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Proteinas

Sequenciamento de proteinas cada vez mais simples
Alto custo na determinacdo de caracteristicas
Métodos laboratoriais e tecnologias de informacdo
Protein Data Bank (PDB)
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Objetivos

Objetivo Geral

Desenvolver uma metodologia capaz de predizer estruturas secundarias e
funcdes de proteinas
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Estruturas Secundarias das Proteinas
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Funcdes das Proteinas

Funcdes definidas pelas estruturas 3D
Proteinas com mesma origem evolutiva

Sequéncia de aminodacidos, estruturas 3D e interacdo

Ontologia Genética
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Redes Neurais
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Redes Neurais Recorrentes

@ Anilise de dados temporais ou espaciais
@ Redes unidirecionais ou bidirecionais
e LSTM e GRU
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Redes Neurais Convolucionais

@ Informacdes locais e globais

o Camadas de convolugdo, pooling e totalmente conectadas
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Trabalhos Relacionados

Predicdo de Estruturas Secundarias
o Lin et al. (2016) [1]

o Rede convolucional com shift-and-stitch
e Bases: CullPDB, CB513 e 4prot

e Hattori et al. (2017) [2]

o Rede recorrente bidirecional com LSTM
o Bases: CullPDB e CB513

e Fang et al. (2018) [3]

e Rede convolucional com inceptions
e Bases: CullPDB, JPRED, CASP10, CASP11, CASP12, CB513 e PDB )
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Trabalhos Relacionados

Predicdo de Funcdes

@ Nadzirin e Firdaus-Raih (2012) [4]
e Func¢des de proteinas do PDB
e Anotacdes da base UniProtKB e ferramentas BLAST e DALI

@ Roy et al. (2010) [5]
o Modelo com proteinas com estruturas similares
e Comparagdo entre a estrutura formada com proteinas com fungdes

conhecidas do PDB
@ Zhang et al. (2019) [6]

o Rede densa com aprendizado profundo
e Utiliza sequéncia de aminodacidos e interagdes entre proteinas
o Bases: base derivada do trabalho de Kulmanov et al. [7] e CAFA3
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Metodologia — Predicao de Estruturas Secunddrias
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Metodologia — Predicao de Funcdes
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Base de Dados — Protein Data Bank (PDB)

@ Estruturas 3D das proteinas
o Atualizacdo semanal
@ Versdo de 03/05/2019
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Métricas de Avaliacao

Acurdcia

Precisao

Taxa F1

°
°
@ Revocacao
°
@ Meétricas balanceadas
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Resultados Preliminares

2.000 proteinas do PDB

Proteinas com até 700 aminoacidos

Proteinas no sentido normal e invertido

Redes unidirecionais, bidirecionais e combina¢3o de redes
Unidades LSTM e GRU

De uma a dez camadas
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Resultados Preliminares

Softmax

Entrada de Dados
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Resultados Preliminares

Melhores Resultados Obtidos

@ Combinacdo de redes bidirecionais
@ Redes com 5 camadas para classificacdo Q3

@ Redes com 4 camadas para classificacdo Q8

Q3 Acuracia | Precisao | Revocacao | F1
5 camadas 0,71 0,73 0,73 10,72

Q8 Acuracia | Precisao | Revocacao | F1
4 camadas 0,38 0,57 0,60 | 0,57
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Resultados Preliminares

@ GRU apresentou resultados melhores que LSTM

@ Redes bidirecionais foram superiores as redes unidirecionais tanto na
classificacdo Q3 quanto na Q8

@ Combinac3o de classificadores resultou em melhores resultados
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Dados das Estruturas Secundarias do PDB

Q3 Q8
C E H B E G H | L S T
Média 469 | 442|947 | 1,02 532|337 | 11,12 538|192 | 1,56 | 2,09
Mediana 4 4 8 1 5 3 10 5 1 1 2
Valor Minimo 1 1 1 1 1 3 1 5 1 1 1
Valor Maximo | 185 92 | 164 4 92 17 164 15 79 16 20
Desvio Padrao | 3,71 | 6,01 | 6,48 | 0,14 | 2,73 | 0,87 | 6,21 | 0,97 | 1,41 | 0,83 | 0,83
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Dados das Estruturas Secundarias do PDB

Inicio (%) | Meio (%) | Final (%)
Q3
C 42,56 40,88 41,19
E 32,24 21,55 39,01
H 25,20 37,57 19,80
Q8
B 1,13 1,27 1,08
E 24,06 21,61 18,72
G 3,65 4,00 4,12
H 28,57 32,05 34,89
| 0,38 0,65 0,57
L 22,61 19,86 21,41
S 8,61 9,38 8,38
T 10,99 11,18 10,83
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Plano de Trabalho e nograma de Execucao
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