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一
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t e r f a e ia l s u r f a e e s t h a t P a s s b e t w e e n t w o p r o t e i n

m o l e e u l e s [ 1 0 〕
.
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e o n t a e t p o t e n t i a l f o r p r o t e i n
一

p or t e in r e e
眼
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,

it w a s w e l l r e e o g
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n i z e d t h a t t w o t y p e s o f e o m p le m e n t a r i t y o u g h t t o b e

s a t i s f i e d
:

g e o m e t r ie e o m p l e m e n t a r i t y a n d e n e r g e t i e

e o m p l e m e n t a r i t y
.

50 f a r , n o t a s i n g l e v a r ia b l e m e n -

t io n e d a b o v e e a n s a t i s f a e t o r i ly f u l f i l l t h e d e t e r m i n a t i o n

o f i n t e r f a e e fo r m a t i o n
.
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N
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N b ,
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t h e n s u m m e d
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( 111) T h e n u m b e r o f h y d r o g e n b o n d s b e t w e e n

e o m p l e x e o m p o n e n t s “

N
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.

N h 15 o b t a in e d f or m t h e

h y d or g e n b o n d s in v o l v e d i n t h e i n t e r f a e i a l b i n d in g
.

T h e h y d r o g e n b o n d s w e r e P i e k e d w h e n t h e h y d r o g e n

d o n o r a n d t h e a e e e P t o r e o n t a e t e a e h o t h e r w i t h t h e

d i s t a n e e le s s t h a n t h e h y d r o g e n b o n d l e n g t h
.

S t r u e -

t u r a l b i o lo g i s t s e o n e e r n a b o u t h y d or g e n b o n d w h e n

t h e y o b s e r v e o r p r o p o s e a e o m P l e x i n t e r f a e e
.

( i v ) T h e S e o r e o f c h a r g e d r e s id u e p a i r s b u r i e d i n

( v i i ) T h e r a t io o f h y d or g e n b o n d s b e t w e e n e o m
-

p l e x e o m p o n e n t s “ R n
,

h ”
.

( v i ii ) T h e S e o r e r a t i o o f 。 h a r g e d r e s i d u e P a i r S b e -

t w e e n e o m p l e x e o m p o n e n t s “
R

s , C h ”
.

( i x ) A S e o r i n g f u n e t io n b y in t e fr a e ia l r e s i d u e -

p a i r e o n t a e t p o t e n t ia l
“
s

C p ”
.

5
。 p 15 a n e n e r g e t i e s e o r -

in g f u n e t io n ,

d e r iv e d f or m p a i r w i s e e o n t a e t op t e n t i a l

w h ie h e x t r a e t e d f

omr
i n t e汀a e e s a m p le s a t r e s i d u e l e v -

e l [ 1 1
,

1 5 〕 1 ) :

习cP
。

S
, _

= 子万
-

一
.

( 3 )
一 c p

N
e p

w h e r e

CP
o r e p r e s e n t s t h e e o n t a e t p o t e n t ia l o f r e s id u e

1 w i t h r e s i d u e j d e f in e d b y K e s k i n
.

N
c p r e p r e s e n t s

t h e n u m b e r o f e o n t a e t r e s id u e p a i r s
.

1 ) L in
,

W
.

e t a l
.

A
s t a t i s t i e a l a n a ly s i s of p ro

t e i n
一

p r o t e i n i n t e r a e t i o n w i t h k no w l
e
d g e

一

b as e d 卯
t e n t i a l

a t r e s id u e l e v e l
.

T s i n g h u a cS i e n e e

an d T ec h
-

n o log y ,

i n P r e ss
.
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( x ) P a t e h in t e r f a e e p r o p e n s i t ie s “ p PI
”

.

a s e o r in g f u n e t io n p or p o s e d b y J o n e s a n d
t o n [1 2

,

1 6 〕:

尸了尸 is

T h o r n -

尸了尸 =

艺 ( In 护从 )

N
p ( 4 )

P o s e d i n t e r f a e e
.

