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Le but de ce projet est d'implémenter 'algorithme GOR lll, d’évaluer la qualité de prédiction en
utilisant les mesures Q3/MCC et de faire quelques tests avec votre implémentation.
L'implémentation de cet algorithme se trouvent dans les diapos du cours. Vous avez aussi a
votre disposition I’article original « GOR Method for Predicting Protein Secondary Structure from
Amino Acid Sequence » de Jean Garnier et al qui explique en détail comment implémenter
I'algorithme (regarder les équations 8 et 9). L‘ensemble de cet article et les slides donneront les
informations nécessaires pour la construction de votre version de GOR Ill.

Exigences

1. Le Jupyter notebook que vous construisez est un rapport, ce qui signifie que vous
devriez le structurer comme un rapport, méme si le code est directement disponible.

2. Un rapport se compose d'une introduction du probléme, d'une explication des
méthodes (et leurs implémentations), d'une discussion sur les résultats et enfin d'une
conclusion sur les résultats que vous avez obtenus.

3. Toutes les questions posées dans ce document doivent étre clairement répondues et les
résultats doivent étre présentés afin qu'ils puissent étre reproduits dans le Jupyter
notebook (pas d'exécution dans un terminal)

4. Des captures d'écran de la sortie du terminal sont pas acceptable et vous ne pouvez pas
faire du copy-paste des diapos du cours.

5. Les explications dehors du code ne sont pas une documentation du code mais une
description explicative d’algorithme: qu’est-ce que la fonction ou I'ensemble de
fonctions fait ? Telles explications contiennent des exemples qui illustrent vos propos.

6. Un rapport est un document formel. On utilise donc la premiere personne du pluriel,
pas la premiere personne du singulier.

Evaluation
L'évaluation sera basée sur les critéres suivants :

1. La compréhension générale des instructions et exigences,

2. L'utilisation correcte du langage de programmation,

3. Lastructure du rapport et I'organisation des blocs de code dans le Jupyter notebook,

4. L'efficacité et I'exactitude de l'algorithme mis en ceuvre,

5. Laclarté et la pertinence des commentaires par bloc de code et en général,

6. La clarté des exemples utilisés pour l'illustration du fonctionnement de votre code,



7. Laclarté de la comparaison faite avec d'autres outils,
8. Les illustrations graphiques.

Partie 1, Les données d’entrainement et comment les lire

L'algorithme GOR utilise des informations concernant la probabilité de trouver les acides
aminés dans une hélice-a, un brin-B, une boucle ou des coudes (coils) pour prédire la structure
secondaire d’une protéine. Pour déterminer ces probabilités vous avez besoin des données
d’entrainement, qui sont fournies dans le fichier datasets.zip.

Le répertoire dssp contient une grande collection de fichiers de protéines (tirées de
I'ensemble de WHATIF) avec les informations sur leur structure secondaire. Ces informations
ont été produites par I'outil DSSP.

Ci-dessous une petite partie des données pour 1A58.dssp comme il apparait dans le
répertoire dssp.
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# RESIDUE AA STRUCTURE BP1 BP2 ACC N-H-->0 0-->H-N N-H-->0 0-->H-N TCO KAPPA ALPHA PHI PSI X-CA Y-CA Z-CA
1 1AM 0 0 193 0, 0.0 2,-0.1 0, 0.0 29,-0.0 0.000 360.0 360.0 360.0 -46.9 62.1 21.2 10.1
2 2 AS > - 0 0 50 1,-0.1 3,-1.3 27,-0.0 28,-0.2 -0.451 360.0-113.9 -94.2 167.5 61.2 20.4 6.5
3 3AK G> S+ 0 0 146 1,-0.3 3,-1.0 2,-0.2 26,-0.1 0.717 118.1 64.3 -70.6 -20.0 58.3 21.9 4.4
4 4 AK G 3 S+ 0 0 184 1,-0.2 -1,-0.3 26,-0.0 0, 0.0 0.476 86.4 73.9 -80.9 -2.4 56.9 18.4 4.4
5 5AD G< + 0 0 87 -3,-1.3 2,-0.2 2,-0.1 -1,-0.2 0.544 69.2 119.3 -84.7 -11.7 56.5 18.7 8.2
6 6 AR < - 0 0 53 -3,-1.0 22,-0.2 -4,-0.1 2,-0.1 -0.411 52.5-150.8 -65.0 122.8 53.5 21.1 7.8
7 7AR E -A 27 0A 108 20,-0.7 20,-3.1 -2,-0.2 2,-0.4 -0.468 3.7-134.6 -91.9 160.5 50.3 19.8 9.3
8 8 AR E -AB 26 176A 97 168,-0.7 168,-2.9 18,-0.2 2,-0.3 -0.963 20.4-175.7-119.9 139.2 46.7 20.5 8.2
9 9AV E -AB 25 175A 0 16,-2.5 16,-2.5 -2,-0.4 2,-0.3 -0.914 8.7-146.9-132.4 153.7 43.8 21.4 10.5

10 10 AF E -AB 24 174A 29 164,-2.8 164,-1.5 -2,-0.3 2,-0.4 -0.917 10.6-167.2-128.0 155.4 40.1 22.0 10.0
11 11AL E -AB 23 173A 0 12,-1.8 12,-2.9 -2,-0.3 2,-0.7 -0.976 9.4-158.6-137.7 116.7 37.2 24.1 11.4
12 12AD E -AB 22 172A 16 160,-3.0 159,-1.9 -2,-0.4 160,-1.1 -0.897 23.6-161.8 -95.0 118.7 33.6 23.3 10.5
13 13 AV E -AB 21 170A 0 8,-2.7 7,-2.8 -2,-0.7 8,-1.3 -0.843 14.0-166.0-112.1 140.4 31.6 26.5 11.1

La troisieme, la quatrieme et la cinquiéme colonne contiennent les données pertinentes, c'est-
a-dire respectivement l'identifiant de la chaine, I'acide aminé (ou résidu) et la structure
secondaire a laquelle I'acide aminé appartient. Donc par exemple le résidu 9 est un Valine (V)
qui est situé sur la chaine A et appartient a un brin (E) dans la structure de la protéine. S’il n’y a
pas d’'information dans cette colonne, alors il n’y a pas de structure secondaire pour ce résidu
et la classe de ce résidu est un coude (C ou coil).

