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 ΕΤΦΑΡΙ΢ΣΙΕ΢ 

 

 Ζ εθπφλεζε ηεο δηπισκαηηθήο εξγαζίαο ήηαλ ε πην ελδηαθέξνπζα 

πεξίνδνο ζηνλ πεληαεηή θχθιν ζπνπδψλ. Γηα ηηο γλψζεηο πνπ θαηέθηεζα, ζα 

ήζεια αξρηθά λα επραξηζηήζσ ηνλ θαζεγεηή ηεο Σρνιήο Φεκηθψλ Μεραληθψλ 

θ. Φξαγθίζθν Κνιίζε θαη ηνλ ππνςήθην δηδάθηνξα Δπζχκην Λαδνπθάθε γηα 

ηελ επθαηξία πνπ κνπ έδσζαλ λα έξζσ ζε επαθή κε ηνλ θφζκν ηεο 

Βηνπιεξνθνξηθήο. Τν ηερληθφ κέξνο ηεο εξγαζίαο αλαπηχρζεθε ζην 

εξγαζηήξην Μεηαβνιηθήο Μεραληθήο θαη Βηνπιεξνθνξηθήο ηνπ Δζληθνχ 

Ηδξχκαηνο Δξεπλψλ. Θα ήζεια λα επραξηζηήζσ ηνλ Γξ. Αξηζηνηέιε 

Φαηδεησάλλνπ, Δξεπλεηή Γ‘ ζην Ηλζηηηνχην Βηνινγίαο, Φαξκαθεπηηθήο Φεκείαο 

θαη Βηνηερλνινγίαο ηνπ Δζληθνχ Ηδξχκαηνο Δξεπλψλ, γηα ηελ δπλαηφηεηα πνπ 

κνπ έδσζε λα βξίζθνκαη ζην ρψξν ηνπ εξγαζηεξίνπ γηα πάλσ απφ έλα 

εμάκελν, θαζψο θαη γηα ηηο ζπκβνπιέο πνπ κνπ έδσζε φρη κφλν γηα ηε 

δηπισκαηηθή εξγαζία αιιά θαη γηα ηε κεηέπεηηα πνξεία κνπ σο κεραληθφο. 

Τέινο ζα ήζεια λα επραξηζηήζσ ζεξκά ηνλ Γξ. Διεπζέξην Πηιάιε γηα ηελ 

πνιχηηκε βνήζεηα θαη ηηο ζπκβνπιέο πνπ κνπ πξφζθεξε θαηά ηελ δηάξθεηα 

εθπφλεζεο ηεο εξγαζίαο θαη γηα ην επράξηζην θιίκα ζπλεξγαζίαο. 
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 ΕΙ΢ΑΓΩΓΗ 

 

 Ο ζθνπφο ηεο εξγαζίαο είλαη δηπιφο, θαζψο αζρνιείηαη κε ηηο γλσζηέο 

θαη επξέσο ρξεζηκνπνηνχκελεο κεζφδνπο αλάιπζεο βηνινγηθψλ αιιεινπρηψλ 

θαη ηε ζχγρξνλε ηάζε ρξεζηκνπνίεζεο ηεο κεραληθήο κάζεζεο γηα ηελ 

εμαγσγή ρξήζηκσλ πιεξνθνξηψλ απφ βηνινγηθά δεδνκέλα. Αθνξκή γηα απηή 

ηελ εξγαζία ήηαλ ε αλάγθε αλάπηπμεο ελφο βηνπιεξνθνξηθνχ ινγηζκηθνχ γηα 

ην Δπξσπατθφ πξφγξακκα HotZyme, απφ ην εξγαζηήξην Μεηαβνιηθήο 

Μεραληθήο θαη Βηνπιεξνθνξηθήο ηνπ Ηλζηηηνχηνπ Βηνινγίαο, Φαξκαθεπηηθήο 

Φεκείαο θαη Βηνηερλνινγίαο ηνπ Δζληθνχ Ηδξχκαηνο Δξεπλψλ ζε ζπλεξγαζία 

κε ην εξγαζηήξην Βηνηερλνινγίαο ηεο Σρνιήο Φεκηθψλ Μεραληθψλ ηνπ 

Δζληθνχ Μεηζφβηνπ Πνιπηερλείνπ. Τν HotZyme είλαη έλα εξεπλεηηθφ 

πξφγξακκα πνπ ππνζηεξίδεηαη απφ ηελ Δπξσπατθή Έλσζε θαη έρεη σο ζηφρν 

ηελ εχξεζε ζεξκναλζεθηηθψλ ελδχκσλ (ζπγθεθξηκέλα πδξνιαζψλ)  ζε 

πιεζπζκνχο αξραίσλ θαη βαθηεξίσλ, πνπ αλαπηχζζνληαη ζε ζεξκά 

πεξηβάιινληα, κε ηε ρξήζε κεηαγνληδηνκαηηθήο αλάιπζεο. Τν πξφγξακκα 

είλαη ηεηξαεηέο θαη ζπκκεηέρνπλ ζπλνιηθά 13 εξεπλεηηθέο νκάδεο απφ 10 

Δπξσπατθά θξάηε θαη ηηο ΖΠΑ. 

 Ζ δνκή ηεο εξγαζίαο απνηειείηαη απφ ηξία θχξηα κέξε, ην ζεσξεηηθφ, 

ην ηερληθφ θαη ηα απνηειέζκαηα - ζπκπεξάζκαηα. Τν ζεσξεηηθφ κέξνο 

απνηειείηαη απφ ηέζζεξα θεθάιαηα. Σην πξψην θεθάιαην αλαθέξνληαη 

βαζηθέο γλψζεηο γηα ηε δνκή θαη ηε ιεηηνπξγία ησλ πξσηετλψλ, ελψ κε 

πεξηζζφηεξε ιεπηνκέξεηα γίλεηαη αλαθνξά ζηα έλδπκα, ηνλ ηξφπν ιεηηνπξγίαο 

ηνπο θαη ηελ εμάξηεζή ηνπο απφ ηε ζεξκνθξαζία. Σην δεχηεξν θεθάιαην 

πεξηγξάθνληαη νη ηερληθέο ζχγθξηζεο άγλσζησλ αιιεινπρηψλ κε γλσζηέο. Οη 

ηερληθέο απηέο ρξεζηκνπνηνχληαη γηα ηελ εμαγσγή ζπκπεξαζκάησλ γηα ηε 

ιεηηνπξγία άγλσζησλ αιιεινπρηψλ θαη απνηεινχλ ηε βάζε ησλ 

βηνπιεξνθνξηθψλ εξγαιείσλ πνπ έρνπλ αλαπηπρζεί ηα ηειεπηαία ρξφληα θαη 

νξηζκέλα απφ απηά ρξεζηκνπνηνχληαη ζηελ πξψηε ελφηεηα ηνπ ηερληθνχ 

κέξνπο. Σην ηξίην θεθάιαην πεξηγξάθεηαη ε κέζνδνο ηεο κεραληθήο κάζεζεο 

θαη ζηε ζπλέρεηα ην καζεκαηηθφ ππφβαζξν πέληε αιγφξηζκσλ κεραληθήο 

κάζεζεο, ηνπ Μπευδηαλνχ Ταμηλνκεηή Ππξήλα, ησλ Γέληξσλ Απφθαζεο, ησλ 

Μεραλψλ Γηαλπζκάησλ Υπνζηήξημεο, ηνπ αιγφξηζκνπ Perceptron θαη ηνπ θ-
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Κνληηλφηεξνπ-Γείηνλα Ταμηλνκεηή. Οη αιγφξηζκνη απηνί ρξεζηκνπνηνχληαη ζηε 

δεχηεξε ελφηεηα ηνπ ηερληθνχ κέξνπο. Τέινο ζην ηέηαξην θεθάιαην 

αλαθέξνληαη νη βάζεηο δεδνκέλσλ θαη ηα ινγηζκηθά πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ 

ζην ηερληθφ κέξνο. Γεληθά, ζθνπφο ηνπ ζεσξεηηθνχ κέξνπο είλαη λα παξέρεη 

φιεο ηηο ζεκαληηθέο πιεξνθνξίεο γηα ηελ θχζε ησλ ελδχκσλ θαη ηνλ ηξφπν 

ιεηηνπξγίαο ησλ βηνπιεξνθνξηθψλ εξγαιείσλ θαη ησλ αιγφξηζκσλ κεραληθήο 

κάζεζεο, ψζηε λα θαηαλνεζνχλ θαιχηεξα νη δπν ελφηεηεο ηνπ ηερληθνχ 

κέξνπο. 

 Τν ηερληθφ κέξνο ηεο εξγαζίαο πξαγκαηνπνηήζεθε ζε πεξηβάιινλ 

Linux, ρξεζηκνπνηήζεθε ε γιψζζα πξνγξακκαηηζκνχ Perl θαη ην εξγαιείν 

MySQL Workbench γηα ηελ θαηαζθεπή βάζεσλ δεδνκέλσλ. Σηελ πξψηε 

ελφηεηα αλαπηχρζεθε έλαο αιγφξηζκνο εχξεζεο πξσηετληθήο ιεηηνπξγίαο κε 

ρξήζε Οληνινγηψλ Γνληδίσλ, ν νπνίνο ρξεζηκνπνηεί ην βηνπιεξνθνξηθφ 

ινγηζκηθφ BLAST, ηελ βάζε δεδνκέλσλ UniProt-GOA θαη ηελ Δλδπκηθή 

Ολνκαηνινγία. Σηε δεχηεξε ελφηεηα κειεηήζεθε ε ζπκπεξηθνξά ησλ 

αιγφξηζκσλ κεραληθήο κάζεζεο πνπ αλαθέξζεθαλ παξαπάλσ, ζηελ 

ηαμηλφκεζε ελδχκσλ κε βάζε ηνλ θσδηθφ Δλδπκηθήο Ολνκαηνινγίαο ηνπο. Πην 

ζπγθεθξηκέλα, απνθηήζεθαλ νη αιιεινπρίεο ησλ ελδπκηθψλ θαηεγνξηψλ 3.1.-.- 

3.2.-.-, 3.4.-.-, 3.5.-.-, 3.6.-.- (ππνθαηεγνξίεο ησλ πδξνιαζψλ) θαη νη 

αιιεινπρίεο πνπ δελ ήηαλ πδξνιάζεο απφ ηε βηβιηνζήθε UniProt. Γηα θάζε 

θαηεγνξία πδξνιαζψλ κειεηήζεθε ε ηθαλφηεηα ησλ αιγφξηζκσλ λα ηε 

δηαρσξίδνπλ απφ αιιεινπρίεο κε πδξνιαζψλ κε βάζε δπν δηαθνξεηηθά είδε 

δεδνκέλσλ. Ζ πξψηε θαηεγνξία δεδνκέλσλ ήηαλ νη θσδηθνί PFAM θάζε 

αιιεινπρίαο, νη νπνίνη πξνέθππηαλ απφ ην ινγηζκηθφ HMMER3 θαη 

πιεξνθνξνχλ γηα ηελ νηθνγέλεηα πνπ αλήθεη ε θάζε πξσηεΐλε. Ζ δεχηεξε 

θαηεγνξία ήηαλ θπζηθνρεκηθά δεδνκέλα, ηα νπνία πξνέθππηαλ απφ ην 

ινγηζκηθφ PROFEAT. Δπηπιένλ γηα θάζε αιγφξηζκν βξέζεθαλ νη ηηκέο ησλ 

παξακέηξσλ πνπ κεγηζηνπνηνχζαλ ηελ απφδνζή ηνπ. Με βάζε ηα 

απνηειέζκαηα ηεο κειέηεο, ρξεζηκνπνηήζεθαλ νη πην απνηειεζκαηηθνί 

αιγφξηζκνη γηα ηνλ δηαρσξηζκφ ελδχκσλ θαηεγνξίαο 3.1.-.-, θαη 3.6.-.- πνπ 

δηαθέξνπλ κφλν ζηελ ζπκπεξηθνξά ηνπο ζε πςειέο ζεξκνθξαζίεο. Πην 

ζπγθεθξηκέλα, θαηαζθεπάζηεθε κηα βάζε δεδνκέλσλ αιιεινπρηψλ 

πδξνιαζψλ, νη νπνίεο ραξαθηεξίδνληαλ απφ ηελ Δλδπκηθή Ολνκαηνινγία θαη 

ηε ζεξκνθξαζία βέιηηζηεο αλάπηπμεο ηνπ κηθξννξγαληζκνχ ζηνλ νπνίν 
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αλήθνπλ. Γηα ηελ θαηεγνξία 3.1.-.- πξαγκαηνπνηήζεθε ν δηαρσξηζκφο 

κεζφθηισλ-ππεξζεξκφθηισλ θαη κεζφθηισλ-ζεξκφθηισλ ελδχκσλ, ελψ γηα 

ηελ θαηεγνξία 3.6.-.- ν δηαρσξηζκφο κεζφθηισλ-ππεξζεξκφθηισλ. 

 Τν ζπκπέξαζκα πνπ πξνέθπςαλ απφ ηελ πξψηε ελφηεηα ηνπ ηερληθνχ 

κέξνπο είλαη ε κεγάιε ρξεζηκφηεηα βάζεσλ δεδνκέλσλ φπσο ε UniProt-

GOA, ε νπνία παξέρεη άκεζα πιεξνθνξίεο ζρεηηθέο κε ηε ιεηηνπξγία ησλ 

άγλσζησλ εμεηαδφκελσλ αιιεινπρηψλ. Τα απνηειέζκαηα ηεο δεχηεξεο 

ελφηεηαο έδεημαλ πσο ν Μπευδηαλφο Ταμηλνκεηήο Ππξήλα είλαη ν 

θαηαιιειφηεξνο γηα ην δηαρσξηζκφ ελδχκσλ κε PFAM δεδνκέλα, ελψ ηα 

Γέληξα Απφθαζεο πξνηηκνχληαη γηα ηα PROFEAT δεδνκέλα. Δπηπιένλ ηα 

δπν είδε ραξαθηεξηζηηθψλ δηαρσξίδνπλ ηα έλδπκα δηαθνξεηηθψλ 

ζεξκνθξαζηψλ κε απφδνζε πεξίπνπ 84%, ελψ ζεκαληηθφ ξφιν ζηνλ 

δηαρσξηζκφ κε ηα PROFEAT ραξαθηεξηζηηθά έρνπλ ηα πνζνζηά δηπεπηηδίσλ 

ησλ ελδχκσλ. 
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Ι. ΘΕΩΡΗΣΙΚΟ 

ΜΕΡΟ΢ 
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1 
 

ΑΜΙΝΟΞΕΑ, 
ΠΡΩΣΕΪΝΕ΢ ΚΑΙ 
ΕΝΖΤΜΑ 

 
 
 
 
 
 
 
 
«Τα έλδπκα ππεξ(ζεξκόθηισλ) κηθξννξγαληζκώλ δηαθξίλνληαη γηα ηηο 

ζεκαληηθέο ηνπο δπλαηόηεηεο ζηηο βηνηερλνινγηθέο εθαξκνγέο ηεο 

βηνκεραλίαο. Οη ζπγθεθξηκέλνη βηνθαηαιύηεο ραξαθηεξίδνληαη από πςειή 

αθακςία, ε νπνία ηνπο επηηξέπεη λα είλαη ζηαζεξνί θαη λα ιεηηνπξγνύλ ζε 

πςειέο ζεξκνθξαζίεο θαη θάησ από αληίμνεο ζπλζήθεο ρεκηθώλ 

αληηδξάζεσλ.» 

 

HotZyme, ―Collaborative project for systematic 

screening of novel hydrolases from hot 

environments‖ 

 



 18 

1.1. ΑΜΗΝΟΞΔΑ ΚΑΗ ΠΔΠΣΗΓΗΚΟ΢ ΓΔ΢ΜΟ΢ 
 

 

 

Οη πξσηεΐλεο είλαη πνιπκεξή ακηλνμέσλ, ηα νπνία ζπλδένληαη ζε κηα 

καθξηά αιπζίδα κε νκνηνπνιηθνχο δεζκνχο. Υπάξρνπλ 20 δηαθνξεηηθά 

ακηλνμέα πνπ εληνπίδνληαη ζηα κφξηα ησλ πξσηετλψλ. Τα ακηλνμέα ππάξρνπλ 

θαη‘ επαλάιεςε ζε φιεο ηηο πξσηεΐλεο, δεκηνπξγψληαο κηα καθξηά 

αιιεινπρία, κνλαδηθή γηα θάζε πξσηεΐλε. Ζ βαζηθή δνκή ηνπο πεξηγξάθεηαη 

ζηελ παξαθάησ εηθφλα: 

 

 

 
Δηθφλα 1.1.1: ΢πληαθηηθφο ηχπνο ακηλνμένο  (L κνξθή).[3] 

 

 

Κάζε ακηλνμχ απνηειείηαη απφ έλα θεληξηθφ άηνκα άλζξαθα (a), ην 

νπνίν ελψλεηαη κε κηα θαξβνμπιηθή νκάδα (COO ), κηα ακηλνκάδα ( 3NH  ), 

έλα άηνκα πδξνγφλνπ (Ζ) θαη κηα πιεπξηθή νκάδα (side chain) (R), ε νπνία 

δηαθνξνπνηείηαη γηα θάζε ακηλνμχ. Ζ πιεπξηθή νκάδα δελ ζπκκεηέρεη ζηνλ 

νκνηνπνιηθφ δεζκφ κεηαμχ ησλ ακηλνμέσλ, αιιά πξνζδίδεη ζε θάζε ακηλνμχ 

ηηο κνλαδηθέο ηνπ ηδηφηεηεο. 

Οη ηδηφηεηεο ησλ ακηλνμέσλ είλαη πνιχ ζεκαληηθέο γηα ηελ ηειηθή 

δηακφξθσζε θαη ιεηηνπξγία πνπ ζα έρεη ην κφξην ηεο πξσηεΐλεο. Πέληε απφ ηα 

20 ακηλνμέα έρνπλ πιεπξηθέο νκάδεο ηθαλέο λα ζρεκαηίζνπλ ηφληα φηαλ 

βξεζνχλ ζε δηάιπκα ελψ ηα δέθα είλαη πνιηθά θαη πδξφθηια θαη ηα άιια δέθα 

κε πνιηθά θαη πδξφθνβα. Παξαθάησ παξνπζηάδνληαη νη ζπληαθηηθνί ηχπνη ησλ 

20 ακηλνμέσλ, θαηεγνξηνπνηεκέλνη κε βάζε ηελ πνιηθφηεηα ησλ πιεπξηθψλ 

νκάδσλ [1][2]: 
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 Πνιηθά (πδξφθηια) ακηλνμέα: 

 

Όμηλεο πιεπξηθέο αιπζίδεο: 

OH

O
-

NH2 O

O

CH C

C CH2

 

Αζπαξηηθφ νμχ 

(Asp ή D) 

CC

O

CH2

O

CH2

CHOH O
-

NH2  

Γινπηακηληθφ νμχ 

(Glu ή E) 

 

Βαζηθέο πιεπξηθέο αιπζίδεο: 

C

O

CH

NH2

NH3

+

CH2

CH2 CH2

CH2OH

 

Λπζίλε 

(Lys ή K) 

CC

NH2

+

O

NHCH

NH2

NH2

CH2CH2

CH2OH

 

Αξγηλίλε 

(Arg ή R) 

C

O

CH

CH2

NH2

C
N
H

+

CH

N
H

CH

OH

 

Ηζηηδίλε 

(His ή H) 
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Με θνξηηζκέλεο πιεπξηθέο αιπζίδεο: 

CH2C

CCH

O

O

NH2

NH2

OH

 

Αζπαξαγίλε 

(Asn ή N) 

C C

O

CH O

CH2

CH2

NH2

NH2

OH

 

Γινπηακίλε 

(Gln ή Q) 

C

CH

O

NH2

CH2

OHOH

 

΢εξίλε 

(Ser ή S) 

CH

C

O

CH

NH2

OH

CH3

OH

 

Θξενλίλε 

(Thr ή T) 

C

O

CH

CH2

NH2

C

CH

CH

CH

C

CH

OH

OH

 

Σπξνζίλε 

(Tyr ή Y) 
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 Με πνιηθά (πδξφθνβα) ακηλνμέα: 

 

C

O

CH

NH2

CH3

OH

 

Αιαλίλε 

(Ala ή A) 

C

CH

O

NH2

CH

CH3

CH3OH

 

Βαιίλε 

(Val ή V) 

C

CH

O

CH2

NH2

CH

CH3

CH3

OH

 

Λεπθίλε 

(Leu ή L) 

C

CH

O

NH2

CH

CH2

CH3

CH3

OH

 

Ηζνιεπθίλε 

(Ile ή I) 

C

O

CH

N
H

CH2

CH2

CH2

OH

 

Πξνιίλε 

(Pro ή P) 
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Τα πδξφθηια ακηλνμέα έρνπλ ηελ ηάζε λα βξίζθνληαη θνληά ζηελ 

επηθάλεηα ηνπ κνξίνπ ηεο πξσηεΐλεο, ελψ ηα πδξφθνβα θαηαιακβάλνπλ ρψξν 

ζην εζσηεξηθφ (ππξήλα) ηνπ κνξίνπ. Δθηφο απφ ηελ ζπκπεξηθνξά ηνπο ζε 

ζρέζε κε ην λεξφ, ηα ακηλνμέα ραξαθηεξίδνληαη θαη απφ άιιεο θξίζηκεο 

C

CH

O

CH2

NH2

C

CH

CH

CH

CH

CH

OH

 

Φαηλπιαιαλίλε 

(Phe ή F) 

C

O

CH

NH2

SCH2

CH2 CH3OH

 

Μεζεηνλίλε 

(Met ή M) 

C

O

CH

CH2

NH2

C

CH

NH

C

C

CH

CH

CH

CHOH

 

Σξππηνθάλε 

(Σrp ή W) 

C

O

H

CHOH

NH2  

Γιπθίλε 

(Gly ή G) 

C

CH

O

NH2

SH

CH2

OH

 

Κπζηεΐλε 

(Cys ή C) 
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ηδηφηεηεο. Τα ακηλνμέα Tyr, His, Phe, Trp έρνπλ αξσκαηηθφ δαθηχιην ζηελ 

πιεπξηθή ηνπο νκάδα, ε Ala, Val, Leu, Ile, Pro θαη ε Gly έρνπλ αιεηθαηηθή 

πιεπξηθή νκάδα ελψ δεζκνχο πδξνγφλνπ κπνξνχλ λα ζρεκαηίζνπλ ε Cys, 

Trp, Asn, Ser, Thr, Tyr, Lys, Arg, His, Glu θαη ην Asp. Ζ Cys θαη ε Met 

πεξηέρνπλ ζείν αιιά δηζνπιθηδηθφ δεζκφ, ν νπνίνο ζηαζεξνπνηεί ηελ 

ηξηζδηάζηαηε δνκή ηνπ κνξίνπ, κπνξεί λα ζρεκαηίζεη κφλν ε Cys. Ζ Gly, 

ιφγσ ηεο πιεπξηθήο ηεο νκάδαο είλαη ην ακηλνμχ πνπ δεκηνπξγεί θελά θαη 

θνηιφηεηεο ζηελ ηξηζδηάζηαζε δηακφξθσζε ηεο πξσηεΐλεο. Ζ Pro, ιφγσ ηεο 

αιεηθπθιηθήο πιεπξηθήο ηεο νκάδαο δεκηνπξγεί άθακπηεο δηακνξθψζεηο ελψ 

Ζ Ser θαη ε Thr είλαη ηα πνιηθά ακηλνμέα πνπ αληηδξνχλ θαιχηεξα κε ην λεξφ. 

[2][9] 

Ο νκνηνπνιηθφο δεζκφο, κε ηνλ νπνίν ελψλνληαη ηα ακηλνμέα κεηαμχ 

ηνπο, νλνκάδεηαη πεπηηδηθφο δεζκφο (peptide bond). Ο ζρεκαηηζκφο ελφο 

πεπηηδηθνχ δεζκνχ παξνπζηάδεηαη ζηελ παξαθάησ εηθφλα:  

 

 

 
Δηθφλα 1.1.2: ΢ρεκαηηζκφο πεπηηδηθνχ δεζκνχ. [1] 
 

 

Σην ζπγθεθξηκέλν παξάδεηγκα, ελψλεηαη κηα αιαλίλε κε κηα γινπηακίλε 

ζρεκαηίδνληαο έλα δηπεπηίδην. Τν ακηληθφ άθξν ηνπ πξψηνπ ακηλνμένο 
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(αιαλίλε) θαη ην θαξβνμπιηθφ άθξν ηνπ ηειεπηαίνπ (γινπηακίλε) κέλνπλ 

ειεχζεξα. Ο πεπηηδηθφο δεζκφο ζρεκαηίδεηαη κεηαμχ ηεο θαξβνμπιηθήο 

νκάδαο ηνπ πξψηνπ ακηλνμένο θαη ηεο ακηλνκάδαο ηνπ επφκελνπ κε 

ηαπηφρξνλε απνκάθξπλζε ελφο κνξίνπ 2H O . Τα ηέζζεξα άηνκα ζηελ γθξη 

πεξηνρή  ζρεκαηίδνπλ κηα άθακπηε, επίπεδε κνλάδα. Ζ πεξηζηξνθή γχξσ 

απφ ηνλ άμνλα C-H είλαη αδχλαηε. Όηαλ ην επφκελν ακηλνμχ πξνζηεζεί ζην 

ζπγθεθξηκέλν δηπεπηίδην ε θαξβνμπινκάδα ηεο γινπηακίλεο ζα ζπλδεζεί κε 

ηελ ακηλνκάδα ηνπ θαη ζα δεκηνπξγεζεί έλα ηξηπεπηίδην. Ζ 

επαλαιακβαλφκελε πξνζζήθε ακηλνμέσλ ζηελ αιπζίδα ζα δεκηνπξγήζεη ηoλ 

πνιππεπηηδηθφ ζθειεηφ (polypeptide backbone), ν νπνίνο καδί κε ηηο 

πιεπξηθέο νκάδεο απνηειεί ηελ πνιππεπηηδηθή αιπζίδα (polypeptide 

chain). Τν κήθνο ησλ πνιππεπηηδηθψλ αιπζίδσλ πνηθίιεη, ιηγφηεξν απφ 50 

κέρξη 5000 ακηλνμέα. Σηελ παξαθάησ εηθφλα απεηθνλίδεηαη έλα ηκήκα ηνπ 

κνξίνπ ηεο ηλζνπιίλεο (PDB id: 4INS).  

 

 

 

Δηθφλα 1.1.3: Πνιππεπηηδηθφο ζθειεηφο – πιεπξηθέο νκάδεο (ρξψκαηα: άλζξαθαο – θφθθηλν,  
νμπγφλν – κπιε, άδσην – θίηξηλν,  ζείν - κπεδ). 
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 1.2. ΔΠΗΠΔΓΑ ΓΟΜΖ΢ ΣΧΝ ΠΡΧΣΔΨΝΧΝ

 
 

 

 Ζ δνκή ησλ πξσηετλψλ δηαθξίλεηαη ζε ηέζζεξα δηαθνξεηηθά επίπεδα, 

ηελ πξσηνηαγή, δεπηεξνηαγή, ηξηηνηαγή θαη ηεηαξηνηαγή δνκή. Ζ πξσηνηαγήο 

δνκή αλαθέξεηαη ζηελ αιιεινπρία ησλ ακηλνμέσλ ελψ ηα ππφινηπα ηξία 

ζηάδηα αθνξνχλ ηε δηακφξθσζε ηεο αιιεινπρίαο ζην ρψξν κε βάζε ηνπο 

δεζκνχο πνπ αλαπηχζζνληαη κεηαμχ ησλ ακηλνμέσλ. 

Όπσο αλαθέξζεθε, ε αιιεινπρία ησλ ακηλνμέσλ απνηειεί ηελ 

πξσηνηαγή δνκή (primary structure) ηεο πξσηεΐλεο. Ζ αιιεινπρία ησλ 

ακηλνμέσλ δίλεη ζεκαληηθέο πιεξνθνξίεο γηα ην γνλίδην απφ ην νπνίν 

εθθξάδεηαη, θαζψο κε αληίζηξνθε κεηάθξαζε θαη κεηαγξαθή κπνξεί λα 

βξεζεί ε αιιεινπρία ησλ ξηβνλνπθιενηηδίσλ ηνπ DNA, ε νπνία θσδηθνπνηεί 

ζπγθεθξηκέλε πξσηεΐλε. Σπλήζσο, πξσηεΐλεο κε παξφκνηεο πξσηνηαγείο 

δνκέο έρνπλ θαη παξφκνηα ιεηηνπξγία. Όκσο έρνπλ βξεζεί πξσηεΐλεο κε 

παξφκνηεο πξσηνηαγείο δνκέο θαη δηαθνξεηηθέο ιεηηνπξγίεο αιιά θαη  

πξσηεΐλεο πνπ εθηεινχλ παξφκνηεο ιεηηνπξγίεο θαη έρνπλ εληειψο 

δηαθνξεηηθέο αιιεινπρίεο ακηλνμέσλ [8]. Παξφια απηά, ε πξσηνηαγήο δνκή 

επεξεάδεη ηα ηξία αλψηεξα επίπεδα δηακφξθσζεο ηεο πξσηεΐλεο θαη γηα ηνλ 

ιφγν απηφ ρξεζηκνπνηείηαη γηα λα εμαρζνχλ ρξήζηκεο πιεξνθνξίεο γηα ηελ 

ηξηζδηάζηαηε δηακφξθσζε ηεο. [2] 

Έλα ραξαθηεξηζηηθφ παξάδεηγκα, ην νπνίν θαηαδεηθλχεη ηε 

ζεκαληηθφηεηα ηεο πξσηνηαγνχο δνκήο ζηελ ηειηθή δηακφξθσζε ηνπ κνξίνπ 

ηεο πξσηεΐλεο, είλαη ε αηκνζθαηξίλε (hemoglobin) ησλ εξπζξψλ θπηηάξσλ [2]. 

Τν κφξην ηεο αηκνζθαηξίλεο απνηειείηαη 146 ακηλνμέα θαη ην έθην ακηλνμχ απφ 

ην ακηλνηειηθφ άθξν είλαη γινπηακηληθφ νμχ. Ζ αηκνζθαηξίλε πξνζδίδεη ην 

ζθαηξηθφ ζρήκα ζηα εξπζξά θχηηαξα, ην νπνίν βνεζά ζηελ πήμε ηνπ αίκαηνο 

ζηηο πιεγέο. Άηνκα πνπ πάζρνπλ απφ δξεπαλνθπηηαξηθή αλαηκία έρνπλ 

εξπζξά θχηηαξα κε δξεπαλνεηδέο ζρήκα, ην νπνίν δελ επηηξέπεη ζηε πήμε 

ηνπ αίκαηνο. Ζ αιιαγή ηνπ ζρήκαηνο ησλ εξπζξψλ θπηηάξσλ, θαη θαηά 

ζπλέπεηα ε αζζέλεηα απηή, νθείιεηαη ζε αληηθαηάζηαζε ηνπ γινπηακηληθνχ 

νμένο ζηελ έθηε ζέζε ηεο αιιεινπρίαο απφ βαιίλε. Δπνκέλσο ε αιιαγή ελφο 
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κφλν ακηλνμένο είλαη ηθαλή λα ηξνπνπνηήζεη ζε κεγάιν βαζκφ ηελ 

ηξηζδηάζηαηε δηακφξθσζή. 

 

 

>sp|O00748|EST2_HUMAN Cocaine esterase 
MRLHRLRARLSAVACGLLLLLVRGQGQDSASPIRTTHTGQVLGSLVHVKGANAGVQTFLGI
PFAKPPLGPLRFAPPEPPESWSGVRDGTTHPAMCLQDLTAVESEFLSQFNMTFPSDSMSE
DCLYLSIYTPAHSHEGSNLPVMVWIHGGALVFGMASLYDGSMLAALENVVVVIIQYRLGVLG
FFSTGDKHATGNWGYLDQVAALRWVQQNIAHFGGNPDRVTIFGESAGGTSVSSLVVSPIS
QGLFHGAIMESGVALLPGLIASSADVISTVVANLSACDQVDSEALVGCLRGKSKEEILAINKP
FKMIPGVVDGVFLPRHPQELLASADFQPVPSIVGVNNNEFGWLIPKVMRIYDTQKEMDREA
SQAALQKMLTLLMLPPTFGDLLREEYIGDNGDPQTLQAQFQEMMADSMFVIPALQVAHFQ
CSRAPVYFYEFQHQPSWLKNIRPPHMKADHGDELPFVFRSFFGGNYIKFTEEEEQLSRKM
MKYWANFARNGNPNGEGLPHWPLFDQEEQYLQLNLQPAVGRALKAHRLQFWKKALPQKI
QELEEPEERHTEL 

Δηθφλα 1.2.1: Πξσηνηαγήο δνκή εζηεξάζεο  –  ε αιιεινπρία ησλ ακηλνμέσλ είλαη ζε κνξθή fasta 
(fasta format). 

 

 

 Ζ δεπηεξνηαγήο δνκή (secondary structure) ηεο πξσηεΐλεο αθνξά 

γλσζηά κνηίβα ηνπηθήο ηξηζδηάζηαηεο δηακφξθσζεο. Κάζε ακηλνμχ ηεο 

πνιππεπηηδηθήο αιπζίδαο ζπκκεηέρεη ζε ηξεηο νκνηνπνιηθνχο δεζκνχο: 1) ηνλ 

πεπηηδηθφ δεζκφ, 2) ην δεζκφ κεηαμχ ηνπ a άλζξαθα (aC) θαη ηνπ αδψηνπ (θ 

δεζκφο) θαη 3) ην δεζκφ κεηαμχ ηνπ a άλζξαθα (aC) θαη ηνπ θαξβνμπιηθνχ 

άλζξαθα (ς δεζκφο). Αλ φινη νη θ δεζκνί, ζε έλα ηκήκα ηεο πνιππεπηηδηθήο 

αιπζίδαο, έρνπλ ηελ ίδηα γσλία πεξηζηξνθήο θαη φινη νη ς δεζκνί έρνπλ ηελ 

ίδηα γσλία πεξηζηξνθήο, ην ηκήκα απηφ απνθηά κηα ζπλεζηζκέλε δηακφξθσζε 

ζην ρψξν. Οη ζπλήζεηο δηακνξθψζεηο-κνηίβα είλαη ε α-έιηθα θαη ην β-πηπρσηφ 

θχιιν. [6] 

  

 

 
Δηθφλα 1.2.2: Οκνηνπνιηθνί δεζκνί ησλ ακηλνμέσλ. 
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Τα δπν απηά πξφηππα είλαη θνηλά ζε φιεο ηηο πξσηεΐλεο. Πξνθχπηνπλ 

απφ ηελ δεκηνπξγία δεζκψλ πδξνγφλνπ κεηαμχ ησλ νκάδσλ N H  θαη C O  

ηεο πνιππεπηηδηθήο αιπζίδαο. Οη πιεπξηθέο νκάδεο δελ ζπκκεηέρνπλ κε 

θάπνην δεζκφ, επνκέλσο νη δνκέο απηέο κπνξνχλ λα ζρεκαηηζηνχλ απφ 

πνιιέο δηαθνξεηηθέο αιιεινπρίεο ακηλνμέσλ. Όκσο έρεη παξαηεξεζεί φηη ε 

χπαξμε νξηζκέλσλ ακηλνμέσλ επλνεί ή δηαθφπηεη ηελ αλάπηπμε κηαο 

δεπηεξνηαγνχο δηακφξθσζεο. Γηα παξάδεηγκα, ε ιεπθίλε, ε κεζεηνλίλε θαη ην 

γινπηακηληθφ νμχ επλννχλ ηελ αλάπηπμε α-έιηθαο ελψ ε ηζνιεπθίλε, ε βαιίλε 

θαη ε θαηλπιαιαλίλε ηελ αλάπηπμε β-πηπρσηνχ θχιινπ. Δπηπιένλ ε γιπθίλε 

θαη ε πξνιίλε δηαθφπηνπλ ηηο α-έιηθεο θαη ηνπο δεκηνπξγνχλ θακπέο (bends 

and turns). 

Ζ α-έιηθα (alpha-helix) είλαη κηα δνκή πνπ κνηάδεη κε ζπεηξνεηδή 

ζθάια. Σε θάζε πεπηηδηθφ δεζκφ ζρεκαηίδνληαη δπν δεζκνί πδξνγφλνπ. Ο 

πξψηνο κεηαμχ ηεο νκάδαο C=O ηνπ πεπηηδηθνχ δεζκνχ θαη ηεο νκάδαο N-H 

πνπ βξίζθεηαη ηέζζεξα ακηλνμέα πην ρακειά. Ο δεχηεξνο κεηαμχ ηεο νκάδαο 

Ν-Ζ ηνπ πεπηηδηθνχ δεζκνχ θαη ηεο νκάδαο C=O πνπ βξίζθεηαη ηέζζεξα 

ακηλνμέα πην πάλσ. Δθηφο απφ απηνχο ηνπο δεζκνχο, νη νπνίνη επζχλνληαη 

γηα ηνλ ζρεκαηηζκφ ηεο α-έιηθαο, αλαπηχζζνληαη δεζκνί πδξνγφλνπ θαη 

κεηαμχ ησλ πιεπξηθψλ νκάδσλ ησλ ακηλνμέσλ, νη νπνίνη φζν πεξηζζφηεξνη 

είλαη ηφζν ζηαζεξφηεξε α-έιηθα ζρεκαηίδεηαη. 

Σηελ πην ζπλήζε κνξθή ηεο α-έιηθαο κηα πιήξε πεξηζηξνθή 

απνηειείηαη απφ 3.6 ακηλνμέα (ππάξρνπλ θαη α-έιηθεο κε 5.1 ακηλνμέα αλά 

πεξηζηξνθή). Γηα ηνλ ιφγν απηφ νξηζκέλεο πιεπξηθέο νκάδεο έξρνληαη πην 

θνληά απ‘ ηελ ζπλεζηζκέλε απφζηαζε. Αλ απηέο νη πιεπξηθέο νκάδεο έρνπλ 

ίδηα πνιηθή ζπκπεξηθνξά (πνιηθέο ή κε πνιηθέο) ιφγσ απνζηηθψλ δπλάκεσλ 

κπνξεί λα δεκηνπξγεζεί έλα θελφ ζηελ α-έιηθα. Απηά ηα θελά είλαη πνιχ 

ζεκαληηθά γηα ηηο αληηδξάζεηο ηεο α-έιηθαο κε άιια ηκήκαηα ηεο 

πνιππεπηηδηθήο αιπζίδαο, ην λεξφ ή άιιεο πνιππεπηηδηθέο αιπζίδεο θαηά ηνλ 

ζρεκαηηζκφ ηεο ηεηαξηνηαγνχο δνκήο. [6][1] 
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Δηθφλα 1.2.3: Γεζκνί πδξνγφλνπ πνπ αλαπηχζζνληαη ζην εζσηεξηθφ ηνπ πνιππεπηηδηθνχ 
ζθειεηνχ θαη ζηαζεξνπνηνχλ ηελ δνκή ηεο α-έιηθαο (ρξψκαηα: άλζξαθαο – θφθθηλν,  νμπγφλν – 
κπιε, άδσην – θίηξηλν, πδξνγφλν - άζπξν). 

 

 

 Ζ δηακφξθσζε ηνπ β-πηπρσηνχ θχιινπ (beta-sheet) είλαη κηα 

παξαηεηλφκελε α-έιηθα κε δπν ακηλνμέα αλά πεξηζηξνθή. Τα β-πηπρσηά 

θχιια ζρεκαηίδνληαη είηε απφ αιπζίδεο πνπ έρνπλ ηνλ ίδην πξνζαλαηνιηζκφ, 

δειαδή παξάιιειεο αιπζίδεο, είηε απφ κηα αιπζίδα ε νπνία θάκπηεηαη θαη 

αιιάδεη θαηεχζπλζε, δειαδή αληηπαξάιιειεο αιπζίδεο. Οη ζπγθεθξηκέλεο 

δνκέο ζηαζεξνπνηνχληαη κε ηνπο δεζκνχο πδξνγφλνπ πνπ ζρεκαηίδνληαη 

κεηαμχ δηαθνξεηηθψλ β-πηπρσηψλ θχιισλ ηεο ίδηαο πνιππεπηηδηθήο 

αιπζίδαο ή δηαθνξεηηθψλ. 
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Δηθφλα 1.2.4: Γεζκνί πδξνγφλνπ πνπ αλαπηχζζνληαη κεηαμχ ησλ β-πηπρσηψλ θχιισλ 
(ρξψκαηα: άλζξαθαο – θφθθηλν,  νμπγφλν – κπιε, άδσην – θίηξηλν). 

 

 

Δμεηάδνληαο ηελ δνκή πνιιψλ πξσηετλψλ παξαηεξνχληαη ζπλερφκελα 

ηκήκαηα δεπηεξνηαγνχο δνκήο, ηα νπνία εκθαλίδνληαη κε ζεκαληηθή 

ζπρλφηεηα. Τα ηκήκαηα απηά νλνκάδνληαη δνκηθά κνηίβα (structural 

motifs). Τα κνηίβα κπνξεί λα είλαη απιά φπσο α-έιηθα – πεξηζηξνθή – α-

έιηθα, β-πηπρσηφ θχιιν – πεξηζηξνθή – β-πηπρσηφ θχιιν, β-πηπρσηφ θχιιν 

– θακπχιε – α-έιηθα – θακπχιε - β-πηπρσηφ ή πην ζχλζεηα. Τα δνκηθά κνηίβα 

είλαη ζεκαληηθά ραξαθηεξηζηηθά ησλ πξσηετλψλ θαζψο κπνξεί λα παξέρνπλ 

πιεξνθνξίεο γηα ηε ιεηηνπξγία ηνπο. Σπλήζσο, ηα δνκηθά ραξαθηεξηζηηθά κηαο 

πξσηεΐλεο δίλνπλ πεξηζζφηεξεο πιεξνθνξίεο γηα ηε ιεηηνπξγίαο ηεο απ‘ φηη ε 

πξσηνηαγήο δνκή. [7] 
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Ζ ηξηζδηάζηαηε δηακφξθσζε ηεο αιιεινπρίαο ησλ ακηλνμέσλ 

πεξηνξίδεηαη απφ αζζελείο κε νκνηνπνιηθνχο δεζκνχο, νη νπνίνη 

ζρεκαηίδνληαη είηε κεηαμχ ησλ ζηαζεξψλ αηφκσλ ησλ ακηλνμέσλ είηε κεηαμχ 

ησλ πιεπξηθψλ ηνπο νκάδσλ. Οη δεζκνί απηνί είλαη δεζκνί πδξνγφλνπ, 

ηνληηθνί δεζκνί θαη δπλάκεηο van der Waals.  

Ζ ηξηηνηαγήο δνκή (tertiary structure) κηαο πξσηεΐλεο ζπλίζηαηαη 

απφ ηελ πιήξε, ηξηζδηάζηαηε δηακφξθσζε νιφθιεξεο ηεο πνιππεπηηδηθήο 

αιπζίδαο θαη είλαη ε πην ζεκαληηθή δνκή απφ ιεηηνπξγηθή άπνςε, φηαλ ε 

πξσηεΐλε απνηειείηαη απφ κηα πνιππεπηηδηθή αιπζίδα. Ζ ηξηηνηαγήο δνκή 

εμαξηάηαη απνθιεηζηηθά απφ ηηο αιιειεπηδξάζεηο ησλ πιεπξηθψλ νκάδσλ ησλ 

ακηλνμέσλ. Οη δεζκνί πνπ αλαπηχζζνληαη είλαη κε νκνηπνιηθνί, φπσο δεζκνί 

πδξνγφλνπ, ηνληηθνί θαη Van der Waals, αιιά θαη νκνηνπνιηθνί φπσο νη 

δηζνπιθηδηθνί δεζκνί. Έλαο επηπιένλ παξάγνληαο πνπ θαζνξίδεη ηε δίπισζε 

ηεο πξσηεΐλεο είλαη ε θαηαλνκή ησλ πνιηθψλ θαη κε πνιηθψλ ακηλνμέσλ ζηελ 

αιιεινπρία ηεο. Οη κε πνιηθέο (πδξφθνβεο) πιεπξηθέο αιπζίδεο, ηείλνπλ λα 

ζπλαζξνίδνληαη ζην εζσηεξηθφ ηνπ κνξίνπ ψζηε λα απνθχγνπλ ηελ επαθή κε 

ην λεξφ ελψ νη πνιηθέο (πδξφθηιεο) πιεπξηθέο νκάδεο δηαηάζζνληαη θνληά 

ζηελ εμσηεξηθή επηθάλεηα ηνπ κνξίνπ, φπνπ ζρεκαηίδνπλ δεζκνχο πδξνγφλνπ 

κε ην λεξφ θαη άιια πνιηθά κφξηα. Ζ ηειηθή δηακφξθσζε ηεο πνιππεπηηδηθήο 

αιπζίδαο είλαη απηή ζηελ νπνία ε ειεχζεξε ελέξγεηα ηνπ κνξίνπ 

ειαρηζηνπνηείηαη (stable state). [2] 

 Μέζα ζηελ ηξηζδηάζηαηε δνκή κηαο πξσηεΐλεο κπνξνχλ λα ππάξρνπλ 

νξηζκέλεο εκηαπηφλνκεο πεξηνρέο, θαζνξηζηηθήο ζεκαζίαο γηα ηελ ιεηηνπξγία 

ηνπ κνξίνπ, νη νπνίεο νλνκάδνληαη πξσηετληθέο πεξηνρέο (protein 

domains). Μηα πξσηετληθή πεξηνρή, κήθνο 50-350 ακηλνμέα, κπνξεί λα 

απνηειεί έλα ηκήκα ηεο ζπλνιηθήο ηξηζδηάζηαηεο δνκήο ηνπ κνξίνπ ή 

νιφθιεξε ηελ πξσηεΐλε. Ζ πξσηετληθή πεξηνρή δηαζέηεη έλα ππξήλα απφ 

πδξφθνβα ακηλνμέα θαη κηα εμσηεξηθή επηθάλεηα απφ πδξφθηια θπξίσο 

ακηλνμέα. Ζ δνκή ηεο ζηαζεξνπνηείηαη απφ ηνπο δεζκνχο δηπφινπ-δηπφινπ 

πνπ ζρεκαηίδνληαη κεηαμχ ησλ πνιηθψλ ακηλνμέσλ ηεο επηθάλεηαο θαη ησλ 

κνξίσλ λεξνχ ηνπ δηαιχηε. [6] 
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Δηθφλα 1.2.5: Πξσηετληθφ ζχκπινθν (TEM-1 BETA-LACTAMASE / BETA-LACTAMASE 
INHIBITOR). Με πνξηνθαιί ρξψκα ε πξσηετληθή πεξηνρή β-ιαθηακάζε (beta-lactamase, UniProt 
id: P62593), ε νπνία είλαη πδξνιάζε θαη ζρεκαηίδεηαη απφ ηα ακηλνμέα ησλ ζέζεσλ 49-259. 

 

 

Ζ πξσηετληθή πεξηνρή έρεη ζπλήζσο ζθαηξηθφ ζρήκα θαη απνηειείηαη 

απφ ζπλαζξνηδφκελα ηκήκαηα δεπηεξνηαγνχο δνκήο. Α-έιηθεο θαη β-πηπρσηά 

θχιια παθεηάξνληαη ζρεκαηίδνληαο ηηο δνκέο απηέο, ελψ ηα ακηλνμέα πνπ 

ζπκκεηέρνπλ ελψλνληαη ζπρλά κε ηα ππφινηπα ακηλνμέα ηεο πνιππεπηηδηθήο 

αιπζίδαο. Απηφ έρεη ζαλ απνηέιεζκα ηε δεκηνπξγία ειεχζεξσλ πεξηνρψλ ζην 

εζσηεξηθψλ ησλ πξσηετληθψλ πεξηνρψλ. Δπηπιένλ, παξφιν πνπ ε 

ηξηζδηάζηαηε δνκή είλαη αξθεηά ππθλή, ππάξρνπλ άηνκα πνπ ηαιαληψλνληαη 

θαη πεξηζηξέθνληαη δεκηνπξγψληαο ειεχζεξεο πεξηνρέο γηα ηελ είζνδν κηθξψλ 

κνξίσλ αιιά θαη νιφθιεξσλ πξσηετληθψλ πεξηνρψλ ζην εζσηεξηθφ ηεο 

πξσηεΐλεο. Όπσο ζπκβαίλεη θαη κε ηα δνκηθά κνηίβα, ε νκνηφηεηα 

πξσηετληθψλ πεξηνρψλ ίζσο δειψλεη θαη ιεηηνπξγηθή νκνηφηεηα. 

 Τεηαξηνηαγή δνκή (quaternary structure) έρνπλ πξσηεΐλεο, νη 

νπνίεο απνηεινχληαη απφ πεξηζζφηεξεο απφ κηα πνιππεπηηδηθέο αιπζίδεο. Ζ 

δνκή απηή αλαθέξεηαη ζηε δηάηαμε ησλ πνιππεπηηδηθψλ αιπζίδσλ, έηζη ψζηε 

λα ζρεκαηηζηεί ην ηειηθφ κφξην ηεο πξσηεΐλεο. Σε νξηζκέλεο πεξηπηψζεηο 

ζρεκαηίδεηαη θαη έλα πέκπην επίπεδν δνκήο, φπνπ δπν ή πεξηζζφηεξεο 
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πξσηεΐλεο νξγαλψλνληαη ζε πνιππξσηετληθά ζχκπινθα (multiprotein 

complex). 

 

 

 
Δηθφλα 1.2.6: Γνκή αθεηπι-coA-θαξβνμπιάζεο (ACACA C-terminal domain, PDB id: 4ASI). Ζ 
ιηγάζε απηή απνηειείηαη απφ έμη πνιππεπηηδηθέο αιπζίδεο,  νη νπνίεο είλαη ίδηεο κεηαμχ ηνπο (κε 
πνιχ κηθξέο δηαθνξέο).  
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 1.3. ΛΔΗΣΟΤΡΓΗΔ΢ ΠΡΧΣΔΨΝΧΝ 

 
 

 

 1.3.1 Δηζαγσγή 

 

 Οη πξσηεΐλεο ξπζκίδνπλ θαη ζπκκεηέρνπλ ζε φιεο ηηο ζεκαληηθέο 

δηεξγαζίεο ελφο δσληαλνχ νξγαληζκνχ. Απνηεινχλ ην 50 έσο 70% ησλ 

ζηεξεψλ ηνπ θπηηάξνπ θαη αλάινγα κε ηελ ιεηηνπξγία ηελ νπνία εθηεινχλ 

θαηαηάζζνληαη ζηεο εμήο θαηεγνξίεο [4]: 

 Γνκηθέο: απνηεινχλ ην βαζηθφ πιηθφ γηα ηελ θαηαζθεπή ηνπ θπηηαξηθνχ 

ηνηρψκαηνο θαη ηεο θπηηαξηθήο κεκβξάλεο (π.ρ. θνιιαγφλν, γιπθνπξσηεΐλεο). 

 Μεηαθνξηθέο: κεηαθέξνπλ δηάθνξεο νπζίεο φπσο ην νμπγφλν. 

 Πξνζηαηεπηηθέο: ρξεζηκνπνηνχληαη ζηελ άκπλα ηνπ νξγαληζκνχ (π.ρ. 

αληηζψκαηα). 

 Σπζηαιηηθέο: απνηεινχλ κέξνο κεραληζκψλ θίλεζεο (π.ρ. ζηηο βιεθαξίδεο, 

ζηα καζηίγηα). 

 Τνμίλεο: πξνθαινχλ δειεηεξίαζε πάλσ απφ κηα νξηζκέλε ζπγθέληξσζε. 

 Οξκφλεο: έρνπλ ξπζκηζηηθφ ξφιν. 

 Έλδπκα: είλαη νη βηνινγηθνί θαηαιχηεο θαζψο ζπκκεηέρνπλ ζηηο βηνινγηθέο 

αληηδξάζεηο επηηαρχλνληαο ηελ πξαγκαηνπνίεζή ηνπο. 

 

 

 1.3.2 Σα Έλδπκα 

 

 Τα έλδπκα είλαη πνιχπινθα πξσηεΐληθά κφξηα ή πξσηεΐληθά κφξηα καδί 

κε κφξηα RNA, ηα νπνία θαηαιχνπλ βηνρεκηθέο αληηδξάζεηο. Αλάινγα κε ηελ 

αληίδξαζε πνπ θαηαιχνπλ θαηαηάζζνληαη ζε έμη κεγάιεο θαηεγνξίεο [3]: 
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ΠΗΝΑΚΑ΢ 1.3.1: Βαζηθέο θαηεγνξίεο ελδχκσλ 

Καηεγνξία ελδχκνπ Καηαιπφκελε αληίδξαζε 

1. Ομεηδναλαγσγάζεο (Oxidoreductases) Ομεηδναλαγσγή 

2. Τξαλζθεξάζεο (Transferases) Μεηαθνξά νκάδαο 

3. Υδξνιάζεο (Hydrolases) 
Γηάζπαζε δεζκψλ κε ηελ 

πξνζζήθε λεξνχ 

4. Λπάζεο (Lyases) 
Γηάζπαζε δεζκψλ ρσξίο ηελ 

πξνζζήθε λεξνχ 

5. Ηζνκεξάζεο (Isomerases) Αληίδξαζε ηζνκεξίσζεο 

6. Ληγάζεο (Ligases) 
Σρεκαηηζκφο δεζκψλ κε 

ηαπηφρξνλε απνκάθξπλζε λεξνχ 

      

     

Τα ζεκαληηθφηεξν ραξαθηεξηζηηθφ ησλ ελδχκσλ είλαη ε κεγάιε ηνπο 

εμεηδίθεπζε, ε νπνία νθείιεηαη ζηε κνλαδηθφηεηα ηεο ηξηζδηάζηαηεο 

δηακφξθσζήο ηνπο. Τα έλδπκα έρνπλ ηελ ηθαλφηεηα λα επηηαρχλνπλ κηα 

βηνρεκηθή αληίδξαζε απφ 710  έσο θαη 1410  θνξέο, κεηψλνληαο ηελ ελέξγεηα 

ελεξγνπνίεζεο ηεο αληίδξαζεο. Όκσο δελ κπνξνχλ λα πξαγκαηνπνηήζνπλ 

κηα αληίδξαζε, ε νπνία ζεξκνδπλακηθά είλαη αδχλαην λα γίλεη. Γηα λα 

πξαγκαηνπνηεζεί κηα αληίδξαζε ζα πξέπεη ε ειεχζεξε ελέξγεηα θαηά Gibbs 

ηεο αληίδξαζεο λα είλαη αξλεηηθή:  

 

rG 0   (1.3.1) 

 

Θα πξέπεη δειαδή, ε ειεχζεξε ελέξγεηα θαηά Gibbs ησλ πξντφλησλ λα είλαη 

κηθξφηεξε απ‘ απηή ησλ αληηδξψλησλ. [5] 

Πξηλ πξαγκαηνπνηεζεί ε θαηάιπζε, ην πξσηετληθφ κφξην ίζσο 

ρξεηάδεηαη λα ζπλδεζεί κε έλα επηπιένλ κηθξφ κφξην ψζηε λα γίλεη ιεηηνπξγηθφ. 

Τν κφξην απηφ κπνξεί λα είλαη νξγαληθή έλσζε, φπσο θάπνην ζπλέλδπκν (co-

enzyme), κέηαιιν, ακκέηαιν, κεηαιινεηδέο ή ηφλ θαη νλνκάδεηαη ζπλδέηεο 

(ligand) ή πξνζζεηηθή νκάδα (prosthetic group). 
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Τν έλδπκν εκθαλίδεη ζπλήζσο δηάθνξεο ζρηζκέο ζηελ ηξηζδηάζηαηε 

δνκή ηνπ, ψζηε λα επηηξέπεη ηελ είζνδν θαη έμνδν κνξίσλ κέζα ζ‘ απηφ. Τν 

ηκήκα ηνπ ελδχκνπ, ζην νπνίν πξνζαξκφδεηαη ην ππφζηξσκα (substrate) 

θαη πξαγκαηνπνηείηαη ε θαηάιπζε, βξίζθεηαη εθηεζεηκέλν κέζα ζε ζρηζκέο θαη 

νλνκάδεηαη ελεξγφ θέληξν (active site). Ζ επηθάλεηα ηνπ ελεξγνχ θέληξνπ 

απνηειεί πεξίπνπ ην 5% ηεο ζπλνιηθήο επηθάλεηαο ηνπ ελδχκνπ.  Σρεκαηίδεηαη 

απφ ακηλνμέα, ηα νπνία βξίζθνληαη θνληά ιφγσ ηεο ηξηηνηαγνχο δηακφξθσζεο 

ηνπ κνξίνπ. Τα ακηλνμέα ηνπ ελεξγνχ θέληξνπ κπνξεί λα κελ εθηεινχλ ηελ ίδηα 

ιεηηνπξγία, γηα ηνλ ιφγν απηφ δηαθξίλνληαη ζηηο εμήο θαηεγνξίεο: 

 ακηλνμχ «επαθήο»: ζρεκαηίδεη δεζκνχο κε ην ππφζηξσκα. 

 «βνεζεηηθφ» ακηλνμχ: δελ ζπκκεηέρεη ζηελ αληίδξαζε, αιιά ζπκβάιιεη 

ζηελ ζηαζεξνπνίεζε θαη ηηο ηδηφηεηεο ηνπ ελεξγνχ θέληξνπ. 

 ακηλνμχ «ζπλεηζθνξάο»: ζπκκεηέρεη έκκεζα ζηελ αληίδξαζε, θαζψο 

απνηειεί ην δνκηθφ ππφβαζξν πάλσ ζην νπνίν ζηεξίδεηαη ε δξαζηηθή 

δηακφξθσζε ηνπ ελεξγνχ θέληξνπ. 

 ακηλνμχ πνπ δελ έρεη θακία ζπλεηζθνξά ζην ελεξγφ θέληξν θαη κπνξεί λα 

απνκαθξπλζεί ρσξίο λα επεξεαζηεί ε ιεηηνπξγία ηνπ ελδχκνπ. 

Σηελ παξαθάησ εηθφλα θαίλεηαη κε κπιε ρξψκα ε ηξηηνηαγήο δνκή κηαο 

θαξβνμπιεζηεξάζεο (PDB id: 2O7V) θαη ην ελεξγφ ηεο θέληξν κε πξάζηλν. Τα 

ακηλνμέα ηα νπνία απνηεινχλ ην ελεξγφ ηεο θέληξν είλαη ε Gly-91, Gly-92 θαη 

Ala-170. O ζπλδέηεο είλαη ην δηαηζχι-φμπ θσζθνξψδεο (DEP, C4H11O3P). 

 

 

 
Δηθφλα 1.3.1: Ζ ηξηζδηάζηαηε δνκή θαξβνμπιεζηεξάζεο θαη ην ελεξγφ ηεο θέληξν. 
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 Πξηλ ηελ πξαγκαηνπνίεζε ηεο θαηάιπζεο, ην ελεξγφ θέληξν 

αλαπηχζζεη ζπλήζσο αζζελείο δεζκνχο (πδξνγφλνπ θαη ηνληθνχο) κε ην 

ππφζηξσκα. Γηα πνιιά έηε ππνζηεξηδφηαλ ε άπνςε φηη θαηά ηελ θαηάιπζε, 

ην ελεξγφ θέληξν θαη ην ππφζηξσκα ελψλνληαη ζχκθσλα κε ην κνληέιν 

θιεηδαξηάο-θιεηδηνχ (lock-and-key model), άπνςε ε νπνία αληηθαηφπηξηδε 

ηε κεγάιε εμεηδίθεπζε ησλ ελδχκσλ. Όκσο, ην κνληέιν απηφ δελ έδηλε θακία 

πιεξνθνξία γηα ηνλ κεραληζκφ ηεο θαηάιπζεο. Γηα ηνλ ιφγν απηφ 

δαηηππψζεθε ην κνληέιν ηνπ ηερλεηνχ ηαηξηάζκαηνο (induced-fit model), ην 

νπνίν δέρεηαη πσο νη αζζελείο δεζκνί πνπ αλαπηχζζνληαη κεηαμχ ελεξγνχ 

θέληξνπ θαη ππνζηξψκαηνο παξακνξθψλνπλ ηφζν ην ελεξγφ θέληξν φζν θαη 

ην ππφζηξσκα. Ζ παξακφξθσζε απηή θαζηζηά ηνπο νκνηνπνιηθνχο δεζκνχο 

ηνπ ππνζηξψκαηνο πην αζζελείο επλνψληαο ηελ πξαγκαηνπνίεζε ηεο 

θαηάιπζεο. Δθηφο απφ ηνπο αζζελείο δεζκνχο, ην ελεξγφ θέληξν ζρεκαηίδεη 

θαη νκνηνπνιηθνχο δεζκνχο κε ην ππφζηξσκα, κε ζηφρν λα δεκηνπξγήζεη ην 

θαηάιιειν ρεκηθφ πεξηβάιινλ γηα ηελ πξαγκαηνπνίεζε ηεο θαηάιπζεο. [2] 

  

 

 1.3.3 Δμάξηεζε ησλ Δλδχκσλ απφ ηε Θεξκνθξαζία 

 

 Ζ εμάξηεζε ησλ ελδχκσλ απφ ηελ ζεξκνθξαζία δελ έρεη ηδηαίηεξε 

ζεκαζία γηα νκνηφζεξκνπο νξγαληζκνχο. Τα έλδπκα ησλ νξγαληζκψλ απηψλ 

δξνπλ ζε ζπγθεθξηκέλε ζεξκνθξαζία, ε νπνία δελ επεξεάδεηαη απφ ην 

πεξηβάιινλ. Αληίζεηα, ππάξρνπλ κηθξννξγαληζκνί ησλ νπνίσλ νη βηνρεκηθέο 

δηεξγαζίεο επεξεάδνληαη ζεκαληηθά απφ ηελ ζεξκνθξαζία ηνπ πεξηβάιινληνο. 

Αλάινγα κε ηελ βέιηηζηε ζεξκνθξαζία αλάπηπμεο θαη δηαβίσζεο νη 

κηθξννξγαληζκνί θαηαηάζζνληαη σο ςπρξφθηινη (-5 oC<Topt<20 oC ), κεζφθηινη 

(20 oC<Topt<45 oC ), ζεξκφθηινη (45 oC<Topt<80 oC ) θαη ππεξζεξκφθηινη 

(80 oC< Topt). 

 Ζ αχμεζε ηεο ζεξκνθξαζίαο ζην πεξηβάιινλ ελφο κηθξννξγαληζκνχ 

νδεγεί ζε αχμεζε ηνπ πνζνζηνχ απφδνζεο ελφο ελδχκνπ, θαζψο απμάλεηαη ε 

θηλεηηθή ελέξγεηα ελδχκνπ θαη ππνζηξψκαηνο θαη θαηά ζπλέπεηα ν αξηζκφο 

ησλ κεηαμχ ηνπο ζπγθξνχζεσλ. Όκσο πάλσ απφ κηα νξηζκέλε ζεξκνθξαζία, 

ηα έλδπκα κεηνπζηψλνληαη, δειαδή ζπάλε νη δεζκνί πδξνγφλνπ θαη 
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θαηαζηξέθεηαη ε ηξηηνηαγήο δνκή ηνπο. Τα έλδπκα θαηαζηξέθνληαη θαη νη 

βηνρεκηθέο δηεξγαζίεο ζηακαηνχλ.  