I f a n i n t e fr a e e 15 a r e a l o n e f r o m a

e o m p le x , t h e n 夕 = 1
,

w h i l e 夕 = 0 fo r a f a l s e o n e
.

B y

b i n a r y lo g is t ie r e g r e s s i o n a n a l y s i s o f t h e s e v a r ia b l e s

f or m t r a i n i n g s a m p l e s , a n e m p i r i e a l p r o b a b il i t y e q u a -

t io n w o u ld b e o b t a i n e d a s f o l lo w s :

b o 十

名 b六

尸 ( : 一 1 { x ) =
e

气
+

艺 b六

1 + e

( 6 )

T h i s v a r i a b le 15 d e r i v e d f or m t h e r e l a t i v e f r
e -

q u e n e y o f d if f e r e n t a m i n o a e i d r e s i d u e s i n t h e i n t e r -

f a e e o f e o m p l e x e s a n d u s e d fo r p r e d i e t io n
.

P l e a s e r e f e r

to t h e J o n e s ’

p a p e r s [ 12
,

16 ] f o r t h e v a l u e o f 护从
.

( x i ) T h e S o lv a t i o n p o t e n t i a l o f i n t e r f a e e p a t e h
,

“
△S P ” ,

15 a l s o u s e d t o e v a l u a t e t h e p r e f e r e n e e o f

r e s i d u e s e x p o s e d t o s o l v e n t e n v i or n m e n t
.

P l e a s e r e f e r

t o t h e J o n e s ’

p a p e r s [ 12
,

1 6 ] f o r t h e e a le u l a t io n o f △朋
.

W h e n t w o e o m Po n e n t s b i n d t o g e t h e r ,
t h e r e i s a

e h a n g e b e t w e e n t h e △S P o f e o m p o n e n t s a n d t h e △S P

o f t h e e o m p l e x
·

W
e d e f i n e S

S p t o m e a s u r e t h i s e h a n g e

b y t h e f o ll o w i n g e q u a t i o n :

w h e r e x 、 r e p r e s e n t s t h e v a r ia b l e v a lu e s e x t r a e t e d f r o m

t h e p r o p o s e d i n t e r f a c e s
·

p ( , 一 1 1, ) r e p r e s e n t s t h e

p or b a b il i t y o f
“ 夕 = 1 ” ,

1
.

e
.

r e a l i n t e r f a e e , o n e o n d i
-

t io n t h a t t h e v a r i a b l e s h a v e v a lu e s o f 工
1

.

W i t h t h e v a lu e s o f t h e v a r i a b le s o f a p or p o s e d i n
-

t e r f a e e o b t a i n e d
,

w e a r e t h e n a b le t o e v a l u a t e t h e

p or b a b i l i t y o f t h e e o m p le x i n t e r f a e e b e i n g r e a l b y t h is

e q u a t l o n
.

艺 (△ s 尸
c

om , 一 △朋
c。 m p ; )

s , -

一一
一

灭
乒一一

,

( 5 )

w h e r e △S P
c

om
p一 15 t h e △SP

o f t h e e o m p l e x a n d

△ s p
c o m即 15 t h e △SP

o f t h e e o m p o n e n t s
·

T h e la r g e r

t h e s
s p ,

t h e m o r e p o s s i b l e t h e p a t e h 15 b u r i e d [ 1 2 ]
.

A m o n g t h e r a t io v a r i a b l e s ,

R
。

w a s e a l e u la t e d

f r o m t h e b u r i e d a r e a d i v i d e d b y t h e s u r f a e e a r e a o f t h e

w h o le e o m p l e x
.

T h e o t h e r t h r e e r a t i o v a r i a b le s w e r e

e a le u l
a t e d f r o m t h e e o r r e s p o n d i n g v a r ia b l e s d i v id e d b y

t h e a t o m n u m b e r s o f b o t h e o m P o n e n t m o l e e u le s
.

A

t o t a l o f 1 1 d e s e r i P t o r s f o r e a e h Pr o p os e d i n t e fr a e e

w e r e t a k e n a o o u r i n p u t v a r ia b l e s
.

