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Detalles de los Modelos integrados en PropPred-ES

Detalles de los modelos integrados en PropPred-ES

PropPred-ES es un sistema experto basado en modelos de rasgos 2-lineales y matrices de similitud-
disimilitud para predecir las clases estructurales y la velocidad de plegamiento de cadenas polipeptidicas

de las proteinas.

Modelo de clasificacion para la prediccién de la clase estructural de las

proteinas.

El modelo fue obtenido a partir de la representacion de proteinas 3D CEA (atomo de carbén del enlace

Amida) mediante la técnica Random Forest, utilizando los siguientes descriptores.

Tabla 1. Descriptores utilizados en el modelo de clasificacién.

No Descriptores
1 AB Q2 B M32 MP3 T KA PBS-EPS MCoMPAs
2 AB 150 Q M2 MP-4 FBS LGL[4-5.9] MM MCoMPAs
3 AB I50 B M19 MP-2 T LGL[4-5.9] Z3-EPS MCoMPAs
4 AB Q2 F M20 MP5 RAP LGL[4-5.9] PTT MCoMPAs
5 AB Q2 Q M20 NS5 T LGL[6-8] MM MCoMPAs
6 AB S B M5 MP5 PRO LGL[4-5.9] Z1-KDS MCoMPAs
7 AB 150 Q M5 NS1 FBS LGL[6-8] PTT MCoMPAs
8 AB Q2 B M2 NS-1 T LGL[6-8] PTT-EPS MCoMPAs
9 AB Q2 Q M5 MP1 RAP LGL[4-5.9] PTT _MCoMPAs
10 | AB S F M32 MP6 FAH LGL[8.1-11] EPS MCoMPAs
11 | AB I50 B M19 MP6 T LGL[4-5.9] Z1-Z2 MCoMPAs
12 | AB S F M2 MP-1 RAP LGL[4-5.9] PAH MCoMPAs
13 | AB 150 Q M5 MP-1 ALA KA PAH MCoMPAs
14 | AB Q2 B M32 SS-1 FAH LGP[+12.0] LGL[4-5.9] Z1-PBS MCoMPAs
15 | AB I50 B M2 MP-5 FBS LGL[8.1-11] PBS-EPS MCoMPAs
16 | AB S B M19 MP3 FAH LGP[+12.0] LGL[4-5.9] MM-Z1 MCoMPAs
17 | AB I50 F M20 MP4 ALA LGL[8.1-11] PTT _MCoMPAs
18 | AB Q2 B M2 MP1 RAP LGL[4-5.9] PTT-EPS MCoMPAs
19 | AB 150 B M5 MP-3 UFG_KA MM-PTT MCoMPAs
20 | AB S B M5 NS2 FBS LGL[6-8] PAH-EPS MCoMPAs
21 | AB I50 B M5 MP-5 RAP LGL[8.1-11] KDS-PAH MCoMPAs
22 | AB Q2 B M19 MP-2 FAH LGL[6-8] MM-PBS MCoMPAs
23 | AB K B M19 SS-1 FBS KA KDS-PAH MCoMPAs
24 | AB I50 Q M19 NS-2 FAH LGL[6-8] MM_MCoMPAs
25 | AB I50 B M5 NS-2 FAH LGL[6-8] MM-PAH MCoMPAs
26 | AB S B M2 MP1 FAH LGL[4-5.9] MM-PTT MCoMPAs
27 | AB Q2 B M32 SS-1 FAH LGL[6-8] PBS-PTT MCoMPAs
28 | AB I50 F M19 SS2 T LGL[4-5.9] EPS MCoMPAs
29 | AB I50 F M5 SS4 T LGL[4-5.9] EPS MCoMPAs
30 | AB Q2 F M5 NS-5 RAP KA PBS MCoMPAs
31 | AB Q2 F M2 NS4 FBS LGL[6-8] PAH MCoMPAs
32 | AB 150 Q M19 NS2 FBS LGL[6-8] PTT MCoMPAs
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| 33 | AB I50 Q M19 NS-3 FAH LGL[4-5.9] KDS_MCoMPAs |

Tabla 2. Parametros estadisticos del modelo de clasificacién utilizado.

