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Arestas de i a j onde i < j- 1 ocultadas por motivos estéticos.
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Objetivos deste trabalho

» Otimizar os pardmetros utilizados pelo preditor

» Fazer uma comparagao justa com algum outro preditor de
microRNAs

» Implementar uma extensdo do preditor para realizar o
treinamento automdtico
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LOtimiza(;Eo dos parametros

Parametros a serem otimizados

» Limiar de
probabilidade 0,0 0,25 0,05
» Tamanho 2 4 6
minimo de
hélice
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I—Otimizac;éo dos parametros
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LOtimiza(;Eo dos parametros
Arvore de decisao
Sequéncia Padrio 1 Padrio 2 Padrao N | microRNA real?
seqA 1 0 0 1
seqB 1 1 1 1
seqC 0 1 0 0

N
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Arvore de decisao
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LOtimiza(;éo dos parametros

Padrdes otimizados

Padrao | V  Padrao |l

Limiar de probabilidade: 0 Limiar de probabilidade: 0,57
Tamanho minimo de hélice: 7 Tamanho minimo de hélice: 5
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LOtimiza(;éo dos parametros

Antes x Depois da otimizagao

Medida Antes Depois
Especificidade 87,538% 84,154%
Sensibilidade  71,692% 82,692%

Acurécia 79,615% 83,423%

Especificidade = TN/(TN + FN)
Sensibilidade = TP/(TP + FP)

Acurdcia = (TP + TN)/(TP + FP + TN + FN)
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LComparacéo entre os preditores

Comparagao entre os preditores

Medida MiPred  Nosso preditor
Especificidade 88,076% 84,154%
Sensibilidade  80,615% 82,692%

Acuricia 84,346% 83,423%
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LTreinamento automdtico do preditor

Treinamento automatico do preditor

» Feito encontrando subestruturas tipicas em um conjunto de
microRNAs

» Que foram encontradas utilizando um algoritmo de subgrafo
maximal entre dois grafos

» Que, por sua vez, foi implementado utilizando uma reducio
ao problema do clique maximal
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LTreinamen‘co automdtico do preditor

Reducao ao problema do clique maximal

» Entrada: Grafos G; =< V1, A1 > Gy =< W, Ay >

» Grafo produto de arestas He = G; o Gp possui como vértices o
conjunto Vy = E1 X B

» Ha uma aresta do né v = (v, v2) ao w = (wy, wp) em H, sse
vi # wy e vo # wy e (0 nd que conecta as arestas v; e wy €
compativel com o né que conecta v» e wo OU v; e wy ndo sdo
arestas adjacentes em Gj e v» e wy também n3o sdo
adjacentes em Gp)

» Saida: Clique maximal de H, que corresponde a um subgrafo
comum



Aprimoramento de uma ferramenta de predi¢cdo de ncRNAs baseada em estruturas secundarias
LMétodos e resultados

LTreinamento automatico do preditor

Reducao do problema ao problema do clique maximal

Fig. 2. An example in which cliques with three vertices do not necessarily define isomorphic subgraphs.
Though the edge product graph H, exibits a clique (bold edges) with the edge set Vi ={(e1, f1).(e2, /2),
(es, f3)}, Gy (the Y-shape or triod) is not isomorphic to G (the triangle).

Retirado do artigo de Koch de 2001.
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Aplicando iterativamente

Grafol

| Grafo2 I [GrafoBJ

Subgrafol

‘ Grafo4 ’

Subgrafo2

Subgrafo3
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LTreinamento automatico do preditor

Familia A x Familia B

» O treinamento foi realizado em 21
sequéncias da familia A,
encontrando 4 subestruturas
recorrentes

53,7% das sequéncias da familia A
foram identificadas com sucesso

Apenas 2,7% das sequéncias da
familia B foram identificadas como
sendo de A
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Conclusoes

» Com a otimizacdo dos parametros, obtivemos uma discreta
melhora, mas suficiente para alcancar um nivel de acuracia
compardvel a um dos melhores preditores de microRNA
atualmente
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LConclus(“:tes

Conclusoes

» Com a otimizacdo dos parametros, obtivemos uma discreta
melhora, mas suficiente para alcancar um nivel de acuracia
comparavel a um dos melhores preditores de microRNA
atualmente

> Apesar de ter apresentado um bom resultado em um dos

testes realizados, o algoritmo de treinamento automatico
ainda precisa de melhorias
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O que mais me ajudou neste trabalho

» Disciplina de Algoritmo em grafos
» Disciplina de Biologia Computacional
» Disciplina de Data Mining (cursada durante intercdmbio)
» Iniciacdo cientifica
£ [ www.ploscompbiol.org/article/info% 3Adoi%2F10.137 1%2Fjournal.pcbi. 1003234 | 4 M (
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ToPS: A Framework to Manipulate Probabilistic Models of Sequence
Data

André Yoshiaki Kashiwabara, igor Bonadio, Vitor Onuchic, Felipe Amado, Rafael Mathias, Alan Mitchell Durham Bl
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Duvidas?
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