T o t e s t t h e v a li d it y o f s u e h a m o d e l
,

6 e o m p l e x

s t r u e t u r e s a n d 6 m o n o rn e r s t r u e t u r e s o u t s i d e t h e

t r a in i n g s e t w e r e u s e d a s v a l id a t io n s a m Pl e s
.

W i t h

t h e i r x 、 a n d b y E q
.

( 6 )
,

t h e p r o b a b il i t i e s w e r e e a l e u -

la t e d
.

T h r e e p o t e n t i a l d im e r i e i n t e r f a e e s o f s t a p h y l o k i
-

n a s e w e r e a l s o i n v e s t ig a t e d w i t h t h e m o d e l t o v e r i f y

t h e i r s u i t a b i li t y t o o u r m o d e l
.

2 R e s U l t s a ll d d i s e u S S i o ll S

T h e a u t h e n t i e i t y o f t h e b i o lo g i e a l i n t e r f a e e s o f

t h e 2 5 e o m p l e x s a m p l e s h a s b e e n p r o v e d b y e x p e r i
-

n l e n t s
.

P r o t e l n S

m e n t s ,

T h e 1 7 p s e u d o 一

i n t e r f a e e s o f t h e m o n o m e r i e

p r e se n t e d o n ly in

w i t h o u t f u n e t i o n a l

e r y s t a l s t r u e t u r a l e x p e r i
-

e x p e r im e n t s d e m o n s t r a t i n g

a r e b io l o g i e a l i n t e r f a e e s

W i t h t h e s e v a r ia b l e s o f t h e s a m P le s ,

w e
Pe r -

S P S S

t h a t t h e y

in t e r f a e e s
a S p s e u d o o r f a l s e o n e s

.

t h u s w e t r e a t t h e s e

T h e v a l u e s o f t h e

f o r m e d b i n a r y l o g i s t ie r e g r e s s i o n a n a l y s is w i t h

1 0
.

0 p a e k a g e
.

T h e p r i n e i p le o f t h i s w o r k 15 a s f o l
-

lo w s : A v a r ia b l e
“ 夕” r e p r e s e n t s t h e p or p e r t y o f a p r o -

in t e r f a e i a l v a r i a b le s o f t h e f o r t y
一

t w o t r a i n i n g s a m p l e s

a r e s u m m a r i z e d i n T a b l e 2
.

T a b le 2
.

V a lu e s o f t h e va r ia b l e s e x t r a e t e d f
omr

t h e i n t e fr a e e s o f t r a i n i n g s a m p l
e s

P D B ID oC m卯 n e n t s
’

e h a i n I D

l a v w A & B

l e h o E & I

l e s e
E & I

l m k w H L & K

Z P r e E & I

l b t h H l & P

1 t bq H l & R

1 t o c A B & R

4 h t e
H L & I

A b (分 ) N b

8 7 1 17 2

7 5 2 13 0

7 4 9 14 4

2 9 3 10 7

7 1 6 13 6

1 1 9 8 2 3 6

1 7 6 6 3 15

1 7 7 6 3 1 6

1 2 0 4
.

5 1 2 7 4

N 卜 S
e h R

。

( % ) R
n

( % ) R 仙 (% ) R
e h ( % )

4 1 4
.

9 6 4
.

5 6 0
.

11 1
.

3 9

4 2 1 1
.

6 3 5
.

2 8 0
.

16 2
.

9 9

8 0 5
.

3 9 5
.

12 0
.

2 8 0

0 3 1
.

1 2 1
.

9 6 0 1 0
.

7

8 1 5
.

5 0 5
.

5 5 0
.

3 3 1 4 9

13 5 6
.

9 9 6
.

2 7 0
.

3 5 5
.

15

1 1 4 8
.

2 3 7
.

10 0
.

2 5 2
.

85

18 2 8
.

3 2 6
.

8 8 0
.

3 9 2
.

0 3

7 6 6
.

8 4 8
.

8 1 0
.

2 3 5
,

2 6

S 印

0
.

0 0 4 8

0
.

0 0 4 8

0
.

0 0 5 4

0
.

0 0 3 5

0
.

