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Πεπίλητη 

Τν έγγξαθν απηφ αλαθέξεηαη ζε έξεπλα πνπ αθνξά ην πξφβιεκα ηεο πξφβιεςεο 

δεπηεξνηαγνχο δνκή πξσηετλψλ, έλα πξφβιεκα πνπ αθνξά θαηά θχξην ιφγν ηηο επηζηήκεο 

ηεο  Βηνινγίαο θαη ηεο Πιεξνθνξηθήο.  

Οη πξσηεΐλεο απνηεινχλ έλα απφ ηα ζεκαληηθφηεξα ζηνηρεία ηνπ αλζξσπίλνπ ζψκαηνο, 

αιιά θαη θάζε βηνινγηθά δσληαλνχ νξγαληζκνχ. Ζ γλψζε ηεο αθξηβνχο δνκήο ησλ 

πξσηετλψλ ζηνλ ηξηζδηάζηαην ρψξν είλαη πνιχ ζεκαληηθή, αθνχ κφλν έηζη κπνξνχλ λα 

θαηαζθεπαζηνχλ θάξκαθα ή θαη άιια πξντφληα πνπ αθνξνχλ ηελ ιεηηνπξγία απηψλ ησλ 

καθξνκνξίσλ. Τν πξφβιεκα φκσο πνπ παξνπζηάδεηαη ζε απηφ ην ζεκείν είλαη φηη νη 

δηαδηθαζίεο γηα εμαγσγή ηεο ηξηζδηάζηαηεο δνκήο ηνπο είλαη ρξνλνβφξεο θαη πνιχπινθεο. 

Αληίζεηα, πνιχ εχθνια νη επηζηήκνλεο κπνξνχλ λα θαηαγξάςνπλ ηελ αθνινπζία ησλ 

ακηλνμέσλ, ησλ δνκηθψλ ζηνηρείσλ ησλ πξσηετλψλ. Τν γεγνλφο απηφ έρεη σο απνηέιεζκα, 

παξφιν πνπ ζήκεξα βξίζθνληαη θαηαγεγξακκέλεο κεξηθά εθαηνκκχξηα απφ ακηλνμηθέο 

αθνινπζίεο, κφλν κεξηθψλ ρηιηάδσλ αθνινπζηψλ είλαη γλσζηή ε ηξηζδηάζηαηε κνξθή ηεο 

αληίζηνηρεο πξσηεΐλεο. 

Σθνπφο ηεο έξεπλαο απηήο ήηαλ αξρηθά ε κειέηε ηερληθψλ θαη αιγνξίζκσλ πνπ 

ρξεζηκνπνηήζεθαλ γηα πξφβιεςε ηεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο ησλ πξσηετλψλ, ε νπνία δίλεη 

πιεξνθνξίεο γηα ηελ ηξηζδηάζηαηε κνξθή ηνπο, κέζα απφ ηελ αληίζηνηρε πξσηνηαγή δνκή 

ηνπο, πνπ αληηπξνζσπεχεη αθνινπζία ακηλνμέσλ.  Σηε ζπλέρεηα ε έξεπλα απηή αζρνιείηαη 

κε ην πψο ηα Νεπξσληθά Γίθηπα κπνξνχλ λα δψζνπλ ιχζε ζην ζπγθεθξηκέλν πξφβιεκα κε 

ηελ θαηαζθεπή ελφο Νεπξσληθνχ Γηθηχνπ ακθίδξνκεο αλάδξαζεο, ην νπνίν ζα εθπαηδεπηεί 

κε ηνλ αιγφξηζκν αλάζηξνθεο κεηάδνζεο ιάζνπο θαη ζα κπνξεί λα πξνβιέςεη ηελ 

δεπηεξνηαγή δνκή πξσηετλψλ δερφκελν ζηελ είζνδφ ηνπ κφλν ηελ πξσηνηαγή δνκή ηνπο.  

Το Νεπξσληθφ Γηθηχνπ κε ακθίδξνκε αλάδξαζε πινπνηήζεθε, έρνληαο αξρηθά 

απνηειέζκαηα κέρξη θαη 64% επηηπρία. Τα απνηειέζκαηα απηά ζεσξνχληαη ηθαλνπνηεηηθά 

ζε αξρηθή θάζε, αλαινγηδφκελνη ην γεγνλφο φηη ε θαιχηεξε επίδνζε ζε αληίζηνηρεο 

έξεπλεο ήηαλ 76%, κε ηελ πξνυπφζεζε φηη ην δίθηπν απηφ ζα βειηηζηνπνηεζεί ζην κέιινλ 

ψζηε λα πξνζθέξεη αθφκα θαιχηεξα απνηειέζκαηα.   
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Κεθάλαιο 1  

 

Διζαγυγή 

 

1.1 Ο ξφινο θαη ν ζηφρνο ηεο έξεπλαο        

1.2 Σρεηηθή έξεπλα         
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1.1 Ο πόλορ και ο ζηόσορ ηηρ έπεςναρ 

 

Οη πξσηεΐλεο απνηεινχλ έλα απφ ηα ζεκαληηθφηεξα ζηνηρεία ηνπ αλζξσπίλνπ ζψκαηνο, 

αιιά θαη θάζε βηνινγηθά δσληαλνχ νξγαληζκνχ. Σπγθεθξηκέλα κπνξνχκε λα πνχκε φηη ηα 

δηαθνξεηηθά είδε πξσηετλψλ, είηε ζαλ δνκηθέο είηε ζαλ ιεηηνπξγηθέο κνλάδεο δηαζθαιίδνπλ 

ηηο πεξηζζφηεξεο αλάγθεο γηα ηε βηνινγηθή ιεηηνπξγία ηνπ αλζξψπηλνπ νξγαληζκνχ.  Ζ 

ιεπηνκεξήο γλψζε ηεο δνκήο ησλ πξσηετλψλ έρεη ηεξάζηηα ζεκαζία γηα ηηο επηζηήκεο ηεο 

βηνινγίαο, ηεο ηαηξηθήο, αιιά θαη ηεο θαξκαθεπηηθήο. Ο ιφγνο πνπ ζεσξείηαη ζεκαληηθή ε 

γλψζε ηεο δνκήο ησλ πξσηετλψλ νθείιεηαη  ζην φηη είλαη ν κνλαδηθφο ηξφπνο παξαγσγήο 

δηαθφξσλ θαξκάθσλ πνπ ζρεηίδνληαη κε απηέο θαη ζηφρν έρνπλ ηελ θαιχηεξε πνηφηεηα 

δσήο ηνπ αλζξψπηλνπ γέλνπο, θπξίσο φζνλ αθνξά ην θεθάιαην πγεία. Μεξηθά 

παξαδείγκαηα είλαη φηη κπνξνχλ λα θαηαζθεπαζηνχλ δηάθνξα θάξκαθα ηα νπνία 

αλαζηέιινπλ ηε ιεηηνπξγία ησλ πξσηετλψλ ή ελδχκσλ πνπ εθηεινχλ ζπγθεθξηκέλεο 

ιεηηνπξγίεο νη νπνίεο δεκηνπξγνχλ πξνβιήκαηα ζηνλ αλζξψπηλν νξγαληζκφ. Ζ γλψζε ηεο 

δνκήο ησλ πξσηετλψλ εκπιέθεηαη θαη κε άιια θεθάιαηα πνπ αθνξνχλ ηελ πνηφηεηα δσήο, 

φπσο ηελ θαηαζθεπή θπηνθαξκάθσλ γηα θαηαπνιέκεζε αζζελεηψλ ζηα δηάθνξα θπηά ή 

θαηαζθεπή νπζηψλ νη νπνίεο βνεζνχλ ηα θπηά λα κεγαιψλνπλ κε ηαρχηεξν ξπζκφ θαη λα 

παξάγνπλ πεξηζζφηεξνπο θαξπνχο.  Δπίζεο, άιιεο βηνκεραλίεο, γλσξίδνληαο ηε δνκή ησλ 

πξσηετλψλ θαηαζθεπάδνπλ ηερλεηέο πξσηεΐλεο νη νπνίεο βνεζνχλ ζηελ αχμεζε ηεο κπτθήο 

κάδαο ηνπ αλζξψπνπ. 

Γηα ηνπο πην πάλσ ιφγνπο, ε κειέηε ηεο δνκήο ησλ πξσηετλψλ απνηειεί έλα επίθαηξν θαη 

θξίζηκν ζέκα ηεο ζχγρξνλεο έξεπλαο. Ζ έξεπλα φκσο ζρεηηθά κε ην ζέκα απηφ παξνπζηάδεη 

πνιιέο δπζθνιίεο. Απφ ηελ πξσηνηαγή δνκή κηαο πξσηείλεο, δειαδή ηελ αιιεινπρία ησλ 

ακηλνμέσλ ηα νπνία απνηεινχλ ηελ δνκηθή κνλάδα ησλ πξσηετλψλ, θαη ηελ νπνία εχθνια 

κπνξνχκε λα θαηαγξάςνπκε γηα θάζε πξσηεΐλε, δελ κπνξνχκε λα εμαγάγνπκε ηηο 

απαξαίηεηεο πιεξνθνξίεο ψζηε λα δεκηνπξγήζνπκε ηελ αληίζηνηρε ηξηζδηάζηαηε κνξθή 

ηεο, δειαδή ηελ δεπηεξνηαγή θαη ηξηηνηαγή δνκή ηεο ζπγθεθξηκέλεο πξσηεΐλεο. 

Σπγθεθξηκέλα ζηηο βάζεηο δεδνκέλσλ ππάξρνπλ θαηαγεγξακκέλεο πεξίπνπ 3,500,000 

πξσηετληθέο αθνινπζίεο, απφ ηηο νπνίεο κφλν γηα 53000 γλσξίδνπκε ηε δεπηεξνηαγή δνκή 

ηνπο (RCSB Protein Data Bank, 20 April 2009). Απηφ νθείιεηαη ζην φηη ηα ακηλνμέα πνπ 
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απνηεινχλ ην καθξνκφξην ηεο πξσηεΐλεο δελ παξέρνπλ άιια ζηνηρεία εθηφο απφ ηελ ζεηξά 

θαη ηνλ αξηζκφ ηνπο.  Τα ακηλνμέα φκσο απνηεινχληαη απφ κηθξφηεξα κφξηα ηα νπνία είλαη 

θνξηηζκέλα αξλεηηθά ή ζεηηθά, θαη ιφγσ ησλ θνξηίσλ απηψλ, αιιά θαη άιισλ παξαγφλησλ, 

αιιειεπηδξνχλ κεηαμχ ηνπο θαη δεκηνπξγνχλ ηελ ηξηζδηάζηαηε κνξθή ηεο πξσηεΐλεο. Τα 

ακηλνμέα ρξεζηκνπνηψληαο ηνλ πεπηίδην δεζκφ ζπλδένληαη κεηαμχ ηνπο ζε ζεηξέο, ελψ κε 

ηηο δηάθνξεο αιιειεπηδξάζεηο πνπ δεκηνπξγνχληαη κεηαμχ ησλ πιεπξηθψλ ηνπο αιπζίδσλ, 

αλαδηπιψλνληαη ζην ρψξν θαη δεκηνπξγνχλ ηε ηξηζδηάζηαηε κνξθή ηεο πξσηεΐλεο. Οη 

αιιειεπηδξάζεηο κεηαμχ ησλ πιεπξηθψλ αιπζίδσλ κπνξεί λα είλαη απφ έλα νπνηνδήπνηε 

πξνο άιιν νπνηνδήπνηε ακηλνμχ ηεο αιιεινπρίαο. Απηφ δεκηνπξγεί έλα ηεξάζηην αξηζκφ 

πηζαλψλ ζπλδπαζκψλ αιιειεπηδξάζεσλ. Σεκαληηθφ εδψ είλαη ην φηη κηα ζπγθεθξηκέλε 

ζεηξά θαη αξηζκφο ακηλνμέσλ δεκηνπξγνχλ πάληνηε ηηο ίδηεο αιιειεπηδξάζεηο κεηαμχ ηνπο, 

κε απνηέιεζκα λα έρνπκε πάληνηε ηελ ίδηα πξσηεΐλε κε ηελ ίδηα αθξίβεηα ζηελ δνκή ηεο. 

Δπίζεο, ε απεπζείαο κειέηε ηεο ηξηζδηάζηαηεο κνξθήο ησλ πξσηετλψλ απνηειεί 

ρξνλνβφξα θαη δαπαλεξή δηαδηθαζία. 

Τν πην πάλσ πξφβιεκα νλνκάδεηαη πξφβιεςε δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξνηείλσλ (PSSP) θαη 

γηα ιχζε ηνπ θαηαθεχγνπκε ζηε θαηεγνξία ησλ αιγνξίζκσλ Νεπξσληθψλ Γηθηχσλ. Σηα 

λεπξσληθά δίθηπα θαηαθεχγνπκε ιφγσ ηνπ ηεξαζηίνπ αξηζκνχ ησλ πηζαλψλ ζπλδπαζκψλ 

κεηαμχ ησλ ακηλνμέσλ θαη ηεο κε χπαξμεο εθηθηήο καζεκαηηθήο ζπλάξηεζεο ε νπνία κε 

δεδνκέλν ηελ πξσηνηαγή δνκή κηαο πξσηεΐλεο λα δίλεη σο απνηέιεζκα ηελ δεπηεξνηαγή 

δνκή ηεο. Σπγθεθξηκέλα θαινχκαζηε λα πινπνηήζνπκε έλα λεπξσληθφ δίθηπν κε 

ακθίδξνκε αλαδξνκή ην νπνίν ζα δέρεηαη ζηελ είζνδφ έλα ζπγθεθξηκέλν ακηλνμχ καδί κε 

θάπνηα ζεηξά ακηλνμέσλ πνπ πξνεγνχληαη θαη έπνληαη απηνχ ηνπ ακηλνμέσο, δειαδή κηα 

ζεηξά απφ ακηλνμέα θαη ζα πξνβιέπεη ζηελ έμνδν ηνπ ζε πνηα απφ ηξεηο θαηεγνξίεο 

δεπηεξνηαγνχο δνκήο αλήθεη ην ζπγθεθξηκέλν ζεκείν ηεο πξσηεΐλεο. Σπγθεθξηκέλα κέζα 

απφ ηελ δηαδηθαζία απηή ζα πινπνηήζνπκε έλα δίθηπν ην νπνίν ζα πξνβιέπεη ηελ 

δεπηεξνηαγή δνκή κηαο πξσηεΐλεο γηα θάπνην ακηλνμχ, ζπζρεηίδνληάο ην κε ηα ακηλνμέα, 

άξα θαη ηηο δπλάκεηο, πνπ βξίζθνληαη «θνληά» ηνπ θαη κπνξεί λα επεξεάδνπλ ηε δνκή ηεο 

πξσηεΐλεο ζην ζπγθεθξηκέλν ζεκείν. Έηζη αθνχ πεξάζνπκε απφ ηελ είζνδν φια ηα 

ακηλνμέα, καδί κε ηα αληίζηνηρα πνπ πξνεγνχληαη θαη έπνληαη κηαο ζπγθεθξηκέλεο 

πξσηεΐλεο, κε ηε ζεηξά πνπ παξνπζηάδνληαη ζηελ πξσηεΐλε, ζα έρνπκε ζηελ έμνδν ηνπ 
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λεπξσληθνχ δηθηχνπ ηελ πηζαλή κνξθή δεπηεξνηαγνχο δνκήο ηεο πξσηεΐλεο πνπ 

αληηζηνηρεί ζην θάζε ακηλνμχ ηεο εηζφδνπ. Τν δίθηπν ζα εθπαηδεπηεί κε  πξσηεΐλεο γηα ηηο 

νπνίεο γλσξίδνπκε ηελ πξσηνηαγή θαη δεπηεξνηαγή δνκή ηνπο. 