Conjunto Exactitud global Q(%) Sensibilidad (%) Especificidad (%)

clases clases

a+pB 100 a+p 100

SE 100 a/B 100 a/B 100

All-B 100 All-B 100

All-a 100 All-a 100
clases clases

a+p 100 a+f 98

SP 98 a/B 100 a/B 100

All-8 100 All-B 100

All-a 93 All-a 100

Modelo de regresion para la prediccion de la velocidad de plegamiento de

cadenas polipeptidicas de las proteinas

El modelo fue obtenido a partir de la representacion de proteinas 3D CEA (atomo de carbén del enlace

Amida) con 3 variables, mediante la técnica regresion lineal multiple, utilizando los siguientes descriptores.

Tabla 3. Descriptores utilizados en el modelo de regresion.

0 Descriptores

AB K Q M20 NS6 TYR KA Z1 MCoMPAs

AB I50 B M2 SS-6 RAP_LGL[6-8] KDS-EPS MCoMPAs
AB Q2 F M2 NS2 T LGL[6-8] EPS MCoMPAs

wW|N|R =

Tabla 4. Parametros estadisticos del modelo de regresion utilizado.

DImenSI()n RZ Q2|00 szoot a(Qz) Qzext SDEPext
3 0.7832 0.7612 0.7584 -0.107 0.7263 1.563

Ecuacioén de regresion lineal.

In(kf)= 22.240811 + [ (-0.12087* AB_K_Q_M20_NS6_TYR_KA Z1 MCoMPAS)
+(-0.00611* AB_I50_B_M2_SS-6_RAP_LGL[6-8] KDS-EPS_MCOMPAS)

+(0.00001* AB_Q2_F_M2_NS2_T_LGL[6-8] EPS_MCOMPAS)]




Requerimientos del Sistema

Requerimientos del Sistema

Hardware:

Microprocesador: como minimo Intel(R) Dual-Core.

Memoria RAM: como minimo 1 GB.
Software:
PropPred-ES est4 disefiado para correr en el sistema operativo Windows y/o Linux.

Requiere la maquina Virtual de Java 1.7 como minimo.
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Modo de uso.

Cargando sistema.
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Fig. 1. Pantalla de carga de PropPred-ES.

PropPred-ES Interfaz grafica de usuario.

La Interfaz de PropPred-Es cuenta con las siguientes areas.

Barra de titulo: Contiene el nombre del programa, PropPred-ES.

Barra de menu: Contiene los menus relacionados con las distintas tareas que se pueden realizar por
PropPred-ES.

Panel de Seleccion: Contiene las caracteristicas disponibles a predecir y un boton para realizar la
prediccion.

Panel de Resultados: Contiene los resultados de las predicciones realizadas.




|£] PropPred-ES

Barra de Mend <~ | Archivo Opciones Ayuda

~————————————— Seleccionar Caracteristica a Predecir ——————

- il |/ Clase Estructural
Panel de Seleccion <‘h>

Panel de Resultados <;:

Predecir
Velocidad de Plegamiento
Proteinas Clase Estructural Velodidad de Plegamiento
1AAK a+ -0.924
1AFB_1 a+B -0.67
1AGX aB -4.181
1ALL All-a 5.076
1APY_B a+p -3.676
1BAB_A All-a 1.724
1BAB_B All-a 5.376
1BAF _L Al -1.804
1BBT_2 Allg -1.847
1BGC All-a 2.579
1BIM_A All-8 -5.283
1BQL_H All-8 0.175
1BQL_L All-g -2.794
1CDW_A a+B -3.867
1CEO a/B 1.34

Fig. 2. Interfaz gréfica de usuario de PropPred-ES.

Barra de menu

Modo de uso

En esta seccion se describe en términos generales el primer encuentro con el menu del sistema, y cada una

de sus partes.

Menu Archivo

|£| PropPred-ES
Archive Opciones Ayuda

Cargar Archive

Cerrar

Fig. 3. Menu Archivo.

Menu Cargar Archivo: Permite cargar los archivos necesarios para realizar la prediccion, estos archivos

estaran en formato PDB o ENT y contendran caracteristicas estructurales, quimicas y bioquimicas de una

proteina especifica.




| £ Seleccionar Archivo(s) X
Buscar en: Proteinas -
|| TAAK.ent
:i g [ ] 14DW.pdb
Elementos re... || 1AFE_T.ent
[ ] 146X ent
] 1ALLent
[ | [] 14pS.pdb
Escritorio LI 1APY_B.ent
[ ] 1B9C.pde
[ 1BAS.pdb
El [] 1BAB_Aent
Documentos  ||_| 1BDD.pelb
[ 1BER.pdb
@
Este equipo
™ JS—
Red Archivos de tpo: et pdb Cancelar
Fig. 4. Cargar Archivo.
Menu Cerrar: Cierra la aplicacion.
PropPred-ES X

‘9' Desea Salir del Programa?