0 0 4 8

0
.

0 0 4 3

0
.

0 0 4 6

0
.

0 0 4 7

0
.

0 0 4 9

P刀
〕

0
.

2 18

0
.

15 9

0
.

1 64

0
.

10 7

0
.

12 5

0
.

13 4

0
.

0 6 5

0
.

08 5

0
.

12 1

S
, p

( )
.

0 18

0
.

0 0 6

0
.

0 3 8

0
.

0 0 4

0
.

0 5 6

( )
.

0 5 3

0
,

0 3 7

0 0 3 2

0
.

0 4 7

T o b e e o n t一n u e d



P r o g re s s i n N a t u r a l S e i e n e e
V o l

.

1 3 N o
.

6 2 0 0 3 4 1 5

C o n t i n u e d

P仍 ID co m即
n e n t s ’ 。h a i n ID A b (分 ) N b N h s

c h 尺
,

(% ) R
n

(% ) 尺比 (% ) 尺
。 h ( % ) S 。

尸2尸 S 叩

8034
比j
Zl jh l

I n e a

l o s P

H L & A

H L & N

H L & O

6 3 3

9 9 0

7 5 6

1 12

16 7

1 5 8 一 1

3
.

8 0

2
.

9 1

2
.

2 4 2
.

19

0
.

1 7

0
.

1 3

0
,

0 7

4

1
.

1 1

一 1
.

8 9

0
.

0 0 4 5

0
.

0 0 4 7

0
.

0 0 4 7

0
.

13 8

0
.

0 6 9

0
.

0 0 3

0
.

0 6 2

0
.

0 3 9

0
.

0 8 3
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内、
3
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l b
r s

l d h k

1 f s s

l g l
a

l y d
r

A & D

A & B

A & B

F & G

E & I

7 8 6

15 3 8

9 9 5

6 5 7

10 12

15 1

2 8 5

1 7 7

8 6

15 7

7
.

3 5

5
.

7 5

4
11

4
.

1 6

2
.

5 0

5
.

7 1

66

4
.

2 1

0
.

4 6

0
.

1 5

0
.

1 3

0
.

0 2

0
.

2 4

6
.

9 0 0
.

0 0 4 9

4
.

0 7 0
.

0 0 4 9

8
.

3 3 0
.

0 0 5 2

12
.

0 0 0
.

0 0 4 5

1 0
.

2 9 0
.

0 0 4 6

0
.

0 7 4

0
.

0 7 2

0
.

13 3

0
.

0 8 0

0
.

0 8 9

0
.
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0
.
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0
.

0 3 6
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0
.
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l ag r

l f i n
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A & E

A & B

A & B
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17 2 2
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2 2 4 6

14 3

2 7 4

17 6

3 6 1

2
.

8 2

5
.

0 5
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.

7 2

6
.

2 1

7
.

8 1 0

4
.

1

0
.

0 8 9

0
.

0 4 1
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.

2 4

U
.

4 6

0 0 5 9
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.
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0
.
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.
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U 4 5

76
C,ù气7637飞

éù、
0062
,、O乃

..

……
,、
66
,ù、 J

qZ
丹」

ū /ù、叹口64

` .上

气é9气
ù
027
`
19
ū气产̀
97
,三

闷
l

`
l
刁.1

2
`
l

内J
S
乙0

l a 7 1

1 f e Z

1 i g e

l y e s

A & B

C & D
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3 0 4

10 7

1 17

14 0

4
.

5 4

3
.

9 6

2
.

6 9

3
.

8 0

0
.

1 6

0
.

1 1

0
.

1 8

0
.

1 6

2
.

6 7

一 2
.

2 7

0

1 1
.

1

0
.

0 04 4

0
.
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0
.

0 0 4 8
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.
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0
.

12 4
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.

