得到一個 5 * 2的矩陣，在將
長度為 1 之生化反應路徑的平衡參數加入，就
可以得到化學方程式平衡計算矩陣，如圖 3 所
示： 

 
圖 2原始輸入生化反應路徑。 

 
圖 3 化學方程式平衡計算矩陣 

 

4.2  組成初始反應矩陣 
我們用化學方程式平衡計算矩陣將生化反

應路徑轉成矩陣的目的，是要用矩陣的列運算
將相關的生化反應路合併。在圖 2的範例中，2
個生化反應路徑合併的方法是將生化反應路徑
1右手邊的G6P與生化反應路徑2左手邊的G6P
做代入，並將生化反應路徑 2右手邊的 G1P代
入，就可以得到合併後的生化反應路徑。在這
個範例中可以發現若 2 個生化反應路徑要合併
必需要有 2個條件 
第一：必需要有相同的小分子同時參與這 2

個生化反應路徑。化學方程式平衡計算矩陣在
行的部份就是小分子，所以 2 個生化反應路徑



在同一行就表示有相同的小分子參與反應。 
第二：這個小分子必需要在 2個生化反應路

徑的不同側，若小分子在同一側是不可能合併
的。化學方程式平衡計算矩陣用負號表示在生
化反應路徑左邊的小分子，用正號表示在生化
反應路徑右邊的小分子，所以如果 2 個生化反
應路徑在同一行中的值是一正一負，表示這 2
個小分子是在反應的不同側，可以相加合併。 
接下來要將化學方程式平衡計算矩陣轉成

初始化矩陣 T(0)。將化學方程式平衡計算矩陣
放在 T(0)的左手邊，再將現有矩陣的右側產生
一個單位矩陣(identity matrix)令為 Mi，它的大
小為M，將Ma放在 T(0)矩陣的左手邊，將Mi
放在 T(0)的右手邊，中間用線隔開，形成初始
矩陣 T(0)。 
圖 4是圖 3轉成初始化矩陣的結果。 

           
圖 4 初始化矩陣 

在初始化矩陣的右手邊是表示最後反應方
程式是由多少初始反應方程式組成的，它主要
是做合併後的反應方程式之化學平衡用。 
 

4.3  生化反應路徑的整合 
建立初始化矩陣後的下一個階段便是要進

行矩陣的合併。 假設共有 n個矩陣化簡步驟，
每個步驟用 T(j)表示，j=0,1,2…n-1，j表示目前
進行運算的步驟數，用 T(j)i,h表示在第 j個步驟
第 i 列第 h 行個元素，T(j)k表示第 j個步驟中的
第 k 列。Z(j)m表示第 j個步驟第 m 列所有值為
0的元素所在位置，例如：設第 T (3)第 5 列的
值為(0 0 1 0 0 1 0 0)，則 Z(3)5=(1,2,4,5,7,8,9)。
合併步驟如下: 

1.將固定會發生反應的反應方程組，組合成
單一的化學反應方程式組(非必要)，如此一來
可以減少矩陣的大小，同時也可以避免不必要
的錯誤合併。 

2.如果第(j+1)行的值為 0，則整列的數字可
以直接由 T(j)的矩陣直接複製到 T(j+1)的矩陣。 

3.其它在列的值則必需要進行列運算將它
第(j+1)行的值化為 0，例如給 2 個列 T(j)1 及
T(j)2，它們第(j+1)行的值分別為-1 及 2 則必需
要進行下列的列運算，做化簡：2 * T(j)1 + T(j)2。 