 Ζ αλαθάιπςε ησλ δηαθνξψλ κεηαμχ ζεξκναλζεθηηθψλ θαη κε 

ζεξκναλζεθηηθψλ ελδχκσλ, πνπ θαηαιχνπλ ίδηεο αληηδξάζεηο, έρεη αξθεηά 

κεγάιν βηνηερλνινγηθφ ελδηαθέξνλ. Έλδπκα πνπ δξνπλ ζε πςειέο 

ζεξκνθξαζίεο κπνξνχλ λα ρξεζηκνπνηεζνχλ ζηελ βηνκεραλία ρσξίο ηνλ 

πεξηνξηζκφ ηεο κεηνπζίσζεο ζε κέηξηεο ζεξκνθξαζίεο. Γηα ηνλ ιφγν απηφ 

έρνπλ εξεπλεζεί αιιεινπρίεο φκνησλ ελδχκσλ πνπ δηαθέξνπλ κφλν σο πξνο 

ηελ ζηαζεξφηεηά ηνπο ζε ζρέζε κε ηε ζεξκνθξαζία. Έρεη βξεζεί πσο ε 

ζχζηαζε ησλ πνιηθψλ θνξηηζκέλσλ ακηλνμέσλ (θπξίσο Arg, Glu, Lys) 

απμάλεηαη θαη ε ζχζηαζε ησλ κε πνιηθψλ (θπξίσο Ser, Thr, Asn, Gln) 

κεηψλεηαη κε ηελ αχμεζε ηεο ζεξκνθξαζίαο. Οη δηαθνξέο απηέο νθείινληαη ζην 

γεγνλφο φηη ηα θνξηηζκέλα ακηλνμέα απμάλνπλ ηελ ζηαζεξφηεηα ηνπ 

πξσηετληθνχ κνξίνπ, θαζψο δεκηνπξγνχλ πεξηζζφηεξνπο ηνληηθνχο δεζκνχο 

θαη γέθπξεο άιαηνο. Τα ζεξκναλζεθηηθά έλδπκα έρνπλ πςειφηεξεο 

ζπγθεληξψζεηο πδξνθνβηθφηεηαο θαη κε ηνλ ηξφπν απηφ απνθηνχλ πην 

ζπκπαγέο εζσηεξηθφ θαη είλαη άθακπηα. Δπηπιένλ ζε κεγάιεο ζεξκνθξαζίεο ε 

Asn θαη ε Gln πθίζηαληαη απακίλσζε, ελψ ε Cys θαη ε Met νμεηδψλνληαη. Γηα 

ηνπο ιφγνπο απηνχο νη ζπγθεληξψζεηο ηνπο είλαη πςειφηεξεο ζηα κε 

ζεξκναλζεθηηθά έλδπκα. Οη α-έιηθεο πξνζδίδνπλ ζηαζεξφηεηα ζην πξσηετληθφ 

κφξην, επνκέλσο ζπλαληψληαη ζε κεγαιχηεξεο ζπγθεληξψζεηο ζηα 

ζεξκναλζεθηηθά έλδπκα, πην ζπγθεθξηκέλα, κνηίβα ακηλνμέσλ πνπ ππάξρνπλ 

ζπλήζσο ζε α-έιηθεο εκθαλίδνληαη πεξηζζφηεξεο θνξέο ζηα ζεξκναλζεθηηθά 

έλδπκα ελψ κνηίβα ακηλνμέσλ ζπλήζε ζε β-πηπρσηά θχιια έρνπλ 

κεγαιχηεξεο ζπγθεληξψζεηο ζε κεζφθηια έλδπκα. [9][10][11] 
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2.1. ΟΡΗ΢ΜΟ΢ ΚΑΗ ΣΡΟΠΟΗ ΢ΣΟΗΥΗ΢Ζ΢

 
 

 

Ζ ζηνίρηζε αιιεινπρηψλ (sequence alignment) είλαη κηα δηαδηθαζία 

ζχγθξηζεο δπν ή πεξηζζφηεξσλ αιιεινπρηψλ, φπσο πξσηεΐλεο, DNA θαη 

RNA, κε ζθνπφ ηελ εχξεζε ηαπηφζεκσλ ή παξφκνησλ πεξηνρψλ ή ηνλ 

εληνπηζκφ φκνησλ κνηίβσλ. Οη εμεηαδφκελεο αιιεινπρίεο θαηαηάζζνληαη ε κηα 

θάησ απφ ηελ άιιε κε ηέηνην ηξφπν, ψζηε ηα κνλνκεξή ή νη πεξηνρέο, πνπ 

πξφθεηηαη λα εμεηαζηνχλ γηα λα δηαπηζησζνχλ νκνηφηεηεο, λα βξίζθνληαη ζηελ 

ίδηα ζηήιε. Ζ κηα αιιεινπρία είλαη ζπλήζσο άγλσζηε, δειαδή δελ ππάξρνπλ 

πιεξνθνξίεο γηα ηε ιεηηνπξγίαο ηεο ή ηηο θπινγελεηηθέο ηεο ζρέζεηο, θαη 

ζθνπφο ηεο ζηνίρηζεο είλαη λα βξεζνχλ απηέο νη πιεξνθνξίεο. Οη ππφινηπεο 

αιιεινπρίεο είλαη γλσζηέο θαη πξνέξρνληαη ζπλήζσο απφ βάζεηο δεδνκέλσλ, 

φπνπ ππάξρνπλ θαηαγεγξακκέλα πνιιά ζεκαληηθά ραξαθηεξηζηηθά ηνπο. Οη 

νκνηφηεηεο ζηελ αιιεινπρία, ίζσο λα ζπλεπάγνληαη νκνηφηεηεο ζηελ 

ιεηηνπξγία θαη ηελ δνκή ή θπινγελεηηθέο ζρέζεηο κεηαμχ ησλ βηνινγηθψλ 

καθξνκνξίσλ, φπσο αλαθέξζεθε θαη ζην Κεθάιαην 1. 

Οη δπν θαηεγνξίεο ηεο ζηνίρηζεο αιιεινπρηψλ είλαη ε ζηνίρηζε θαηά 

δεχγε (pair-wise alignment) θαη ε πνιιαπιή ζηνίρηζε (multiple 

alignment). Ζ ζηνίρηζε θαηά δεχγε πξαγκαηνπνηείηαη κφλν κε δπν 

αιιεινπρίεο, φπσο θαίλεηαη ζηελ εηθφλα 2.1.1.  

 

 

 
Δηθφλα 2.1.1: ΢ηνίρηζε θαηά δεχγε. Ζ άγλσζηε αιιεινπρία (πάλσ) θαη ε γλσζηή A4YGL_METS5 
(θάησ). 
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Αληίζεηα ε πνιιαπιή ζηνίρηζε πξαγκαηνπνηείηαη κε ηξεηο ή πεξηζζφηεξεο 

αιιεινπρίεο θαη ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ εχξεζε κνηίβσλ ή πξσηετληθψλ 

πεξηνρψλ ζε κηα νηθνγέλεηα αιιεινπρηψλ, αιιά θαη γηα έιεγρν νκνηφηεηαο 

κηαο άγλσζηεο αιιεινπρίαο κε κηα νηθνγέλεηα (εηθφλα 2.1.2). 

 

 

 
Δηθφλα 2.1.2: Πνιιαπιή ζηνίρηζε πξσηετληθψλ αιιεινπρηψλ ζε έλα ζπγθεθξηκέλν ηκήκα ηεο 
θάζε κηαο. 

 

 

Υπάξρνπλ δπν δηαθνξεηηθνί ηξφπνη ζηνίρηζεο αιιεινπρηψλ, ε ηνπηθή 

(local alignment) θαη ε ζπλνιηθή ζηνίρηζε (global alignment). Καηά ηελ 

ηνπηθή ζηνίρηζε ην απνηέιεζκα είλαη ε εχξεζε κίαο ή πεξηζζνηέξσλ 

πεξηνρψλ πςειήο νκνηφηεηαο κεηαμχ ησλ αιιεινπρηψλ. Γηα ηνλ ιφγν απηφ, ε 

ηνπηθή ζηνίρηζε είλαη ρξήζηκε γηα ηελ εμέηαζε αιιεινπρηψλ κε κεγάιν κήθνο, 

νη νπνίεο έρνπλ κηθξά πνζνζηά νκνηφηεηαο ή γηα ηελ εμέηαζε κεγάινπ 

αξηζκνχ αιιεινπρηψλ, φπσο γίλεηαη φηαλ ρξεζηκνπνηνχληαη βάζεηο 

δεδνκέλσλ. [12][13] 

 

 

 
Δηθφλα 2.1.3: Σνπηθή ζηνίρηζε. Ζ ζηνίρηζε πξαγκαηνπνηείηαη κεηαμχ ησλ 4-54 ακηλνμέσλ ηεο 
πξσηεΐλεο Q2QCM1_9GAMM θαη ησλ 49-99 ακηλνμέσλ ηεο C6IG95_9BACE. Σα ππφινηπα 
ηκήκαηα ακηλνμέσλ δελ ζπκπεξηιακβάλνληαη ζηελ ζηνίρηζε θαζψο δελ εκθαλίδνπλ ζεκαληηθέο 
νκνηφηεηεο κεηαμχ ηνπο. 
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 Αληίζεηα, θαηά ηελ ζπλνιηθή ζηνίρηζε, ην απνηέιεζκα είλαη ε ζηνίρηζε 

ησλ αιιεινπρηψλ ζε φιν ηνπο ην κήθνο, δειαδή εθηφο απφ πεξηνρέο 

νκνηφηεηαο ππάξρνπλ θαη πεξηνρέο φπνπ νη αιιεινπρίεο δελ έρνπλ θακία 

νκνηφηεηα. Ζ κέζνδνο ηεο ζπλνιηθήο ζηνίρηζεο είλαη πην αξγή θαη γηα ηνλ ιφγν 

απηφ δελ ρξεζηκνπνηείηαη φηαλ αλαδεηνχληαη νκνηφηεηεο άγλσζησλ 

αιιεινπρηψλ ζε κηα βάζε δεδνκέλσλ. Πξνηηκάηαη γηα ηελ εμέηαζε 

αιιεινπρηψλ, νη νπνίεο είλαη γλσζηφ πσο έρνπλ απμεκέλα πνζνζηά 

νκνηφηεηαο ή γηα ηελ ζχγθξηζε κηαο άγλσζηεο αιιεινπρίαο κε έλα κηθξφ 

αξηζκφ γλσζηψλ. 

 

 

 
Δηθφλα 2.1.4: ΢πλνιηθή ζηνίρηζε. Οη δπν αιιεινπρίεο, Q2QCM1_9GAMM θαη C6IG95_9BACE, 
ζηνηρίδνληαη απφ ηελ αξρή κέρξη ην ηέινο ηνπο. 
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 2.2. ΢ΣΟΗΥΗ΢Ζ ΚΑΣΑ ΕΔΤΓΖ

 
 

 

2.2.1. Πίλαθαο ΢εκείσλ 

 

Όηαλ είλαη άγλσζην ην πνζνζηφ νκνηφηεηαο κεηαμχ δπν αιιεινπρηψλ ν 

ζρεκαηηζκφο ηνπ πίλαθα ζεκείσλ κπνξεί λα απνηειέζεη κηα πξψηε εμέηαζε 

γηα ηπρφλ νκνηφηεηεο. Ζ δνκή ηνπ πίλαθα ζεκείσλ είλαη έλα απιφ δηάγξακκα 

δπν δηαζηάζεσλ (x,y). Σηελ νξηδφληηα θαη άλσ πιεπξά ηνπ δηαγξάκκαηνο 

ηνπνζεηείηαη ε αιιεινπρία Α θαη ζηνλ αξηζηεξφ θαη θάζεην άμνλα ε 

αιιεινπρία Β. Ζ εμέηαζε μεθηλά κε ηνλ πξψην ραξαθηήξα ηεο αιιεινπρίαο Β, 

(Β1). Δμεηάδνληαο έλαλ-έλαλ ηνπο ραξαθηήξεο ηεο αιιεινπρίαο Α, φπνπ ν Β1 

είλαη φκνηνο κε ηνλ Α ηνπνζεηείηαη κηα ηειεία ζηνλ πίλαθα. Έηζη ζην ηέινο ηνπ 

ειέγρνπ ηνπ ραξαθηήξα Β1, ε πξψηε γξακκή ηνπ πίλαθα έρεη νξηζκέλεο 

ηειείεο, φπνπ ν Β1 είλαη φκνηνο κε ηνπο Α. Ζ δηαδηθαζία απηή 

πξαγκαηνπνηείηαη γηα φινπο ηνπ ραξαθηήξεο ηεο Β αιιεινπρίαο. Σην ηέινο ν 

πίλαθαο ζεκείσλ απεηθνλίδεη κε ηελ κνξθή ηειείσλ φια ηα πηζαλά 

ηαηξηάζκαηα κεηαμχ ησλ ραξαθηήξσλ ησλ δπν αιιεινπρηψλ. Οη πεξηνρέο 

πςειήο νκνηφηεηαο (maximal segment pairs, MSP) παξηζηάλνληαη σο 

δηαγψληεο γξακκέο (εηθφλα 2.2.1). Απνκνλσκέλεο ηειείεο, νη νπνίεο δελ 

βξίζθνληαη ζηηο δηαγψληνπο, απεηθνλίδνπλ ηπραία ηαηξηάζκαηα ραξαθηήξσλ Α 

θαη Β. [12][13] 

Τν πιενλέθηεκα απηήο ηεο κεζφδνπ είλαη ε απνθάιπςε φισλ ησλ 

πεξηνρψλ νκνηφηεηαο είηε απηέο είλαη κεγάιεο είηε κηθξέο. Όκσο ηα 

κεηνλεθηήκαηα είλαη πνιιά. Ο πίλαθαο ζεκείσλ δελ έρεη ζαλ απνηέιεζκα ηελ 

ζηνίρηζε ησλ δπν αιιεινπρηψλ αιιά έλα δηάγξακκα ζεκείσλ, φπνπ νη 

πεξηνρέο νκνηφηεηεο παξηζηάλνληαη κε δηαγψληεο επζείεο ρσξίο πεξηζζφηεξεο 

ιεπηνκέξεηεο. Δπηπιένλ, νη ηπρφλ νκνηφηεηεο δελ πνζνηηθνπνηνχληαη έηζη 

ψζηε λα δηαπηζησζεί αλ είλαη ζεκαληηθέο ή φρη. Τέινο ε κέζνδνο απηή δελ 

κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί ζε βάζεηο δεδνκέλσλ ή φηαλ ν φγθνο ησλ 

άγλσζησλ αιιεινπρηψλ πνπ πξφθεηηαη λα εμεηαζηνχλ είλαη κεγάινο. [13] 
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Δηθφλα 2.2.1: Πίλαθαο ζεκείσλ. Οη αιιεινπρίεο 1 (νξηδφληηα) θαη 2 (θάζεηε) έρνπλ ηέζζεξηο 
πεξηνρέο πςειήο νκνηφηεηαο (MSP).  

 

 

 

2.2.2. Αιγφξηζκνο Γπλακηθνχ Πξνγξακκαηηζκνχ 

 

2.2.2.1 Δηζαγσγή 

 

Ο δπλακηθφο πξνγξακκαηηζκφο είλαη κηα ππνινγηζηηθή κέζνδνο, ε 

νπνία δεκηνπξγεί ηελ βέιηηζηε ζηνίρηζε κεηαμχ δπν αιιεινπρηψλ θαη ηελ 

πνζνηηθνπνηεί ππνινγίδνληαο έλα ζθνξ ζηνίρηζεο (alignment score). Ζ 

ζηνίρηζε πεξηιακβάλεη νκνηφηεηεο θαη αλνκνηφηεηεο κεηαμχ ησλ δπν 

αιιεινπρηψλ θαη δηαζηήκαηα κε θελά. Τν ζθνξ πνπ ππνινγίδεηαη εμαξηάηαη 

απφ ηηο παξακέηξνπο πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη. Ζ ηερληθή ηνπ δπλακηθνχ 

πξνγξακκαηηζκνχ κπνξεί λα εθαξκνζηεί θαη ζηνπο δπν ηξφπνπο ζηνίρηζεο 
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(ηνπηθή θαη ζπλνιηθή). Καηά ηελ ηνπηθή ζηνίρηζε ρξεζηκνπνηείηαη ν 

αιγφξηζκνο Smith-Waterman ελψ θαηά ηελ ζπλνιηθή ζηνίρηζε ν Needleman-

Wunsch.  

Ο ππνινγηζκφο ηεο πνηφηεηαο ηεο ζηνίρηζεο, δειαδή ηνπ ζθνξ 

ζηνίρηζεο, γίλεηαη κε ηελ ρξήζε ζπγθεθξηκέλσλ πηλάθσλ, γλσζηνί σο πίλαθεο 

αληηθαηάζηαζεο. Οη πίλαθεο αληηθαηάζηαζεο πεξηέρνπλ έλα ζπγθεθξηκέλν 

ζθνξ ζηνίρηζεο γηα θάζε δεχγνο ακηλνμέσλ θαη ζπλήζσο έλα ζθνξ γηα ηα θελά. 

Τν ηειηθφ ζθνξ είλαη ην άζξνηζκα ησλ επηκέξνπο ζθνξ ησλ δεπγψλ ακηλνμέσλ 

θαη ησλ θελψλ πνπ εληνπίδνληαη. 

Ζ επηινγή ηνπ ζπζηήκαηνο ππνινγηζκνχ κηαο ζηνίρηζεο είλαη πνιχ 

ζεκαληηθή παξάκεηξνο. Ο ρξήζηεο ζα πξέπεη λα απνθαζίζεη κε βάζε ηνπ ηί 

ζέιεη λα πεηχρεη κε ηελ ζηνίρηζε ησλ αιιεινπρηψλ. Πηζαλνί ζηφρνη είλαη ε 

εχξεζε δνκηθψλ θαη ιεηηνπξγηθψλ νκνηνηήησλ, ν εληνπηζκφο λέσλ κειψλ κηαο 

πξσηετληθήο νηθνγέλεηαο ή ε θπινγελεηηθή ζρέζε δπν αιιεινπρηψλ. Τν 

ζχζηεκα ππνινγηζκνχ ηεο ζηνίρηζεο πεξηιακβάλεη ηνλ ηξφπν ζηνίρηζεο, ηνλ 

πίλαθα αληηθαηάζηαζεο θαη ηελ ρξήζε ή κε θελψλ ζε πεξηνρέο αλνκνηφηεηαο. 

 

 

2.2.2.2. Αιγφξηζκνο Smith-Waterman 

 

O αιγφξηζκνο ησλ Smith-Waterman ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ εχξεζε 

πεξηνρψλ πςειήο νκνηφηεηαο κεηαμχ δπν αιιεινπρηψλ. Δίλαη ν πην 

ρξεζηκνπνηεκέλνο αιγφξηζκνο δπλακηθνχ πξνγξακκαηηζκνχ γηα ηελ ηνπηθή 

ζηνίρηζε δπν αιιεινπρηψλ. Ζ ινγηθή ηνπ αιγνξίζκνπ παξνπζηάδεηαη 

παξαθάησ [14]: 

 Έζησ νη δπν αιιεινπρίεο:    1 2 3 n
~
A a a a ......a    θαη    1 2 3 m

~
B b b b ......b . 

Γηα λα βξεζεί έλα ηκήκα ησλ αιιεινπρηψλ κε κεγάια πνζνζηά νκνηφηεηαο 

θαηαζθεπάδεηαη πίλαθαο Ζ, ηνπ νπνίνπ ην θάζε ζηνηρείν είλαη κηα ηηκή γηα έλα 

δεχγνο ακηλνμέσλ θαη ηζρχεη: 

 i0 0 jH H 0     γηα    0 i n    θαη  0 j m   

 Τα ππφινηπα ζηνηρεία ηνπ πίλαθα Ζ ιακβάλνπλ κηα ηηκή ζχκθσλα κε ηελ 

ζρέζε: 
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i 1,j 1 i j

i 1,j

ij

i,j 1

H s(a ,b )

H g
H max

H g

0

 









 





 (2.2.1) 

 

φπνπ i js(a ,b )  είλαη ην ζθνξ γηα ην ηαίξηαζκα ή κε ηαίξηαζκα δπν ακηλνμέσλ, g 

είλαη ζπλήζσο ζηαζεξά (ζθνξ θελνχ) θαη ην κεδέλ ππάξρεη ψζηε φια ηα 

ζηνηρεία λα έρνπλ κε αξλεηηθή ηηκή. Ζ ηηκή ηνπ i js(a ,b )  νξίδεηαη απζαίξεηα, γηα 

παξάδεηγκα +1 αλ ηα ακηλνμέα ηαηξηάδνπλ θαη -0.5 αλ δελ ηαηξηάδνπλ, ελψ ην 

ζθνξ θελνχ πξέπεη λα είλαη ηνπιάρηζηνλ ίζν κε ηελ δηαθνξά απηψλ ησλ ηηκψλ, 

δειαδή 1+0.5=1.5. 

Γηα λα βξεζεί ην ηκήκα ησλ δπν αιιεινπρηψλ κε ηελ κεγαιχηεξε 

νκνηφηεηα, αξρηθά εληνπίδεηαη ην ζηνηρείν ηνπ πίλαθα Ζ, hk,l, κε ηελ 

κεγαιχηεξε ηηκή, απφ ην νπνίν μεθηλά έλα κνλνπάηη. Γηα λα βξεζεί ην επφκελν 

ζηνηρείν ηνπ κνλνπαηηνχ ζπγθξίλνληαη ηα εμήο ζηνηρεία: hk-1,l-1 hk-1,l hk,l-1 θαη 

επηιέγεηαη απηφ κε ηελ κεγαιχηεξε ηηκή. Ζ δηαδηθαζία απηή αθνινπζείηαη θαη 

ζηα λέα ζηνηρεία ηνπ κνλνπαηηνχ θαη δεκηνπξγείηαη έλα κνλνπάηη πξνο ηα 

πίζσ (traceback) κέρξη λα βξεζεί ζηνηρείν, ηνπ νπνίνπ ε ηηκή είλαη κεδέλ. Τν 

δεηνχκελν ηκήκα ησλ δπν αιιεινπρηψλ εληνπίδεηαη κε ηελ δηαδξνκή πνπ έρεη 

ραξαρηεί πάλσ ζηνλ πίλαθα H. Παξαθάησ παξνπζηάδεηαη έλα κηθξφ 

παξάδεηγκα, ψζηε λα θαηαλνεζεί θαιχηεξα ν αιγφξηζκνο ησλ Smith-

Waterman: 

Έζησ νη δπν αιιεινπρίεο ακηλνμέσλ a θαη b: 

a: A-E-R-A-S-C-I-R-A-F-W-F  

b: E-R-A-S-C-R-V-F-F 

Θεσξνχληαη νη ηηκέο s(a,b)=1 γηα ηαίξηαζκα, s(a,b)=-0.5 γηα κε ηαίξηαζκα θαη 

g=2. Αξρηθά θαηαζθεπάδεηαη ν πίλαθαο Ζ: 

 

  A E R A S C I R A F W F 

 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 

E 0             

R 0             

A 0             
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S 0 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

  

C 0             

R 0             

V 0  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

F 0 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

F 0             

 

Υπνινγίδνληαη ηα ζηνηρεία Ζ2,2, Ζ2,3: 

2,2 2,2

0 ( 0.5) 0.5

0 2 2
H max H 0

0 2 2

0

   


  
  

  


,   2,3 2,3

0 1 1

0 2 2
H max H 1

0 2 2

0

 


  
  

  


 

Μεηά απφ φινπο ηνπο ππνινγηζκνχο εληνπίδεηαη ην δεηνχκελν κνλνπάηη: 

 

  A E R A S C I R A F W F 

 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 

E 0 0 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 

R 0 0 0 2 0 0 0 0 1 0 0 0 0 

A 0 1 0 0 3 1 0 0 0 2 0 0 0 

S 0 0 0.5 0 1 4 2 0 0 0 1.5 0 0 

C 0 0 0 0 0 2 5 3 1 0 0 1 0 

R 0 0 0 1 0 0 3 4.5 4 2 0 0 0.5 

V 0 0 0 0 0 0 1 2.5 4 3.5 1.5 0 0 

F 0 0 0 0 0 0 0 0.5 2 3.5 4 2 1 

F 0 0 0 0 0 0 0 0 0 1.5 4.5 2.5 3 

 

Τειηθά, ην ηκήκα κε ηελ κεγαιχηεξε νκνηφηεηα είλαη: 

A E R A S C I R A F W F 

- E R A S C R V F F - - 

 

Σηηο δπν αιιεινπρίεο, ππάξρνπλ θαη άιια ζεκεία-πεξηνρέο νκνηφηεηαο, φκσο 

ην ζθνξ ζηνίρηζεο ηνπο είλαη κηθξφηεξν απφ ην ηκήκα πνπ αλαθέξεηαη 

παξαπάλσ. 
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 2.2.3. Μέζνδνο k-γξακκάησλ 

 

 Ζ κέζνδνο k-γξακκάησλ είλαη κηα ηερληθή δηαρσξηζκνχ κηαο 

αιιεινπρίαο πξσηετλψλ, DNA ή RNA αλά k γξάκκαηα κε ζθνπφ ηελ πην 

απνηειεζκαηηθή αλαδήηεζε φκνησλ αιιεινπρηψλ ζε κηα κεγάιε βάζε 

δεδνκέλσλ. 

 Αλ ππνζέζνπκε ηελ αιιεινπρία ακηλνμέσλ AEFQVE θαη νξίζνπκε k=3 

ηφηε πξνθχπηνπλ νη εμήο ιέμεηο: AEF, EFQ, FQV, QVE. Καηά ηελ αλάιπζε ηεο 

αιιεινπρίαο ζε κηα βάζε δεδνκέλσλ, νπζηαζηηθά αλαδεηνχληαη ηκήκαηα ζηηο 

αιιεινπρίεο ηεο βάζεο φκνηα κε ηηο ηέζζεξηο ιέμεηο. Αλ ππάξμεη θάπνηα 

νκνηφηεηα, ηφηε μεθηλά ε ζχγθξηζε ηεο ππφινηπεο αιιεινπρίαο. Με ηνλ ηξφπν 

απηφ απνξξίπηνληαη πνιχ γξήγνξα αιιεινπρίεο πνπ δελ έρνπλ θακία 

νκνηφηεηα κε ηελ εμεηαδφκελε. Ζ κέζνδνο απηή είλαη πνιχ ζεκαληηθή φηαλ 

ρξεζηκνπνηνχληαη βάζεηο δεδνκέλσλ κε δεθάδεο ρηιηάδεο αιιεινπρίεο, γηα 

ηνλ ιφγν απηφ, βηνπιεξνθνξηθά εξγαιεία φπσο ην BLAST ηελ 

ρξεζηκνπνηνχλ. 

 Ζ ηερληθή ησλ k-γξακκάησλ είλαη ζπλήζσο πην απνηειεζκαηηθή απφ 

ηνλ απιφ δπλακηθφ πξνγξακκαηηζκφ, ελψ γηα ηελ αμηνιφγεζε ηεο πνηφηεηαο 

ηεο ζηνίρηζεο πνπ πξαγκαηνπνηείηαη θάζε θνξά, ρξεζηκνπνηνχληαη νη πίλαθεο 

αληηθαηάζηαζεο. 

 

 

2.2.4. Πίλαθεο Αληηθαηάζηαζεο 

 

2.2.4.1 Δηζαγσγή 

 

Ζ ινγηθή αμηνιφγεζεο ελφο δεχγνπο ακηλνμέσλ πνπ ρξεζηκνπνηείηαη 

ζηνλ αιγφξηζκν Smith-Waterman είλαη απιή, ππάξρεη έλα ζθνξ αλ ηα 

ακηλνμέα ηαηξηάδνπλ θαη κηα πνηλή αλ δελ ηαηξηάδνπλ. Όκσο κε ηνλ ηξφπν 

απηφ, δεχγε δηαθνξεηηθψλ ακηλνμέσλ, κε παξφκνηεο ρεκηθέο θαη 

θπζηθνρεκηθέο ηδηφηεηεο, ησλ νπνίσλ ηα θσδηθφληα κπνξεί λα δηαθέξνπλ κφλν 

σο πξνο έλα λνπθιενηίδην, ηζνδπλακνχλ κε δεχγε ακηλνμέσλ κε ηειείσο 

δηαθνξεηηθέο ηδηφηεηεο. Ζ πνηφηεηα ηεο ζηνίρηζεο κπνξεί λα βειηησζεί, αλ 

εθηφο απφ ηα ηαπηφζεκα ακηλνμέα, θαη δεχγε «ζπγγεληθψλ» ακηλνμέσλ 
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ραξαθηεξίδνληαη κε ζεηηθά ζθνξ. Γηα ηνλ ιφγν απηφ ρξεζηκνπνηείηαη έλα 

βειηησκέλν ζχζηεκα αμηνιφγεζεο ησλ δεπγψλ ησλ ακηλνμέσλ, νη πίλαθεο 

αληηθαηάζηαζεο (substitution matrices). 

Υπάξρνπλ δηάθνξα είδε πηλάθσλ αληηθαηάζηαζεο, ησλ νπνίσλ ε 

βαζηθή δηαθνξά είλαη ηα δεδνκέλα κε ηα νπνία ππνινγίζηεθαλ ζηα ζθνξ 

ζηνίρηζεο. Τν ζθνξ ελφο δεχγνπο ακηλνμέσλ, s(a,b), ζηνλ πίλαθα 

αληηθαηάζηαζεο, είλαη κηα εθηίκεζε γηα ηνλ αλ ε ζηνίρηζε ζην ζπγθεθξηκέλν 

δεχγνο ζπκβαίλεη ιφγσ νκνηφηεηαο ησλ δπν αιιεινπρηψλ ή θαηά ηχρε. Δίλαη 

δειαδή ην απνηέιεζκα ελφο ειέγρνπ ππφζεζεο, ζχκθσλα κε ηνλ νπνίν ε 

κεδεληθή ππφζεζε (Ζν) δειψλεη πσο νη δπν αιιεινπρίεο είλαη νκφινγεο ή 

έρνπλ θάπνηα ζρέζε νκνηφηεηαο κεηαμχ ηνπο θαη ε ελαιιαθηηθή ππφζεζε (Ζ1) 

δειψλεη πσο νη δπν αιιεινπρίεο δελ έρνπλ θακία ζρέζε κεηαμχ ηνπο θαη 

ηπρφλ νκνηφηεηεο θαηά ηελ ζηνίρηζε είλαη ηπραία γεγνλφηα. Ζ ηερληθή απηή 

παξνπζηάδεηαη αλαιπηηθά παξαθάησ [16]: 

Έζησ φηη εμεηάδεηαη ην δεχγνο ακηλνμέσλ a θαη b ζε κηα ζηνίρηζε δπν 

αιιεινπρηψλ. Αξρηθά νξίδνληαη νη εμήο πηζαλφηεηεο: 

 qab, πηζαλφηεηα ζηφρνο (target frequency) : ε πηζαλφηεηα ηα ακηλνμέα a 

θαη b λα ζηνηρίδνληαη ζηηο δπν αιιεινπρίεο, γηαηί νη αιιεινπρίεο είλαη 

νκφινγεο (πηζαλφηεηα κεδεληθήο ππφζεζεο).  

 pa, πηζαλφηεηα ππφβαζξνπ (background frequency) : ε πηζαλφηεηα 

ηπραίαο εκθάληζεο ηνπ ακηλνμένο a ζηελ αιιεινπρία ηνπ παξαδείγκαηνο 

(νπζηαζηηθά είλαη ε πηζαλφηεηα εκθάληζεο ηνπ ακηλνμένο a, ηπραία, ζε κηα 

κεγάιε νκάδα (block) αιιεινπρηψλ),  νκνίσο ε bp . 

 pa•pb: ε πηζαλφηεηα ηα ακηλνμέα a θαη b λα ζηνηρίδνληαη ζηηο δπν 

αιιεινπρίεο, νη νπνίεο δελ είλαη νκφινγεο θαη δελ παξνπζηάδνπλ νκνηφηεηεο 

κεηαμχ ηνπο (πηζαλφηεηα ελαιιαθηηθήο ππφζεζεο). 

Τν ζθνξ ζηνίρηζεο ή αιιηψο ζθνξ αληηθαηάζηαζεο δπν ακηλνμέσλ, 

s(a,b), έρεη ηε κνξθή ινγαξηζκηθήο πηζαλφηεηαο (log odds scores), δειαδή 

ινγαξίζκνπ ηνπ ιφγνπ δπν πηζαλνηήησλ, νη νπνίεο εμεηάδνπλ αλ ηζρχεη κηα 

ππφζεζε ή φρη. Σηε ζπγθεθξηκέλε πεξίπησζε, ην ζθνξ ζηνίρηζεο είλαη ν 

ινγάξηζκνο ηνπ ιφγνπ ηεο πηζαλφηεηαο λα ζπκβαίλεη ε ζηνίρηζε ηνπ δεχγνπο a 

θαη b ιφγσ νκνηινγίαο ησλ δπν αιιεινπρηψλ πξνο ηελ πηζαλφηεηα ε ζηνίρηζε 

λα ζπκβαίλεη θαηά ηχρε, πνιιαπιαζηαδφκελνο κε ηνλ αληίζηξνθν κηαο 
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ζηαζεξάο ι. Ζ εμίζσζε πνπ δίλεη ην ζθνξ ζηνίρηζεο γηα θάζε δεχγνο 

ακηλνμέσλ a,b είλαη: 

 

s(a,b) 1/ι ab

a b

q
log

p p



 (2.2.2) 

 

Ζ ηηκή ι είλαη κηα ζηαζεξά ηεο θαηαλνκήο ησλ ζθνξ ηνπ πίλαθα 

αληηθαηάζηαζεο, ε νπνία δελ επεξεάδεη ην ζπλνιηθφ απνηέιεζκα ηεο 

ζηνίρηζεο αιιεινπρηψλ θαζψο πνιιαπιαζηάδεηαη κε φια ηα ζθνξ. Οη ηηκέο 

πνπ ιακβάλεη είλαη ζπλήζσο ι=1, ι=ln2 θαη ι=2. Δπηπιένλ, ε βάζε ηνπ 

ινγαξίζκνπ είλαη ζπλήζσο ν e. 

Ζ ηηκή ηνπ ζθνξ ζηνίρηζεο κπνξεί λα είλαη ζεηηθή ή αξλεηηθή. Όηαλ ηα 

δπν ακηλνμέα a θαη b ζηνηρίδνληαη ζε νκφινγεο αιιεινπρίεο κε ζπρλφηεηα 

κεγαιχηεξε απφ απηή ηεο ηπραίαο ηνπο ζηνίρηζεο ζε κε ζρεηηθέο αιιεινπρίεο, 

δειαδή qab  > pa•pb, ηφηε ε ηηκή είλαη ζεηηθή. Όηαλ φκσο ε ζηνίρηζε ζπκβαίλεη 

κε κεγαιχηεξε ζπρλφηεηα θαηά ηχρε, ηφηε ε ηηκή είλαη αξλεηηθή, θαζψο ν 

ιφγνο ησλ πηζαλνηήησλ είλαη κηθξφηεξνο ηεο κνλάδαο. 

Όκσο ην ζθνξ ζηνίρηζεο δπν ακηλνμέσλ είλαη κηα θαζαξά ζηαηηζηηθή 

ηηκή θαη δελ κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί γηα ηελ εμαγσγή ζπκπεξαζκάησλ γηα 

ηηο βηνρεκηθέο θαη δνκηθέο ηδηφηεηεο ησλ ακηλνμέσλ. Γηα παξάδεηγκα, ζηνλ 

πίλαθα αληηθαηάζηαζεο BLOSUM62, ην δεχγνο ακηλνμέσλ αιαλίλε/ιεπθίλε 

(Α/L) έρεη ηελ ηηκή -1 ελψ ην δεχγνο γινπηακηληθφ νμχ/ιπζίλε (E/K) έρεη +1. 

Δπνκέλσο, ην δεχγνο Δ/Κ παξνπζηάδεηαη πην ζπρλφ ζε νκφινγεο 

αιιεινπρίεο. Απφ βηνρεκηθή άπνςε, ε αιαλίλε θαη ε ιπζίλε είλαη πδξφθνβα, 

κε πνιηθά κφξηα θαη νη πιεπξηθέο ηνπο νκάδεο είλαη παξφκνηεο. Τν 

γινπηακηληθφ νμχ θαη ε ιπζίλε είλαη πδξφθηια, πνιηθά κφξηα αιιά ε ιπζίλε 

είλαη βάζε ζε αληίζεζε κε ην γινπηακηθφ νμχ. Δπηπιένλ νη πιεπξηθέο ηνπο 

νκάδεο δηαθέξνπλ ζεκαληηθά. Φαίλεηαη ινηπφλ φηη ηα ζθνξ ζηνίρηζεο ησλ δπν 

δεπγψλ δελ αληηθαηνπηξίδνπλ ηε βηνρεκηθή νκνηφηεηα ησλ ακηλνμέσλ. Αλ 

αλαιπζνχλ πεξηζζφηεξν ηα δπν δεχγε, δηαπηζηψλεηαη φηη: qAL=0.0044 θαη 

qEK=0.0041. Οη πηζαλφηεηεο δειαδή ηα δπν δεχγε λα βξεζνχλ ζε νκφινγεο 

αιιεινπρίεο θαη φρη θαηά ηχρε είλαη παξφκνηεο. ‗Όκσο pA•pL=0.0073, θαη 

pK•pE=0.0031, επνκέλσο ην δεχγνο A/L εκθαλίδεηαη πην ζπρλά, θαηά ηχρε, 
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απ‘ φηη ην Δ/Κ. Απηφο είλαη ν ιφγνο ηεο δηαθνξάο ησλ ζθνξ s(A,L) θαη s(Δ,Κ). 

[16] 

Δθηφο απφ ηα ζθνξ ζηνίρηζεο δεπγψλ ακηλνμέσλ, ζπρλά 

ρξεζηκνπνηνχληαη θαη πνηλέο γηα ηα θελά (gap penalties). Ζ ρξήζε θελψλ 

ζηελ ηνπηθή ζηνίρηζε αιιεινπρηψλ επηηξέπεη ηελ επέθηαζε ηεο ζηνίρηζεο ζε 

πεξηνρέο, φπνπ δελ ππάξρεη νκνηφηεηα θαη πηζαλφηαηα έρνπλ πξνζηεζεί ή 

αθαηξεζεί ακηλνμέα ζε κηα απφ ηηο δπν αιιεινπρίεο. Με ηνλ ηξφπν απηφ 

κπνξεί λα ελσζνχλ πεξηνρέο πςειήο νκνηφηεηαο, νη νπνίεο ρσξίδνληαη απφ 

κηθξή αλφκνηα αιιεινπρία. Ζ είζνδνο ελφο θελνχ αληηζηνηρεί κε κηα πνηλή, ε 

νπνία κεηψλεη ζην ζπλνιηθφ ζθνξ ζηνίρηζεο. Ζ πνηλή γηα ην πξψην θελφ είλαη 

ζπλήζσο κεγάινο αξηζκφο (-9, -11), ελψ γηα ηα θελά πνπ αθνινπζνχλ είλαη 

κηθξφηεξε (-2, -3). Οπζηαζηηθά ηα θελά ρξεζηκνπνηνχληαη γηα ηελ θάιπςε 

κηθξψλ αλνκνηνηήησλ ζηηο δπν αιιεινπρίεο, θαζψο φζν πεξηζζφηεξα είλαη 

ηφζν κηθξφηεξν πνζνζηφ νκνηφηεηαο έρνπλ νη δπν αιιεινπρίεο θαη ην ζθνξ 

ζηνίρηζεο κεηψλεηαη ζεκαληηθά. Γηα ην ιφγν απηφ, φηαλ ε ζηνίρηζε έρεη ζαλ 

ζθνπφ ηελ εχξεζε πεξηνρψλ πςειήο νκνηφηεηαο, ρξεζηκνπνηνχληαη κεγάιεο 

πνηλέο, ελψ αληίζεηα, φηαλ ε ζηνίρηζε απνζθνπεί ζηελ εχξεζε 

απνκαθξπζκέλσλ ζπγγεληθά αιιεινπρηψλ, ρξεζηκνπνηνχληαη κηθξέο ζρεηηθά 

πνηλέο. 

Έλα βαζηθφ εξψηεκα γηα ηελ θαηαζθεπή ελφο πίλαθα αληηθαηάζηαζεο 

είλαη ηί δεδνκέλα πξέπεη λα ρξεζηκνπνηεζνχλ γηα ηνλ ππνινγηζκνχ ηεο 

πηζαλφηεηαο ζηφρνπ (target frequency) θάζε δεχγνπο ακηλνμέσλ. Ζ βαζηθή 

ηδέα είλαη ε ζπιινγή ελφο κεγάινπ φγθνπ φκνησλ-ζρεηηθψλ αιιεινπρηψλ απφ 

ηηο νπνίεο, κε ζηνίρηζε θαηά δεχγε, ζα πξνθχςνπλ νη δεηνχκελεο πηζαλφηεηεο. 

Με ηνλ ηξφπν απηφ, δηάθνξεο εξεπλεηηθέο νκάδεο έρνπλ θαηαζθεπάζεη 

πίλαθεο αληηθαηάζηαζεο, απφ ηνπο νπνίνπο νη πην επξέσο ρξεζηκνπνηεκέλνη 

είλαη νη PAM θαη νη BLOSUM πίλαθεο. 

 

 

2.2.4.2. PAM Πίλαθεο Αληηθαηάζηαζεο 

 

 Οη PAM πίλαθεο βαζίδνληαη ζηελ ηδέα ηεο απνδεθηήο ζεκεηαθήο 

κεηάιιαμεο (Point Accepted Mutation). Ζ ζεκεηαθή κεηάιιαμε 

πξαγκαηνπνηείηαη ζην DNA (αληηθαηάζηαζε ελφο λνπθιενηηδίνπ κε έλα άιιν) 
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θαη κπνξεί λα νδεγήζεη, κέζα απφ ηηο δηαδηθαζίεο ηεο κεηαγξαθήο θαη 

κεηάθξαζεο, ζηελ αληηθαηάζηαζε ελφο ακηλνμένο κε έλα άιιν ζε κηα 

πξσηετληθή αιιεινπρία. Γηα λα είλαη φκσο απνδεθηή ζα πξέπεη λα γίλεη 

αθνκνίσζε ηεο κεηάιιαμεο ζηα θχηηαξα-απνγφλνπο. Σπλήζσο, ε απνδεθηή 

ζεκεηαθή κεηάιιαμε αθνξά ακηλνμέα πνπ έρνπλ παξφκνηεο ρεκηθέο θαη 

θπζηθνρεκηθέο ηδηφηεηεο. Γηα λα δηαπηζησζεί ε ζπρλφηεηα κε ηελ νπνία 

κεηαιιάζζεηαη έλα ακηλνμχ, αιιά θαη απφ πνηα ακηλνμέα αληηθαζίζηαηαη, 

πξέπεη λα εμεηαζηεί ε εμειηθηηθή πνξεία δηαθφξσλ νηθνγελεηψλ πξσηετλψλ. 

[18][20] 

 Με βάζε ηελ ινγηθή απηή, εξεπλεηηθή νκάδα θαηαζθεχαζε 71 

θπινγελεηηθά δέληξα πξσηετλψλ, νη νπνίεο πξνέξρνληαλ απφ 34 

ππεξνηθνγέλεηεο. Σηελ ζπλέρεηα, νη πξσηεΐλεο ηνπ ίδηνπ θπινγελεηηθνχ 

δέληξνπ ζπγθξίζεθαλ κε ηελ κέζνδν ηεο ζπλνιηθήο ζηνίρηζεο, ψζηε λα 

βξεζνχλ ηπρφλ αιιαγέο ζηα ακηλνμέα. Με ζθνπφ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 

επξηζθφκελνπ αξηζκνχ ησλ κεηαιιάμεσλ θαηά ηελ ζχγθξηζε ησλ 

αιιεινπρηψλ, νη αιιεινπρίεο ελφο θπινγελεηηθνχ δέληξνπ ήηαλ φκνηεο ζε 

πνζνζηφ πάλσ απφ 85%. Τν ηειηθφ απνηέιεζκα απφ ηελ εμέηαζε φισλ ησλ 

θπινγελεηηθψλ δέληξσλ ήηαλ ν αξηζκφο ησλ 1572 απνδεθηψλ ζεκεηαθψλ 

κεηαιιάμεσλ. [18] 

 Με ηνλ ηξφπν απηφ, βξέζεθαλ, γηα κηα κεγάιε βάζε νκφινγσλ 

αιιεινπρηψλ, ζεκαληηθέο πιεξνθνξίεο γηα ηελ πηζαλφηεηα αληηθαηάζηαζεο 

ελφο ακηλνμένο a απφ έλα b. Τν απνηέιεζκα απηψλ ησλ ππνινγηζκψλ ήηαλ ε 

εχξεζε ηεο πηζαλφηεηαο ζηφρνπ γηα θάζε δεχγνο ακηλνμέσλ. Σηελ ζπλέρεηα 

θαηαζθεπάζηεθε ν PAM1 πίλαθαο. 

 Κάζε ζηνηρείν ηνπ PAM1 είλαη ην ζθνξ αληηθαηάζηαζεο ελφο ακηλνμένο 

a απφ έλα ακηλνμχ b ζε κηα αιιεινπρία 100 ακηλνμέσλ, φηαλ 

πξαγκαηνπνηείηαη κία κφλν απνδεθηή ζεκεηαθή κεηάιιαμε ζην γνλίδην. Όηαλ 

ν PAM1 πνιιαπιαζηαζηεί N θνξέο κε ηνλ εαπηφ ηνπ, ηφηε θαηαζθεπάδεηαη ν 

PAM N. Έηζη θαηαζθεπάζηεθαλ νη πίλαθεο PAM120, PAM250 θαη PAM500, νη 

νπνίνη είλαη νη πην επξέσο ρξεζηκνπνηεκέλνη απηήο ηεο νηθνγέλεηαο. [18][12] 
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Δηθφλα 2.2.2: PAM 250.  

 

 

2.2.4.3. BLOSUM Πίλαθεο Αληηθαηάζηαζεο 

 
 

 Οη πίλαθεο BLOSUM (BLOck SUbstitution Matrix) βαζίδνληαη ζηνλ 

ίδην θαλφλα κε ηνπο PAM, φηη δπν αιιεινπρίεο, νη νπνίεο πξνέξρνληαη απφ 

ηνλ ίδην απφγνλν, έρνπλ νκνηφηεηεο κεηαμχ ηνπο (εμειηθηηθή ζρέζε κεηαμχ ησλ 

αιιεινπρηψλ). ‗Όκσο νη BLOSUM πίλαθεο θαηαζθεπάζηεθαλ κε ζηφρν λα 

κπνξνχλ λα ρξεζηκνπνηεζνχλ επηηπρψο, γηα ηνλ εληνπηζκφ καθξηλψλ 

νκφινγσλ αιιεινπρηψλ. Οη PAM πίλαθεο, ιφγσ ηνπ φηη θαηαζθεπάζηεθαλ 

απφ ηελ αλάιπζε φκνησλ αιιεινπρηψλ (ζε πνζνζηφ άλσ ηνπ 85%) 

παξνπζηάδνπλ πξνβιήκαηα ζην λα αμηνινγήζνπλ ζσζηά κηα πην καθξηλή 

νκνηφηεηα κεηαμχ δπν αιιεινπρηψλ, π.ρ. ζε πνζνζηφ 50%. Τν πξφβιεκα 

απηφ πξνζπάζεζε λα ιχζεη ε εξεπλεηηθή νκάδα πνπ θαηαζθεχαζε ηνπο 

πίλαθεο BLOSUM. [19] 
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 Τν αξρηθφ βήκα ζηελ θαηαζθεπή ησλ BLOSUM πηλάθσλ ήηαλ ε εχξεζε 

θαηάιιεισλ αιιεινπρηψλ κε ζθνπφ λα αλαιπζνχλ. Γηα ηνλ ιφγν απηφ 

ζπγθεληξψζεθε έλαο κεγάινο φγθνο γλσζηψλ αιιεινπρηψλ, νη νπνίεο είραλ 

ζρέζεηο πςειήο αιιά θαη ρακειήο νκνηφηεηαο κεηαμχ ηνπο. Γηα ηελ εχξεζε 

ησλ πηζαλνηήησλ ζηφρσλ, νη αιιεινπρίεο πνπ ήηαλ φκνηεο κέρξη έλα 

ζπγθεθξηκέλν πνζνζηφ (π.ρ. 62%) ζπγθεληξψλνληαλ ζε κηα βάζε, ε νπνία 

νλνκαδφηαλ BLOCK. Πξαγκαηνπνηψληαο πνιιαπιή ζηνίρηζε (multiple 

alignment) ζην BLOCK, ππνινγίδνληαλ νη δεηνχκελεο πηζαλφηεηεο θαη 

θαηαζθεπαδφηαλ ν αληίζηνηρνο πίλαθαο (π.ρ. BLOSUM62). Με ηνλ ηξφπν απηφ 

έρνπλ θαηαζθεπαζηεί φινη νη πηζαλνί πίλαθεο BLOSUM1 έσο BLOSUM100. 

Οη πίλαθεο πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη πεξηζζφηεξν είλαη ν BLOSUM62, 

BLOSUM50 θαη BLOSUM80. [16][19] 

 

 

 
Δηθφλα 2.2.3: BLOSUM 62. 
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 2.2.4.4.  ΢ρεηηθή Δληξνπία 

 

 Όπσο αλαθέξζεθε, νη BLOSUM πίλαθεο θαηαζθεπάζηεθαλ κε ζθνπφ 

λα αληηκεησπηζηεί θαιχηεξα ην πξφβιεκα ηεο εχξεζεο καθξηλψλ νκφινγσλ 

αιιεινπρηψλ. Ζ βαζηθή ινηπφλ δηαθνξά ησλ PAM θαη BLOSUM πηλάθσλ είλαη 

ε βάζε δεδνκέλσλ ησλ αιιεινπρηψλ, απφ ηελ νπνία ππνινγίζηεθαλ νη 

πηζαλφηεηεο ζηφρνη. Δπηπιένλ, νη PAM πίλαθεο θαηαζθεπάζηεθαλ κε βάζε 

ηελ ζπλνιηθή αλάιπζε ησλ αιιεινπρηψλ, δειαδή ηελ πξαγκαηνπνίεζε 

ζπλνιηθήο ζηνίρηζεο, ελψ ζηνπο BLOSUM πίλαθεο εμεηάζζεθαλ κφλν 

πεξηνρέο νκνηφηεηαο κεηαμχ ησλ αιιεινπρηψλ, νη νπνίεο δηέθεξαλ ζε κέγεζνο 

αλάινγα κε ην ζπλνιηθφ πνζνζηφ νκνηφηεηαο. Γηα ηνπο ιφγνπο απηνχο, νη 

BLOSUM πίλαθεο έρνπλ ζπλήζσο θαιχηεξε απφδνζε απφ ηνπο PAM, φηαλ 

αλαδεηνχληαη νκνηφηεηεο θαη πηζαλέο νκνινγίεο κεηαμχ γλσζηψλ θαη 

άγλσζησλ αιιεινπρηψλ κε ηνπηθή ζηνίρηζε. 

 Όκσο, παξφηη νη δπν νηθνγέλεηεο πηλάθσλ έρνπλ δηαθνξέο κεηαμχ ηνπο 

σο πξνο ηνλ ηξφπν κε ηνλ νπνίν θαηαζθεπάζηεθαλ, ππάξρεη έλα κέηξν ην 

νπνίν κπνξεί λα εμηζψζεη έλαλ πίλαθα PAM κε έλαλ BLOSUM σο πξνο ηελ 

ζεκαληηθφηεηα ηεο πιεξνθνξίαο, ηελ νπνία παξέρνπλ ζε θάζε ζηνίρηζε δπν 

ακηλνμέσλ. Τν κέηξν απηφ νλνκάδεηαη ζρεηηθή εληξνπία (relative entropy), 

ε κνλάδα κέηξεζεο ηνπ νπνίνπ εμαξηάηαη απφ ηελ ζηαζεξά θαηαλνκήο ι ησλ 

ζθνξ αληηθαηάζηαζεο (ζπλήζσο είλαη ην 1bit => ι=ln2), θαη νξίδεηαη σο εμήο:  

 

20 20

ab ab
a 1 b 1

H (q s )
 

   (2.2.3) 

 

φπνπ abq  είλαη ε πηζαλφηεηα ζηφρνο γηα ην δεχγνο ακηλνμέσλ a,b θαη abs  ην 

αληίζηνηρν ζθνξ αληηθαηάζηαζεο. [12][16] 

Θα πξέπεη λα δηεπθξηληζηεί πσο ηα ζηνηρεία ησλ πηλάθσλ 

αληηθαηάζηαζεο θαηά ηελ ζχγθξηζε δπν αιιεινπρηψλ εξκελεχνληαη σο εμήο: 

ην ζεηηθφ ζθνξ δειψλεη πηζαλή νκνηφηεηα ησλ δπν αιιεινπρηψλ θαη ην 

αξλεηηθφ αλνκνηφηεηα. Ζ εξκελεία απηή πξνθχπηεη απφ ηνλ νξηζκφ ηνπ ζθνξ 

αληηθαηάζηαζεο. Δπνκέλσο, γηα λα απνδεηρηεί νκνινγία πξέπεη λα ηειηθφ 

ζθνξ λα είλαη φζν ην δπλαηφλ κεγαιχηεξν. Όκσο θάζε πίλαθαο ηεο ίδηαο 
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νηθνγέλεηαο δίλεη δηαθνξεηηθφ ζθνξ γηα έλα ζπγθεθξηκέλν δεχγνο. Τίζεληαη 

ινηπφλ ηα εξσηήκαηα, πνην είλαη ην θαηάιιειν κήθνο ζηνίρηζεο πνπ 

εμαζθαιίδεη αζθαιή ζπκπεξάζκαηα θαη πνηφο πίλαθαο είλαη θαηάιιεινο θάζε 

θνξά. Γηα λα απαληεζνχλ, ρξεζηκνπνηείηαη ε ζρεηηθή εληξνπία. 

Ζ ζρεηηθή εληξνπία κεηαθξάδεηαη σο ε κέζε πνζφηεηα ηεο 

πιεξνθνξίαο πνπ παξέρεη θάζε κηα ζηνίρηζε ζηε ζχγθξηζε δπν αιιεινπρηψλ. 

Δπνκέλσο, είλαη έλαο ηξφπνο λα βξεζεί αλ ην κέγεζνο ηεο πιεξνθνξίαο πνπ 

δίλεη ε νιηθή ζηνίρηζε είλαη αξθεηφ, ψζηε λα εμαρζνχλ αζθαιή ζπκπεξάζκαηα 

γηα ηελ νκνηφηεηα/αλνκνηφηεηα ησλ δπν αιιεινπρηψλ. Όπσο πξνθχπηεη, αλ 

έρνπκε λα ζπγθξίλνπκε κηθξέο αιιεινπρίεο, ζέινπκε έλαλ πίλαθα ν νπνίνο ζε 

θάζε ζηνίρηζε ζα δίλεη κεγάιν φγθν πιεξνθνξίαο, δειαδή ζα έρεη κεγάιε 

ζρεηηθή εληξνπία. Αληίζεηα, νη κεγάιεο αιιεινπρίεο ρξεηάδνληαη κηθξή ζρεηηθή 

εληξνπία. Γηα λα θαηαλνεζεί θαιχηεξα ε έλλνηα ηεο ζρεηηθήο εληξνπίαο, 

παξνπζηάδνληαη ζηνλ παξαθάησ πίλαθα νη ζρεηηθέο εληξνπίεο γηα νξηζκέλνπο 

PAM πίλαθεο: 

 

ΠΗΝΑΚΑ΢ 2.2.1: ΢ρεηηθή εληξνπία PAM πηλάθσλ 

PAM H(bits) 
Διάρηζην απαηηνχκελν 

κήθνο (30 bits) 
PAM H(bits) 

Διάρηζην 

απαηηνχκελν 

κήθνο (30 bits) 

10 3.43 9 220 0.45 68 

50 2.00 15 250 0.36 83 

100 1.18 26 300 0.27 113 

120 0.98 31 320 0.24 127 

160 0.70 43 350 0.20 149 

          [17] 

 

 Αλ ζεσξεζεί φηη 30 bits πιεξνθνξίαο είλαη αξθεηά, γηα ηνλ πίλαθα 

PAM10 ρξεηάδνληαη ηνπιάρηζηνλ 9 ζέζεηο ζηνίρηζεο. Άξα ν PAM10 κπνξεί λα 

ρξεζηκνπνηεζεί ζε αιιεινπρίεο 10-15 ακηλνμέσλ, φπνπ κηα πεξηνρή 9 

ακηλνμέσλ πςειήο νκνηφηεηαο αξθεί γηα λα απνδεηρηεί νκνινγία ησλ δπν 

αιιεινπρηψλ. Με ηελ ίδηα ινγηθή, ν PAM350 κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί γηα 

αιιεινπρίεο 400+ ακηλνμέσλ, φπνπ αλ ζπγθξηζνχλ ηνπιάρηζηνλ ηα 149, ηα 

απνηειέζκαηα πνπ πξνθχπηνπλ ζεσξνχληαη αζθαιή. 
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 Σχκθσλα κε ην EBI (European Bioinformatics Institute) νη πίλαθεο 

αληηθαηάζηαζεο θαηά  ηελ αλάιπζε άγλσζησλ αιιεινπρηψλ, κπνξνχλ λα 

ρξεζηκνπνηεζνχλ σο εμήο: 

 

ΠΗΝΑΚΑ΢ 2.2.2: ΢πζρέηηζε πηλάθσλ αληηθαηάζηαζεο 

Μήθνο αιιεινπρίαο 

ακηλνμέσλ 
Καηάιιεινο πίλαθαο αληηθαηάζηαζεο 

>300 BLOSUM 50 PAM 250 

85-300 BLOSUM 62 PAM 120 

50-85 BLOSUM 80 

          [21] 

 

 Θα πξέπεη λα ζεκεησζεί πσο ε επηινγή ηνπ πίλαθα αληηθαηάζηαζεο 

δελ εμαξηάηαη κφλν απφ ην κήθνο ησλ εμεηαδφκελσλ αιιεινπρηψλ αιιά θαη 

ηνλ ζθνπφ ηεο εμέηαζεο. Τν EBI πξνηείλεη ηνπο παξαπάλσ πίλαθεο γηα ηελ 

ζχγθξηζε άγλσζησλ αιιεινπρηψλ κε έλα κεγάιν φγθν δεδνκέλσλ, φπνπ ζα 

πξέπεη λα ππάξρεη ε δπλαηφηεηα λα βξεζνχλ θαη κηθξέο νκνηφηεηεο (20%) ή 

καθξηλέο θπινγελεηηθέο ζρέζεηο. Αλ ν ρξήζηεο επηζπκεί ηελ εχξεζε 

ηαπηφζεκσλ αιιεινπρηψλ κε ηηο άγλσζηεο, δειαδή πνζνζηφ νκνηφηεηαο 

>85%, ηφηε ζα πξέπεη λα ρξεζηκνπνηεζνχλ πην «επαίζζεηνη» πίλαθεο. Σηελ 

πεξίπησζε ησλ BLOSUM, ρξεηάδνληαη πίλαθεο πνπ έρνπλ θαηαζθεπαζηεί απφ 

αιιεινπρίεο πςειήο νκνηφηεηαο (π.ρ. BLOSUM90) θαη ζηελ πεξίπησζε ησλ 

PAM απφ ηνλ ηζρπξηζκφ κηθξνχ αξηζκνχ ζεκεηαθψλ κεηαιιάμεσλ (π.ρ. PAM 

60). 
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2.3. ΠΟΛΛΑΠΛΖ ΢ΣΟΗΥΗ΢Ζ

 
 

 

Ζ πνιιαπιή ζηνίρηζε, δειαδή ε ζηνίρηζε ηξηψλ ή πεξηζζφηεξσλ 

αιιεινπρηψλ, ρξεζηκνπνηείηαη θπξίσο κε ζθνπφ ηε εχξεζε νκνηνηήησλ ζε 

έλαλ πιήζνο αιιεινπρηψλ. Σηελ πεξίπησζε ησλ πξσηετλψλ, νη νκνηφηεηεο 

κπνξεί λα αλαδεηνχληαη ζε ζπγθεθξηκέλεο ζέζεηο ακηλνμέσλ, ζε πξσηετληθέο 

πεξηνρέο πνπ έρνπλ δνκηθή θαη ιεηηνπξγηθή ζεκαζία γηα ην κφξην (domains) ή 

ζε νιφθιεξεο ηηο αιιεινπρίεο. Σπλήζσο νη αιιεινπρίεο πνπ ζηνηρίδνληαη 

έρνπλ θπινγελεηηθέο ζρέζεηο θαη αλαδεηνχληαη νη θνηλέο ηνπο πεξηνρέο ή νη 

κεηαιιάμεηο πνπ έρνπλ ζπκβεί θαηά ηελ εμέιημε. Δπηπιένλ ε πνιιαπιή 

ζηνίρηζε κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί γηα αλάιπζε αιιεινπρηψλ φκνηαο 

ιεηηνπξγίαο, κε ζθνπφ ηελ εχξεζε ησλ πεξηνρψλ πνπ νξίδνπλ ηελ 

ζπγθεθξηκέλε ιεηηνπξγία θαη ηελ κεηέπεηηα ρξήζε ησλ απνηειεζκάησλ γηα 

ηαμηλφκεζε άγλσζησλ αιιεινπρηψλ. Τν απνηέιεζκα ηεο πνιιαπιήο 

ζηνίρηζεο είλαη κηα λέα αιιεινπρία, ε νπνία απνηειεί ηελ πην πηζαλή 

αιιεινπρία-πξφηππν γηα φζεο ζηνηρίδνληαη. 

Μηα καζεκαηηθή κέζνδνο πνπ ρξεζηκνπνηείηαη, κεηαμχ άιισλ, ζηελ 

θαηαζθεπή πνιιαπιψλ ζηνηρίζεσλ θαη ηελ εχξεζε πξσηετληθψλ πεξηνρψλ ή 

κνηίβσλ είλαη ηα Κξπθά Μαξθνβηαλά Μνληέια (Hidden Markov Models). 

Ωο Μαξθνβηαλή αιπζίδα θαιείηαη ε ζηνραζηηθή αλέιημε  X(t) ,t T , γηα ηελ 

νπνία ηζρχζεη ε ζρέζε: 

 

 n n n 1 n 1 n 2 n 2 1 1P X(t ) x | X(t ) x ,X(t ) x ,...,X(t ) x
   

      

 n n n 1 n 1P X(t ) x | X(t ) x
 

        γηα θάζε t T , x  θαη n 2 . 
(2.3.1) 

 

δειαδή ε ηηκή ηεο  X(t) , ζε κηα ηπραία ρξνληθή ζηηγκή n, εμαξηάηαη κφλν απφ 

ηελ ηηκή ηεο ηελ ζηηγκή n-1 θαη φρη απφ ηελ δηαδξνκή κέρξη ηελ θαηάζηαζε 

n 1X(t )
  [22].  Τα Κξπθά Μαξθνβηαλά Μνληέια πεξηιακβάλνπλ κηα 

Μαξθνβηαλή αιπζίδα  X(t) ,t T  ε νπνία ιακβάλεη δηαθξηηέο ηηκέο 

 1 2 nx ,x ,...x  . Ολνκάδνληαη θξπθά γηαηί ε Μαξθνβηαλή αιπζίδα δελ είλαη 
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νξαηή θαηά ηελ εμέιημή ηεο. Απηφ πνπ είλαη νξαηφ είλαη κηα ζηνραζηηθή αλέιημε 

 Y(t) ,t T , ηεο νπνίαο ε θαηαλνκή ησλ ηηκψλ, θάζε ζηηγκή t, εμαξηάηαη απφ 

ηελ ηηκή ηεο  X(t) . [23] 

 Έλα γεληθφ παξάδεηγκα Κξπθνχ Μαξθνβηαλνχ Μνληέινπ είλαη ην 

παξαθάησ. Ζ Μαξθνβηαλή αιπζίδα  X(t)  ιακβάλεη ηξεηο δηαθνξεηηθέο ηηκέο 

(θαηαζηάζεηο, states), 1,2 θαη 3. Ζ πηζαλφηεηα κεηάβαζεο απφ κηα θαηάζηαζε 

i ζε κηα j ζπκβνιίδεηαη κε ija . Οη πηζαλέο ηηκέο ηεο  Y(t)  είλαη a,b,c, θαη d. Ζ 

θάζε θαηάζηαζε ηεο  X(t)  αληηζηνηρεί ζε κηα ζπγθεθξηκέλε θαηαλνκή ησλ 

ηηκψλ ηεο  Y(t) . 

 

 

 
Δηθφλα 2.3.1: Γηάγξακκα απινχ HMM. 

 

 

Μηα πηζαλή αιπζίδα θαηαζηάζεσλ ζα ήηαλ ε εμήο: 1 3 3 2 2    . Ζ 

δηαδηθαζία φκσο απηή δελ ζα ήηαλ εκθαλήο. Οη θαηαζηάζεηο 1, 2 θαη 3 ζα 

εθθξάδνληαλ κέζα απφ ηηο ηηκέο a,b,c, θαη d. Δπνκέλσο πηζαλή νξαηή 

δηαδηθαζία ζα ήηαλ ε: a c d b c    . Γπν ρξήζεηο ησλ Κξπθψλ 

Μαξθνβηαλψλ Μνληέισλ είλαη ε απνθξππηνγξάθεζε κηαο αιιεινπρίαο, 
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δειαδή ε εχξεζε ηεο πην πηζαλήο αιιεινπρίαο θαηαζηάζεσλ ηεο 

Μαξθνβηαλήο αιπζίδαο θαη ε εθηίκεζε ηεο πην πηζαλήο αιιεινπρίαο ηηκψλ ηεο 

 Y(t) . 