Σε κηα πην ιεπηνκεξή αλάιπζε ηεο πινπνίεζεο, ζα θαηαζθεπάζνπκε έλα Νεπξσληθφ 

Γίθηπν κε ακθηδξνκηθή αλάδξαζε (ΒRΝΝ). Τν δίθηπν ζα έρεη απηή ηε δνκή δηφηη ζα 

πξνβιέπεη ηε δεπηεξνηαγή δνκή ηνπ θάζε ακηλνμέσο κε βάζε ηα ακηλνμέα πνπ 

πξνεγνχληαη θαη έπνληαη απηνχ. Θα ρξεζηκνπνηήζνπκε Νεπξσληθφ Γίθηπν κε αλάδξαζε 

δηφηη πξέπεη ην ίδην ην δίθηπν λα θξαηά πιεξνθνξίεο ζε θάζε ρξνληθή ζηηγκή γηα 

πξνεγνχκελεο θαη επφκελεο θαηαζηάζεηο ηεο ζεηξάο ησλ δεδνκέλσλ, αθνχ νπνηνδήπνηε 

ακηλνμχ κπνξεί λα επεξεάζεη ηε δεπηεξνηαγή δνκή ηνπ ζπγθεθξηκέλνπ ζεκείνπ πνπ 

ειέγρνπκε. Τν δίθηπν καο, πξέπεη λα πινπνηεζεί κε ακθίδξνκε αλάδξαζε δηφηη ε δνκή ηνπ 

ζεκείνπ ηεο πξσηεΐλεο πνπ ειέγρνπκε, εμαξηάηαη απφ ηα ακηλνμέα πνπ πξνεγνχληαη θαη 

έπνληαη ηνπ ζεκείνπ απηνχ. Τν Νεπξσληθφ Γίθηπν κε ακθίδξνκε αλάδξαζε έρεη ήδε 

πινπνηεζεί ρξεζηκνπνηψληαο έλα αιγφξηζκν κάζεζεο, βαζηζκέλν ζηνλ αιγφξηζκν 

Αλαζηξνθήο κεηάδνζεο  ιάζνπο (Backpropagation) (Σρήκα 1.1) απφ ηνλ Baldi ην 1999 

(Baldi et al 1999). Ζ πινπνίεζε απηή είρε ηελ κεγαιχηεξε επηηπρία κε 76% πνζνζηφ 

επηηπρίαο ζηελ πξνζπάζεηα επίιπζεο ηνπ ζπγθεθξηκέλνπ πξνβιήκαηνο.  

 

Σχήμα 1.1: Τν λεπξσληθό δίθηπν ακθίδξνκεο αλάδξαζεο ηνπ Baldi (1999) 
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1.2 ΢σεηική Έπεςνα  

 

Τα ηειεπηαία 30 ρξφληα έρνπλ αλαπηπρζεί δηάθνξνη αιγφξηζκνη νη νπνίνη πξνζπαζνχλ λα 

πξνβιέςνπλ ηε δεπηεξνηαγή δνκή ησλ πξσηετλψλ. Τα απνηειέζκαηα ησλ αιγφξηζκσλ 

απηψλ θπκαίλνληαη ζε αξθεηά πςειά πνζνζηά επηηπρίαο Q3 (Δμίζσζε 1.1) (Richards and 

Kundrot 1988), δειαδή πφζν πνζνζηφ επηηπρίαο ππάξρεη ζε επίπεδν ακηλνμέσο πξνο 

ακηλνμέσο γηα κηα άγλσζηε πξνο ην δίθηπν πξσηετληθή αθνινπζία. Τα πνζνζηά απηά φκσο, 

ηα νπνία θπκαίλνληαη απφ 63% κέρξη 76%, δελ ζεσξνχληαη ηθαλνπνηεηηθά φζνλ αθνξά ηελ 

νιηθή εμεχξεζε ιχζεο ζην πξφβιεκα πξφβιεςεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ. Απηφ 

νθείιεηαη θπξίσο ζηνλ ηεξάζηην φγθν δεδνκέλσλ πνπ εκπεξηθιείεηαη έκκεζα ζηηο 

αθνινπζίεο ησλ πξσηετληθψλ ακηλνμέσλ. Οη ζεκαληηθφηεξνη αιγφξηζκνη πνπ 

ρξεζηκνπνηήζεθαλ γηα ην ζθνπφ απηφ θαη ην πνζνζηφ επηηπρίαο Q3 γηα ηνλ θάζε έλα  

παξνπζηάδνληαη ζηνλ ζρεηηθφ πίλαθα (Πίλαθαο 1.1), κε ην Νεπξσληθφ Γίθηπν ακθίδξνκεο 

αλάδξαζεο ηνπ Baldi (1999) (Baldi et al 1999, Baldi et al 2000) λα παξνπζηάδεη ην 

πςειφηεξν πνζνζηφ επηηπρίαο. 

 

𝑄3 = 100 
1

𝑁𝑟𝑒𝑠
  𝑀𝑖𝑖

3

𝑖=0

 

Εξίσωση 1.1: Δμίζσζε αμηνιόγεζεο πνζνζηνύ επηηπρίαο, όπνπ 𝑁𝑟𝑒𝑠  ε πνζόηεηα ησλ 

ακηλνμηθώλ θαηαινίπσλ θαη 𝑀𝑖𝑗   λα παίξλεη ηελ ηηκή 0 αλ ε έμνδνο i είλαη δηαθνξεηηθή από 

ηελ έμνδν j θαη ηελ ηηκή 1 αλ ε έμνδνο i είλαη όκνηα κε ηελ έμνδν j 

 

Μέζα απφ κηα ηζηνξηθή αλαδξνκή ζρεηηθά κε ηηο πξνζπάζεηεο πνπ έγηλαλ γηα επίιπζε ηνπο 

ηνπ πξνβιήκαηνο ζρεηηθά κε ηελ πξφβιεςε δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ κπνξνχκε λα  

μερσξίζνπκε κηα ζεηξά απφ εξεπλεηέο πνπ κε ηε δνπιεηά ηνπο πξνζπάζεζαλ λα δψζνπλ 

θάπνηα ιχζε. Οη κεζφδνη πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ αθνξνχζαλ θπξίσο πινπνηήζεηο 

λεπξσληθψλ δηθηχσλ θαη ζηαηηζηηθέο κεζφδνπο. Δδψ αμίδεη λα αλαθεξζεί φηη πην θάησ 

παξαζέηνληαη νη ζεκαληηθφηεξεο πξνζεγγίζεηο πξνο ην πξφβιεκα, αθνχ νη κέζνδνη πνπ 
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ρξεζηκνπνηήζεθαλ αλέξρνληαη ζε κεγάιν αξηζκφ. Αθνινπζεί κηα ζχληνκε αλαθνξά 

ζρεηηθά κε ηηο πξνζπάζεηεο απηέο. 

 

1. Feedforward Fully Connected NN (Qian and Sejnowski 1988): Δίλαη έλα πιήξσο 

ζπλδεδεκέλν Νεπξσληθφ Γίθηπν κε παξάζπξν εηζφδνπ (local input window) 

ζπλήζσο 13
σλ

 ακηλνμέσλ νξζνγψληαο θσδηθνπνίεζεο (orthogonal encoding) θαη 

κφλν έλα θξπθφ επίπεδν. Ζ έμνδνο ηνπ δηθηχνπ ήηαλ κηα εθ ησλ ηξηψλ θαηεγνξηψλ 

ηεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο ησλ πξσηετλψλ (ειηθνεηδήο, πηπρσηή ή θάηη άιιν) πνπ 

αλαθεξφηαλ ζην ακηλνμχ πνπ βξηζθφηαλ ζην θέληξν ηνπ παξαζχξνπ εηζφδνπ.  Γηα 

ηελ ζπγθεθξηκέλε πινπνίεζε ρξεζηκνπνηήζεθε θαη έλα δεχηεξν δηαδνρηθφ δίθηπν 

ην νπνίν βειηίσλε ηα δεδνκέλα εμφδνπ ηνπ πξνεγνχκελνπ δηθηχνπ. Ζ κέζνδνο απηή 

αληηκεηψπηδε πξνβιήκαηα ππεξεθπαίδεπζεο (overfitting problem). 

 

2. PHD (Rost and Sander 1993): Ζ δνκή ηνπ δηθηχνπ απηνχ είλαη ε ίδηα κε ην 

«Feedforward Fully Connected NN», κε ηελ δηαθνξά φηη ρξεζηκνπνηήζεθαλ 

θάπνηεο κεζφδνη γηα ηελ αληηκεηψπηζε ηνπ πξνβιήκαηνο ππεξεθπαίδεπζεο. Ζ 

πξψηε κέζνδνο πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε είλαη ην γξήγνξν ζηακάηεκα (early stopping) 

θαη ε δεχηεξε ν ζπλνιηθφο κέζνο φξνο (ensemble average) εθπαηδεχνληαο δηάθνξα 

δίθηπα ηαπηφρξνλα κε δηαθνξεηηθά δεδνκέλα θαη κεζφδνπο κάζεζεο. Δπίζεο ζηα 

δεδνκέλα εηζφδνπ ζην ζχζηεκα ρξεζηκνπνίεζαλ ηερληθέο, φπσο ε πνιιαπιή 

ζηνίρηζε (multiple alignment), γηα εθκεηάιιεπζε ηεο εμειηθηηθήο πιεξνθνξίαο. 

    

3. NNSSP (Salamov and Soloveyev 1997): Απηφ ην Νεπξσληθφ Γίθηπν ρξεζηκνπνηεί 

ηελ κέζνδν ηνπ θνληηλφηεξνπ-γείησλα (nearest-neighbor method) νχησο ψζηε λα 

νκαδνπνηήζεη ηηο αθνινπζίεο αλάινγα κε ηηο νκνηφηεηέο ηνπο θαη λα ηηο ζπγθξίλεη 

κε άιιεο αθνινπζίεο ησλ νπνίσλ ε δεπηεξνηαγήο δνκή ηνπο είλαη γλσζηή. Σηε 

ζπλέρεηα κε απηή ηε γλψζε πξνζπαζεί λα πξνβιέςεη ηελ δεπηεξνηαγή δνκή  ησλ 

αγλψζησλ πξσηετλψλ.  

 

4. DSC (King and Sternberg 1996): Ο αιγφξηζκνο απηφο νκαδνπνηεί ζε δηάθνξεο 

θαηεγνξίεο ηα δεδνκέλα εμφδνπ ηνπ δηθηχνπ θαη ζηε ζπλέρεηα κε απιέο θαη 
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γξακκηθέο ζηαηηζηηθέο κεζφδνπο πξνζπαζεί λα πξνζεγγίζεη ηελ αθξηβή 

δεπηεξνηαγή δνκή ησλ πξσηετλψλ. 

 

5. PREDATOR (Frishman and Argos 1995): Δθαξκφζηεθε ζε Νεπξσληθφ Γίθηπν ην 

νπνίν δέρεηαη ζηελ είζνδφ ηνπ κηα αθνινπζία απφ ακηλνμέα θαη πξνζπαζεί λα 

πξνβιέςεη ηελ αληίζηνηρε δεπηεξνηαγή δνκή κε βάζε πηζαλνχο δεζκνχο πδξνγφλνπ 

πνπ ελδερνκέλσο λα ππάξρνπλ ζηελ αθνινπζία εηζφδνπ. 

 

6. Consensus (Cuff and Barton 1999): Ζ κέζνδνο απηή αλαθέξεηαη ζε Νεπξσληθφ 

Γίθηπν ην νπνίν είρε ζηελ είζνδφ ηνπ πνιιαπιή ζηνίρηζε (multiple alignment) ζηελ 

νπνία έβαδαλ επηπιένλ ζηνηρεία γηα ηελ πξσηεΐλε αληί γηα κηα απιή αθνινπζία 

ακηλνμέσλ. Τν δίθηπν απηφ πξνζπαζνχζε λα εληνπίζεη ηηο νκνηφηεηεο ηεο εηζφδνπ 

κε άιιεο αθνινπζίεο ακηλνμέσλ, λα εληνπίζεη ηηο νκνηφηεηέο ηνπο ζε γελεηηθφ 

θψδηθα, εμειηθηηθή ηζηνξία θαη θνηλέο βηνινγηθέο ιεηηνπξγίεο θαη αλάινγα λα 

πξνβιέςεη ηελ δεπηεξνηαγή ηνπο δνκή. 

 

7. Bidirectional Recurrent Neural Network (BRNN) – Backpropagation (Baldi et al 

1999,Baldi et al 2000): Ο αιγφξηζκνο πνπ είρε ηελ ζρεηηθά ηελ θαιχηεξε απφδνζε 

ζηελ πξφβιεςε δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ (76% επηηπρέο απνηέιεζκα). Ο 

αιγφξηζκνο απηφο εθαξκφδεηαη κε Νεπξσληθφ Γίθηπν ην νπνίν δέρεηαη ζηελ είζνδφ 

ηνπ έλα παξάζπξν κε κηα αθνινπζία απφ ακηλνμέα. Τν δίθηπν πξνζπαζεί λα 

πξνβιέςεη ηελ δεπηεξνηαγή δνκή ηνπ ακηλνμέσο πνπ βξίζθεηαη ζην θέληξν ηνπ 

παξαζχξνπ εηζφδνπ κε βάζε ηα ακηλνμέα πνπ πξνεγνχληαη θαη έπνληαη απηνχ ζηελ 

αιπζίδα εηζφδνπ ρξεζηκνπνηψληαο ακθίδξνκε αλαδξνκή. 