4.為了避免合併過程中的一些陷阱，合併前
必需要符合下列二個條件才能進行合併： 

․ 。它的含義就
是 2 個要合併的列，它們值為 0 的元素所在位
置的集合，不可以完全包含於其它任一列值為 0
元 素 位 置 的 集 合 。 例 如 ：
T(j)2={0,0,2,-1,0,0,0,0,0}， Z (j)2={1,2,5,6,7,8, 
9}，T(j)6={0,0,0,1,0,2,0,0,0}，Z (j)6={1,2,3,5, 
7,8,9}，Z (j+1)3={0,0,1,0,0,1,0,0,0}，Z (j)2∩Z 
(j)6={1,2,5,7,8,9}，Z (j)2∩Z (j)6被 Z (j+1)3所
包含，故這 2 列就不可以合併。 

njzkjzijz )1()()( +∉∩

․ njzkjzijz )()()1( ∉∩+ 。公式的含義
就是同一列在做合併後，它們值為 0 的元素所

在位置的集合，不可以完全包含於其它任一列
值為 0元素位置的集合。 

5.確定可以合併以後，將在第幾個步驟那 2
個長度為 1 之生化反應路徑合併的資訊記錄下
來。 

6.重覆步驟 2~5，直到在左手邊的矩陣全部
變成 0 為止，在實際的案例中，幾乎都能將左
手邊的矩陣都化成 0。 
4.4  生化反應路徑取得 
到目前為止已經成功的將左手邊的矩陣合

併完成。左手邊完成合併後，右手邊的矩陣就
是這個生化反應路徑的組成要素，說明這個生
化反應路徑是由那些長度為 1 之生化反應路徑
整合完成。接下來將在合併過程中所記錄的合
併過程與右手邊矩陣的資料依記錄的過程畫出
完整的生化反應路徑。 
 

5  系統實作 
在本節中我們舉一個實際的範例說明整個

自動找尋生化反應路徑的系統實際運作方式。 
 

5.1  尋找所有可能的生化反應路徑 
我們實做了一個網路版的候選生化反應尋

找程式。發展環境選用 J2EE(Java 2Eenterprise 
Edit)架構，網頁伺服用的是 BEA Weblogic 8.1，
作業系統是Windows 2000 Professional，資料庫
是用My SQL 4.0。這個程式會自動將使用者輸
入的 MeSH 關鍵字送到 PubMed 網站進行查
詢，並且自動將所有 MeSH 連結到的反應路徑
論文集文獻自動取回，再將資料自動新增到資
料庫中，同時也會將文獻用純文字方式存成文
字檔。圖 5 為系統自動查詢的畫面，圖 6 為查
詢結果單筆記錄範例。 
 

 
圖 5 MeSH專有名詞定義查詢系統。 



 
圖 6候選生化反應尋找程式執行結果 

 
5.2  生化反應路徑探索 
我們將 ENZYME酵素資料庫以反向工程技

術重新建構於本地端MySQL資料庫中，以方便
資料分析。它記錄了所有的酵素相關資料，同
時它也記錄了每個酵素所具有高度專一性的化
學反應方程式。我們同時將與某個 MeSH 專有
名詞相關的論文集合存在資料庫中。圖 7 是
MySQL 中的酵素資料庫資料及關連度計算結
果。 

 
圖 7 酵素資料庫資料及關連度計算結果 

 
5.3  生化反應路徑整合 
這部份的實作因為不需使用到網路的資

源，且為了提供較佳的使用者操作介面，故我
們採用 J2SE開發。程式需要輸入的參數有：可
逆反應方程式、不可逆反應方程式、與外部有
接觸的反應物質、與外部沒有接觸的反應物
質，輸入完成後選執行頁面，在按"開始執行按
鈕"後，程式就會開始執行，並將結果顯示於按
鈕下方的文字方塊中，如圖 8所示： 
 

 
圖 8 生化反應路徑分析執行結果 

 
5.4  實驗結果 
為了方便表示，先將常用到的小分子名稱用

簡寫表示，如表一所示： 
表 1 反應物或產物全名與代號 

小分子反應物/產物全名 代號 

alpha-D-Glucose 6-phosphate G6P 

beta-D-Fructose 6-phosphate F6P 

beta-D-Fructose-1,6P2 FP2 

Glyce ralde hyde-3P GAP 

Glyce rate-1,3P2 1.3BPG 

Glyce rage-3P 3PG 

Glyce rage-2P 2PG 

Phasphoenal-pyruvate PEP 

Pyruvate Pyr 

D-Ribose-5P R5P 

D-Xylulose-5P Xyl5P 

6-Phospho-D-gluconate 6PG 

Citrate CIT 

Oxaloacetate OAA 

Acetyl-CoA AcCoA 

4-amino-4-deoxychorismate  4ADeo 



 
圖 9 KEGG的 Glycolysis生化反應路徑 

 
圖 10 程式分析執行結果 

 

