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Stuhrn

e Ciel studie: vyvoj spolahlivej metody pre problém predikcie

sekundarnej Struktary proteinov

e Pouzita metdda: binarny klasifikator SVM

e Dosiahnuté vysledky: 77%-na tspesnost, zrovnatelna
s "state-of-the-art" PSIPRED
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Predikcia sekundarnej struktiary
e Viacvrstvé neurénové siete (PSIPRED, PROFsec)

Aplikacie SVM

e Rozpoznavanie proteinovej translacie

e Anotacia funkcii génov
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Support Vector Machines
Vynasiel V. Vapnik v 1992

Zalozené na Statistickej VC tedrii (Vapnik-Chervonenkova

teoria)

Dobre preskiimana teoretické c¢ast

Vseobecny klasifikator
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Obr. 1: 2 triedy objektov
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L.inearita

e SVM dokaze pracovat len s linearnymi problémami
e Skoro vSetky problémy st nelinarne

e Jadrové funkcie (Kernel functions)

— nie kazZdd funkcia moze byt jadrovou!
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XOR problém:

Pouzit4 polynomiélna jadrova funkcia:

2
k(@, ) = (@,7)% = (ul o1+ ug . UQ) — =

((u%,u%,\@ LU . ug) . (le,vg,\/i vy . vg))
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Priklad
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Proteinové data

e Klastrovanie — max. 25% podobnost medzi klastrami
(zhlukami)

e Reprezentativna vzorka obsahovala 1460 proteinov

e 10 nasobné krizové overovanie (10-fold cross-validation)
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Predspracovanie

Kazdy protein rozdeleny na tseky dizky 15 (aminokyselin)
SVM ako vstup dostane maticu 20x15
20 — pocet moznych aminokyselin

Triedy proteinov:
— H - a—helix, 310—hth
— E — sheet, isolated 3-bridge

— C — m-helix, turn, bend a ostatné
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Multiklasifikdcia pomocou binarneho

SV M

Jeden proti vietkym (HxEC, ExHC, CxHE)
Jeden proti jednému (HxE, HxC, ExC)
+ pravdepodobnostna modifikacia predchadzajtcich metod

Vysledna hodnota ziskana hlasovanim komisie klasifikAtorov
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SVM

Sequence Structure
to to

Structure Structure
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Sequence-to-Structure

(jednotlivé klasifikatory)
Trieda B | #SV | Presnost (%)

H, E 55,0 T

C, E 40,9 86,4
H, C 36,5 85,6
H 46,1 84,2
E 48,5 81,3
E 36.0 88.0
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Vysledky

Klasifikator ‘ Presnost (%)

Sequence-to-Structure

Jeden proti vSetkym 74,54
Modifikacia MaxProb SVM 74,52

Jeden proti jednému 74,04
Modifikacia Pair-wise couple SVM 74,24

PSIPRED 73,28

Structure-to-Structure
Pair-wise couple SVN 75,44
PSIPRED 74,72
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/Zvysenie presnosti

e 7 datovej mnoziny 1460 proteinov odstranené kolizne retazcové

zlomy (unresolved chain breaks)
e Upravené data — 1095 proteinov

o 3-zlozkova krizova validacia — 77,07%

IV105 Bioinformaticky seminar: J.Hroza, T.Hudik Brno, 16.11. 2004



Komisia roznych klasifikdtorov

e Vysledky na 121 novych proteinoch

Klasifikator | Presnost (%)
SVM 74,92
PSIPRED 74,97
PROFsec 74,90
Komisia 76,17
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/aver

e Vyhody SVM:

— porovnatelné vysledky ako PSIPRED

— menSia trénovacia mnozina (1460) oproti PSIPRED (5000)
e Nevyhody SVM:

— vacSie poziadavky na vykon a pamét pocitaca
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