 

8. LAD (Blazewicz et al 2005): Γηα εμεχξεζε ιχζεο ζην ζπγθεθξηκέλν πξφβιεκα 

ζεκαληηθή ζεσξείηαη θαη ε έξεπλα γχξσ απφ ηελ δνκή θαη ηηο ηδηφηεηεο ησλ 

ακηλνμέσλ. Μηα ηέηνηα έξεπλα εμάγεηαη κέζα απφ ηελ πινπνίεζε ην αιγφξηζκνπ 

LAD πνπ απνηειεί έλα αιγφξηζκν κεραληθήο κάζεζεο. Ο ζπγθεθξηκέλνο 

αιγφξηζκνο πινπνηήζεθε κε ζθνπφ λα αλαγλσξίζεη ηδηφηεηεο ησλ ακηλνμέσλ πνπ 

κπνξεί λα παξέρνπλ επηπιέσλ πιεξνθνξίεο γηα ηελ νκνηνγέλεηα ησλ πξσηετλψλ, 
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θάηη ην νπνίν κπνξεί λα βνεζήζεη ζηελ πξφβιεςε δεπηεξνηαγνχο δνκήο ησλ 

πξσηετλψλ. Ζ ζπγθεθξηκέλε κέζνδνο είρε ζρεηηθά θαιά απνηειέζκαηα ελψ 

νδήγεζε ζε ζπκπεξάζκαηα πνπ αθνξνχλ ηηο ηδηφηεηεο ησλ ακηλνμέσλ θαη ηε ζρέζε 

πνπ έρνπλ απηά ζηελ πξφβιεςε δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ. Σπγθεθξηκέλα ε 

πην ζεκαληηθή ηδηφηεηα πνπ επεξεάδεη ηελ θιάζε ησλ ειίθσλ είλαη ηα κνξηαθά 

βάξε, γηα ηελ θιάζε ησλ πηπρσηψλ είλαη ε κέζε πεξηβαιιφκελε πδξνθνβία θαη γηα 

ηηο ππφινηπεο κνξθέο ε πνιηθφηεηα . 

 

9. MASSP3 (Armano et al 2006): Απηή ε πξνζέγγηζε πξνζπαζεί λα ιχζεη ην 

ζπγθεθξηκέλν πξφβιεκα κε κηα αξρηηεθηνληθή δπν επηπέδσλ, θαη ζπγθεθξηκέλα 

απνηειείηε απφ κηα αθνινπζία πξνο δνκή πξφβιεςε θαη κηα δνκή πξνο δνκή 

πξφβιεςε. Τν πξψην επίπεδν δεκηνπξγήζεθε κε βάζε κηα πβξηδηθή δνκή πνπ 

ζπλδπάδεη γελεηηθφ θαη λεπξσληθφ θνκκάηη, ελψ ην δεχηεξν επίπεδν απνηειείηαη 

απφ έλα MLP πνπ δέρεηαη ζαλ είζνδν ηελ έμνδν ηνπ πξψηνπ επηπέδνπ. Τα 

απνηειέζκαηα ηηο πξνζέγγηζεο απηήο είραλ αξθεηά ςειά πνζνζηά επηηπρίαο. 

 

10. Two-Stage method (Yuksektepe et al 2008): Σηφρνο ηεο ζπγθεθξηκέλεο 

κεζνδνινγίαο ήηαλ λα πξνβιέςεη ηελ δεπηεξνηαγή δνκή ησλ πξσηετλψλ ζε δπν 

ζηάδηα. Τν πξψην ζηάδην εληφπηδε αζηάζεηεο ζην πσο αλαδηπιψλεηαη ε πξσηεΐλε 

ζην ρψξν θαη πξνζπαζεί λα θαηαηάμεη ζε θαηεγνξίεο ηα δηάθνξα ζεκεία ηεο 

πξσηεΐλεο. Σην δεχηεξν ζηάδην νη πξσηεΐλεο δηαζπφληαη ζε αθνινπζίεο ηξηψλ κέρξη 

επηά θαηάινηπσλ θαη ν αιγφξηζκνο πξνζπαζεί λα εληνπίζεη ηελ δεπηεξνηαγή δνκή 

ησλ ζπγθεθξηκέλσλ αθνινπζηψλ.  

 

11. Evolutionary method for learning HMM structure (Won et al 2007): Σηε 

ζπγθεθξηκέλε έξεπλα, ιφγσ ηνπ φηη είλαη πεξίπινθε ε δεκηνπξγία ελφο Hidden 

Markov Model (ΖΜΜ), ρξεζηκνπνηήζεθαλ γελεηηθή αιγφξηζκνη γηα λα αιιάδνπλ 

δπλακηθά ηηο παξακέηξνπο ελφο ΖΜΜ θαη ζηελ νπζία λα ην θηίδνπλ δπλακηθά κε 

ζθνπφ λα κπνξεί λα ππνινγίδεη ηελ δεπηεξνηαγή δνκή πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ 

πνπ δέρεηαη ζηελ είζνδν.  
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12. Cascade Bidirectional Recurrent Neural Network (BRNN)  (Chen and Chaudhari 

2007):  Μηα απφ ηηο πην πξφζθαηεο πινπνηήζεηο λεπξσληθψλ δηθηχσλ ε νπνία 

ρξεζηκνπνηήζεθε γηα ηελ επίιπζε ηνπ πξνβιήκαηνο PSSP αθνξά ηε δεκηνπξγία 

ελφο δπν επηπέδσλ λεπξσληθνχ δηθηχνπ. Ζ πινπνίεζε απηή είρε ζθνπφ λα 

ζπκπεξηιάβεη ζηα δεδνκέλα εηζφδνπ ηελ έλλνηα ησλ καθξηλψλ εμαξηήζεσλ (long 

range dependencies) κεηαμχ ησλ δεδνκέλσλ, θάηη ην νπνίν πξέπεη λα ιεθζεί ππφςε 

αθνχ απηφ παίδεη ζεκαληηθφ ξφιν ζηελ αλαδίπισζε ηεο πξσηεΐλεο, θαη ηεο 

ζπζρέηηζεο πνπ ππάξρεη κεηαμχ γεηηνληθψλ δνκψλ δεπηεξνηαγνχο δνκήο. 

Σπγθεθξηκέλα, γηα ην ηειεπηαίν, νη ζπγγξαθείο ηνπ άξζξνπ αλαθέξνληαη ζηε ζρέζε 

πνπ έρεη ε δεπηεξνηαγήο δνκή ελφο ακηλνμέσο κε βάζε ηε δεπηεξνηαγή δνκή ησλ 

γεηηνληθψλ ηνπ ακηλνμέσλ. Ζ κέζνδνο απηή πξνηείλεη ηελ δεκηνπξγία δπν BRNN 

κε ηελ έμνδν ηνπ πξψηνπ λα απνηειεί ηελ είζνδν ηνπ δεχηεξνπ. Ζ κέζνδνο απηή 

είρε αξθεηά θαιά απνηειέζκαηα, αιιά φρη θαιχηεξα απφ πξνεγνχκελεο 

πξνζεγγίζεηο.    

 

  Μέθοδορ Q3 (%) 

Feedforward Fully Connected NN (Qian θαη Sejnowski, 1988) 63.300 

PHD (Rost, 2001; Rost θαη Sander, 1993) 71.400 

DSC (King θαη Sternberg, 1996) 71.950 

NNSSP (Salamov θαη Soloveyev, 1997) 68.413 

PREDATOR (Frishman θαη Argos, 1997) 68.602 

Consensus (Cuff θαη Barton, 1999)   72.707 

BRNN – Backpropagation  (Baldi,et al., 1999 ) 76.000 

LAD (Jacek et al., 2005) 70.600 

MASSP3 (Giuliano A. et al., 2005)  76.100 

Two-Stage method (Fadime U. Et al., 2007) 74.100 

Cascade BRNN (Jinmiao C. θαη Narendra S.C., 2007) 74.380 

 

Πίνακας1.1: Οη κέζνδνη πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ γηα πξόβιεςε δεπηεξνηαγνύο δνκήο 

πξσηετλώλ θαη ηα πνζνζηά επηηπρίαο ηνπο  
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Οη πινπνηήζεηο πνπ εθαξκφζηεθαλ γηα ιχζε ηνπ πξνβιήκαηνο πξφβιεςεο δεπηεξνηαγνχο 

δνκήο πξσηετλψλ αλήθνπλ ζε δηάθνξεο θαηεγνξίεο θαη ρξεζηκνπνηνχλ πνηθίιεο ηδέεο ρσξίο 

φκσο λα πεηπραίλνπλ πνιχ ςειά πνζνζηά ζσζηήο πξφβιεςεο. Κάπνηεο ηδέεο ζεσξνχληαη 

πνιχ θαιχηεξεο απφ θάπνηεο άιιεο αθνχ πξνζαξκφδνληαη ζηε θχζε ηνπ πξνβιήκαηνο, 

ρσξίο φκσο θάπνηα απφ απηέο λα έρεη πνζνζηφ επηηπρίαο κεγαιχηεξν ηνπ 76%. Ζ πξψηε 

ζεκαληηθή κέζνδνο πνπ εθαξκφζηεθε απφ ηνπο Qian θαη Sejnowski (Qian and Sejnowski 

1988) δελ κπνξνχζε λα έρεη θαιχηεξα απνηειέζκαηα αθνχ δελ αληαπνθξίλεηαη ζηε θχζε 

ηνπ πξνβιήκαηνο. Σπγθεθξηκέλα ην δίθηπν πξέπεη λα έρεη ηνπο κεραληζκνχο λα ζπζρεηίδεη 

ηελ ζπγθεθξηκέλε ζεηξά ηεο αθνινπζίαο ησλ ακηλνμέσλ κεηαμχ ηνπο, θάηη ην νπνίν δελ 

κπνξεί λα θάλεη έλα απιφ λεπξσληθφ δίθηπν εκπξφζζηνπ πεξάζκαηνο. Δπίζεο, ην δίθηπν 

απηφ κε ην θηλνχκελν παξάζπξν κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεί ηα ακηλνμέα πνπ πξνεγνχληαη θαη 

έπνληαη ηνπ ακηλνμέσο πνπ εμεηάδεηαη ε δεπηεξνηαγήο δνκή ηνπ, φκσο ε έιιεηςε 

αλάδξαζεο ζην δίθηπν δελ επηηξέπεη ηελ ζπζρέηηζε ησλ ακηλνμέσλ απηψλ (Elman 1990). Ζ 

δεχηεξε κεγάιε έξεπλα ησλ Rost θαη Sander (Rost and Sander 1993) νχηε απηή κπνξνχζε 

λα έρεη θαιχηεξε ηχρε αθνχ ήηαλ κηα βειηηζηνπνίεζε ηεο πξνεγνχκελεο. Σηελ έξεπλα 

απηή, ζεκαληηθή είλαη ε ηδέα ρξεζηκνπνίεζεο αιγνξίζκσλ πνιιαπιήο ζηνίρηζεο (multiple 

alignment), γηα νκαδνπνίεζε ησλ πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ αθνχ έηζη κπνξεί ε ηδηφηεηα 

απηή λα ρξεζηκνπνηεζεί ζηελ δεκηνπξγία ησλ ζπλφισλ δεδνκέλσλ, γηα θάιπςε φινπ ηνπ 

εχξνπο πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ.  

Οη κέζνδνη ησλ Salamov θαη Soloveyev (Salamov and Soloveyev 1997) θαη ησλ King θαη 

Sternberg (King and Sternberg 1996) ήηαλ θπξίσο ζηαηηζηηθέο κέζνδνη θαη ζηεξίδνληαλ 

ζηηο νκνηφηεηεο κε πξσηεΐλεο πνπ γλψξηδαλ ήδε ηελ δεπηεξνηαγή δνκή ηνπο. Ο ιφγνο ζηνλ 

νπνίν κπνξεί λα νθείιεηαη ην ζρεηηθά κηθξφ πνζνζηφ επηηπρίαο ηνπο είλαη ην γεγνλφο φηη νη 

πξσηετληθέο αθνινπζίεο ησλ νπνίσλ ήηαλ γλσζηή ε δεπηεξνηαγήο δνκή ήηαλ κφλν κεξηθέο 

ρηιηάδεο, πνιχ ιηγφηεξεο απφ ηηο 53000 πξσηετληθέο αθνινπζίεο πνπ είλαη ζήκεξα. Απφ 

απηφ ην γεγνλφο κπνξνχκε λα ζπκπεξάλνπκε φηη νη πξσηεΐλεο απηέο ίζσο δελ πεξηείραλ ζηε 

δνκή ηνπο φια ηα δεδνκέλα γηα ηελ αλαγλψξηζε άγλσζησλ κνηίβσλ. Γηα ηνλ ίδην ιφγν, 

πνιχ πηζαλφλ λα απέηπρε θαη ε κέζνδνο   

Τν λεπξσληθφ δίθηπν ησλ Frishman θαη Argos (Frishman and Argos 1995) βαζηδφηαλ ζηελ 

δνκή ηνπ πξσηετληθνχ ζθειεηνχ θαη ζηνπο δεζκνχο πδξνγφλνπ, νη νπνίνη παίδνπλ 
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ζεκαληηθφ ξφιν κφλν ζηελ θαηεγνξία δεπηεξνηαγνχο δνκήο ησλ α-ειίθσλ. Έηζη ε κέζνδνο 

απηή ζηεξηδφκελε ζε ειιηπήο ζηνηρεία, αλ θαη ζεσξείηαη απφ ηηο ζεκειηψδεηο κεζφδνπο 

πξφβιεςεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ, δελ είρε απνηειέζκαηα πξφβιεςεο 

κεγαιχηεξα ηνπ 70%.     

Οη πξψηεο κεζφδνη κε απνηειέζκαηα πξφβιεςεο κεγαιχηεξα ηνπ 72% εκθαλίζηεθαλ ην 

1999. Αξρηθά ην δίθηπν ησλ Cuff θαη Barton (Cuff and Barton 1999) ρξεζηκνπνηνχζε γηα 

πξνεπεμεξγαζία ησλ δεδνκέλσλ αιγφξηζκν πνιιαπιήο ζηνίρηζεο (multiple alignment) γηα 

ζπγθεθξηκέλα ραξαθηεξηζηηθά ησλ πξσηετλψλ. Τα ραξαθηεξηζηηθά απηά φλησο βνεζνχζαλ 

ζηελ πξφβιεςε ηεο δεπηεξνηαγνχο δνκή αιιά ε κέζνδνο απηή δελ βαζηδφηαλ κφλν ζηελ 

αθνινπζία ησλ ακηλνμέσλ, ζηελ νπνία βξίζθεηαη ε νπζία ζην πσο ε πξσηεΐλε 

αλαδηπιψλεηαη ζην ρψξν. Ζ κέζνδνο απηή ρξεζηκνπνηνχζε εμσγελή ζηνηρεία ησλ 

πξσηετλψλ πνπ ίζσο μέθεπγαλ απφ ηελ ηδέα ηεο θχζεο ηνπ πξνβιήκαηνο, δειαδή απφ ην 

γεγνλφο φηη ε δεπηεξνηαγήο δνκή νθείιεηαη θαζαξά ζηελ αθνινπζία ησλ ακηλνμέσλ. Τν 

γεγνλφο απηφ αμηνπνηείηαη πιήξσο απφ ηελ πινπνίεζε ηνπ ΤΝΓ ακθίδξνκε αλάδξαζε ηνπ 

Baldi (Baldi et al 1999,Baldi et al 2000). Τν δίθηπν απηφ πξνζπαζνχζε λα ππνινγίζεη ηελ 

δεπηεξνηαγή δνκή κηαο πξσηετληθήο αθνινπζίαο κε βάζε ηα ακηλνμέα πνπ πξνεγνχληαη θαη 

έπνληαη ηνπ θάζε ακηλνμέσο, κηα ζεσξία ε νπνία αληαπνθξίλεηαη πιήξσο ζηε θχζε ηνπ 

πξνβιήκαηνο. Απηφο ήηαλ θαη ν ιφγνο πνπ ε πινπνίεζε απηή είρε ην κεγαιχηεξν πνζνζηφ 

επηηπρίαο απφ φιεο ηηο κεζφδνπο πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ γηα ην ζπγθεθξηκέλν πξφβιεκα. 