 Σηελ πεξίπησζε ησλ πξσηετληθψλ αιιεινπρηψλ, ηα ζηνηρεία ηνπ 

Κξπθνχ Μαξθνβηαλνχ Μνληέινπ είλαη ηα εμήο [25]: 

 Τχπνη Κξπθψλ θαηαζηάζεσλ (states): 1) ηαίξηαζκα (match), 2) πξνζζήθε 

ακηλνμένο (insertion), 3) δηαγξαθή ακηλνμέσλ (deletion) 

 Πίλαθαο πηζαλνηήησλ κεηάβαζεο: 

11 12 13

2321 22

ij

n1 n2 n3

a a a

aa a
A

... ... ...

a a a

 
 
 
 
 
  

 

 Πηζαλφηεηεο αξρηθήο θαηάζηαζεο: 01 02 03p ,p ,p  

 Σχλνιν νξαηψλ ζπκβφισλ: ηα 20 ακηλνμέα 

 Πηζαλφηεηεο εθπνκπήο (emission), δειαδή ε θαηαλνκή ησλ πηζαλνηήησλ 

ησλ ακηλνμέσλ ζε θάζε θαηάζηαζε: st t ie P(amino _acid X | state )   

Έλα απιφ κνληέιν πνιιαπιήο ζηνίρηζεο αιιεινπρηψλ είλαη ην 

παξαθάησ: 

 

Πεπηίδην 1 V N E .  

Πεπηίδην 2 V Q E M  

Πεπηίδην 3 V N Q .  

Πεπηίδην 4 A N E C  

 

To κνληέιν ΖΜΜ πνπ αλαπηχζζεηαη κε ζθνπφ ηελ ζηνίρηζε ησλ ηεζζάξσλ 

πεπηηδίσλ έρεη ηελ εμήο κνξθή: 
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Δηθφλα 2.3.2: HMM γηα ηελ πνιιαπιή ζηνίρηζε πεπηηδίσλ. 

 

 

Τν κνλνπάηη μεθηλά απφ ηελ θαηάζηαζε B (Beginning) θαη κε βάζε ηηο 

αξρηθέο πηζαλφηεηεο κεηαβαίλεη ζηελ επφκελε θαηάζηαζε (ζρεδφλ πάληα ζηε 

M1). Κάζε θαηάζηαζε M (match) νξίδεη κηα θαηαλνκή ησλ ακηλνμέσλ. Γηα 

παξάδεηγκα ε θαηάζηαζε Μ1 ζα εθπέκςεη θαηά 75% ην ακηλνμχ βαιίλε, V. Τν 

κνλνπάηη πνπ πεξλά κφλν απφ ηηο θαηαζηάζεηο M, δεκηνπξγεί κηα λέα 

αιιεινπρία ρσξίο θελά θαη δηαγξαθέο ζην κήθνο ησλ κεγαιχηεξσλ 

εμεηαδφκελσλ αιιεινπρηψλ. Όκσο νξηζκέλεο θνξέο ε λέα αιιεινπρία 

πεξηέρεη θελά, πξνζηηζέκελα ακηλνμέα πνπ δελ εθπέκπνληαη απφ ηηο 

θαηαζηάζεηο Μ ή ην κήθνο ηεο δελ είλαη ην κέγηζην δπλαηφ. Ζ θαηάζηαζε I 

(insertion) νξίδεη θαη απηή κηα θαηαλνκή ακηλνμέσλ κε ηελ νπνία έλα λέν 

ακηλνμχ πξνζηίζεηαη ζηελ αιιεινπρία. Ζ θαηαλνκή απηή είλαη ζπλήζσο 

δηαθνξεηηθή απφ απηή ηεο αληίζηνηρεο θαηάζηαζεο Μ θαη ε ινγηθή 

ππνινγηζκνχ ηεο, ζηνπο αιγφξηζκνπο HMMs πνπ έρνπλ θαηαζθεπαζηεί, είλαη 

δηαθνξεηηθή. Ζ θαηάζηαζε D (deletion) αθαηξεί ακηλνμέα απφ ηελ λέα 

αιιεινπρία. Δπηπιένλ νξηζκέλνη αιγφξηζκνη ηνπνζεηνχλ θαη θελά ζηελ λέα 

αιιεινπρία. Σπκπεξαζκαηηθά, ην κνλνπάηη ππνινγηζκνχ ηεο πνιιαπιήο 

ζηνίρηζεο δελ είλαη πάληα κνλαδηθφ θαη ν ηξφπνο ππνινγηζκνχ ηνπ δηαθέξεη 

απφ αιγφξηζκνο ζε αιγφξηζκν. Έρνπλ αλαπηπρζεί πνιιά ινγηζκηθά 

(BLOCKS, META-MEME, profile HMM, HMMER) ηα νπνία ρξεζηκνπνηνχλ ηα 
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HMMs κε δηαθνξεηηθφ ζρεδηαζκφ ην θαζέλα [24]. Σηελ παξνχζα εξγαζία δελ 

θαηαζθεπάζηεθε θάπνην HMM κε ζθνπφ ηελ πνιιαπιή ζηνίρηζε. Γηα ηνλ ιφγν 

απηφ δελ ζα αλαθεξζνχλ νη αιγφξηζκνη ππνινγηζκνχ πνιιαπιψλ ζηνηρίζεσλ. 

Καηά ηελ πνιιαπιή ζηνίρηζε αιιεινπρηψλ, φπσο είλαη γλσζηφ, 

πξνθχπηεη κηα λέα αιιεινπρία, ε νπνία πεξηέρεη ηηο πεξηνρέο πςειήο 

νκνηφηεηαο ησλ εμεηαδφκελσλ. Όκσο, θάζε ζέζε ζηε λέα αιιεινπρία δελ 

αληηζηνηρεί απνθιεηζηηθά ζε έλα κφλν ακηλνμχ. Κάζε ζέζε ραξαθηεξίδεηαη απφ 

κηα θαηαλνκή ακηλνμέσλ, ε νπνία έρεη ππνινγηζηεί θαηά ηελ πνιιαπιή 

ζηνίρηζε. Δπνκέλσο γηα θάζε πνιιαπιή ζηνίρηζε, θαηαζθεπάδεηαη έλαο 

Πίλαθαο Τηκψλ Σπγθεθξηκέλεο Θέζεο (Position Specific Scoring Matrix, 

PSSM), ηνπ νπνίνπ νη ζηήιεο αλαθέξνληαη ζηα 20 δηαθνξεηηθά ακηλνμέα θαη νη 

γξακκέο ζηηο ζπγθεθξηκέλεο ζέζεηο ηνπ κνληέινπ πνιιαπιήο ζηνίρηζεο. Τν 

θάζε ζθνξ (ινγαξηζκηθή πηζαλφηεηα) δειψλεη ηελ πηζαλφηεηα ην ακηλνμχ λα 

βξίζθεηαη ζηελ ζπγθεθξηκέλε ζέζε ιφγσ νκνινγίαο ή θαηά ηχρε. Τα ινγηζκηθά 

πνπ ρξεζηκνπνηνχλ Κξπθά Μαξθνβηαλά Μνληέια, θαηά ηελ αλάιπζε 

άγλσζησλ αιιεινπρηψλ κε βάζεηο δεδνκέλσλ πνπ έρνπλ πξνθχςεη απφ 

πνιιαπιέο ζηνηρίζεηο αιιεινπρηψλ, ρξεζηκνπνηνχλ ηνπο ζπγθεθξηκέλνπο 

πίλαθεο ζηελ ζηνίρηζε. 
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3 
 

ΑΛΓΟΡΙΘΜΟΙ 
ΜΗΦΑΝΙΚΗ΢ 
ΜΑΘΗ΢Η΢ 
 
 
 
 
 
 
 
 
«Όηη θάζε γλώζε καο αξρίδεη από ηελ εκπεηξία, απηό δελ επηδέρεηαη θακία 

ακθηβνιίαˑ γηαηί κε ηί άιιν ζα κπνξνύζε λα αθππληζηεί ε γλσζηηθή καο 

δύλακε γηα λα αζθεζεί ην έξγν ηεο, αλ όρη κε αληηθείκελα πνπ εξεζίδνπλ ηηο 

αηζζήζεηο καο θαη πνπ πόηε πξνθαινύλ από κόλα ηνπο ηε γέλλεζε 

παξαζηάζεσλ θαη πόηε βάδνπλ ηε λνεηηθή καο ελέξγεηα ζε θίλεζε λα ηηο 

ζπγθξίλεη, λα ηηο ζπλδέζεη ή λα ηηο ρσξίζεη θαη έηζη λα θαηεξγαζηεί ην άκνξθν 

πιηθό ησλ θαη’ αίζζεζε εληππώζεσλ γηα ην ζρεκαηηζκό κηαο γλώζεο ησλ 

αληηθεηκέλσλ πνπ νλνκάδεηαη εκπεηξία;» 

 

Immanuel Kant, «Κξηηηθή ηνπ Καζαξνύ 

Λόγνπ» 
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3.1. ΜΖΥΑΝΗΚΖ ΜΑΘΖ΢Ζ 
 

 

 

3.1.1. Σερλεηή Ννεκνζχλε θαη Μεραληθή Μάζεζε 

 

Ο αλζξψπηλνο εγθέθαινο, φξγαλν εμαηξεηηθά πνιχπινθν, απνηειεί ην 

ζεκαληηθφηεξν ηκήκα ηνπ λεπξηθνχ ζπζηήκαηνο, θαζψο ελεξγνπνηεί, ειέγρεη 

θαη ξπζκίδεη ηηο ιεηηνπξγίεο φισλ ησλ ππφινηπσλ νξγάλσλ θαη ηκεκάησλ ηνπ 

ζψκαηνο. Πέξα απφ ηε ξχζκηζε βηνινγηθψλ θαη θηλεηηθψλ ιεηηνπξγηψλ, κπνξεί 

λα εθηειεί κε επηηπρία κηα πιεζψξα δηαθνξεηηθψλ ιεηηνπξγηψλ, ην ζχλνιν ησλ 

νπνίσλ απνηειεί ηε λνεκνζχλε (intelligence) ηνπ. Τέηνηεο ιεηηνπξγίεο είλαη 

ε αλαγλψξηζε εηθφλσλ, ε αλαγλψξηζε θαη παξαγσγή νκηιίαο, ε θαηάζηξσζε 

ζρεδίνπ γηα ηελ εχξεζε ηεο βέιηηζηεο επηινγήο, ν πξνζαλαηνιηζκφο, ε 

αλάπηπμε ιφγνπ θαη επηρεηξεκάησλ, ε ινγηθή ζθέςε, ε κάζεζε θαη ε 

πξνζαξκνγή ζε λέα πεξηβάιινληα. [28] 

Ζ κάζεζε (learning) είλαη ίζσο κηα απφ ηηο ζεκαληηθφηεξεο 

ιεηηνπξγίεο ηνπ εγθεθάινπ (φρη κφλν ηνπ αλζξψπηλνπ, αιιά θαη ησλ δψσλ). 

Απνηειεί θιεηδί ηεο λνεκνζχλεο, γηαηί νη πεξηζζφηεξεο ιεηηνπξγίεο πνπ εθηειεί 

ν εγθέθαινο «καζαίλνληαη» θαηά ηεο δηάξθεηα ηεο δσήο. Δπνκέλσο ε κάζεζε 

είλαη απαξαίηεηε γηα ηελ βειηίσζε ηεο λνεκνζχλεο ηνπ αλζξψπνπ θαη ησλ 

δψσλ. 

Σην θαζεκεξηλφ ιεμηιφγην ε έλλνηα ηεο κάζεζεο κπνξεί λα 

ρξεζηκνπνηεζεί γηα δηάθνξεο δηαδηθαζίεο. Γηα παξάδεηγκα, δερφκελνη φηη 

αλαθεξφκαζηε ζηνλ άλζξσπν, σο κάζεζε κπνξεί λα ραξαθηεξηζηεί ε 

απφθηεζε γλψζεο κέζα απφ ηελ κειέηε, ηελ εκπεηξία, ηελ εθπαίδεπζε ή ηελ 

παξαηήξεζε, ε ελεκέξσζε κέζσ ηεο αληαιιαγήο πιεξνθνξηψλ, ε αλάπηπμε 

επηδεμηφηεηαο θαη ηερληθήο θαηάξηηζεο θαη ε επηηπρήο πξνζαξκνγή ζε λέεο 

ζπλζήθεο. Τν απνηέιεζκα ηεο κάζεζεο είλαη ε βειηίσζε ηνπ αλζξψπνπ ζε 

έλα ζπγθεθξηκέλν ηνκέα ή ζε κηα ιεηηνπξγία. Δθηφο φκσο απφ ηνλ άλζξσπν, 

ιεηηνπξγίεο εθηεινχλ θαη νη ππνινγηζηηθέο κεραλέο. 

Γηα ηελ εθηέιεζε ησλ ιεηηνπξγηψλ πνπ έρνπλ αλαθεξζεί παξαπάλσ θαη 

ηελ βειηίσζε ηεο λνεκνζχλεο, ν άλζξσπνο θαη ηα δψα δηαζέηνπλ ην λεπξηθφ 

ζχζηεκα. Αληίζεηα, νη ππνινγηζηηθέο κεραλέο, κε ζθνπφ λα αλαπηχμνπλ ηελ 
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ηερλεηή λνεκνζχλε (artificial intelligence) δηαζέηνπλ θαηάιιεια πιηθά 

φπσο εκηαγσγά ζηνηρεία θαη ηξαλδίζηνξ [28]. Σθνπφο ηεο ηερλεηήο 

λνεκνζχλεο είλαη ε αλάπηπμε αιγνξίζκσλ, νη νπνίνη ζα κηκνχληαη ηηο 

ιεηηνπξγίεο ηνπ αλζξψπηλνπ εγθεθάινπ, φπσο γηα παξάδεηγκα ηελ κάζεζε.  

Ωο κεραληθή κάζεζε (machine learning), ε νπνία απνηειεί 

ζεκαληηθφ ηκήκα ηεο ηερλεηήο λνεκνζχλεο, πεξηγξάθεηαη ε εθπαίδεπζε κηαο 

ππνινγηζηηθήο κεραλήο, κε ηελ ρξήζε δεδνκέλσλ, κε ζθνπφ λα απνθηήζεη 

εκπεηξία θαη λα βειηηψζεη ηελ απνηειεζκαηηθφηεηά ηεο ζε κηα ζπγθεθξηκέλε 

ιεηηνπξγία. Τέηνηεο ιεηηνπξγίεο κπνξεί λα είλαη ε παξαγσγή νκηιίαο, ε 

απηφκαηε πινήγεζε ελφο ξνκπφη, ε εχξεζε επηηπρίαο/απνηπρίαο κηαο 

επέλδπζεο, ε πξφγλσζε ηνπ θαηξνχ, ν ζρεδηαζκφο ελφο ειεθηξνληθνχ 

παηρληδηνχ ζηξαηεγηθήο θ.α. Ζ κεραληθή κάζεζε έρεη ρξεζηκνπνηεζεί θαη ζηνλ 

ρψξν ηεο γελνκηθήο-πξσηενκηθήο αλάιπζεο. Δλδεηθηηθά, ηερληθέο κεραληθήο 

κάζεζεο έρνπλ εθαξκνζηεί γηα ηελ ηαμηλφκεζε ελδχκσλ κε βάζε ηα InterPro 

ραξαθηεξηζηηθά ηνπο [29], ηνλ πξνζδηνξηζκφ νληνινγηψλ γνληδίσλ (GO terms) 

ρξεζηκνπνηψληαο εηεξνγελή ραξαθηεξηζηηθά πξσηετλψλ (νκνηφηεηεο 

αιιεινπρίαο, πξσηετληθέο πεξηνρέο, δνκηθά κνηίβα, βηνρεκηθέο ηδηφηεηεο) [30] 

θαη ηνλ πξνζδηνξηζκφ ελδπκηθήο ιεηηνπξγίαο κε ηελ εμφξπμε δεδνκέλσλ απφ 

δηάθνξα ραξαθηεξηζηηθά (νκνηφηεηεο αιιεινπρίαο, βηνρεκηθέο ηδηφηεηεο, 

θπινγελεηηθέο ζρέζεηο) [31]. Όπσο πξνθχπηεη, ε ηερληθή ηεο κεραληθήο 

κάζεζεο κπνξεί λα εθαξκνζηεί γηα εληειψο δηαθνξεηηθέο ιεηηνπξγίεο. 

Ζ εθπαηδεπκέλε ππνινγηζηηθή κεραλή κπνξεί λα ραξαθηεξηζηεί σο έλα 

έκπεηξν ζχζηεκα. Έλα έκπεηξν ζχζηεκα ζεσξείηαη ζαλ ε ελζσκάησζε ζηνλ 

ππνινγηζηή κηαο βαζηζκέλεο ζηε γλψζε ζπληζηψζαο θαηά ηέηνην ηξφπν ψζηε 

λα κπνξεί λα δίλεη κηα λνήκνλα ζπκβνπιή ή λα παίξλεη επθπείο απνθάζεηο 

ζρεηηθά κε θάπνηα ιεηηνπξγία επεμεξγαζίαο. Έλα επηπιένλ απαξαίηεην 

ραξαθηεξηζηηθφ ηνπ έκπεηξνπ ζπζηήκαηνο είλαη ε ηθαλφηεηα λα αηηηνινγεί 

θαηαλνεηά ηνλ ηξφπν ζθέςεο ηνπ. [32] 

Όκσο, ηίζεηαη ην εξψηεκα, γηαηί ζα πξέπεη λα ρξεζηκνπνηεζεί ε 

κεραληθή κάζεζε θαη δελ θαηαζθεπάδνληαη απφ ηελ αξρή ζπζηήκαηα, ηα 

νπνία ζα έρνπλ θαιή απφδνζε; Οη ιφγνη είλαη ζεκαληηθνί [32][33]: 

 Πνιιέο θνξέο ππάξρνπλ ―θξπθέο‖ πιεξνθνξίεο κέζα ζε έλα κεγάιν φγθν 

δεδνκέλσλ θαη ηα έκπεηξα ζπζηήκαηα κπνξνχλ λα ηηο εμάγνπλ (data mining). 
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 Γηα νξηζκέλεο εξγαζίεο ή δηαδηθαζίεο δελ ππάξρνπλ γλσζηέο ζπλαξηήζεηο ή 

ζεσξίεο. Γηα λα πξνβιεθζεί ην απνηέιεζκα ηεο εξγαζίαο, πξέπεη αξρηθά λα 

γίλεη κειέηε φκνησλ, γλσζηψλ παξαδεηγκάησλ, ψζηε λα απνθηεζεί εκπεηξία. 

 Όηαλ ηα δεδνκέλα πεξηέρνπλ ζφξπβν ή ε επεμεξγαζία ηνπο είλαη δχζθνιε, 

ην έκπεηξν ζχζηεκα  κπνξεί λα μερσξίζεη πνηα δεδνκέλα είλαη ζεκαληηθά. 

 Με ηελ κεραληθή κάζεζε απνθεχγεηαη ν ζπλερήο αλαζρεδηαζκφο κηαο 

εξγαζίαο φηαλ αιιάδνπλ νη ζπλζήθεο θαη ηα δεδνκέλα εθηέιεζήο ηεο. Οη 

αιγφξηζκνη πνπ αλαπηχζζνληαη κπνξνχλ λα πξνζαξκφδνπλ ηα έκπεηξα 

ζπζηήκαηα ζηηο αιιαγέο πνπ ζπκβαίλνπλ. 

 

 

 3.1.2. Σαμηλφκεζε κε Υξήζε Μεραληθήο Μάζεζεο 

 

 Ζ ηαμηλφκεζε (classification) είλαη κηα δηαδηθαζία θαηεγνξηνπνίεζεο 

ελφο παξαδείγκαηνο (example), κε βάζε ηηο ηηκέο (values) ηνπ ζε 

ζπγθεθξηκέλα ραξαθηεξηζηηθά (attributes / features). Έλα ραξαθηεξηζηηθφ 

κπνξεί λα ιακβάλεη αξηζκεηηθέο (numerical) ή/θαη νλνκαηηθέο (nominal) ηηκέο, 

ελψ νη αξηζκεηηθέο κπνξεί λα είλαη δηαθξηηέο (discrete) ή ζπλερείο 

(continuous). Ζ ηαμηλφκεζε γίλεηαη ζε θιάζεηο (classes), νη νπνίεο κπνξεί λα 

είλαη δπν ή πεξηζζφηεξεο θαη νη ηηκέο ηνπο είλαη αξηζκεηηθέο (π.ρ. -1, 0, +1) ή 

νλνκαηηθέο (π.ρ. ΝΑΗ, ΟΦΗ). [33] 

Γηα λα είλαη ζε ζέζε κηα ππνινγηζηηθή κεραλή λα ηαμηλνκήζεη άγλσζηα 

παξαδείγκαηα, ζα πξέπεη λα εθπαηδεπηεί κε ήδε γλσζηά, ψζηε λα απνθηήζεη 

εκπεηξία. Γηα ηνλ ζθνπφ απηφ, ρξεζηκνπνηνχληαη νη αιγφξηζκνη ηεο κεραληθήο 

κάζεζεο. Έλα παξάδεηγκα κε γλσζηή θιάζε νλνκάδεηαη πξφηππν ή 

παξάδεηγκα εθπαίδεπζεο  (training example). Τν θάζε πξφηππν είλαη έλα 

δηάλπζκα n δηαζηάζεσλ: 1 2 np [p ,p ,...,p ]


  θαη αλήθεη ζε κηα θιάζε iy  , φπνπ ip  

ε ηηκή ηνπ πξνηχπνπ γηα ην i ραξαθηεξηζηηθφ. Όια ηα πξφηππα ζπληζηνχλ ηελ 

πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο (training data) ε νπνία πεξηγξάθεηαη σο εμήο: 

1 1 n nD (p ,y ),...,(p ,y )
  

  
 

. 

 Ζ κεραληθή κάζεζε δηαθξίλεηαη ζε δπν θαηεγνξίεο, αλάινγα κε ηελ 

γλψζε ή κε ησλ θιάζεσλ ησλ πξφηππσλ παξαδεηγκάησλ. Όηαλ ζηελ 
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πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο εκπεξηέρνληαη νη θιάζεηο ησλ πξφηππσλ, ε κάζεζε 

ραξαθηεξίδεηαη σο επηηεξνχκελε (supervised learning). Αληίζεηα, φηαλ ε 

πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο πεξηέρεη κφλν πξφηππα ρσξίο λα πξνζδηνξίδεηαη ε 

θιάζε ηνπ θαζελφο, ηφηε ε κεραλή πξνζπαζεί, αλαιχνληαο ηηο ηηκέο ησλ 

ραξαθηεξηζηηθψλ θάζε παξαδείγκαηνο, λα ηα δηαρσξίζεη ζε θιάζεηο. Ζ 

δηαδηθαζία απηή αλαθέξεηαη σο κε επηηεξνχκελε κάζεζε (unsupervised 

learning) [33]. Σηελ ζπλέρεηα ζα αζρνιεζνχκε κφλν κε αιγνξίζκνπο 

επηηεξνχκελεο κεραληθήο κάζεζεο. 

 Τν πξψην ζηάδην ζε κηα εξγαζία ηαμηλφκεζεο κε ηελ ηερληθή ηεο 

κεραληθήο κάζεζεο είλαη ε εθπαίδεπζε (training) ηεο κεραλήο. Ζ πιεξνθνξία 

εθπαίδεπζεο, πνπ δέρεηαη ε κεραλή, έρεη ζπγθεθξηκέλε κνξθή:  

 

 

Πξφηππα 
Υαξαθηεξηζηηθφ 

1 

Υαξαθηεξηζηηθφ 

2 
. . . 

Υαξαθηεξηζηηθφ 

n 
Κιάζε 

Πξφηππν 1   . . .   

Πξφηππν 2   . . .   

Πξφηππν 3   . . .   

. 

. 

. 

. 

. 

. 

. 

. 

. 

 

. 

. 

. 

. 

. 

. 

Πξφηππν N   . . .   

Δηθφλα 3.1.1: Πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο. 

 

 

Σθνπφο ζην ζηάδην απηφ είλαη ε ζηαδηαθή αλάπηπμε ελφο αιγνξίζκνπ 

κε ηελ ξχζκηζε δηαθφξσλ παξακέηξσλ, ν νπνίνο ζα κπνξεί λα δηαρσξίδεη ηα 

πξφηππα αλάινγα κε ηελ θιάζε ηνπο. Όπσο γίλεηαη αληηιεπηφ, ε πιεξνθνξία 

εθπαίδεπζεο πξέπεη λα πεξηέρεη πξφηππα παξαδείγκαηα φισλ ησλ θιάζεσλ. 

Όκσο, ε ρξήζε κεγάινπ φγθνπ πιεξνθνξίαο κπνξεί λα δπζθνιέςεη ηελ 

δηαδηθαζία ηεο κάζεζεο θαζψο θαηαλαιίζθεηαη κεγάινο ρψξνο ζηε κλήκε ηνπ 

ππνινγηζηή θαη νη ππνινγηζκνί γίλνληαη πνιχπινθνη. 

Ο αιγφξηζκνο, ζην ηέινο ηεο κάζεζεο, ζα έρεη αλαπηχμεη κηα 

ζπλάξηεζε, ε νπνία νλνκάδεηαη ηαμηλνκεηήο (classifier). Ο ηαμηλνκεηήο είλαη 

απηφο πνπ ζα ρξεζηκνπνηεζεί ζην κέιινλ γηα ηελ ηαμηλφκεζε άγλσζηεο 

θιάζεο παξαδεηγκάησλ. Γηα λα δηαπηζησζεί αλ ε κεραλή έρεη εθπαηδεπηεί 
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ζσζηά, δειαδή αλ ν ηαμηλνκεηήο κπνξεί λα θαηαηάμεη έλα άγλσζην δείγκα 

ζηε ζσζηή θιάζε, γίλεηαη αμηνιφγεζή (validation) ηνπ κε ηα πξφηππα 

παξαδείγκαηα. 

Μηα επξέσο ρξεζηκνπνηνχκελε κέζνδνο κάζεζεο-αμηνιφγεζεο είλαη ε  

cross-validation. Καηά ηελ δηαδηθαζία απηή, ε πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο 

ρσξίδεηαη ζε k ίζα κέξε (ζπλήζσο 10). Σηε ζπλέρεηα πξαγκαηνπνηνχληαη k 

δηαδηθαζίεο κάζεζεο-αμηνιφγεζεο. Σε θάζε δηαδηθαζία ηα k-1 ηκήκαηα ηεο 

πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο ρξεζηκνπνηνχληαη γηα ηελ κεραληθή κάζεζεο, ελψ 

έλα ηκήκα ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ αμηνιφγεζε. Μηα κνλή δηαδηθαζία 

αμηνιφγεζεο-κάζεζεο κπνξεί λα νξηζηεί σο split validation, θαηά ηελ νπνία 

ε πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο ρσξίδεηαη ζε δπν κέξε (κε βάζε ζπγθεθξηκέλε 

αλαινγία, π.ρ. 30%-70%) θαη ην κεγάιν κέξνο ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ 

κάζεζε, ελψ ην κηθξφ γηα ηελ αμηνιφγεζε. [40] 

Μηα ηερληθή πνπ ρξεζηκνπνηείηαη κε ζθνπφ ηελ βειηίσζε ηεο 

απφδνζεο θαη ηνλ θαιχηεξν δηαρσξηζκφ ηεο πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο είλαη 

ε επηινγή ραξαθηεξηζηηθψλ (feature selection). Δλδέρεηαη ε πιεξνθνξία 

εθπαίδεπζεο λα έρεη πνιιή κεγάιε δηάζηαζε ή λα πεξηέρεη πιεξνθνξία πνπ 

δεκηνπξγεί ζφξπβν. Ζ επηινγή ραξαθηεξηζηηθψλ απνκαθξχλεη ζνξπβψδε θαη 

πεξηηηά ραξαθηεξηζηηθά, κεηψλνληαο ηε δηάζηαζε ηεο πιεξνθνξίαο θαη 

απμάλνληαο ηαπηφρξνλα ηελ ηαρχηεηα πξαγκαηνπνίεζεο ηεο κάζεζεο, ηελ 

απφδνζε θαη ηελ δπλαηφηεηα εχθνιεο θαηαλφεζεο ηνπ ηαμηλνκεηή. 

 Ο ηππηθφο αιγφξηζκνο επηινγήο ραξαθηεξηζηηθψλ απνηειείηαη απφ δπν 

θάζεηο (εηθφλα 3.1.2), 1) ηελ επηινγή ραξαθηεξηζηηθψλ θαη 2) ηελ κάζεζε θαη 

αμηνιφγεζε ηνπ ηαμηλνκεηή. Ζ πξψηε θάζε πεξηιακβάλεη ηξία ζηάδηα: Αξρηθά 

επηιέγεηαη έλα ηκήκα ηεο πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο πνπ πεξηέρεη κηα νκάδα 

ραξαθηεξηζηηθψλ. Σηε ζπλέρεηα αμηνινγείηαη ε ρξεζηκφηεηα θάζε 

ραξαθηεξηζηηθνχ ηεο νκάδαο. Με βάζε ηελ αμηνιφγεζε θάπνηα 

ραξαθηεξηζηηθά απνκαθξχλνληαη θαη άιια επηιέγνληαη σο ρξήζηκα. Τέινο 

ειέγρεηαη αλ ε νκάδα ησλ ρξήζηκσλ ραξαθηεξηζηηθψλ είλαη απνηειεζκαηηθή 

κε βάζε έλα θξηηήξην δηαθνπήο. Αλ είλαη απνηειεζκαηηθή ηφηε ν αιγφξηζκνο 

έρεη βξεη ηα ρξήζηκα ραξαθηεξηζηηθά θαη ε πξψηε θάζε έρεη νινθιεξσζεί, 

αιιηψο επαλαιακβάλεηαη. Καηά ηελ δεχηεξε θάζε πξαγκαηνπνηείηαη ε 

κεραληθή κάζεζε θαη ε αμηνιφγεζε ηνπ ηαμηλνκεηή ρξεζηκνπνηψληαο ηελ 

νκάδα ησλ επηιεγκέλσλ ραξαθηεξηζηηθψλ. [35] 



 69 

 
Δηθφλα 3.1.2: Σππηθφο αιγφξηζκνο επηινγήο ραξαθηεξηζηηθψλ. 

 

 

Ζ απφδνζε ελφο ηαμηλνκεηή πεξηγξάθεηαη ζηνλ πίλαθα ζχγρπζεο 

(confusion matrix) θαη κε ηνλ ππνινγηζκφ νξηζκέλσλ δεηθηψλ. Όηαλ ην 

πξφβιεκα ηαμηλφκεζεο αθνξά δπν θιάζεηο ηφηε ε κηα αλαθέξεηαη σο ζεηηθή 

θιάζε (positive class) θαη ε άιιε σο αξλεηηθή (negative class). Ο πίλαθα 

ζχγρπζεο έρεη ηελ εμήο κνξθή: 

 

 

 Κιάζε ζηελ νπνία ηαμηλνκήζεθαλ 

Πξαγκαηηθή 

θιάζε 

 negative positive 

negative True Negatives False Positives 

positive False Negatives True Positives 

Δηθφλα 3.1.3: Πίλαθαο ζχγρπζεο δπν θιάζεσλ (ζεηηθή θαη αξλεηηθή θιάζε). 

 

 

Κάζε ζηνηρείν, Aij, ηνπ πίλαθα είλαη ην πιήζνο ησλ πξφηππσλ πνπ αλήθνπλ 

ζηελ θιάζε i θαη ν ηαμηλνκεηήο ηα θαηέηαμε ζηελ θιάζε j. Τν ζηνηρείν Α21 είλαη 

ην πιήζνο ησλ ζεηηθψλ παξαδεηγκάησλ, ηα νπνία ηαμηλνκήζεθαλ ζηα 

αξλεηηθά (false negatives, FN). Σηελ ζπγθεθξηκέλε πεξίπησζε ν ηαμηλνκεηήο 

ππέπεζε ζε ζθάικα ηχπνπ 1 (type error 1). Αληίζηνηρα, ην ζηνηρείν Α12 είλαη 

ην πιήζνο ησλ αξλεηηθψλ παξαδεηγκάησλ ηα νπνία ηαμηλνκήζεθαλ ζηα ζεηηθά 
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(false positives, FP) θαη ν ηαμηλνκεηήο ππέπεζε ζε ζθάικα ηχπνπ 2 (type 

error 2). Γεληθά ε απφδνζε ηνπ ηαμηλνκεηή κεγηζηνπνηείηαη φηαλ κεδελίδνληαη 

ηα FS θαη FN. Με βάζε απηνχο ηνπο νξηζκνχο ππνινγίδνληαη νη εμήο δείθηεο: 

 

 Αθξίβεηα (accuracy): 
TP TN

Accuracy
TP TN FP FN




  
 (3.1.1) 

 Επζηνρία (precision): 
TP

Pr ecision
TP FP




 (3.1.2) 

 Επηζηξνθή (recall): 
TP

Recall
TP FN




 (3.1.3) 

 

Ζ αθξίβεηα είλαη ην πνζνζηφ ησλ παξαδεηγκάησλ, ηα νπνία 

ηαμηλνκήζεθαλ ζσζηά θαη απνηειεί ην βαζηθφ κέηξν ηεο απφδνζεο 

(performance) ηνπ ηαμηλνκεηή. Ζ επζηνρία δείρλεη ηελ ηθαλφηεηα ηνπ 

ηαμηλνκεηή λα δηαθξίλεη πνηα παξαδείγκαηα είλαη ζεηηθά θαη ε επηζηξνθή 

δειψλεη ηελ επαηζζεζία ηνπ ηαμηλνκεηή λα θαηαηάζζεη ζσζηά ηα ζεηηθά 

παξαδείγκαηα. Οη παξαπάλσ δείθηεο κπνξνχλ λα ππνινγηζηνχλ θαη γηα 

ηαμηλνκήζεηο παξαδεηγκάησλ ζε ηξεηο ή πεξηζζφηεξεο θιάζεηο.  

Ζ επηζηξνθή κπνξεί λα ζπκβνιηζηεί σο rateTP . Τν πνζνζηφ θαηάηαμεο 

ησλ ιαλζαζκέλσλ αξλεηηθψλ παξαδεηγκάησλ, πεξηγξάθεηαη απφ ην πνζνζηφ 

rate

FP
FP

TN FP



. Φξεζηκνπνίσληαο ηα δπν απηά πνζνζηά θαηαζθεπάδνληαη 

ηα δηαγξάκκαηα ROC (Receiver Operating Characteristics). Ζ ζεσξία ησλ 

δηαγξακκάησλ ROC βαζίδεηαη ζηελ ππφζεζε πσο ν ηαμηλνκεηήο νξίδεη κηα 

ηηκή θαηψθιη (π.ρ. 0.5) θαη φζα παξαδείγκαηα έρνπλ ηηκή πάλσ απφ ην 

θαηψθιη ηαμηλνκνχληαη σο ζεηηθά, αληηζέησο αξλεηηθά. Έηζη αλ ην θαηψθιη 

δηαρσξίδεη ζσζηά ηηο δπν θιάζεηο, κεδελίδεηαη ην πνζνζηφ rateFP  θαη rateTP =1. 

Έλα πνιχ ζεκαληηθφ ζηαηηζηηθφ κέγεζνο ησλ δηαγξακκάησλ ROC είλαη ε 

πεξηνρή θάησ απφ ην δηάγξακκα (area under ROC, AUC). Τν εκβαδφλ 

απηήο ηεο πεξηνρήο ηζνχηαη κε ηελ πηζαλφηεηα ν ηαμηλνκεηήο λα αμηνινγήζεη 

έλα ηπραίν ζεηηθφ παξάδεηγκα κε ζθνξ κεγαιχηεξν απφ έλα ηπραίν αξλεηηθφ. 

Αλ AUC=1 ηφηε ν ηαμηλνκεηήο δίλεη ζε φια ηα ζεηηθά παξαδείγκαηα 

κεγαιχηεξα ζθνξ απ‘ φηη ζηα αξλεηηθά θαη επνκέλσο νη δπν θιάζεηο 

δηαρσξίδνληαη πιήξσο. [41] 
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3.1.3. ΢ηνηρεία Γξακκηθήο Άιγεβξαο 

 

3.1.3.1. Τπεξεπίπεδν 

 

Έλα ππνζχλνιν U  ελφο δηαλπζκαηηθνχ ρψξνπ W, ιέγεηαη 

ππνρψξνο ηνπ W αλ είλαη θαη απηφ, έλαο δηαλπζκαηηθφο ρψξνο θαη πεξηέρεη ην 

ζεκείν κεδέλ [28]. Ο ππνρψξνο νλνκάδεηαη θαη ππεξεπίπεδν (hyperplane). 

Δπνκέλσο αλ ν δηαλπζκαηηθφο ρψξνο W είλαη n δηαζηάζεσλ, ηφηε ην 

ππεξεπίπεδν U κπνξεί λα είλαη ην πνιχ n δηαζηάζεσλ. Γηα παξάδεηγκα, ηα 

ππεξεπίπεδα ηνπ δηαλπζκαηηθνχ ρψξνπ 2  είλαη δπν δηαζηάζεσλ (ν ίδηνο ν 

2 ), κίαο δηάζηαζεο (επζείεο πνπ δηέξρνληαη απφ ηελ αξρή ησλ αμφλσλ) ή 

κεδεληθήο δηάζηαζεο (ην ζεκείν κεδέλ). Ο ζθνπφο ζε νξηζκέλνπο 

αιγνξίζκνπο ηεο κεραληθήο κάζεζεο είλαη ε εχξεζε ηνπ βέιηηζηνπ 

ππεξεπηπέδνπ δηαρσξηζκνχ δπν θιάζεσλ ( iy 1  ). Σηηο πεξηπηψζεηο απηέο, 

ν φξνο ππεξεπίπεδν αθνξά ην δηαλπζκαηηθφ ρψξν n-1 δηαζηάζεσλ. Τα 

ππεξεπίπεδα n-1 δηαζηάζεσλ έρνπλ ηελ ηδηφηεηα λα δηαρσξίδνπλ ηνλ ρψξν n 

δηαζηάζεσλ ζε δπν ίζνπο ρψξνπο. 

Έλα πνιχ ζεκαληηθφ κέηξν ζηνλ ππνινγηζκφ ηνπ βέιηηζηνπ 

ππεξεπηπέδνπ, είλαη ην εζσηεξηθφ γηλφκελν (dot product) δπν 

δηαλπζκάησλ. Αλ δπν δηαλχζκαηα  1 2 nx x ,x ,...,x


  θαη  
T

1 2 ny y ,y ,...,y


 , ηφηε 

ην εζσηεξηθφ ηνπο γηλφκελν είλαη: 

 

1 1 2 2 n nx,y x y x y ... x y
 

     (3.1.4) 

 

Ζ εμίζσζε θάζε ππεξεπηπέδνπ κπνξεί λα γξαθηεί σο εμήο [36]: 

 

w,x b 0
 

   (3.1.5) 

 

δειαδή είλαη ην άζξνηζκα ηνπ εζσηεξηθνχ γηλνκέλνπ ελφο δηαλχζκαηνο 

βαξψλ (weight vector)  
T

1 2 nw w ,w ,...,w


  κε έλα δηάλπζκα 
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 1 2 nx x ,x ,...,x


 , θαη ελφο θαησθιηνχ (threshold) b. Τν δηάλπζκα w


 είλαη 

θάζεην ζην ππεξεπίπεδν θαη νξίδεη ηε δηεχζπλζή ηνπ, ελψ ην θαηψθιη b νξίδεη 

ηελ ζέζε ηνπ ζην ρψξν. 

 

 

3.1.3.2. Γξαθηθή Απεηθφληζε ηεο Πιεξνθνξίαο Δθπαίδεπζεο 

 

Σηνπο αιγνξίζκνπο κεραληθήο κάζεζεο, ε πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο, 

1 1 n nD (p ,y ),...,(p ,y )
  

  
 

 κπνξεί λα  απεηθνληζηεί ζε γξάθεκα. Έζησ φηη κηα 

πιεξνθνξία απνηειείηαη απφ n πξφηππα παξαδείγκαηα δπν δηαζηάζεσλ, 

 i 1 2p p ,p


  κε i 1,2,...,n , ηα νπνία ηαμηλνκνχληαη ζε δπν θιάζεηο, y 1  . Τν 

γξάθεκα ηεο πιεξνθνξίαο ζα είλαη έλα δηάγξακκα δπν δηαζηάζεσλ, φπνπ 

θάζε πξφηππν απεηθνλίδεηαη κε έλα ζεκείν. Όηαλ νη δπν θιάζεηο κπνξνχλ λα 

δηαρσξηζηνχλ κε έλα ππεξεπίπεδν, ζην ζπγθεθξηκέλν παξάδεηγκα κε κηα 

επζεία γξακκή, ηφηε ε πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο ραξαθηεξίδεηαη σο 

γξακκηθψο δηαρσξίζηκε (linearly separable) (εηθφλα 3.1.4). Αληίζεηα, φηαλ 

ν δηαρσξηζκφο κε έλα ππεξεπίπεδν δελ είλαη εθηθηφο, ε πιεξνθνξία 

εθπαίδεπζεο είλαη γξακκηθψο κε δηαρσξίζηκε (linearly inseparable) 

(εηθφλα 3.1.5). 

 

 

   
 Δηθφλα 3.1.4: Γξακκηθφο δηαρσξηζκφο. Δηθφλα 3.1.5: Με γξακκηθφο δηαρσξηζκφο. 

 



 73 

 Οη αιγφξηζκνη κεραληθήο κάζεζεο έρνπλ αλαπηπρζεί θαη βειηησζεί 

ζεκαληηθά ζηελ αλάιπζε γξακκηθψο δηαρσξίζηκσλ πιεξνθνξηψλ 

εθπαίδεπζεο [37]. Όκσο, ζε πξαγκαηηθά δεδνκέλα νη πιεξνθνξίεο 

εθπαίδεπζεο είλαη ζπλήζσο κε γξακκηθψο δηαρσξίζηκεο. Δπνκέλσο 

απαηηνχληαη κε γξακκηθέο κέζνδνη δηαρσξηζκνχ ησλ θιάζεσλ, ψζηε λα γίλεη 

κε επηηπρία ε κάζεζε ηεο κεραλήο. 

 

 

 3.1.3.3. Δπεμεξγαζία κε γξακκηθψο δηαρσξίζηκεο πιεξνθνξίαο 

εθπαίδεπζεο 

 

Μηα κέζνδνο εχξεζεο ηνπ βέιηηζηνπ ππεξεπηπέδνπ γηα ηνλ δηαρσξηζκφ 

κε γξακκηθψο δηαρσξίζηκσλ πξνηχπσλ είλαη ε απεηθφληζε ηνπο ζε ρψξν 

κεγαιχηεξσλ δηαζηάζεσλ. Ζ κεηαηξνπή ησλ δηαζηάζεσλ γίλεηαη κε ηε ρξήζε 

κηαο ζπλάξηεζεο κε γξακκηθνχ κεηαζρεκαηηζκνχ  (feature map)  . , 

θαη ν λένο ρψξνο νλνκάδεηαη κεηαζρεκαηηζκέλνο ρψξνο (feature space). 

Σηνλ ρψξν απηφ ε πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο είλαη γξακκηθψο δηαρσξίζηκε. Ζ 

ζπγθεθξηκέλε κέζνδνο απνηειείηαη απφ δπν ζηάδηα, ηνλ κεηαζρεκαηηζκφ ηεο 

πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο θαη ην ηέρλαζκα ηνπ ππξήλα. 

Έλα πξφηππν παξάδεηγκα δπν δηαζηάζεσλ είλαη ην  1 2p p ,p


  θαη ε 

γξαθηθή ηνπ απεηθφληζε είλαη έλα ζεκείν ζηνλ δηζδηάζηαην ρψξν. Αλ 

εθαξκνζηεί έλαο κε γξακκηθφο κεηαζρεκαηηζκφο   2 3. :    ηφηε ην 

πξφηππν p


 κεηαζρεκαηίδεηαη ζην 2 2

1 1 2 2p p , 2p p ,p
        

 θαη παξηζηάλεηαη 

κε έλα ζεκείν ζην ρψξν ηξηψλ δηαζηάζεσλ [38]. Τα ζηνηρεία ηνπ 

κεηαζρεκαηηζκέλνπ δηαλχζκαηνο είλαη κνλψλπκα 2νπ βαζκνχ (degree). Με 

ηνλ ηξφπν απηφ κεηαζρεκαηίδεηαη ε πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο θαη νη θιάζεηο 

κπνξνχλ λα δηαρσξηζηνχλ γξακκηθά ζην ρψξν ηξηψλ δηαζηάζεσλ. 

Υπάξρνπλ πνιιέο ζπλαξηήζεηο κεηαζρεκαηηζκνχ  .  πνπ κπνξνχλ 

λα εθαξκνζηνχλ ψζηε λα θαηαζηεί γξακκηθφο ν δηαρσξηζκφο ησλ δπν 

θιάζεσλ. Γηα παξάδεηγκα, ην κεηαζρεκαηηζκέλν δηάλπζκα ζα κπνξνχζε λα 

είλαη:  1 1 2 2p p ,p p ,p
 

  
 

 ή 1 1 2 1 2 2p p , p p ,p p ,p
        

. Όκσο νξηζκέλεο 
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ζπλαξηήζεηο απμάλνπλ θαηά πνιχ ηηο δηαζηάζεηο ησλ πξφηππσλ (ε δηάζηαζε 

ηνπ κεηαζρεκαηηζκέλνπ πξνηχπνπ κπνξεί λα γίλεη θαη άπεηξε [28]), ελψ 

πεξηέρνπλ θαη κεγάιν αξηζκφ παξακέηξσλ. Τέηνηεο ζπλαξηήζεηο πξέπεη λα 

απνθεχγνληαη γηαηί δεκηνπξγνχλ πνιχπινθε κεηαζρεκαηηζκέλε πιεξνθνξία 

εθπαίδεπζεο θαη ε επεμεξγαζία ηεο είλαη ππνινγηζηηθά δαπαλεξή. [38] 

Τν εζσηεξηθφ γηλφκελν ηνπ κεηαζρεκαηηζκέλνπ πξνηχπνπ 

2 2

1 1 2 2p p , 2p p ,p
        

 θαη ελφο άγλσζηνπ κεηαζρεκαηηζκέλνπ 

παξαδείγκαηνο, ην νπνίν πξφθεηηαη λα ηαμηλνκεζεί, 2 2

1 1 2 2x x , 2x x ,x
        

 

είλαη: 

 

 
      

          
    2

2
22 2 2 2

1 1 1 1 2 2 2 1 1 2 2p , x p x 2p x p x p x p x p x p,x  (3.1.6) 

 

Απφ ηελ εμίζσζε 3.1.6 βιέπνπκε πσο ην εζσηεξηθφ γηλφκελν ησλ δπν 

κεηαζρεκαηηζκέλσλ παξαδεηγκάησλ, κε ζηνηρεία 2νπ βαζκνχ, ηζνχηαη κε ην 

εζσηεξηθφ γηλφκελν ησλ δπν παξαδεηγκάησλ ζηνλ αξρηθφ ηνπο ρψξν, 

πςσκέλν ζην ηεηξάγσλν. Ζ ηζφηεηα απηή νθείιεηαη ζηελ ζπλάξηεζε 

κεηαζρεκαηηζκνχ  .  πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε. Γεληθεχνληαο, γηα δπν 

παξαδείγκαηα x


 θαη y


 n δηαζηάζεσλ, δερφκελνη πσο ηα ζηνηρεία ησλ 

κεηαζρεκαηηζκέλσλ παξαδεηγκάησλ είλαη κνλψλπκα d βαζκνχ, 

απνδεηθλχεηαη [38] πσο γηα ηνλ κε γξακκηθφ κεηαζρεκαηηζκφ  
dn n. :    

ηζρχεη: 

 

d

x , y x,y
      

     
   

 (3.1.7) 

 

δειαδή ηo εζσηεξηθφ γηλφκελν ζηνλ κεηαζρεκαηηζκέλν ρψξν είλαη ν ίζν κε ην 

εζσηεξηθφ γηλφκελν ησλ παξαδεηγκάησλ ζηνλ πξαγκαηηθφ ρψξν, πςσκέλν 

ζην d. Ζ ζπλάξηεζε  

d

k x,y x,y
    

 
 

 είλαη κηα κνξθή πνιπσλπκηθήο 
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ζπλάξηεζεο d βαζκνχ θαη ππάγεηαη ζε κηα εηδηθή θαηεγνξία ζπλαξηήζεσλ, ηηο 

ζπλαξηήζεηο ππξήλα (kernel functions). Όπσο εηπψζεθε παξαπάλσ, ν 

ππνινγηζκφο ηνπ εζσηεξηθνχ γηλνκέλνπ ησλ κεηαζρεκαηηζκέλσλ 

παξαδεηγκάησλ κπνξεί λα είλαη δαπαλεξή θαη ρξνλνβφξα δηαδηθαζία. Όκσο 

ππάξρνπλ ζπλαξηήζεηο κεηαζρεκαηηζκνχ  . , γηα ηηο νπνίεο ην εζσηεξηθφ 

γηλφκελν ησλ κεηαζρεκαηηζκέλσλ δηαλπζκάησλ ηζνχηαη θαη κπνξεί λα 

αληηθαηαζηαζεί κε κηα ζπλάξηεζε ππξήλα, επνκέλσο ν κεηαζρεκαηηζκφο δελ 

ρξεηάδεηαη λα πξαγκαηνπνηεζεί. Ζ κέζνδνο απηή νλνκάδεηαη ην ηέρλαζκα 

ηνπ ππξήλα (the kernel trick). 

Έρνπλ βξεζεί πνιιέο ζπλαξηήζεηο ππξήλα νη νπνίεο ρξεζηκνπνηνχληαη 

ζηνπο αιγνξίζκνπο κεραληθήο κάζεζεο κε ζθνπφ ηελ αλάιπζε κε γξακκηθψο 

δηαρσξίζηκεο πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο. Σηνλ παξαθάησ πίλαθα 

αλαθέξνληαη κεξηθέο απφ απηέο: 

 

Πίλαθαο 3.1.1: ΢πλαξηήζεηο ππξήλα (kernel functions) 
 

Όλνκα ζπλάξηεζεο Σχπνο ζπλάξηεζεο 

dot 
    

 
 

k x,y x,y  

radial 
     

         

2

k x,y exp g x y  

polynomial 
     

    
   

d

k x,y a x,y c  

gaussian 

 

 



 
         

 

2

2

x y

2
k x,y exp  

anova   
 



 
   

 


n
d

i i
i 1

k x,y exp g x y  

neural (sigmoid) 
     

    
   

k x,y tanh a x,y b  

multiquadric 
    

   
 

2

2k x,y x y c  

          [40][39] 
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 3.1.4. Γεληθφο Αιγφξηζκνο Σαμηλφκεζεο 

 

Έλαο γεληθφο αιγφξηζκνο ηαμηλφκεζεο είλαη ν εμήο: ην άγλσζην 

παξάδεηγκα x


 ζα ηαμηλνκεζεί ζε κηα απφ ηηο θιάζεηο y 1   κε βάζε ηελ 

γεηηλίαζή ηνπ κε ην κέζν πξφηππν παξάδεηγκα meanp


 θάζε θιάζεο. Ο 

ηαμηλνκεηήο, αλ ε πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο είλαη γξακκηθψο δηαρσξίζηκε, 

είλαη ε παξαθάησ εμίζσζε: 

 

mean:y 1 mean:y 1y sgn x,p x,p b
   

 

 
   

 
 (3.1.8) 

 

φπνπ ε ζπλάξηεζε sgn είλαη ε ζπλάξηεζε ζεκείν (signum), 

 

 
yi

i

ii

n

mean:y i

i:yy

1
p p

n
 είλαη ην κέζν παξάδεηγκα ηεο θιάζεο iy  ζηνλ πξαγκαηηθφ 

ρψξν, θαη  

2 2

mean:y 1 mean:y 1

1
b p p

2

 

 

 
   

 

. Αλ ε πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο δελ 

είλαη γξακκηθψο δηαρσξίζηκε ηφηε ν αιγφξηζκνο ρξεζηκνπνηεί ηα 

κεηαζρεκαηηζκέλα δηαλχζκαηα x
 

 
 

 θαη meanp
 

  
 

, θαη αληηθαζηζηά ηα 

εζσηεξηθά ηνπο γηλφκελα κε ζπλάξηεζε ππξήλα: [37]: 

 

   
 

  

 
     

 
 

 
y 1 y 1n n

i i

i:y 1 i:y 1y 1 y 1

1 1
y sgn k p ,x k p ,x b

n n
 (3.1.9) 

 

Ο παξαπάλσ αιγφξηζκνο απνηειεί κηα γεληθή εηθφλα ησλ 

πεξηζζφηεξσλ αιγνξίζκσλ ηαμηλφκεζεο κε ρξήζε κεραληθήο κάζεζεο. Σηελ 

ζπλέρεηα ζα αλαθεξζνχλ πέληε ζπγθεθξηκέλνη ηαμηλνκεηέο, νη νπνίνη 

ρξεζηκνπνηήζεθαλ ζην ηερηθφ κέξνο ηεο εξγαζίαο: ν Μπευδηαλφο ηαμηλνκεηήο 

Ππξήλα (Naive Bayes Kernel classifier), ηα Γέληξα Απφθαζεο (Decision 

Trees), ν θ-Κνληηλφηεξνο-Γείηνλαο (k-Nearest-Neighbor), νη Μεραλέο 

Γηαλπζκάησλ Υπνζηήξημεο (Support Vector Machines) θαη o ηαμηλνκεηήο 

Perceptron. 
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3.2. Μπευδηαλφο Σαμηλνκεηήο

 
 

 

3.2.1. Δηζαγσγή 

 

Ο κπευδηαλφο ηαμηλνκεηήο (Bayesian classifier) είλαη ζηαηηζηηθφο 

ηαμηλνκεηήο. Ζ βάζε ηνπ ζπγθεθξηκέλνπ ηαμηλνκεηή είλαη ην ζεψξεκα ηνπ 

Bayes (Bayes’ theorem). Έζησ ηα γεγνλφηα Φ θαη Υ. Ζ πηζαλφηεηα  P X  

νλνκάδεηαη εθ ησλ πξνηέξσλ πηζαλφηεηα (prior probability) θαη είλαη ε 

πηζαλφηεηα λα ζπκβεί ην γεγνλφο Φ, νκνίσο γηα ην γεγνλφο Υ. Ζ πηζαλφηεηα 

 P X Y  νλνκάδεηαη δεζκεπκέλε πηζαλφηεηα (conditional probability) ή εθ 

ησλ πζηέξσλ πηζαλφηεηα (posterior probability) ηνπ Φ σο πξνο ην Υ θαη 

δειψλεη ηελ πηζαλφηεηα λα ζπκβεί ην γεγνλφο Φ δεδνκέλνπ φηη έρεη ζπκβεί ην 

Υ. Τν ζεψξεκα ηνπ Bayes νξίδεη φηη: 

 

 
   

 

P Y X P X
P X Y

P Y


  (3.2.1) 

 

κε  P Y >0. Ζ πηζαλφηεηα  P X Y  είλαη ίζε κε ηελ  P X  φηαλ ηα δπν 

γεγνλφηα, Φ θαη Υ, είλαη αλεμάξηεηα κεηαμχ ηνπο, δειαδή αλ ε 

πξαγκαηνπνίεζε ηνπ ελφο δελ επεξεάδεη ηελ πξαγκαηνπνίεζε ηνπ άιινπ.  

 

 

3.2.2. Μάζεζε-Σαμηλφκεζε 

 

Ο κπευδηαλφο ηαμηλνκεηήο, γηα έλα άγλσζην παξάδεηγκα 

 1 2 nx x ,x ,...,x


 , ππνινγίδεη ηελ δεζκεπκέλε πηζαλφηεηα ηεο θάζε θιάζεο iy , 

σο πξνο ην παξάδεηγκα x


 [43]: 
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 i i

i

P x y P y

P y x

P x







 
 

    
  
 
 

 (3.2.2) 

 

δειαδή δεδνκέλνπ φηη ππάξρεη ην παξάδεηγκα x


, ε iP y x
 

 
 

 είλαη ε 

πηζαλφηεηα ε iy  λα είλαη ε θιάζε ηνπ x


. Ο κπευδηαλφο ηαμηλνκεηήο ζα 

ηαμηλνκήζεη ην παξάδεηγκα x


 ζηελ θιάζε iy , αλ θαη κφλν αλ γηα θάζε j i  

ηζρχεη: i jP y x P y x
    

   
   

. Δπνκέλσο ην δεηνχκελν ζηελ κπευδηαλή 

ηαμηλφκεζε είλαη λα βξεζεί ε κέγηζηε δεζκεπκέλε πηζαλφηεηα iP y x
 

 
 

. Ο 

παξνλνκαζηήο ηεο εμίζσζεο 3.2.2 είλαη ίδηνο γηα φιεο ηηο θιάζεηο, επνκέλσο 

δελ επεξεάδεη ηελ ηειηθή απφθαζε ηνπ ηαμηλνκεηή. Τν πξφβιεκα πεξηνξίδεηαη 

ζηελ κεγηζηνπνίεζε ηεο ζρέζεο  i iP y x P y
 

 
 

.  

Ζ πηζαλφηεηα  iP y  κπνξεί λα ππνινγηζηεί απφ ηελ πιεξνθνξία 

εθπαίδεπζεο. Γηα παξάδεηγκα, αλ ζηελ πιεξνθνξία ππάξρνπλ ζπλνιηθά Ν 

πξφηππα παξαδείγκαηα, απφ ηα νπνία ηα 1N  έρνπλ θιάζε 1y  θαη ηα 2N  έρνπλ 

θιάζε 2y , ηφηε  1 1P y N / N  θαη  2 2P y N / N . Ο ππνινγηζκφο φκσο ηεο 

iP x y
 
 
 

 είλαη πην δχζθνινο. Δπεηδή ππνινγηζηηθά είλαη αξθεηά δαπαλεξφο, 

γίλεηαη ε παξαδνρή φηη ηα ραξαθηεξηζηηθά ησλ παξαδεηγκάησλ είλαη 

αλεμάξηεηα αλά δπν [44][43], επνκέλσο: 

 

       
n

i k i 1 i 2 i n i

k 1

P x y P x y P x y P x y ... P x y




 
     

 
  (3.2.3) 

 

φπνπ kx  ε ηηκή ηνπ x


 γηα ην ραξαθηεξηζηηθφ kA . Ζ παξαπάλσ παξαδνρή 

δηεπθνιχλεη ηνπο ππνινγηζκνχο, φκσο ζε πξαγκαηηθά δεδνκέλα ηζρχεη 

ειάρηζηεο θνξέο, θαζψο ηα ραξαθηεξηζηηθά δελ είλαη αλεμάξηεηα κεηαμχ ηνπο. 
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Ζ εμίζσζε 3.2.3 είλαη ν απιφο κπευδηαλφο ηαμηλνκεηήο (Naive Bayes 

classifier). 

Αλ νη πηζαλέο θιάζεηο ηαμηλφκεζεο είλαη δπν, iy 1  , ηφηε ε εμίζσζε 

ηαμηλφκεζεο κπνξεί λα γξαθηεί σο εμήο: 

 

       
n n

1 k 1 1 k 1

k 1 k 1

y sgn P y P x y P y P x y
   

 

 
    

 
   (3.2.4) 

 

Γηα ηνλ ππνινγηζκφ ηνπ απινχ κπευδηαλνχ ηαμηλνκεηή θάζε θιάζεο, ζα 

πξέπεη λα είλαη γλσζηή ε  k iP x y  γηα θάζε ραξαθηεξηζηηθφ kA . Αλ ην 

ραξαθηεξηζηηθφ kA  είλαη δηαθξηηή κεηαβιεηή, δειαδή νη ηηκέο πνπ κπνξεί λα 

πάξεη είλαη πεπεξαζκέλεο, ηφηε ππάξρεη ζπλάξηεζε  
kA kF x , ε νπνία δίλεη 

ηελ πηζαλφηεηα ην ραξαθηεξηζηηθφ kA  λα πάξεη ηελ ηηκή kx ,  k kP A x , θαη 

νλνκάδεηαη ζπλάξηεζε πηζαλφηεηαο, ζ.π. (probability mass function, 

pmf) [42]. Γεδνκέλνπ φηη ε θιάζε είλαη iy , ε δεηνχκελε δεζκεπκέλε 

πηζαλφηεηα είλαη  k k iP A x y . Ζ πηζαλφηεηα απηή ππνινγίδεηαη εχθνια απφ 

ηελ πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο.  

Όηαλ ην ραξαθηεξηζηηθφ kA  είλαη ζπλερήο κεηαβιεηή, δειαδή νη ηηκέο 

πνπ κπνξεί λα πάξεη είλαη άπεηξεο, ηφηε ε πηζαλφηεηα  k k iP A x y  είλαη 

κεδέλ. Υπάξρεη φκσο ζπλάξηεζε  kF x , ε νπνία ππνινγίδεη ηελ πηζαλφηεηα 

ε ηηκή ηνπ kA , λα βξίζθεηαη ζε έλα ζπγθεθξηκέλν δηάζηεκα ηηκψλ  a,b , 

 kP a A b  . Ζ ζπλάξηεζε απηή νλνκάδεηαη ζπλάξηεζε ππθλφηεηαο 

πηζαλφηεηαο, ζ.π.π. (probability density function, pdf) [42]. Γηα ηνλ 

ππνινγηζκφ ηεο  kP a A b   πξέπεη λα είλαη γλσζηή ε θαηαλνκή ηεο ζ.π.π. 

θαη νξηζκέλεο ζηαηηζηηθέο ζπλαξηήζεηο φπσο γηα παξάδεηγκα ε κέζε ηηκή 

(mean value) θαη ε δηαζπνξά (variance) ησλ ηηκψλ ηνπ kA . 

Τηο πεξηζζφηεξεο θνξέο, ε θαηαλνκή ηεο ζ.π.π. ή νη ζηαηηζηηθέο 

ζπλαξηήζεηο δελ είλαη γλσζηέο θαη πξέπεη λα εθηηκεζνχλ απφ ηελ 

πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο. Ζ εθηίκεζε ηεο ζ.π.π. κπνξεί λα γίλεη κε δηάθνξεο 

κεζφδνπο (παξακεηξηθέο θαη κε παξακεηξηθέο). Σηηο παξακεηξηθέο κεζφδνπο, 
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γίλεηαη ε παξαδνρή ή είλαη γλσζηφ, πσο ην ζρήκα ηεο ζ.π.π. έρεη πνιιέο 

νκνηφηεηεο κε ην ζρήκα γλσζηήο θαηαλνκήο. Δπνκέλσο ππνινγίδνληαη νη 

ζρεηηθέο ζηαηηζηηθέο ζπλαξηήζεηο κε δηάθνξεο κεζφδνπο φπσο ε κέζνδνο 

κέγηζηεο πηζαλνθάλεηαο (maximum likelihood method) θαη ε κέζνδνο ησλ 

ξνπψλ (generalized method of moments). Σηηο κε παξακεηξηθέο κεζφδνπο, ην 

ζρήκα ηεο ζ.π.π. δελ είλαη γλσζηφ θαη ππνινγίδεηαη απφ ηελ δηαζέζηκε 

πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο. Ζ πην γλσζηή κε παξακεηξηθή κέζνδνο εθηίκεζεο 

ηεο ζ.π.π. είλαη ην ηζηφγξακκα. 

 

 

 3.2.3. Σν Ηζηφγξακκα θαη νη ΢πλαξηήζεηο Ππξήλα 

 

Τν ηζηφγξακκα (histogram) είλαη έλα δηάγξακκα δπν δηαζηάζεσλ θαη 

απεηθνλίδεη ηελ θαηαλνκή ησλ ζπρλνηήησλ ελφο ραξαθηεξηζηηθνχ kA . Τν 

εχξνο ησλ ηηκψλ ηνπ kA  είλαη k,max k,minr A A  . Ζ ζεκαληηθή παξάκεηξνο ηνπ 

ηζηνγξάκκαηνο είλαη ην πιάηνο δηαζηήκαηνο (bin width, b) θαη θάζε 

δηάζηεκα, i  ( i 1,2,...,n ), ηνπ εχξνπο κπνξεί λα γξαθηεί σο εμήο: 

  k,min k,minA i 1 b,A i b      . 