2 5 8
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l a s v

l a
g nr

l b aZ

l b b 3

l bj
a

l b
r y

l e g f

l e4 y

l f m t

1 fv k

l h 9 7

1iaz

1 Iy
s

l m dy

l q i n

l s e i

3 tm y

A & B

A & B

A & B

A & B

A & B

Y & Z

A & B

A & B

A & B

A & B

A & B

A & B

A & B

A & B

A & B

A & B

A & B

4 7 1

1 8 8 7

2 7 5

5 1 2

9 2 6

8 5

1 9 7

5 5 4

6 0 0

7 5 9

3 1 9

4 1 1

3 0 5

7 5 0

3 7 5 8

3 1 6

1 3 5

9 3

3 3 5

1 2 8

3

1 1 3

6 5 0

4

一 1

0

5

4

一 1

0

一 1

一 1

一 1

l

6

0

一 1

3

0

一 1

0

0

3
.

30

14
.

0 2

1
.

1 2

3
.

8 1

8
.

19

0
.

39

1
.

20

2
.

6 5

2
.

1 1

4
.

0 5

2
.

0 7

2
.

6 0

2 3 3

4
.

5 5

1 5
.

9 0

2
.

1 7

1
.

1 1

3
.

7 1

15
.

1

0
.

58

2
.

6 7

6
.

15

0
.

0 7

0
.

8 0

1
.

6 6

1
.

32

3
.

0 8

0
.

3 3

1
.

72

1
.

9 9

1
.

8 3

17
.

2

1
.

64

1
.

1 7

0
.

16

0
.

9

0

0
.

1 1

0
.

19

0

0
.

0 6

0

0
.

0 4

0
.

14

0
.

0 1

0
.

0 8

0
.

0 4

0
.

0 5

0
.

5 0

0
.

0 3

0
.

0 8

9
.

0 9

一 0
.

7 0

0

一 2 7 8

一 1
.

3 7

一 1 4
.

2 9

9
.

0 9

15
.

7 9

0

一 2
.

13

15
.

7 9

0

一 4
.

5 5

0

0

一 5

一 2 5

0
.

0 0 5 8

0 0 0 4 4

0
.

0 0 6 6

0
.

0 0 4 9

0
.

0 0 4 4

0 0 0 7 2

0 0 0 5 5

0
.

0 0 6 3

0
.

0 0 5 0

0
.

0 0 5 2

0
.

0 0 5 8

0
.

0 0 5 0

0
.

0 0 6 4

0
.

0 0 5 9

0
.

0 0 4 4

0
.

0 0 6 1

0
.

0 0 6 4

0
.

0 8 5

0
.

1 5 7

一 0
.

1 4 4

0
.

0 7 6

一 0
.

0 3 2

一 0
,

2 6 0

一 0
.

0 2 2

一 0
.

16 0

0
.

0 6 6

0
.

0 7 5

0
.

0 4 2

一 0
.

0 58

一 0
.

10 8

一 0
.

0 5 3

0
.

12 8

一 0
.

0 0 5

0
.

07 9

0
.

0 8 0 7 6 7

一 0
.

0 2 2 3 5

0
.

0 7 5 4 8 5

0
.

0 4 2 4 2 3

0
.

0 6 3 3 3 7

0
.

0 9 2 0 0 2

0
.

0 6 8 5 1 4

0
.

1 3 2 0 4 3

0
.

0 2 8 2 0 3

0
.

0 5 4 8 3 5

0
.

0 5 8 5 0 3

0
.

0 4 0 8 5 8

0
.

0 7 0 6

0
.

1 5 1 7 9 9

0
.

0 1 3 0 6 8

0
.

0 8 5 7 6 2

0
.

0 8 0 4 4 1

D i f f e r e n t e o m b i n a t i o n s o f t h e e l e v e n v a r ia b l e s

w e r e a n a ly z e d w i t h t h e r e g r e s s io n p r o g r a m o f t h e

S P S S p a e k a g e
.

T h e p a r a m e t e r ( b , ) o f e a e h v a r i a b l e

a s i n E q
.

( 6 )
,

t h e S t a t i s t i e a l S i g n i f i e a n e e o f e a e h v a r i
-

a b le a n d t h e e o r r e e t p e r e e n t a g e o f t h e

mo d e l w e r e

e o m p u t e d b y t h e p r o g r a m
.