Σεκαληηθέο γχξσ απφ ην πξφβιεκα πξφβιεςεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ είλαη ε 

ζχγθξηζε ησλ Armano (Armano et al 2006) θαη Chen (Chen and Chaudhari 2007) νη νπνίνη 

ππνζηεξίδνπλ φηη ε πξφβιεςε δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ απνηειείηαη απφ δπν 

ζηάδηα. Τν πξψην ζηάδην πξνβιέπεη ηελ δεπηεξνηαγή δνκή κε βάζε ηελ αθνινπζία ησλ 

ακηλνμέσλ, θάηη ην νπνία αληαπνθξίλεηαη ζηελ θχζε ηνπ πξνβιήκαηνο, θαη αθνινχζσο ην 

δεχηεξν ζηάδην ρξεζηκνπνηεί ηα δεδνκέλα ηνπ πξψηνπ ζηαδίνπ γηα λα ππνινγίζεη ηελ 

ηειηθή δεπηεξνηαγή δνκή κε βάζε ηελ αξρηθή πξφβιεςε. Ζ άπνςε απηή ππνζηεξίδεη φηη ε 

δεπηεξνηαγήο δνκή ελφο ακηλνμέσο εμαξηάηαη απφ ηε δεπηεξνηαγή δνκή ησλ γεηηνληθψλ 

ηνπ ακηλνμέσλ, θάηη ην νπνίν θαίλεηαη λα ηζρχεη ζε κεγάιν βαζκφ παξαηεξψληαο 

δεπηεξνηαγείο δνκέο πξσηετλψλ (RCSB Protein Data Bank, 20 April 2009). 
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Κεθάλαιο 2 
 

Ππυηεφνική δομή και λειηοςπγία  

 

2.1 Ο βηνινγηθφο ξφινο ησλ πξσηετλψλ        

2.2 Ζ δνκή ησλ πξσηετλψλ        

 2.2.1
 
 Τα ακηλνμέα  

 2.2.2 Ο ξφινο ησλ ακηλνμέσλ ζηελ δνκή θαη ιεηηνπξγία ησλ πξσηετλψλ   

2.3 Δπίπεδα νξγάλσζεο πξσηετλψλ        

 2.3.1 Πξσηνηαγήο δνκή 

 2.3.2 Γεπηεξνηαγήο δνκή 

  2.1.2.1 Διηθνεηδείο δεπηεξνηαγείο δνκέο - α-έιηθεο 

  2.1.2.2 Δθηεηακέλεο δνκέο – β-θιψλνη θαη β-πηπρσηέο επηθάλεηεο 

 2.3.3 Τξηηνηαγήο θαη ηεηαξηνηαγήο δνκή 

2.4  Ζ αλάγθε θαη ηα πξνβιήκαηα ζρεηηθά κε ηελ κειέηε ησλ πξσηετλψλ  

2.5 Βαζηθνί νξηζκνί Βηνινγίαο – Φεκείαο θαη ε ζρέζε ηνπο κε ηα ακηλνμέα 

2.5.1 Οκνηνπνιηθφο δεζκφο        

2.5.2 Με-νκνηνπνιηθφο δεζκφο 
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2.1 Ο βιολογικόρ πόλορ ηυν ππυηεφνών  

 

Τα δσληαλά θχηηαξα γηα λα θαιχςνπλ φιεο ηηο ελεξγεηαθέο, δνκηθέο θαη ιεηηνπξγηθέο ηνπο 

αλάγθεο ρξεζηκνπνηνχλ κεγάια πνιπκεξή κφξηα, ηα ιεγφκελα βηνινγηθά καθξνκφξηα. 

Απηά είλαη ηα λνπθιετθά νμέα, νη πνιπζαθραξίηεο θαη νη πξσηεΐλεο. Τα λνπθιετθά νμέα, 

δειαδή ην  Deoxyribonucleic acid (DNA) θαη ην Ribonucleic acid (RNA),  δηαηεξνχλ ηηο 

πιεξνθνξίεο ηνπ θπηηάξνπ ηηο νπνίεο θαη κεηαβηβάδνπλ απφ γεληά ζε γεληά. Οη 

πνιπζαθραξίηεο παξέρνπλ ζην δσληαλφ θχηηαξν φιε ηελ απαηηνχκελε ελέξγεηα πνπ 

ρξεηάδεηαη γηα λα επηβηψλεη θαη λα αλαπαξάγεηαη. Οη ππφινηπεο εξγαζίεο πνπ εθηειεί ην 

θχηηαξν γηα ηελ επηβίσζή ηνπ αλαιακβάλνληαη απφ ηηο πξσηεΐλεο.  

Οη πξσηεΐλεο είλαη πνιχπινθεο αδσηνχρεο ελψζεηο πνπ ππάξρνπλ ζε φινπο ηνπο δσληαλνχο 

νξγαληζκνχο, δψα θαη θπηά. Έρνπλ κεγάιε ζξεπηηθή αμία θαη ιακβάλνπλ κέξνο άκεζα ζηηο 

πεξηζζφηεξεο ρεκηθέο δηαδηθαζίεο πνπ είλαη ζεκειηψδεηο γηα ηελ δσή. Ζ ζεκαζία ησλ 

πξσηετλψλ αλαγλσξίζηεθε απφ ηνπο ρεκηθνχο ζηηο αξρέο ηνπ 19νπ αηψλα, νη νπνίνη θαη 

ηνπο έδσζαλ απηή ηελ νλνκαζία απφ ηελ ειιεληθή ιέμε «πξψηεηνο» ή «πξσηεΐνο» πνπ 

ζεκαίλεη ν «ν θαηέρσλ ηελ πξψηε ζέζε». Τν θχηηαξν, αλάινγα κε ηηο αλάγθεο πνπ έρεη ηε 

δεδνκέλε ζηηγκή, θαηαζθεπάδεη ηηο αλάινγεο πξσηεΐλεο ρξεζηκνπνηψληαο απιά κφξηα, ηα 

ακηλνμέα. Τα θπηηθά θχηηαξα παξάγνπλ φισλ ησλ εηδψλ ηα ακηλνμέα πνπ ρξεηάδνληαη ζηε 

ρεκηθή ζχλζεζε ησλ πξσηετλψλ ζε αληίζεζε κε ηα δσηθά θχηηαξα πνπ παξάγνπλ κφλν 

θάπνηα απφ ηα ακηλνμέα. Γη‟ απηφ ην ιφγν ηα δψα παίξλνπλ φια ηα ακηλνμέα πνπ 

ππνιείπνληαη κέζα απφ θπηηθέο ή δσηθέο ηξνθέο.  

Οη πξσηεΐλεο, φπσο θαη ηα λνπθιεïθά νμέα, είλαη γξακκηθά πνιπκεξή θαη ε αιιεινπρία   

ησλ πξσηετλψλ βξίζθεηαη απνζεθεπκέλε ζην γελεηηθφ πιηθφ. Αλάινγα κε ην είδνο ηνπ 

θπηηάξνπ εθθξάδνληαη ζε απηφ νη θαηάιιειεο πξσηεΐλεο. Σχγρξνλεο έξεπλεο αλαθέξνπλ 

φηη ν αξηζκφο ησλ δηαθνξεηηθψλ γνληδίσλ πνπ ππάξρνπλ ζηνλ αλζξψπηλν νξγαληζκφ θαη 

είλαη ππεχζπλα γηα ηελ θαηαζθεπή πξσηετλψλ είλαη πεξίπνπ 30000 (RCSB Protein Data 

Bank, 20 April 2009).  Οη πξσηεΐλεο ρξεηάδνληαη γηα ηε δηάζπαζε ησλ πνιπζαθραξηηψλ 

ψζηε ην θχηηαξν λα παξάμεη ηελ απαηηνχκελε ελέξγεηα γηα ηε δηαβίσζή ηνπ, γηα λα 

δηπιαζηάζεη ην γελεηηθφ ηνπ πιηθφ, γηα ηελ πξνζηαζία ηνπ θπηηάξνπ σο δνκηθφ πιηθφ, γηα 



 
14 

 

ηελ επηθνηλσλία κε άιια θχηηαξα. Ο ζπλνπηηθφο Πίλαθαο 2.1 παξνπζηάδεη ηηο 

ζεκαληηθφηεξεο ιεηηνπξγίεο ησλ πξσηετλψλ πνπ αληηθαηνπηξίδνπλ ηνλ βηνινγηθφ ηνπο ξφιν. 

Μέζα απφ απηέο ηηο δηεξγαζίεο, αιιά θαη απφ ην γεγνλφο φηη νη πξσηεΐλεο θαηαιακβάλνπλ 

ην 15% ηεο αλζξψπηλεο κάδαο, κπνξεί θάπνηνο λα αληηιεθζεί ηελ ηεξάζηηα ζεκαζία ησλ 

πξσηετλψλ ζηελ επηβίσζε ηνπ θάζε θπηηάξνπ θαη θαηά ζπλέπεηα ζηελ επηβίσζε ηνπ 

αλζξψπηλνπ είδνπο. 

 

Βιολογικοί Ρόλοι Ππυηεφνών  

Δλδπκηθή θαηάιπζε  

Μεηαθνξά θαη απνζήθεπζε  

Κίλεζε  

Μεραληθή ζηήξημε  

Αλνζνπξνζηαζία  

Γεκηνπξγία θαη κεηάδνζε λεπξηθψλ παικψλ  

Έιεγρνο ηεο αλάπηπμεο θαη δηαθνξνπνίεζεο  

 

Πίνακας 2.1: Βηνινγηθνί ξόινη πξσηετλώλ.  

 

 

 

2.2 Ζ δομή ηυν ππυηεφνών          

2.2.1 Σα αμινοξέα και ο πόλορ ηοςρ ζηη δομή ηυν ππυηεφνών  

 

Ζ δνκή φισλ ησλ γλσζηψλ πξσηετλψλ απνηειείηαη απφ 20 δηαθνξεηηθά ακηλνμέα. 

Σπγθεθξηκέλα, νη πξσηεΐλεο ζηνπο πεξηζζφηεξνπο νξγαληζκνχο ζπληίζεληαη κε ηνλ 

πνιπκεξηζκφ 20 δηαθνξεηηθψλ ηχπσλ L-a-ακηλνμέσλ (Πίλαθαο 2.2). Οπνηαδήπνηε αιιαγή 

ζηε ζεηξά, ηνλ αξηζκφ θαη ηελ πνζφηεηα ησλ ακηλνμέσλ νδεγεί ζηε δεκηνπξγία κηαο 

δηαθνξεηηθήο πξσηεΐλεο, ε νπνία έρεη δηαθνξεηηθέο ηδηφηεηεο θαη ρξεζηκνπνηείηαη γηα 

δηαθνξεηηθέο ιεηηνπξγίεο. Ζ αλαπαξάζηαζε κηαο πξσηεΐλεο κπνξεί λα γίλεη πνιχ εχθνια 

γξάθνληαο ιέμεηο κε 20 δηαθνξεηηθά γξάκκαηα ηα νπνία ζα αληηζηνηρνχλ ην θάζε έλα ζε 

έλα ακηλνμχ (Πίλαθαο 2.2).  
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Σχήμα 2.1: Η δνκή ησλ ακηλνμέσλ (Promponas 2004)  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Πίνακας 2.2: Τα 20 θπζηθά L-α-ακηλνμέα πνπ ζπκκεηέρνπλ ζην ζρεκαηηζκό ησλ πξσηετλώλ 
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Μειεηψληαο ηελ δνκή φισλ ησλ ακηλνμέσλ (Σρήκα 2.1) παξαηεξνχκε φηη απνηεινχληαη 

απφ έλα θεληξηθφ άηνκν άλζξαθα ην νπνίν ζπλδέεηαη κε έλα πδξνγφλν, κηα ακηλνκάδα, κηα 

θαξβνμπινκάδα θαη κηα πιεπξηθή αιπζίδα. Ζ πιεπξηθή απηή αιπζίδα δηαθνξνπνηεί ηηο 

θπζηθέο θαη ηηο ρεκηθέο ηδηφηεηεο ησλ 20 δηαθνξεηηθψλ ακηλνμέσλ ελψ αλάινγα κε ην 

θνξηίν ηεο ηα ακηλνμέα ρσξίδνληαη ζε ηέζζεξεηο θαηεγνξίεο. Ζ πξψηε θαηεγνξία είλαη ηα 

φμηλα ακηλνμέα ησλ νπνίσλ ε πιεπξηθή αιπζίδα είλαη θνξηηζκέλε αξλεηηθά, ε δεχηεξε 

θαηεγνξία είλαη ηα βαζηθά ακηλνμέα ησλ νπνίσλ ε πιεπξηθή αιπζίδα είλαη θνξηηζκέλε 

ζεηηθά, αθνινχζσο έρνπκε ηελ ηξίηε θαηεγνξία ηελ νπνία απνηεινχλ ακηλνμέα ρσξίο 

θνξηίν ησλ νπνίσλ φκσο ε πιεπξηθή αιπζίδα έρεη δπν πεξηνρέο αληίζεηα θνξηηζκέλεο θαη 

ηέινο ζηελ ηέηαξηε θαηεγνξία αλήθνπλ ηα ακηλνμέα ηα νπνία δελ έρνπλ θαζφινπ θνξηίν.  