Απφ ηηο ηηκέο ησλ πξφηππσλ παξαδεηγκάησλ γηα ην kA  

θαηαζθεπάδεηαη ην ηζηφγξακκα θαη ν εθηηκεηήο ηεο ζ.π.π. ηνπ 

ραξαθηεξηζηηθνχ kA  ζην i  δηάζηεκα ππνινγίδεηαη σο εμήο [46]: 

    

  i
hist k

N
F A

N b






 (3.2.5) 

 

φπνπ N ν αξηζκφο ησλ πξφηππσλ παξαδεηγκάησλ θαη iN  ην πιήζνο ησλ 

ηηκψλ ηνπ kA  ζην δηάζηεκα i . 

 Έλαο ελαιιαθηηθφο ηξφπνο νξηζκνχ ησλ δηαζηεκάησλ ελφο 

ηζηνγξάκκαηνο είλαη ν εμήο: αλ 
_

x  ε κέζε ηηκή θάζε δηαζηήκαηνο (ηάμεο) θαη h  

ε δηαζπνξά, ζπλήζσο ίδηα γηα φια ηα δηαζηήκαηα, ηφηε ην θάζε δηάζηεκα 

κπνξεί λα γξαθηεί σο: 
_ _

x h,x h
 
  

 
 [46]. Απφ ηνλ νξηζκφ ηεο ζ.π.π., ε 
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πηζαλφηεηα ηνπ ραξαθηεξηζηηθνχ kA  λα πάξεη ηηκή 
_ _

k i ix x h,x h
 

   
 

 είλαη : 

_

i

_

i

_ _ x h

i k i
x h

P x h x x h f(t)dt 2h f(x)




 
      

 
  . Δπνκέλσο ν εθηηκεηήο ηεο ζ.π.π. 

δίλεηαη απφ ηελ ζρέζε:  

 

_ _

k i k i

1
F(x ) P x h x x h

2h

  
      

 
 (3.2.6) 

 

Όκσο ε πηζαλφηεηα 
_ _

i k iP x h x x h
 

    
 

 είλαη ίζε κε ηελ ζπρλφηεηα ηνπ 

δηαζηήκαηνο  i , δειαδή [47]: 

 

_ _

i i

N_ _ _
[x h,x h]

ii k i k
k 1

N
1

P x h x x h 1 x x h
N N

 



  
          

   
  (3.2.7) 

 

Τειηθά, απφ ηηο εμηζψζεηο 3.2.6 θαη 3.2.7 πξνθχπηεη ν εθηηκεηήο:  

 

N _

ik k

k 1

1 1
F(x ) 1 x x h

Nh 2





 
     

 
  (3.2.8) 

 

Μηα γεληθή κνξθή ηεο εμίζσζεο 3.2.8, είλαη ε εμήο [45]: 

 

_
N

k i
k

k 1

x x1
F(x ) k

Nh h





 
  

 
 

  (3.2.9) 

 

φπνπ ε ζπλάξηεζε 

_

k ix x
k

h

 
 

 
 

 είλαη ζπλάξηεζε ππξήλα (kernel function) 

θαη δειψλεη ην ζρήκα ηνπ εθηηκεηή ηεο ζ.π.π. ελψ ε παξάκεηξνο h 

νλνκάδεηαη εχξνο (bandwidth) ή ζηαζεξά εμνκάιπλζεο (smoothing 

constant) θαη δείρλεη ηνλ βαζκφ εμνκάιπλζεο ζηελ εθηίκεζε ηεο ζ.π.π. Δίλαη 

γλσζηφ πσο ε επηινγή ηεο ζπλάξηεζεο ππξήλα δελ παίδεη ζεκαληηθφ ξφιν 
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ζηελ εθηίκεζε ηεο ζ.π.π. Ζ ζεκαληηθή παξάκεηξνο είλαη ην εχξνο, ην νπνίν 

φζν πην κηθξφ είλαη ηφζν πην ιεπηνκεξήο είλαη ε θακπχιε ηνπ εθηηκεηή, πνιχ 

κηθξέο ηηκέο φκσο δεκηνπξγνχλ πξνβιήκαηα. [45] 

Ο κπευδηαλφο ηαμηλνκεηήο, ν νπνίνο ρξεζηκνπνηείηαη γηα ζπλερήο 

κεηαβιεηέο (ραξαθηεξηζηηθά) θαη ππνινγίδεη ηνλ εθηηκεηή ηεο ζ.π.π. θάζε 

ραξαθηεξηζηηθνχ κε ηελ ρξήζε ζπλαξηήζεσλ ππξήλσλ νλνκάδεηαη απιφο 

κπευδηαλφο ηαμηλνκεηήο ππξήλα (Naive Bayes Kernel classifier). Οη πην 

γλσζηέο ζπλαξηήζεηο ππξήλα παξνπζηάδνληαη ζηνλ παξαθάησ πίλαθα: 

 

ΠΗΝΑΚΑ΢ 3.2.1: ΢πλαξηήζεηο ππξήλα 

Όλνκα ζπλάξηεζεο Σχπνο 

Rectangular  Κ(t)= 

1/ 2, | t | 1

0

  






 

Epanechnikov Κ(t)= 

23 1
1 t

4 5
, | t | 5

5

0

  
 

   










 

Biweight  Κ(t)= 

 
2

215
1 t , | t | 1

16

0


  











 

Triangular  Κ(t)= 

1 | t |, | t | 1

0

   






 

Gaussian  Κ(t)= 
2(1/2)t1

e
2




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3.3. Γέληξα Απφθαζεο 
 

 

 

3.3.1. Δηζαγσγή 

 

Τα δέληξα απφθαζεο (decision trees) είλαη κηα θαηεγνξία 

αιγνξίζκσλ κεραληθήο κάζεζεο, νη νπνίνη έρνπλ ηε κνξθή δέληξνπ. Σηηο 

αξρέο ηηο δεθαεηίαο ηνπ ‘80, ν εξεπλεηήο  J.Ross Quinlan αλέπηπμε ηνλ πξψην 

αιγφξηζκν δέληξνπ απφθαζεο, γλσζηφ σο ID3, ελψ ιίγν αξγφηεξα 

παξνπζίαζε ηνλ δηάδνρφ ηνπ κε ην φλνκα C4.5. Τν 1984 νη ζηαηηζηηθνιφγνη 

L.Breiman, J.Friedman, R. Olshen θαη C.Stone εμέδσζαλ ην βηβιίν «Γέληξα 

Ταμηλφκεζεο θαη Παιηλδξφκεζεο» (Classification and Regression Trees, 

CART) φπνπ πεξηέγξαθαλ ηε γεληά ησλ δπαδηθψλ δέληξσλ απφθαζεο. 

Παξφιν πνπ νη αιγφξηζκνη ID3 θαη CART αλαπηχρζεθαλ μερσξηζηά, απφ 

δηαθνξεηηθνχο επηζηήκνλεο, παξνπζηάδνπλ θνηλέο πξνζεγγίζεηο ηνπ 

δεηήκαηνο ηεο κεραληθήο κάζεζεο κέζσ ησλ δέληξσλ απφθαζεο. Όπσο νη 

πξψηνη αιγφξηζκνη ηεο δεθαεηίαο ηνπ ‘80, έηζη θαη νη πεξηζζφηεξνη ζεκεξηλνί 

θαηαζθεπάδνπλ ηα δέληξα απφθαζεο κε θαηεχζπλζε απφ πάλσ πξνο ηα 

θάησ, δειαδή μεθηλψληαο απφ νιφθιεξε ηελ πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο θαη 

δηαρσξίδνληάο ηε ζε κηθξφηεξα ηκήκαηα θαζψο αλαπηχζζεηαη ην δέληξν. 

 

 

3.3.2. Μάζεζε-Σαμηλφκεζε 

 

3.3.2.1 Γνκή Γέληξνπ – Αιγφξηζκνο ηνπ Hunt 

 

Όπσο έρεη αλαθεξζεί, ην δέληξν απφθαζεο έρεη ηελ κνξθή δέληξνπ, ην 

νπνίν απνηειείηαη απφ θφκβνπο, θιαδηά θαη θχιια. Ζ αξρή ελφο δέληξνπ 

απφθαζεο είλαη έλαο θφκβνο, ν νπνίνο νλνκάδεηαη ξίδα (root). Σηελ ξίδα δελ 

εηζέξρεηαη θακία πιεξνθνξία, κφλν εμέξρεηαη κε ηελ κνξθή δηαθιαδψζεσλ 

(branches). Ζ ξίδα απνηειεί ηελ πξψηε εμέηαζε ελφο άγλσζηνπ 

παξαδείγκαηνο, ην νπνίν επξφθεηην λα ηαμηλνκεζεί κε ην δέληξν απφθαζεο. 

Ζ εμέηαζε αθνξά έλα ζπγθεθξηκέλν ραξαθηεξηζηηθφ ηνπ παξαδείγκαηνο θαη 
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αλάινγα κε ηηο ηδηφηεηεο ηνπ ραξαθηεξηζηηθνχ, νη δηαθιαδψζεηο ηεο ξίδαο 

κπνξεί λα είλαη δπν ή πεξηζζφηεξεο. Όινη νη ππφινηπνη θφκβνη (nodes) ηνπ 

δέληξνπ έρνπλ αθξηβψο έλα εηζεξρφκελν άθξν. Οη θφκβνη, ζηνπο νπνίνπο 

πξαγκαηνπνηείηαη κηα εμέηαζε, νλνκάδνληαη εζσηεξηθνί θφκβνη (internal 

nodes) ή θφκβνη εμέηαζεο (test nodes) θαη θέξνπλ δηαθιαδψζεηο, νη νπνίεο 

νδεγνχλ ζε λένπο θφκβνπο. Οη θφκβνη, νη νπνίνη δελ έρνπλ δηαθιαδψζεηο, 

νλνκάδνληαη θχιια (leafs) ή ηειηθνί θφκβνη (terminal nodes) θαη 

θαζνξίδνπλ ηελ θιάζε ηνπ εμεηαδφκελν παξαδείγκαηνο. Σπκπεξαζκαηηθά, ην 

άγλσζην παξάδεηγκα νδεγείηαη απφ ηελ ξίδα ζηνπο εζσηεξηθνχο θφκβνπο θαη 

αλάινγα κε ηα απνηειέζκαηα ζηηο εμεηάζεηο, θαηαιήγεη ζε έλα θχιιν, ην 

νπνίν θαζνξίδεη ηελ θιάζε ηνπ. Γηα ηελ αλάπηπμε ηνπ παξαπάλσ αιγνξίζκνπ 

ηίζεληαη εξσηήκαηα φπσο πνηά ραξαθηεξηζηηθά ησλ παξαδεηγκάησλ ζα 

εμεηάδνληαη, πφζα θαη ζε πνηφλ θφκβν ην θαζέλα [50]. 

Γηα ηελ κεραληθή κάζεζε θαη ηελ θαηαζθεπή ηνπ δέληξνπ απφθαζεο 

ρξεζηκνπνηείηαη θπξίσο ν αιγφξηζκνο ηνπ Hunt (Hunt’s algorithm) [49]. Με 

βάζε ηνλ ζπγθεθξηκέλν αιγφξηζκν, ην δέληξν αλαπηχζζεηαη κε ηέηνην ηξφπν 

ψζηε ε πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο, 1 1 n nD (p ,y ),...,(p ,y )
  

  
 

, λα δηαρσξίδεηαη ζε 

κηθξφηεξα ηκήκαηα (subsets), έσο φηνπ ην θάζε ηκήκα, P , λα απνηειείηαη απφ 

πξφηππα ίδηαο θιάζεο, 
my 1m m nm mP (p ,y ),...,(p ,y )

  
  
 

. Παξαθάησ 

παξνπζηάδνληαη ηα βαζηθά βήκαηα ηνπ αιγφξηζκνπ ηνπ Hunt: 

 Βήκα 1: Δμέηαζε ηνπ ηκήκαηνο πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο P  ζηνλ θφκβν 

N (αλ P D  ηφηε ν θφκβνο είλαη ε ξίδα). 

 Βήκα 2: Αλ φια ηα πξφηππα ηνπ P  αλήθνπλ ζηελ ίδηα θιάζε, y m , ηφηε ν 

θφκβνο N κεηαηξέπεηαη ζε θχιιν κε θιάζε m . Αλ φκσο πεξηέρεη πξφηππα 

δπν ή πεξηζζφηεξσλ θιάζεσλ ηφηε γίλεηαη πεξαηηέξσ έιεγρνο. 

 Βήκα 3: Αλ δελ ππάξρνπλ δηαζέζηκα ραξαθηεξηζηηθά κε ηα νπνία κπνξεί 

λα γίλεη δηαρσξηζκφο ηνπ P , ηφηε ν N κεηαηξέπεηαη ζε θχιιν θαη ε θιάζε ηνπ 

νξίδεηαη απηή κε ηα πεξηζζφηεξα πξφηππα ζην P . Αλ ππάξρνπλ δηαζέζηκα 

ραξαθηεξηζηηθά, ηφηε ην P  δηαρσξίδεηαη. 

 Βήκα 4: Ο δηαρσξηζκφο ηνπ P  πξαγκαηνπνηείηαη κε βάζε έλα θξηηήξην 

δηαρσξηζκνχ (splitting criterion), ην νπνίν θαζνξίδεη πνηφ είλαη ην θαιχηεξν 

ραξαθηεξηζηηθφ πνπ κπνξεί λα δηαρσξίζεη ην P  ζε κηθξφηεξα ηκήκαηα, ψζηε 
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ηα ππνζχλνια πνπ ζα πξνθχςνπλ λα είλαη πην νκνηνγελή απφ ην P .  

Δπηπιένλ ην θξηηήξην δηαρσξηζκνχ νξίδεη θαη ηνλ αξηζκφ ησλ δηαθιαδψζεσλ 

ηνπ N, δειαδή ζε πφζα ηκήκαηα ζα δηαρσξηζηεί ην P . Με ηνλ ηξφπν απηφ ν 

N γίλεηαη θφκβνο εμέηαζεο. 

 Βήκα 5: Γηα ην θάζε ηκήκα iP  πνπ πξνθχπηεη, ειέγρεηαη αλ πεξηέρεη 

πξφηππα. Αλ ην ηκήκα iP  είλαη θελφ, ηφηε ε δηαθιάδσζε i  θαηαιήγεη ζε 

θχιιν, ε θιάζε ηνπ νπνίνπ είλαη απηή κε ηα πεξηζζφηεξα πξφηππα ζην P . Αλ 

ην iP  δελ είλαη θελφ, ηφηε ν αιγφξηζκνο επηζηξέθεη ζην βήκα 1. 

Ο αιγφξηζκνο νινθιεξψλεηαη φηαλ ην θάζε ηκήκα ηεο πιεξνθνξίαο 

εθπαίδεπζεο πνπ έρεη δεκηνπξγεζεί απνηειείηαη απφ πξφηππα ίδηαο θιάζεο ή 

δελ ππάξρνπλ άιια ραξαθηεξηζηηθά γηα ηε δεκηνπξγία λέσλ θφκβσλ 

εμέηαζεο. 

 

 

 3.3.2.2. Κξηηήξηα Γηαρσξηζκνχ 

 

 Ο δηαρσξηζκφο ελφο ηκήκαηνο P  ηεο πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο 

εμαξηάηαη απφ ην ραξαθηεξηζηηθφ, kA , πνπ επηιέγεηαη. Τν kA  κπνξεί λα είλαη 

δηαθξηηή ή ζπλερήο κεηαβιεηή. Σηε δηαθξηηή κεηαβιεηή (π.ρ. kA  [θφθθηλν, 

πξάζηλν, θίηξηλν, κπιε]) ε θάζε δηαθιάδσζε ηνπ θφκβνπ N αληηζηνηρεί ζε κηα 

ηηκή ηνπ kA , ελψ αλ έρεη νξηζηεί πσο θάζε θφκβνο εμέηαζεο κπνξεί λα έρεη 

κφλν δπν δηαθιαδψζεηο, ε θάζε δηαθιάδσζε ηνπ N αληηζηνηρεί ζε έλα 

ππνζχλνιν ησλ ηηκψλ ηνπ kA  (π.ρ. 1  [θφθθηλν, θίηξηλν] θαη 2  [πξάζηλν, 

κπιε]. Σηε ζπλερή κεηαβιεηή (π.ρ.  kA 0,100 ) νη δηαθιαδψζεηο νξίδνληαη 

είηε απφ δηαζηήκαηα αξηζκεηηθψλ ηηκψλ (π.ρ. 1 [0,30)  ,  2 [30,70)   θαη 

3 [70,100]  ) είηε απφ αληζφηεηεο (π.ρ. k1: A 30   θαη k2 : A 30  ). 

Αλεμάξηεηα απφ ην είδνο ηνπ ραξαθηεξηζηηθνχ, ην βαζηθφ πξφβιεκα γηα ηνλ 

δηαρσξηζκφ ησλ πξφηππσλ είλαη ε επηινγή ηνπ θαηάιιεινπ θξηηεξίνπ. 

 Τα θξηηήξηα δηαρσξηζκνχ ηνπ P  πνπ έρνπλ αλαπηπρζεί, ππνινγίδνπλ 

ην θαηαιιειφηεξν ραξαθηεξηζηηθφ έηζη ψζηε ηα ππνζχλνια iP  πνπ ζα 

πξνθχςνπλ λα έρνπλ κεγάιν βαζκφ νκνηνγέλεηαο-θαζαξφηεηαο (purity 

degree). Οξηζκέλα απφ ηα ρξεζηκνπνηνχκελα θξηηήξηα δηαρσξηζκνχ είλαη: ην 
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θέξδνο πιεξνθνξίαο, ν ιφγνο θέξδνπο, ν δείθηεο gini θαη ε αθξίβεηα ηνπ 

δέληξνπ. [44] 

Τν θέξδνο πιεξνθνξίαο (information gain) ρξεζηκνπνηήζεθε γηα 

πξψηε θνξά ζηνλ αιγφξηζκν ID3. Τν θξηηήξην απηφ βαζίδεηαη ζηε ζεσξία 

πιεξνθνξίαο θαη νξίδεηαη σο ε πνζφηεηα ηεο πιεξνθνξίαο  πνπ απνθηάηαη 

γηα ηελ ηαμηλφκεζε ελφο παξαδείγκαηνο ζην ζχλνιν P , αλ ην ππνζχλνιν 

δηαρσξηζηεί κε βάζε ην ραξαθηεξηζηηθφ kA . Ζ απαηηνχκελε πνζφηεηα 

ηαμηλφκεζεο ελφο πξφηππνπ ηνπ ζπλφινπ P  νλνκάδεηαη εληξνπία ηνπ P  θαη 

δίλεηαη απφ ηελ εμίζσζε: 

 

 
m

i 2 i
i 1

inf o(P) p log p


   (3.3.1) 

 

φπνπ  iy

i

P
p

P
, ε πηζαλφηεηα έλα πξφηππν ηνπ P  λα αληηζηνηρεί ζηελ 

θιάζε iy . Έζησ φηη πξαγκαηνπνηείηαη ν δηαρσξηζκφο κε ην ραξαθηεξηζηηθφ 

kA . Έλα ππνζχλνιν iP  κπνξεί λα πεξηέρεη πξφηππα δπν ή πεξηζζφηεξσλ 

θιάζεσλ, δειαδή λα είλαη αλνκνηνγελέο. Οξίδεηαη έλα επηπιένλ κέηξν, 

kAinf o (P) , ην νπνίν δειψλεη ηελ πνζφηεηα πιεξνθνξίαο πνπ απαηηείηαη λα 

απνθηεζεί γηα ηελ ηαμηλφκεζε ελφο παξαδείγκαηνο ηνπ P , κεηά ηνλ 

δηαρσξηζκφ κε βάζε ην kA . Όπσο είλαη ινγηθφ, φζν κηθξφηεξε είλαη απηή ε 

πιεξνθνξία, ηφζν πην νκνηνγελέο είλαη ην iP  πνπ πξνέθπςε.  

 

k

r
i

A i

i 1

P
inf o (P) inf o(P)

P

   (3.3.2) 

 

Τν θέξδνο πιεξνθνξίαο νξίδεηαη σο εμήο: 

 

kk Again(A ) inf o(P) inf o (P)   (3.3.3) 

 

Γειαδή ην θέξδνο πιεξνθνξίαο είλαη ε δηαθνξά ηεο πνζφηεηαο πιεξνθνξίαο 

πνπ απαηηείηαη γηα ηελ ηαμηλφκεζε ελφο πξνηχπνπ ηνπ P  κε ηελ πνζφηεηα ηεο 
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πιεξνθνξίαο πνπ ζα ρξεηάδεηαη κεηά ηνλ δηαρσξηζκφ κε βάζε ην kA . Όζν 

κεγαιχηεξε ε ηηκή ηνπ kgain(A )  ηφζν πην νκνηνγελή ππνζχλνια 

δεκηνπξγνχληαη θαη ηφζν ιηγφηεξε πεξαηηέξσ επεμεξγαζία ρξεηάδεηαη γηα ηελ 

νινθιήξσζε ηνπ δέληξνπ. Δπνκέλσο επηιέγεηαη ην ραξαθηεξηζηηθφ κε ηελ 

κεγαιχηεξε kgain(A ) . 

 Έζησ έλα ραξαθηεξηζηηθφ πνπ ιακβάλεη πνιιέο δηαθνξεηηθέο ηηκέο, n 

ζην ζχλνιφ ηνπο. Ο δηαρσξηζκφο κε βάζε ην ζπγθεθξηκέλν ραξαθηεξηζηηθφ ζε 

n δηαθιαδψζεηο ίζσο λα δεκηνπξγεί νκνηνγελή ππνζχλνια. Με ην θέξδνο 

πιεξνθνξίαο επηιέγνληαη ζπλήζσο ηέηνηα ραξαθηεξηζηηθά θαη ε πιεξνθνξία 

P  δηαρσξίδεηαη ζε πνιιά ππνζχλνια. Όκσο ν ηξφπνο απηφο δηαρσξηζκνχ 

είλαη κε ρξεζηηθφο ζηα δέληξα απφθαζεο θαη πξέπεη λα απνθεχγεηαη. 

 Γηα ηνλ ιφγν απηφ, ν δηάδνρνο ηνπ ID3, ν αιγφξηζκνο C4.5 

ρξεζηκνπνηεί έλα δηαθνξεηηθφ θξηηήξην δηαρσξηζκνχ, ηνλ ιφγν θέξδνπο 

(gain ratio). Ζ πιεξνθνξία δηαρσξηζκνχ ηνπ  ζπλφινπ P  δίλεηαη απφ ηελ 

εμίζσζε: 

 

k

r
i i

A 2

i 1

P P
split _ inf o (P) log

P P

 
     

 
  (3.3.4) 

 

Τν κέηξν απηφ δειψλεη ηελ πιεξνθνξία πνπ γίλεηαη δηαζέζηκε δηαρσξίδνληαο 

ην P  ζε r ππνζχλνια. Όζν κεγαιχηεξν είλαη ην r ηφζν κεγαιχηεξε 

πιεξνθνξία δηαρσξηζκνχ πξνθχπηεη. Τν κέηξν απηφ ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ 

θαλνληθνπνίεζε ηνπ θέξδνπο πιεξνθνξίαο ζχκθσλα κε ηελ εμίζσζε: 

 

k

k
k

A

gain(A )
gain_ratio(A )

split _ inf o (P)
  (3.3.5) 

 

Ζ εμίζσζε 3.3.5 νξίδεη ην ιφγν θέξδνπο θαη ην θαηαιιειφηεξν ραξαθηεξηζηηθφ 

γηα ηνλ δηαρσξηζκφ ηνπ P  είλαη απηφ κε ην κεγαιχηεξν kgain _ ratio(A ) . 

 Ο δείθηεο gini (gini index), ν νπνίνο ρξεζηκνπνηείηαη ζηνπο 

αιγφξηζκνπο CART, πεξηγξάθεη ηνλ βαζκφ αλνκνηνγέλεηαο ηνπ ζπλφινπ P  

ζχκθσλα κε ηελ εμίζσζε: 
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m
2

i

i 1

gini(P) 1 p


   (3.3.6) 

 

Όπνπ ip  ε πηζαλφηεηα έλα πξφηππν ηνπ P  λα αληηζηνηρεί ζηελ θιάζε iy . 

Όπσο έρεη πξναλαθεξζεί, ζηνπο αιγφξηζκνπο CART έλαο θφκβνο 

δηαθιαδίδεηαη κφλν ζε δπν λένπο. Ο πην θαηάιιεινο ζπλδπαζκφο ησλ ηηκψλ 

ηνπ  kA , γηα ηνλ δηαρσξηζκφ ηνπ P  είλαη απηφο πνπ ειαρηζηνπνηεί ηελ 

εμίζσζε: 

 

k

1 2

A 1 2

P P
gini (P) gini(P ) gini(P )

P P
   (3.3.7) 

 

Ζ εμίζσζε 3.3.7 είλαη έλα κέηξν ηεο ζπλνιηθήο αλνκνηνγέλεηαο ησλ δπν 

ππνζπλφισλ πνπ πξνθχπηνπλ απφ ηνλ δηαρσξηζκφ ηνπ P  κε βάζε ην kA . 

Δπνκέλσο, φκσο κηθξφηεξνο είλαη απηφο ν δείθηεο, ηφζν πην νκνηνγελή 

ππνζχλνια δεκηνπξγνχληαη. Απφ ηηο εμηζψζεηο 3.3.6 θαη 3.3.7 πξνθχπηεη πσο 

ε κείσζε ηεο αλνκνηνγέλεηαο ηνπ ζπλφινπ P  είλαη ε δηαθνξά ηνπ βαζκνχ 

αλνκνηνγέλεηαο ηνπ P  κε ηελ ζπλνιηθή αλνκνηνγέλεηα ησλ δπν ππνζπλφισλ 

1 2P,P : 

 

kk Agini(A ) gini(P) gini (P)    (3.3.8) 

 

Τν ραξαθηεξηζηηθφ kA  γηα ην νπνίν κεγηζηνπνηείηαη ε εμίζσζε 3.3.8 

επηιέγεηαη γηα ηνλ δηαρσξηζκφ ηεο πιεξνθνξίαο ζε απηφ ηνλ θφκβν. 

 Έλα επηπιένλ θξηηήξην δηαρσξηζκνχ είλαη ε ζπλνιηθή αθξίβεηα 

(accuracy) ηνπ δέληξνπ απφθαζεο. Με βάζε ην θξηηήξην απηφ, επηιέγνληαη ηα 

ραξαθηεξηζηηθά ηα νπνία κεγηζηνπνηνχλ ηελ αθξίβεηα ηνπ δέληξνπ θαηά ηελ 

αμηνιφγεζή ηνπ (validation). 
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3.3.2.3. Κιάδεκα Γέληξνπ 

 

Τν θιάδεκα δέληξνπ (tree pruning) είλαη κηα ηερληθή απινπνίεζεο 

ηνπ δέληξνπ απφθαζεο κε ζθνπφ λα απνκαθξπλζνχλ θιάδνη πνπ δελ 

ρξεζηκεχνπλ, λα κεησζεί ε πνιππινθφηεηα ηνπ θαη λα θαηαζηεί πην 

θαηαλνεηφ. Ο αιγφξηζκνο θαηαζθεπήο ελφο δέληξνπ κπνξεί λα δεκηνπξγήζεη 

έλα ππεξπξνζαξκνζκέλν (overfitted) δέληξν γηα ζπγθεθξηκέλε πιεξνθνξία 

εθπαίδεπζεο. Ζ ηερληθή ηνπ θιαδέκαηνο ζθνπεχεη ζηελ κείσζε ηεο 

ππεξπξνζαξκνγήο ηνπ δέληξνπ. Υπάξρνπλ δπν ηερληθέο θιαδέκαηνο ελφο 

δέληξνπ, ην πξν-θιάδεκα (prepruning) θαη ην κεηα-θιάδεκα 

(postpruning). Καηά ην πξν-θιάδεκα παχεη ε αλάπηπμε ηνπ δέληξνπ κεηά 

απφ έλαλ αξηζκφ θφκβσλ. Με βάζε νξηζκέλα ζηαηηζηηθά κεγέζε ππνινγίδεηαη  

ε ρξεζηκφηεηα ηεο επηπιένλ δηαθιάδσζεο. Αλ ηα λέα ππνζχλνια δελ 

ηθαλνπνηνχλ κηα ηηκή θαησθιηνχ ν αιγφξηζκνο ζηακαηά θαη νη ηειεπηαίνη 

θφκβνη κεηαηξέπνληαη ζε θχιια. Όηαλ ην θιάδεκα πξαγκαηνπνηείηαη κεηά ηελ 

αλάπηπμε ηνπ δέληξνπ, ηφηε ε ηερληθή νλνκάδεηαη κεηα-θιάδεκα. Με βάζε έλα 

θξηηήξην (π.ρ. ηνλ αξηζκφ ησλ θχιισλ) ν αιγφξηζκνο κεηα-θιαδέκαηνο 

κεηψλεη ηελ πνιππινθφηεηα ηνπ δέληξνπ κεηαηξέπνληαο θιάδνπο ζε απιά 

θχιια. Τν θιάδεκα ηνπ δέληξνπ ρξεζηκνπνηείηαη ζπρλά θαζψο θαζηζηά ηα 

δέληξα πην θαηαλνεηά θαη βειηηψλεη ηελ επίδνζή ηνπο θαηά ηελ αμηνιφγεζε. 

[44] 
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3.4. Μεραλέο Γηαλπζκάησλ Τπνζηήξημεο 
 

 

 

3.4.1. Δηζαγσγή 

 

Οη κεραλέο δηαλπζκάησλ ππνζηήξημεο (support vector machines) 

αλαθέξζεθαλ γηα πξψηε θνξά ην 1992 απφ ηνπο Vladimir Vapnik, Bernhard 

Boser θαη Isabelle Guyon, ελψ νη κειέηεο γχξσ απφ ηε ζπγθεθξηκέλε κέζνδν 

είραλ αξρίζεη απφ ηελ δεθαεηία ηνπ ‗60. Οη κεραλέο δηαλπζκάησλ ππνζηήξημεο 

ρξεζηκνπνηνχληαη γηα ηαμηλφκεζε θαη παιηλδξφκεζε (classification and 

regression) δεδνκέλσλ. Ζ βαζηθή ηνπο αξρή ζπλνςίδεηαη ζηελ παξαθάησ 

πξφηαζε: ζε κηα πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο δπν θιάζεσλ, ε κεραλή 

δηαλπζκάησλ ππνζηήξημεο ππνινγίδεη έλα ππεξεπίπεδν, ην νπνίν δηαρσξίδεη 

ηα πξφηππα ησλ δπν θιάζεσλ, έηζη ψζηε ην πεξηζψξην κεηαμχ ηνπο θαη ε 

απφζηαζή ηνπο απφ ην ππεξεπίπεδν λα κεγηζηνπνηνχληαη. Οη κεραλέο 

δηαλπζκάησλ ππνζηήξημεο αλαπηχρζεθαλ γηα γξακκηθψο δηαρσξίζηκε 

πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο, φκσο κε ηελ ρξήζε δηαθφξσλ κεζφδσλ κπνξνχλ 

λα ρξεζηκνπνηεζνχλ θαη γηα κε γξακκηθψο δηαρσξίζηκεο. 

 

 

3.4.2. Μάζεζε-Σαμηλφκεζε 

 

Ο αιγφξηζκνο ησλ κεραλψλ δηαλπζκάησλ ππνζηήξημεο δεκηνπξγεί κηα 

γξαθηθή απεηθφληζε ηεο πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο, 1 1 n nD (p ,y ),...,(p ,y )
  

  
 

, 

φπνπ θάζε πξφηππν παξάδεηγκα,  1 2 np p ,p ,...,p


 , παξηζηάλεηαη κε έλα 

ζεκείν. Έζησ φηη ηα πξφηππα παξαδείγκαηα είλαη δπν δηαζηάζεσλ φηη νη δπν 

θιάζεηο ηεο πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο είλαη y 1  . Ζ γξαθηθή απεηθφληζε ζα 

είλαη δηάγξακκα δπν δηαζηάζεσλ, επνκέλσο ην ππεξεπίπεδν ζα είλαη κίαο 

δηάζηαζεο, δειαδή κηα επζεία γξακκή. Ο αξηζκφο ησλ επζεηψλ, νη νπνίεο 

κπνξνχλ λα δηαρσξίζνπλ ηηο δπν θιάζεηο, είλαη άπεηξνο (εηθφλα 3.4.1) . 
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Δηθφλα 3.4.1: Γξαθηθή απεηθφληζε πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο κε πξφηππα παξαδείγκαηα δπν 
δηαζηάζεσλ. Με κπιε ρξψκα ηα παξαδείγκαηα ηεο θιάζεο -1 θαη κε θφθθηλν ηεο θιάζεο +1.  Οη 
επζείεο είλαη πηζαλά ππεξεπίπεδα πνπ δηαρσξίδνπλ ηηο δπν θιάζεηο. 

 

 

 Όια ηα πηζαλά ππεξεπίπεδα κπνξνχλ λα ηαμηλνκήζνπλ ηα πξφηππα 

ζσζηά. Όκσο, θαηά ηελ ηαμηλφκεζε άγλσζησλ παξαδεηγκάησλ, ηα νπνία 

ίζσο λα βξίζθνληαη θνληά ζε πξφηππα θαη ησλ δπν θιάζεσλ, κπνξεί λα 

πξνθχςνπλ ζθάικαηα. Ζ κεραλή δηαλπζκάησλ ππνζηήξημεο ππνινγίδεη ην 

ππεξεπίπεδν εθείλν, γηα ην νπνίν κεγηζηνπνηείηαη ν ρψξνο ζηνλ νπνίν κπνξεί 

λα ππάξμεη παξάδεηγκα γηα θάζε θιάζε iy . Γηα ηνλ ζθνπφ απηφ ππνινγίδεη ην 

κέγηζην απζηεξφ πεξηζψξην (maximum hard margin) κεηαμχ ησλ δπν 

θιάζεσλ. Τν ζπγθεθξηκέλν πεξηζψξην είλαη ην κέγηζην δηάζηεκα πνπ 

δηαρσξίδεη ηηο θιάζεηο θαη ην βέιηηζην ππεξεπίπεδν (optimal hyperplane) 

είλαη ε παξάιιειε επζεία πνπ ηζαπέρεη απφ ηα άθξα ηνπ πεξηζσξίνπ (εηθφλα 

3.4.2). [51] 
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Δηθφλα 3.4.2: Βέιηηζην ππεξεπίπεδν. 

 

 

 Όπσο είλαη γλσζηφ απφ ηελ ελφηεηα 3.1.3.1 ε εμίζσζε θάζε 

ππεξεπηπέδνπ κπνξεί λα γξαθηεί σο εμήο: 

 

w,p b 0
 

   (3.4.1) 

 

Γηα έλα πξφηππν δηάλπζκα  1 2p p ,p


  ην νπνίν βξίζθεηαη πάλσ ζην 

ππεξεπίπεδν, ε εμίζσζε 3.4.1 γξάθεηαη: 1 1 2 2w p w p b 0   . Δπνκέλσο, κε 

δεδνκέλν b<0, εάλ έλα ζεκείν βξίζθεηαη αξηζηεξά απφ ην ππεξεπίπεδν 

ηθαλνπνηεί ηελ ζρέζε 1 1 2 2w p w p b 0   , ελψ εάλ βξίζθεηαη δεμηά ηθαλνπνηεί 

ηελ ζρέζε 1 1 2 2w p w p b 0   . Πξνζαξκφδνληαο ην δηάλπζκα βαξψλ γηα 

νπνηνδήπνηε πξφηππν δηάλπζκα p


 ηζρχεη κηα απφ ηηο δπν ζρέζεηο [44]: 
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1 1 2 2w p w p b 1      γηα  iy 1   (3.4.2) 

1 1 2 2w p w p b 1      γηα  iy 1   (3.4.3) 

 

Οη ηζφηεηεο ζηηο δπν ζρέζεηο νξίδνπλ ηα άθξα ηνπ πεξηζσξίνπ. Τα πξφηππα 

πνπ ηθαλνπνηνχλ ηηο ηζφηεηεο βξίζθνληαη πάλσ ζηα άθξα ηνπ πεξηζσξίνπ θαη 

αλήθνπλ νξηαθά ζηελ θιάζε +1 ή ζηελ θιάζε -1 θαη νλνκάδνληαη δηαλχζκαηα 

ππνζηήξημεο (support vectors). 

 Ζ εμίζσζε ηνπ ππεξεπηπέδνπ εμαξηάηαη απφ ην δηάλπζκα βάξνπο w


 

θαη ην θαηψθιη b. Όπσο πξνθχπηεη απφ ηηο εμηζψζεηο 3.4.2 θαη 3.4.3, νη 

παξάκεηξνη w θαη b πεξηνξίδνληαη απφ ηελ εμίζσζε:  

 

i
i

min w,p b 1
 

   (3.4.4) 

 

Γεληθά, ε απφζηαζε ελφο δηαλχζκαηνο x


 απφ κηα επζεία w,b
 

 
 

 (εηθφλα 

3.4.3), δίλεηαη απφ ηελ εμίζσζε [50]: 

 

i
1 1 2 2

2 2

1 2

  w,x b  
w x w x b

D w,b;x
w ww

 

 




  

  
  

 (3.4.5) 
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Δηθφλα 3.4.3: Απφζηαζε D δηαλχζκαηνο 


Χ  απφ ηελ επζεία   1 1 2 2w x w x b 0 . 

 
 

Δπνκέλσο, ην πεξηζψξην w,b
 

 
 

 κεηαμχ ησλ θιάζεσλ +1 θαη -1 

ππνινγίδεηαη σο εμήο: 
 

   

    

    





 
     

          
     

 
  
 

i i i i i i i i

i i

i i
x :y 1 p :y 1 p :y 1 p :y 1

  w,p b     w,p b  

w,b min D w,b;p min D w,b;p min min

w w

2
w,b

w

 

Απφ ηνλ παξαπάλσ ππνινγηζκφ πξνθχπηεη πσο ην πεξηζψξην ηαμηλφκεζεο 

είλαη αληηζηξφθσο αλάινγν ηεο επθιείδεηαο λφξκαο ηνπ δηαλχζκαηνο βαξψλ, 

άξα ην πξφβιεκα κεγηζηνπνίεζεο ηνπ πεξηζσξίνπ είλαη ηζνδχλακν κε ην 

πξφβιεκα ειαρηζηνπνίεζεο ηελ λφξκαο w


.  Τν δεηνχκελν δηάλπζκα βαξψλ 

ππνινγίδεηαη κε ειαρηζηνπνίεζε ηεο ζπλάξηεζεο: 

 

2
1

J w,b w
2

  
 

 
, δεδνκέλνπ φηη ηζρχεη 

i
i

min w,p b 1
 

   (3.4.6) 
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Οη πεξαηηέξσ ππνινγηζκνί πξαγκαηνπνηνχληαη κε ηελ κέζνδν ηνπ 

ηεηξαγσληθνχ πξνγξακκαηηζκνχ, ε ζεσξία ηνπ νπνίνπ θξίλεηαη πσο μεθεχγεη 

απφ ηα πιαίζηα ηεο ζπγθεθξηκέλεο εξγαζίαο θαη γη‘ απηφ δελ ζα αλαθεξζεί. 

Τειηθά, ε εμίζσζε ηνπ ηαμηλνκεηή είλαη: 

 

m

i i i
i 1

y x y a p ,x b
  



 
  

 
  (3.4.7) 

 

φπνπ ia  είλαη ππνινγηδφκελεο ζηαζεξέο, ip


 ην i πξφηππν δηάλπζκα 

ππνζηήξημεο, iy  ε θιάζε ηνπ ip


 θαη x


 ην άγλσζην δηάλπζκα πνπ επξφθεηην 

λα ηαμηλνκεζεί. Αλ ην απνηέιεζκα ηεο εμίζσζεο 3.4.7 είλαη ζεηηθφ ηφηε ην 

δηάλπζκα x


 ηαμηλνκείηαη ζηελ θιάζε +1, ελψ αλ είλαη αξλεηηθφ ζηελ θιάζε -1. 

 Σηελ πεξίπησζε κε γξακκηθψο δηαρσξίζηκεο πιεξνθνξίαο 

εθπαίδεπζεο (ελφηεηα 3.1.3.3), ε εμίζσζε ηνπ ηαμηλνκεηή γίλεηαη: 

 

m

i i i
i 1

y x y ak p ,x b
  



   
    

   
  (3.4.8) 

 

 

 3.4.3. Διαζηηθνπνίεζε ηνπ Αιγφξηζκνπ 

 

 Ο αιγφξηζκνο ησλ κεραλψλ δηαλπζκάησλ ππνζηήξημεο ζπάληα 

ρξεζηκνπνηεί κφλν ην βέιηηζην απζηεξφ πεξηζψξην γηα ηελ ηαμηλφκεζε 

πνιχπινθσλ πιεξνθνξηψλ εθπαίδεπζεο. Ζ χπαξμε ελφο απζηεξνχ 

πεξηζσξίνπ δηαρσξηζκνχ ησλ δπν θιάζεσλ είλαη πνιχ πηζαλφ λα νδεγήζεη ζε 

ιάζε θαηά ηελ ηαμηλφκεζε ησλ πξφηππσλ παξαδεηγκάησλ ή 

ππεξπξνζαξκνγή (overfitting) [52]. Γηα ην ιφγν απηφ, ρξεζηκνπνηνχληαη νη 

κεραλέο δηαλπζκάησλ ππνζηήξημεο ειαζηηθνχ πεξηζσξίνπ (soft margin), νη 

νπνίεο πεξηέρνπλ έλαλ επηπιένλ φξν (παξάκεηξνο θαλνληθνπνίεζεο) ψζηε λα 

ειέγρεηαη ε πνιππινθφηεηα ηνπ ηαμηλνκεηή θαηά ηελ δηαδηθαζία ηεο 

εθπαίδεπζεο. 
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 Γηα λα γίλεη πην ειαζηηθφο ν αιγφξηζκνο, εηζάγεηαη κηα κεηαβιεηή ε 

νπνία κεηξά ηνλ βαζκφ παξαβίαζεο ηνπ βέιηηζηνπ απζηεξνχ ππεξεπηπέδνπ 

γηα θάζε πξφηππν παξάδεηγκα. Ζ κεηαβιεηή απηή νλνκάδεηαη κεηαβιεηή 

ραιάξσζεο πεξηζσξίνπ (margin slack variable) θαη ζπκβνιίδεηαη κε i , 

i 1,2,...,n . Αλ ην πξφηππν ηαμηλνκείηαη ζσζηά ζχκθσλα κε ηελ εμίζσζε 

3.4.7 ή 3.4.8 ηφηε i 0  , ελψ αλ ε ηαμηλφκεζε είλαη ζσζηή αιιά βξίζθεηαη πην 

θνληά ζην ππεξεπίπεδν απ‘ φηη ην άθξν ηνπ πεξηζσξίνπ ηφηε  i 0,1  . Σε 

πεξίπησζε ιαλζαζκέλεο ηαμηλφκεζεο ην i 1  . 

 Με ρξήζε ηεο κεηαβιεηήο ραιάξσζεο πεξηζσξίνπ, ην πξφβιεκα 

εχξεζεο ηνπ θαηάιιεινπ δηαλχζκαηνο βαξψλ ηξνπνπνηείηαη. Ζ ιχζε 

πξνθχπηεη απφ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηεο ζπλάξηεζεο: 

 

2 l

i

i 1

1
J ,w,b w C

2

 



 
    
 

 , δεδνκέλνπ φηη ηζρχεη: 
i

i
min w,x b

 

   

i1   κε i 1,2,...,l  

(3.4.9) 

 

Ζ ζηαζεξά C  είλαη κηα παξάκεηξνο θαλνληθνπνίεζεο (regularization 

parameter) θαη είλαη C 0 . Ζ ζηαζεξά C  είλαη έλα κέηξν ειέγρνπ ηεο 

απζηεξφηεηαο ηνπ αιγφξηζκνπ απέλαληη ζε πξφηππα πνπ βξίζθνληαη πνιχ 

θνληά ζην βέιηηζην πεξηζψξην ή ζε ιάζε ηαμηλφκεζεο. Όζν απμάλεηαη ε ηηκή 

ηεο C  ηφζν ν αιγφξηζκνο γίλεηαη πην απζηεξφο θαη γηα C  ν αιγφξηζκνο 

είλαη νη κεραλέο δηαλπζκάησλ ππνζηήξημεο απζηεξνχ πεξηζσξίνπ. [52] 
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3.5. Αιγφξηζκνο Perceptron 

 
 

 

 3.5.1. Δηζαγσγή 

 

 Ο αιγφξηζκνο Perceptron αλαπαξηζηά ηελ ιεηηνπξγία ελφο θαη κφλν 

λεπξψλα. Απνηειεί κηα απφ ηηο παιαηφηεξεο πξνζεγγίζεηο δηαρσξηζκνχ δπν 

θιάζεσλ ζηε κεραληθή κάζεζε, επηλνήζεθε απφ ηνλ Frank Rosenblatt ζηα 

ηέιε ηεο δεθαεηίαο ηνπ ‘60 . Ο αιγφξηζκνο θαηά ηελ δηαδηθαζία ηεο κάζεζεο, 

φπσο θαη ζηηο κεραλέο δηαλπζκάησλ ππνζηήξημεο, πξνζπαζεί λα ππνινγίζεη 

ην βέιηηζην ππεξεπίπεδν δηαρσξηζκνχ δπν θιάζεσλ. Ζ δηαθνξά ησλ δπν 

αιγνξίζκσλ βξίζθεηαη ζηνλ ηξφπν ππνινγηζκνχ ηνπ ππεξεπηπέδνπ. Ο 

αιγφξηζκνο Perceptron αλαπηχρζεθε γηα γξακκηθψο δηαρσξίζηκε πιεξνθνξία 

εθπαίδεπζεο δπν θιάζεσλ. Γηα ηνλ δηαρσξηζκφ πεξηζζφηεξσλ θιάζεσλ 

ρξεζηκνπνηνχληαη ηα λεπξσληθά δίθηπα (neural networks). 

  

 

3.5.2. Ο Βηνινγηθφο Νεπξψλαο  

 

Τν λεπξηθφ ζχζηεκα απνηειείηαη θπξίσο απφ εμεηδηθεπκέλα θχηηαξα, ηα 

λεπξηθά θχηηαξα ή λεπξψλεο (neurons). Ο λεπξψλαο είλαη έλα κεγάιν ζε 

κέγεζνο θχηηαξν, ην νπνίν απνηειείηαη απφ ην θπηηαξηθφ ζψκα (πεξηθάξπν), 

ηηο απνθχζεηο ηνπ, νη νπνίεο είλαη ν άμνλαο θαη νη δελδξίηεο θαη ηηο ζπλάςεηο. 

Ζ ιεηηνπξγία ησλ λεπξψλσλ είλαη λα απνδέρνληαη εξεζίζκαηα θαη λα ηα 

κεηαθέξνπλ ζε άιια φξγαλα ηνπ ζψκαηνο. 

Παξαθάησ παξνπζηάδεηαη κηα γεληθή εηθφλα ηεο ιεηηνπξγίαο ηνπ θάζε 

ηκήκαηνο ηνπ λεπξψλα: 

 Τν θπηηαξηθφ ζψκα: είλαη ην κεγαιχηεξν ηκήκαηα ηνπ θπηηάξνπ θαη πεξηέρεη 

ην γελεηηθφ πιηθφ. 

 Οη δελδξίηεο: ε πχιε εηζφδνπ ηνπ λεπξψλα, δέρνληαη ειεθηξηθνχο παικνχο 

απφ άιινπο λεπξψλεο. 
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 Ο άμνλαο: ε πχιε εμφδνπ ηνπ λεπξψλα, κνηάδεη κε καθξφζηελε θισζηή θαη 

ζηέιλεη ζήκαηα πξνο ηνπο άιινπο λεπξψλεο ππφ κνξθή ειεθηξηθψλ παικψλ. 

 Οη ζπλάςεηο: είλαη ηα ζεκεία έλσζεο κεηαμχ ησλ δηαθιαδψζεσλ ηνπ άμνλα 

ελφο λεπξψλα θαη ησλ δελδξηηψλ απφ άιινπο λεπξψλεο. Δίλαη θχζηεο κε 

ειεθηξνρεκηθφ πιηθφ, θπξίσο ηφληα λαηξίνπ,  θαιίνπ θαη ρισξίνπ (Na ,K ,Cl )   . 

Τν πιηθφ απηφ κεηαδίδεη ηελ ειεθηξηθή δξαζηεξηφηεηα ηνπ άμνλα ζηνπο 

δελδξίηεο. Ζ επθνιία κε ηελ νπνία γίλεηαη απηή ε κεηάδνζε επεξεάδεηαη απφ 

ην πιάηνο ηεο ζχλαςεο, ηελ απφζηαζή ηεο απφ ηνλ δελδξίηε θαη ηελ 

ππθλφηεηα ηνπ πιηθνχ. Τν πνζνζηφ ηεο ειεθηξηθήο δξαζηεξηφηεηαο πνπ 

κεηαδίδεηαη ηειηθά ζην δελδξίηε ιέγεηαη ζπλαπηηθφ βάξνο. [28] 

 

 

 
Δηθφλα 3.5.1: Γνκή λεπξψλα. [54] 

 

 

 Οη θνξείο ηεο πιεξνθνξίαο ζην λεπξηθφ ζχζηεκα είλαη νη ειεθηξηθνί 

παικνί. Κάζε ειεθηξηθφο παικφο ηαμηδεχεη απφ ηνλ άμνλα ελφο λεπξψλα 

ζηνπο δελδξίηεο ησλ παξαιεπηψλ λεπξψλσλ κέζσ ησλ ζπλάςεσλ. Κάζε 

λεπξψλαο ζπιιέγεη φιν ην ειεθηξηθφ θνξηίν πνπ δέρεηαη απφ θάζε ζχλαςε 

ζηνπο δελδξίηεο ηνπ δπγίδνληαο ην εηζεξρφκελν θνξηίν κε ην αληίζηνηρν 

ζπλαπηηθφ βάξνο. Έηζη, φζν πην ηζρπξή είλαη ε ζπλαπηηθή δεχμε ηφζν πην 

έληνλα ζπκκεηέρεη ην ζπγθεθξηκέλν θνξηίν εηζφδνπ ζην ζπλνιηθφ άζξνηζκα. 
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Αλ ην άζξνηζκα ηνπ θνξηίνπ μεπεξλά κηα ηηκή θαηψθιη, κέζα ζε κηα ρξνληθή 

πεξίνδν, ηφηε ν λεπξψλαο ππξνβνιεί (fires) κέζσ ηνπ άμνλά ηνπ, δειαδή 

παξάγεη ειεθηξηθνχο παικνχο κε κεγάιε ζπρλφηεηα (ππάξρνπλ λεπξψλεο 

πνπ ππξνβνινχλ κε ζπρλφηεηα 100Hz) [54]. Αληίζεηα, φηαλ ην θνξηίν δελ 

μεπεξλά ην ζπγθεθξηκέλν θαηψθιη, ηφηε νη παικνί πνπ παξάγνληαη είλαη 

αξαηνί θαη ν λεπξψλαο κέλεη αδξαλήο. 

 

 

 3.5.3. Μάζεζε-Σαμηλφκεζε 

 

 Όπσο ν βηνινγηθφο λεπξψλαο, o Perceptron έρεη πνιιέο εηζφδνπο, έλα 

κεραληζκφ κεηαηξνπήο ηεο πιεξνθνξίαο εηζφδνπ θαη κηα πχιε εμφδνπ. Έζησ 

ε πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο (training data) 1 1 n nD (p ,y ),...,(p ,y )
  

  
 

. Τν θάζε 

πξφηππν παξάδεηγκα ηεο πιεξνθνξίαο είλαη n δηαζηάζεσλ, 1 2 np [x ,x ,...,x ]


  

θαη iy  είλαη ε θιάζε ηνπ. Τν θάζε ζηνηρείν ηνπ πξνηχπνπ απνηειεί ηελ 

πιεξνθνξία πνπ εηζέξρεηαη απφ κηα είζνδν (αληίζηνηρε ηνπ δελδξίηε) ζην 

θεληξηθφ ηκήκα ηνπ αιγνξίζκνπ (αληίζηνηρν ηνπ θπηηαξηθνχ ζψκαηνο). 

Δπνκέλσο, γηα ην πξφηππν p


, ππάξρεη έλα δηάλπζκα T

1 2 nw [w ,w ,...,w ]


 , ηα 

ζηνηρεία ηνπ νπνίνπ είλαη ηα ζπλαπηηθά βάξε ησλ ραξαθηεξηζηηθψλ 

1 2 nx ,x ,...,x . Ο αιγφξηζκνο Perceptron ραξαθηεξίδεηαη απφ κηα ηηκή  , ε νπνία 

νλνκάδεηαη θαηψθιη ελεξγνπνίεζεο (αληίζηνηρν κε ην θαηψθιη πάλσ απφ ην 

νπνίν ελεξγνπνηείηαη ν λεπξψλαο). Ζ δηέγεξζε, u , ηνπ λεπξψλα πεξηγξάθεηαη 

απφ ηελ ζπλάξηεζε [28]: 

 

n

i i

i 1

u w x


    (3.5.1) 

 

Ζ ζπλάξηεζε ελεξγνπνίεζεο εμαξηάηαη απφ ηελ ηηκή ηεο ζπλάξηεζεο 

δηέγεξζεο, είλαη κε γξακκηθή θαη έρεη δησλπκηθή κνξθή: 
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1 u 0

F(u)

1 u 0

  


 

  

 (3.5.2) 

 

Ζ έμνδνο δειαδή ηνπ αιγνξίζκνπ (αληίζηνηρν κε ην ζήκα πνπ κεηαδίδεηαη 

ζηνλ άμνλα ηνπ λεπξψλα) είλαη ε ηηκή +1 ή -1 αλάινγα κε ηελ ηηκή ηεο 

δηέγεξζεο. 

 

 

 
Δηθφλα 3.5.2: Αιγφξηζκνο Perceptron. 

 

 

Ζ εμίζσζε 3.5.1 κπνξεί λα απινπνηεζεί, ζεσξψληαο ην θαηψθιη ζ σο 

έλα επηπιένλ ζηνηρείν θάζε πξνηχπνπ κε ηηκή -1, δειαδή ox 1  . Σηελ 

πεξίπησζε απηή ηα δηαλχζκαηα ησλ πξφηππσλ παξαδεηγκάησλ θαη ησλ 

ζπλαπηηθψλ βαξψλ ζα είλαη: 0, 1 2 np' [x x ,x ,...,x ]


  θαη T

0 1 2 nw ' [w ,w ,w ,...,w ]


  

ελψ ε ζπλάξηεζε δηέγεξζεο γίλεηαη: 

 

n

i i

i 0

u w x


  (3.5.3) 

 

Ζ εμίζσζε 3.5.3 είλαη ην εζσηεξηθφ γηλφκελν ησλ δηαλπζκάησλ p '


 θαη 

w'


. Δπνκέλσο, φπσο θαη ζηηο κεραλέο δηαλπζκάησλ ππνζηήξημεο (support 
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vectors machines), ε εμίζσζε  w ',p ' 0
 

  αληηζηνηρεί ζε έλα ππεξεπίπεδν 

ζην ρψξν n δηαζηάζεσλ, ην νπνίν δηέξρεηαη απφ ην ζεκείν κεδέλ. Τα 

πξφηππα, γηα ηα νπνία u 0 , βξίζθνληαη απφ ηε κηα πιεπξά ηνπ 

ππεξεπηπέδνπ θαη αληηζηνηρνχλ ζηελ θιάζε y 1  ελψ ηα πξφηππα, γηα ηα 

νπνία u 0 , βξίζθνληαη ζηελ αληίζεηε πιεπξά κε θιάζε y 1  . Σθνπφο 

ινηπφλ ηεο εθπαίδεπζεο είλαη λα βξεζνχλ ηα δηαλχζκαηα ησλ ζπλαπηηθψλ 

βαξψλ γηα ηα νπνία δηαρσξίδνληαη ζσζηά νη θιάζεηο. 

 Ζ εθπαίδεπζε ηνπ αιγφξηζκνπ Perceptron γίλεηαη κε έλαλ 

επαλαιεπηηθφ θαλφλα. Τα πξφηππα παξαδείγκαηα εηζέξρνληαη κε θπθιηθή 

ζεηξά ζην δίθηπν θαη ππνινγίδνληαη ηα ζπλαπηηθά ηνπο βάξε. Όηαλ 

νινθιεξσζεί έλαο πιήξεο θχθινο (round) ρξήζεο φισλ ησλ πξνηχπσλ, 

γίλεηαη επαλάιεςε ηεο δηαδηθαζίαο. Σθνπφο ηνπ επαλαιεπηηθνχ θαλφλα είλαη, 

ζε θάζε θχθιν, λα δηνξζψλνληαη ηα ζπλαπηηθά βάξε ηνπ θάζε πξνηχπνπ έηζη 

ψζηε ην ζήκα εμφδνπ, y , ηνπ αιγνξίζκνπ  λα είλαη ην ίδην κε ηελ θιάζε ηνπ 

πξνηχπνπ ( iy 1   ή iy 1  ). 

 Ζ δηφξζσζε ελφο δηαλχζκαηνο ζπλαπηηθψλ βαξψλ θαηά ηνλ θχθιν k 

γίλεηαη κε πξφζζεζε ελφο πνζνζηνχ b ηνπ πξνηχπνπ ζην δηάλπζκα 

ζπλαπηηθψλ βαξψλ ηνπ θχθινπ k-1:  

 

k k 1

iw ' w ' b(y y)p '
  

    (3.5.4) 

 

φπνπ b κηα ζηαζεξά πνπ νλνκάδεηαη ξπζκφο εθπαίδεπζεο (learning rate). 

Με ηνλ ηξφπν απηφ, ην ζήκα εμφδνπ ζην λέν θχθιν ζα πιεζηάζεη ηελ θιάζε 

ηνπ πξνηχπνπ θαη νη επαλαιήςεηο ζα ζηακαηήζνπλ φηαλ iy y .  
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3.6. θ-Κνληηλφηεξνο-Γείηνλαο Σαμηλνκεηήο 

 
 

 

3.6.1. Δηζαγσγή 

 

 Οη ηαμηλνκεηέο δηαθξίλνληαη ζε δπν θαηεγνξίεο, αλάινγα κε ηνλ ηξφπν 

εθηέιεζεο ηεο ηαμηλφκεζεο. Οη γξήγνξνη ηαμηλνκεηέο (eager classifiers), 

θαηά ηελ δηαδηθαζία ηεο κάζεζεο κε πξφηππα παξαδείγκαηα, αλαπηχζζνπλ 

έλα κνληέιν, ην νπνίν ζην κέιινλ ζα ηαμηλνκήζεη άγλσζηα παξαδείγκαηα. Οη 

αξγνί ηαμηλνκεηέο (lazy classifiers) δελ επηκέλνπλ ζηελ δηαδηθαζία ηεο 

κάζεζεο. Όηαλ δέρνληαη κηα νκάδα πξφηππσλ παξαδεηγκάησλ κε ζθνπφ λα 

εθπαηδεπηνχλ, απνζεθεχνπλ ηα πξφηππα, ρσξίο πεξαηηέξσ επεμεξγαζία. 

Μφλν φηαλ ηνπο δεηεζεί λα ηαμηλνκήζνπλ άγλσζηα παξαδείγκαηα, 

ρξεζηκνπνηνχλ ηα πξφηππα. Δπεηδή ηα πξφηππα παξαδείγκαηα δελ 

ρξεζηκνπνηνχληαη γηα ηελ αλάπηπμε θάπνηνπ κνληέινπ, αιιά ε ρξήζε ηνπο 

γίλεηαη ηελ ψξα ηεο ηαμηλφκεζεο, νη αξγνί ηαμηλνκεηέο κπνξεί λα είλαη 

δαπαλεξνί ππνινγηζηηθά. Έλα παξάδεηγκα αξγνχ ηαμηλνκεηή είλαη ν 

Κνληηλφηεξνο-Γείηνλαο (Nearest-Neighbor), ν νπνίνο πεξηγξάθεθε γηα 

πξψηε θνξά ζηηο αξρέο ηεο δεθαεηίαο ην ΄50. Ο θνληηλφηεξνο γείηνλαο 

θαηαηάζζεη ηα άγλσζηα παξαδείγκαηα κε βάζε ηελ νκνηφηεηα-αλαινγία ηνπο 

κε ηα πξφηππα ηεο πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο. 

 

 

 3.6.2. Σαμηλφκεζε 

 

 Ζ βαζηθή ηδέα ηνπ θνληηλφηεξνπ-γείηνλα ηαμηλνκεηή είλαη πσο έλα 

άγλσζην παξάδεηγκα x


 ηαμηλνκείηαη ζηελ θιάζε y , ζηελ νπνία αλήθεη ν 

θνληηλφηεξνο γείηνλάο ηνπ. Όηαλ ιακβάλνληαη ππφςε πεξηζζφηεξνη απφ έλαο 

γείηνλεο, έζησ k , ν ηαμηλνκεηήο νλνκάδεηαη θ-Κνληηλφηεξνο-Γείηνλαο (k-

Nearest-Neighbor). 

 Κάζε πξφηππν δηάλπζκα απεηθνλίδεηαη κε έλα ζεκείν ζηνλ ρψξν, 

δεκηνπξγψληαο έλα δηάγξακκα ζεκείσλ. Όηαλ ν ηαμηλνκεηήο δέρεηαη κηα 
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νκάδα άγλσζησλ παξαδεηγκάησλ, «ςάρλεη» ζην δηάγξακκα ησλ πξφηππσλ 

παξαδεηγκάησλ ηα θ-θνληηλφηεξα πξφηππα γηα ην θάζε παξάδεηγκα. Τν 

κέγεζνο πνπ νξίδεη «πφζν θνληά» είλαη έλα πξφηππν ζε έλα άγλσζην 

παξάδεηγκα είλαη κηα ζεκαληηθή παξάκεηξνο ηνπ αιγνξίζκνπ. 

Όηαλ ηα ραξαθηεξηζηηθά ησλ παξαδεηγκάησλ είλαη δηαθξηηέο 

κεηαβιεηέο, έλαο απιφο ηξφπνο εληνπηζκνχ θνληηλψλ γεηηφλσλ είλαη ν εμήο 

[44]: ‗Έζησ φηη ε ηηκή ελφο ραξαθηεξηζηηθνχ kA  γηα έλα άγλσζην παξάδεηγκα 

 1 2 nx x ,x ,...,x


  είλαη xa . Τφηε ε ζπλάξηεζε, ε νπνία ππνινγίδεη ηελ γεηηλίαζε 

ηνπ παξαδείγκαηνο x


 κε θάζε πξφηππν,  1 2 np p ,p ,...,p


 , γηα ην 

ζπγθεθξηκέλν ραξαθηεξηζηηθφ είλαη: 
x p

x p

1 a a
d x,p

0 a a

     
  

   

. Τν άζξνηζκα 

ησλ ζπλαξηήζεσλ d x,p
  
 
 

 φισλ ησλ ραξαθηεξηζηηθψλ, γηα έλα δεχγνο 

αγλψζηνπ παξαδείγκαηνο-πξνηχπνπ δίλεη ην κέηξν ηεο γεηηλίαζήο ηνπο. 

 Αλ ηα ραξαθηεξηζηηθά είλαη ζπλερείο κεηαβιεηέο, ε γεηηλίαζε ηνπ x


 κε 

θάζε πξφηππν p


, κπνξεί λα ππνινγηζηεί κε ηελ επθιείδεηα απφζηαζή ηνπο:  

 

 
n

2

i i

i 1

d x,p x p
 



 
  

 
  (3.6.1) 

 

Έλαο γεληθφο ηχπνο ηεο απφζηαζεο δπν παξαδεηγκάησλ είλαη ε εμίζσζε 

Minkowski: 

 

1
n mm

i i

i 1

d x,p x p
 



  
    

   
  (3.6.2) 

 

φπνπ γηα m 1  είλαη ε απφζηαζε Manhattan θαη γηα m 2  ε επθιείδεηα 

απφζηαζε (εμίζσζε 3.6.1). 