圖 10是程式分析出的生化反應路徑，因為
分析出的生化反應路徑片斷太多，故沒有全部
繪出，只繪出部份。 
我們針對程式分析找出的結果與 KEGG 的

生化反應路徑兩者之間的差異部份進行分析： 
圖 10區域A的部份為KEGG有存在且我們

分析程式也有找到的部份。這部份的生化反應
路徑已經非常成熟，反應路徑論文集中相關討
文獻也很多，可以分析出相同的結果。 
圖 9 方框區域以外的部份為 KEGG 有而程

式沒找到的部份。這部份發生的原因是因為程
式在找出所有長度為 1 的生化反應路徑後，會
設定門檻值，將一些相關度較低的去除，當門
檻值的設定太高時就會把正確的生化反應路徑
過濾掉。例如圖 9 中有一個 β-D-Glucose 與
α-D-Glucose的路徑，它們各自出現在反應路徑
論文集文獻的篇數是 27與 47，共同出現在同一
篇文獻的篇數為 1，很少文獻會同時出現這 2個
小分子，程式判定之間的相關度不高，這個路
徑很容易就會被過濾掉了。 

KEGG沒有找到而程式有找到的部份：如圖
10區域 B及區域 C的部份。區域 B部份並不是
錯誤的生化反應路徑，只是 KEGG 將這部份的
生化反應路徑分類為 Pentose Phosphate，而它與
Glycolysis 相鄰。由於我們程式分類的方式與
KEGG 不同，故會將 KEGG二相鄰的生化反應
路徑合併放在一起。區域 C 的部份可能性就有
比較多種可能，它可能是其它生化反應路徑中
某一小段，剛好在反應路徑論文集文獻中也剛
好有提到，故被分析出來。例如在區域 C 中有
一個 Malate 及 Oxaloacetate 的路徑，它們各自
出現在反應路徑論文集文獻的篇數是 726 次與
6948，共同出現在同一篇文獻的篇數為 57篇，
故程式將這 2 個小分子視為相關，雖然在
Glycolysis 中它是屬於雜訊，但在 Citrate 
Cycle(TCA cycle)中它卻是屬於正確的路徑。當
然，區域 C 也很有可能是因為雜訊影響了程式
的分析，產生的錯誤結果。 
 

6  結論 
生化反應路徑是生物領域研究人員很重要

的參考資訊，它可以告訴研究人員在代謝反應
進行時，它的過程是如何進展的，特定物質又
會對這項行為造成什麼樣的影響，讓研究人員
有足夠的資訊進行各式生化實驗。然而生化反
應路徑的尋找卻是極度困難的，目前較佳的生
化反應路徑資料庫如 KEGG，還是以人工的方
式進行尋找，本篇論文希望提供一個自動尋找
可能之生化反應路徑的機制，以簡化生化反應
路徑的尋找工作。 
未來的發展可以朝下列方向進行： 

․ 生化反應路徑自動繪圖部份：本論文目前分
析出來的資料是用矩陣方式存在，必需要用
手動方式將矩陣畫成生化反應路徑，當生化
反應路徑較大時這個工作會耗時且麻煩，若
這個工作可以交由程式自動轉換，可以節省



不必要時間浪費。 
․ 訊號傳導(Signal Transduction)路徑：本
文所提之生化反應路徑是針對代謝反應路
徑設計，我們將調整使其能尋找訊號傳導路
徑。 

․ 此外，我們正在使用此項技術應用在新完成
定序物種的基因體功能分析與註解，以加速
對註解資訊不全的物種之功能解讀。 
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