Όια ηα ακηλνμέα έρνπλ θνξηηζκέλε ζεηηθά ηελ ακηλνκάδα ηνπο θαη θνξηηζκέλε αξλεηηθά 

ηελ θαξβνμπινκάδα ηνπο κε απνηέιεζκα λα ζπλδένληαη εχθνια κεηαμχ ηνπο ζε ζεηξέο, κε 

νκνηνπνιηθνχο δεζκνχο, απειεπζεξψλνληαο έλα κφξην λεξνχ. Οη ζπλδέζεηο απηέο ησλ 

ακηλνμέσλ ζεηξά νδεγνχλ ζηελ δεκηνπξγία ησλ δηαθνξεηηθψλ πξσηετλψλ. Ο δεζκφο απηφο 

πνπ ζπλδέεη δπν ακηλνμέα κεηαμχ ηνπο νλνκάδεηαη πεπηηδηθφο (Σρήκα 2.2). Τα ακηλνμέα, 

κεηά ηελ ζπλέλσζε ηνπο, αλαθέξνληαη σο ακηλνμηθά θαηάινηπα. Ο πεπηηδηθφο δεζκφο είλαη 

επίπεδνο θαη ζρεδφλ άθακπηνο πεξηνξίδνληαο ηελ πεξηζηξνθηθή ειεπζεξία κηαο 

πνιππεπηηδηθήο αιπζίδαο (Σρήκα 2.3). Παξαηεξψληαο ην ζπγθεθξηκέλν ζρήκα κπνξνχκε 

λα παξαηεξήζνπκε ηελ επίπεδε δηάηαμε ησλ πεπηηδηθψλ δεζκψλ θαζψο θαη ηελ ειεπζεξία 

πεξηζηξνθήο ησλ επηπέδσλ απηψλ γχξσ απφ ην κφξην άλζξαθα. Ζ πεξηζηξνθέο ησλ 

επηπέδσλ, δεμηά θαη αξηζηεξά απφ ην κφξην άλζξαθα, πεξηγξάθνληαη κε δπν δίεδξεο γσλίεο, 

θ θαη ς. Απηέο νη ηδηφηεηεο ησλ πεπηηδηθψλ δεζκψλ έρνπλ σο απνηέιεζκα νη ζπγθεθξηκέλνη 

λα είλαη αξθεηά ζηαζεξνί θαη έηζη ηα ακηλνμηθά θαηάινηπα λα κελ κπνξνχλ λα 

πεξηζηξαθνχλ γχξσ απφ ηνλ εαπηφ ηνπο, νχηε λα έρνπλ κεγάιν εχξνο θηλήζεσλ.  
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Σχήμα 2.2: Ο πεπηηδηθόο δεζκόο (Promponas 2004)  

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 2.3: Τα επίπεδα θαη νη γσλίεο πνπ ζρεκαηίδνπλ νη πεπηηδηθνί δεζκνί(Promponas 

2004)  
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Σηελ πξαγκαηηθφηεηα ε πξσηεΐλε δελ είλαη κηα κεγάιε επζεία ζεηξά απφ ακηλνμέα. Οη 

πξσηεΐλεο είλαη ηξηζδηάζηαηα καθξνκφξηα ε δνκή ησλ νπνίσλ θαζνξίδεηαη ζε 

ζπγθεθξηκέλεο ζπλζήθεο απφ ηελ ακηλνμηθή ηνπο αιιεινπρία. Απηφ κπνξεί λα απνδεηρζεί 

κέζα απφ έλα ζπγθεθξηκέλν πείξακα. Σηελ νπζία πξέπεη λα απνδεηρζεί φηη ε ηξηζδηάζηαηε 

δνκή ησλ πξσηετλψλ δελ εμαξηάηαη απφ άιινπο παξάγνληεο εθηφο απφ ηε δνκή ηεο ίδηαο 

ηεο πξσηεΐλεο, δειαδή ηε ζεηξά θαη ηνλ αξηζκφ ησλ πξσηετλψλ. Τν πείξακα πνπ γίλεηαη ζε 

απηέο ηηο πεξηπηψζεηο είλαη ε ηνπνζέηεζε ηεο πξσηεΐλεο ζε κε θπζηνινγηθφ πεξηβάιινλ κε 

απνηέιεζκα λα κεηνπζησζεί θαη λα ράζεη ην ζρήκα ηεο. Σηε ζπλέρεηα αλ 

επαλαηνπνζεηήζνπκε ηε πξσηεΐλε ζε θπζηνινγηθέο ζπλζήθεο ηφηε απηή παίξλεη αθξηβψο 

ην ίδην ζρήκα πνπ είρε ζηελ αξρή. Μέζα απφ απηφ ην πείξακα θαηαιήγνπκε ζην 

ζπκπέξαζκα φηη ε ηξηζδηάζηαηε κνξθή ηεο πξσηεΐλεο, αθνχ απηή βξίζθεηαη ζε 

θπζηνινγηθέο ζπλζήθεο θπηηάξνπ, εμαξηάηαη απνθιεηζηηθά απφ ηε αιιεινπρία ησλ 

ακηλνμέσλ ηεο. Ζ αιιεινπρία απηή θαη θαηά ζπλέπεηα ην ηειηθφ ζρήκα ηεο πξσηείλεο 

θαζνξίδεη θαη ηε ιεηηνπξγία πνπ εθηειεί θάζε πξσηεΐλε ζην θχηηαξν. 

Τν ηειηθφ ζρήκα ηεο πξσηεΐλεο νθείιεηαη ζηηο θπζηθέο θαη ρεκηθέο ηδηφηεηεο ησλ 

ακηλνμέσλ θαη ησλ κεηαμχ ηνπο αιιειεπηδξάζεσλ. Ζ ζεκαληηθφηεξε αιιειεπίδξαζε 

κεηαμχ ησλ ακηλνμέσλ είλαη ν πεπηηδηθφο δεζκφο, ν νπνίνο ζπλδέεη δπν ακηλνμέα κεηαμχ 

ηνπο. Όπσο πξναλαθέξακε νη πεπηηδηθνί δεζκνί είλαη αξθεηά ζηαζεξνί θαη έηζη ηα 

ακηλνμηθά θαηάινηπα δελ κπνξνχλ λα πεξηζηξαθνχλ γχξσ απφ ηνλ εαπηφ ηνπο, νχηε λα 

έρνπλ κεγάιν εχξνο θηλήζεσλ. Άξα νη πεπηηδηθνί δεζκνί αθνχ πεξηνξίδνπλ ηηο πηζαλέο 

θηλήζεηο ησλ ακηλνμέσλ έρνπλ ζεκαληηθφ ξφιν ζηελ ηειηθή δηακφξθσζε ηνπ ζρήκαηνο ηεο 

πξσηεΐλεο. Αθνχ ζρεκαηηζηεί ε πξσηεΐλε ηα κφλα ειεχζεξα θνξηία πνπ έρνπκε ζε απηή 

είλαη ηα θνξηία ηεο ακηλνκάδαο θαη ηεο θαξβνμπινκάδαο πνπ βξίζθνληαη ζηα δπν άθξα ηεο 

πξσηεΐλεο θαζψο θαη ηα θνξηία ησλ πιεπξηθψλ αιπζίδσλ. Τα θνξηία απηά ησλ πιεπξηθψλ 

αιπζίδσλ κπνξνχλ λα δεκηνπξγήζνπλ ηνπο κε-νκνηνπνιηθνχο δεζκνχο (Υπνθεθάιαην 

2.5.2) νη νπνίνη επίζεο έρνπλ ζεκαληηθφ ξφιν ζηε δηακφξθσζε ηνπ ηειηθνχ ζρήκαηνο ηεο 

πξσηεΐλεο. Οη κε-νκνηνπνιηθνί δεζκνί είλαη έιμεηο ή απσζήζεηο κεηαμχ ησλ πιεπξηθψλ 

αιπζίδσλ ησλ ακηλνμέσλ. Οη ζεκαληηθφηεξνη κε-νκνηνπνιηθνί δεζκνί είλαη νη πδξφθνβεο  

αιιειεπηδξάζεηο, ηνληηθνί δεζκνί, δεζκνί πδξνγφλνπ θαη έιμεηο Van der Waals 
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(Υπνθεθάιαην 2.5.2). Σπαληφηεξα, κεηαμχ ακηλνμηθψλ θαηαινίπσλ είλαη δπλαηφ λα 

ζρεκαηηζηνχλ νκνηνπνιηθνί δεζκνί (Υπνθεθάιαην 2.5.1), φπσο νη ζηδνπιθηδξπιηθνί δεζκνί. 

Οη δεζκνί απηνί ζρεκαηίδνληαη κφλν κεηαμχ ησλ αηφκσλ ζείνπ δπν θπζηεïλψλ θαη γηα ην 

ιφγν απηφ νλνκάδνληαη θαη γέθπξεο ζείνπ. Δμαηηίαο ηνπ νκνηνπνιηθνχ ηνπο ραξαθηήξα 

είλαη πνιχ ηζρπξνί θαη κπνξνχλ λα επεξεάζνπλ θαζνξηζηηθά ην ηειηθφ ζρήκα κηαο 

πξσηεΐλεο. Όιεο απηέο νη αιιειεπηδξάζεηο, κε ζεκαληηθφηεξν παξάγνληα ην λεξφ 

(Υπνθεθάιαην 2.5.2), νδεγνχλ ζηελ δεκηνπξγία ηνπ ηειηθνχ ζρήκαηνο ηεο πξσηεΐλεο.  

 

2.2.2 Σα αμινοξέα και ο πόλορ ηοςρ ζηη λειηοςπγία ηυν ππυηεφνών  

 

Ζ αξρή ε νπνία δηέπεη ηελ ιεηηνπξγηθφηεηα ηεο πξσηεΐλεο είλαη φηη ε ηξηζδηάζηαηε δνκή 

πνπ απνθηά ζην ρψξν ε πξσηεΐλε είλαη ν θαζνξηζηηθφο παξάγνληαο γηα ηε ιεηηνπξγία ηεο. 

Οη δηαθνξεηηθνί ηξφπνη κε ηνπο νπνίνπο δηεπζεηνχληαη νη πνιππεπηηδηθέο αιπζίδεο 

ηνπνζεηνχλ ηηο απαξαίηεηεο ρεκηθέο νκάδεο ζε θαηάιιειεο ζέζεηο ζηνλ ηξηζδηάζηαην ρψξν. 

Απηφ έρεη σο απνηέιεζκα ε πξσηεΐλε λα ιακβάλεη ην απαηηνχκελν γηα ηε ιεηηνπξγία ηεο 

ζρήκα, θαηαλέκνληαο θαηάιιεια ζην ρψξν ηηο θπζηθνρεκηθέο ηδηφηεηεο ησλ ακηλνμηθψλ 

θαηαινίπσλ πνπ ηε ζπλζέηνπλ.  Σεκαληηθφ εδψ είλαη ην γεγνλφο φηη αλ ηνπνζεηήζνπκε 

ακηλνμέα κε κηα ζπγθεθξηκέλε ζεηξά ηφηε νη αιιειεπηδξάζεηο πνπ δεκηνπξγνχληαη 

δεκηνπξγνχλ πάληνηε ην ίδην ζρήκα πξσηεΐλεο, δειαδή δεκηνπξγνχλ κηα ζπγθεθξηκέλε 

πξσηεΐλε ε νπνία έρεη ζπγθεθξηκέλε ιεηηνπξγηθφηεηα. 

 

2.3 Δπίπεδα οπγάνυζη ππυηεφνών 

 

Γηα λα δηεπθνιπλζεί ε κειέηε ησλ πξσηετλψλ, έρεη πηνζεηεζεί κηα ηεξαξρία γηα ηελ 

νξγάλσζε ηεο δνκήο ησλ πξσηετλψλ, παξφιν πνπ ζηε θχζε ζπλαληψληαη κφλν ζηελ ηειηθή 

ηξηζδηάζηαηε κνξθή ηνπο. Μέζα απφ απηή ηελ νξγάλσζε είλαη γίλεηαη πην εχθνιε ε 

θαηαλφεζε θαη ε παξαηήξεζε ηεο δνκήο θαη ηεο ιεηηνπξγίαο ηνπο. Τα επίπεδα νξγάλσζεο 
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ησλ πξσηετλψλ είλαη ε πξσηνηαγήο δνκή, ε δεπηεξνηαγήο δνκή, ε ηξηηνηαγήο δνκή θαη ε 

ηεηαξηνηαγήο δνκή (Σρήκα 2.4).  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 2.4: Τα επίπεδα νξγάλσζεο ησλ πξσηετλώλ(Madison 20April 2009) 

 

 

 

 

Ππυηοηαγήρ δομή είλαη ε αθνινπζία 

ζε κηα αιπζίδα ακηλνμέσλ 

Γεςηεποηαγήρ δομή παξνπζηάδεηαη φηαλ 

ε αθνινπζία ησλ ακηλνμέσλ ζπλδεζεί κε 

πδξνγνληθνχο δεζκνχο. Σπγθεθξηκέλα 

απνηειεί ηνπηθέο δηακνξθψζεηο ηεο 

πνιππεπηηδηθήο αιπζίδαο   

Σπιηοηαγήρ δομή παξνπζηάδεηαη φηαλ 

παξνπζηαζηνχλ νη δηάθνξεο θνληηλέο θαη 

καθξηλέο αιιειεπηδξάζεηο κεηαμχ 

θαηαινίπσλ ζηελ αθνινπζία ακηλνμέσλ 

Σεηαπηοηαγή δομή έρνπκε φηαλ κηα 

πξσηεΐλε απνηειείηαη απφ πεξηζζφηεξεο  

απφ κία αιπζίδεο ακηλνμέσλ 
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2.3.1 Ππυηοηαγήρ δομή 

 

Ζ πξσηνηαγήο δνκή ησλ πξσηετλψλ αθνξά ηελ δηαθξηηή αιιεινπρία ησλ ακηλνμέσλ, 

δειαδή ζε πνηα ζεηξά θαη πνζφηεηα βξίζθνληαη ηα ακηλνμέα ζε κηα ζπγθεθξηκέλε 

πξσηεΐλε. Κάζε δηαθξηηή αιιεινπρία ακηλνμηθψλ θαηαινίπσλ αληηπξνζσπεχεη 

δηαθνξεηηθή πξσηεΐλε θαη ζπκβνιίδεηαη κε ιέμεηο νη νπνίεο δεκηνπξγνχληαη απφ ην ζχλνιν 

γξακκάησλ ηνπ Πίλαθα 2.2. Τν κεγαιχηεξν πνζνζηφ δεδνκέλσλ πνπ ππάξρεη ζήκεξα ζηηο 

βάζεηο δεδνκέλσλ, ζρεηηθά κε πξσηεΐλεο, αθνξά ηελ πξσηνηαγή δνκή ηνπο, αθνχ απηή 

κπνξεί εχθνια λα εμαρζεί κε ηελ κεηάθξαζε ηνπ γελεηηθνχ πιηθνχ. Φπζηθά, ε πξσηνηαγήο 

δνκή ηεο πξσηεΐλεο δελ καο δίλεη αξθεηά ζηνηρεία γηα ηε κνξθή θαη ηε ιεηηνπξγία ηεο, 

αθνχ φπσο πξναλαθέξζεθε απφ απηή κπνξνχκε λα δνχκε κφλν ηελ ζεηξά ησλ ακηλνμηθψλ 

θαηαινίπσλ πνπ ηελ απνηεινχλ. 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 2.5: Η πξσηνηαγήο δνκή κηαο πξσηεΐλεο (Promponas 2004)  

 

2.3.2 Γεςηεποηαγήρ δομή 

 

Ζ δεπηεξνηαγήο δνκή ησλ πξσηετλψλ αθνξά ηα γλσζηά κνηίβα, ζηεξενδηάηαμε ησλ 

θαηαινίπσλ κε θαλνληθέο θαλνληθφηεηεο, πνπ ζπλαληνχκε γεληθά ζηηο πξσηεΐλεο. Οη 

ζεκαληηθφηεξεο θαηεγνξίεο ζηνηρείσλ δεπηεξνηαγνχο δνκήο πνπ ζπλαληνχκε ζε κηα 

πξσηεΐλε είλαη νη α-έιηθεο θαη νη β-θιψλνη. Ο δεπηεξνηαγείο απηέο δνκέο ραξαθηεξίδνληαη 
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απφ ην ζπγθεθξηκέλν εχξνο πνπ κπνξνχλ λα έρνπλ νη δίεδξεο γσλίεο Φ θαη Χ 

(Υπνθεθάιαην 2.2.1). Απηφ ζεκαίλεη φηη ζπγθεθξηκέλνη ζπλδπαζκνί ησλ δίεδξσλ γσληψλ 

Φ θαη Χ, πνπ ραξαθηεξίδνπλ ηα επίπεδα ησλ δεζκψλ ηεο «ξαρνθνθαιηάο» ηεο δνκήο γχξσ 

απφ ην θεληξηθφ κφξην άλζξαθα ηνπ θάζε ακηλνμηθνχ θαηάινηπνπ, κπνξνχλ λα 

δεκηνπξγήζνπλ α-έιηθεο, β-θιψλνπο ή άιιεο κνξθέο δεπηεξνηαγνχο δνκήο. Οη 

ζπγθεθξηκέλεο δίεδξεο γσλίεο ραξαθηεξίδνληαη απφ θάπνηα ζηαζεξφηεηα, ε νπνία θαη‟ 

επέθηαζε εμαζθαιίδεη ηελ ζηαζεξφηεηα ησλ δηάθνξσλ δεπηεξνηαγψλ κνξθψλ ησλ 

πξσηετλψλ, ιφγσ ησλ πδξνγνληθψλ δεζκψλ πνπ ζρεκαηίδνληαη κεηαμχ ησλ ακηλνμηθψλ 

θαηάινηπσλ.  Πεξηζζφηεξεο ιεπηνκέξεηεο ζρεηηθά κε ηηο ηηκέο ησλ γσληψλ Φ θαη Χ θαη ηελ 

ζπζρέηηζή ηνπο κε ηα κνηίβα δεπηεξνηαγνχο δνκήο κπνξνχκε λα δνχκε κέζα απφ έλα 

δηάγξακκα Ramachandran (Σρήκα 2.6)(Petsko and Ringe 2004). 