Όηαλ βξεζνχλ νη θ-θνληηλφηεξνη-γείηνλεο γηα έλα παξάδεηγκα, ν 

ηαμηλνκεηήο είλαη έηνηκνο λα ην θαηαηάμεη ζε κηα απφ ηηο θιάζεηο ησλ 
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γεηηφλσλ. Ο πην απιφο ηξφπνο είλαη ε ηαμηλφκεζε ζηελ θιάζε, ζηελ νπνία 

αλήθνπλ νη πεξηζζφηεξνη γείηνλεο. Έλαο πην επαίζζεηνο ηξφπνο ηαμηλφκεζεο 

ηνπ παξαδείγκαηνο είλαη λα ιεθζεί ππφςε ε επίδξαζε ηνπ θάζε γείηνλα ζηελ 

ηειηθή απφθαζε [55]. Ωο κέηξν ηεο επίδξαζεο νξίδεηαη ην αληίζηξνθν ηεο 

απφζηαζεο, δειαδή φζν κηθξφηεξε ε απφζηαζε ησλ δπν παξαδεηγκάησλ, 

ηφζν κεγαιχηεξε ε επίδξαζε ηνπ πξνηχπνπ ζηελ ηαμηλφκεζε ηνπ αγλψζηνπ 

παξαδείγκαηνο. Γηα θάζε θιάζε ππνινγίδεηαη ε παξαθάησ ζρέζε: 

 

 
 



 
 
  
  
  

  


n

i x km
k 1

k

1
Vote(y ) 1 y ,y

d x,p

 (3.6.3) 

 

φπνπ ε ζρέζε   x k1 y ,y  ιακβάλεη ηελ ηηκή 1 γηα x ky y  θαη ηελ ηηκή 0 γηα 

x ky y . Ο εθζέηεο m είλαη ζπλήζσο κνλάδα, ελψ φζν κεγαιψλεη κεηψλεηαη ε 

επίδξαζε ησλ πην καθξηλψλ γεηηφλσλ. Τειηθά, ην παξάδεηγκα ηαμηλνκείηαη 

ζηελ θιάζε κε ηελ κεγαιχηεξε ηηκή  iVote y .  

 Δπαλεξρφκελνη ζηελ επθιείδεηα απφζηαζε δπν παξαδεηγκάησλ, ην 

κέηξν απηφ κπνξεί λα γξαθηεί σο εμήο: 

 

d x,p x p x,x p,p 2 x,p
          

     
 

 (3.6.4) 

 

Τα εζσηεξηθά γηλφκελα ζηελ εμίζσζε 3.6.4 κπνξνχλ λα αληηθαηαζηαζνχλ κε 

ζπλαξηήζεηο ππξήλα. Όηαλ ε πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο είλαη πνιχπινθε, ε 

αιιαγή απηή ηξνπνπνηεί ηελ θαηαλνκή ησλ πξφηππσλ παξαδεηγκάησλ θαη 

κπνξεί λα απμήζεη ηελ απφδνζε ηνπ αιγφξηζκνπ. [56] 
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4 
 

ΒΑ΢ΕΙ΢ ΔΕΔΟΜΕΝΩΝ 
ΚΑΙ ΛΟΓΙ΢ΜΙΚΑ 
 
 
 
 
 
 
 
 
«Ειπίδνπκε πσο ε γεληθή ηδέα ηεο Γνληδηαθήο Οληνινγίαο (Gene Ontology), 

εηδηθά νη δηαρσξηζκνί κεηαμύ ησλ βηνινγηθώλ, κνξηαθώλ θαη θπηηαξηθώλ 

δηαδηθαζηώλ, ζα βξεη ππνζηεξηθηέο αλάκεζα ζηνπο βηνιόγνπο, έηζη ώζηε όινη 

καδί λα δηεπθνιύλνπκε ηελ κεγάιε ελνπνίεζε ηεο βηνινγίαο, ηελ νπνία 

πξνκελύνπλ νη απνθξππηνγξαθήζεηο ησλ γνληδηώκαησλ ησλ νξγαληζκώλ.» 

 

The Gene Ontology Consortium, ―Gene 

Ontology: tool for the unification of biology‖ 
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4.1. ΒΑ΢ΔΗ΢ ΓΔΓΟΜΔΝΧΝ

 
 

 

4.1.1. Βηβιηνζήθε UniProt 
 

 

Ζ UniProt (http://www.uniprot.org/) απνηειεί κηα θνηλνπξαμία ηνπ 

European Bioinformatics Institute (EBI), ηνπ Swiss Institute of Bioinformatics 

(SIB) θαη ηνπ Protein Information Resource (PIR) κε ζθνπφ ηελ παξνρή 

πεξηεθηηθψλ πιεξνθνξηψλ θαη αιιεινπρηψλ γηα γλσζηέο πξσηεΐλεο. Ζ 

UniProt απνηειείηαη απφ ηέζζεξηο ζπληζηψζεο: ηελ θεληξηθή βάζε δεδνκέλσλ: 

UniProt Knowledgebase (UniProtKB), ηελ βάζε δεδνκέλσλ 

νκαδνπνηεκέλσλ αιιεινπρηψλ: UniProt Reference Clusters (UniRef), ηελ 

βάζε δεδνκέλσλ φισλ ησλ δηαζέζηκσλ πιεξνθνξηψλ πνπ ππάξρνπλ 

δεκνζηεπκέλεο γηα θάζε πξσηεΐλε: UniProt Archive (UniParc) θαη ηελ βάζε 

δεδνκέλσλ κεηαγελνκηθψλ θαη πεξηβαιινληηθψλ δεηγκάησλ: UniProt 

Metagenomic and Enviromental Sequences (UniMES). [27] 

Ζ UniProtKB είλαη κηα εμεηδηθεπκέλε βάζε πιεξνθνξηψλ γηα γλσζηέο 

πξσηεΐλεο. Κάζε εγγξαθή ζηελ UniProtKB ραξαθηεξίδεηαη απφ κηα πιεζψξα 

δεδνκέλσλ, φπσο ηελ αιιεινπρία ακηλνμέσλ, ην φλνκα θαη ηελ πεξηγξαθή 

ηεο πξσηεΐλεο, ηαμηλνκία νξγαληζκψλ, βηνινγηθέο νληνινγίεο, ηαμηλνκήζεηο,  

παξαπνκπέο θαζψο θαη ελδείμεηο ηεο πνηφηεηαο ησλ παξερφκελσλ 

πιεξνθνξηψλ. Φσξίδεηαη ζε δπν ζπληζηψζεο ηελ UniProt/Swiss-Prot θαη ηελ 

UniProt/TrEMBL. Ζ UniProt/Swiss-Prot πεξηέρεη πςειήο πνηφηεηαο, 

ρεηξνθίλεηα ραξαθηεξηζκέλεο θαη ρσξίο πεξηηηέο πιεξνθνξίεο αιιεινπρίαο 

πξσηετλψλ. Ζ αιιεινπρία θάζε εγγξαθήο ηεο UniProt/Swiss-Prot έρεη 

πξνθχςεη απφ ζπλέλσζε φισλ ησλ δηαζέζηκσλ αιιεινπρηψλ γηα ηε 

ζπγθεθξηκέλε εγγξαθή, ελψ ηα ραξαθηεξηζηηθά ηεο πξνέξρνληαη απφ ηελ 

βηβιηνγξαθία θαη πνιιαπιέο ππνινγηζηηθέο αλαιχζεηο. Αληίζεηα ε 

UniProt/TrEMBL πεξηέρεη εγγξαθέο νη νπνίεο έρνπλ αλαιπζεί κε ππνινγηζηηθά 

εξγαιεία θαη ν ραξαθηεξηζκφο θαη ε ηαμηλφκεζή ηνπο έρεη γίλεη απηφκαηα.  

Ζ βάζε δεδνκέλσλ UniRef πεξηέρεη εγγξαθέο νη νπνίεο έρνπλ 

πξνθχςεη απφ ηελ απηφκαηε ζπλέλσζε ησλ εγγξαθψλ ηεο UniProtKB θαη 
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επηιεγκέλσλ εγγξαθψλ ηεο UniParc. Ζ UniRef απνηειείηαη απφ ηξεηο 

ζπληζηψζεο, ηελ UniRef100, UniRef90 θαη UniRef50. Σθνπφο ηεο UniRef 

είλαη ε κείσζε ηνπ πιήζνπο ησλ αιιεινπρηψλ κέζσ ηεο ζπλέλσζήο ηνπο κε 

νξηζκέλν πνζνζηφ νκνηφηεηαο. Ζ ζπλέλσζε ησλ αιιεινπρηψλ 

πξαγκαηνπνηείηαη κε ηνλ ινγηζκηθφ CD-HIT. Ζ UniRef100 θαηαζθεπάδεηαη κε 

ηελ ζπλέλσζε αιιεινπρηψλ πνπ έρνπλ πνζνζηφ νκνηφηεηαο 100%. Ζ 

UniRef90 θαηαζθεπάδνληαη απφ ηελ UniRef100 κε ζπλέλσζε αιιεινπρηψλ νη 

νπνίεο έρνπλ πνζνζηφ νκνηφηεηαο >90% θαη παξφκνηα ε UniRef50 

θαηαζθεπάδεηαη απφ ηελ UniRef90 κε ειάρηζηε νκνηφηεηα 50%. Με ηνλ ηξφπν 

απηφ ην κέγεζνο ελφο ζπλφινπ αιιεινπρηψλ κεηψλεηαη πεξίπνπ θαηά 40% 

ζηελ UniRef90 θαη 65% ζηελ UniRef50. Οη ζπληζηψζεο ηεο UniRef απνηεινχλ 

βάζεηο δεδνκέλσλ ρσξίο πεξηηηέο εγγξαθέο θαη είλαη πην εχρξεζηεο 

ππνινγηζηηθά. [58] 

 

 

4.1.2. Βάζε Γεδνκέλσλ Pfam 

 

Ζ Pfam (http://pfam.sanger.ac.uk/) είλαη κηα βάζε δεδνκέλσλ 

πξσηετληθψλ νηθνγελεηψλ, γηα ηελ θαηαζθεπή ησλ νπνίσλ ρξεζηκνπνηείηαη ν 

αιγφξηζκνο πνιιαπιήο ζηνίρηζεο κε Κξπθά Μαξθνβηαλά Μνληέια (HMMs). Ζ 

δεκηνπξγία ησλ νηθνγελεηψλ γίλεηαη κε ηελ ρξήζε ηνπ ινγηζκηθνχ HMMER. 

Κχξην ραξαθηεξηζηηθφ θάζε πξσηετληθήο νηθνγέλεηαο είλαη νη πξσηετληθέο 

πεξηνρέο (domains) πνπ πεξηέρνληαη ζηα κέιε ηεο. Δπηπιένλ θάζε νηθνγέλεηα 

ραξαθηεξίδεηαη απφ ηνπο δηαθνξεηηθνχο ηξφπνπο ζπλχπαξμεο πξσηετληθψλ 

πεξηνρψλ ζηηο αιιεινπρίεο ηεο (architectures), απφ ηηο επηκέξνπο 

αιιεινπρίεο, ηα ηαμηλνκηθά ηνπο ραξαθηεξηζηηθά, ηηο θπινγελεηηθέο ηνπο 

ζρέζεηο, ηηο βηνρεκηθέο αληηδξάζεηο πνπ ζπκκεηέρνπλ θαη ηηο ηξηηνηαγείο δνκέο 

ηνπο.   

Ζ Pfam δηαθξίλεηαη ζε δπν ηκήκαηα ηελ Pfam-A θαη ηελ Pfam-B. Ζ 

βάζε Pfam-A πεξηέρεη ρεηξνθίλεηα ραξαθηεξηζκέλεο πξσηετληθέο νηθνγέλεηεο, 

ελψ ε Pfam-B απηφκαηα ραξαθηεξηζκέλεο. Όπσο πξνθχπηεη ε Pfam-B είλαη 

θαηψηεξε πνηνηηθά απφ ηελ Pfam-Α, φκσο πεξηέρεη πξσηετληθέο νηθνγέλεηεο νη 

νπνίεο δελ έρνπλ αθφκα ηνπνζεηεζεί ζηελ Pfam-A θαη κπνξεί λα 

ρξεζηκνπνηεζεί φηαλ δελ επαξθνχλ ηα δεδνκέλα ηεο Pfam-A. Ζ ηειεπηαία 
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έθδνζε ηεο Pfam-A (11/2011) πεξηέρεη 13672 νηθνγέλεηεο, πνιιέο απφ ηηο 

νπνίεο πεξηέρνπλ πάλσ απφ 100.000 κέιε, ελψ πάλσ απφ ην 75% ησλ 

γλσζηψλ πξσηετλψλ πεξηέρνληαη ζηε ζπγθεθξηκέλε βάζε. Δπηπιένλ ε Pfam-

B βάζε πεξηέρεη 460125 νηθνγέλεηεο. Δπηπιένλ νη εγγξαθέο ηεο Pfam 

ηαμηλνκνχληαη ζε θπιέο (clans). Οη θπιέο απνηεινχληαη απφ ζρεηηθέο-

νκφινγεο πξσηετληθέο νηθνγέλεηεο. [59] 

Καηά ηεο ρξήζε ηεο Pfam γηα αλάιπζε άγλσζησλ αιιεινπρηψλ, ηα 

δεδνκέλα πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη απφ ηελ βάζε είλαη νη αιιεινπρίεο ησλ 

πξσηετληθψλ πεξηνρψλ θαη νη πίλαθεο ηηκψλ ζπγθεθξηκέλεο ζέζεο (PSSM), κε 

ηε ρξήζε ησλ νπνίσλ αμηνινγνχληαη πνηνηηθά νη ζηνηρίζεηο. 

 

 

4.1.3. Οληνινγία Γνληδίσλ 
 

Ζ Οληνινγία Γνληδίσλ (Gene Ontology) 

(http://www.geneontology.org/) είλαη έλα ιεμηιφγην ελνπνίεζεο θαη 

ραξαθηεξηζκνχ ησλ ξφισλ ησλ γνληδίσλ θαη ησλ παξαγψγσλ ηνπο ζε κηα 

πιεζψξα νξγαληζκψλ. Ζ απνθξππηνγξάθεζε γνληδησκάησλ επθαξησηηθψλ 

νξγαληζκψλ (Saccharomyces cerevisiae, Caenorhabditis elegans, Drosophila 

Melanogaster) ζηα ηέιε ηεο δεθαεηίαο ηνπ ‗90, απνθάιπςε πσο έλα κεγάιν 

πνζνζηφ ησλ γνληδίσλ ελφο κηθξννξγαληζκνχ έρεη απμεκέλα πνζνζηά 

νκνηφηεηαο κε αληίζηνηρα γνλίδηα ζε άιινπο κηθξννξγαληζκνχο. Τα γνλίδηα 

απηά θσδηθνπνηνχζαλ πξσηεΐλεο, νη νπνίεο εθηεινχζαλ ζεκαληηθέο 

θπηηαξηθέο ιεηηνπξγίεο, φπσο ε αληηγξαθή ηνπ DNA, ε κεηάθξαζε θαη ν 

κεηαβνιηζκφο. Οη νκνηφηεηεο ησλ γνληδίσλ ζε δηαθνξεηηθνχο 

κηθξννξγαληζκνχο θαη ην γεγνλφο φηη πνιιέο θπηηαξηθέο ιεηηνπξγίεο 

πξαγκαηνπνηνχληαη κε ηνλ ίδην ηξφπν ζηνπο κηθξννξγαληζκνχο θαη ηα 

ζειαζηηθά, γλψζε ε νπνία πξνήιζε απφ πεηξάκαηα ηελ δεθαεηία ηνπ ‗80, 

έδεημαλ ηελ αλάγθε ελνπνίεζεο ησλ θνηλψλ γνληδίσλ, γνληδηαθψλ 

παξαγψγσλ θαη ιεηηνπξγηψλ ζε έλα εληαίν ιεμηιφγην. 

 Ζ Οληνινγία Γνληδίσλ μεθίλεζε σο κηα θνηλνπξαμία ησλ ηξηψλ βάζεσλ 

δεδνκέλσλ ησλ γνληδησκάησλ πνπ απνθξππηνγξαθήζεθαλ ζηα ηέιε ηεο 

δεθαεηίαο ηνπ ‘90. Σθνπφο ήηαλ ε παξνρή πιεξνθνξηψλ γηα γνλίδηα θαη 

παξάγσγα γνληδίσλ ζε έλα εληαίν ιεμηιφγην γηα φινπο ηνπο νξγαληζκνχο. 
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Σήκεξα ην πξφγξακκα ηεο Οληνινγίαο Γνληδίσλ ζηεξίδεηαη απφ πνιιά 

ηλζηηηνχηα. Τν ππάξρνλ ιεμηιφγην δίλεη ηελ δπλαηφηεηα εχξεζεο θαη 

ηεθκεξίσζεο ηεο ιεηηνπξγίαο ελφο γνληδίνπ ή παξαγψγνπ ηνπ ζε έλαλ 

νξγαληζκφ, ηνπ νπνίνπ ην γνληδίσκα δελ είλαη γλσζηφ. Δπνκέλσο ε 

Οληνινγία Γνληδίσλ κέζσ ηεο νκνηφηεηαο κηαο άγλσζηεο αιιεινπρίαο κε 

γλσζηέο, παξέρεη πιεξνθνξίεο γηα ηελ πηζαλή ιεηηνπξγία ηεο άγλσζηεο. 

Κάζε φξνο ζην ιεμηιφγηφ ηεο (GO term) παξέρεη νξηζκέλεο πιεξνθνξίεο. Οη 

φξνη ρσξίδνληαη ζε ηξείο θαηεγνξίεο, αλάινγα κε ην είδνο ηεο πιεξνθνξίαο: 

θπηηαξηθφ ζπζηαηηθφ (cellular component), κνξηαθή ιεηηνπξγία (molecular 

function) θαη βηνινγηθή δηεξγαζία (biological process). 

 Οη φξνη πνπ αλήθνπλ ζηελ θαηεγνξία ηνπ θπηηαξηθνχ ζπζηαηηθνχ 

αλαθέξνπλ ην κέξνο ηνπ θπηηάξνπ ζην νπνίν ελεξγεί έλα γνληδηαθφ πξντφλ. 

Οη φξνη απηνί βνεζνχλ ζηελ θαηαλφεζε ηεο δνκήο ησλ επθαξπσηηθψλ 

θπηηάξσλ. Οξηζκέλα παξαδείγκαηα είλαη ην ξηβφζσκα (ribosome),  ε 

ππξεληθή κεκβξάλε (nuclear membrane) θαη ην ζχζηεκα Golgi (Golgi 

apparatus). Οη φξνη ηεο κνξηαθήο ιεηηνπξγίαο νξίδνπλ ηε βηνρεκηθή 

δξαζηεξηφηεηα ελφο γνληδηαθνχ πξντφληνο ρσξίο λα πξνζδηνξίδνπλ ηνλ ρψξν 

θαη ηνλ ρξφλν ηεο δξαζηεξηφηεηαο. Οξηζκέλα παξαδείγκαηα είλαη νη φξνη 

ελδπκν (enzyme), κεηαθνξέαο (transporter) θαη ζπλδέηεο (ligand). Τέινο νη 

φξνη ηεο βηνινγηθήο δηεξγαζίαο δειψλνπλ ηελ δηεξγαζία ζηελ νπνία 

ζπλεηζθέξεη έλα γνλίδην ή παξάγσγφ ηνπ, φπσο θπηηαξηθή αλάπηπμε (cell 

growth), κεηαβνιηζκφο ππξηκηδίλεο (pyrimidine metabolism) θαη κεηάθξαζε 

(translation). 

Έλα πξντφλ γνληδίνπ κπνξεί λα ραξαθηεξίδεηαη θαη απφ ηηο ηξεηο 

θαηεγνξίεο νληνινγίαο θαη κάιηζηα κε πεξηζζφηεξνπο απφ έλαλ φξν ζηελ 

θαζεκία. Ο ζπλδπαζκφο ησλ ηξηψλ θαηεγνξηψλ δίλεη κηα πιήξε εηθφλα ησλ 

ιεηηνπξγηψλ, ησλ ρψξσλ θαη ησλ δηεξγαζηψλ φπνπ ζπκκεηέρεη κηα πξσηεΐλε. 

Δπηπιένλ νη φξνη Οληνινγίαο Γνληδίσλ έρνπλ ζρέζε πξνγφλνπ-απνγφλνπ. 

Σπλδένληαη κεηαμχ ηνπο ζε έλα δίθηπν θφκβσλ, φπνπ νη θφκβνη πξφγνλνη 

εμεηδηθεχνληαη ζε θφκβνπο απνγφλνπο, νη νπνίνη παξέρνπλ πην ιεπηνκεξείο 

πιεξνθνξίεο. Σηελ παξαθάησ εηθφλα ν φξνο ηεο βηνινγηθήο δηεξγαζίαο έρεη 

σο απφγνλν ηνλ φξν ηεο κεηαβνιηθήο δηεξγαζίαο, ν νπνίνο έρεη ηέζζεξηο 

απνγφλνπο. Τν δίθηπν θαηαιήγεη απφ ηνλ γεληθφ φξν ηεο βηνινγηθήο 
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δηεξγαζίαο ζηνλ φξν δηεξγαζίαο θαηαβνιηζκνχ ιηπηδίνπ κε πέληε δηαθνξεηηθά 

κνλνπάηηα. [60] 

 

 

 
Δηθφλα 4.1.1: Γίθηπν Οληνινγηψλ Γνληδίσλ.      [61] 

 

 

Ζ θνηλνπξαμία ηεο Οληνινγίαο Γνληδίσλ έρεη πιένλ απνθηήζεη πνιιά 

κέιε, ηα νπνία δεκηνχξγεζαλ κηα λέα κνξθή βάζεσλ δεδνκέλσλ, ηα 

Χαξαθηεξηζηηθά Οληνινγίαο Γνληδίσλ (Gene Ontology Annotation, GOA) 

(http://www.geneontology.org/GO.downloads.annotations.shtml). Οη βάζεηο 

δεδνκέλσλ GOA πεξηέρνπλ πξσηεΐλεο απφ βηβιηνζήθεο φπσο ε UniProt, ε 

PAMGO, ε EcoCyc & EcoliHub, ε FlyBase, ε SGD, ε dictyBase, ε 

WormBase, ε Sanger GeneBD θ.α., ραξαθηεξηζκέλεο κε φξνπο Οληνινγίαο 

Γνληδίσλ. Απηέο νη βάζεηο δεδνκέλσλ αθνξνχλ ζπλήζσο έλαλ ζπγθεθξηκέλν 

νξγαληζκφ. Ζ UniProt ζπκκεηέρεη ζηελ θνηλνπξαμία απφ ην 2001. Τν 2003 

δεκηνχξγεζε ηελ UniProt-GOA, ε νπνία πεξηέρεη εγγξαθέο ηεο UniProt, ρσξίο 

ηηο αιιεινπρίεο, ραξαθηεξηζκέλεο κε φξνπο Οληνινγίαο Γνληδίσλ [62]. Ζ GOA 

πεξηέρεη πξσηεΐλεο δηαθφξσλ νξγαληζκψλ. 
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4.1.4. Δλδπκηθή Ολνκαηνινγία 
 

Ζ Ελδπκηθή Ολνκαηνινγία (Enzyme Nomenclature) 

(http://www.chem.qmul.ac.uk/iubmb/enzyme/) είλαη έλα ζχζηεκα ηαμηλφκεζεο 

ησλ ελδχκσλ κε βάζε ηελ ρεκηθή αληίδξαζε πνπ θαηαιχνπλ. Απφ ηα ηέιε ηεο 

δεθαεηίαο ηνπ ‘50 ν ξπζκφο αλαθάιπςεο λέσλ ελδχκσλ απμήζεθε ζεκαληηθά. 

Οη εξεπλεηέο νλνκάηηδαλ ηα έλδπκα πνπ αλαθάιππηαλ ρσξίο ηελ ρξήζε 

θάπνηνπ εληαίνπ ζπζηήκαηνο νλνκαηνινγίαο θαη ην απνηέιεζκα ήηαλ 

δηαθνξεηηθά έλδπκα λα έρνπλ ην ίδην φλνκα θαη παλνκνηφηππα έλδπκα λα 

έρνπλ δηαθνξεηηθά νλφκαηα. Δπηπιένλ νξηζκέλα νλφκαηα δελ παξείραλ θακία 

πιεξνθνξία γηα ηελ ρεκηθή δξαζηεξηφηεηα ησλ ελδχκσλ, ελψ άιια δελ ήηαλ 

αξθεηά ιεπηνκεξή. 

Γηα ηνπο παξαπάλσ ιφγνπο, ε Γηεζλήο Έλσζε Βηνρεκείαο θαη 

Μνξηαθήο Βηνινγίαο (IUBMB) πξφηεηλε ην 1955 ηελ εγθαζίδξπζε ελφο εληαίνπ 

ζπζηήκαηνο ηαμηλφκεζεο ησλ ελδχκσλ κε βάζε ηελ ιεηηνπξγίαο ηνπο. Ζ 

πξψηε ιίζηα Δλδπκηθήο Ολνκαηνινγίαο εθδφζεθε ην 1961, ελψ κεηά απφ 

πνιπεηή επεμεξγαζία, ε ηειηθή ιίζηα εθδφζεθε ην 1992. Νέεο θαηαρσξίζεηο 

θαη δηαγξαθέο απφ ηελ ιίζηα ησλ ελδπκηθψλ θαηεγνξηψλ πξαγκαηνπνηνχληαη 

κέρξη θαη ζήκεξα. Ζ έθδνζε 28/11/2012 πεξηέρεη 5007 εγγξαθέο. [63] 

Κάζε εγγξαθή ηεο Δλδπκηθήο Ολνκαηνινγίαο πεξηγξάθεηαη κε έλαλ 

ηεηξαςήθην αξηζκφ ελδπκηθήο ηαμηλφκεζεο θαη αληηζηνηρεί ζε κηα ρεκηθή 

αληίδξαζε πνπ θαηαιχεηαη απφ έλδπκν. Σπλήζσο ην φλνκα ηνπ ηεηξαςήθηνπ 

αξηζκνχ είλαη ην φλνκα ηνπ ελδχκνπ. Οη αξηζκνί ησλ έμη κεγάισλ ελδπκηθψλ 

θαηεγνξηψλ είλαη: 

 

Πίλαθαο 4.1.1: Βαζηθέο θαηεγνξίεο Δλδπκηθήο Ολνκαηνινγίαο 

Καηεγνξία ελδχκσλ Κσδηθφο EC 

Ομεηδναλαγσγάζεο (Oxidoreductases) 1. -. -.- 

Τξαλζθεξάζεο (Transferases) 2. -. -.- 

Υδξνιάζεο (Hydrolases) 3. -. -.- 

Λπάζεο (Lyases) 4. -. -.- 

Ηζνκεξάζεο (Isomerases) 5. -. -.- 

Ληγάζεο (Ligases) 6. -. -.- 
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 Τν πξψην ςεθίν ηνπ αξηζκνχ δειψλεη ηελ γεληθή θαηεγνξία ρεκηθήο 

αληίδξαζεο, ηελ νπνία θαηαιχεη ην έλδπκν. Τα δπν επφκελα ςεθία νξίδνπλ 

ηελ ππνθαηεγνξία ηεο ρεκηθήο αληίδξαζεο, ελψ ην ηέηαξην ςεθίν δειψλεη ην 

ππφζηξσκα. Γηα παξάδεηγκα ε θαηεγνξία 3.-.-.- αλαθέξεηαη ζηηο πδξνιάζεο 

θαη ε ππνθαηεγνξία 3.1.-.- αλαθέξεηαη ζηηο πδξνιάζεο εζηεξηθψλ δεζκψλ, 

ελψ ε ππνθαηεγνξία 3.1.1.- αλαθέξεηαη ζηηο πδξνιάζεο θαξβνμπιηθψλ 

εζηεξηθψλ δεζκψλ. Σπλνιηθά γηα ηηο πδξνιάζεο ππάξρνπλ 13 ππνθαηεγνξίεο. 

 Ζ Δλδπκηθή Ολνκαηνινγία ρξεζηκνπνηείηαη επξέσο απφ πνιιέο βάζεηο 

δεδνκέλσλ, θαζψο απνηειεί ζεκαληηθφ ραξαθηεξηζηηθφ γηα ηνλ πιήξε 

ραξαθηεξηζκφ ελφο ελδχκνπ, κηαο ρεκηθήο αληίδξαζεο ή ελφο κεηαβνιηθνχ 

κνλνπαηηνχ. Δπηπιένλ Ζ Οληνινγία Γνληδίσλ έρεη δεκηνπξγήζεη κηα βάζε 

αληηζηνίρηζεο ησλ φξσλ GO κε ηνπο EC αξηζκνχο, ηελ ec2go 

(http://www.geneontology.org/external2go/ec2go). Γηα παξάδεηγκα: 

 

EC:3 > GO:hydrolase activity ; GO:0016787 

EC:3.1 > GO:hydrolase activity, acting on ester bonds ; GO:0016788 

EC:3.2 > GO:hydrolase activity, acting on glycosyl bonds ; GO:0016798 

EC:3.3 > GO:hydrolase activity, acting on ether bonds ; GO:0016801 

EC:3.4 > GO:peptidase activity ; GO:0008233 

EC:3.5 > GO:hydrolase activity, acting on carbon-nitrogen (but not peptide) bonds ; 

GO:0016810 

EC:3.6 > GO:hydrolase activity, acting on acid anhydrides ; GO:0016817 

EC:3.7 > GO:hydrolase activity, acting on acid carbon-carbon bonds ; GO:0016822 

EC:3.8 > GO:hydrolase activity, acting on acid halide bonds ; GO:0016824 

EC:3.9 > GO:hydrolase activity, acting on acid phosphorus-nitrogen bonds ; GO:0016825 

EC:3.10 > GO:hydrolase activity, acting on acid sulfur-nitrogen bonds ; GO:0016826 

EC:3.11 > GO:hydrolase activity, acting on acid carbon-phosphorus bonds ; GO:0016827 

EC:3.12 > GO:hydrolase activity, acting on acid sulfur-sulfur bonds ; GO:0016828 

EC:3.13 > GO:hydrolase activity, acting on carbon-sulfur bonds ; GO:0046508 
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4.2. ΛΟΓΗ΢ΜΗΚΑ 
 

 

 

 4.2.1 Παθέην Λνγηζκηθψλ BLAST 

 

Τν BLAST (Basic Local Alignment Search Tool) είλαη έλα παθέην 

βηνπιεξνθνξηθψλ πξνγξακκάησλ, ηα νπνία ρξεζηκνπνηνχληαη γηα εχξεζε 

νκνινγηψλ κεηαμχ άγλσζησλ-εμεηαδφκελσλ θαη γλσζηψλ αιιεινπρηψλ. 

Σρεδηάζηεθε ζηηο Ζ.Π.Α., ην 1990, απφ ηνπο Stephen Altschul, Warren Gish, 

Webb Miller, Eugene Myers, θαη David J. Lipman θαη απνηειεί ην πην επξέσο 

ρξεζηκνπνηνχκελν εξγαιείν βηνπιεξνθνξηθήο. Όπσο πξνθχπηεη απφ ην 

φλνκά ηνπ, ηα πξνγξάκκαηα ηνπ BLAST εθηεινχλ ηνπηθή ζηνίρηζε θαηά ηελ 

εμέηαζε αιιεινπρηψλ. Τν BLAST είλαη δηαζέζηκν ζην δηαδίθηπν απφ ην Δζληθφ 

Κέληξν Πιεξνθνξίαο Βηνηερλνινγίαο ησλ ΖΠΑ (National Center for 

Biotechnology Information, NCBI), (http://blast.ncbi.nlm.nih.gov/Blast.cgi), ή 

ηνπηθά κε ηελ απηφλνκε έθδνζε (standalone blast+), σο ειεχζεξν ινγηζκηθφ. 

Ζ βαζηθή αξρή ιεηηνπξγίαο ησλ πξνγξακκάησλ ηνπ BLAST βαζίδεηαη 

ζηελ κέζνδν k-γξακκάησλ, ηελ ηνπηθή ζηνίρηζε θαη ηνλ δπλακηθφ 

πξνγξακκαηηζκφ. Αξρηθά ε εμεηαδφκελε αιιεινπρία δηαρσξίδεηαη ζε 

κηθξφηεξεο ππννκάδεο k γξακκάησλ. Ζ παξάκεηξνο k επηιέγεηαη απφ ηνλ 

ρξήζηε θαη φζν κηθξφηεξε είλαη, ηφζν πην επαίζζεηε γίλεηαη ε αλαδήηεζε 

νκνηνηήησλ. Σηελ βάζε γλσζηψλ αιιεινπρηψλ πνπ ρξεζηκνπνηείηαη, 

αλαδεηνχληαη ηκήκαηα ησλ αιιεινπρηψλ φκνηα κε κηα ππννκάδα. Αλ βξεζεί 

νκνηφηεηα, ππνινγίδεηαη ην ζθνξ ζηνίρηζεο κε ρξήζε πηλάθσλ 

αληηθαηάζηαζεο θαη αλ ην ζθνξ είλαη κεγαιχηεξν απφ έλα θαηψθιη, ηφηε ε 

ζηνίρηζε ησλ δπν αιιεινπρηψλ ζπλερίδεηαη θαη πξνο ηηο δπν θαηεπζχλζεηο 

ηνπο κε ζθνπφ ηελ εχξεζε πεξηνρψλ πςειήο νκνηφηεηαο. Με ηνλ ηξφπν απηφ 

ην πξφγξακκα BLAST δελ εμεηάδεη νιφθιεξε ηελ βάζε γλσζηψλ 

αιιεινπρηψλ θαη ε αλαδήηεζε νκνηνηήησλ πξαγκαηνπνηείηαη πην γξήγνξα. Τν 

παξαθάησ παξάδεηγκα δείρλεη ηνλ αιγφξηζκν ιεηηνπξγίαο ησλ πξνγξακκάησλ 

BLAST: 

 

http://en.wikipedia.org/wiki/Stephen_Altschul
http://en.wikipedia.org/wiki/Warren_Gish
http://en.wikipedia.org/wiki/Webb_Miller
http://en.wikipedia.org/wiki/Eugene_Myers
http://en.wikipedia.org/wiki/David_J._Lipman
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Έζησ k=3, ν πίλαθαο αληηθαηάζηαζεο είλαη ν BLOSUM62 θαη ην θαηψθιη ηνπ 

ζθνξ ζηνίρηζεο είλαη 10: 

 

 Βήκα 1ν: εχξεζε νκνηφηεηαο κε ηελ κέζνδν k-γξακκάησλ 

 

Query  33   VFRTYLTASSTFPVLSMISITFLCTSL  59 

                YLT     

Sbjct  166  AWREYLTASAAAPVVQAVEVSYIDTAV  192 

 

ζθνξ ζηνίρηζεο = 4+4+5=11 > 10 

 

 ΒΖΜΑ 2ν: Σπλέρηζε ηεο ζηνίρηζεο πξνο ηηο δπν θαηεπζχλζεηο: 

 

Query  33   VFRTYLTASSTFPVLSMISITFLCTSL  59 

             +R YLTAS+  PV+  + ++++ T++ 

Sbjct  166  AWREYLTASAAAPVVQAVEVSYIDTAV  192 

 

ζπλνιηθφ ζθνξ ζηνίρηζεο = 30 

 

Τν ζπλνιηθφ ζθνξ ζηνίρηζεο είλαη έλα ζεκαληηθφ κέηξν αμηνιφγεζεο 

ηεο ζηνίρηζεο. Τν BLAST νλνκάδεη ην ζθνξ απηφ bit score θαη φζν 

κεγαιχηεξν είλαη ηφζν πην πνηνηηθή είλαη ε ζηνίρηζε. Τν bit score ππνινγίδεηαη 

απφ ηνπο πίλαθεο αληηθαηάζηαζεο θαη ηηο πνηλέο ησλ θελψλ. Έλα επηπιένλ 

κέηξν πνπ αμηνινγεί ηελ ζηνίρηζε είλαη ην e-value, ην νπνίν δείρλεη ηελ 

πηζαλφηεηα ε ζπγθεθξηκέλε ζηνίρηζε λα ζπκβαίλεη θαηά ηχρε. Γηα παξάδεηγκα 

ε ηηκή e-value=0.05 δειψλεη πσο ππάξρεη πηζαλφηεηα 5% ε ζηνίρηζε λα 

ζπλέβε θαηά ηχρε θαη νη δπν αιιεινπρίεο λα κελ έρνπλ θάπνηα νκνινγία 

κεηαμχ ηνπο. Όζν ε ηηκή ηνπ e-value πξνζεγγίδεη ην κεδέλ κεηψλεηαη ε 

πηζαλφηεηα ηπραίαο ζηνίρηζεο. [65] 

Όπσο πξναλαθέξζεθε ην BLAST απνηειείηαη απφ πνιιά δηαθνξεηηθά 

πξνγξάκκαηα, θαζέλα απφ ηα νπνία ρξεζηκνπνηείηαη γηα ζπγθεθξηκέλν 

ζθνπφ. Τα βαζηθά πξνγξάκκαηα BLAST δηαρσξίδνληαη ζε δπν κεγάιεο 

θαηεγνξίεο αλάινγα κε ηελ θχζε ησλ εμεηαδφκελσλ αιιεινπρηψλ: 1) 

πξνγξάκκαηα γηα αιιεινπρίεο λνπθιενηηδίσλ θαη 2) πξνγξάκκαηα γηα 

αιιεινπρίεο ακηλνμέσλ. 

Τν βαζηθφ πξφγξακκα αλάιπζεο λνπθιενηηδηθψλ αιιεινπρηψλ είλαη ην 

blastn. Τν πξφγξακκα megablast έρεη ζρεδηαζηεί ψζηε λα εληνπίδεη 
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απνηειεζκαηηθά κεγάιεο ζε κήθνο ζηνηρίζεηο κεηαμχ παξφκνησλ αιιεινπρηψλ 

θαη γηα ηνλ ιφγν απηφ ζεσξείηαη ην πην ηδαληθφ ζηελ εχξεζε ηαπηφζεκσλ 

αιιεινπρηψλ. Τν πξφγξακκα discontiguous megablast ζεσξείηαη ηδαληθφ 

ζηελ εχξεζε παξφκνησλ αιιεινπρηψλ θαη φρη ηαπηφζεκσλ. Τέινο ην 

πξφγξακκα tblastx κεηαθξάδεη ηελ εμεηαδφκελε αιιεινπρία λνπθιενηηδίσλ 

θαη αλαδεηά νκνηφηεηεο ζε βάζεηο δεδνκέλσλ νη νπνίεο πεξηέρνπλ 

αιιεινπρίεο ακηλνμέσλ. 

Αληίζηνηρα κε ηηο λνπθιενηηδηθέο αιπζίδεο, ην βαζηθφ πξφγξακκα 

αλάιπζεο αιιεινπρηψλ ακηλνμέσλ είλαη ην blastp. Τo πξφγξακκα psi-blast 

είλαη ην πην επαίζζεην πξφγξακκα ζε απηή ηελ θαηεγνξία γηαηί έρεη ζρεδηαζηεί 

γηα εχξεζε αιιεινπρηψλ καθξηλήο ζπγγέλεηαο θαη ρξεζηκνπνηείηαη φηαλ ην 

blastp αδπλαηεί λα βξεη ζεκαληηθέο νκνηφηεηεο γηα κηα αιιεινπρία. Τν phi-

blast ρξεζηκνπνηείηαη γηα αλαδήηεζε κνηίβσλ ακηλνμέσλ ζηηο αιιεινπρίεο ηεο 

βάζεο δεδνκέλσλ, ελψ ην rps-blast εμεηδηθεχεηαη ζηελ εχξεζε πξσηετληθψλ 

πεξηνρψλ (domains) ζηελ εμεηαδφκελε αιιεινπρία. Τν πξφγξακκα cdart 

βξίζθεη πξσηετληθέο πεξηνρέο πνπ ππάξρνπλ ζε κηα εμεηαδφκελε αιιεινπρία, 

εθηειψληαο ην rps-blast, θαη ζηε ζπλέρεηα αλαδεηά ζε βάζεηο δεδνκέλσλ 

γλσζηέο πξσηεΐλεο πνπ πεξηέρνπλ απηέο ηηο πξσηετληθέο πεξηνρέο. Τέινο ην 

πξφγξακκα tblastn αλαδεηά νκνηφηεηεο ηεο εμεηαδφκελεο αιιεινπρίαο 

ακηλνμέσλ ζε βάζεηο δεδνκέλσλ πνπ πεξηέρνπλ αιιεινπρίεο κεηαθξαζκέλσλ 

λνπθιενηηδίσλ.[64] 

 

 

 4.2.2. Παθέην Λνγηζκηθψλ HMMER 

 

 Τν HMMER (http://hmmer.janelia.org/search/phmmer) είλαη έλα 

ειεχζεξν παθέην πξνγξακκάησλ πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη γηα αλαδήηεζε 

νκνινγηψλ κεηαμχ άγλσζησλ αιιεινπρηψλ θαη πξσηετληθψλ νηθνγελεηψλ ή 

θαηαζθεπή πνιιαπιψλ ζηνηρίζεσλ, εθαξκφδνληαο ηελ ζεσξία ησλ Κξπθψλ 

Μαξθνβηαλψλ Μνληέισλ (HMMs). Απφ ηνλ 03/2010 είλαη δηαζέζηκε ε έθδνζε 

HMMER3, ε νπνία είλαη πεξίπνπ εθαηφ θνξέο πην γξήγνξή απφ ηελ 

πξνεγνχκελε. Καηά ηελ αλάιπζε άγλσζησλ αιιεινπρηψλ, ηα αξηζκεηηθά 

απνηειέζκαηα ηνπ HMMER είλαη ίδηαο ινγηθήο κε ηνπ BLAST, γηα θάζε 

ζηνίρηζε ππνινγίδεηαη έλα e-value θαη έλα bit score. 
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 Τα βαζηθά εξγαιεία αλάιπζεο άγλσζησλ πξσηετληθψλ αιιεινπρηψλ 

είλαη ην phmmer, ην νπνίν ρξεζηκνπνηεί βάζεηο δεδνκέλσλ νιφθιεξσλ 

πξσηετληθψλ αιιεινπρηψλ, ην hmmscan, ην νπνίν ρξεζηκνπνηεί βάζεηο 

δεδνκέλσλ πξσηετληθψλ πεξηνρψλ ή κνηίβσλ, ην hmmsearch πνπ αλαδεηά 

πξσηετληθέο πεξηνρέο ζε βάζεηο δεδνκέλσλ νιφθιεξσλ αιιεινπρηψλ θαη ην 

jackhammer ην νπνίν ιεηηνπξγεί φπσο ην psi-blast, αλαδεηψληαο καθξηλέο 

νκνηφηεηεο κεηαμχ ηεο εμεηαδφκελεο αιιεινπρίαο θαη ησλ γλσζηψλ 

αιιεινπρηψλ ηεο βάζεο. Δπηπιένλ, ην HMMER παξέρεη εξγαιεία θαηαζθεπήο 

βάζεο δεδνκέλσλ πξσηετληθψλ πεξηνρψλ θαη πνιιαπιήο ζηνίρηζεο. Τν 

hmmalign ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ πνιιαπιή ζηνίρηζε αιιεινπρηψλ κε έλα 

ζπγθεθξηκέλν HMM. Τν hmmbuild πξαγκαηνπνηεί πνιιαπιή ζηνίρηζε ζηηο 

εμεηαδφκελεο αιιεινπρίεο κε ζθνπφ ηελ θαηαζθεπή ελφο λένπ HMM, δειαδή 

ηελ εχξεζε πεξηνρψλ πςειήο νκνηφηεηαο θαη θαηαζθεπήο ηνπ αληίζηνηρνπ 

PSSM πίλαθα. Άιια δπν εξγαιεία είλαη ην hmmfetch πνπ πξνζθνκίδεη 

φλνκα-θσδηθφ ελφο πξνθίι HMM απφ κηα βάζε δεδνκέλσλ HMM θαη ην 

hmmstat, ην νπνίν εκθαλίδεη ηα ζηαηηζηηθά δεδνκέλα θάζε πξνθίι HMM κηαο 

βάζεο. 

 Τν HMMER ρξεζηκνπνηεί ηηκέο ζηνίρηζεο ζπγθεθξηκέλεο ζέζεο, νη 

νπνίεο βαζίδνληαη ζην θάζε πξνθίι HMM θαη φρη ζηελ γεληθή ινγηθή ησλ 

πηλάθσλ αληηθαηάζηαζεο. Ζ ηδηφηεηα απηή ην θαζηζηά πην ηθαλφ ζηελ εχξεζε 

καθξηλψλ νκνινγηψλ απφ ηα εξγαιεία ηνπ BLAST. [66] 

 

 

4.2.3 Λνγηζκηθφ PROFEAT 

 

Τν PROFEAT (PROtein FEATures) είλαη έλα πξφγξακκα 

ππνινγηζκνχ θπζηθνρεκηθψλ ηδηνηήησλ ησλ πξσηετλψλ θαη ησλ πεπηηδίσλ κε 

βάζε ηελ πξσηνηαγή ηνπο δνκή. Τν πξφγξακκα έρεη αλαπηπρζεί ζην Δζληθφ 

Παλεπηζηήκην Σηγθαπνχξεο (National University of Singapore) απφ ην ηκήκα 

Βηνπιεξνθνξηθήο θαη Σρεδηαζκνχ Φαξκάθσλ (Bioinformatics & Drug Design 

group, BIDD) θαη είλαη δηαζέζηκν κφλν ζην δηαδίθηπν 

(http://bidd.cz3.nus.edu.sg/cgi-bin/prof/protein/profnew.cgi). [67] 

Τα θπζηθνρεκηθά ραξαθηεξηζηηθά κηαο αιιεινπρίαο ακηλνμέα πνπ 

ππνινγίδεη ην πξφγξακκα PROFEAT δηαθξίλνληαη ζε ελληά θαηεγνξίεο: 
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1) ΢χζηαζε ακηλνμέσλ (amino acid composition): Πεξηιακβάλεη ηα 

θιάζκαηα ησλ 20 ακηλνμέσλ ζηελ εμεηαδφκελε αιιεινπρία. 

2) ΢χζηαζε δηπεπηηδίσλ (dipeptide composition): Πεξηιακβάλεη ηα 

θιάζκαηα ησλ 400 δηπεπηηδίσλ ζηελ εμεηαδφκελε αιιεινπρία. 

3) Πεξηγξαθείο Απηνζπζρέηηζεο (autocorrelation descriptors): 

Πεξηιακβάλεη ηηο θαηαλνκέο ζπγθεθξηκέλσλ ηδηνηήησλ ησλ ακηλνμέσλ. 

Υπάξρνπλ ηξεηο δηαθνξεηηθνί ηχπνη πεξηγξαθέσλ. Οη ηδηφηεηεο πνπ 

ππνινγίδνληαη παξέρνληαη απφ ηελ βάζε δεδνκέλσλ AAindex.[68] 

4) ΢χζηαζε, κεηάβαζε θαη θαηαλνκή (composition, transition and 

distribution): Τα ακηλνμέα δηαρσξίδνληαη ζε ηξεηο θιάζεηο (1,2 θαη 3) γηα 

θαζεκία απφ ηεο εμήο ηδηφηεηεο: πδξνθνβηθφηεηα (hydrophobicity), 

θαλνληθνπνηεκέλνο φγθνο δεζκνχ van der Waals (normalized van der Waals 

volume) , πνιηθφηεηα (polarity), ηθαλφηεηα πφισζεο (polarizability), θνξηίν 

(charge), δεπηεξνηαγή δνκή (secondary structure) θαη πξνζβαζηκφηεηα 

δηαιχηε (solvent accessibility). Με ηνλ ηξφπν απηφ, κηα αιιεινπρία ακηλνμέσλ 

κεηαηξέπεηαη ζε κηα αιιεινπρία ησλ ςεθίσλ 1, 2 θαη 3. Ο φξνο «ζχζηαζε» 

αθνξά θάζε ηδηφηεηα μερσξηζηά θαη πεξηιακβάλεη ην πνζνζηφ ηνπ θάζε 

ςεθίνπ ζηελ αιιεινπρία. Ο φξνο «κεηάβαζε» αθνξά θαη απηφο θάζε ηδηφηεηα 

μερσξηζηά θαη δειψλεη ηελ ζπρλφηεηα ε θιάζε Α λα αθνινπζείηαη απφ ηελ 

θιάζε Β ή αληίζηξνθα ζηελ αιιεινπρία. Τέινο ν φξνο «θαηαλνκή» 

αλαθέξεηαη ζηελ θαηαλνκή ησλ θιάζεσλ θάζε ηδηφηεηαο ζηελ εμεηαδφκελε 

αιιεινπρία. 

5) Πεξηγξαθείο νηνλεί αιιεινπρίαο (quasi-sequence-order descriptors): 

Οη ζπγθεθξηκέλνη πεξηγξαθείο πξνέξρνληαη απφ ηνπο πίλαθεο απφζηαζεο ησλ 

ακηλνμέσλ. [69][[70][71][72]  

6) Φεπδν-ζχζηαζε ακηλνμέσλ (pseudo-amino acid composition): 

Πεξηιακβάλεη φξνπο πνπ ζρεηίδνληαη κε ηηο ηηκέο πδξνθνβηθφηεηαο, 

πδξνθηιηθφηεηαο θαη κνξηαθνχ βάξνπο ησλ πιεπξηθψλ αιπζίδσλ ησλ 

ακηλνμέσλ ηεο εμεηαδφκελεο αιιεινπρίαο. [73] 

7) Ακθηθηιηθή ςεπδν-ζχζηαζε ακηλνμέσλ (amphiphilic pseudo-amino 

acid composition): Πεξηιακβάλεη φξνπο πνπ ζρεηίδνληαη κε ηελ ακθηθηιηθή 

ζπκπεξηθνξά ηεο εμεηαδφκελεο αιιεινπρίαο. [74] 

8) Σνπνινγηθνί πεξηγξαθείο ζε αηνκηθφ επίπεδν (topological 

descriptors at atomic level): Οη φξνη απηνί αθνξνχλ ηελ δεπηεξνηαγή δνκή 
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ηεο εμεηαδφκελεο αιιεινπρίαο, ε νπνία ππνινγίδεηαη απηφκαηα απφ ην ίδην ην 

πξφγξακκα. 

9) ΢πλνιηθέο ηδηφηεηεο ακηλνμέσλ (total amino acid properties): Οη φξνη 

απηνί αλαθέξνληαη ζην άζξνηζκα ησλ ηδηνηήησλ θάζε ακηλνμένο ηεο 

εμεηαδφκελεο αιιεινπρίαο. [75] 

 

 

4.2.4. Λνγηζκηθφ RAPIDMINER 

 

 Τν RAPIDMINER (http://rapid-i.com/content/view/181/190/) είλαη 

ειεχζεξν ινγηζκηθφ θαηαζθεπήο αιγφξηζκσλ κεραληθήο κάζεζεο (machine 

learning), εμφξπμεο πιεξνθνξίαο (data mining), αλάιπζεο θαη επεμεξγαζίαο 

πιεξνθνξίαο (data analysis). Ζ αλάπηπμε ηνπ ινγηζκηθνχ μεθίλεζε κε ην 

φλνκα YALE (Yet Another Learning Environment) ην 2001 ππφ ηελ 

θαζνδήγεζε ηεο θαζεγήηξηαο Katharina Morik ζην Τερλνινγηθφ Παλεπηζηήκην 

ηνπ Νηφξηκνπλη (TU Dortmund University). Σήκεξα είλαη έλα απφ ηα πην 

ρξεζηκνπνηνχκελα ειεχζεξα ινγηζκηθά εμφξπμεο πιεξνθνξίαο. 

 Δίλαη γξακκέλν ζε γιψζζα java. Έλα ζεκαληηθφ πιενλέθηεκαηά ηνπ 

είλαη ε κεγάιε επειημία πνπ πξνζθέξεη ζηνλ ρξήζηε, θαηά ηελ δηάξθεηα 

θαηαζθεπήο κηαο δηαδηθαζίαο αλάιπζεο. Ο ρξήζηεο κπνξεί λα επηιέμεη 

αλάκεζα ζε πεξηζζφηεξεο απφ 500 δηαθνξεηηθέο ιεηηνπξγίεο. Ζ δνκή ηεο 

δηαδηθαζίαο γξάθεηαη θαη απνζεθεχεηαη ζε αξρείν XML. Όκσο, νιφθιεξνο ν 

αιγφξηζκνο παξηζηάλεηαη ζην γξαθηθφ πεξηβάιινλ ηνπ πξνγξάκκαηνο ζαλ 

έλα δέληξν ιεηηνπξγηψλ, ζην νπνίν ν ρξήζηεο κπνξεί λα επέκβεη θαη λα 

δηαρεηξηζηεί εχθνια ηελ δηαδηθαζία αλάιπζεο.[40] 

 

 

4.2.5. Λνγηζκηθφ CD-HIT 

 

Τν CD-HIT είλαη πξφγξακκα νκαδνπνίεζεο (clustering) ησλ 

πξσηετληθψλ αιιεινπρηψλ. Αλαπηχρζεθε απφ ηελ εξεπλεηηθή νκάδα ηνπ 

Weizhong Li ζην Κέληξν Έξεπλαο Βηνινγηθψλ Σπζηεκάησλ ηνπ 

παλεπηζηεκίνπ ηεο Καιηθφξληα ζην Σαλ Νηηέγθν (Center for Research in 

http://crbs.ucsd.edu/
http://crbs.ucsd.edu/
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Biological Systems (CRBS) at University of California San Diego (UCSD)). Ζ 

πξψηε έθδνζε ηνπ CD-HIT δεκνζηνπνηήζεθε ην 2001 θαη απφ ην 2004 

ρξεζηκνπνηείηαη σο ειεχζεξν ινγηζκηθφ. Ζ ειεχζεξε ρξήζε ηνπ 

πξνγξάκκαηνο, ζε ζπλδπαζκφ κε ηελ εμαηξεηηθά γξήγνξή ηαρχηεηά ηνπ, ην 

έρνπλ θαηαζηήζεη αξθεηά δεκνθηιέο θαη ρξεζηκνπνηείηαη ζε βηβιηνζήθεο φπσο 

ε UniProt θαη ε PBD. Πιένλ ην CD-HIT απνηειεί έλα παθέην πνιιψλ 

εμεηδηθεπκέλσλ πξνγξακκάησλ. 

Ζ πςειή ηαρχηεηα ηνπ CD-HIT θαηά ηελ νκαδνπνίεζε ησλ πξσηετλψλ 

νθείιεηαη ζην φηη δελ πξαγκαηνπνηεί ζπλνιηθή ζηνίρηζε ησλ αιιεινπρηψλ, 

αιιά ρξεζηκνπνηψληαο ηελ κέζνδν k-γξακκάησλ απνθεχγεη πεξηηηέο 

ζηνηρίζεηο. Αξρηθά νη εμεηαδφκελεο αιιεινπρίεο δηαηάζζνληαη ζε ζεηξά 

απμαλφκελνπ κήθνπο θαη ε καθξχηεξε νξίδεηαη σο ε αληηπξνζσπεπηηθή 

αιιεινπρία ηεο πξψηεο νκάδαο. Οη επφκελεο αιιεινπρίεο ζηνηρίδνληαη καδί 

ηεο ζε δεχγε θαη αλ ε νκνηφηεηα ηεο ζηνίρηζεο μεπεξλά έλα πνζνζηφ θαηψθιη 

π.ρ. 90% ηφηε νκαδνπνηνχληαη κε ηελ αιιεινπρία-αληηπξφζσπν ηεο πξψηεο 

νκάδαο. Αληίζεηα, αλ ην πνζνζηφ νκνηφηεηαο δελ μεπεξλά ην θαηψθιη ηφηε ε 

εμεηαδφκελε αιιεινπρία νξίδεη κηα λέα νκάδα. Τν CD-HIT ρξεζηκνπνηψληαο 

ηελ κέζνδν ησλ k-γξακκάησλ ρσξίδεη ηελ εμεηαδφκελε αιιεινπρία ζε ιέμεηο 

κήθνπο 2-5. Απνδεηθλχεηαη πσο γηα λα νκαδνπνηεζνχλ δπν αιιεινπρίεο 

πξέπεη λα έρνπλ έλαλ ειάρηζην αξηζκφ φκνησλ δηπεπηηδίσλ, ηξηπεπηηδίσλ, 

ηεηξαπεπηηδίσλ ή πεκπηηδίσλ. Γηα παξάδεηγκα, αλ ην θαηψθιη νκνηφηεηαο 

είλαη 85%, δπν αιιεινπρίεο κήθνπο ιίγν κεγαιχηεξν απφ 100 ακηλνμέα 

πξέπεη λα έρνπλ 70 φκνηα δηπεπηίδηα γηα λα νκαδνπνηεζνχλ. Υπνινγίδνληαο 

ηνλ αξηζκφ φκνησλ πεπηηδίσλ, ην CD-HIT απνθεχγεη ηελ ζπλνιηθή ζχγθξηζε 

ησλ αιιεινπρηψλ θαη απμάλεη ηελ ηαρχηεηά ηνπ. Ο ρξήζηεο έρεη ηε δπλαηφηεηα 

επηινγήο ηνπ k θαη ηνπ θαησθιηνχ νκνηφηεηαο, ελψ γηα ηνλ πεξηνξηζκφ 

ζθαικάησλ νη ηηκέο ηνπ k ,2,3,4 θαη 5, πξέπεη λα επηιέγνληαη γηα θαηψθιηα 

κεγαιχηεξα απφ 40%, 50%, 60% θαη 70% αληίζηνηρα. [77] 

 

 
 

 

http://www.ucsd.edu/
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 1. ΔΗ΢ΑΓΧΓΖ  
 

 
 
 Τν ηερληθφ κέξνο ηεο εξγαζίαο πξαγκαηνπνηήζεθε ζε πεξηβάιινλ 

Linux (Ubuntu 11.10) θαζψο φια ηα ινγηζκηθά θαη νη βάζεηο δεδνκέλσλ 

δηαηίζεληαη ειεχζεξα γηα ρξήζε. Ωο γιψζζα πξνγξακκαηηζκνχ 

ρξεζηκνπνηήζεθε ε Perl. Ζ γιψζζα Perl (Practical Report and Extraction 

Language) εκθαλίζηεθε γηα πξψηε θνξά ην 1987. Γελ απαηηεί κεηαγισηηηζηή, 

είλαη δηεξκελεπηηθή γιψζζα. Γπν παθέηα modules ηεο Perl πνπ 

ρξεζηκνπνηήζεθαλ είλαη ε BioPerl (έθδνζε 1.6.1.) θαη ε DBI (έθδνζε 1.618). Ζ 

BioPerl πεξηέρεη modules ρξήζηκα γηα βηνπιεξνθνξηθέο δηαδηθαζίεο 

(αλάγλσζε βάζεσλ δεδνκέλσλ, αλάγλσζε απνηειεζκάησλ αλάιπζεο,  

απφθηεζε αιιεινπρηψλ απφ βάζεο δεδνκέλσλ θ.α.). Ζ DBI πεξηέρεη 

ζπλαξηήζεηο θαη κεζφδνπο ζχλδεζεο κέζσ ηεο Perl ζε βάζεηο δεδνκέλσλ ηεο 

MySQL, MSSQL, Oracle, Informix, Sybase, ODBC θ.α. Δπηπιένλ 

ρξεζηκνπνηήζεθε ην ινγηζκηθφ MySQL Workbench (έθδνζε 5.2.38) γηα ηελ 

θαηαζθεπή βάζεσλ δεδνκέλσλ. Με ηνλ ηξφπν απηφ ηα δεδνκέλα θαη ηα 

απνηειέζκαηα νξγαλφλσληαλ ζε πίλαθεο θαη ε κεηαρείξηζή ηνπο γηλφηαλ 

εχθνιε. 

 Όπσο έρεη αλαθεξζεί ζηελ εηζαγσγή ηεο εξγαζίαο,  ην ηερληθφ κέξνο 

δηαθξίλεηαη ζε δπν ελφηεηεο. Αξρηθά πεξηγξάθεηαη ν αιγφξηζκνο πνπ 

αλαπηχρζεθε γηα ηελ πξφβιεςε πξσηετληθήο ιεηηνπξγίαο κε ρξήζε 

Οληνινγηψλ Γνληδίσλ. Σηε δεχηεξε ελφηεηα κειεηψληαη νη ζπκπεξηθνξέο ησλ 

αιγφξηζκσλ κεραληθήο κάζεζεο (Perceptron, Μεραλέο Γηαλπζκάησλ 

Υπνζηήξημεο, Μπευδηαλφο Ταμηλνκεηήο Ππξήλα, Γέληξα Απφθαζεο, θ-

Κνληηλφηεξνο-Γείηνλαο) γηα δπν δηαθνξεηηθά είδε πιεξνθνξηψλ εθπαίδεπζεο 

(PFAM θαη PROFEAT ραξαθηεξηζηηθψλ) θαη νη θαιχηεξνη αιγφξηζκνη 

ρξεζηκνπνηνχληαη γηα ην δηαρσξηζκφ ζεξκναλζεηηθψλ ελδχκσλ απφ κε 

ζεξκναλζεθηηθά, ίδηαο ελδπκηθήο θιάζεο. Γηα ηα δπν κέξε ηεο δεχηεξεο 

ελφηεηαο πεξηγξάθνληαη παξαθάησ νη αληίζηνηρνη αιγφξηζκνη.  

 Όινο ν θψδηθαο Perl βξίζθεηαη ζην παξάξηεκα (παξάξηεκα 1εο 

ελφηεηαο, παξάξηεκα (Α) 2εο ελφηεηαο θαη παξάξηεκα (Β) 2εο ελφηεηαο). 
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 2. ΑΝΑΠΣΤΞΖ ΑΛΓΟΡΗΘΜΟΤ ΠΡΟΒΛΔΦΖ΢ 
ΠΡΧΣΔΨΝΗΚΖ΢ ΛΔΗΣΟΤΡΓΗΑ΢ ΜΔ ΥΡΖ΢Ζ 
ΟΝΣΟΛΟΓΗΧΝ  

 

 

 

 2.1 Δηζαγσγή 
 

 Σθνπφο ηεο ζπγθεθξηκέλεο ελφηεηαο ηνπ ηερληθνχ κέξνο ήηαλ ε 

αλάπηπμε ελφο αιγνξίζκνπ, ν νπνίνο ζα πξνβιέπεη ηελ πξσηετληθή 

ιεηηνπξγία άγλσζησλ πξσηετληθψλ αιιεινπρηψλ κε ηελ ρξήζε φξσλ 

Οληνινγίαο Γνληδίσλ θαη ζα ζπζρεηίδεη ηελ θάζε νληνινγία κε ζπγθεθξηκέλε 

Δλδπκηθή θιάζε. Ζ είζνδνο ηνπ αιγνξίζκνπ ζα ήηαλ έλα αξρείν πξσηετληθψλ 

αιιεινπρηψλ ζε κνξθή fasta, ελψ ε έμνδνο έλα αξρείν ζε κνξθή csv, ην 

νπνίν ζα πεξηείρε ηα απνηειέζκαηα, δειαδή ην φλνκα θάζε αιιεινπρίαο κε 

ηνπο θσδηθνχο Οληνινγίαο Γνληδίσλ θαη Δλδπκηθήο Ολνκαηνινγίαο πνπ ζα 

είραλ πξνβιεθηεί. Γηα ηελ αλάπηπμε ηνπ ζπγθεθξηκέλνπ αιγνξίζκνπ δπν ήηαλ 

νη βαζηθέο ζπληζηψζεο: 1) Ζ βάζε δεδνκέλσλ πνπ ζα ρξεζηκνπνηνχληαλ θαη 

2) ην πξφγξακκα αλάιπζεο ησλ άγλσζησλ αιιεινπρηψλ θαη νη παξάκεηξνί 

ηνπ. 

