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Gléwnym zadaniem projektu jest opracowanie metodologii stuzacej do predykcji wlasnosci biatek. W tym
celu zastosujemy metody regularyzacyjne, ktére sa zdolne do modelowania rzadkich danych i kontroluja liczbe
fatszywych odkry¢ (FDR), tj. SLOPE i adaptacyjny SLOPE. Biatka i peptydy pelniag swoje funkcje, poniewaz
moga przyjmowacé okreSlony przestrzenny ksztalt. Niestety, analiza eksperymentalna ich struktury jest kosztowna i
czasochtonna. W celu jej przyspieszenia, czesto opieramy si¢ na metodach obliczeniowych, ktére polegajg na tatwo
dostepnych sekwencjach aminokwasowych biatek. Jednakze, uczenie modeli glebokich dla tego rodzaju danych
wymaga ogromnej iloSci obserwacji. W przypadku modeli peptydowych, gdzie ilo§¢ eksperymentalnie zdefin-
iowanych sekwencji jest mata, polegamy wigc na klasycznych metodach wnioskowania statystycznego, jednak
nawet najbardziej nowoczesne podejScia nie wykorzystuja w pelni informacji zawartej w sekwencjach aminokwa-
sowych z powodu mato wydajnej reprezentacji cech.

Uzycie klasycznych metod wigze si¢ zatem z koniecznoS$cig przekonwertowania sekwencji biologicznych do
formatu tabularycznego. W tym projekcie skupiamy si¢ na kodowaniu k-merowym, gdzie sekwencja aminokwasowa
jest reprezentowana jako kombinacja ciggtych lub nie ciaglych podrzgdnych faficuchéw aminokwaséw o dtugosci k.
Poniewaz standardowy alfabet aminokwasowy skfada si¢ az z 20 r6znych aminokwaséw, liczba mozliwych k-meréw
o dtugosci k to az 20%, a nawet wiecej, jesli rozwazamy k-mery z przerwami. Wskutek tego, przestrzen k-merowa
niesie za sobg problem duzej wymiarowosci danych, a takze zawiera w sobie wiele nieinformatywnych zmiennych.
Dodatkowo, macierze k-merowe sa niezwykle rzadkie, wigc operacje na nich wymagaja dedykowanych algorytméw.
Problem ten jest jeszcze bardziej wyrazisty z powodu liczby zmiennych znacznie wigkszej od liczby obserwacji
(p >> n). Efektywny rozmiar préby jest nawet mniejszy biorgc pod uwage rzadko$¢ macierzy eksperymentalne;j
oraz niezbalansowanie lub sko§no$¢ zmiennej odpowiedzi.W rezultacie, optymalne narzedzie dla danych bazujacych
na k-merach powinno dokonywac wstepnej selekcji zmiennych. Poniewaz taka reprezentacja pocigga za sobg binarng
Iub zliczeniowa charakterystyke zmiennych niezaleznych, wiele ze standardowych metod statystycznych wyboru
zmiennych nie ma tutaj zastosowania.

Taki problem moze by¢ efektywnie zaadresowany do metod regularyzacji, ktére sg kombinacjg wyboru zmi-
ennych i dopasowania modelu dzigki uwzglednieniu “kary” dla duzych wspétczynnikéw regresji. Jedna z takich
metod jest SLOPE, ktéry ostatnio pojawit si¢ jako solidne narzedzie regularyzacyjne i dzigki rankingowej karze
(zgodnej z rozmiarem wspéiczynnika) kontroluje liczbe fatszywych odkry¢ na niskim poziomie przewyzszajac tym
samym inne narzedzia..

Aktualnie, powszechnym rozwigzaniem jest zastosowanie wstepnej metody filtrujacej, a potem uzycie klasy-
cznego modelu takiego jak lasy losowe czy model LASSO uzywajacy prostej regularyzacji. Na chwilg obecng nie
ma jeszcze zadnych badaft w dziedzinie metod filtrujacych. Nasze wstepne obliczenia pokazaty, ze wyb6r metody
filtrujacej ma znaczny wplyw na ostateczne wyniki klasyfikacji biatek (stwierdzenie czy biatko wykazuje dang
ceche, czy nie). Badania zaczniemy porzadkujgc wiedzg na temat istniejagcych metod filtrujacych. W tej czgsci
pracy ziamplementujemy znalezione metody i przeprowadzimy symulacje pokazujaca ich dziatanie i wplyw na
wyniki klasyfikacji tj. przyporzadkowanie danego biatka do odpowiedniej klasy (pozytywnej - wykazujacej badang
ceche, albo negatywnej - nie wykazujacej). Nastepnie zajmiemy si¢ usprawnianiem metody SLOPE poprzez
przyspieszenie jej za pomoca uzycia algorytmu spadku po gradiencie, a takze opracowanie dedykowanego solvera
dla rzadkich danych. Ponadto opracujemy metod¢ przesiewowa oparta o Hesjan dedykowang dla metody SLOPE.
Skupimy si€ takze na logistycznej wersji adapcyjnego SLOPE, ktéra pozwoli na zatozenie z géry wiedzy o pewnych
k-merach (na przyklad na podstawie wynikéw eksperymentalnych).

Wszystkie nowo opracowane metody zostang zaimplementowane w Srodowisku R, a ich dzialanie bedzie
poréwnane z innymi istniejacymi metodami pod wzgledem wynikéw klasyfikacji i czasu ewaluacji.