No

Menu Opciones

Fig. 5. Cerrar.
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| £ PropPred-ES
Archivo YOVpciiori\Aes_ quda

Predecir

Guardar Resultados de la prediccién

Fig. 6. Menu Opciones.

Menu Predecir: Predice la clase estructural y/o la velocidad de plegamiento de cadenas polipeptidicas de

la o las proteinas cargadas.

Menu Guardar Resultados de la Prediccion: Exporta los resultados de la prediccion a un archivo XLS

para guardar los datos de las predicciones obtenidas.
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| Guardar archivo >3
Guardar en: | Documentos v # @
Descargas
2 imégene
Elementos re... Musica
Videos
Pl
Esaitorio
Dnnm:n(os
@
Este equipo
@ Nombre de archivo: || [ Guardar |
Hed Archivos de tipo: s = Cancelar
Fig. 7. Mena Guardar.
Menu Ayuda
|£) PropPred-ES — X
Archivo Opciones Ayuda
Ayuda
Acerca de

Fig. 8. Menu Ayuda.

MenU Ayuda: Accede a un PDF que contiene informacién del programa y una ayuda para su uso.

Menu Acerca de: Contiene la informacion referente al software PropPred-ES.

Utilizando el sistema

Cargar el o los archivos en formato PDB o ENT que contienen la informacién de una o varias proteinas de interés para

predecir la caracteristica clase estructural y/o la velocidad de plegamiento de cadenas polipeptidicas.

Para esto ir a Archivo/Cargar Archivo

Si alguno de los archivos cargados esta corrupto el sistema mostrar4 una naotificacion con los archivos que no se

pudieron cargar.
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|£| Error X

Archivos con Problemas
pdb1t8j.pdb

pdb2gdm ent

pdb2ihb_ent

pdb2izm.pdb

pdb2vik pdb
pdb3gbl.pdb

pdb3pga 1.ent
pdb7fab_L.ent

Cerrar

Fig. 9. Notificacion de error.
Una vez cargados los archivos para realizar la prediccion se podra seleccionar la caracteristica a predecir:
Clase estructural, velocidad de plegamiento o ambas y pulsar el botén Predecir o ir a

Menu\Opciones\Predecir.

|£| PropPred-ES — *
Archive Opciones Ayuda

Seleccionar Caracteristica a Predecir

Clase Estructural

Predecir

Proteinas Clase Estructural Velocidad de Plegamiento

1CDW_A
1CEO

Fig. 10. Clase estructural seleccionada.

Si se desea se puede cancelar la prediccion pulsando el botdn cancelar que aparece en la barra de progreso.
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| %] Progreso... >

@&  Prediciendo Caracteristicas
W  Completado 20%.

Cancelar

Fig. 11. Progreso de la prediccion.

Terminada la prediccién se muestra en el panel de resultado las predicciones obtenidas.

|£] PropPred-ES - X
Archivo Opciones Ayuda
Seleccionar Caracteristica a Predecir
Clase Estructural
Predecir
Velodidad de Plegamiento |

Proteinas Clase Estructural Velodidad de Plegamiento
1AAK a+B 0.924
1AFB_1 a+B 0.67
1AGX a/B -4.181
1ALL All-a 5.076
1APY_B a+B -3.676
1BAB_A All-a 1.724
1BAB_B All-a 5.376
1BAF_L AlB -1.804
1BBT_2 AlB -1.847
1BGC All-a 2.579
1BIM_A AllB -5.283
1BQL_H Al 0.175
1BQL_L Al -2.794
1CDW_A a+B -3.867
1CEO a/B 1.34

Fig. 12. Resultados de la Prediccion.

Si lo desea puede guardar los resultados obtenidos para consultarlos mas tarde. Estos se guardaran en

formato XLS. Esto podra realizarlo seleccionando el Menu\Opciones\Guardar resultados de la prediccion.