 Ζ βάζε δεδνκέλσλ έπξεπε λα πεξηέρεη γλσζηέο πξσηεΐλεο 

ραξαθηεξηζκέλεο απφ φξνπο Οληνινγίαο Γνληδίσλ. Γηα ηνλ ζθνπφ απηφ 

ρξεζηκνπνηήζεθε ε Gene Ontology Annotation Database θαη ζπγθεθξηκέλα ην 

αξρείν θεηκέλνπ gene_association.goa_uniprot_noiea (έθδνζε 4/12/2012). Τν 

ζπγθεθξηκέλν αξρείν πεξηέρεη 205632 εγγξαθέο (entries) απφ 61098 

μερσξηζηέο πξσηεΐλεο δηαθφξσλ νξγαληζκψλ, νη νπνίεο δελ έρνπλ ππνζηεί 

ειεθηξνληθή επεμεξγαζία (no inferred from electronic annotation). Όπσο έρεη 

αλαθεξζεί ζην θεθάιαην 4 ηνπ ζεσξεηηθνχ κέξνπο, ε Gene Ontology 

Annotation Database πεξηέρεη γλσζηέο αιιεινπρίεο απφ ηελ βηβιηνζήθε ηεο 

UniProt. Ζ ζπγθεθξηκέλε έθδνζε απνηεινχληαλ απφ 16308 αιιεινπρίεο ηεο 

UniProt/SwissProt θαη 44790 αιιεινπρίεο ηεο UniProt/TrEMBL. Γηα 

πξφγξακκα αλάιπζεο ησλ άγλσζησλ αιιεινπρηψλ επηιέρζεθε ην blastp 

(απηφλνκε έθδνζε ncbi-blast-2.2.26+). 
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 2.2. Πξνεηνηκαζία - Καηαζθεπή Καηάιιειεο Βάζεο 

Γεδνκέλσλ 

 

 Πξηλ ηελ θαηαζθεπή ηνπ αιγφξηζκνπ, δεκηνπξγήζεθε κηα βάζε 

δεδνκέλσλ ζην MySQL Workbench κε ην φλνκα ―GO_db‖, ε νπνία πεξηείρε 

δπν πίλαθεο: ηνλ πίλαθα ―annotations‖, ζηνλ νπνίν θνξηψζεθαλ ηα δεδνκέλα 

ηνπ αξρείνπ gene_association.goa_uniprot_noiea θαη ν πίλαθαο ―ec2go‖, ν 

νπνίνο πεξηείρε φιεο ηηο ζπζρεηίζεηο φξσλ Οληνινγίαο Γνληδίσλ κε θσδηθνχο 

Δλδπκηθήο Ολνκαηνινγίαο. Δπηπιένλ, δεκηνπξγήζεθε κηα βάζε δεδνκέλσλ 

ησλ αιιεινπρηψλ ηνπ αξρείνπ gene_association.goa_ uniprot_noiea, ζε 

κνξθή fasta, ψζηε λα ρξεζηκνπνηεζεί απφ ην blastp. Ζ παξαπάλσ δηαδηθαζία 

πεξηγξάθεηαη αλαιπηηθά ζε έμη ζηάδηα: 

΢ΣΑΓΗΟ 1ν: Γεκηνπξγία βάζεο δεδνκέλσλ κε ην φλνκα ―GO_db‖ ζην 

MySQL Workbench κε ρξήζε ηνπ αξρείνπ Perl create_MySQL_schema.pl.  

΢ΣΑΓΗΟ 2ν: Απφθηεζε ηνπ αξρείνπ gene_association.goa_ 

uniprot_noiea  θαη ηνπ αξρείνπ θεηκέλνπ ec2go (έθδνζε 1.487), ην νπνίν 

πεξηέρεη 4158 εγγξαθέο (3999 θσδηθνχο Δλδπκηθήο Ολνκαηνινγίαο θαη 4126 

φξνπο Οληνινγίαο Γνληδίσλ. 

 ΢ΣΑΓΗΟ 3ν: Γεκηνπξγία πίλαθα κε φλνκα ―annotations‖ ζηελ βάζε 

―GO_db‖, κε ρξήζε ηνπ αξρείνπ Perl annotations_parser.pl. Τν αξρείν 

δεκηνπξγεί έλαλ πίλαθα κε 17 ζηήιεο κε ην φλνκα ―annotations‖ ζηελ βάζε 

δεδνκέλσλ πνπ επηιέγεη ν ρξήζηεο (ζηελ ελφηεηα απηή ην φλνκα ηεο βάζεο 

ήηαλ ―GO_db‖). Καζεκία απφ ηηο ζηήιεο αληηζηνηρεί ζε έλα ραξαθηεξηζηηθφ 

ησλ εγγξαθψλ ηνπ gene_association.goa_uniprot_noiea: db_name, 

object_acc, object_symbol, qualifier, GO_id, db_reference, evidence, 

additional_id, GO_aspect, object_name, synonym, object_type, taxon_id, 

date, assigned_by, annotation_extension, gene_product_form_id. Σηε 

ζπλέρεηα ιακβάλεη απφ ην αξρείν gene_association.goa_uniprot_noiea ηα 

ραξαθηεξηζηηθά θάζε εγγξαθήο θαη ηα θνξηψλεη ζηνλ πίλαθα ζηελ ζηήιε 

φπνπ αληηζηνηρεί ην θαζέλα (εηθφλα 2.1-2.2). Με ηνλ ηξφπν απηφ 

νξγαλψλνληαη ηα ραξαθηεξηζηηθά θάζε εγγξαθήο ζε έλαλ πίλαθα βάζεο 

δεδνκέλσλ θαη θαζίζηαηαη εχθνιε ε αλάγλσζε θαη ε κεηέπεηηα ρξήζε ηνπο. 
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Δηθφλα 2.1: Πίλαθαο “annotations”. 

 

 
Δηθφλα 2.2: Πίλαθαο “annotations”, ζπλέρεηα. 

 

 

 ΢ΣΑΓΗΟ 4ν: Φξήζε ηνπ αξρείνπ Perl ec2go.pl κε ζθνπφ ηελ 

δεκηνπξγία ελφο πίλαθα ―ec2go‖ ζηελ βάζε δεδνκέλσλ ―GO_db‖, ν νπνίνο ζα 

πεξηέρεη ηηο αληηζηνηρίεο ησλ Οληνινγηψλ Γνληδίσλ κε θσδηθνχο Δλδπκηθήο 

Ολνκαηνινγίαο. Τν ζπγθεθξηκέλν αξρείν δεκηνπξγεί ηνλ πίλαθα ―ec2go‖, ν 

νπνίνο απνηειείηαη απφ δπν ζηήιεο (―EC_number‖, ―GO_id‖). Απφ ην αξρείν 

θεηκέλνπ ec2go ιακβάλεη θάζε θσδηθφ Δλδπκηθήο Ολνκαηνινγίαο 

(EC_number) θαη ηνλ αληίζηνηρν θσδηθφ Οληνινγίαο Γνληδίσλ (GO_id) θαη 

ηνπο θνξηψλεη ζηνλ πίλαθα ec2go.  

΢ΣΑΓΗΟ 5ν: Φξήζε ηνπ αξρείνπ Perl distinct_acc_parser.pl. κε 

ζθνπφ ηελ θαηαγξαθή ζε αξρείν θεηκέλνπ, κε ην φλνκα ―acc_numbers‖, ησλ 

θσδηθψλ ηεο UniProt πνπ πεξηέρνληαη ζηελ ζηήιε ―object_acc‖ ηνπ πίλαθα 

―annotations‖. Οη θσδηθνί απηνί είλαη ηα νλφκαηα ησλ αιιεινπρηψλ. Ζ επηινγή 

ηνπο γίλεηαη ρσξίο επαλαιήςεηο, δειαδή απφ ηηο 205632 εγγξαθέο (entries) 

επηιέγνληαη 61098 θσδηθνί ―object_acc‖. 
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΢ΣΑΓΗΟ 6ν: Απφθηεζε ησλ αιιεινπρηψλ πνπ αληηζηνηρνχλ ζηνπο 

θσδηθνχο ηνπ αξρείνπ ―acc_numbers‖ απφ ηελ UniProt. Τν αξρείν fasta πνπ 

απέζηεηιε ε UniProt νλνκάζηεθε ―GO_db_sequences‖ θαη κεηαηξάπεθε ζε 

βάζε δεδνκέλσλ γηα ζηνίρηζε αιιεινπρηψλ, εθηειψληαο ζηελ γξακκή 

εληνιψλ (command line) ηελ εληνιή:  

 
>formatdb –i /path/GO_db_sequences –p T 

 

 

 2.3. Αιγφξηζκνο Πξφβιεςεο Λεηηνπξγίαο Άγλσζησλ 

Αιιεινπρηψλ 

 

 Ο αιγφξηζκνο πξφβιεςεο πξσηετληθήο ιεηηνπξγίαο πνπ αλαπηχρζεθε, 

πεξηέρεηαη ζην αξρείν Perl blastp_for_GO.pl. Οη παξάκεηξνη ηνπ blastp 

εμαξηψληαη απφ ην κήθνο ηεο αιιεινπρίαο πνπ εμεηάδεηαη. Γηα ηνλ ιφγν απηφ 

θξίζεθε ζθφπηκνο ν δηαρσξηζκφο ησλ εμεηαδφκελσλ αιιεινπρηψλ ζε ηξεηο 

θαηεγνξίεο αλάινγα κε ην κήθνο ηνπο: 1) κήθνο <85 ακηλνμέα, 2) κήθνο >85 

ακηλνμέα θαη <300 θαη 3) κήθνο >300 ακηλνμέα. Ο δηαρσξηζκφο απηφο 

πξαγκαηνπνηείηαη κε ρξήζε ηνπ αξρείνπ Perl filter_length.pl. Ο αιγφξηζκνο 

ηνπ filter_length.pl δέρεηαη σο είζνδν ην αξρείν fasta ησλ εμεηαδφκελσλ 

αιιεινπρηψλ, κεηξά ην κήθνο ηνπο θαη δεκηνπξγεί ηξία λέα αξρεία fasta, φπνπ 

ηππψλεη ηελ θάζε αιιεινπρία αλάινγα κε ην κήθνο ηεο. 

Τα ηξία αξρεία αιιεινπρηψλ πνπ πξνθχπηνπλ ρξεζηκνπνηνχληαη σο 

κεηαβιεηέο εηζφδνπ ζηνλ αιγφξηζκν ηνπ blastp_for_GO.pl. Σπλνιηθά νη 

κεηαβιεηέο εηζφδνπ ηνπ blastp_for_GO.pl είλαη νθηψ θαη ν αιγφξηζκνο 

ρσξίδεηαη ζε ηέζζεξα ζηάδηα.  

 Μεηαβιεηέο εηζφδνπ: 

$file_in : To φλνκα ηνπ αξρείνπ πνπ πεξηέρεη ηηο πξνο αλάιπζε πξσηετληθέο 

αιιεινπρίεο (ζε κνξθή fasta) 

$file_out : To φλνκα ηνπ αξρείνπ, φπνπ ζα ηππσζνχλ ηα απνηειέζκαηα ηνπ 

blastp θαη ην φλνκα ηνπ πίλαθα ζην MySQL Workbench, φπνπ ζα θνξησζνχλ 

ηα απνηειέζκαηα  

$blastp_db : ε βάζε δεδνκέλσλ ησλ γλσζηψλ πξσηετληθψλ αιιεινπρηψλ πνπ 

ζα ρξεζηκνπνηήζεη ην blastp 
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$evalue : παξάκεηξνο ηνπ blastp: ε ειάρηζηε ηηκή e-value πνπ πξέπεη λα έρεη 

κηα ζηνίρηζε γηα λα ηππσζεί ζηα απνηειέζκαηα 

$matrix : παξάκεηξνο ηνπ blastp: ν πίλαθαο αληηθαηάζηαζεο πνπ ζα 

ρξεζηκνπνηεζεί γηα ηελ αμηνιφγεζε ησλ ζηνηρίζεσλ 

$db : ην φλνκα ηεο βάζεο δεδνκέλσλ φπνπ ζα δεκηνπξγεζεί ν πίλαθαο 

―$file_out‖ θαη πνπ πεξηέρεηαη ν πίλαθαο ―ec2go‖ 

$user_name : φλνκα ρξήζηε ηνπ MySQL Workbench 

$password : θσδηθφο ρξήζηε ηνπ MySQL Workbench 

 Ζ εληνιή ζηελ γξακκή εληνιψλ (command line) γηα ηελ αλάιπζε ελφο 

αξρείνπ ―seqsuences.fasta‖ έρεη ηελ εμήο κνξθή: 

 
> perl blastp_for_GO.pl /path/sequences.fasta blastp_out 
/path/GO_db_sequences.fasta e-value sub_matrix GO_db 
MySQL_username MySQL_password 
 

΢ΣΑΓΗΟ 1ν: Αξρηθά δεκηνπξγείηαη έλα λέν αξρείν θεηκέλνπ κε ην φλνκα 

―process_for_$file_in‖, ζην νπνίν ζα θαηαγξαθνχλ πιεξνθνξίεο ζρεηηθέο κε 

ηελ εθηέιεζε ηνπ αιγνξίζκνπ. Σηε ζπλέρεηα εθηειείηαη ην πξφγξακκα blastp 

κε είζνδν ην αξρείν $file_in, παξακέηξνπο ηηο κεηαβιεηέο $blastp_db, 

$evalue, $matrix θαη έμνδν ην αξρείν $file_out. Μφιηο νινθιεξσζεί ε ζηνίρηζε 

ησλ αιιεινπρηψλ, ηππψλεηαη θξάζε, πνπ ελεκεξψλεη γηα ηνλ ηεξκαηηζκφ, ζην 

αξρείν ―process_for_$file_in‖. 

΢ΣΑΓΗΟ 2ν: Τν αξρείν εμφδνπ $file_out πεξηέρεη ηα απνηειέζκαηα ησλ 

ζηνηρίζεσλ ζε κνξθή ―blast‖. Γεκηνπξγείηαη έλαο πίλαθαο κε φλνκα ―$file_out― 

ζηελ βάζε ―$db‖. Ο πίλαθαο ―$file_out― απνηειείηαη απφ πέληε ζηήιεο 

(query_name, hit_name, hsp_legth, hsp_value, hsp_percent_identity), ζηηο 

νπνίεο ζα θνξησζνχλ ηα αληίζηνηρα απνηειέζκαηα ηνπ blastp. Με ρξήζε ηνπ 

module Bio::SearchIO ηεο BioPerl ε αλάγλσζε ησλ απνηειεζκάησλ γίλεηαη 

εχθνιε. Γηα θάζε εγγξαθή, νξίδνληαη πέληε κεηαβιεηέο ($query_name, 

$hit_name, $hsp_length, $hsp_evalue, $hsp_percent_identity) ζηηο νπνίεο 

θνξηψλνληαη ην φλνκα ηεο εμεηαδφκελεο πξσηεΐλεο (query_name), ην φλνκα 

ηεο γλσζηήο πξσηεΐλεο (hit_name), ην κήθνο (length), ην e-value θαη ην 

πνζνζηφ νκνηφηεηαο ηεο πεξηνρήο ζηνίρηζεο (percent_identity). Σηε ζπλέρεηα 

νη ηηκέο ησλ πέληε κεηαβιεηψλ θνξηψλνληαη ζηνλ πίλαθα ―$file_out― ζηηο 

αληίζηνηρεο ζηήιεο. Τέινο, ηππψλεηαη κηα πξφηαζε ζην αξρείν 
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―process_for_$file_in‖, ε νπνία ελεκεξψλεη γηα ηνλ ηεξκαηηζκφ ηεο θφξησζεο 

ησλ απνηειεζκάησλ. 

 

 

 
Δηθφλα 2.3: Πίλαθαο απνηειεζκάησλ blastp.  

 

 

΢ΣΑΓΗΟ 3ν: Πιένλ ηα απνηειέζκαηα ηνπ blastp ππάξρνπλ 

θαηαγεγξακκέλα ζην MySQL Workbench θαη κπνξνχλ λα ρξεζηκνπνηεζνχλ 

κε επθνιία. Τν επφκελν βήκα είλαη ε ζπζρέηηζε ησλ απνηειεζκάησλ κε φξνπο 

Οληνινγίαο Γνληδίσλ. Πξηλ ηελ εχξεζε ησλ φξσλ δεκηνπξγείηαη έλαο λένο 

πίλαθαο κε φλνκα ―GO_$file_out‖, ν νπνίνο έρεη ηελ δνκή ηνπ πίλαθα 

―$file_out‖ κε κηα επηπιένλ ζηήιε, ηελ ―GO_id‖. Υπελζπκίδεηαη πσο νη φξνη 

Οληνινγίαο Γνληδίσλ έρνπλ θαηαγξαθεί ζηνλ πίλαθα ―annotations‖. Δπνκέλσο 

πξέπεη λα βξεζεί κηα θνηλή κεηαβιεηή ησλ πηλάθσλ ―annotations‖ θαη 

―$file_out― ψζηε λα ζπζρεηηζηνχλ νη δπν πίλαθεο. Ζ κεηαβιεηή απηή είλαη ην 

φλνκα ηεο γλσζηήο πξσηεΐλεο γηα θάζε ζηνίρηζε, ην νπνίν ζηνλ πίλαθα 

―annotations‖ βξίζθεηαη ζηελ ζηήιε ―object_acc‖ θαη ζηνλ ―$file_out― ζηελ 

ζηήιε ―hit_name‖. Γηα θάζε εγγξαθή ηνπ πίλαθα ―$file_out― επηιέγνληαη νη 

θαηαγξαθέο φισλ ησλ ζηειψλ, ελψ γηα ηνλ πίλαθα ―annotations‖, επηιέγεηαη ε 

θαηαγξαθή ηεο ζηήιεο ―GO_id‖, φπνπ ην πεξηερφκελν ηεο ―object_acc‖ 

ππάξρεη ζηελ ―hit_name‖. Τα επηιεγκέλα ζηνηρεία θνξηψλνληαη ζηνλ πίλαθα 

―GO_$file_out‖, ζηηο αληίζηνηρεο ζηήιεο. 
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΢ΣΑΓΗΟ 4ν: Ο πίλαθαο ―GO_$file_out‖ πεξηέρεη ηα δεηνχκελα 

απνηειέζκαηα εθηφο απφ ηνπο θσδηθνχο Δλδπκηθήο Ολνκαηνινγίαο. Γηα ηελ 

δεκηνπξγία ηνπ ηειηθνχ αξρείν απνηειεζκάησλ "final_results_$file_out.csv" 

ρξεζηκνπνηείηαη έλα πξφρεηξν αξρείν θαη ν πίλαθαο ec2go. Τν ηειηθφ αξρείν 

πεξηέρεη νθηψ ζηήιεο γηα ηελ θάζε εγγξαθή: "query_name, hit_name, 

hsp_length, hsp_evalue, hsp_percent_identity, GO_id, EC_number" (εηθφλα 

2.4). Σην ηέινο ηεο δηαδηθαζίαο δηαγξάθνληαη νξηζκέλα αξρεία θεηκέλνπ θαη 

πίλαθεο πνπ δελ ρξεηάδνληαη ελψ ηππψλεηαη θαη αληίζηνηρε θξάζε ζην αξρείν 

―process_for_$file_in‖. 

Λφγσ ηνπ κεγάινπ φγθνπ πιεξνθνξίαο πνπ πεξηέρεηαη ζηα αξρεία 

"final_results_$file_out.csv", δεκηνπξγήζεθε έλα επηπιένλ αξρείν Perl, ην 

calculate_percentage.pl. Τν πξφγξακκα ππνινγίδεη ηνλ αξηζκφ θαη ην 

πνζνζηφ ησλ απνηειεζκάησλ ζπγθεθξηκέλνπ GO_id ή EC_Number.   

 

 

 
Δηθφλα 2.4: Αξρείν "final_results_$file_out.csv". 
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 3. ΜΔΛΔΣΖ ΚΑΗ ΑΞΗΟΠΟΗΖ΢Ζ ΑΛΓΟΡΗΘΜΧΝ 
ΜΖΥΑΝΗΚΖ΢ ΜΑΘΖ΢Ζ΢ 

 

 

 

 3.1 Δηζαγσγή  
 

Ο ζθνπφο ηεο δεχηεξεο ελφηεηαο ηνπ ηερληθνχ κέξνο ήηαλ δηπιφο 

(κειέηε θαη αμηνπνίεζε). Οη αιγφξηζκνη ηεο κεραληθήο κάζεζεο, φπσο έρεη 

αλαθεξζεί, ρξεζηκνπνηνχληαη φιν θαη πεξηζζφηεξν γηα ηελ αλάιπζε 

βηνινγηθψλ αιιεινπρηψλ. Γηα ηνλ ιφγν απηφ, ζεσξήζεθε ζθφπηκε ε κειέηε 

ηεο απφδνζήο ηνπο ζην δηαρσξηζκφ ζπγθεθξηκέλσλ ελδπκηθψλ θιάζεσλ, ζε 

δησληκηθέο (binominal) πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο. Σηε ζπλέρεηα, κε βάζε ηα 

απνηειέζκαηα ηεο κειέηεο, ρξεζηκνπνηήζεθαλ ζπγθεθξηκέλνη αιγφξηζκνη γηα 

ηελ εμαγσγή ρξήζηκσλ πιεξνθνξηψλ γηα έλδπκα βηνηερλνινγηθνχ 

ελδηαθέξνληνο. 

Οη ελδπκηθέο θιάζεηο πνπ επηιέρηεθαλ ψζηε λα κειεηεζεί ε 

ζπκπεξηθνξά ησλ αιγνξίζκσλ κεραληθήο κάζεζεο είλαη νη 3.1.-.-, 3.2.-.-, 3.4.-

.-, 3.5.-.-, 3.6.-.-.. Οη θιάζεηο απηέο απνηεινχλ ππνθαηεγνξίεο ησλ πδξνιαζψλ 

θαη κε βάζε ηνπο θαλφλεο Δλδπκηθήο Ολνκαηνινγίαο ραξαθηεξίδνληαη σο 

κέηξηα εμεηδηθεπκέλεο. Ο δησληκηθφο ραξαθηήξαο ησλ πιεξνθνξηψλ 

εθπαίδεπζεο ζεκαίλεη πσο θάζε εμεηαδφκελν ζχλνιν αιιεινπρηψλ 

απνηειείηαη απφ δπν θιάζεηο, κηα ππνθαηεγνξία πδξνιαζψλ (π.ρ. 3.1.-.-) θαη 

αληίζεηα παξαδείγκαηα (φρη 3.1.-.-), ηα νπνία δελ αλήθνπλ γεληθά ζηηο 

πδξνιάζεο. Δπνκέλσο νη αιγφξηζκνη κεραληθήο κάζεζεο ρξεζηκνπνηήζεθαλ 

γηα ηνλ δηαρσξηζκφ κηαο ππνθαηεγνξίαο πδξνιαζψλ (ζεηηθά πξφηππα 

πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο) απφ κε πδξνιάζεο (αξλεηηθά παξαδείγκαηα 

πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο). 

Ο δηαρσξηζκφο ησλ πξφηππσλ παξαδεηγκάησλ, φπσο έρεη εηπσζεί ζην 

Κεθάιαην 3 ηνπ Θεσξεηηθνχ κέξνπο, γίλεηαη κε βάζε ηηο ηηκέο ηνπο ζε 

ζπγθεθξηκέλα ραξαθηεξηζηηθά. Τν πξψην ινηπφλ εξψηεκα ζηε ζπγθεθξηκέλε 

ελφηεηα ήηαλ ηί ραξαθηεξηζηηθά ζα ρξεζηκνπνηεζνχλ. Τα ραξαθηεξηζηηθά 

έπξεπε λα θαηαδεηθλχνπλ θπζηθνρεκηθέο, δνκηθέο ή ιεηηνπξγηθέο ηδηφηεηεο ησλ 

αιιεινπρηψλ. Γηα ηνλ ζθνπφ απηφ ρξεζηκνπνηήζεθαλ δπν είδε 
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ραξαθηεξηζηηθψλ. Ζ πξψηε θαηεγνξία ήηαλ νη θσδηθνί PFAM πνπ 

πξνέθππηαλ γηα θάζε αιιεινπρία, κεηά απφ αλάιπζή ηνπο κε ην πξφγξακκα 

HMMER3 θαη ηε βάζε δεδνκέλσλ πξσηετληθψλ νηθνγελεηψλ Pfam-A. Τα 

ραξαθηεξηζηηθά αθνξνχλ ηελ νκνηφηεηα ησλ αιιεινπρηψλ κε πξσηετληθέο 

νηθνγέλεηεο. Ζ δεχηεξε θαηεγνξία ραξαθηεξηζηηθψλ ήηαλ νη θσδηθνί ηνπ 

πξνγξάκκαηνο PROFEAT. Τν ζπγθεθξηκέλν πξφγξακκα αλαιχεη ηηο 

θπζηθνρεκηθέο ηδηφηεηεο ησλ ακηλνμέσλ θαη θαη‘ επέθηαζε ηεο αιιεινπρίαο. 

Δπνκέλσο, νη αιγφξηζκνη κεραληθήο κάζεζεο κειεηήζεθαλ γηα δπν 

δηαθνξεηηθά είδε ραξαθηεξηζηηθψλ (δνκηθψλ θαη θπζηθνρεκηθψλ ηδηνηήησλ). 

Τν δεχηεξν κέξνο ηεο ζπγθεθξηκέλεο ελφηεηαο αθνξά ζηελ αμηνπνίεζε 

ησλ απνηειεζκάησλ απφ ηε κειέηε ησλ αιγφξηζκσλ θαη ηελ ρξήζε ηνπο γηα 

ην δηαρσξηζκφ ελδχκσλ κεζφθηισλ, ζεξκφθηισλ θαη ππεξζεξκφθηισλ 

κηθξννξγαληζκψλ. Τα ζεξκναλζεθηηθά θαη ππεξζεξκναλζεθηηθά έλδπκα, 

ζχκθσλα θαη κε ην πξφγξακκα HotZyme, έρνπλ ηδηαίηεξν βηνηερλνινγηθφ 

ελδηαθέξνλ ιφγσ ηεο αληνρήο ηνπο ζε πςειέο θαη αθξαίεο ζεξκνθξαζίεο 

 o
50 100 C  . Ζ αληνρή ησλ ελδχκσλ ζε πςειέο ζεξκνθξαζίεο ζρεηίδεηαη 

κε ηηο θπζηθνρεκηθέο ηνπο ηδηφηεηεο αιιά θαη κε δνκηθά ραξαθηεξηζηηθά. Γηα ην 

ιφγν απηφ ρξεζηκνπνηήζεθαλ θαη νη δπν θαηεγνξίεο ραξαθηεξηζηηθψλ (PFAM, 

PROFEAT). Οη πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο είραλ πάιη δησλπκηθή κνξθή, ηα 

ζεηηθά παξαδείγκαηα ήηαλ έλδπκα κηαο ζπγθεθξηκέλεο ππνθαηεγνξίαο 

πδξνιαζψλ (π.ρ. 3.4.-.-) πνπ αλήθνπλ ζε ζεξκφθηινπο ή ππεξζεξκφθηινπο 

κηθξννξγαληζκνχο θαη ηα αξλεηηθά παξαδείγκαηα ήηαλ έλδπκα αληίζηνηρεο 

θαηεγνξίαο πνπ αλήθνπλ ζε κεζφθηινπο κηθξννξγαληζκνχο. Ζ θνηλή ελδπκηθή 

θαηεγνξία επηιέρηεθε γηαηί ηα δπν είδε παξαδεηγκάησλ έπξεπε λα δηαθέξνπλ 

κφλν σο πξνο ηα ραξαθηεξηζηηθά πνπ θαζνξίδνπλ ηελ αληνρή ηνπο ή κε ζε 

πςειέο ζεξκνθξαζίεο. 

Γηα ηα δπν κέξε απηήο ηεο ελφηεηαο αλαπηχρζεθαλ νη αλάινγνη 

αιγφξηζκνη, νη νπνίνη παξνπζηάδνληαη ζηε ζπλέρεηα. 
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 3.2. Μειέηε Αιγφξηζκσλ Μεραληθήο Μάζεζεο 
 

 

 3.2.1. Πξνεηνηκαζία - Απφθηεζε Πξσηετληθψλ Αιιεινπρηψλ 

 

Τν πξψην ζηάδην ηεο κειέηεο ήηαλ ε απφθηεζε ηελ θαηάιιειεο 

πιεξνθνξίαο, δειαδή ησλ πξσηετληθψλ αιιεινπρηψλ. Φξεζηκνπνηήζεθε ε 

βηβιηνζήθε UniProt (έθδνζε 3/10/2012). Πην ζπγθεθξηκέλα, γηα θάζε θιάζε 

ησλ πδξνιαζψλ (3.1.-.-, 3.2.-.-, 3.4.-.-, 3.5.-.-, 3.6.-.-.) επηιέρζεθαλ φιεο νη 

αιιεινπρίεο πνπ αλήθαλ ζε αξραία (archaea) (ζπγθεθξηκέλε θαηεγνξία 

κηθξννξγαληζκψλ), ήηαλ ρεηξνθίλεηα ραξαθηεξηζκέλεο, δειαδή αλήθαλ ζηελ 

UniProt/SwissProt, θαη ην κήθνο ηνπο ήηαλ κεγαιχηεξν απφ 50 ακηλνμέα, 

θαζψο αιιεινπρίεο κηθξφηεξνπ κήθνπο δεκηνπξγνχζαλ πξφβιεκα ζην 

πξφγξακκα PROFEAT θαη δελ είραλ ηδηαίηεξν ελδηαθέξνλ (ραξαθηεξίδνληαη 

σο ηκήκαηα (fragments) πξσηετλψλ θαη φρη νιφθιεξεο πνιππεπηηδηθέο 

αιπζίδεο). Δπηπιένλ ζηηο επηιεγκέλεο αιιεινπρίεο πξαγκαηνπνηνχληαλ 

νκαδνπνίεζε κε ηελ βάζε UniRef50, ψζηε λα κεησζεί ε πεξηηηή πιεξνθνξία. 

Οη νκάδεο αιιεινπρηψλ απνθηηφληαλ ζε αξρείν fasta. Τέινο, κε ρξήζε ηνπ 

πξνγξάκκαηνο cd-hit νη αιιεινπρίεο νκαδνπνηνχληαλ μαλά κε θαηψθιη 

νκνηφηεηαο 70%, ψζηε λα κεησζεί αθφκα πεξηζζφηεξν ε πεξηηηή πιεξνθνξία. 

Ζ δηπιή νκαδνπνίεζε είρε ζαλ ζθνπφ ηελ απνθπγή νκάδσλ κε πνιχ θνηλέο 

αιιεινπρίεο, γεγνλφο πνπ ζα αχμαλε ηελ πεξηηηή πιεξνθνξία θαηά ηελ 

κεραληθή κάζεζε. Ζ ίδηα δηαδηθαζία πξαγκαηνπνηήζεθε θαη γηα φιεο ηηο 

αιιεινπρίεο αξραίσλ, νη νπνίεο είραλ θσδηθφ Δλδπκηθήο Ολνκαηνινγίαο αιιά 

δελ αλήθαλ ζηηο πδξνιάζεο. 

Σην ζεκείν απηφ δεκηνπξγήζεθε κηα βάζε δεδνκέλσλ ζην MySQL 

Workbench κε φλνκα ―ML_archaea_db‖, κε ρξήζε ηνπ αξρείνπ Perl 

create_MySQL_schema.pl. Δπηπιένλ, κε ην αξρείν Perl parser_non.pl 

θνξηψζεθαλ φιεο νη αιιεινπρίεο ησλ κε πδξνιαζψλ ζε πίλαθα κε φλνκα 

―non_seqs‖ ζηελ ―ML_archaea_db‖. Απφ ηνλ ζπγθεθξηκέλν πίλαθα 

επηιέγνληαλ ζηε ζπλέρεηα κε ηπραίν ηξφπν ηα αξλεηηθά παξαδείγκαηα θάζε 

πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο. 

Πξηλ ην επφκελν ζηάδην, φπσο θαη ζηελ πξψηε ελφηεηα ηνπ 

πεηξακαηηθνχ κέξνπο, δεκηνπξγήζεθαλ βάζεηο δεδνκέλσλ ζην MySQL 
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Workbench. Σηηο βάζεηο απηέο θνξηψλνληαλ θαη επεμεξγάδνληαλ δεδνκέλα, 

ψζηε λα πξνθχςνπλ ηα ηειηθά αξρεία πιεξνθνξηψλ εθπαίδεπζεο. Δδψ 

πξέπεη λα ζεκεησζεί πσο ην κέγεζνο ηεο πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο (δειαδή 

ν αξηζκφο ησλ ζεηηθψλ θαη αξλεηηθψλ πξφηππσλ παξαδεηγκάησλ) είλαη πνιχ 

ζεκαληηθή παξάκεηξνο γηα ηνπο αιγφξηζκνπο κεραληθήο κάζεζεο. Γηα θάζε 

θαηεγνξία πδξνιαζψλ δεκηνπξγήζεθαλ πέληε δηαθνξεηηθέο πιεξνθνξίεο 

εθπαίδεπζεο, νη νπνίεο δηέθεξαλ σο πξνο ησλ αξηζκψλ ησλ κε πδξνιαζψλ. 

Σθνπφο ήηαλ λα δηαπηζησζεί πψο επεξεάδεηαη ε απφδνζε ησλ αιγφξηζκσλ 

αλάινγα κε ην κέγεζνο ηεο πιεξνθνξίαο. Πην αλαιπηηθά, αλ ν αξηζκφο ησλ 

πδξνιαζψλ ήηαλ N, νη πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο είραλ αξηζκφ κε 

πδξνιαζψλ ίζν κε N 0.5 , N 1 , N 2 , N 3 , N 4 , αληίζηνηρα. Οη 

αιιεινπρίεο ησλ κε πδξνιαζψλ, φπσο αλαθέξζεθε παξαπάλσ, πεξηέρνληαλ 

ζηνλ πίλαθα ―non_seqs‖. Με ην αξρείν Perl select_random.pl επηιέγνληαλ 

θάζε θνξά έλαο ζπγθεθξηκέλνο αξηζκφο κε πδξνιαζψλ κε ηπραίν ηξφπν, νη 

νπνίεο απνηεινχζαλ ηα αξλεηηθά παξαδείγκαηα ηεο πιεξνθνξίαο. Τέινο, γηα 

θάζε ζπληειεζηή (factor: 0.5, 1, 2, 3, 4), δεκηνπξγήζεθε κηα μερσξηζηή βάζε 

δεδνκέλσλ ζην MySQL Workbench κε φλνκα ―ML_archaea_xfactor‖.  

 

 

3.2.2. Καηαζθεπή Πιεξνθνξίαο Δθπαίδεπζεο PFAM 

Υαξαθηεξηζηηθψλ 

 

Τν επφκελν ζηάδην ήηαλ ε αλάιπζε ησλ αιιεινπρηψλ κε ηα 

πξνγξάκκαηα HMMER3 θαη PROFEAT. Αξρηθά θαηαζθεπάζηεθε ν 

αιγφξηζκνο δεκηνπξγίαο πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο κε ραξαθηεξηζηηθά PFAM 

θσδηθνχο. Ο αιγφξηζκνο πεξηγξάθεηαη ζην αξρείν Perl hmmer_process.pl, 

ην νπνίν ρξεζηκνπνηεί ππνξνπηίλεο (subroutines) ηνπ παθέηνπ 

Hmmer_Process.pm. 

Πεξηγξαθή ηνπ αξρείνπ Perl hmmer_process.pl: Πξηλ ηελ εθηέιεζε ηνπ 

αιγνξίζκνπ ηα αξρεία ησλ αιιεινπρηψλ πνπ επξφθεηην λα αλαιπζνχλ 

ζπγθεληξψλνληαη ζηνλ ίδην θαηάινγν, φπνπ ζα εθηειεζηεί ην πξφγξακκα 

hmmer_process.pl. Οη κεηαβιεηέο εηζφδνπ είλαη νη εμήο: 

$db : ην φλνκα ηεο βάζεο δεδνκέλσλ, ―ML_archaea_xfactor ‖ 

$user_name : φλνκα ρξήζηε ηνπ MySQL Workbench 
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$password : θσδηθφο ρξήζηε ηνπ MySQL Workbench 

$table : ην φλνκα ηνπ πίλαθα, φπνπ ζα θνξησζνχλ ηα απνηειέζκαηα ηνπ 

HMMER (π.ρ. hyd_3_1,  hyd_3_2) 

$hmmer_db : ε βάζε δεδνκέλσλ πνπ ρξεζηκνπνηεί ν HMMER, Pfam-A 

database 

$N : ν αξηζκφο ησλ αξρείσλ αιιεινπρηψλ πνπ ζα αλαιπζνχλ. Ο ρξήζηεο έρεη 

ηελ δπλαηφηεηα λα αλαιχζεη θάζε θνξά δηαθνξεηηθφ αξηζκφ αξρείσλ, 

αλάινγα κε ηελ δνκή πνπ ζέιεη λα έρεη ε πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο 

(δησλπκηθή, πνιπσλπκηθή). Οη αιιεινπρίεο πνπ ζα αλαιπζνχλ, ζα 

απνηειέζνπλ ηα πξφηππα ηεο πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο. Τα αξρεία 

εηζέξρνληαη ζην αιγφξηζκν κε ηελ εμήο ξνπηίλα: 

 
for ($i=6; $i <2*$N+6; $i =$i +2) { 
 my $file_in = $ARGV[$i]; # φλνκα αξρείνπ αιιεινπρηψλ 
  my $class = $ARGV[$i+1]; # θιάζε ησλ αιιεινπρηψλ (π.ρ. 3.1.-.-, non_3.1.-.-) 
 $hash{$file_in} = $class;  
} 

 
Ο ρξήζηεο δειψλεη πξψηα ην αξρείν ησλ αιιεινπρηψλ, πνπ επξφθεηην λα 

αλαιπζνχλ, θαη κεηά ηελ θιάζε ηνπο. Οη κεηαβιεηέο «αξρείν» θαη «θιάζε» 

εηζέξρνληαη ζε έλαλ ζχλζεην πίλαθα (hash table), φπνπ ε θιάζε είλαη κηα 

κεηαβιεηή θαη ην αληίζηνηρν αξρείν είλαη ην θιεηδί ηεο κεηαβιεηήο. Οη 

κεηαβιεηέο εηζφδνπ είλαη ζπλνιηθά 5 2 $N.  

 Ζ εληνιή ζηελ γξακκή εληνιψλ (command line) γηα δπν αξρεία 

αιιεινπρηψλ θαη ζεηηθή θιάζε ηελ 3.6.-.-, έρεη ηελ εμήο κνξθή: 

 
>hmmer_process.pl ML_archaea_xfactor MySQL_username 
MySQL_password hyd_3_6 /home/thodoris/PROGRAMS-DBs/Pfam-A.hmm 
2 /path/seqs_3_6 3.6.-.- /path/seqs_non_3_6 non_3.6.-.- 
 

Ο αιγφξηζκνο μεθηλά κε ηελ δεκηνπξγία ελφο θαθέινπ 

―process_archives‖ ζηνλ νπνίν ζα ζπγθεληξσζνχλ δηάθνξα αξρεία θεηκέλνπ. 

Σηελ ζπλέρεηα εθηεινχληαη δπν ππνξνπηίλεο (subroutines) ηνπ 

Hmmer_Process.pm, ε πξψηε (process_file) δεκηνπξγεί ην αξρείν 

―process_file‖, ζην νπνίν ζα θαηαγξαθνχλ ζεκαληηθέο πιεξνθνξίεο θαηά ηελ 

εμέιημε ηνπ αιγφξηζκνπ θαη ε δεχηεξε (mysql_table) δεκηνπξγεί έλαλ πίλαθα 

κε ην φλνκα ―$table‖ ζηελ βάζε δεδνκέλσλ ―$db‖. Τν επφκελν βήκα ηνπ 

αιγφξηζκνπ είλαη ε αλάιπζε θάζε αξρείνπ αιιεινπρηψλ. Δθηεινχληαη ηξεηο 



 136 

ππνξνπηίλεο ηνπ Hmmer_Process.pm. Ζ ππνξνπηίλα del_names δηαβάδεη ην 

αξρείν ησλ αιιεινπρηψλ θαη επαλαηππψλεη ηηο αιιεινπρίεο ζην αξρείν 

―$hmmer_input‖, ρσξίο πεξηηηέο πιεξνθνξίεο ζηνλ ηίηιν ηνπο. Ζ νινθιήξσζε 

ηεο del_names ζεκεηψλεηαη ζην αξρείν ―process_file‖. Ζ ππνξνπηίλα 

run_hmmer εθηειεί ην πξφγξακκα HMMER3, ηππψλνληαο ζην ―process_file‖ 

ηελ επηηπρή νινθιήξσζε ηεο αλάιπζεο. Ζ hmmer_parser θνξηψλεη ηα 

απνηειέζκαηα ζηνλ πίλαθα ―$table‖ θαη ηππψλεη ζην  ―process_file‖ ηνλ 

αξηζκφ ησλ μερσξηζηψλ PFAM θσδηθψλ πνπ βξέζεθαλ γηα φιεο ηηο 

αιιεινπρίεο. Σην ηειηθφ ζηάδην ηνπ αιγφξηζκνπ εθηεινχληαη ηξεηο ππνξνπηίλεο 

ηνπ Hmmer_Process.pm κε ζθνπφ ηε δεκηνπξγία ηεο πιεξνθνξίαο 

εθπαίδεπζεο, ε νπνία ζα είλαη έλα αξρείν ζε κνξθή csv. Ζ ππνξνπηίλα 

pfam_tables δεκηνπξγεί έλα πίλαθα ζηελ βάζε ―$db‖, φπνπ θαηαγξάθνληαη νη 

μερσξηζηνί PFAM θσδηθνί πνπ βξέζεθαλ ζηελ αλάιπζε φισλ ησλ αξρείσλ 

―$file_in‖. Ζ ππνξνπηίλα create_csv δεκηνπξγεί ην ηειηθφ αξρείν csv. Σην 

αξρείν απηφ θάζε γξακκή αληηζηνηρεί ζε κηα αιιεινπρία, θαη θάζε ζηήιε ζε 

έλαλ θσδηθφ PFAM (εθηφο απφ ηηο δπν πξψηεο, φπνπ αλαγξάθνληαη ηα 

νλφκαηα θαη νη θιάζεηο ησλ αιιεινπρηψλ). Αλ ν HMMER3 έρεη βξεη νκνηφηεηα 

κεηαμχ κηαο αιιεινπρίαο θαη ελφο PFAM θσδηθνχ, ηφηε ζην θειί θαηαγξάθεηαη 

ην ζθνξ ηεο ζηνίρηζεο (bit score), αιιηψο ε ηηκή κεδέλ. Τo ζπγθεθξηκέλν 

αξρείν είλαη ε πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο θαη παξνπζηάδεηαη ζηελ εηθφλα 3.1. 

 

 

 
Δηθφλα 3.1: Πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο PFAM ραξαθηεξηζηηθψλ. 

 

Δπηπιένλ θαηαζθεπάδεηαη έλα αξρείν csv, πνπ πεξηέρεη ηελ παξαπάλσ 

πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο, αιιά κε δηαθνξεηηθή δνκή. Τν αξρείν απηφ 
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ρξεζηκνπνηείηαη απφ ηελ ππνξνπηίλα pfam_for_prof θαη δεκηνπξγείηαη έλαο 

πίλαθαο κε φλνκα ―$table‖_pfam‖‖, ν νπνίνο πεξηέρεη ηξεηο ζηήιεο, ηα 

νλφκαηα ησλ πξφηππσλ παξαδεηγκάησλ, ηελ θιάζε ηνπο θαη φια ηα ζθνξ ησλ 

PFAM θσδηθψλ (εηθφλα 3.2). Ο πίλαθαο ζα ρξεζηκνπνηεζεί ζηε ζπλέρεηα γηα 

ηελ θαηαζθεπή ηεο πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο κε PROFEAT ραξαθηεξηζηηθά.  

 

 

 
Δηθφλα 3.2: Πίλαθαο $table”_pfam”. 

 

 

3.2.3. Καηαζθεπή Πιεξνθνξίαο Δθπαίδεπζεο PROFEAT 

Υαξαθηεξηζηηθψλ 

 

Αληίζηνηρα κε ηα ραξαθηεξηζηηθά PFAM, γηα ηα ραξαθηεξηζηηθά 

PROFEAT ν αιγφξηζκνο πνπ αλαπηχρζεθε πεξηγξάθεηαη ζην αξρείν Perl 

profeat_process.pl. Τν παθέην ππνξνπηίλσλ νλνκάδεηαη 

Profeat_Process.pm. Ο ζπγθεθξηκέλνο αιγφξηζκνο είρε έλα ζεκαληηθφ 

πξφβιεκα. Τν πξφγξακκα PROFEAT δελ ππάξρεη δηαζέζηκν ζε απηφλνκε 

έθδνζε γηα ηνπηθή ρξήζε, είλαη δηαζέζηκν κφλν ζην δηαδίθηπν. Δπνκέλσο 

ρξεζηκνπνηήζεθε ν αληίζηνηρνο server γηα ηελ αλάιπζε ησλ αιιεινπρηψλ θαη 

ε δηαδηθαζία απηή έγηλε ρεηξνθίλεηα. Δπηπιένλ ν server ηνπ PROFEAT 

κπνξνχζε λα επεμεξγαζηεί κέρξη 1000 αιιεινπρίεο. Γηα ηνλ ιφγν απηφ, 

αξρεία κε πεξηζζφηεξεο απφ 1000 αιιεινπρίεο ρσξίζηεθαλ κε ην αξρείν Perl 

divide_fasta.pl. 

Πεξηγξαθή ηνπ αξρείνπ Perl profeat_process.pl: Πξηλ ηελ εθηέιεζε ηνπ 

αιγνξίζκνπ ηα αξρεία ησλ αιιεινπρηψλ αλαιχνληαη κε ην πξφγξακκα 
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PROFEAT ζηνλ αληίζηνηρν server. Τα απνηειέζκαηα ηεο αλάιπζεο 

ζπγθεληξψλνληαη ζε θνηλφ θαηάινγν (./profeat_files). Οη κεηαβιεηέο εηζφδνπ 

είλαη νη εμήο: 

$class : ην φλνκα ηνπ πίλαθα πνπ πεξηέρεη ηα PFAM απνηειέζκαηα, ζπλήζσο 

είλαη ε θιάζε ησλ ζεηηθψλ παξαδεηγκάησλ, π.ρ. hyd_3_1, hyd_3_2 θηι. 

$db : ην φλνκα ηεο βάζεο δεδνκέλσλ, ―ML_archaea_x_factor ‖. 

$user_name : φλνκα ρξήζηε ηνπ MySQL Workbench 

$password : θσδηθφο ρξήζηε ηνπ MySQL Workbench 

 Ζ εληνιή ζηελ γξακκή εληνιψλ (command line) γηα ζεηηθή θιάζε ηελ 

3.6.-.-, έρεη ηελ εμήο κνξθή: 

 
> profeat_process.pl hyd_3_6 ML_archaea_xfactor MySQL_username 
MySQL_password 
 
 Ο ζπγθεθξηκέλνο αιγφξηζκνο εθηειεί ηξεηο βαζηθέο δηαδηθαζίεο. Αξρηθά 

ελψλεη φια ηα αξρεία κε ηα απνηειέζκαηα ηνπ PROFEAT ζε έλα εληαίν 

αξρείν. Σηε ζπλέρεηα θνξηψλεη ηα δεδνκέλα ηνπ εληαίνπ αξρείνπ ζε έλαλ 

πίλαθα ηεο βάζεο ―ML_archaea_db_xfactor ‖, κε φλνκα ―$table‖_profeat‖‖. 

Τέινο, ζπλδπάδνληαο ηνλ πίλαθα ―$table‖_pfam‖‖, πνπ έρεη πξνθχςεη απφ ην 

πξφγξακκα hmmer_process.pl θαη ηνλ ―$table‖_profeat‖‖ ηππψλεη ηελ 

δεηνχκελε πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο. 

 Πην αλαιπηηθά, φια ηα δεδνκέλα ηνπ θαηαιφγνπ ./profeat_files 

ηππψλνληαη θαηάιιεια ζε έλα πξφρεηξν αξρείν ―$draft_file_1‖. Σηε ζπλέρεηα 

εθηεινχληαη ηξεηο ππνξνπηίλεο ηνπ Profeat_Process.pm. Με ηελ ππνξνπηίλα 

prof_shaping ηππψλεηαη έλα δεχηεξν πξφρεηξν αξρείν θαηάιιειεο 

δηακφξθσζεο, έηζη ψζηε ηα δεδνκέλα λα ρσξίδνληαη ζε δπν ζηήιεο: ηα 

νλφκαηα ησλ αιιεινπρηψλ θαη ηηο ηηκέο ησλ PROFEAT ραξαθηεξηζηηθψλ. Τν 

αξρείν απηφ ρξεζηκνπνηείηαη ζηελ ππνξνπηίλα mysql_table γηα λα 

θνξησζνχλ ηα απνηειέζκαηα ηνπ PROFEAT ζε έλαλ πίλαθα δπν ζηειψλ, 

ίδηαο δνκήο κε ηνλ πίλαθα πνπ δεκηνχξγεζε ε ππνξνπηίλα pfam_for_prof 

ζην hmmer_process.pl. 

 Ζ ηειεπηαία ππνξνπηίλα, final_csv, ηππψλεη ηελ πιεξνθνξία 

εθπαίδεπζεο (ηα ραξαθηεξηζηηθά PROFEAT είλαη ζπλερείο κεηαβιεηέο). Τν 

πξφβιεκα ζε απηφ ην ζεκείν είλαη ε έιιεηςε γλψζεο ηεο θιάζεο θάζε 

αιιεινπρίαο. Γηα ηνλ ιφγν απηφ ρξεζηκνπνηείηαη ν πίλαθαο ―$table‖_pfam‖‖. 
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Γηα θάζε εγγξαθή ηνπ πίλαθα ―$table‖_profeat‖‖ εληνπίδεηαη ε αληίζηνηρε 

εγγξαθή θαη ε θιάζε ηεο ζηνλ πίλαθα ―$table‖_pfam‖‖. Με ηνλ ηξφπν απηφ 

ηππψλεηαη ην ηειηθφ αξρείν csv. 

 

 
Δηθφλα 3.3: Πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο PROFEAT ραξαθηεξηζηηθψλ. 

  

 

 3.2.4. Γηαδηθαζία Μεραληθήο Μάζεζεο 

 

 Γηα ηελ κεραληθή κάζεζε ρξεζηκνπνηήζεθε ην ινγηζκηθφ RAPIDMINER 

(έθδνζε 5.2.008). Οη αιγφξηζκνη κεραληθήο κάζεζεο πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ 

είλαη ν θ-Κνληηλφηεξνο-Γείηνλαο (k-Nearest-Neighbor), ν Μπευδηαλφο 

Ταμηλνκεηήο Ππξήλα (Naive Bayes Kernel), ηα Γέληξα Απφθαζεο (Decision 

Trees), νη Μεραλέο Γηαλπζκάησλ Υπνζηήξημεο (Support Vector Machines) θαη 

ν αιγφξηζκνο Perceptron. Λφγσ ηεο χπαξμεο παξακέηξσλ πνπ επεξεάδνπλ 

ηελ απφδνζε ηνπ θάζε αιγφξηζκνπ, επηιέρηεθε ε δηαδηθαζία ηεο 

βειηηζηνπνίεζεο παξακέηξσλ (Parameters Optimization). Γηα θάζε 

πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο θάζε αιγφξηζκνο εθηειέζζεθε γηα δηαθνξεηηθέο 

ηηκέο παξακέηξσλ. Ζ δηαδηθαζία ηεο βειηηζηνπνίεζεο είρε ζαλ ζθνπφ ηε 

κειέηε ηεο κεηαβνιήο ηεο απφδνζεο θάζε αιγφξηζκνπ αλάινγα κε ηηο ηηκέο 

ησλ παξακέηξσλ. Ο αιγφξηζκνο αλάιπζεο κηαο πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο, 

πεξηγξάθεηαη σο εμήο: 
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Δηθφλα 3.4: Κχξηα δηαδηθαζία κεραληθήο κάζεζεο. 

  

 

 Ζ ιεηηνπξγία Read CSV δηαβάδεη ηελ πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο. Οη δπν 

ιεηηνπξγίεο Set Role νξίδνπλ ηνλ ξφιν πνπ κπνξεί λα έρεη θάπνηα ζηήιε ζηελ 

πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο. Σηνλ αιγφξηζκν ε ζηήιε νλνκάησλ ησλ 

αιιεινπρηψλ νξίζηεθε σο ―id‖ θαη ε ζηήιε ησλ θιάζεσλ σο ―label‖. Ζ 

ιεηηνπξγία Select Attributes επηιέγεη πνηα ραξαθηεξηζηηθά ζα 

ρξεζηκνπνηεζνχλ θαηά ηελ κάζεζε θαη ηαμηλφκεζε. Σηελ ζπγθεθξηκέλε 

ελφηεηα επηιέρζεθαλ φια φζα έρνπλ πνιπσλπκηθφ ραξαθηήξα, δειαδή φια. 

Τέινο ε ιεηηνπξγία Numerical to Real κεηαηξέπεη ηα ραξαθηεξηζηηθά πνπ 

έρνπλ νξηζηεί φηη ιακβάλνπλ αθέξαηεο ηηκέο, ζε ραξαθηεξηζηηθά πξαγκαηηθψλ 

ηηκψλ. Ζ δηαδηθαζία Subprocess παξνπζηάδεηαη ζηελ εηθφλα 3.5. 
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Δηθφλα 3.5: Subprocess – αλαιπηηθή απεηθφληζε. 

 

 

 Ζ ιεηηνπξγία Multiply δεκηνπξγεί αληίγξαθα ηεο πιεξνθνξίαο 

εθπαίδεπζεο. Κάζε αληίγξαθν κεηαθέξεηαη ζηελ δηαδηθαζία βειηηζηνπνίεζεο 

θάζε αιγφξηζκνπ (Grid Optimization, εδψ έρεη νλνκαζηεί Algorithm 

Optimization). Σε θάζε δηαδηθαζία βειηηζηνπνίεζεο ν ρξήζηεο επηιέγεη ηηο 

παξακέηξνπο πνπ ζέιεη λα εμεηάζεη θαη νξίδεη ηηο δηαθνξεηηθέο ηηκέο ηνπο. 

Σηελ εξγαζία νη παξάκεηξνη πνπ εμεηάζηεθαλ είλαη νη εμήο: 

 

Αιγφξηζκνο Παξάκεηξνο Τηκέο Παξακέηξνπ 

k-NN 

k 1 4 8 12  

kernel_type dot radial polynominal multiquadric 

kernel_degree 1 2 4 10  

kernel_sigma_1 0.01 0.1 1 2 4 6 10  

kernel_gamma 0.01 0.1 1 2 4 6 10  

   Naive Bayes 

Kernel 
minimum_bandwidth 0.1 0.5 1 2 4 8 12 20 30 
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Decision 
Trees 

criterion gini_index information_gain gain_ratio accuracy 

maximal_depth 10 20 60 120  

minimum_size_for_ 
split 

1 3 6 8 10  

confidence 0.01 0.1 0.25 0.5  

   

Support 

Vector 

Machines 

kernel_type dot radial polynominal multiquadric 

kernel_degree 1 2 4 10  

kernel_sigma_1 0.01 0.1 1 2 4 6 10  

kernel_gamma 0.01 0.1 1 2 4 6 10  

 C 0 1 2 5 10 100  

   
Perceptron rounds 1 5 20 50 100 200 300 500 1000 

 learning_rate 0.001 0.01 0.05 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.8 

 

Ζ θαιχηεξε απφδνζε θάζε βειηηζηνπνίεζεο αλαγξάθεηαη ζε αξρείν θεηκέλνπ 

κε ηελ ιεηηνπξγία Write File (εδψ έρεη νλνκαζηεί Algorithm Results). Τν 

εζσηεξηθφ θάζε δηαδηθαζίαο βειηηζηνπνίεζεο είλαη ίδην γηα φινπο ηνπο 

αιγφξηζκνπο. Γηα ηνλ SVMs πεξηγξάθεηαη ζηελ εηθφλα 3.6. 

 

 

 
Δηθφλα 3.6: Optimize Parameters – αλαιπηηθή απεηθφληζε. 

 

 

 Με ηελ ιεηηνπξγία Split Validation (εδψ έρεη νλνκαζηεί 

SupportVectorMachines Validation) εθηειείηαη ε δηαδηθαζία ηεο κάζεζεο, 

ηαμηλφκεζεο θαη αμηνιφγεζεο. Σηελ Split Validation ε πιεξνθνξία 

εθπαίδεπζεο ρσξίδεηαη ηπραία ζε δπν κέξε. Δδψ επηιέρζεθε πνζνζηφ 70% 

γηα ηελ πιεξνθνξία πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε γηα κάζεζε θαη πνζνζηφ 30% γηα 



 143 

ηελ πιεξνθνξία πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε γηα ηαμηλφκεζε θαη αμηνιφγεζε ηεο 

κάζεζεο. Ζ αλαιπηηθή δηαδηθαζία ηεο Split Validation παξνπζηάδεηαη ζηελ 

εηθφλα 3.7. Με ηελ ιεηηνπξγία Log (εδψ SVM Log) ηππψλνληαη ζε αξρείν 

θεηκέλνπ ε απφδνζε ηνπ αιγφξηζκνπ γηα θάζε νκάδα ηηκψλ ησλ εμεηαδφκελσλ 

παξακέηξσλ ηνπ. 

 

 

 
Δηθφλα 3.7: Split Validation – αλαιπηηθή απεηθφληζε. 

 

 

 Καηά ηελ κάζεζε εθηειείηαη ν αιγφξηζκνο κάζεζεο (εδψ SVM) ψζηε 

λα ππνινγηζηεί ν ηαμηλνκεηήο. Σηελ ζπλέρεηα κε ηελ ιεηηνπξγία Apply Model 

εθαξκφδεηαη ε ηαμηλφκεζε θαη κε ηελ ιεηηνπξγία Performance ππνινγίδεηαη ε 

απφδνζε ηνπ ηαμηλνκεηή (εδψ SVM Apply Model θαη SVM Performance). 

 Λφγσ ηνπ κεγάινπ αξηζκνχ πιεξνθνξηψλ εθπαίδεπζεο, 

θαηαζθεπάζηεθε έλα αξρείν Perl, rm_multiple_validation.pl, ην νπνίν 

δέρεηαη σο είζνδν φζεο πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο επηζπκεί ν ρξήζηεο. Με ην 

πξφγξακκα απηφ αλαιχζεθαλ καδί νη πέληε πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο θάζε 

θαηεγνξίαο πδξνιαζψλ (πέληε δηαθνξεηηθνί ζπληειεζηέο) γηα έλα είδνο 

ραξαθηεξηζηηθνχ. Ζ έμνδνο ηνπ πξνγξάκκαηνο ήηαλ έλα εληαίν αξρείν κνξθήο 

csv, φπνπ πεξηέρνληαλ φια ηα απνηειέζκαηα φισλ ησλ αιγφξηζκσλ, 

ζπλαξηήζεη ησλ παξακέηξσλ ηνπο, θαη έλα εληαίν αξρείν θεηκέλνπ, φπνπ 

θαηαγξάθνληαλ νη κέγηζηεο απνδφζεηο θαη νη πίλαθεο ζχγρπζεο. H εληνιή 

(command line) γηα ηηο πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο PFAM ραξαθηεξηζηηθψλ ηεο 

θαηεγνξίαο 3.1.-.- ήηαλ: 

 
> rm_multiple_validation.pl /path/multiple_validation.rmp 5 
hyd_3_1 /path/x05/pfam_hyd_3_1.csv x05 
/path/x01/pfam_hyd_3_1.csv x1 /path/x2/pfam_hyd_3_1.csv x2 
/path/x3/pfam_hyd_3_1.csv x3 /path/x4/pfam_hyd_3_1.csv x4 
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 3.3. Αμηνπνίεζε Αιγφξηζκσλ Μεραληθήο Μάζεζεο 
 

 

 3.3.1. Καηαζθεπή Βάζεο Γεδνκέλσλ Θεξκναλζεθηηθψλ θαη κε 

Θεξκναλζεθηηθψλ Μηθξννξγαληζκψλ 

 

 Σηελ ηειεπηαία ελφηεηα ηνπ ηερληθνχ κέξνπο, ρξεζηκνπνηήζεθαλ νη 

αιγφξηζκνη κεραληθήο κάζεζεο γηα ηνλ δηαρσξηζκφ ζεξκναλζεθηηθψλ θαη κε 

ζεξκναλζεθηηθψλ πδξνιαζψλ. Πην ζπγθεθξηκέλα, αθνχ κειεηήζεθαλ ηα 

απνηειέζκαηα ηνπ πξψηνπ κέξνπο θαη δηαπηζηψζεθε ε ζπκπεξηθνξά ησλ 

αιγφξηζκσλ ζηα δπν δηαθνξεηηθά είδε πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο, 

ρξεζηκνπνηήζεθαλ ηα ζπκπεξάζκαηα γηα ην δεχηεξν κέξνο. Σθνπφο ήηαλ ε 

αλάπηπμε αιγφξηζκνπ κεραληθήο κάζεζεο πνπ γηα κηα ζπγθεθξηκέλε 

θαηεγνξία πδξνιαζψλ (π.ρ. 3.1.-.-) ζα κπνξνχζε λα δηαθξίλεη αλ κηα άγλσζηε 

αιιεινπρία πξνεξρφηαλ απφ κεζφθηιν, ζεξκφθηιν ή ππεξζεξκφθηιν 

κηθξννξγαληζκφ. 

 Αξρηθά έπξεπε λα βξεζνχλ νη βέιηηζηεο ζεξκνθξαζίεο αλάπηπμεο 

δηαθφξσλ κηθξννξγαληζκψλ, ζηνπο νπνίνπο ζα αλαδεηνχληαλ ζηε ζπλέρεηα νη 

αιιεινπρίεο πδξνιαζψλ. Γηα ηνλ ζθνπφ απηφ κειεηήζεθε αληίζηνηρε 

βηβιηνγξαθία θαη ηα απνηειέζκαηα ζπγθεληξψζεθαλ ζε αξρείν θεηκέλνπ 

―opt_temperature.csv‖ θαη παξνπζηάδνληαη ζηνλ παξαθάησ πίλαθα: 

 

Πίλαθαο 3.1: Μηθξννξγαληζκνί πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ 

Μηθξννξγαληζκφο 
Βέιηηζηε Θεξκνθξαζία 

Αλάπηπμεο  oC  

Καηεγνξία 
Μηθξννξγαληζκ

ψλ 

hyperthermus_butylicus 100 archaea 

pyrobaculum_islandicum 100 archaea 

methanopyrus_kandleri 98 archaea 

pyrobaculum_aerophilum 98 archaea 

pyrococcus_horikoshii 98 archaea 

pyrococcus_abyssi 97 archaea 

pyrococcus_furiosus 97 archaea 

aeropyrum_pernix 95 archaea 

staphylothermus_marinus 92 archaea 

aquifex_aeolicus 90 bacteria 

thermococcus_kodakaraensis 90 archaea 
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thermofilum_pendens 88 archaea 

thermoproteus_neutrophilus 88 archaea 

aquifex_pyrophilus 85 bacteria 

archaeoglobus_fulgidus 85 archaea 

methanococcus_jannaschii 85 archaea 

sulfolobus_solfataricus 85 archaea 

thermococcus_litoralis 83 archaea 

fervidobacterium_nodosum 80 bacteria 

methanococcus_vulcanius 80 archaea 

sulfolobus_acidocaldarius 80 archaea 

thermotoga_maritima 80 bacteria 

thermotoga_neapolitana 80 bacteria 

thermosipho_africanus 77 bacteria 

metallosphaera_sedula 75 archaea 

thermoanaerobacter_tengconge
nsis 

75 bacteria 

thermus_thermophilus 75 bacteria 

bacillus_licheniformis 70 bacteria 

bacillus_stearothermophilus 70 bacteria 

thermus_aquaticus 70 bacteria 

thermoanaerobacter_pseudetha
nolicus 

69 bacteria 

methanothermobacter_thermaut
otrophicus 

65 bacteria 

acidothermus_cellulolyticus 60 bacteria 

clostridium_thermocellum 60 bacteria 

picrophilus_torridus 60 archaea 

symbiobacterium_thermophilum 60 bacteria 

thermoplasma_acidophilum 60 archaea 

thermoplasma_volcanium 60 archaea 

moorella_thermoacetica 58 bacteria 

chloroflexus_aurantiacus 55 bacteria 

geobacillus_kaustophilus 55 bacteria 

geobacillus_stearothermophilus 55 bacteria 

nitratiruptor_sp. 55 bacteria 

pelotomaculum_thermopropioni
cum 

55 bacteria 

thermosynechococcus_elongatu
s 

55 bacteria 

thermobifida_fusca 50 bacteria 

chlorobium_tepidum 48 bacteria 

methylococcus_capsulatus 45 bacteria 

bacillus_polymyxa 40 bacteria 

serratia_marcescens 40 bacteria 
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lactococcus_lactis 40 bacteria 

salmonella_typhimurium 37 bacteria 

clostridium_tetani 37 bacteria 

desulfovibrio_vulgaris 37 bacteria 

flavobacterium_meningosepticu
m 

37 bacteria 

treponema_pallidum 37 bacteria 

vibrio_cholerae 37 bacteria 

pseudomonas_stutzeri 35 bacteria 

sulfurovum_sp. 33 bacteria 

bacillus_cereus 30 bacteria 

oceanobacillus_iheyensis 30 bacteria 

bacillus_subtilis 30 bacteria 

lactobacillus_acidophilus 30 bacteria 

yersinia_pestis 30 bacteria 

synechocystis_sp. 26 bacteria 

leifsonia_xyli 23 bacteria 

methanococcoides_burtonii 23 archaea 

       [10][11][78][79[80][81][82] 

 

 Απφ ηελ βάζε δεδνκέλσλ UniProt/SwissProt (έθδνζε 11/2012) 

απνθηήζεθαλ φιεο νη αιιεινπρίεο πδξνιαζψλ ησλ παξαπάλσ 

κηθξννξγαληζκψλ ζε αξρείν κνξθήο fasta, ―seqs.fasta‖. Δπηπιένλ 

απνθηήζεθε έλα αξρείν θεηκέλνπ ―data.txt‖, πνπ πεξηείρε ηνλ θσδηθφ θάζε 

αιιεινπρίαο, ηoλ κηθξννξγαληζκφ ζην νπνίν έρεη βξεζεί θαη ηνλ θσδηθφ 

Δλδπκηθήο Ολνκαηνινγίαο. 

