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Motivacao

Crescimento do GenBak
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Motivacao

A partir do seqienciamento do genoma, a geracdo d
dados tem como objetivo, a predicdo do conjunto d
proteinas existentes no organismo e a funcionalidad

que cada proteina desempenha, para melhor entender
o funcionamento do organismo

Existem dois métodos que podem ser seguidos:
Laboratorial

Computacional




Objetivo

Construcao de um Classificador de Proteinas
utilizando RNA

Classificar as seqiiéncias ainda ndo classificadas

Verificar se seqiiéncias ja anotadas, podem ser
reclassificadas pelo surgimento de um novo dominio




Proteinas

O que sao proteinas?
Qual a composicdo das proteinas?

Organizacdo Estrutural das Proteinas
Estrutura Primaria
Estrutura Secundaria
Estrutura Terciaria
Estrutura Quaternaria




Proteinas — Estrutura Primaria
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Banco de Dados COG

NCBI - National Center for Biotechnology Information
Responsavel por alguns bancos de dados publicos
Fonte de informacao para a biologia molecular
Conduz pesquisas em biologia computacional
Desenvolve ferramentas

COG - Cluster of Orthologous Groups

Tentativa de classificacdo filogenética das proteinas

As proteinas contidas sdo classificadas em 28 categorias
funcionais




Redes Neurais Artificiais - RNA

O que € RNA?
Como funciona a RNA?




Redes Neurais Artificiais - RNA

Modelo de McCulloch e Pitts




Redes Neurais Artificiais - RNA

Treinamento

Entrada
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Redes Neurais Artificiais - RNA

Perceptron (Rosemblatt 1958)
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Unidades de Saida




Redes Neurais Artificiais - RNA

Multilayer Perceptron
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Proteinas

Acaryochloris marina

O 0 0
. :
(o] N —

soppreouruy 3p eprueng)

]
@)
7
~(C
=
=
L
=
S
@)
-(C
<
7%
~
W
go!
o
@)
T
@
]
e
="
<
go!
o
ge!
=
iy
L0
o
2
A

m
|
R
i
3
dir
m
ke
c
-
@
7
A
S
j>
'




Sequence Coding By Sliding Window
(SCSW)

Dado uma seqiiéncia S de tamanho N definida sobre
um alfabeto o

Uma janela deslizante W, de tamanho1<n <N é
posicionada na posicdo 1 da seqiiéncia S e vai sendo

deslocada até a posicao N - n + 1;

Um vetor V, de dimensdo o é definido, onde cada
posicdo corresponde a uma possivel n - tupla dos
elementos de «;




Sequence Coding By Sliding Window
(SCSW)

A cada deslocamento de W_em S a posicaode V
correspondente a n — tupla encontrada ¢ incrementada

de 1;

Apos W_ atingir a posicao N - n +1em S, ovetor V,

contera a quantidade de cada n - tupla da seqiiéncia
percorrida e, independentemente do tamanho da
sequéncia, o vetor V, tera dimensao of".




Sequence Coding By Sliding Window
(SCSW)
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Sequence Coding By Sliding Window
(SCSW)
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Sequence Coding By Sliding Window
(SCSW)
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Sequence Coding By Sliding Window
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Sequence Coding By Sliding Window
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Sequence Coding By Sliding Window
(SCSW)
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Sequence Coding By Sliding Window
(SCSW)
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Metodologia

Obtencao dos dados

NCBI
Mycoplasma hyopneumoniae
Acaryochloris marina

Arquivo Fasta

Obtencao dos codigos das proteinas pertencente a cada
classe




Metodologia

=gi| 72080389 ref]YP_287447.1) FOF1 ATP synthase subunit A [Mycoplasma
hvopneumoniae 7448]
MMDFFEDWNQPQLFTLFILVFLVIILSIIFFHIKKAKIDESPSAVVLFAESYLIFIDDL
VETAGEGYINKVKPYIFSLFTFFLLGNLLSLVGLEPISTSISVTLSLAFVSWEGIFVVG
AIYSEWKYLSEFAKNPLKIIGIPAPLISLSFRMYGNLISGSVLLLIIYSGVQWIYQKIP
LGTFGNFNLPIVLIFPPFLIYFDIVGSLIQSFIFVILTISYWGMEVNQDEARLKINKKQ
LNLQKI

=gi|72080390ref]YP_287448.1| FOF1 ATP synthase subunit C [Mycoplasma
hvopneumoniae 7448]
MNSIVNESQQLIQNFQEVSQKTVADSSNLEAFAYLGAGLAMIGVIGVGAGQGYAA
GKACDAIARNPEAQK QVFRVLVIGTAISETSSIYALLVALILIFVG

Separacao das proteinas pelas classes funcionais




Metodologia

Reducdo do alfabeto

Exchange Group




Metodologia

Codificacao SCSW
Alfabeto de tamanho 6
Janela de tamanho 2

Vetor com dimensao 36




Metodologia
Metodologia One-Against-All

Desbalanciamento entre Classes
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Metodologia

Selecdo dos pontos da margem de Separacao
Condensed Nearest Neighbor (CNN)

Distancia Euclidiana entre todos os pontos

Construcao, Treinamento e Validacdao das Redes
Neurais Artificiais
Uma RNA para cada classe de proteinas

Treinamento com os dados da Mycoplasma
hyopneumoniae
Validacdao com os dados da Acaryochloris marina




Resultados

Dados de Classificadores
Entrada

Pertencent
e a classe
(acerto)
Pertencent
e a classe
(erro)

Nao
pertencent
e a classe
(acerto)

Pertencent
e a classe
(acerto)
Pertencent
e a classe
(erro)

Nao
pertencent
e a classe
(acerto)

C

85,65%

12,15%

38,03%

D E

57,50% 0,00%

66,92%

o

22,52%

76,62% 50,45%

F

13,75%

68,46%

P

35,04%

58,97%

G

0,00%

100,00%

95,86%

36,76%

H

45,14%

46,29%

53,25%

11,86%

40,72%

I

71,68%

24,40%

60,96%

J

28,33%

58,73%

U

18,52%

59,26%

K

10,61%

81,75%

96,70%




Conclusao

Nao obteve boa especificidade
Boa generalizagao
Tamanho da janela da metodologia SCSW




Trabalhos Futuros

Utilizacdo do modelo SCSW com outros tamanhos de
janela;

Utilizacdo do modelo estendido da metodologia
SCSW;

Utilizacao do alfabeto de tamanho 20;

Utilizacdo de outros algoritmos de treinamento de
RNAs.




Obrigado!