 

 

Σχήμα 2.6: Γηάγξακκα Ramachandran επηηξεπηώλ ζηεξενδηαηάμεσλ δεπηεξνηαγνύο 

δνκήο(Promponas 2004)  
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Μηα επξέσο δηαδεδνκέλε κνξθή νξηζκνχ ησλ ζηνηρείσλ δεπηεξνηαγνχο κνξθήο είλαη ε 

δεπηεξνηαγήο δνκή πνπ νξίδεη ην πξφγξακκα DSSP. Σχκθσλα κε ην DSSP νη θαηεγνξίεο 

είλαη : –helix (H) , 3–helix (G) , -helix (I) , –strand (E) , –bridge (B) , -turn (T), bend 

(S) θαη ηα ππφινηπα (L). Σπλήζσο, φκσο, νη θαηεγνξίεο πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη ζηελ πξάμε 

είλαη ηξείο. Ζ πξψηε θαηεγνξία είλαη νη έιηθεο θαη ζε απηή αλήθνπλ νη επξχηεξεο νκάδεο Ζ, 

G θαη I, ε δεχηεξε θαηεγνξία είλαη νη εθηεηακέλεο δνκέο(θιψλνη) ζηελ νπνία αλήθνπλ  νη 

νκάδεο Δ θαη Β θαη ηέινο ζηελ ηξίηε θαηεγνξία αλήθνπλ ηα ππφινηπα κνηίβα, ηα νπνία 

ζπρλά ραξαθηεξίδνληαη σο coil (C). 

 

2.1.2.1 Δλικοειδείρ δεςηεποηαγείρ δομέρ - α-έλικερ 

 

Οη ειηθνεηδείο δεπηεξνηαγείο δνκέο δεκηνπξγνχληαη φηαλ θνληηλά ζηελ αιιεινπρία 

ακηλνμηθά θαηάινηπα δεκηνπξγνχλ πδξνγνληθνχο δεζκνχο (Υπνθεθάιαην 2.5.2). 

Σπγθεθξηκέλα, ν πδξνγνληθφο δεζκφο ζρεκαηίδεηαη κεηαμχ ακηλνκάδαο, ε νπνία δίλεη ην 

πδξνγφλν, θαη θαξβνμπινκάδαο, ε νπνία δέρεηαη ην πδξνγφλν, δηαθνξεηηθψλ ακηλνμηθψλ 

θαηάινηπσλ (Σρήκα 2.7).  Όηαλ νη δεζκνί απηνί εκθαλίδνληαη ζε θάπνηεο ζπγθεθξηκέλεο 

πεξηνδηθέο απνζηάζεηο νδεγεί ζην ζρεκαηηζκφ ειηθνεηδψλ δνκψλ. Οη ειηθνεηδείο απηέο 

δνκέο έρνπλ δηαθνξεηηθά γεσκεηξηθά θαη ελεξγεηαθά ραξαθηεξηζηηθά. 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 2.7: Διηθνεηδήο δνκή ζηελ νπνία κε θόθθηλν ρξώκα παξνπζηάδεηαη ν πδξνγνληθόο 

δεζκόο (Promponas 2004)  
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Σηε δνκή πξσηετλψλ ππάξρνπλ δηαθνξεηηθά είδε ειίθσλ. Οη έιηθεο απηέο ζπκβνιίδνληαη κε 

δπν αξηζκνχο εθ ησλ νπνίσλ ν πξψηνο ζπκβνιίδεη ηνλ αξηζκφ ησλ θαηαινίπσλ πνπ 

ππάξρνπλ κεηαμχ ηνπ δεζκνχ πδξνγφλνπ θαη ν δεχηεξνο ζπκβνιίδεη ηνλ αξηζκφ ησλ 

αηφκσλ πνπ ζρεκαηίδνπλ θιεηζηφ δαθηχιην. Ζ ζεκαληηθφηεξε απφ ηηο δπλαηέο ειηθνεηδείο 

δνκέο είλαη ε δεμηφζηξνθε α-έιηθα θαη ζπγθεθξηκέλα ε 413 έιηθα. Αλ θνηηάμνπκε πην 

πξνζεθηηθά ηελ έιηθα απηή παξαηεξνχκε φηη έρεη θάπνηα ζηαζεξά ραξαθηεξηζηηθά φπσο 

θάζε βήκα ηεο έιηθαο 5.4Å, κε 3.6 θαηάινηπα αλά ζηξνθή θαη κέζεο γσλίεο Φ=-57° θαη 

Χ=-47° (Σρήκα 2.6). Οη κέζεο δίεδξεο γσλίεο γηα ηελ θάζε δηαθνξεηηθή κνξθή έιηθα 

παξνπζηάδνληαη ζηνλ Πίλαθαο 2.3. 

 

 

Πίνακας 2.3: Τα γεσκεηξηθά ραξαθηεξηζηηθά ειηθνεηδώλ κνξθώλ, όπνπ Φ θαη Χ δίεδξεο 

γσλίεο (Υπνθεθάιαην 2.3.2) 
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2.1.2.2 Δκηεηαμένερ δομέρ – β-κλώνοι και β-πηςσυηέρ επιθάνειερ 

 

Οη β-θιψλνη είλαη κηα κνξθή δεπηεξνηαγνχο δνκήο ε νπνία παξνπζηάδεηαη πνιχ ζπρλά ζηηο 

πξσηεΐλεο. Οη β-θιψλνη δεκηνπξγνχληαη φηαλ ε πνιππεπηηδηθή αιπζίδα βξίζθεηαη ζε 

εθηεηακέλε κνξθή κε ηηο ακηλνκάδεο θαη θαξβνμπινκάδεο ησλ ακηλνμηθψλ θαηάινηπσλ λα 

δηαηάζζνληαη θάζεηα πξνο απηή. Απηέο νη ακηλνκάδεο θαη θαξβνμπινκάδεο κπνξνχλ λα 

δεκηνπξγήζνπλ δεζκνχο πδξνγφλνπ(Υπνθεθάιαην 2.5.2) κε άιια ηκήκαηα πνιππεπηηδηθψλ 

αιπζίδσλ πνπ βξίζθνληαη ζηελ ίδηα κνξθή κε απνηέιεζκα λα δεκηνπξγνχλ β-πηπρσηέο 

επηθάλεηεο (Σρήκα 2.8). Σηηο πεξηπηψζεηο απηέο νη πιεπξηθέο νκάδεο δηαηάζζνληαη θάζεηα 

πξνο ηελ πνιππεπηηδηθή αιπζίδα. 

Απφ γεσκεηξηθήο πιεπξάο, νη β-θιψλνη παξνπζηάδνληαη φηαλ νη γσλίεο Φ θαη Χ κεηαμχ 

ησλ πνιππεηηδηθψλ αιπζίδσλ θαη ησλ θεηξηθψλ κνξίσλ άλζξαθα ησλ ακηλνμηθψλ 

θαηάινηπσλ παίξλνπλ πεξίπνπ ηηο ηηκέο απφ -120° εψο -180° θαη απφ 120° εψο 180°, 

αληίζηνηρα (Σρήκα 2.6). Πην ζπγθεθξηκέλα νη ηηκέο πνπ παίξλνπλ νη γσλίεο Φ θαη Χ 

παξνπζηάδνληαη ζηνλ Πίλαθα 2.4.  

 

 

 

 

Σχήμα 2.8: β-πηπρσηή επηθάλεηα(Promponas 2004)  

 

 

 

 

Σχήμα 2.9: Αληηπαξάιιεινη θαη παξάιιεινη β-θιώλνη, αληίζηνηρα(Promponas 2004)  
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Όηαλ νη β-θιψλνη πνπ απνηεινχλ κηα β-πηπρσηή επηθάλεηα έρνπλ ηελ ίδηα θαηεχζπλζε ζην 

ρψξν, ηφηε ε επηθάλεηα απηή νλνκάδεηαη παξάιιειε β-πηπρσηή επηθάλεηα (Σρήκα 2.9). Με 

ηελ ίδηα ινγηθή αλ θάπνηνη β-θιψλνη ηεο επηθάλεηαο έρνπλ αληίζεηε θαηεχζπλζε κεηαμχ 

ηνπο ηφηε νλνκάδεηαη αληηπαξάιιειε β-πηπρσηή επηθάλεηα (Σρήκα 2.9). Τέινο φηαλ ζε κηα 

επηθάλεηα παξαηεξνχληαη πεξηπηψζεηο ηφζν παξάιιεισλ φζν θαη αληηπαξάιιεισλ           

β-θιψλσλ, ηφηε έρνπκε κηθηή β-πηπρσηή επηθάλεηα. Αλάινγα κε ην είδνο ηεο πηπρσηήο 

επηθάλεηαο παξνπζηάδνληαη θαη ηα αλάινγα γεσκεηξηθά ραξαθηεξηζηηθά ζηηο 

πνιππεπηηδηθέο αιπζίδεο (Πίλαθαο 2.4). 

 

 

Πίνακας 2.4: Τα γεσκεηξηθά ραξαθηεξηζηηθά πηπρσηώλ επηθαλεηώλ, όπνπ Φ θαη Χ δίεδξεο 

γσλίεο (Υπνθεθάιαην 2.3.2) 
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2.3.3 Σπιηοηαγήρ και ηεηαπηοηαγήρ δομή 

 

Τα δηάθνξα ζηνηρεία ηεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο αλαδηπιψλνληαη θαη ζπλδπάδνληαη κεηαμχ 

ηνπο γηα λα δψζνπλ ην ηειηθφ ζρήκα ηεο πξσηεΐλεο ζηνλ ηξηζδηάζηαην ρψξν, δειαδή ηελ 

ηξηηνηαγή δνκή. Ζ ηξηηνηαγήο δνκή (Σρήκα 2.10) ησλ πξσηετλψλ, παξά ηελ έληνλε 

εξεπλεηηθή δξαζηεξηφηεηα, εκπεξηθιείεη πνιιά εξσηεκαηηθά ζρεηηθά κε ηελ δηαδηθαζία 

ηνπ αλαδηπιψκαηνο ζην ρψξν. Σεκαληηθή παξαηήξεζε ζηηο δηάθνξεο ηξηζδηάζηαηεο δνκέο 

πξσηετλψλ είλαη φηη ζε απηέο παξαηεξνχληαη ηκήκαηα ηα νπνία θαίλεηαη φηη είλαη δνκηθά 

αλεμάξηεηα θαη παξαηεξνχληαη ζε δηαθνξεηηθέο πξσηεΐλεο.  

Σε αξθεηέο πεξηπηψζεηο ε δνκή κηαο πξσηεΐλεο απνηειείηαη απφ πεξηζζφηεξεο ηελ κηαο 

πνιππεπηηδίσλ αιπζίδσλ. Απηή ε δνκή νλνκάδεηαη ηεηαξηνηαγήο δνκή (Σρήκα 2.10) θαη νη 

πξσηεΐλεο νλνκάδνληαη πξσηετληθά ζχκπινθα.  

Όπσο πξναλαθέξζεθε, αλ ζε κηα πξσηεΐλε έρνπκε κηα ζπγθεθξηκέλε ζεηξά ακηλνμέσλ ηφηε 

πάληνηε έρνπκε θαη ηελ ίδηα ηξηζδηάζηαηε κνξθή ζε ζπγθεθξηκέλεο ζπλζήθεο. Απηφ 

ζπκβαίλεη δηφηη κέζσ ηεο εμέιημεο ε θχζε απέξξηςε ηηο αιιεινπρίεο ακηλνμέσλ νη νπνίεο 

δελ κπνξνχλ λα δψζνπλ πάληνηε ηελ ίδηα κνλαδηθή θαη ζηαζεξή δνκή πξσηεΐλεο ε νπνία 

ζα εθηειεί ζπγθεθξηκέλε ιεηηνπξγία. Έηζη ζηελ πξαγκαηηθφηεηα, ελψ ππάξρεη έλαο 

ηεξάζηηνο ζπλδπαζκφο ακηλνμέσλ, κφλν κεξηθέο ρηιηάδεο αιιεινπρίεο παξάγνπλ πξσηεΐλεο.  