 Τν επφκελν βήκα ήηαλ ε κεηαθνξά ηεο πιεξνθνξίαο ζην MySQL 

Workbench, έηζη ψζηε λα είλαη εχθνιε ε δηαρείξηζή ηεο. Αξρηθά κε ην αξρείν 

Perl create_MySQL_schema.pl δεκηνπξγήζεθε βάζε δεδνκέλσλ κε φλνκα 

―ML_thermo_db‖ θαη ζηε ζπλέρεηα ρξεζηκνπνηήζεθε ην αξρείν 

all_data_parser.pl, ψζηε λα θνξησζεί ε πιεξνθνξία ησλ αξρείσλ 

―seqs.fasta‖ θαη ―data.txt‖ ζε έλαλ πίλαθα κε φλνκα ―full_data‖. Ο αιγφξηζκνο 

δέρεηαη σο είζνδν ηα αξρεία ―seqs.fasta‖ θαη ―data.txt‖. Γηα ηελ πιεξνθνξία 

ηνπ θάζε αξρείνπ θαηαζθεπάδεη ηνλ θαηάιιειν πίλαθα. Τν θνηλφ ζηνηρείν ησλ 

δπν πηλάθσλ είλαη ηα νλφκαηα ησλ αιιεινπρηψλ. Δπνκέλσο κε θξηηήξην ην 

φλνκα θάζε αιιεινπρίαο ελψλεη ηα ππφινηπα ζηνηρεία ησλ δπν πηλάθσλ θαη 

πξνθχπηεη ν ηειηθφο κε ζηήιεο: protein_id, ec_number, organism, sequence. 
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Δηθφλα 3.8: Πίλαθαο full_data. 

 

 

 Δπηπιένλ δεκηνπξγήζεθε ν πίλαθαο ―opt_temperatures‖ ζηνλ νπνίν 

θνξηψζεθε φιε ε πιεξνθνξία ηνπ πίλαθα 3.1. Ο ιφγνο ήηαλ ε αλάγθε 

χπαξμεο ελφο πίλαθα, φπνπ ζα πεξηείρε ηελ ζρέζε νξγαληζκνχ-βέιηηζηεο 

ζεξκνθξαζίαο. Τν βήκα απηφ πξαγκαηνπνηήζεθε κε ην αξρείν Perl 

temperature_parser.pl. Ο πίλαθαο ―opt_temperatures‖ απνηειείηαη απφ ηξεηο 

ζηήιεο: organism, temperature, category. 

 Ζ βάζε δεδνκέλσλ ―ML_thermo_db‖ ήηαλ έηνηκε λα ρξεζηκνπνηεζεί 

ψζηε λα δεκηνπξγεζνχλ νη επηζπκεηέο πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο. Τν θιεηδί 

ζηελ δεκηνπξγία κηαο πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο ήηαλ ηα ζεξκνθξαζηαθά φξηα 

ησλ δπν θιάζεσλ. Γηα παξάδεηγκα, ε πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο κπνξνχζε λα 

πεξηέρεη σο αξλεηηθά πξφηππα (αξλεηηθή θιάζε) ηηο αιιεινπρίεο νξγαληζκψλ 

πνπ δνπλ θάησ απφ 40 oC  θαη σο ζεηηθά (ζεηηθή θιάζε) εθείλεο ησλ 

νξγαληζκψλ πνπ δνπλ πάλσ απφ 80 oC . Γηα ηελ δεκηνπξγία πιεξνθνξηψλ 

εθπαίδεπζεο θαηαζθεπάζηεθε ην αξρείν Perl select_thermo.pl θη ην παθέην 

Select_Thermo.pm. 

 Πεξηγξαθή ηνπ αξρείνπ Perl select_thermo.pl: Τν πξφγξακκα 

δεκηνπξγεί αξρεία fasta, ηα νπνία ζα αλαιπζνχλ κε ην hmmer_process.pl θαη 

ην profeat_process.pl ψζηε λα πξνθχςνπλ νη πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο. Ο 

ρξήζηεο νλνκάδεη ηηο θαηεγνξίεο αιιεινπρηψλ φπσο επηζπκεί (π.ρ. meso, 

thermo, hyper), νξίδεη ηα ζεξκνθξαζηαθά φξηα ηεο θαζεκίαο θαη δειψλεη αλ 

ζέιεη λα επηιερηνχλ φιεο νη αιιεινπρίεο απφ ηελ ―ML_thermo_db‖ ή 

πεξηνξηζκέλνο αξηζκφο κε ηπραίν ηξφπν. Οη κεηαβιεηέο εηζφδνπ είλαη: 

$db : ην φλνκα ηεο βάζεο δεδνκέλσλ, ―ML_thermo_db ‖ 
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$user_name : φλνκα ρξήζηε ηνπ MySQL Workbench 

$password : θσδηθφο ρξήζηε ηνπ MySQL Workbench 

$Ν : ην πιήζνο ησλ θιάζεσλ, ζηε ζπγθεθξηκέλε εξγαζία 2  

$ec : ε θαηεγνξία Δλδπκηθήο Ολνκαηνινγίαο πνπ ζα αλήθνπλ φιεο νη 

αιιεινπρίεο 

Τν πιήζνο ησλ θιάζεσλ επεξεάδεη ηνλ αξηζκφ ησλ ππφινηπσλ κεηαβιεηψλ 

εηζφδνπ, φπσο θαη ζην πξφγξακκα hmmer_process.pl: 

 
for ($i=5; $i<5*$N+5; $i=$i+5) { 
 my $category = $ARGV[$i]; # ην φλνκα ηεο θιάζεο 
  my $temperature_low= $ARGV[$i+1]; # ην θάησ ζεξκνθξαζηαθφ φξην 
 my $temperature_high = $ARGV[$i+2]; # ην άλσ ζεξκνθξαζηαθφ φξην 
 my $type_of_select = $ARGV[$i+3]; # all ή limit 
 my $Number_limit = $ARGV[$i+4]; #  all (αλ $type_of_select = all) θαη αξηζκφο π.ρ. 
100 (αλ $type_of_select = limit) 
 push (@{$hash{$category}}, $temperature_low); 
 push (@{$hash{$category}}, $temperature_high); 
 push (@{$hash{$category}}, $type_of_select); 
 push (@{$hash{$category}}, $Number_limit); 
} 

 

Δπνκέλσο γηα 2 θιάζεηο ελδπκηθφηεηαο 3.4.-.- (κεζφθηινη 20-30 oC  κε 

πεξηνξηζκφ 200 αιιεινπρηψλ, ππεξζεξκφθηινη 90-110 oC  ρσξίο πεξηνξηζκφ)  

ε εληνιή είλαη ε εμήο: 

 
> select_thermo.pl ML_Thermo_db MySQL_username MySQL_password 
2 3.4. meso_20_30 20 30 limit 200 hyper_90_110 90 110 all all 
 
 Ο αιγφξηζκνο ηνπ πξνγξάκκαηνο εθηειεί δπν ππνξνπηίλεο ηνπ 

παθέηνπ Select_thermo.pm. Αλ γηα κηα ζπγθεθξηκέλε ζεξκνθξαζηαθή 

θαηεγνξία πδξνιαζψλ έρεη νξηζηεί λα επηιεγνχλ φιεο νη αληίζηνηρεο 

αιιεινπρίεο απφ ηνλ πίλαθα ―all_data‖, ηφηε ρξεζηκνπνηείηαη ε ππνξνπηίλα 

select_seqs, αληίζεηα, γηα πεξηνξηζκέλν αξηζκφ αιιεινπρηψλ 

ρξεζηκνπνηείηαη ε ππνξνπηίλα select_seqs_limit. Γηα θάζε ζεξκνθξαζηαθή 

θαηεγνξία θνξηψλνληαη νη αληίζηνηρεο αιιεινπρίεο ζε αξρείν fasta θαη 

νκαδνπνηνχληαη κε ην πξφγξακκα CD-HIT (θαηψθιη νκνηφηεηαο 70%). Ζ 

δηαδηθαζία απηή πξαγκαηνπνηείηαη κε ηελ ππνξνπηίλα cd_hit_clustering. Με 

ηνλ ηξφπν απηφ δεκηνπξγνχληαη ηα δπν αξρεία fasta, πνπ ζα λα αλαιπζνχλ 

ζηε ζπλέρεηα ψζηε λα πξνθχςνπλ νη πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο. 
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 3.3.2. Γηαδηθαζία Μεραληθήο Μάζεζεο 

 

 Οη πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο αλαιχζεθαλ κε ηα πξνγξάκκαηα 

hmmer_process.pl θαη profeat_process.pl, φπσο ζηελ ελφηεηα 3.2. Τν 

ηκήκα απηφ ηεο εξγαζίαο πξαγκαηνπνηήζεθε ζην πεξηβάιινλ ηνπ 

RAPIDMINER. Φξεζηκνπνηήζεθε ε ιεηηνπξγία Forward Selection (εηθφλα 

3.9), ε νπνία επηιέγεη ζπγθεθξηκέλα ραξαθηεξηζηηθά πνπ κεγηζηνπνηνχλ ηελ 

απφδνζε ηνπ ηαμηλνκεηή, ρξεζηκνπνηψληαο ηελ ιεηηνπξγία Cross-Validation 

(10 validations). 

 

 

 
Δηθφλα 3.9: Feature Selection κε Cross-Validation. 

 

 

 Οη πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο πνπ αλαιχζεθαλ ήηαλ ηξεηο. Ζ πξψηε 

πεξηείρε ππεξζεξκφθηιεο ( o o80 C T 110 C  ) θαη κεζφθηιεο 

( o o20 C T 40 C  ) πδξνιάζεο 3.1.-.-, ε δεχηεξε πδξνιάζεο ίδησλ 

ζεξκνθξαζηαθψλ πεξηνρψλ κε ηελ πξψηε αιιά θαηεγνξίαο 3.6.-.- θαη ε ηξίηε 

κεζφθηιεο θαη ζεξκξφθηιεο ( o o50 C T 65 C  ) πδξνιάζεο ηεο 3.1.-.-.. 
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ΙΙΙ. ΑΠΟΣΕΛΕ΢ΜΑΣΑ 

- ΢ΤΜΠΕΡΑ΢ΜΑΣΑ 
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 1. ΠΡΟΒΛΔΦΖ ΠΡΧΣΔΨΝΗΚΖ΢ ΛΔΗΣΟΤΡΓΗΑ΢ 
ΜΔ ΥΡΖ΢Ζ ΟΝΣΟΛΟΓΗΧΝ

 
 

 

 Τν ινγηζκηθφ blastp αλαθαιχπηεη νκνηφηεηεο ζηελ αιιεινπρία ησλ 

ακηλνμέσλ κεηαμχ κηαο άγλσζηεο πξσηεΐλεο θαη κηαο γλσζηήο. Τν 

απνηέιεζκα πεξηέρεη ην ηαίξηαζκα ησλ δπν αιιεινπρηψλ, ρσξίο πεξαηηέξσ 

πιεξνθνξίεο. Δπηπιένλ ζε έλα κεγάιν φγθν απνηειεζκάησλ είλαη αδχλαην 

λα ειέγρεηαη ην θάζε ηαίξηαζκα αιιεινπρηψλ. Με ηνπο θσδηθνχο Οληνινγίαο 

Γνληδίσλ θαη Δλδπκηθήο Ολνκαηνινγίαο ν ρξήζηεο φρη κφλν ραξαθηεξίδεη ην 

θάζε ηαίξηαζκα κε επηπιένλ πιεξνθνξίεο, θπηηαξηθά, βηνινγηθά, κνξηαθά 

ραξαθηεξηζηηθά θαη ελδπκηθή ιεηηνπξγία, αιιά κπνξεί λα εληνπίζεη εχθνια ηα 

απνηειέζκαηα πνπ ηνλ ελδηαθέξνπλ (π.ρ. φια ηα ηαηξηάζκαηα πνπ 

θαηαδεηθλχνπλ εχξεζε πδξνιάζεο). Έηζη ε βάζε δεδνκέλσλ UniProt-GOA 

απνηειεί έλα άκεζν εξγαιείν ζηελ πξφβιεςε ηεο ιεηηνπξγίαο άγλσζησλ 

αιιεινπρηψλ θαη ζηελ εχξεζε ησλ επηζπκεηψλ απνηειεζκάησλ αλάκεζα ζε 

πνιιά άιια. 

 Παξαθάησ παξνπζηάδνληαη ηα απνηειέζκαηα εχξεζεο ελδπκηθψλ 

θιάζεσλ άγλσζησλ αιιεινπρηψλ ζε δείγκα κεηαγνληδησκαηηθήο αλάιπζεο, ην 

νπνίν ρσξίζηεθε ζε ηξία αξρεία, αλάινγα κε ην κήθνο ησλ αιιεινπρηψλ 

(set_1_85 κε κήθνο<85, set_86_300 κε κήθνο [86,300]  θαη set_300+ κε 

κήθνο>300). 

 

 

 
set_1_85 set_86_300 set_300+ 

ηαηξηάζκαηα πνζνζηφ ηαηξηάζκαηα πνζνζηφ ηαηξηάζκαηα πνζνζηφ 

1.-.-.- 210 1,76 5251 2,32 4628 2,61 

2.-.-.- 207 1,74 3090 1,37 4232 2,39 

3.-.-.- 463 3,89 5466 2,42 5930 3,34 

4.-.-.- 214 1,80 1400 0,62 1265 0,71 

5.-.-.- 37 0,31 1077 0,48 799 0,45 

6.-.-.- 280 2,35 2842 1,26 3477 1,96 

no_EC_ 
number 

10494 88,15 206824 91,54 157098 88,54 

ζχλνιν 11905 225950 177429 



 154 

 2. ΥΡΖ΢Ζ ΑΛΓΟΡΗΘΜΧΝ ΜΖΥΑΝΗΚΖ΢ 
ΜΑΘΖ΢Ζ΢

 
 

 

 2.1. Μειέηε ΢πκπεξηθνξάο ησλ Αιγφξηζκσλ 

 

 Αξρηθά παξνπζηάδνληαη ηα απνηειέζκαηα απφ ην πξφγξακκα 

hmmer_process.pl. Οη αιιεινπρίεο αλαιχζεθαλ κε ην ινγηζκηθφ HMMER θαη 

κε βάζε ηα απνηειέζκαηά ηνπ θαηαζθεπάζηεθε ε θάζε πιεξνθνξία 

εθπαίδεπζεο. Γηα θάζε πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο ην hmmer_process.pl 

ππνιφγηζε ηνλ αξηζκφ ησλ ζεηηθψλ θαη αξλεηηθψλ παξαδεηγκάησλ θαη ηνπο 

μερσξηζηνχο PFAM θσδηθνχο πνπ βξέζεθαλ γηα ηα ζεηηθά παξαδείγκαηα, γηα 

ηα αξλεηηθά θαη φζνπο θαηαγξάθεθαλ ζηελ πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο.  

 

 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.1.-.- 

 

Αξηζκφο πξφηππσλ 
παξαδεηγκάησλ 

PFAM θσδηθνί (ραξαθηεξηζηηθά) 

ζεηηθά αξλεηηθά ζχλνιν ζεηηθψλ αξλεηηθψλ ζχλνιν 
πιεξνθνξίαο 
εθπαίδεπζεο 

05  392 192 584 90 262 352 346 

1  392 392 784 90 414 504 489 

2  392 784 1176 90 546 636 623 

3  392 1176 1568 90 624 714 695 

4  392 1568 1960 90 662 752 734 

 

 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.2.-.- 

 

Αξηζκφο πξφηππσλ 
παξαδεηγκάησλ 

PFAM θσδηθνί (ραξαθηεξηζηηθά) 

ζεηηθά αξλεηηθά ζχλνιν ζεηηθψλ αξλεηηθψλ ζχλνιν 
πιεξνθνξίαο 
εθπαίδεπζεο 

05  36 18 54 28 35 63 62 

1  36 36 72 28 78 106 106 

2  36 72 108 28 140 168 168 

3  36 108 144 28 188 216 216 

4  36 144 180 28 230 258 256 
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 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.4.-.- 

 

Αξηζκφο πξφηππσλ 
παξαδεηγκάησλ 

PFAM θσδηθνί (ραξαθηεξηζηηθά) 

ζεηηθά αξλεηηθά ζχλνιν ζεηηθψλ αξλεηηθψλ ζχλνιν 
πιεξνθνξίαο 
εθπαίδεπζεο 

05  97 49 146 57 111 168 167 

1  97 97 194 57 183 240 239 

2  97 194 291 57 248 305 299 

3  97 291 388 57 335 392 389 

4  97 388 485 57 424 481 479 

 

 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.5.-.- 

 

Αξηζκφο πξφηππσλ 
παξαδεηγκάησλ 

PFAM θσδηθνί (ραξαθηεξηζηηθά) 

ζεηηθά αξλεηηθά ζχλνιν ζεηηθψλ αξλεηηθψλ ζχλνιν 
πιεξνθνξίαο 
εθπαίδεπζεο 

05  168 84 252 38 168 206 205 

1  168 168 336 38 233 271 269 

2  168 336 504 38 404 442 437 

3  168 504 672 38 433 471 465 

4  168 672 840 38 528 566 560 

 

 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.6.-.- 

 

Αξηζκφο πξφηππσλ 
παξαδεηγκάησλ 

PFAM θσδηθνί (ραξαθηεξηζηηθά) 

ζεηηθά αξλεηηθά ζχλνιν ζεηηθψλ αξλεηηθψλ ζχλνιν 
πιεξνθνξίαο 
εθπαίδεπζεο 

05  213 107 320 113 192 305 294 

1  213 213 426 113 302 415 399 

2  213 426 639 113 457 570 553 

3  213 639 852 113 527 640 612 

4  213 852 1065 113 560 673 644 

 
 
Όπσο πξνθχπηεη, ην ζχλνιν ησλ PFAM θσδηθψλ, δελ είλαη πάληα ίζν κε ην 

ζχλνιν ησλ ραξαθηεξηζηηθψλ ηεο πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο. Ο ιφγνο είλαη 

φηη νξηζκέλνη PFAM θσδηθνί βξέζεθαλ γηα ζεηηθά θαη αξλεηηθά παξαδείγκαηα, 

αιιά ζηελ πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο θαηαγξάθεθαλ κηα θνξά. Σηελ ζπλέρεηα 

παξνπζηάδνληαη ηα απνηειέζκαηα ησλ αιγφξηζκσλ κεραληθήο κάζεζεο γηα ηηο 

πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο PFAM ραξαθηεξηζηηθψλ, θάζε θαηεγνξίαο 

πδξνιαζψλ. 
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 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.1.-.- 
 

Perceptron 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  96,53 99,13 95,80 

1  96,10 98,98 92,38 

2  98,27 97,14 97,14 

3  97,64 96,00 95,24 

4  98,45 97,25 94,64 

 

Support 
Vector 

Machines 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  90,75 100,00 86,55 

1  87,88 98,73 74,29 

2  98,27 99,01 95,24 

3  97,64 98,32 92,86 

4  98,11 97,20 92,86 

 

Decision 
Trees 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  95,38 99,12 94,12 

1  93,94 100,00 86,87 

2  97,98 99,00 99,24 

3  95,71 99,07 84,92 

4  97,93 99,02 90,18 

 

Naive 
Bayes 
Kernel 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  99,50 100,00 98,95 

3  99,39 98,92 100,00 

4  99,51 98,96 98,96 

 

k-Nearest 
Neighbor 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  94,80 97,41 94,96 

1  94,81 96,97 91,43 

2  98,27 96,26 98,10 

3  97,42 99,14 91,27 

4  98,28 97,22 93,75 
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 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.2.-.- 
 

Perceptron 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  86,67 100,00 81,82 

1  85,00 100,00 72,73 

2  96,77 100,00 83,33 

3  100,00 100,00 100,00 

4  100,00 100,00 100,00 

 

Support 
Vector 

Machines 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  80,00 78,57 100,00 

1  80,00 100,00 63,64 

2  90,32 100,00 50,00 

3  100,00 100,00 100,00 

4  100,00 100,00 100,00 

 

Decision 
Trees 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  73,33 73,33 100,00 

1  75,00 100,00 54,55 

2  83,87 100,00 16,67 

3  92,86 100,00 66,67 

4  100,00 100,00 100,00 

 

Naive 
Bayes 
Kernel 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  100,00 100,00 100,00 

3  100,00 100,00 100,00 

4  100,00 100,00 100,00 

 

k-Nearest 
Neighbor 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  73,33 73,33 100,00 

1  85,00 100,00 72,73 

2  90,32 100,00 50,00 

3  100,00 100,00 100,00 

4  100,00 100,00 100,00 
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 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.4.-.- 
 

Perceptron 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  97,73 100,00 96,97 

1  94,83 100,00 90,32 

2  96,55 100,00 90,32 

3  100,00 100,00 100,00 

4  97,93 100,00 88,89 

 

Support 
Vector 

Machines 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  81,82 80,49 100,00 

1  94,83 100,00 90,32 

2  96,55 100,00 90,32 

3  100,00 100,00 100,00 

4  97,93 100,00 88,89 

 

Decision 
Trees 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  79,55 100,00 72,73 

1  89,66 100,00 80,65 

2  93,10 100,00 80,65 

3  97,41 100,00 86,36 

4  95,86 100,00 77,78 

 

Naive 
Bayes 
Kernel 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  100,00 100,00 100,00 

3  100,00 100,00 100,00 

4  100,00 100,00 100,00 

 

k-Nearest 
Neighbor 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  90,91 100,00 87,88 

1  93,10 100,00 87,10 

2  95,40 100,00 87,10 

3  100,00 100,00 100,00 

4  97,93 100,00 88,89 
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 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.5.-.- 
 

Perceptron 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  97,37 100,00 96,15 

1  95,05 97,92 92,16 

2  97,35 97,87 93,88 

3  98,51 98,04 96,15 

4  99,20 95,83 100,00 

 

Support 
Vector 

Machines 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  97,37 100,00 96,15 

1  81,19 100,00 62,75 

2  98,68 100,00 95,92 

3  98,51 98,04 96,15 

4  100,00 100,00 100,00 

 

Decision 
Trees 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  94,74 100,00 92,31 

1  93,07 100,00 86,27 

2  98,01 100,00 93,88 

3  97,01 100,00 88,46 

4  100,00 100,00 100,00 

 

Naive 
Bayes 
Kernel 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  97,87 100,00 95,74 

3  98,48 98,04 96,15 

4  100,00 100,00 100,00 

 

k-Nearest 
Neighbor 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  96,05 100,00 94,23 

1  96,04 100,00 92,16 

2  98,01 97,92 95,92 

3  98,51 98,04 96,15 

4  99,60 97,87 100,00 
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 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.6.-.- 
 

Perceptron 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  94,79 100,00 91,94 

1  82,68 76,34 100,00 

2  99,48 100,00 98,57 

3  98,82 95,31 100,00 

4  98,74 100,00 93,22 

 

Support 
Vector 

Machines 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  73,96 71,76 98,39 

1  95,28 98,51 92,96 

2  99,48 100,00 98,57 

3  99,61 100,00 98,36 

4  98,74 100,00 93,22 

 

Decision 
Trees 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  93,75 100,00 90,32 

1  93,70 100,00 88,73 

2  98,95 100,00 97,14 

3  98,43 96,72 96,72 

4  96,86 98,04 84,75 

 

Naive 
Bayes 
Kernel 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  100,00 100,00 100,00 

3  100,00 100,00 100,00 

4  99,43 100,00 97,56 

 

k-Nearest 
Neighbor 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  94,79 100,00 91,94 

1  88,98 100,00 80,28 

2  99,48 100,00 98,57 

3  99,61 98,39 100,00 

4  98,74 98,25 94,92 
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 Τα παξαπάλσ απνηειέζκαηα δείρλνπλ, ζην ζχλνιφ ηνπο, πσο νη δπν 

θιάζεηο ζηηο πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο, αλεμάξηεηα απφ ην είδνο ησλ 

πδξνιαζψλ, είλαη θαιά ρσξηζκέλεο απφ κφλεο ηνπο.  Τν γεγνλφο απηφ ήηαλ 

αλακελφκελν, θαζψο νη PFAM θσδηθνί είλαη ραξαθηεξηζηηθά πξσηετληθψλ 

νηθνγελεηψλ. Οη αιγφξηζκνη εκθαλίδνπλ πνιχ πςειή επζηνρία (100%), δειαδή 

έρνπλ ηελ ηθαλφηεηα λα ηαμηλνκνχλ ηηο κε πδξνιάζεο ζσζηά (FP 0 ). Όκσο 

ηα πνζνζηά επηζηξνθήο δελ είλαη εμίζνπ πςειά. Οη αιγφξηζκνη δελ έρνπλ 

πςειή επαηζζεζία θαη ηαμηλνκνχλ νξηζκέλεο πδξνιάζεο σο κε πδξνιάζεο 

(ζθάικα ηχπνπ 1, FN 0 ). Τν γεγνλφο απηφ, ίζσο νθείιεηαη ζε πδξνιάζεο 

πνπ ραξαθηεξίδνληαη απφ πνιινχο PFAM θσδηθνχο θαη θαηαιχνπλ 

πεξηζζφηεξεο απφ κηα αληηδξάζεηο. 

 Δμεηάδνληαο ηα απνηειέζκαηα γηα ηελ θαηεγνξία 3.1.-.-, ε νπνία 

απνηειείηαη απφ 392 αιιεινπρίεο, δηαπηζηψλεηαη κηα κηθξή απμεηηθή ηάζε θαη 

ζηαζεξνπνίεζε γχξσ απφ ζπγθεθξηκέλεο ηηκέο, γηα ηελ αθξίβεηαο, ηελ 

επζηνρία θαη ηελ επηζηξνθή, κε αχμεζε ηνπ κεγέζνπο ηεο πιεξνθνξίαο 

εθπαίδεπζεο. Ζ ζπκπεξηθνξά απηή εκθαλίδεηαη ζε κηθξφηεξν βαζκφ ζηηο 

θαηεγνξίεο 3.6.-.- (213 αιιεινπρίεο) θαη 3.5.-.- (168 αιιεινπρίεο). Σηηο 

θαηεγνξίεο 3.4.-.- (97 αιιεινπρίεο) θαη 3.2.-.- (36 αιιεινπρίεο) 

παξαηεξνχληαη κεγάιεο απνθιίζεηο κεηαμχ ησλ δηαθνξεηηθψλ κεγεζψλ ησλ 

πιεξνθνξηψλ εθπαίδεπζεο. Ζ ζπκπεξηθνξά απηή νθείιεηαη ζην φηη έλα ιάζνο 

ζηελ ηαμηλφκεζε έρεη κεγάιν αξλεηηθφ αληίθηππν ζηηο ηηκέο ηεο αθξίβεηαο, 

επζηνρίαο θαη επηζηξνθήο. 

 Δπηπιένλ, ζε φιεο ηηο θαηεγνξίεο πδξνιαζψλ, ζηνπο αιγφξηζκνπο 

Perceptron, Μεραλέο Γηαλπζκάησλ Υπνζηήξημεο θαη Γέληξα Απφθαζεο 

δηαπηζηψλεηαη φηη ην κέγεζνο ησλ αξλεηηθψλ παξαδεηγκάησλ πξέπεη λα είλαη 

ηνπιάρηζηνλ ην δηπιάζην απφ απηφ ησλ ζεηηθψλ. Οη πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο 

x05  θαη x1 ίζσο λα κελ πεξηέρνπλ αξθεηή πνζφηεηα πιεξνθνξίαο ψζηε λα 

γίλεη ζσζηά ε κάζεζε. Οη αιγφξηζκνη Perceptron, Μεραλέο Γηαλπζκάησλ 

Υπνζηήξημεο, Γέληξα Απφθαζεο θαη θ-Κνληηλφηεξνο Γείηνλαο εκθαλίδνπλ 

πςειέο ηηκέο γηα κεγάιεο πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο. Όκσο ηα πνζνζηά 

επαηζζεζίαο θνληά ζην 90% δείρλνπλ φηη κηα πδξνιάζε κε πνιχπινθα 

ραξαθηεξηζηηθά ίζσο ηαμηλνκεζεί ιάζνο.  

 Ζ απφδνζε ηνπ Perceptron εμαξηάηαη απφ ηελ παξάκεηξν rounds θαη 

θαζφινπ απφ ην learning_rate. Γεληθά ε αθξίβεηα θηάλεη ζηελ κέγηζηε ηηκή ηεο 
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γηα rounds 20 . Ζ απφδνζε ησλ Μεραλψλ Γηαλπζκάησλ Υπνζηήξημεο, 

κεγηζηνπνηείηαη φηαλ ρξεζηκνπνηείηαη ν ππξήλαο dot, ν ππξήλαο polynominal 

(kernel_degree=1) θαη νξηζκέλεο θνξέο ν ππξήλαο radial  

(kernel_gamma=0.01). Σπγρξφλσο φζν κεγαιχηεξε είλαη ε πιεξνθνξία 

εθπαίδεπζεο ηφζν θαιχηεξα απνηειέζκαηα δίλνπλ πςειέο ηηκέο ηνπ C, 

δειαδή ππάξρεη ζφξπβνο ζηελ πιεξνθνξία θαη νη θιάζεηο δηαρσξίδνληαη κε 

απζηεξά πεξηζψξηα. Παξφκνηα ζπκπεξηθνξά έρεη θαη θ-Κνληηλφηεξνο Γείηνλαο 

ζε φ,ηη αθνξά ηηο ζπλαξηήζεηο ππξήλα. Δπηπιένλ ε αθξίβεηα κεγηζηνπνηείηαη 

γηα k=1 θαη ζε κηθξέο πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο γηα  k 1,4 . Τέινο ηα 

Γέληξαο Απφθαζεο εκθαλίδνπλ κέγηζηε αθξίβεηα θπξίσο κε θξηηήξην 

δηαθνπήο ην gini_index ή accuracy θαη ζπγρξφλσο maximal_depth 60  γηα 

κεγάιεο πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο (ηεο θαηεγνξίαο 3.1.-.-) θαη 

maximal_depth 20  γηα κηθξφηεξεο πιεξνθνξίεο. 

 Ο αιγφξηζκνο πνπ εκθαλίδεη ηα θαιχηεξα απνηειέζκαηα είλαη ν 

Μπευδηαλφο Ταμηλνκεηήο Ππξήλα. Σε νξηζκέλεο θαηεγνξίεο πδξνιαζψλ νη 

ηηκέο αθξίβεηαο, επζηνρίαο θαη επηζηξνθήο είλαη 100%, αλεμάξηεηα απφ ην 

κέγεζνο ηεο πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο. Ζ αθξίβεηά ηνπ κεγηζηνπνηείηαη γηα 

estimation_mode greedy  θαη  minimum_bandwidth 0.1,0.5,1 . Γεληθά 

φζν απμάλεηαη ε παξάκεηξνο minimum_bandwidth  κεηψλεηαη ε αθξίβεηα ηνπ 

αιγφξηζκνπ. ‗Όκσο ε επηινγή greedy παξνπζηάδεη έλα ζεκαληηθφ πξφβιεκα. 

Καηά ηελ ηαμηλφκεζε κε  minimum_bandwidth 0.1,0.5,1  θαη ζε κηθξά 

κεγέζε πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο, έλα πνζνζηφ ησλ παξαδεηγκάησλ δελ 

ηαμηλνκείηαη. Ο ηαμηλνκεηήο αδπλαηεί λα ηαμηλνκήζεη θπξίσο ηηο κε πδξνιάζεο. 

Ζ ζπκπεξηθνξά απηή βειηηψλεηαη φζν απμάλεηαη ην κέγεζνο ηεο πιεξνθνξίαο 

εθπαίδεπζεο θαη ζην κέγεζνο x4 ηαμηλνκνχληαη φιεο ζρεδφλ νη πδξνιάζεο. 

Απηφ ζεκαίλεη πσο ε επηινγή greedy απαηηεί κεγάια κεγέζε πιεξνθνξίαο 

εθπαίδεπζεο, ψζηε λα κεησζνχλ νη πηζαλφηεηεο αδπλακίαο ηαμηλφκεζεο ελφο 

παξαδείγκαηνο. 

 Γηα ηελ ελφηεηα ηεο αμηνπνίεζεο ησλ αιγφξηζκσλ κεραληθήο κάζεζεο 

ζε πιεξνθνξία εθπαίδεπζεο PFAM ραξαθηεξηζηηθψλ επηιέρζεθε ν 

Μπευδηαλφο Ταμηλνκεηήο Ππξήλα κε παξακέηξνπο 

estimation_mode greedy  θαη minimum_bandwidth 5 .  
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 Σηε ζπλέρεηα παξνπζηάδνληαη ηα απνηειέζκαηα γηα ηελ πιεξνθνξία 

εθπαίδεπζεο PROFEAT ραξαθηεξηζηηθψλ. Όιεο νη πιεξνθνξίεο 

απνηεινχληαλ απφ 1024 ραξαθηεξηζηηθά (είλαη ν αξηζκφο ησλ PROFEAT 

ραξαθηεξηζηηθψλ πνπ ππνινγίδεη ην ινγηζκηθφ γηα θάζε αιιεινπρία). 

 
 

 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.1.-.- 
 

Perceptron 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  98,84 99,12 99,12 

1  96,97 100,00 93,86 

2  96,55 100,00 89,74 

3  26,82 26,82 100,00 

4  19,76 19,76 100,00 

 

Support 
Vector 

Machines 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  98,26 98,25 99,12 

1  50,65 - 0,00 

2  66,38 - 0,00 

3  73,18 - 0,00 

4  80,24 - 0,00 

 

Decision 
Trees 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  99,57 100,00 99,12 

2  99,71 100,00 99,15 

3  99,79 100,00 99,20 

4  99,66 99,13 99,13 

 

Naive 
Bayes 
Kernel 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  98,25 100,00 96,49 

2  97,69 100,00 93,10 

3  97,20 100,00 89,52 

4  98,97 100,00 94,78 
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k-Nearest 

Neighbor 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  98,84 99,12 99,12 

1  98,70 99,12 98,25 

2  99,71 100,00 99,15 

3  98,50 100,00 94,40 

4  99,48 100,00 97,39 

 
 

 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.2.-.- 
 

Perceptron 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  100,00 100,00 100,00 

3  100,00 100,00 100,00 

4  100,00 100,00 100,00 

 

Support 
Vector 

Machines 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  96,77 91,67 100,00 

3  100,00 100,00 100,00 

4  96,15 80,00 100,00 

 

Decision 
Trees 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  100,00 100,00 100,00 

3  100,00 100,00 100,00 

4  100,00 100,00 100,00 

 

Naive 
Bayes 
Kernel 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  100,00 100,00 100,00 

3  100,00 100,00 100,00 

4  100,00 100,00 100,00 
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k-Nearest 

Neighbor 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  100,00 100,00 100,00 

3  100,00 100,00 100,00 

4  100,00 100,00 100,00 

 
 

 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.4.-.- 
 

Perceptron 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  100,00 100,00 100,00 

3  100,00 100,00 100,00 

4  100,00 100,00 100,00 

 

Support 
Vector 

Machines 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  97,67 96,30 100,00 

1  55,17 55,17 100,00 

2  70,11 - 0,00 

3  75,00 - 0,00 

4  78,62 - 0,00 

 

Decision 
Trees 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  100,00 100,00 100,00 

3  100,00 100,00 100,00 

4  100,00 100,00 100,00 

 

Naive 
Bayes 
Kernel 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  100,00 100,00 100,00 

3  100,00 100,00 100,00 

4  100,00 100,00 100,00 
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k-Nearest 

Neighbor 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  100,00 100,00 100,00 

3  100,00 100,00 100,00 

4  100,00 100,00 100,00 

 
 

 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.5.-.- 
 

Perceptron 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  99,34 100,00 97,96 

3  99,50 98,21 100,00 

4  99,60 100,00 98,23 

 

Support 
Vector 

Machines 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  64,00 64,00 100,00 

1  99,00 98,08 100,00 

2  67,55 - 0,00 

3  72,77 - 0,00 

4  77,29 - 0,00 

 

Decision 
Trees 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  100,00 100,00 100,00 

3  99,50 98,21 100,00 

4  100,00 100,00 100,00 

 

Naive 
Bayes 
Kernel 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  100,00 100,00 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  100,00 100,00 100,00 

3  99,01 98,18 98,18 

4  99,60 100,00 98,25 
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k-Nearest 

Neighbor 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  98,67 97,96 100,00 

1  100,00 100,00 100,00 

2  99,34 98,00 100,00 

3  98,51 96,43 98,18 

4  100,00 100,00 100,00 

 
 

 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.6.-.- 
 

Perceptron 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  97,89 98,55 98,55 

1  98,43 98,51 98,51 

2  98,43 97,06 98,51 

3  99,61 100,00 98,33 

4  99,37 100,00 96,83 

 

Support 
Vector 

Machines 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  72,63 72,63 100,00 

1  52,76 52,76 100,00 

2  98,43 97,06 98,51 

3  76,47 - 0,00 

4  80,19 - 0,00 

 

Decision 
Trees 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  98,95 100,00 98,57 

1  100,00 100,00 100,00 

2  98,43 98,48 97,01 

3  100,00 100,00 100,00 

4  99,37 100,00 96,83 

 

Naive 
Bayes 
Kernel 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  95,79 100,00 94,20 

1  96,83 100,00 94,03 

2  96,86 98,41 92,54 

3  99,61 100,00 98,33 

4  98,11 100,00 90,48 
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k-Nearest 

Neighbor 

 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

Precision 
(Δπζηνρία) 

Recall 
(Δπηζηξνθή) 

05  98,95 100,00 98,55 

1  99,21 100,00 98,51 

2  97,38 98,44 94,03 

3  100,00 100,00 100,00 

4  99,06 100,00 95,24 

  

  

 Αξρηθά δηαπηζηψλεηαη πσο ην κέγεζνο ηεο πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο 

δελ έρεη θαζνξηζηηθφ ξφιν ζηελ απφδνζε ησλ αιγφξηζκσλ. Με εμαίξεζε ηνλ 

αιγφξηζκν Perceptron, ν νπνίνο ζηελ θαηεγνξία 3.1.-.- θαη ζηηο πιεξνθνξίεο 

εθπαίδεπζεο x3, x4 αληηκεησπίδεη πξφβιεκα θαη ηηο Μεραλέο Γηαλπζκάησλ 

Υπνζηήξημεο, νη νπνίεο δελ ιεηηνχξγεζαλ ζσζηά, νη ππφινηπνη αιγφξηζκνη 

πεηπραίλνπλ πνιχ πςειά πνζνζηά γηα θάζε κέγεζνο πιεξνθνξίαο. Σε 

ζχγθξηζε ησλ δπν εηδψλ πιεξνθνξηψλ εθπαίδεπζεο (PROFEAT θαη PFAM) 

κπνξνχκε λα πνχκε πσο ηα απνηειέζκαηα είλαη θαιχηεξα κε ηα PROFEAT 

ραξαθηεξηζηηθά γηαηί 1) είλαη πεξηζζφηεξα ζε αξηζκφ απφ ηα PFAM θαη 2) 

επεηδή θάζε ραξαθηεξηζηηθφ είλαη ζπλερήο κεηαβιεηή θαη ιακβάλεη 

δηαθνξεηηθέο ηηκέο ζε θάζε πξφηππν, ε πιεξνθνξία είλαη αξθεηά πην 

ιεπηνκεξήο. Όκσο ν κεγάινο αξηζκφο ραξαθηεξηζηηθψλ (1024) δεκηνπξγεί 

πξνβιήκαηα ζηηο Μεραλέο Γηαλπζκάησλ ππνζηήξημεο, ζηνλ Perceptron θαη 

γηα ηε κάζεζε απαηηείηαη πεξηζζφηεξνο ρξφλνο απ‘ απηφλ ηεο κάζεζεο κε 

PFAM ραξαθηεξηζηηθά.  

 Ζ απφδνζε ηνπ αιγφξηζκνπ Perceptron κεγηζηνπνηείηαη γηα rounds>5, 

αιιά ζε κηθξέο πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο ππήξμαλ αιγφξηζκνη πνπ δελ 

ρξεηάζηεθαλ γχξνη κάζεζεο (rounds=1) γηα λα κεγηζηνπνηεζεί ε απφδνζή 

ηνπο, επαιεζεχνληαο φηη ε πιεξνθνξία ησλ PROFEAT ραξαθηεξηζηηθψλ 

δηαρσξίδεη πνιχ ηθαλνπνηεηηθά ηηο δπν θιάζεηο. Ο Μπευδηαλφο Ταμηλνκεηήο 

Ππξήλα, φπσο θαη ζηα PFAM ραξαθηεξηζηηθά, ιεηηνπξγεί θαιχηεξα γηα 

estimation_mode greedy  θαη  minimum_bandwidth 0.1,2 . Δπηπιένλ 

δελ παξνπζηάζηεθε ην πξφβιεκα κε ηαμηλφκεζεο παξαδεηγκάησλ. Τν 

γεγνλφο απηφ εληζρχεη ηελ πξνηίκεζε ηεο πιεξνθνξίαο εθπαίδεπζεο ησλ 

PROFEAT ραξαθηεξηζηηθψλ. Ο θ-Κνληηλφηεξνο-Γείηνλαο κεγηζηνπνηεί ηηο 

απνδφζεηο ηνπ κε ηηο ζπλαξηήζεηο ππξήλα dot θαη polynominal (κε 
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kernel_degree=1,2,4) θαη κε k=4, αιιά νξηζκέλεο θνξέο θαη κε k=8 ή 12. Οη 

απνδφζεηο ησλ Γέληξσλ Απφθαζεο δείρλνπλ πσο ν ζπγθεθξηκέλνο 

αιγφξηζκνο ιεηηνπξγεί πνιχ ηθαλνπνηεηηθά. Μάιηζηα, αλεμάξηεηα απφ ην 

θξηηήξην δηαθνπήο θαη ηηο άιιεο παξακέηξνπο, ηα Γέληξα Απφθαζεο έρνπλ 

πάληα απφδνζε θνληά ζην 100%. Γηα ηνλ ιφγν απηφ επηιέρηεθαλ γηα ηελ 

επφκελε ελφηεηα ηνπ ηερληθνχ κέξνπο. 

 

 

 2.2. Αμηνπνίεζε ησλ Αιγφξηζκσλ γηα ην Γηαρσξηζκφ 

Δλδχκσλ κε Βάζε ηε Θεξκνθξαζία Γξάζεο ηνπο 

 

 Τα απνηειέζκαηα ηνπ hmmer_process.pl γηα ηηο ηξεηο πιεξνθνξίεο 

εθαπίδεπζεο παξνπζηάδνληαη ζηνλ παξαθάησ πίλαθα: 

 

 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.1.-.- 

Αξηζκφο πξφηππσλ 
παξαδεηγκάησλ 

PFAM θσδηθνί (ραξαθηεξηζηηθά) 

hyper meso ζχλνιν hyper meso ζχλνιν 
πιεξνθνξίαο 
εθπαίδεπζεο 

99 212 311 55 143 198 166 

  

thermo meso ζχλνιν thermo meso ζχλνιν 
πιεξνθνξίαο 
εθπαίδεπζεο 

99 212 311 74 143 217 165 

 

 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.6.-.- 

Αξηζκφο πξφηππσλ 
παξαδεηγκάησλ 

PFAM θσδηθνί (ραξαθηεξηζηηθά) 

hyper meso ζχλνιν hyper meso ζχλνιν 
πιεξνθνξίαο 
εθπαίδεπζεο 

94 199 293 95 117 212 144 

 

 Όπσο πξνθχπηεη, νη δπν δηαθνξεηηθέο θιάζεηο, ζε θάζε πιεξνθνξία 

εθπαίδεπζεο, είραλ πνιιά φκνηα PFAM ραξαθηεξηζηηθά, επνκέλσο ν 

ηαμηλνκεηήο είρε λα δηαρσξίζεη πην ζχλζεηε πιεξνθνξία απ‘ φηη ζηελ πξψηε 



 170 

ελφηεηα, απηή ηεο κειέηεο. Υπελζπκίδεηαη πσο γηα ηα PFAM ραξαθηεξηζηηθά 

ρξεζηκνπνηήζεθε ν Μπευδηαλφο Ταμηλνκεηήο Ππξήλα θαη γηα ηα PROFEAT ηα 

Γέληξα Απφθαζεο. Παξαθάησ παξνπζηάδνληαη ηα πνζνζηά, ηα δηαγξάκκαηα 

ROC θαη νη ηηκέο AUC ησλ ηαμηλνκεηψλ γηα ηα PFAM ραξαθηεξηζηηθά: 

 

 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.1.-.-, θιάζεηο hyper-meso 

Κιάζε 
Precision 

(Δπζηνρία) 
Recall 

(Δπηζηξνθή) 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

hyper 91,04 62,89 
86,27 

meso 84,94 97,13 

 
 

 
 

Τα ραξαθηεξηζηηθά πνπ επέιεμε ν ηαμηλνκεηήο είλαη: [PF01867.11], [PF09827.4], 

[PF04414.7], [PF01981.11], [PF01351.13], [PF01876.11], [PF01339.12], [PF04032.11], 

[PF00867.13], [PF01868.11], [PF01939.11], [PF03463.10], [PF01900.14], [PF01974.12], 

[PF01975.12], [PF01138.16], [PF00459.20]. 

 
 

 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.1.-.-, θιάζεηο thermo-meso 

Κιάζε 
Precision 

(Δπζηνρία) 
Recall 

(Δπηζηξνθή) 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

thermo 83,87 26,8 
75,23 

meso 74,18 97,60 
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Τα ραξαθηεξηζηηθά πνπ επέιεμε ν ηαμηλνκεηήο είλαη: [PF02601.10], [PF01336.20], 

[PF13361.1], [PF01351.13], [PF02075.12], [PF03463.10], [PF09194.5], [PF01138.16], 

[PF01868.11], [PF01974.12], [PF04032.11]. 

 

 

 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.6.-.-, θιάζεηο hyper-meso 

Κιάζε 
Precision 

(Δπζηνρία) 
Recall 

(Δπηζηξνθή) 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

hyper 90,74 52,13 
82,88 

meso 81,09 97,47 
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Τα ραξαθηεξηζηηθά πνπ επέιεμε ν ηαμηλνκεηήο είλαη: [PF03266.10], [PF03308.11],  

[PF01131.15], [PF01751.17],  [PF00270.24],  [PF00692.14],  [PF00006.20],  [PF02492.14], 

[PF02673.13], [PF00719.14], [PF02374.10], [PF13191.1], [PF01931.13], [PF10662.4], 

[PF12848.2]. 

 

 Γεληθά παξαηεξείηαη πσο νη πιεξνθνξίεο εθπαίδεπζεο δελ 

δηαρσξίδνληαη εχθνια. Οη ηαμηλνκεηέο κε βάζε ηα πνζνζηά επηζηξνθήο θαη 

επζηνρίαο θαη ηηο ηηκέο AUC δείρλνπλ πσο δελ πξαγκαηνπνηείηαη ζσζηά ε 

κάζεζε θαη ην πην ζπρλφ ηνπο ζθάικα είλαη ε ηαμηλφκεζε κηαο πδξνιάζεο 

hyper ή thermo ζηηο meso. Τα κεγαιχηεξα πνζνζηά ζηηο δπν πιεξνθνξίεο 

εθπαίδεπζεο hyper-meso ζε ζρέζε κε ηελ θαηεγνξία thermo-meso δείρλνπλ 

πσο φζν απμάλεηαη ε ζεξκνθξαζηαθή δηαθνξά ησλ πδξνιαζψλ, ηφζν 

θαιχηεξα απνηειέζκαηα έρεη ν ηαμηλνκεηήο. Γειαδή ππάξρνπλ 

ραξαθηεξηζηηθά PFAM πνπ δηαθνξνπνηνχληαη αλάινγα κε ηε ζεξκνθξαζία 

αιιά ίζσο δελ παξέρνπλ αξθεηή πιεξνθνξία ή ν ηαμηλνκεηήο δελ 

εθπαηδεχεηαη ζην βέιηηζην βαζκφ. Σηε ζπλέρεηα παξνπζηάδνληαη ηα 

απνηειέζκαηα γηα ηα PROFEAT ραξαθηεξηζηηθά. 

 

 

 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.1.-.-, θιάζεηο hyper-meso 

Κιάζε 
Precision 

(Δπζηνρία) 
Recall 

(Δπηζηξνθή) 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

hyper 78,35 78,35 
86,27 

meso 89,95 89,95 
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Τα ραξαθηεξηζηηθά πνπ επέιεμε ν ηαμηλνκεηήο είλαη: [G2.1.1.76], [G2.1.1.79], 

[G2.1.1.82], [G2.1.1.97], [G2.1.1.115], [G2.1.1.121], [G2.1.1.131], [G2.1.1.150], [G2.1.1.212], 

[G2.1.1.245], [G2.1.1.267], [G2.1.1.384], [G7.1.1.6]. 

 

 

 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.1.-.-, θιάζεηο thermo-meso 

Κιάζε 
Precision 

(Δπζηνρία) 
Recall 

(Δπηζηξνθή) 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

thermo 84,72 62,89 
84,64 

meso 84,61 94,74 

 

 
 

Τα ραξαθηεξηζηηθά πνπ επέιεμε ν ηαμηλνκεηήο είλαη: [G1.1.1.15], [G2.1.1.11], 

[G2.1.1.52], [G2.1.1.139], [G2.1.1.285], [G2.1.1.312], [G2.1.1.315], [G2.1.1.347]. 

 

 

 Καηεγνξία πδξνιαζψλ: 3.6.-.-, θιάζεηο hyper-meso 

Κιάζε 
Precision 

(Δπζηνρία) 
Recall 

(Δπηζηξνθή) 
Accuracy 
(Αθξίβεηα) 

hyper 72,23 71,28 
82,19 

meso 86,50 87,37 
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Τα ραξαθηεξηζηηθά πνπ επέιεμε ν ηαμηλνκεηήο είλαη: [G2.1.1.5], [G2.1.1.21], 

[G2.1.1.179], [G2.1.1.211], [G2.1.1.220], [G2.1.1.228], [G2.1.1.254], [G2.1.1.300], 

[G5.1.2.14]. 

 

 

 Οη απνδφζεηο ησλ ηαμηλνκεηψλ κε ηα PROFEAT ραξαθηεξηζηηθά είλαη 

παξφκνηεο κε απηέο ησλ PFAM, ελψ παξαηεξνχληαη απμεκέλεο νη ηηκέο ησλ 

AUC. Όκσο δελ παξαηεξείηαη κεγάιε επηζηξνθή ησλ κεζφθηισλ ελδχκσλ θαη 

δελ ππάξρεη δηαθνξά ζηα απνηειέζκαηα hyper-meso θαη thermo-meso, φπσο 

ζπκβαίλεη κε ηα PFAM. Ζ πιεξνθνξία πνπ παξέρνπλ ηα PROFEAT 

ραξαθηεξηζηηθά δηαρσξίδεη ηα ζεξκναλζεθηηθά έλδπκα απφ ηα κεζφθηια σο 

έλα πνζνζηφ, ρσξίο απηφ λα απμάλεηαη φζν απμάλεηαη ε ζεξκνθξαζία ησλ 

ζεκξναλζεθηηθψλ ελδχκσλ. Τέινο παξαηεξείηαη πσο νη δηαδηθαζίεο επηινγήο 

ραξαθηεξηζηηθψλ θαηαιήγνπλ ζηελ επηινγή ραξαθηεξηζηηθψλ θπξίσο ηεο 

θαηεγνξίαο G2, δειαδή πνζνζηά δηπεπηηδίσλ. 
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 ΠΑΡΑΡΣΗΜΑ 1ης  ΕΝΟΣΗΣΑ΢  
 
 
 create_MySQL_schema.pl 
 

#!/usr/bin/perl 
use strict; 
use DBI; 
 
#Arguments-input elements 
my $db = $ARGV[0]; 
my $user_name = $ARGV[1]; 
my $password = $ARGV[2]; 
 
my $dbh = DBI->connect("DBI:mysql:mysql:localhost", $user_name, $password); #connection to 
MySQL 
my $schema = "CREATE SCHEMA $db" or die "could not created";  
my $sth = $dbh->prepare($schema); $sth->execute(); 
 
 

 annotations_parser.pl 
 
#!/usr/bin/perl 
use DBI; 
use strict; 
 
#Arguments-input elements 
my $annotations_file=$ARGV[0]; 
my $major_name = $ARGV[1]; 
my $db=$ARGV[2]; 
my $user_name = $ARGV[3]; 
my $password = $ARGV[4]; 
 
my $dsn = "DBI:mysql:$db:localhost"; 
my $dbh = DBI->connect($dsn, $user_name, $password); #connection to MySQL 
 
my $draft_name = "draft_$major_name"; 
table($draft_name); #execution of ―table‖ subroutine for the variable $draft_name 
table($major_name); #execution of ―table‖ subroutine for the variable $major_name 
 
open (FILE, "<$annotations_file"); 
while (my $line = <FILE>) { 
 if ($line !~ m/^!/) { #if line does not start with ! 
  chomp $line; #chomp function removes any newline character from the end line 
  my @fields = (split /\t/, $line); #line is separated in fields with tab 
  my $db_name = $fields[0]; 
  my $object_acc = $fields[1]; 
  my $object_symbol = $fields[2]; 
  $object_symbol =~ s/\'//g; 
  my $qualifier = $fields[3];  
  my $GO_id = $fields[4]; 
  my $db_ref = $fields[5]; 
  my $evidence = $fields[6]; 
  my $additional_id = $fields[7]; 
  my $GO_aspect = $fields[8]; 
  my $object_name = $fields[9]; 
  $object_name =~ s/\'//g; 
  my $synonym = $fields[10]; 
  $synonym =~ s/\'//g; 
  my $object_type = $fields[11]; 
  my $taxon_id = $fields[12]; 
  $taxon_id =~ s/taxon://g; 
  my $date = $fields[13]; 
  $date =~ s[(....)(..)(..)][$1-$2-$3]; 
  my $assign = $fields[14]; 
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  my $annotation_extension = $fields[15]; 
  my $gene_product_form_id = $fields[16]; 
 
  my $query="insert into $draft_name (db_name, object_acc, object_symbol, qualifier, 
GO_id, db_reference, evidence, additional_id, GO_aspect, object_name, synonym, object_type, 
taxon_id, date, assigned_by, annotation_extension, gene_product_form_id) values 
(\'$db_name\',\'$object_acc\',\'$object_symbol\',\'$qualifier\',\'$GO_id\',\'$db_ref\',\'$evidence\',\'$addition
al_id\',\'$GO_aspect\',\'$object_name\',\'$synonym\',\'$object_type\',\'$taxon_id\',\'$date\',\'$assign\',\'$an
notation_extension\',\'$gene_product_form_id\');" or die "problem in loading the annotations at 
$draft_name"; #loading each variable in the respective column 
  my $sth = $dbh->prepare($query);$sth->execute(); 
 } 
}close FILE; 
 
my $query = "SELECT * FROM $draft_name GROUP BY object_acc, GO_id;"; #Select all the entries 
from $draft_name with distinct couple object_acc-GO_id 
my $sth = $dbh->prepare($query); $sth->execute(); 
 
while (my @line = $sth->fetchrow_array()) { 
 my $query="insert into $major_name (db_name, object_acc, object_symbol, qualifier, GO_id, 
db_reference, evidence, additional_id, GO_aspect, object_name, synonym, object_type, taxon_id, date, 
assigned_by, annotation_extension, gene_product_form_id) values 
(\'$line[1]\',\'$line[2]\',\'$line[3]\',\'$line[4]\',\'$line[5]\', 
\'$line[6]\',\'$line[7]\',\'$line[8]\',\'$line[9]\',\'$line[10]\',\'$line[11]\',\'$line[12]\',\'$line[13]\',\'$line[14]\',\'$line[
15]\',\'$line[16]\',\'$line[17]\');"; 
 my $sth = $dbh->prepare($query);$sth->execute();   
 } #load the above selection in the new table 
 
my $drop = "DROP TABLE IF EXISTS $draft_name;"; #drop the draft table 
my $sth = $dbh->prepare($drop); $sth->execute(); 
 
sub table { #‖table‖ subroutine – creation of MySQL table ―$name‖ 
 
 (my $name) = @_; 
 
 my $sql_table1 = "DROP TABLE if exists $name;"; 
 my $sql_table2 = "CREATE TABLE $name(  
  ind INTEGER NOT NULL AUTO_INCREMENT,  
  db_name VARCHAR(30),  
  object_acc VARCHAR(15), 
  object_symbol VARCHAR(30), 
  qualifier TEXT, 
  GO_id VARCHAR(20), 
  db_reference VARCHAR(30), 
  evidence VARCHAR(5), 
  additional_id VARCHAR(30), 
  GO_aspect ENUM('P','F','C'), 
  object_name VARCHAR(100), 
  synonym VARCHAR(100), 
  object_type VARCHAR(15), 
  taxon_id VARCHAR(15), 
  date VARCHAR(12), 
  assigned_by VARCHAR(30), 
  annotation_extension VARCHAR(100) NOT NULL, 
  gene_product_form_id VARCHAR(30) NOT NULL, 
  PRIMARY KEY(ind) 
 );"; 
 my $sth = $dbh->prepare($sql_table1); $sth->execute(); 
 my $sth = $dbh->prepare($sql_table2); $sth->execute(); 
} 
 
 

 ec2go.pl 
 
#!/usr/bin/perl/ 
use strict; 
use DBI; 
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my $file_in = $ARGV[0]; 
my $db = $ARGV[1]; 
my $user_name = $ARGV[2]; 
my $password = $ARGV[3]; 
 
my $dbh = DBI->connect("DBI:mysql:$db:localhost", $user_name, $password); #connection to MySQL 
my $table_1 = "DROP TABLE IF EXISTS ec2go;"; 
my $table_2 = "CREATE TABLE ec2go ( 
 ind INTEGER NOT NULL AUTO_INCREMENT,  
 EC_number VARCHAR(15), 
 GO_id VARCHAR(15), 
 PRIMARY KEY (ind) 
);"; 
my $sth = $dbh->prepare($table_1);$sth->execute(); 
my $sth = $dbh->prepare($table_2);$sth->execute(); 
 
open (FILE, "<$file_in") or die "could not open file"; 
while (my $line = <FILE>){ 
 chomp $line; 
 if ($line =~ m/^EC/){ #if line start with EC 
  my @fields = (split /\>/,$line); #line is separated in fields with > 
  my $ec = $fields[0]; #fields[1] is the EC number 
  $ec =~ s/[EC:\s]//g; #delete from EC number the ―EC:‖ and every whitespace 
   my @fields2 = (split /\;/, $fields[1]); fields[1] is separated in fields with ; 
   my $go = $fields2[1]; #fields2[1] is the GO id 
   $go =~ s/[\s]//g; #delete from GO id every whitespace character 
 my $query = "INSERT INTO  ec2go (EC_number, GO_id) values (\'$ec\', \'$go\');"; #loading of 
data in ec2go table 
 my $sth = $dbh->prepare($query);$sth->execute(); 

} 
} close (FILE); 
 
 

 distinct_acc_numbers.pl 
 
#!/usr/bin/perl 
use strict; 
use DBI; 
 
my $file_out=$ARGV[0]; 
my $db=$ARGV[1]; 
my $user_name=$ARGV[2]; 
my $password=$ARGV[3]; 
 
my $dbh=DBI->connect("DBI:mysql:$db:localhost", $user_name, $password) or die; #connection to 
MySQL 
 
open (FILE, ">$file_out"); 
my $sql1 = "SELECT DISTINCT(object_acc) FROM annotations;"; 
 my $acc= $dbh->selectall_arrayref($sql1, 
 { Slice => {} } 
 ); # Slice fetches an array of rows (@acc) where each row is stored as a hash { object_acc} 
 foreach my $acc (@$acc) { 

print FILE $acc->{object_acc}, "\n"; 
 }close (FILE); 
 
 

 filter_length.pl 
 
#!/usr/bin/perl/ 
use strict; 
use Bio::SeqIO; 
 
my $file_in = $ARGV[0];  
 
my $file_1 = "set_1_85"; 
my $file_2 = "set_86_300"; 
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my $file_3 = "set_300+"; 
open (FILE_1, ">$file_1");  
open (FILE_2, ">$file_2");  
open (FILE_3, ">$file_3"); 
 
my $seqio_obj = Bio::SeqIO->new(-file => $file_in, -format => "fasta" ); #the input file (fasta format) is 
being transferred to object ―$seqio_obj‖ 
while (my $seq_obj = $seqio_obj->next_seq){  #seq_obj is each seq (entry) in seqio_obj, mext_seq is 
the function to find the next entry 
 my $seq_name = $seq_obj->id; #id is the function to find protein id 
 my $seq = $seq_obj->seq; #seq is the function to find protein sequence 
 my $seq_length = $seq_obj->length; #length is the function to find sequence length 
 if ($seq_length<=85) { 
  print FILE_1 ">$seq_name","_length=$seq_length\n",$seq,"\n"; 
 } elsif ($seq_length>85 && $seq_length<=300) { 
   print FILE_2 ">$seq_name","_length=$seq_length\n",$seq,"\n"; 
 } else { 
  print FILE_3 ">$seq_name","_length=$seq_length\n",$seq,"\n"; 
 } 
} 
 
 

 blastp_for_GO.pl 
 
#!/usr/bin/perl 
use strict; 
use DBI; 
use Bio::SearchIO; 
 
my $file_in = $ARGV[0]; #file for blastp scanning 
my $file_out = $ARGV[1]; #result file and MySQL table 
my $blastp_db = $ARGV[2]; #database for blastp 
my $evalue = $ARGV[3]; #evalue threshold, 0.00001 
my $matrix = $ARGV[4]; #BLOSUM62, BLOSUM80, PAM250 etc... 
my $db = $ARGV[5]; #mysql schema 
my $user_name = $ARGV[6]; 
my $password = $ARGV[7]; 
 
open (FILE_PRO, ">process_for_$file_in") or die "cannot open process file"; 
 
#############STEP 1: Run blastp program 
my $blastp_run = "blastp -query $file_in -db $blastp_db -out $file_out -evalue $evalue -matrix $matrix";  
system ($blastp_run); #system function execute the above command line query 
print FILE_PRO "-blastp scanning for $file_in terminated.\n\n"; 
 