T w o in d e x e s w e r e u s e d t o

m o n it o r t h e s e l e e t io n o f t h e d is e r im in a t iv e v a r ia b l e

e o m b in a t i o n s
.

O n e 15 t h e e o r r e e t P e r e e n t a g e o f t h e

m o d e l
.

T h e o t h e r 15 t h e s i g n if i e a n e e i n d e x o f e a e h

v a r ia b l e
.

T h e h i g h e r t h e e o r r e e t p e r e e n t a g e s a n d t h e

lo w e r t h e s ig n i f i e a n e e i n d e x e s ,
t h e b e t t e r

.

F u r t h e r -

mo
r e ,

i t 15 n e e e s s a r y t o j u d g e w h e t h e r t h e

mo d e l 15

e o n s is t e n t w i t h w e ll
一 a e e e p t e d P r i n e i p l e s o n p or t e i n

-

p r o t e i n r e e o g n i t io n
.

F o r i n s t a n e e , o n e o f t h e e o m b i
-

n a t io n s c o n t a in s t h e i n t e r f a e ia l a r e a r a t io ( R
。

) a s a

v a r i a b l e ( x ` )
,

w it h a n e g a t i v e v a l u e o f p a r a m e t e r

(石, ) i n E q
.

( 6 )
.

A S 15 w e l l k n o w n ,
t h e b ig g e r t h e

in t e r f a e ia l a r e a ,
t h e h i g h e r p o s s i b i l it y t h e e o m p le x

e o m P o n e n t s b i n d t o g e t h e r
.

T h e r e f o r e a n e g a t i v e v a lu e

o f P a r a m e t e r f o r t h e i n t e r f a e i a l a r e a r a t i o 15 ir r a t i o n a l
,

p or b a b l y i n d u e e d b y n o i s e , a n d s h o u ld b e e l im i n a t e d
.

W i t h t h e s e 3 a s P e e t s s a t i s f i e d
,

w e o b t a i n e d t h e

f o ll o w i n g m o d e l a s i n E q
.

( 7 ) ( M o d e l A )
.

T h e d a t a

o f r e g r e s s io n a n a ly s i s a r e s h o w n i n T a b l e 3
.

(P 厂 x1I ) 二
舒

`
·

` 4 2 + “ “ 6 ,
`

“ * 一 ’ 6 , , 2 4 2
`

“ 。 十 7 9 4 4 9
’

“ , + 2 7 4 6 2
`

IPP
l +
扩

` 4 4 2 十 `
·

“ 6 2
` “ * 一 5 6 3 5

·

“ 4 2
`

“ · p 十 7 9
t

44 9
` “ 。 + 2 7

·

4 6 2
`

IPP
`

( 7 )

T a b l e 3
.

M od
e
l B

P ar a m e t e r s f o r 4 v a r i a bl e s of M o d e l A a n d 2 v ar i曲 l e
s o f

V a r i a b l
e s

M o d e l A

M od
e l B

S hc S 印 S即 尸护 肠
n st an t

S ig n i f i e a n e e
0

.

0 1 1

0
.

0 1 1

0
.

0 1 1 0
.

0 5 3 0
.

0 6 3

0
.

0 0 8

0
.

0 15

0
.

00 8



4 1 6 P or g r e ss
I n N a t u r a l S e i e n e e

V o l
.

1 3 N o
.

6 2 0 0 3

I t 15 fo u n d t h a t t h e 4 v a r ia b l e s i n t h i s e q u a t i o n

a r e a l l e n e r g e t ie o r s e m i e n e r g e t i e d e s e r i P t i v e v a r i
-

a b l e s
.

T h e p or b a b i l i t i e s o f t h e t r a i n i n g s a m P l e s w e r e

e a le u la t e d
.

T h i r t y
一 e i g h t o f t h e f o r t y

一
t w o s a m p l e s a r e

e o r r e e t ly e l a s s if i e d
, a s s h o w n i n T a b le 4 a n d F i g

.

1

( a )
.

M o d e l A p r e s e n t s t h e h i g h e s t e o r r e e t p e r e e n t a g e
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