Il y a huit symboles pour les structures secondaires dans ce fichier DSSP qui peuvent étre
réduites a trois catégories/classes :

1. Les symboles H, G et | correspondent a une classe d'hélice (H)
2. Le symbole E et B correspondent a la classe de brin R (E)
3. Lessymboles T, C, S et « espace » correspondent a la classe de coude aléatoire (C)

Dans cette premiere étape du projet, vous devez implémenter un parser qui peut lire ces
fichiers et qui peut collecter I'information concernant les probabilités qu’un certain acide aminé
appartient a une certaine classe (H, E, T ou C). Pour faciliter la construction du parser on vous
donne les noms de tous les fichiers DSSP dans le fichier CATH _info.txt. Le plus simple est



de donner ce fichier en entrée a votre parser pour collectionner les données dans le répertoire
dssp.

ATTENTION : Il peut y exister plusieurs chaines (copies de la méme séquence) dans le méme
fichier DSSP. Le nom de la chaine est indiqué par les symboles dans la troisieme colonne du
fichier dssp (voire I'exemple 1A58 .dssp plus haut). On n’utilise pas toutes les chaines. Dans le
fichier CATH_info.txt, on n’a pas seulement mis le nom du fichier qu’on peut retrouver
dans le répertoire dssp, pour chaque nom de fichier on a aussi indiqué la chaine a utiliser. Au-
dessous vous voyez certaines entrées du fichier CATH_info.txt:

3NIRA 3A38A 2VB1A 1USOA 1R6JA
2DSXA 1UCSA 1P9GA 2WFIA 1GCIA
2H5CA 3MFJA 2JFRA 1PQ7A

Chaque entrée contient un identifiant dans la base de données des structures des protéines
PDB (les quatre premiers caractéres) suivi par un identifiant de chaine (le cinquiéme caractére).
Par exemple, une des structures de protéine a utiliser dans I'analyse est la chaine A de 3NIR.
Cela signifie que vous devez seulement utiliser la chaine A dans le fichier dssp/3NIR.dssp.

Donc, pour chaque entrée dans le fichier CATH_ info.txt vous devez obtenir la séquence
protéique et pour chaque position dans cette séquence I'élément de structure secondaire. Cela
vous donne un seul fichier avec le format suivant :

> identifier |protein name|organism
MTAEPSIVARSNFNVCRLPGTPEAICATYTGSIIIPGATSPGDYAN

CCEECCCCHHHHHHHHHCCCCCHHHHHHHHCCEECCCCCCCHHHCC
> .

Ce fichier sera utilisé pour calculer les probabilités qui seront a leur tour utilisées pour
I'implémentation de l'algorithme GOR Ill. En méme temps on peut aussi l'utiliser pour
I’évaluation du prédicteur car on a la solution qu’on veut voire apres la séquence d’acides
aminés.

Il y parfois des caractéres dans les séquences qui ne correspondent pas aux acides aminés (X et
Z par exemple). Les caracteres ‘a’, ‘b’ et ‘c’ correspondent au C (cystéine). Il ne faut pas
prendre en compte les X et Z pour la construction du GOR Ill.

Partie 2, Construction et évaluation de GOR I

La seconde partie consiste a implémenter I'algorithme GOR Ill en utilisant les données
d’entrainement (voir Partie 1). 1l y a 3713 fichiers/protéines dans le répertoire dssp. Vous
utilisez les 3000 premieres protéines pour I'entrainement et les autres (les 713 protéines
restantes) pour I'évaluation de votre prédicteur. Cela veut dire que vous calculez les
probabilités demandées par GOR en utilisant seulement les 3000 premiéres protéines. Quand



vous avez fait cela, il faut évaluer la qualité de votre prédicteur avec les 713 autres protéines.
Prenez chaque séquence, faites la prédiction et évaluez la qualité de celle-ci en utilisant les
score Q3 et MCC (voir les diapos du cours). Vous obtenez donc un score Q3 moyen (et écart-
type) sur les 713 protéines et un MMC moyen (et écart-type) pour les hélices, les brins et les
boucles. Calculez et montrez ces résultats dans votre Jupyter Notebook.

Partie 3, Visualisation de quelques tests

Le fichier CATH_info test.txt contient les noms et les annotations des protéines de test.
Notez que ces données de test ne font pas partie des données d’entrainement. L'ordre des
acides aminés et les annotations de structure secondaire correspondantes peuvent étre
déterminées de la méme maniére que celle utilisée lors de la partie 1 du projet.

Visualisez en détail les résultats de votre algorithme sur les cing protéines dans le fichier
CATH info test.txt. Montrez aussi le score Q3 et les scores MCC pour ces cinq
instances.

Ethique
Le plagiat sera séverement sanctionné. Les cas de plagiat comprennent la réutilisation du
matériel écrit ou tiré de quelqu'un d'autre®, ou tout type de travail, sans devis ou référence
explicite.

3 http://www.bib.ulb.ac.be/fr/aide/eviter-le-plagiat/ et http://www.plagiarism.org/