##############STEP 2: Blastp results parser to MySQL table 
my $dbh = DBI->connect("DBI:mysql:$db:localhost", $user_name, $password) or die "cannot connect to 
MySQL"; #connection to MySQL 
 
my $table_blastp_1= "DROP TABLE IF EXISTS $file_out;"; 
my $table_blastp_2= "CREATE TABLE $file_out ( 
 ind INTEGER NOT NULL AUTO_INCREMENT, 
 query_name VARCHAR(100), 
 hit_name VARCHAR(100), 
 hsp_length INTEGER, 
 hsp_evalue REAL, 
 hsp_percent_identity FLOAT, 
 PRIMARY KEY(ind) 
 );"; 
my $sth = $dbh->prepare($table_blastp_1);$sth->execute(); 
my $sth = $dbh->prepare($table_blastp_2);$sth->execute(); 
 
my $in=Bio::SearchIO->new(-file=>$file_out, -format=>"blast"); #the output file (blast format) is being 
transferred to object ―$in‖ 
while (my $result = $in -> next_result) { 

my $query_accession = $result->query_accession(); 
my $query_name = $result->query_name(); 
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 while (my $hit = $result->next_hit) { 
  my $hit_name = $hit->name(); 
  while (my $hsp = $hit->next_hsp) { 
   my $hsp_length = $hsp->length; 
   my $hsp_evalue = $hsp->evalue; 
   my $hsp_percent_identity=$hsp->percent_identity; 
     my $query="insert into $file_out (query_name, hit_name, hsp_length, 
hsp_evalue, hsp_percent_identity) values 
(\'$query_name\',\'$hit_name\',\'$hsp_length\',\'$hsp_evalue\',\'$hsp_percent_identity\');"; 
   my $sth = $dbh->prepare($query);$sth->execute(); 
    } 
 } 
}print FILE_PRO "-The loading of blastp results terminated.\n\n"; 
 
##############STEP 3: Find GO-terms and creation of a draft table GO_$file_out 
my $table_1= "DROP TABLE IF EXISTS GO_$file_out;"; 
my $table_2= "CREATE TABLE GO_$file_out ( 
 ind INTEGER NOT NULL AUTO_INCREMENT, 
 query_name VARCHAR(100), 
 hit_name VARCHAR(100), 
 hsp_length INTEGER, 
 hsp_evalue REAL, 
 hsp_percent_identity FLOAT, 
 GO_id VARCHAR(15), 
 PRIMARY KEY(ind) 
 );";  
my $sth = $dbh->prepare($table_1);$sth->execute(); 
my $sth = $dbh->prepare($table_2);$sth->execute(); 
 
my $query = "SELECT a.*, b.GO_id FROM $file_out a, annotations b WHERE a.hit_name REGEXP 
b.object_acc;"; #the query which correlates ―$file_out‖ and ―annotations‖ tables  
my $sth = $dbh->prepare($query); $sth->execute(); 
 
while (my @line = $sth->fetchrow_array()) { 
 my @array = ($line[1], $line[2], $line[3], $line[4], $line[5], $line[6]); 
 my $query="insert into GO_$file_out (query_name, hit_name, hsp_length, hsp_evalue, 
hsp_percent_identity, GO_id) values (\'$line[1]\',\'$line[2]\',\'$line[3]\',\'$line[4]\',\'$line[5]\', \'$line[6]\');"; 
 my $sth = $dbh->prepare($query);$sth->execute();   
 print FILE_OUT "\n"; 
} 
 
##############STEP 4: Find GO_ids-EC_numbers and print the final file 
open (DRAFT, ">draft_$file_out.csv"); 
print DRAFT 
"query_name,hit_name,hsp_length,hsp_evalue,hsp_percent_identity,GO_id,EC_number\n\n"; #the first 
line of draft file 
my $query = "SELECT * FROM GO_$file_out"; 
my $sth = $dbh->prepare($query); $sth->execute(); 
while (my @line = $sth->fetchrow_array()) { 
 foreach my $line (@line[1..$#line]) {   
  print DRAFT "$line,"; #print the data of GO_$file_out table to draft file 
 }print DRAFT "no_EC_number\n"; #in seventh column print ―no_EC_number‖ 
}close DRAFT; 
 
my %go_ec; 
my $query = "SELECT * FROM ec2go;"; 
my $sth = $dbh->prepare($query); $sth->execute(); 
while (my @element = $sth->fetchrow_array()) {    
 my $ec = $element[1]; 
 my $go = $element[2];   
 $go_ec{$go} = $ec;  
} 
  
open (DRAFT, "<draft_$file_out.csv"); 
open (FILE_OUT, ">final_results_$file_out.csv"); 
print FILE_OUT 
"query_name,hit_name,hsp_length,hsp_evalue,hsp_percent_identity,GO_id,EC_number\n\n"; 
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while (my $line = <DRAFT>) { 
 my @fields = (split /\,/, $line); 
 if ($line =~ m/^ma/) { #all entries start with ―ma‖ 
  my $i=0; 
  while ((my $go_id, my $ec) = each %go_ec) { 
   if ($fields[5] eq $go_id) { #fields[5] is the GO id of each line 
    print  FILE_OUT 
"$fields[0],$fields[1],$fields[2],$fields[3],$fields[4],$fields[5],$ec\n"; # in seventh column the EC number 
    $i=1; 
   } 
  } 
  if ($i==0) { 
   print FILE_OUT "$line"; #i=0 means that there is not an EC number 
  } 
 } 
}close DRAFT;  
my $drop = "DROP TABLE IF EXISTS GO_$file_out;"; 
my $sth = $dbh->prepare($drop); $sth->execute(); 
 
my $command = "rm draft_$file_out.csv"; #remove the draft file 
system($command); 
print FILE_PRO "-final_results_$file_out file has been created! Check the results..."; 
close FILE_OUT; 
close FILE_PRO; 
 
 

 calculate_percentage.pl 
 
#!/usr/bin/perl/ 
 
#Arguments-input elements 
my $file_in = $ARGV[0]; 
my $column = $ARGV[1]; #EC or GO 
my $code = $ARGV[2]; # 3. , 3.1, 3.1.1.1 
 
open (FILE, "<$file_in") or die "could not open file"; 
my $i=0; 
my $j=0; 
 
if ($column eq 'EC') { 
 while (defined(my $line = <FILE>)){ 
  chomp $line; 
  if ($line =~ m/^ma/) { 
   my @fields = (split /\,/,$line);  
   my $ec = $fields[6]; 
   $i=$i+1; 
    if ($ec =~ m/^$code/) { 
     $j=$j+1; 
   } 
  } 
 }print "\ntotal hits : $i\nhits with ec_number '$code' : $j\n percentage = ",$j/$i,"\n"; 
} 
 
if ($column eq 'GO') { 
 while (defined(my $line = <FILE>)){ 
  chomp $line; 
  if ($line =~ m/^ma/) { 
   my @fields = (split /\,/,$line); 
   my $go = $fields[5]; 
   $i=$i+1; 
   if ($go =~ m/^$code/) { 
    $j=$j+1; 
   } 
  } 
 }print "\ntotal hits : $i\nhits with go_id '$code' : $j\nPercentage = ",$j/$i,"\n"; 
} 
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 ΠΑΡΑΡΣΗΜΑ (Α) 2ης ΕΝΟΣΗΣΑ΢ 
 
 
 parser_non.pl 
 
#!usr/bin/perl 
use DBI; 
use Bio::SeqIO; 
 
#Arguments-input elements 
my $file_in = $ARGV[0]; 
my $db=$ARGV[1]; 
my $db_user_name = $ARGV[2]; 
my $db_password = $ARGV[3]; 
my $table_name = $ARGV[4]; 
 
my $dsn = "DBI:mysql:$db:localhost"; 
my $dbh = DBI->connect($dsn, $db_user_name, $db_password); #connection to MySQL 
 
my $sql_table_1= "DROP TABLE if exists $table_name;"; 
my $sql_table_2="CREATE TABLE $table_name( 
 ind INTEGER UNSIGNED NOT NULL AUTO_INCREMENT, 
 cluster_name VARCHAR(100), 
 PRIMARY KEY(ind), 
 seq MEDIUMTEXT, 
 INDEX(cluster_name)  
);"; 
my $sth = $dbh->prepare($sql_table_1); $sth->execute(); 
my $sth = $dbh->prepare($sql_table_2); $sth->execute(); 
 
$seqio_obj = Bio::SeqIO->new(-file => $file_in, -format => "fasta" ); #the input file (fasta format) is being 
transferred to object ―$seqio_obj‖ 
while ($seq_obj = $seqio_obj->next_seq){  
 my $seq_name = $seq_obj->id; 
 my $seq = $seq_obj->seq; 
 my $query="insert into $table_name (cluster_name, seq) values (\'$seq_name\',\'$seq\');"; 
 my $sth = $dbh->prepare($query); $sth->execute(); 
} 
 
close FILE; 
 
 

 select_random.pl 
 
#!usr/bin/perl 
use strict; 
use DBI; 
 
#Arguments-input elements 
my $db = $ARGV[0]; 
my $user_name = $ARGV[1]; 
my $password = $ARGV[2]; 
my $table_name = $ARGV[3]; 
my $N = $ARGV[4]; 
 
my $dsn = "DBI:mysql:$db:localhost"; 
my $dbh = DBI->connect($dsn, $user_name, $password); #connection to MySQL 
 
my $query = "SELECT * FROM $table_name ORDER BY RAND() LIMIT $N;"; #select $N sequences 
randomly 
my $sth = $dbh->prepare($query); $sth->execute; 
 
my $file = "random_".($table_name)[0]."_".$N; 
open (FILE, ">$file"); 
while (my @line = $sth->fetchrow_array()) { 
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  my $name = $line[1]; 
  my $seq = $line[2]; 
  print FILE ">$name\n$seq\n"; 
 }close FILE; 
 
 

 hmmer_process.pl 
 
#!/usr/bin/perl 
use strict; 
use lib "$ENV{HOME}/my_packages/"; 
use Hmmer_Process; 
 
#Arguments-input elements 
my $db = $ARGV[0]; # MySQL database 
my $user_name = $ARGV[1]; 
my $password = $ARGV[2]; 
my $table = $ARGV[3]; # MySQL preferable table name, hyd_3, hyd_3_1 etc. 
my $hmmer_db = $ARGV[4]; # Pfam-A database 
my $N = $ARGV[5]; # the number of input fasta files 
 
my %hash; 
my $i; 
 
for ($i=6; $i<2*$N+6; $i=$i+2) { 
 my $file_in = $ARGV[$i]; #fasta file 
  my $class= $ARGV[$i+1]; #class of fasta file entries' 
 $hash{$file_in} = $class; 
} 
 
my $dir_extra = "./process_archives"; 
my $command = "mkdir $dir_extra";# command line query: make the directory $dir_extra 
system("$command");# system function execute the above command line query 
 
 
Hmmer_Process::process_file; #use Hmmer_Process subroutine process_file 

Hmmer_Process::mysql_table($table, $db, $user_name, $password); #use Hmmer_Process subroutine 
mysql_table with input variables: $table, $username, $password 

 
while ((my $file_in, my $class) = each %hash) { 
  
 my $hmmer_input = "$file_in"; # $hmmer_input will be the hmmer input fasta file. 
 my $hmmer_output = "hmmer_out_$file_in"; # hmmer-out file, it will contain hmmer results in 
table-out format. The subroutine hmmer_parser will use this name for the MySQL table (without "."). 

 Hmmer_Process::del_names ($file_in, $hmmer_input, $dir_extra); 
 Hmmer_Process::run_hmmer ($hmmer_input, $hmmer_output, $hmmer_db, $dir_extra); 
 Hmmer_Process::hmmer_parser ($hmmer_output, $class, $table, $db, $user_name, 
$password, $dir_extra); 
} 
Hmmer_Process::pfam_tables ($table, $db, $user_name, $password); 
Hmmer_Process::create_csv ($table, $db, $user_name, $password); 
Hmmer_Process::pfam_for_prof ($table, $db, $user_name, $password); 
 
 

 Hmmer_Process.pm 
 
package Hmmer_Process; 
use strict; 
use DBI; 
 
# This package has 8 subroutines: process file, del_names, run_hmmer, mysql_table, hmmer_parser, 
pfam_tables, create_csv, pfam_for_prof 
 
######## 1st SUBROUTINE: Creation of the process file. 
######## 
######## When the process will have been terminated without problems, the file must have the 
following format: 



 183 

########  -The file seqs contains 920 entries. 
########  -Hmmer scan terminated! Here the results: 
########    * 1832 hits 
########   * 298 distinct hits, i.e. 298 Pfam ids. 
######## 
########  -The file seqs_non contains 1500 entries. 
########  -The file seqs_non divided into 2 files of 1000-entries for the PROFEAT scan. 
########  -Hmmer scan terminated! Here the results: 
########   * 2738 hits 
########   * 1046 distinct hits, i.e. 1046 Pfam ids. 
######## 
########  -Finally 1238 distinct hits. 
######## 
########  -The csv file has been created. 
######## 
########  ---------Hmmer process terminated!--------- 
 
sub process_file {  
  
 open (FILE_PRO, ">process_file") or die "cannot open process file"; 
}  
 
######## 2nd SUBROUTINE: Dropping of some extra features in fasta file:  Example: 
>UniRef50_Q9SJF0 Serine/threonine-protein phosphatase BSL2 n=34 Tax=Embryophyta 
RepID=BSL2_ARATH, retains only >UniRef50_Q9SJF0 
 
sub del_names {  
 
 (my $file_in, my $hmmer_input, my $dir) = @_; 
 
 open (FILE_1, "<$file_in") or die "cannot open $file_in"; 
 open (FILE_2, ">$dir/$hmmer_input") or die "cannot open $dir/$hmmer_input"; 
 
 my $n=0; # this is the number of entries 
 
 while (defined(my $line = <FILE_1>)) { 
  chomp $line; 
  if ($line =~ m/^\>/){ ### if line starts with >, print $line,"\n"; 
   $n = $n+1; 
   my @fields = (split /\s{1}/,$line); 
   my $name = $fields[0]; 
   print FILE_2 $name,"\n"; 
  } else { 
   print FILE_2 $line,"\n"; 
  } 
 }print FILE_PRO "-The file $hmmer_input contains $n entries.\n"; 
 close FILE_1; 
 close FILE_2; 
 
 my $command_remove = "rm $file_in"; 
 system("$command_remove"); 
} 
 
######## 3rd SUBROUTINE: HMMER scan will be executed: The scan will have "--cut_ga" filtering 
(use profile's GA gathering cutoffs to set all thresholding) and the result will be written in a default-
format file and in a tableout-format file 
 
sub run_hmmer {  
 
 (my $hmmer_input, my $hmmer_output, my $hmmer_db, my $dir) = @_; 
  
 my $command_run= "hmmscan -o $dir/default_$hmmer_output --tblout $dir/$hmmer_output --cut_ga 
$hmmer_db $dir/$hmmer_input"; 
 system("$command_run"); # hmmer scanning 
 
 my $command_delete = "rm $dir/default_$hmmer_output"; 
 system("$command_delete"); # delete the default_out file 
 print FILE_PRO "-Hmmer scan terminated! Here the results:\n" 
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}  
 
######## 4rth SUBROUTINE: Creation of the MySQL results table: This table will be filled with the 
hmmer results by the hmmer_parser subroutine  
 
sub mysql_table { 
 
 (my $table, my $db, my $user_name, my $password) = @_; 
 
my $dsn = "DBI:mysql:$db:localhost"; 
my $dbh  = DBI->connect($dsn, $user_name, $password) or die "cannot connect to MySQL"; 
 
 my $sql_table_1= "DROP TABLE if exists $table;"; 
 my $sql_table_2="CREATE TABLE $table( 
  ind INTEGER UNSIGNED NOT NULL AUTO_INCREMENT, 
  hit_name VARCHAR(100), 
  hit_accession VARCHAR(50), 
  query_name VARCHAR(100), 
  evalue VARCHAR(50), 
  score VARCHAR(50), 
  description VARCHAR(500), 
  ec_number VARCHAR(20), 
  PRIMARY KEY(ind) 
  );" or die "cannot create hmmer results table"; 
 my $sth = $dbh->prepare($sql_table_1);$sth->execute(); 
 my $sth = $dbh->prepare($sql_table_2);$sth->execute(); 
}  
 
######## 5th SUBROUTINE: HMMER results parser: The necessary results will be retrieved from the 
file_out and will be places in the MySQL-table. 
 
sub hmmer_parser {  
 
 (my $hmmer_output, my $class, my $table, my $db, my $user_name, my $password, my $dir) = @_; 
  
 my $dsn = "DBI:mysql:$db:localhost"; 
 my $dbh  = DBI->connect($dsn, $user_name, $password) or die "cannot connect to MySQL"; 
 
 my $i = 0; # this variable will calculate the number of hits. 
 open (FILE, "<$dir/$hmmer_output") or die "cannot open hmmer results file"; 
  while (defined(my $line=<FILE>)){ 
   chomp $line ; 
   if ($line !~ /^\#/){ 
    $i = $i+1; 
    my @fields=(split /\s{1,}/,$line); 
    my $hit_name=$fields[0]; # domain name 
    my $hit_accession=$fields[1]; # pfam_id 
    my $query_name=$fields[2]; # entry‘s accession_number 
    my $evalue=$fields[4]; 
    my $score=$fields[5]; 
     my $description=$fields[18]; 
    $description =~ s/'//g; # (') creates problems 
    $class; # ec number 
    my $query="insert into $table 
(hit_name,hit_accession,query_name,evalue,score,description,ec_number) values 
(\'$hit_name\',\'$hit_accession\',\'$query_name\',\'$evalue\',\'$score'\,\'$description\',\'$class\');" or die 
"problem in loading the hmmer results"; 
    my $sth = $dbh->prepare($query);$sth->execute(); 
   } 
  }print FILE_PRO "\t* $i hits\n"; 
 close FILE; 
 
 my $query = "SELECT count(DISTINCT(hit_accession)) FROM $table where ec_number like 
'$class';" or die "problem in query"; # selection of distinct hits for a class 
 my $sth = $dbh->prepare($query); $sth->execute(); 
 
 while (my @line = $sth->fetchrow_array()) { 
  my $d_number_pfam = $line[0]; 
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  print FILE_PRO "\t* $d_number_pfam distinct hits, i.e. $d_number_pfam Pfam ids.\n"; 
 } 
}  
 
######## 6th SUBROUTINE: Pfam_ids manipulation: Firstly, the creation of two tables, $inter_table 
and $final_table. Secondly, loading data: The $inter_table will include all the pfam_ids from the file_out-
table (it will be dropped after the subroutine). The $final_table table will include the pfam-ids 'DISTINCT' 
(its data will be loaded based on the "DISTINCT SELECTION" of pfam_ids from $inter_table). This is 
the necessary table) 
 
sub pfam_tables {  
 
 (my $table, my $db, my $user_name, my $password) = @_; 
 my $dsn = "DBI:mysql:$db:localhost"; 
 my $dbh  = DBI->connect($dsn, $user_name, $password) or die "cannot connect to MySQL"; 
 
 my $inter_table = ($table)[0]."_inter_pfam_ids"; 
 my $final_table = ($table)[0]."_pfam_ids"; 
 
 my $sql_table_1 = "DROP TABLE IF EXISTS $inter_table;" or die "no table $inter_table"; 
 my $sql_table_2 = "CREATE TABLE $inter_table ( 
  ind INTEGER NOT NULL AUTO_INCREMENT, 
  pfam_id VARCHAR(30), 
  PRIMARY KEY(ind) 
 );" or die "cannot create table $inter_table"; 
 
 my $sth = $dbh->prepare($sql_table_1); $sth->execute(); 
 my $sth = $dbh->prepare($sql_table_2); $sth->execute(); 
 
 my $sql_table_1 = "DROP TABLE IF EXISTS $final_table;" or die "no table $final_table"; 
 my $sql_table_2 = "CREATE TABLE $final_table ( 
  ind INTEGER NOT NULL AUTO_INCREMENT,   
  pfam_id VARCHAR(30), 
  PRIMARY KEY(ind) 
 );" or die "cannot create table $final_table"; 
 
 my $sth = $dbh->prepare($sql_table_1); $sth->execute(); 
 my $sth = $dbh->prepare($sql_table_2); $sth->execute(); 
 
 my $query = "SELECT DISTINCT(hit_accession) FROM $table;" or die "problem in query"; 
 my $sth = $dbh->prepare($query); $sth->execute(); 
 
 while (my @line = $sth->fetchrow_array()) { 
  my $pfam = $line[0]; 
  my $query ="INSERT INTO $inter_table (pfam_id) values (\'$pfam\');"; 
  my $sth = $dbh->prepare($query); $sth->execute(); 
 } 
 
 my $query = "SELECT DISTINCT(pfam_id) FROM $inter_table;" or die "problem in query"; 
 my $sth = $dbh->prepare($query); $sth->execute(); 
 
 my $i = 0; 
 while (my @line = $sth->fetchrow_array()) { 
  my $pfam = $line[0]; 
  $i = $i+1;   
  my $query ="INSERT INTO $final_table (pfam_id) values (\'$pfam\');"; 
  my $sth = $dbh->prepare($query); $sth->execute(); 
 }print FILE_PRO "-Finally $i distinct hits.\n"; 
 
 my $sql_table= "DROP TABLE if exists $inter_table;" or die "cannot find $inter_table table"; 
 my $sth = $dbh->prepare($sql_table); $sth->execute(); 
}  
 
######## 7th SUBROUTINE: Creation of the csv file which include pfam_ids and classes as features. 
In the first part, the program print the first line which contains all the features names. In the second part, 
the program find the pfam_ids which characterise each protein and print them in one line. When a 
protein is characterised by a pfam_id the relevant score is printed in the cell, else the 0 is printed. After 
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the creation of the above csv file, another one is created, which contains only the scores of pfam-ids 
and the class. This file is the rapidminer input. 
 
sub create_csv {  
 
 (my $table, my $db, my $user_name, my $password) = @_; 
 
 my $dbh = DBI->connect("DBI:mysql:$db:localhost", $user_name, $password) or die "cannot 
connect"; 
 
 my $draft_csv = "draft_".($table)[0]."_pfam.csv"; # the name of a draft csv file. 
 open (DRAFT_CSV, ">$draft_csv") or die "cannot open file"; 
  
  my $pfam_ids_table = ($table)[0]."_pfam_ids"; # the table with distinct pfam ids 
 
  my $query = "SELECT pfam_id FROM $pfam_ids_table;"; 
  my $sth = $dbh->prepare($query); $sth->execute(); 
   
  print DRAFT_CSV 'Feature,,[class],,'; 
 
  my $i=0; 
  my @pfam_ids; 
 
  while (my @line = $sth->fetchrow_array()) { # the line with all pfam_ids 
   my $pfam = $line[0]; 
   $i=$i+1;  
   push @pfam_ids,$pfam; 
  } 
   foreach my $pfam(@pfam_ids[0..$#pfam_ids]) { 
    if ($pfam eq $pfam_ids[$#pfam_ids]) { 
     print DRAFT_CSV "[$pfam]"; # ex. [PF00001] 
    } else { 
     print DRAFT_CSV "[$pfam],";  
    } 
   }print DRAFT_CSV "\n"; 
   
  my $n_pfam = $i; # number of pfam_ids 
 
  my $query1 = "SELECT DISTINCT(query_name),ec_number FROM $table;"; 
  my $sth1 = $dbh->prepare($query1); $sth1->execute(); 
 
  while (my @line1 = $sth1->fetchrow_array()) { 
   my $query_name = $line1[0]; 
   my $class = $line1[1]; 
   print DRAFT_CSV "$query_name,,$class,,"; # ex. UniRefP12345,,3.1.-.-,, 
  
   my $query2 = "SELECT b.ind, a.score FROM $pfam_ids_table b, $table a WHERE 
a.hit_accession = b.pfam_id AND a.query_name = '$query_name';"; 
   my @pfam_indexes; 
   my @scores; 
 
   my $sth2 = $dbh->prepare($query2); $sth2->execute(); 
  
    while (my @line2 = $sth2->fetchrow_array()) { 
     my $ind = $line2[0];  
     my $score = $line2[1]; 
 
     push @pfam_indexes,$ind; 
     push @scores,$score; 
    } 
    
    my @csv_line = (0) x $n_pfam; # the line of each protein is an array with all 
the elements 0. 
    my $position_number=0; 
    foreach my $position(@pfam_indexes) { # substitute the 0 with score 
wherever is possible 
      $csv_line[$position-1]=$scores[$position_number]; # in position-1 
cell the score which caracterise the protein-pfam_id relation is printed 
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      $position_number++; 
    } 
   print  DRAFT_CSV join(',',@csv_line),"\n";   
  } 
  close DRAFT_CSV; 
 
 my $command = "sed 's/\,\,/\,/g' $draft_csv >pfam_$table.csv"; # creation of the final csv file 
 system("$command"); 
 print FILE_PRO "-The csv file has been created.\n\n-The sql format file has been created.\n\n"; 
}  
 
########8th SUBROUTINE: Creation of the pfam_table which will be used in profeat_process.pl 
 
sub pfam_for_prof {  
 
 (my $table, my $db, my $user_name, my $password) = @_; 
 
 my $dbh = DBI->connect("DBI:mysql:$db:localhost", $user_name, $password) or die "cannot 
connect"; 
 
 my $draft_csv = "draft_".($table)[0]."_pfam.csv"; # the draft csv 
 my $feat_table = ($table)[0]."_pfam"; # the name of mysql table, where the data of drast file will be 
loaded 
 
 my $sql_table_1 = "DROP TABLE IF EXISTS $feat_table" or die "cannot drop table $feat_table;"; 
 my $sql_table_2 = "CREATE TABLE $feat_table( 
   ind INTEGER UNSIGNED NOT NULL AUTO_INCREMENT, 
   query_name VARCHAR(100), 
   vector_1 LONGTEXT, 
   vector_2 LONGTEXT, 
   PRIMARY KEY(ind) 
       );" or die "cannot create table $feat_table"; 
 my $sth = $dbh->prepare($sql_table_1);$sth->execute(); 
 my $sth = $dbh->prepare($sql_table_2);$sth->execute(); 
   
 open (FILE_FEAT, "<$draft_csv") or die "cannot read $draft_csv file"; 
 while (defined(my $line = <FILE_FEAT>)){ 
  chomp $line; 
  if ($line !~ /^Feat/){ ## if line does not start with "Feat" 
   my @fields=(split /\,\,/, $line); 
   my $query_name = $fields[0]; # protein name 
   my $vector_1 = $fields[1]; # in pfam table is the class and in profeat the features  
   my $vector_2 = $fields[2]; # in pfam table is the features and in profeat is empty 
   my $query="insert into $feat_table (query_name, vector_1, vector_2) values 
(\'$query_name\',\'$vector_1\', \'$vector_2\');" or die "problem in loading the $draft_csv file"; 
   my $sth = $dbh->prepare($query);$sth->execute(); 
  } 
 } 
 close FILE_FEAT; 
 print FILE_PRO "-The $feat_table table has been created in mysql, so it can be used for profeat 
process.\n\n\n---------Hmmer process terminated!---------"; 
 close FILE_PRO; 
 
 my $command = "rm $draft_csv"; 
 system("$command"); 
}  
1; 
 
 

 divide_fasta.pl 
 
#!/usr/bin/perl 
use strict; 
 
my $file_in = $ARGV[0]; 
  
my $n = 0; 
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open (FILE_IN, "<$file_in") or die "cannot open fasta file for dividing"; 
while (my $line = <FILE_IN>) { # calculation of entries 
 chomp $line; 
 if ($line =~ m/^\>/) { 
  $n = $n+1; 
 } 
} 
if ($n > 1000) { # if true, dividing 
 my $i = 1000; 
 my $j; # this is for the name of part noX file. 
 open (FILE_IN, "<$file_in"); 
 while (my $line = <FILE_IN>) { 
  chomp $line;  
  if ($line =~ m/^>/) { # if true, this line is the name of an entry 
   $i = $i+1; 
   if ($i =~ m/^([0-9])+001$/) { # checking of $i, if $i=[XaXb...Xn][00]1 ---> 
creation of new part. 
    close FILE_PART; 
    $j = ($i-1)/1000; ### ex: $j = 1,2,3... 
    open (FILE_PART, ">$file_in-part$j"); # open a new part 
   } 
  } print FILE_PART $line, "\n"; 
 } 
 close FILE_PART; 
 close FILE_IN; 
} 
 
 

 profeat_process.pl 
 
#!/usr/bin/perl 
use strict; 
use lib "$ENV{HOME}/my_packages/"; 
use Profeat_Process; 
 
#Arguments-input elements 
my $class = $ARGV[0]; # hyd_3_1, hyd_3_2 etc 
my $db = $ARGV[1]; 
my $user_name = $ARGV[2]; 
my $password = $ARGV[3]; 
 
my $draft_file_1 = "draft1_".($class)[0]."_profeat.csv"; 
open (DRAFT_1, ">$draft_file_1"); 
 
my @FILES = glob("./profeat_files/*"); # connect all profeat files 
my $first_file = $FILES[0];  
 
open (FILE, $first_file); 
 while (my $line = <FILE>) { 
  print DRAFT_1 $line; 
 } print DRAFT_1 ―\n‖; 
close FILE; 
 
foreach my $file(@FILES[1..$#FILES]) { 
open (FILE, $file); 
 while (my $line = <FILE>) { 
  if ($line !~ /^Feat/) { 
   print DRAFT_1 $line; 
  }  
 } 
}close FILE; 
 
my $draft_file_2 = "draft2_".($class)[0]."_profeat.csv"; # this file will be used by mysql parser. in 
prof_shaping subroutine it will be written (based on $prof file) with a specific format. 

 
Profeat_Process::prof_shaping ($draft_file_1, $draft_file_2); 
Profeat_Process::mysql_table ($draft_file_2, $db, $user_name, $password); 
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Profeat_Process::final_csv ($class, $draft_file_1, $db, $user_name, $password); 
my $delete = "rm $draft_file_1 $draft_file_2"; 
system("$delete"); 
close DRAFT_1; 
 
 

 Profeat_Process.pl 
 
package Profeat_Process; 
use strict; 
use DBI; 
 
######## 1st SUBROUTINE: Creation of a modified profeat file, which will be used for the better 
organisation of the results. This file will consist of two fields, the field of protein names and the field of 
profeat features.  
 
sub prof_shaping { 
 
 (my $initial_file, my $final_file) = @_; 
 
 open (FILE, "<$initial_file") or die "cannot open draft1_profeat file"; 
 open (FILE_NEW, ">$final_file") or die "cannot open draft2_profeat file"; ### this file will be 
used by mysql parser 
 
 while (my $line = <FILE>) { 
  chomp $line; 
  next if ($line =~ m/^Feat/); 
  my @fields=(split /\,/, $line); 
  my $query_name = $fields[0]; 
  $query_name =~ s/ //g; 
  print FILE_NEW $query_name,"\,\,"; # this is the 1st field, only the protein name. 
       # the 2nd column is empty...the ",," will 
be the delimiter for mysql parser, not the ",". 
  foreach my $feature(@fields[1..$#fields]) { # this is the 2nd field, all features.  
   if ($feature==$fields[$#fields]) { # the final feature in a line 
    print FILE_NEW "$feature";  
   } else { # any other feature in a line should be followed by a "," 
    print FILE_NEW "$feature,"; 
   }   
  }print FILE_NEW "\n"; 
 } 
 close FILE; 
 close FILE_NEW; 
} 
 
######## 2nd SUBROUTINE: Creation of MySQL table, with 2 columns, from a csv file. In the first 
column the protein name and in the second all the features 
 
sub mysql_table { 
 
 (my $feat, my $db, my $user_name, my $password) = @_; 
 
 my $feat_table = $feat; # the name of $feat_table must be "hyd_X_M_profeat" 
 $feat_table =~ s/.csv//; 
 $feat_table =~ s/draft2_//; 
 
 my $dsn = "DBI:mysql:$db:localhost"; 
 my $dbh  = DBI->connect($dsn, $user_name, $password) or die "cannot connect to MySQL"; 
 
 my $sql_table_1 = "DROP TABLE IF EXISTS $feat_table" or die "cannot drop table;"; 
 my $sql_table_2 = "CREATE TABLE $feat_table( 
   ind INTEGER UNSIGNED NOT NULL AUTO_INCREMENT, 
   query_name VARCHAR(100), 
   vector_1 LONGTEXT, 
   PRIMARY KEY(ind) 
       );" or die "cannot create table"; 
 my $sth = $dbh->prepare($sql_table_1);$sth->execute(); 
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 my $sth = $dbh->prepare($sql_table_2);$sth->execute(); 
    
 open (FILE_FEAT, "<$feat") or die "cannot open csv file"; 
 
 while (defined(my $line = <FILE_FEAT>)){ 
  chomp $line;  
  if ($line !~ /^Feat/){ # if line does not start with "Feat" 
   my @fields=(split /\,\,/, $line); 
   my $query_name = $fields[0]; # protein name 
   my $vector_1 = $fields[1]; # in pfam table is the class and in profeat the 
features  
 
   my $query="insert into $feat_table (query_name, vector_1) values 
(\'$query_name\',\'$vector_1\');" or die "problem in loading the $feat file"; 
   my $sth = $dbh->prepare($query);$sth->execute(); 
  } 
 } 
 close FILE_FEAT; 
}  
 
######## 3rd SUBROUTINE: Creation of a csv from the above table. This subroutine will use the pfam 
and profeat tables with the view to create the final csv file. 
 
sub final_csv {  
 
 (my $class, my $initial_file, my $db, my $user_name, my $password) = @_; 
 
 my $dsn = "DBI:mysql:$db:localhost"; 
 my $dbh  = DBI->connect($dsn, $user_name, $password) or die "cannot connect to MySQL"; 
 
 my $prof_table = ($class)[0]."_profeat"; 
 my $final_file = "profeat_".($class)[0].".csv"; 
 open (FINAL_CSV, ">$final_file"); 
 open (FILE, "<$initial_file"); 
 
 my $line_prof; # this will be a part of the 1st line in the final csv file 
 while (my $line = <FILE>) { 
  if ($line =~ m/^Feat/) {   
   $line_prof = $line; 
   $line_prof =~ s/Feature,//g; # delete the "Feature," 
   print FINAL_CSV "Feature,[class],$line_prof"; # so the 1st line is: 
Feature,class,F1,F2,F3,...,FN\n 
  } 
 } 
 my $pfam_table = ($class)[0]."_pfam"; # the name of pfam table in mysql 
 
 my $query = "SELECT a.query_name, b.vector_1, a.vector_1 FROM $prof_table a, 
$pfam_table b WHERE a.query_name = b.query_name;"; 
 my $sth = $dbh->prepare($query); $sth->execute(); 
 while (my @line = $sth->fetchrow_array()) { # print the data of mysql query 
  my $query_name = $line[0]; 
  my $class = $line[1]; 
  my $profeat = $line[2]; 
  print FINAL_CSV "$query_name,$class,$profeat\n"; # the data will be printed like the 
1st line! 
 }close FINAL_CSV; 
}  
1; 
 
 

 rm_multiple_validation.pl 
 
#!/usr/bin/perl 
use strict; 
 
#Arguments-input elements 
my $rmp_initial = $ARGV[0]; 
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my $N = $ARGV[1]; 
my $feat_class = $ARGV[2]; # pfam_hyd_3_2, profeat_hyd_3_1 
 
my $i; 
my %files; 
 
for ($i=3; $i<2*$N+3; $i=$i+2) { 
 my $file_in = $ARGV[$i]; # fasta file 
  my $x= $ARGV[$i+1]; # class of fasta file entries' 
 $files{$file_in} = $x; 
} 
 
while ((my $file_in, my $x) = each %files) { 
 
 my $PER_per = "Perceptron_performance"; 
 my $SVM_per = "Support_Vector_Machine_performance"; 
 my $DT_per = "Decision_Tree_performance"; 
 my $NBK_per = "Naive_Bayes_Kernel_performance"; 
 my $kNN_per = "kNN_performance"; 
  
 my $PER_log = "Perceptron_log"; 
 my $SVM_log = "Support_Vector_Machine_log"; 
 my $DT_log = "Decision_Tree_log"; 
 my $NBK_log = "Naive_Bayes_Kernel_log"; 
 my $kNN_log = "kNN_log"; 
 
 my $rmp_final = "multiple_validation.rmp"; # rapidminer process file 
 my $command = "cp $file_in analysis_file && sed -e 's/file_name/analysis_file/g' $rmp_initial 
>$rmp_final"; 
 system("$command"); 
 
 my $execution = "java -cp /home/thodoris/PROGRAMS-DBs/rapidminer/lib/rapidminer.jar 
com.rapidminer.RapidMinerCommandLine -f $rmp_final"; # query in command line with the view to run 
rapidminer rmp file 
 system ("$execution");  
 
 my $final_per = ($feat_class)[0]."_".($x)."_rapidminer_performances"; 
 my $final_log = ($feat_class)[0]."_".($x)."_rapidminer_log.csv"; 
 
 my $cat_rm = "cat $PER_per $SVM_per $DT_per $NBK_per $kNN_per >$final_per && cat 
$PER_log $SVM_log $DT_log $NBK_log $kNN_log >$final_log && rm $PER_per $SVM_per $DT_per 
$NBK_per $kNN_per $PER_log $SVM_log $DT_log $NBK_log $kNN_log analysis_file $rmp_final && 
sed -i 's/ /,/g' $final_log"; 
 system("$cat_rm"); 
} 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 192 

 ΠΑΡΑΡΣΗΜΑ (Β) 2ης ΕΝΟΣΗΣΑ΢ 
 
 
 all_data_parser.pl 
 
#!usr/bin/perl 
use strict; 
use DBI; 
use Bio::SeqIO; 
 
#Arguments-input elements  
my $file_data = $ARGV[0]; 
my $file_seqs = $ARGV[1]; 
my $table = $ARGV[2]; 
my $db=$ARGV[3]; 
my $db_user_name = $ARGV[4]; 
my $db_password = $ARGV[5]; 
 
my $dsn = "DBI:mysql:$db:localhost"; 
my $dbh = DBI->connect($dsn, $db_user_name, $db_password); 
 
my $sql_table_1= "DROP TABLE if exists data;"; 
my $sql_table_2="CREATE TABLE data( 
 ind INTEGER UNSIGNED NOT NULL AUTO_INCREMENT, 
 protein_id VARCHAR(30),  
 ec_number VARCHAR(50), 
 organism MEDIUMTEXT, 
 PRIMARY KEY(ind)  
);" or die "cannot create data"; 
my $sth = $dbh->prepare($sql_table_1); $sth->execute(); 
my $sth = $dbh->prepare($sql_table_2); $sth->execute(); 
 
open (FILE, "<$file_data"); 
while (my $line = <FILE>) { 
 chomp $line; 
 if ($line !~ /^Entry/) { 
  my @fields = (split /\t/, $line); 
  my $protein_id = $fields[0]; 
  my $ec = $fields[3]; 
  $ec =~ s/;/ &/; 
  my $organism = $fields[2]; 
   my @org_fields = (split /\s+/, $organism); 
   my $org_name = "$org_fields[0]_$org_fields[1]"; 
   $org_name =~ tr/[A-Z]/[a-z]/; 
  my $query="insert into data (protein_id, ec_number, organism) values (\'$protein_id\', 
\'$ec\', \'$org_name\');" or die "problem in loading the data"; 
  my $sth = $dbh->prepare($query);$sth->execute(); 
 } 
 
}close FILE; 
 
my $sql_table_1= "DROP TABLE if exists seqs_table;"; 
my $sql_table_2="CREATE TABLE seqs_table( 
 ind INTEGER UNSIGNED NOT NULL AUTO_INCREMENT, 
 protein_id_ext VARCHAR(50),  
 PRIMARY KEY(ind), 
 seq MEDIUMTEXT, 
 INDEX(protein_id_ext)  
);" or die "cannot create seqs_table"; 
my $sth = $dbh->prepare($sql_table_1); $sth->execute(); 
my $sth = $dbh->prepare($sql_table_2); $sth->execute(); 
 
my $seqio_obj = Bio::SeqIO->new(-file => $file_seqs, -format => "fasta" ); 
while (my $seq_obj = $seqio_obj->next_seq){  
 my $protein_id = $seq_obj->id; 
 my $seq = $seq_obj->seq; 
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 my $query="insert into seqs_table (protein_id_ext, seq) values (\'$protein_id\',\'$seq\');" or die 
"problem in loading the sequences"; 
 my $sth = $dbh->prepare($query); $sth->execute(); 
} 
 
my $sql_table_1= "DROP TABLE if exists $table;"; 
my $sql_table_2="CREATE TABLE $table( 
 ind INTEGER UNSIGNED NOT NULL AUTO_INCREMENT, 
 protein_id VARCHAR(30), 
 ec_number VARCHAR(50), 
 organism MEDIUMTEXT,  
 PRIMARY KEY(ind), 
 seq MEDIUMTEXT, 
 INDEX(protein_id) 
);" or die "cannot create $table table";; 
my $sth = $dbh->prepare($sql_table_1); $sth->execute(); 
my $sth = $dbh->prepare($sql_table_2); $sth->execute(); 
 
my $query = "SELECT a.protein_id,a.ec_number,a.organism,b.seq FROM data a, seqs_table b 
WHERE b.protein_id_ext REGEXP a.protein_id;"; 
my $sth = $dbh->prepare($query); $sth->execute(); 
 
while (my @line = $sth->fetchrow_array()) { 
  my $protein_id = $line[0]; 
  my $ec = $line[1]; 
  my $organism = $line[2]; 
  my $seq = $line[3]; 
  my $query="insert into $table (protein_id, ec_number, organism, seq) values 
(\'$protein_id\', \'$ec\', \'$organism\', \'$seq\');" or die "problem in loading the $table"; 
  my $sth1 = $dbh->prepare($query); $sth1->execute(); 
 
} 
my $drop_1= "DROP TABLE if exists data;"; 
my $drop_2= "DROP TABLE if exists seqs_table;"; 
my $sth = $dbh->prepare($drop_1); $sth->execute(); 
my $sth = $dbh->prepare($drop_2); $sth->execute(); 
 

 

 temperature_parser.pl 
 
#!/usr/bin/perl 
use DBI; 
use strict; 
 
#Arguments-input elements  
my $file_in=$ARGV[0]; 
my $table = $ARGV[1]; 
my $db=$ARGV[2]; 
my $db_user_name = $ARGV[3]; 
my $db_password = $ARGV[4]; 
 
my $dsn = "DBI:mysql:$db:localhost"; 
my $dbh = DBI->connect($dsn, $db_user_name, $db_password); 
 
my $sql_table_1= "DROP TABLE if exists $table;" or die "cannot drop table $table"; 
my $sql_table_2="CREATE TABLE $table(  
 ind INTEGER NOT NULL AUTO_INCREMENT,  
 organism VARCHAR(60), 
 temperature VARCHAR(5), 
 category VARCHAR(20), 
 PRIMARY KEY(ind) 
);" or die "cannot create table $table"; 
my $sth = $dbh->prepare($sql_table_1);$sth->execute(); 
my $sth = $dbh->prepare($sql_table_2);$sth->execute(); 
 
open (FILE, "<$file_in"); 
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while (my $line = <FILE>) { 
 chomp $line; 
 if ($line !~ m/^\#/) { 
  my @fields = (split /\,/, $line); 
  my $name = $fields[0]; 
  my $temperature = $fields[1]; 
  my $category = $fields[2]; 
 
  my $query="insert into $table (organism, temperature, category) values (\'$name\', 
\'$temperature\', \'$category\');" or die "problem in loading the $table"; 
  my $sth = $dbh->prepare($query);$sth->execute(); 
 } 
}close FILE; 
 
 

 select_thermo.pl 
 
#!/usr/bin/perl 
use strict; 
use lib "$ENV{HOME}/my_packages/"; 
use Select_Thermo; 
 
my $db = $ARGV[0]; 
my $user_name = $ARGV[1]; 
my $password = $ARGV[2]; 
my $N = $ARGV[3]; 
my $ec = $ARGV[4]; # 3.1., 3.4, non 3.1.-.- or 3.4.-.- 
my %hash = (); 
my $i; 
 
for ($i=5; $i<5*$N+5; $i=$i+5) { 
 my $category = $ARGV[$i]; # fasta file 
  my $temperature_low= $ARGV[$i+1]; # class of fasta file entries' 
 my $temperature_high = $ARGV[$i+2]; 
 my $type_of_select = $ARGV[$i+3]; # all or limit 
 my $Number_limit = $ARGV[$i+4]; # if all -> $Number_limit=all, if limit -> 
$Number_limit=number 
 push (@{$hash{$category}}, $temperature_low); 
 push (@{$hash{$category}}, $temperature_high); 
 push (@{$hash{$category}}, $type_of_select); 
 push (@{$hash{$category}}, $Number_limit); 
} 
 
while ((my $category, my $elements) = each %hash) { 
  
 my $dir = "./$category"; 
 my $command = "mkdir $dir"; 
 system($command); 
 
 my $temp_low = @{$elements}[0]; 
 my $temp_high = @{$elements}[1]; 
 my $type_of_select = @{$elements}[2]; 
 my $Number_limit = @{$elements}[3]; 
 my $file_out = $category; 
 my $final = "$dir/$file_out"; 
 
 if ($type_of_select eq 'limit') { 
  Select_Thermo::select_seqs_limit ($final, $temp_low, $temp_high, $Number_limit, 
$ec, $db, $user_name, $password); 
 } else { 
  Select_Thermo::select_seqs ($final, $temp_low, $temp_high, $ec, $db, $user_name, 
$password); 
 } 
 Select_Thermo::cd_hit_clustering ($final); 
} 
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 Select_Thermo.pm 
 
package Select_Thermo; 
use strict; 
use DBI; 
 
######## 1st SUBROUTINE 
 
sub select_seqs {  
 
 (my $file_out, my $temp_low, my $temp_high, my $ec, my $db, my $user_name, my 
$password) = @_; 
 
 my $dsn = "DBI:mysql:$db:localhost"; 
 my $dbh = DBI->connect($dsn, $user_name, $password); 
 
 my $query = "SELECT a.protein_id, a.organism, a.seq FROM full_data a, opt_temperature b 
WHERE ($temp_low <= b.temperature AND b.temperature <= $temp_high) AND a.organism like 
b.organism AND a.ec_number like '$ec%';" or die "cannot execute the MySQL command 'select'"; 
 my $sth = $dbh->prepare($query); $sth->execute; 
  
 open (FILE, ">$file_out"); 
 while (my @line = $sth->fetchrow_array()) { 
   my $protein_id = $line[0]; 
   my $organism = $line[1];   
   my $seq = $line[2]; 
   print FILE ">",$protein_id," ",$organism,"\n",$seq,"\n"; 
 }close FILE; 
}  
 
######## 2nd SUBROUTINE 
 
sub select_seqs_limit  { 
 
 (my $file_out, my $temp_low, my $temp_high, my $N, my $ec, my $db, my $user_name, my 
$password) = @_; 
 
 my $dsn = "DBI:mysql:$db:localhost"; 
 my $dbh = DBI->connect($dsn, $user_name, $password); 
 
 my $query = "SELECT a.protein_id, a.organism, a.seq FROM full_data a, opt_temperature b 
WHERE ($temp_low <= b.temperature AND b.temperature <= $temp_high) AND a.organism like 
b.organism AND a.ec_number like '$ec%' ORDER BY RAND() LIMIT $N;"; 
 my $sth = $dbh->prepare($query); $sth->execute; 
  
 open (FILE, ">$file_out"); 
 while (my @line = $sth->fetchrow_array()) { 
   my $protein_id = $line[0]; 
   my $organism = $line[1];   
   my $seq = $line[2]; 
   print FILE ">",$protein_id," ",$organism,"\n",$seq,"\n"; 
 }close FILE; 
} 
 
######## 3rd SUBROUTINE 
 
sub cd_hit_clustering {  
 
 (my $file_in) = @_; 
 
 my $name = $file_in; 
 $name =~ s/.fasta//; 
 my $file_clustered = ($name)[0]."_clustered.fasta"; 
 my $command = "cd-hit -i $file_in -o $file_clustered -c 0.7"; # cd-hit query in command line 
 system ("$command"); 
}  
1; 



 196 

 

  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 197 

 ΒΙΒΛΙΟΓΡΑΥΙΑ 

 
1. Alberts, B., Bray, D., Hopkin, K., Jonshon, A., Lewis, J., Raff, M., Roberts, 
K., Walter, P., 2006. Βαζηθέο Αξρέο Κπηηαξηθήο Βηνινγίαο. Ηαηξηθέο Δθδφζεηο 
Π.Φ. Παζραιίδεο, Αζήλα. 
2. Becker, W.M., Kleinsmith, L.J., Hardin, J., 2003. The World of Cell, 5th 
edition. ed. Benjamin Cummings, USA. 
3. Γεσξγάηζνο, Η. Γ., Γηνπςάλεο, Τ. Α., Κπξηαθίδεο, Γ. Α., 2001. 
Δλδπκνινγία. Δθδφζεηο Εήηε, Θεζζαινλίθε. 
4. Λπκπεξάηνο, Γ., Παχινπ, Σ., 2011. Δηζαγσγή ζηε Βηνρεκηθή Μεραληθή. 
Δθδφζεηο Τδίνια, Θεζζαινλίθε. 
5. Πνιπκέλεο, Σ. Α., 2009. Κηλεηηθή θαη Μεραληζκνί Δηεξνγελψλ 
Αληηδξάζεσλ. Δθδφζεηο ΔΜΠ, Αζήλα. 
6. Schultz, R.M., 2001. Proteins and Protein Structure. Academic Press. 
7. Fornes, O., Aragues, R., Espadaler, J., Marti-Renom, M.A., Sali, A., Oliva, 
B., 2009. ModLink+: improving fold recognition by using protein–protein 
interactions. BIOINFORMATICS 25, 1506–1512. 
8. Sleator, R.D., Walsh, P., 2010. An overview of in silico protein function 
prediction. Arch Microbiol 192, 151–155. 
9. Zhou, X.-X., Wang, Y.-B., Pan, Y.-J., Li, W.-F., 2008. Differences in amino 
acids composition and coupling patterns between mesophilic and thermophilic 
proteins. Amino Acids 34, 25–33. 
10. Mizuguchi, K., Sele, M., Cubellis, M., 2007. Environment specific 
substitution tables for thermophilic proteins. BMC Bioinformatics 8, 1–10. 
11. Kumar, S., Tsai, C.-J., Nussinov, R., 2000. Factors enhancing protein 
thermostabiblity. Protein Engineering 13, 179–191. 
12. Henikoff, S., Henikoff, J.G., 2000. Amino Acid Substitution Matrices. 
Advances in Protein Chemistry 54, 74–87. 
13. Mount, D.W., 2004. Bioinformatics, Sequence and Genome Analysis. Cold 
Spring Harbor Laboratory Press, USA. 
14. Smith, T.F., Waterman, M.S., 1981. Identification of Common Molecular 
Subsequences. Mol. Bid 195–197. 
15. Needleman, S.B., Wunsch, C.D., 1970. A General Method Applicable to 
the Search for Similarities in the Amino Acid Sequence of Two Proteins. Mol. 
Bio 48, 443–453. 
16. Sean, E.R., 2004. Where did the BLOSUM62 alignment score matrix 
come from? Computational biology 22, 1035–1036. 
17. Altschul, S.F., 1991. Amino Acid Substitution Matrices from an Information 
Theoretic Perspective. Mol. Biol 219, 555–565. 
18. Dayhoff, M.O., Schwartz, R.M., Orcutt, B.C., 1978. Atlas of Protein 
Sequence and Structure, A Model of Evolutionary Change in Proteins 22, 
345–352. 
19. Henikoff, S., Henikoff, J.G., 1992. Amino Acid Substitution Matrices From 
Protein Blocks. Biochemistry 89, 10915–10919. 
20. Churbanov, A., 2002. PAM matrix for BLAST algorithm [WWW Document]. 
URL http://bioinfo.ict.ac.cn/~dbu/AlgorithmCourses/Lectures/Lec6-PAM.pdf 
21. 2Can Support Portal - Bioinformatics [WWW Document], 2013. . URL 
http://www.ebi.ac.uk/2can/home.html 
22. Φξπζαθίλνπ, Οπξαλία, 2004. Δηζαγσγή ζηηο Σηνραζηηθέο Αλειίμεηο, Σνθία. 
ed. Θεζζαινλίθε. 

http://bioinfo.ict.ac.cn/~dbu/AlgorithmCourses/Lectures/Lec6-PAM.pdf
http://www.ebi.ac.uk/2can/home.html


 198 

23. Cappe, O., Moulines, E., Ryden, T., 2005. Inference in Hidden Markov 
Models. Springer, USA. 
24. Sean, E.R., 1998. Profile hidden Markov models. Bioinformatics 14, 755–
763. 
25. Kuznetsov, G., Nabavi, S., Azizi, E., 2010. Lecture 6:  Hidden Markov 
Models I [WWW Document]. URL http://compbio.mit.edu/teaching.html 
26. Fejzic, A., Azizi, E., 2010. Lecture 7: HMMs II - Posterior Decoding and 
Learning [WWW Document]. URL http://compbio.mit.edu/teaching.html 
27. Rabiner, L.R., 1989. A Tutorial on Hidden Markov Models and Selected 
Applications in Speech Recognition, Presented at the IEEE, pp. 257–286. 
28. Γηακαληάξαο, Κσλζηαληίλνο. Τερλεηά Νεπξσληθά Δίθηπα. Αζήλα: 
Κιεηδάξηζκνο, 2007. Print. 
29. De Ferrari, Luna et al. ―EnzML: Multi-label Prediction of Enzyme Classes 
Using InterPro Signatures.‖ BioMed Central 13.1 (2012): 1–12. 
30. Jung, Jaehee et al. ―PoGO: Prediction of Gene Ontology Terms for Fungal 
Proteins.‖ BioMed Central 11 (2010): 1–9. 
31. King, Ross D. et al. ―Genome Scale Prediction of Protein Functional Class 
from Sequence Using Data Mining.‖ ACM (2000): 384–389. 
32. Τδαθέζηαο, Σπχξνο. Έκπεηξα Σπζηήκαηα Καη Εθαξκνγέο, Με Εηζαγσγή 
Σηελ Τερλεηή Ννεκνζύλε. Αζήλα: Δθδφζεηο ΔΜΠ, 2005. Print. 
33. Nilsson, J.Nils. Introduction to Machine Learning. Stanford,USA, 1998. 
34. Witten, Ian H., and Eibe Frank. Data Mining, Practical Machine Learning 
Tools and Techniques. 2nd ed. USA: Morgan Kaufmann, 2005. Print. 
35. Liu, H., Motoda, H., Setiono, R., Zhao, Z., 2010. Feature Selection: An 
Ever Evolving Frontier in Data Mining. Presented at the The Fourth Workshop 
on Feature Selection in Data Mining, pp. 4–13. 
36. Theodoridis, Sergios, and Konstantinos Koutroumbas. Pattern 
Recognition. 2nd ed. USA: Elsevier Academic Press, 2003. Print. 
37. Hofmann, Thomas, Bernhard Schölkopf, and Alexander J. Smola. ―Kernel 
Methods in Machine Learning.‖ Institute of Mathematical Statistics 36 (2008): 
1171–1174. Print. 
38. Jäkel, Frank, Bernhard Schölkopf, and Felix A. Wichmann. ―A Tutorial on 
Kernel Methods for Categorization.‖ Elsevier 51 (2007): 347–351. Print. 
39. Souza, César R. ―Kernel Functions for Machine Learning Applications.‖ 
2010. 
40. Akthar, Fareed, and Caroline Hahne. RapidMiner 5, Operator Reference. 
Rapid-I GmbH, 2012. 
41. Fawcett, T., 2006. An introduction to ROC analysis. Pattern Recognition 
Letters 27, 861–874. 
42. Κνιπβά-Μαραίξα, Φ., and Δ. Μπφξα-Σέληα. Σηαηηζηηθή, Θεσξία 
Εθαξκνγέο. Θεζζαινλίθε: εθδφζεηο ΕΖΤΖ, 1998. Print. 
43. Yang, Ying, and Geoffrey I. Webb. ―A Comparative Study of Discretization 
Methods for Naive-Bayes Classifiers.‖ (2002): 1–4. Print. 
44. Jiawei, Han, and Micheline Kamber. Data Mining, Concepts and 
Techniques. 2nd ed. USA: Morgan Kaufmann, 2006. Print. 
45. Liu, Bin et al. ―A Comparative Study of Bandwidth Choice in Kernel 
Density Estimation for Naive Bayesian Classification.‖ Springer-Verlag (2009): 
302–303. Print. 
46. Zucchini, Walter. ―Applied Smoothing Techniques, Part 1: Kernel Density 
Estimation.‖ 2003. 

http://compbio.mit.edu/teaching.html
http://compbio.mit.edu/teaching.html


 199 

47. Nonparametric Density and Regression Estimation [WWW Document], 
2007. . URL http://athena.sas.upenn.edu/~petra/class222/nonpar.pdf 
48. Density Estimation [WWW Document], n.d. . URL 
http://www.stat.duke.edu/~wjang/teaching/S05-293/lecture/ch6.pdf  
49. Tan, P.-N., Steinbach, M., Kumar, V., 2006. Introduction to Data Mining. 
Addison-Wesley, USA. 
50. Lior, R., Oded, M., n.d. Chapter 9, DECISION TREES [WWW Document]. 
URL http://www.ise.bgu.ac.il/faculty/liorr/hbchap9.pdf 
51. Gunn, Steve R. ―Support Vector Machines for Classification and 
Regression.‖ 1998. 
52. Igel, Christian. ―Machine Learning: Kernel-based Methods, Lecture Notes.‖ 
53. Γηακαληάξαο, Κσλζηαληίλνο, n.d. Μεραλεο Γηαλπζκάησλ Υπνζηήξημεο 
(Support Vector Machines) -Μάζεκα 9ν [WWW Document]. URL 
http://aetos.it.teithe.gr/~kdiamant/MachineLearning/MachineLearningLesson0
9.pdf 
54. Fahey, Colin. ―Neural Network, with Learning by Backward Error 
Propagation.‖ 
55. Cunningham, Padraig, and Sarah Jane Delany. ―k-Nearest Neighbour 
Classifiers.‖ 2007. 
56. Howley, Tom, and Michael G. Madden. ―The Evolution of a Kernel-Based 
Distance Metric for k-NN Regression.‖ 2007. 
57. UniProt Consortium, n.d. UniProt: the Universal Protein Resource [WWW 
Document]. URL http://education.expasy.org/Uniprot_flyer.pdf 
58. Suzek, B.E., Huang, H., McGarvey, P., Mazumder, R., Wu, C.H., 2007. 
UniRef: comprehensive and non-redundant UniProt reference clusters. 
BIOINFORMATICS 23, 1282–1288. 
59. Finn, R.D., Mistry, J., Tate, J., Coggill, P., Heger, A., Pollington, J.E., 
Gavin, O.L., Gunasekaran, P., Ceric, G., Forslund, K., Holm, L., 
Sonnhammer, E.L.L., Eddy, S.R., Bateman, A., 2009. The Pfam protein 
families database. Nucleic Acids Research 38, 211–222. 
60. Ashburner, M., Ball, C.A., Blake, J.A., Botstein, D., Butler, H., Cherry, 
J.M., Davis, A.P., Dolinski, K., Dwight, S.S., Eppig, J.T., Harris, M.A., Hill, 
D.P., Issel-Tarver, L., Kasarskis, A., Lewis, S., Matese, J.C., Richardson, 
J.E., Ringwald, M., Rubin, G.M., Sherlock, G., n.d. Gene Ontology: tool for 
the unification of biology. Nat Genet 25, 1–9. 
61. lipid catabolic process [WWW Document], 2012. . URL 
http://amigo.geneontology.org/cgi-
bin/amigo/term_details?term=GO:0016042#lineage 
62. Barrell, D., Dimmer, E., Huntley, R.P., Binns, D., O‘Donovan, C., Apweiler, 
R., 2009. The GOA database in 2009—an integrated Gene Ontology 
Annotation resource. Nucleic Acids Research 37, 396–403. 
63. Moss, G.P., 2012. Enzyme Nomenclature [WWW Document]. Enzyme 
Nomenclature, Recommendations of the Nomenclature Committee of the 
International Union of Biochemistry and Molecular Biology on the 
Nomenclature and Classification of Enzymes by the Reactions they Catalyse. 
URL http://www.chem.qmul.ac.uk/iubmb/enzyme/ 
64. McEntyre, J., Ostell, J., 2002. The BLAST Sequence Analysis Tool, 
Chapter 16, in: The NCBI Handbook. NCBI, USA, pp. 1–7. 
65. The Statistics of Sequence Similarity Scores [WWW Document], n.d. . 
URL http://www.ncbi.nlm.nih.gov/BLAST/tutorial/Altschul-1.html 

http://athena.sas.upenn.edu/~petra/class222/nonpar.pdf
http://www.stat.duke.edu/~wjang/teaching/S05-293/lecture/ch6.pdf
http://www.ise.bgu.ac.il/faculty/liorr/hbchap9.pdf
http://aetos.it.teithe.gr/~kdiamant/MachineLearning/MachineLearningLesson09.pdf
http://aetos.it.teithe.gr/~kdiamant/MachineLearning/MachineLearningLesson09.pdf
http://education.expasy.org/Uniprot_flyer.pdf
http://amigo.geneontology.org/cgi-bin/amigo/term_details?term=GO:0016042#lineage
http://amigo.geneontology.org/cgi-bin/amigo/term_details?term=GO:0016042#lineage
http://www.chem.qmul.ac.uk/iubmb/enzyme/
http://www.ncbi.nlm.nih.gov/BLAST/tutorial/Altschul-1.html


 200 

66. Eddy, S.R., 2010. HMMER User‘s Guide, Biological sequence analysis 
using profile hidden Markov models. 
67. Bioinformatics & Drug Design group at NUS, 2011. Introduction to 
structural and physicochemical features calculated by PROFEAT. 
68. AAindex, Amino acid indices, substitution matrices and pair-wise contact 
potentials [WWW Document], 2008. . URL 
http://www.genome.jp/dbget/aaindex.html 
69. Chou, K.C. Prediction of Protein Subcellar Locations by Incorporating 
Quasi-Sequence-Order Effect. Biochemical and Biophysical Research 
Communications 2000, 278, 477-483.  
70. Chou, K.C and Cai Yu-Dong. Prediction of Protein sucellular locations by 
GO-FunD-PseAA predictor, Biochemical and Biophysical Research 
Communications, 2004, 320, 1236-1239.  
71. Schneider Gisbert and Wrede Paul. The Rational Design of Amino Acid 
Sequences by Artifical Neural Networks and Simulated Molecular Evolution: 
Do Novo Design of an Idealized Leader Cleavge Site. Biophys Journal, 1994, 
66, 335-344.  
72. Grantham,R. Amino acid difference formula to help explain protein 
evolution. Science, 1974, 185, 862-864 
73. Chou, K.C., n.d. Type 1 pseudo amino acid composition [WWW 
Document]. URL http://www.csbio.sjtu.edu.cn/bioinf/PseAAC/type1.htm 
74. Chou, K.C., n.d. Type 2 pseudo amino acid composition [WWW 
Document]. URL http://www.csbio.sjtu.edu.cn/bioinf/PseAAC/type2.htm 
75. Gromiha M.Michael, Suwa Makiko. Influence of amino acid properties for 
discriminating outer membrane proteins at better accuracy. Biochimica of 
Biophysica Acta, 2006,1764,1493-1497. 
76. Visualization Process - RapidMiner [WWW Document], n.d. . URL 
http://rapid-i.com/content/view/181/196/ 
77. Weizhong, L., 2011. CD-HIT User‘s Guide [WWW Document]. URL 
http://weizhong-lab.ucsd.edu/cd-hit/wiki/doku.php?id=cd-hit_user_guide 
78. De Vendittis, E., Castellano, I., Cotugno, R., Ruocco, M.R., Raimo, G., 
Masullo, M., 2008. Adaptation of model proteins from cold to hot 
environments involves continuous and small adjustments of average 
parameters related to amino acid composition. Journal of Theoritical Biology 
250, 156–171. 
79. McDonald, J.H., 2010. Temperature Adaptation at Homologous Sites in 
Proteins from Nine Thermophile–Mesophile Species Pairs. Genome Biol. Evol 
2, 267–276. 
80. Panasik, N.J., Brenchley, J.E., Farber, G.K., 2000. Distributions of 
structural features contributing to thermostability in mesophilic and 
thermophilic K/L barrel glycosyl hydrolases. Biochimica et Biophysica Acta 
1543, 189–201. 
81. Sadeghi, M., Naderi-Manesh, H., Zarrabi, M., Ranjbar, B., 2006. Effective 
factors in thermostability of thermophilic proteins. Biophysical Chemistry 119, 
256–270. 
82. Singer, G.A.C., Hickey, D.A., 2003. Thermophilic prokaryotes have 
characteristic patterns of codon usage, amino acid composition and 
nucleotide content. Gene 317, 39–47. 
 

 

 

http://www.genome.jp/dbget/aaindex.html
http://www.csbio.sjtu.edu.cn/bioinf/PseAAC/type1.htm
http://www.csbio.sjtu.edu.cn/bioinf/PseAAC/type2.htm
http://rapid-i.com/content/view/181/196/
http://weizhong-lab.ucsd.edu/cd-hit/wiki/doku.php?id=cd-hit_user_guide


 201 

 