 

Σχήμα 2.10: Τξηηνηαγήο θαη ηεηαξηνηαγήο δνκή πξσηετλώλ(Promponas 2004)  
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2.4 Ζ ανάγκη και ηα πποβλήμαηα ζσεηικά με ηην μελέηη ηυν ππυηεφνών 

 

Ζ ιεπηνκεξήο γλψζε ηεο ηξηζδηάζηαηεο κνξθήο ησλ πξσηετλψλ έρεη ηεξάζηηα ζεκαζία γηα 

ηηο επηζηήκεο ηεο βηνινγίαο, ηεο ηαηξηθήο, αιιά θαη ηεο θαξκαθεπηηθήο. Γλσξίδνληαο ηε 

δνκή ησλ πξσηετλψλ κπνξνχλ λα θαηαζθεπαζηνχλ δηάθνξα θάξκαθα ηα νπνία 

αλαζηέιινπλ  ηε ιεηηνπξγία πξσηετλψλ ζηφρσλ πνπ εθηεινχλ ζπγθεθξηκέλεο ιεηηνπξγίεο νη 

νπνίεο δεκηνπξγνχλ πξνβιήκαηα ζηνλ αλζξψπηλν νξγαληζκφ. Ζ γλψζε ηεο δνκήο ησλ 

πξσηετλψλ βνεζά ηηο βηνκεραλίεο λα θαηαζθεπάζνπλ θάξκαθα γηα θαηαπνιέκεζε 

αζζελεηψλ ζηα δηάθνξα θπηά ή λα θαηαζθεπάζνπλ νπζίεο νη νπνίεο βνεζνχλ ηα θπηά λα 

κεγαιψλνπλ κε ηαρχηεξν ξπζκφ θαη λα παξάγνπλ πεξηζζφηεξνπο θαξπνχο.  Δπίζεο, άιιεο 

βηνκεραλίεο, γλσξίδνληαο ηε δνκή ησλ πξσηετλψλ θαηαζθεπάδνπλ ηερλεηέο πξσηεΐλεο νη 

νπνίεο βνεζνχλ ζηελ αχμεζε ηεο κπτθήο κάδαο ηνπ αλζξψπνπ. 

Γεληθά ππάξρνπλ πνιχ απιέο δηαδηθαζίεο γηα ηελ θαηαγξαθή ηεο πξσηνηαγνχο δνκήο κηαο 

πξσηεΐλεο. Σηελ πξαγκαηηθφηεηα φκσο απηφ πνπ ζεσξείηαη ρξήζηκν είλαη ε γλψζε ηεο 

δεπηεξνηαγνχο δνκήο ησλ πξσηετλψλ ε νπνία κπνξεί λα νδεγήζεη ζηελ ηξηηνηαγή δνκή 

ησλ πξσηετλψλ. Ζ απεπζείαο φκσο κειέηε ηεο ηξηηνηαγνχο δνκήο είλαη κηα πνιχπινθε θαη 

δαπαλεξή δηαδηθαζία. Οη κέζνδνη πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη ζε απηέο ηηο πεξηπηψζεηο είλαη ε 

θξπζηαιινγξαθία αθηηλψλ Φ θαη ε κέζνδνο ππξεληθνχ καγλεηηθνχ ζπληνληζκνχ (NMR). 

Δπίζεο γλσξίδνπκε φηη ε δεπηεξνηαγήο θαη αθνινχζσο ε ηξηηνηαγήο δνκή δελ κπνξεί λα 

εμαρζεί εχθνια απφ ηελ πξσηνηαγή δνκή δηφηη απηή καο παξέρεη κφλν πιεξνθνξίεο γηα ηελ 

ζεηξά ησλ ακηλνμέσλ. Σήκεξα δελ ππάξρεη ηερληθή πνπ λα κπνξεί λα πξνβιέςεη κε 

αθξίβεηα ηελ δεπηεξνηαγή θαη αθνινχζσο ηελ ηξηηνηαγή δνκή κηαο πξσηεΐλεο κφλν απφ 

ηελ πξσηνηαγή δνκή ηνπο. Οη ηερληθέο απηέο αθνξνχλ θπξίσο ζηαηηζηηθέο κεζφδνπο θαη 

πινπνηήζεηο λεπξσληθψλ δηθηχσλ.  

Οη πιεξνθνξίεο ζην κηθξνζθνπηθφ επίπεδν γηα ηηο αιιειεπηδξάζεηο κεηαμχ ησλ ακηλνμέσλ, 

νη νπνίεο θαζνξίδνπλ θαη ηε δνκή ηεο πξσηεΐλεο, δελ είλαη αξθεηέο ελψ ηα ακηλνμηθά 

θαηάινηπα αλαπηχζζνπλ ηέηνηεο δπλάκεηο κεηαμχ ηνπο πνπ θαηά ηελ αλαδίπισζε ησλ 

πξσηετλψλ ζην ρψξν επεξεάδνπλ απξφβιεπηα ην έλα ηε ζέζε ηνπ άιινπ. Απηφ έρεη σο 

απνηέιεζκα ε ηειηθή κνξθή ηεο πξσηείλεο, αλ αλαινγηζηνχκε φηη ν αξηζκφο ησλ πηζαλψλ 
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αιιεινπρηψλ αιιά θαη ησλ ζπλδπαζκψλ πνπ κπνξνχλ λα εμαρζνχλ απφ ηα 20 ακηλνμέα 

είλαη ηεξάζηηνο, λα είλαη απξφβιεπηε.  

 

2.5 Βαζικοί οπιζμοί Βιολογίαρ – Υημείαρ και η ζσέζη ηοςρ με ηα αμινοξέα   

2.5.1 Ομοιοπολικόρ δεζμόρ 

 

Οκνηνπνιηθφο νλνκάδεηαη ν ρεκηθφο δεζκφο πνπ αλαπηχζζεηαη κεηαμχ αηφκσλ πνπ 

κνηξάδνληαη κεηαμχ ηνπο ειεθηξφληα. Σπλήζσο νη δεζκνί απηνί παξαηεξνχληαη ζε ελψζεηο 

ακεηάιισλ. Έλα ηέηνην παξάδεηγκα είλαη ην λεξφ. Σπγθεθξηκέλα ην λεξφ ζρεκαηίδεηαη απφ 

ηα ακέηαιια πδξνγφλν θαη νμπγφλν. Τα ζηνηρεία απηά κνηξάδνληαη έλα θνηλφ δεχγνο 

ειεθηξνλίσλ κε απνηέιεζκα λα έιθνληαη κεηαμχ ηνπο θαη λα δεκηνπξγνχλ ην κφξην ηνπ 

λεξνχ. 

 

2.5.2 Μη-ομοιοπολικόρ δεζμόρ 

Με-νκνηνπνιηθφο νλνκάδεηαη ν ρεκηθφο δεζκφο πνπ αλαπηχζζεηαη κεηαμχ αηφκσλ ηα 

νπνία ιφγσ ηνπ φηη πξνζθέξνπλ ή δέρνληαη ειεθηξφληα δεκηνπξγνχλ έιμεηο ή απσζήζεηο 

κεηαμχ ηνπο. Οη δεζκνί απηνί εκθαλίδνληαη θπξίσο κεηαμχ κεηάιισλ θαη ακεηάιισλ. Οη 

ζεκαληηθφηεξνη κε νκνηνπνιηθνί δεζκνί είλαη νη εμήο: 

1. Υδξφθνβεο αιιειεπηδξάζεηο: Σρεκαηίδνληαη κεηαμχ κε-πνιηθψλ αηφκσλ θαη θαηά 

ζπλέπεηα κε πνιηθψλ ακηλνμέσλ. Σε απηή ηελ πεξίπησζε ηα ακηλνμέα 

αλαγθάδνληαη λα έξζνπλ ζε επαθή επεηδή θαη ηα δπν απνζηξέθνληαη ην λεξφ. Δίλαη 

ε κνλαδηθή θαηεγνξία κε-oκνηνπνιηθψλ δεζκψλ ε νπνία νθείιεηαη ζε απσζεηηθέο 

δπλάκεηο. Ακηλνμέα ηα νπνία αλήθνπλ ζηελ θαηεγνξία απηή βξίζθνληαη ζην 

εζσηεξηθφ ησλ πξσηετλψλ, φπνπ δελ ππάξρεη λεξφ. Ο δεζκφο απηφο είλαη ν 

ηζρπξφηεξνο απφ ηνπο κε-νκνηνπνιηθνχο δεζκνχο ζηελ δεκηνπξγία ηεο πξσηεΐλεο 

ιφγν ηεο κεγάιεο ζπγθέληξσζε λεξνχ κέζα ζην θχηηαξν. 
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2. Ηνληηθφο δεζκφο: Σρεκαηίδνληαη κεηαμχ αηφκσλ ηα νπνία έρνπλ αληίζεην θνξηίν θαη 

θαηά ζπλέπεηα ακηλνμέσλ ηα νπνία έρνπλ αληίζεην θνξηίν. Σπγθεθξηκέλα ην έλα 

ακηλνμχ πξνζθέξεη ειεθηξφληα θαη ην άιιν δέρεηαη ειεθηξφληα. Σηελ πεξίπησζε 

ηνλ δεζκψλ απηψλ έλα κεηαιιηθφ άηνκν ράλεη έλα ή πεξηζζφηεξα ειεθηξφληα πξνο 

φθεινο ηνπ ακεηάιινπ. Απηφ έρεη σο απνηέιεζκα ηελ δεκηνπξγία δπν ηφλησλ κε 

ζεηηθφ θαη αξλεηηθφ θνξηίν αληίζηνηρα, κε απνηέιεζκα λα έιθνληαη κεηαμχ ηνπο. Ο 

δεζκφο απηφο δεκηνπξγείηαη ζπλήζσο κεηαμχ θνξηηζκέλσλ πιεπξηθψλ αιπζίδσλ 

ησλ ακηλνμέσλ θαη απνηειεί ηνλ ηζρπξφηεξν κε-νηπνιηθφ δεζκφ κεηά ηηο πδξφθνβεο 

αιιειεπηδξάζεηο. 

 

3. Γεζκφο πδξνγφλνπ: Με βάζε ηε ρεκείνα, ν νξηζκφο είλαη φηη δεζκφο πδξνγφλνπ 

νλνκάδεηαη έλα είδνο ειθηηθήο δηακνξηαθήο δχλακεο πνπ αλαπηχζζεηαη κεηαμχ δχν 

κεξηθψλ ειεθηξηθψλ θνξηηψλ αληίζεηεο πνιηθφηεηαο, ιφγσ αληζνκεξνχο 

θαηαλνκήο ηνπ ειεθηξηθνχ θνξηίνπ ησλ κνξίσλ.  Έλαο ηππηθφο δεζκφο 

πδξνγφλνπ είλαη αζζελέζηεξνο ηφζν απφ ηνπο νκνηνπνιηθνχο δεζκνχο φζν θαη απφ 

ηνπο κε-νκνηπνιηθνχο δεζκνχο πνπ πξναλαθέξακε. Ο δεζκφο πδξνγφλνπ 

ζρεκαηίδεηαη φηαλ έλα άηνκν πδξνγφλνπ παξεκβάιιεηαη κεηαμχ δχν αηφκσλ πνπ 

έρνπλ ηελ ηθαλφηεηα λα πξνζειθχνπλ ειεθηξφληα, φπσο ην νμπγφλν θαη ην άδσην. 

Ο δεζκφο απηφο ζπλαληάηαη ζηηο πξσηεΐλεο κεηαμχ ελφο αηφκνπ νμπγφλνπ θαη ελφο 

αηφκνπ πδξνγφλνπ ηα νπνία βξίζθνληαη ζε δπν πεηηδηθνχο δεζκνχο. 

 

4. Έιμεηο Van der Waals: Οη έιμεηο Van der Waals εκθαλίδνληαη φηαλ δπν άηνκα 

βξίζθνληαη πνιχ θνληά. Οη έιμεηο απηέο είλαη πνιχ αζζελείο, αιιά απνθηνχλ 

κεγάιε ζεκαζία ζηελ δεκηνπξγία ησλ πξσηετλψλ φηαλ νη επηθάλεηεο δπν κεγάισλ 

κνξίσλ ή πιεπξηθψλ αιπζίδσλ εκθαλίδνληαη πνιχ θνληά ε κηα ζηελ άιιε. 

 

http://el.wikipedia.org/w/index.php?title=%CE%94%CE%B9%CE%B1%CE%BC%CE%BF%CF%81%CE%B9%CE%B1%CE%BA%CE%AD%CF%82_%CE%B4%CF%85%CE%BD%CE%AC%CE%BC%CE%B5%CE%B9%CF%82&action=edit&redlink=1
http://el.wikipedia.org/w/index.php?title=%CE%9A%CE%BB%CE%B1%CF%83%CE%BC%CE%B1%CF%84%CE%B9%CE%BA%CF%8C_%CF%86%CE%BF%CF%81%CF%84%CE%AF%CE%BF&action=edit&redlink=1
http://el.wikipedia.org/wiki/%CE%97%CE%BB%CE%B5%CE%BA%CF%84%CF%81%CE%B9%CE%BA%CF%8C_%CF%86%CE%BF%CF%81%CF%84%CE%AF%CE%BF
http://el.wikipedia.org/wiki/%CE%9F%CE%BC%CE%BF%CE%B9%CE%BF%CF%80%CE%BF%CE%BB%CE%B9%CE%BA%CF%8C%CF%82_%CE%B4%CE%B5%CF%83%CE%BC%CF%8C%CF%82
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Κεθάλαιο 3 

 

Νεςπυνικά Γίκηςα  

 

3.1 Ζ αλάπηπμε ησλ λεπξσληθψλ  δηθηχσλ θαη ε ζεκαζία ηνπο    

3.2 Τνπνινγία λεπξσληθψλ δηθηχσλ 

 3.2.1 Μνληέιν McCulloch θαη Pitts θαη ζπλαξηήζεηο ελεξγνπνίεζεο 

 3.2.2 Νεπξσληθά δίθηπα πνιιαπιψλ ζηξσκάησλ Perceptron 

 3.2.3 Νεπξσληθφ δίθηπν κε αλάδξαζε 

3.3 Αιγφξηζκνη κάζεζεο  

 3.3.1 Μέζνδνο θαηάβαζεο θιήζεο 

3.3.2 Αιγφξηζκνο εθκάζεζεο αλάζηξνθεο κεηάδνζεο ηνπ ιάζνπο  

3.3.3 Δθπαίδεπζε λεπξσληθνχ δηθηχνπ κε αλάδξαζε θαη unfolding 

3.4 Γηαηί ρξεζηκνπνηνχληαη λεπξσληθά δίθηπα ζην PSSP 
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3.1 Ζ ανάπηςξη ηυν νεςπυνικών δικηύυν και η ζημαζία ηοςρ 

 

Τα ηερλεηά λεπξσληθά δίθηπα (ΤΝΓ) απνηεινχλ έλα ζχγρξνλν θαη γνξγά αλαπηπζζφκελν 

θιάδν ηεο ηερλεηήο λνεκνζχλεο. Τα ΤΝΓ πινπνηνχληαη κε δηάθνξεο ηερληθέο νη νπνίεο 

πξνζπαζνχλ λα πξνζνκνηψζνπλ ηνλ ηξφπν κε ηνλ νπνίν ν αλζξψπηλνο εγθέθαινο 

εθπαηδεχεηαη κέζα απφ δηάθνξα δεδνκέλα πνπ ζπιιέγεη θαη αλάινγα δίλεη εληνιέο ζηα 

δηάθνξα κέξε ηνπ αλζξψπηλνπ ζψκαηνο. Ο αλζξψπηλνο εγθέθαινο απνηειεί ην δσηηθφηεξν 

θαη ζεκαληηθφηεξν φξγαλν ηνπ αλζξψπηλνπ είδνπο πνπ ηνλ δηαθνξνπνηεί απφ ηνπο 

ππφινηπνπο δσληαλνχο νξγαληζκνχο ηνπ πιαλήηε. Τα λεπξσληθά δίθηπα πξνζπαζνχλ λα 

πξνζνκνηψζνπλ ηελ ππνινγηζηηθή ηζρχ ηνπ εγθεθάινπ γηα επίιπζε δηαθφξσλ 

πξνβιεκάησλ, αιιά θαη γηα πεξεηαίξσ κειέηε ηνπ ζπγθεθξηκέλνπ νξγάλνπ. Τα λεπξσληθά 

δίθηπα είλαη καζεκαηηθά κνληέια ηα νπνία απνηεινχληαη απφ πξνζνκνησκέλνπο λεπξψλεο, 

νη νπνίνη απνηεινχλ ην δνκηθφ ζηνηρείν ηνπ αλζξψπηλνπ εγθεθάινπ, νη νπνίνη 

αληαιιάζνπλ κεηαμχ ηνπο δεδνκέλα θαη πξνζπαζνχλ, αλάινγα κε ηελ είζνδν πνπ παίξλεη 

ην λεπξσληθφ δίθηπν, λα δεκηνπξγήζνπλ κηα ρξήζηκε πιεξνθνξία.  

Ζ εμέιημε ησλ λεπξσληθψλ δηθηχσλ ζεσξείηαη αξθεηά ζεκαληηθή ιφγσ ηνπ φηη κπνξνχλ λα 

δψζνπλ ιχζεηο ζε δηάθνξα ππνινγηζηηθά πξνβιήκαηα, ηα νπνία ζα κπνξνχζαλ λα ιπζνχλ 

γξεγνξφηεξα απφ κηα κέζνδν πνπ έρεη ηα ραξαθηεξηζηηθά ηνπ αλζξσπίλνπ εγθεθάινπ ζε 

αληίζεζε κε ηα ραξαθηεξηζηηθά ελφο ειεθηξνληθνχ ππνινγηζηή. Σπγθεθξηκέλα ν 

αλζξψπηλνο εγθέθαινο κπνξεί λα επεμεξγάδεηαη πνιχπινθα δεδνκέλα παξάιιεια θαη κε 

ηαρχηεηα, κε απηφκαηε αληηκεηψπηζε ιαζψλ θαη επξσζηία. Τα λεπξσληθά δίθηπα κπνξνχλ 

επίζεο  λα πξνζαξκφδνληαη αλάινγα κε ηηο απαηηήζεηο δηαθνξεηηθψλ πξνβιεκάησλ θαη λα 

καζαίλνπλ απφ ηα πξνβιήκαηα απηά ελψ κπνξνχλ λα γεληθεχνπλ θαηαζηάζεηο ψζηε λα 

δίλνπλ απάληεζεο ζε λέεο πξνο απηά θαηαζηάζεηο. Δπίζεο δελ έρνπλ κεγάιεο 

ππνινγηζηηθέο απαηηήζεηο θαη κπνξνχλ λα ιεηηνπξγνχλ θάησ απφ ηελ έλλνηα ηεο κε 

γξακκηθφηεηαο. Όια απηά ηα ραξαθηεξηζηηθά ησλ λεπξσληθψλ δηθηχσλ κπνξνχλ λα 

δψζνπλ ιχζεηο ζε πξνβιήκαηα ηα νπνία δελ είλαη θαιά νξηζκέλα ή δελ έρνπλ θάπνηνπο 

θαλφλεο πνπ νδεγνχλ ζε ζπγθεθξηκέλεο ιχζεηο, πξνβιήκαηα ηα νπνία έρνπλ κεγάιν φγθν 

δεδνκέλσλ θαη ρξεηάδνληαη κεγάιε ππνινγηζηηθή ηζρχ θαη ηαρχηεηα.  



 
33 

 

Βαζηθφο θαλφλαο γηα ηε ζσζηή ιεηηνπξγία ελφο λεπξσληθνχ δηθηχνπ είλαη φηη πξέπεη λα 

γίλεη ζσζηή εθπαίδεπζή ηνπ. Όπσο ν αλζξψπηλνο εγθέθαινο καζαίλεη κέζα απφ ηα 

δεδνκέλα πνπ δέρεηαη ζηελ είζνδφ ηνπ, έηζη θαη ην λεπξσληθφ δίθηπν αλάινγα κε ηα 

δεδνκέλα πνπ ζα έρεη πξέπεη κέζα απφ θάπνηνπο αιγφξηζκνπο θαη ηερληθέο λα εθκαηεχεη 

κάζεζε απφ απηά. Οη αιγφξηζκνη κάζεζεο ησλ λεπξσληθψλ δηθηχσλ ρσξίδνληαη ζε ηξείο 

κεγάιεο θαηεγνξίεο, επηβιεπφκελε, κε επηβιεπφκελε θαη εληζρπηηθή κάζεζε. Ζ 

επηβιεπφκελε κάζεζε έρεη ηελ έλλνηα ηνπ δαζθάινπ, φπνπ παξνπζηάδνληαη ζηνλ 

αλζξψπηλν εγθέθαιν, αλάινγα θαη ζην λεπξσληθφ δίθηπν, θάπνηα δεδνκέλα καδί κε ηελ 

ζσζηή ιχζε. Αλάινγα ην αλζξψπηλνο εγθέθαινο πξνζπαζεί λα γεληθεχζεη ηα δεδνκέλα θαη 

ηηο ιχζεηο ψζηε λα κάζεη ηη πξέπεη κα θάλεη ζε λέεο θαηαζηάζεηο ηη νπνίεο δελ 

μαλαζπλάληεζε. Ζ κε επηβιεπφκελε κάζεζε αζρνιείηαη κε ηηο πεξηπηψζεηο πνπ ν 

αλζξψπηλνο εγθέθαινο δέρεηαη πνιιά δεδνκέλα θαη αλάινγα κε ηα θνηλά ραξαθηεξηζηηθά 

ηνπο πνπ εληνπίδεη πξνζπαζεί λα ηα νκαδνπνηήζεη. Τέινο ε εληζρπηηθή κάζεζε 

πξνζνκνηψλεη ηε κέζνδν κε ηελ νπνία ν αλζξψπηλνο εγθέθαινο καζαίλεη κέζα απφ ηε 

δηαδηθαζία ηεο επηβξάβεπζεο θαη ηεο ηηκσξίαο, δειαδή αλάινγα κε ην ηη δέρεηαη ζηελ 

είζνδν ηνπ θαη ηη απνηέιεζκα έρεη ζηελ έμνδφ ηνπ, αλ ηηκσξεζεί γηα απηφ πξνζπαζεί λα 

κελ ην επαλαιάβεη ελψ αλ επηβξαβεπηεί πξνζπαζεί λα ην επαλαιάβεη. 

 

3.2 Σοπολογία νεςπυνικών δικηύυν 

3.2.1 Μονηέλο McCulloch και Pitts και ζςναπηήζειρ ενεπγοποίηζηρ 

 

 

Σχήμα 3.1: Τν κνληέιν McCulloch θαη Pitts (Branting20 May 2009) 
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Κνκβηθφ ζεκείν γηα ηελ αλάπηπμε ησλ λεπξσληθψλ δηθηχσλ ζεσξείηαη ε δνπιεηά ησλ 

McCulloch θαη Pitts (1943)(McCulloch and Pitts 1943) ζρεηηθά κε έλα κνληέιν ην νπνίν 

πξνζνκνηψλεη ηε ιεηηνπξγία ελφο λεπξψλα ηνπ αλζξψπηλνπ εγθεθάινπ. Τν κνληέιν 

(Σρήκα 3.1) δέρεηαη έλα ζχλνιν ηηκψλ εηζφδνπ ηηο νπνίεο  ζπζρεηίδεη κε δηαθνξεηηθά βάζε 

ηα νπνία ελδπλακψλνπλ ή απνδπλακψλνπλ ηηο ζπγθεθξηκέλεο εηζφδνπο. Δίζνδνο ηνπ 

λεπξψλα είλαη ην άζξνηζκα ησλ γηλνκέλσλ κεηαμχ ησλ ηηκψλ εηζφδσλ θαη ησλ 

ζπγθεθξηκέλσλ βαξψλ(Δμίζσζε 3.1). Τηο ηηκέο εηζφδνπ κπνξεί λα απνηεινχλ θάπνηα 

δεδνκέλα εηζφδνπ ζην δίθηπν ή ηηκέο εμφδνπ άιισλ λεπξψλσλ. Τν κέξνο απηφ ηνπ 

κνληέινπ πξνζνκνηψλεη ηηο ζπλάςεηο κε άιινπο λεπξψλεο πνπ βξίζθνληαη ζηνπο δεληξίηεο 

ηνπ λεπξψλα. Σηε ζπλέρεηα ππάξρεη κηα ηηκή θαησθιίνπ. Αλ ε ηηκή εηζφδνπ ηνπ λεπξψλα 

είλαη πάλσ απφ ην θαηψθιη ηφηε ν λεπξψλαο δίλεη ζηελ έμνδν ηηκή έλα, δηαθνξεηηθά κεδέλ. 

Γηα ηελ πινπνίεζε ηεο δηαδηθαζίαο απηήο ε είζνδνο ηνπ λεπξψλα πεξλά απφ κηα κε-

γξακκηθή βεκαηηθή ζπλάξηεζε θαη αλάινγα δίλεη ζηελ έμνδν ηνπ λεπξψλα θάπνηα ηηκή 

εμφδνπ. Τν κνληέιν απηφ κπνξεί λα δεκηνπξγήζεη θαη λα θξαηήζεη θάπνηα γλψζε φηαλ 

ζπλελσζεί κε άιινπο λεπξψλεο ηνπ ηδίνπ κνληέινπ, αθνχ νη ηηκέο ησλ βαξψλ θαη ηνπ 

θαησθιίνπ είλαη κεηαβιεηέο θαηά ηε δηάξθεηα εθπαίδεπζεο ηνπ δηθηχνπ, ψζηε 

δεκηνπξγείηαη θάπνην είδνο γλψζεο. 

𝑛𝑒𝑡𝑗 =  𝑊

𝑛

𝑗=1

𝑖𝑗𝛸𝑖 

Εξίσωση 3.1: Δμίζσζε εηζόδνπ ζην κνληέιν, όπνπ Φi είλαη ε έμνδνο λεπξώλσλ πνπ 

πξνεγνύληαη θαη Wij ην βάξνο κεηαμύ ηνπ λεπξώλα i θαη j. 

 

Ζ βεκαηηθή ζπλάξηεζε πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε ζην κνληέιν ησλ McCulloch θαη Pitts ήηαλ ε 

ζπλάξηεζε θαησθιίνπ (Σρήκα 3.2).  Ζ κε-γξακκηθή απηή ζπλάξηεζε ζέηεη θάπνηα ηηκή 

ζηνλ άμνλα Φ ε νπνία αληηπξνζσπεχεη ηελ ηηκή θαησθιίνπ. Αλ ε είζνδνο ηνπ λεπξψλα 

(Δμίζσζε 3.1) είλαη κεγαιχηεξε ηεο ηηκή θαησθιίνπ ηφηε ζηελ έμνδν ν λεπξψλαο δίλεη έλα 

δηαθνξεηηθά κεδέλ.  
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Σχήμα 3.2: Η ζπλάξηεζε θαησθιίνπ 

 

 

Σχήμα 3.3: Η ζηγκνεηδήο ζπλάξηεζε  

 

Ζ ζπλάξηεζε θαησθιίνπ φκσο έρεη δχν ζνβαξά κεηνλεθηήκαηα πνπ αθνξνχλ ηνπο 

αιγφξηζκνπο κάζεζε. Τν πξψην κεηνλέθηεκα είλαη φηη δελ κπνξεί λα παξαγσγηζζεί ζε φιν 

ην πεδίν νξηζκνχ ψζηε λα ιεηηνπξγήζεη ζσζηά ε κέζνδνο θαηάβαζεο θιήζεο 

(Υπνθεθάιαην 3.3.1) ελψ ζε πεξίπησζε πνπ ν λεπξψλαο δελ δίλεη ζσζηφ απνηέιεζκα δελ 

καο δίλεη ζηνηρεία γηα λα ππνινγίζνπκε ηελ απφθιηζε ιάζνπο. Σε πξνβιήκαηα αλάινγα κε 

απηφ πνπ εμεηάδεηαη ζε απηή ηελ έξεπλα ε ζπλάξηεζε ελεξγνπνίεζε πνπ ρξεζηκνπνηείηαη 

είλαη ε ζηγκνεηδήο. Ζ ζηγκνεηδήο ζπλάξηεζε (Δμίζσζε 3.2) δελ παξνπζηάδεη ηνπο πην πάλσ 

πεξηνξηζκνχο.  
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𝑓 𝑥 =
1

1 + e−ax
 

Εξίσωση 3.2: Δμίζσζε ζηγκνεηδνύο ζπλάξηεζεο, όπνπ a είλαη ε θιήζε ηεο ζηγκνεηδνύο 

ζπλάξηεζεο. 

 

3.2.2 Νεςπυνικά δίκηςα πολλαπλών ζηπυμάηυν Perceptron 

 

Τα λεπξσληθά δίθηπα κε βάζε ην πξφβιεκα θαη ηελ επηζπκεηή ιχζε, κπνξνχλ λα 

νξγαλσζνχλ ζε δηαθνξεηηθέο ηνπνινγίεο. Τα πνιπζησξκαηηθά δίθηπα Perceptrons είλαη 

πνιπζησξκαηηθά δίθηπα εκπξφζζηνπ πεξάζκαηνο (feed-forward) ηα νπνία ρηίδνληαη κε κε-

γξακκηθνχο θφκβνπο ηνπ κνληέινπ McCulloch θαη Pitts (Σρήκα 3.4). Κάζε ζηξψκα 

απνηειείηαη απφ κηα ζεηξά θφκβσλ ησλ νπνίσλ νη έμνδνη ζπλδένληαη κέζσ βαξψλ κε ηηο 

εηζφδνπο λεπξψλσλ επφκελσλ ζηξσκάησλ. Κάζε λεπξσληθφ δίθηπν απηνχ ηνπ ηχπνπ 

απνηειείηαη απφ έλα ζηξψκα εηζφδνπ, ην νπνίν δελ είλαη ελεξγφ επίπεδν αθνχ ζθνπφο ηνπ 

είλαη απιά λα παξνπζηάδεη ηα δεδνκέλα εηζφδνπ ζην δίθηπν, έλα ή πεξηζζφηεξα θξπθά 

ζηξψκαηα θαη έλα ζηξψκα εμφδνπ, ηα νπνία είλαη ελεξγά ζηξψκαηα. Σεκαληηθφ ζε απηφ ην 

ζεκείν είλαη λα αλαθέξνπκε ην πψο νη θξπθνί θφκβνη απνζεθεχνπλ γλψζε. Σπγθεθξηκέλα 

νη θφκβνη απηνί αληρλεχνπλ θαη απνζεθεχνπλ πξφηππα ησλ πην ραξαθηεξηζηηθψλ ηηκψλ 

εηζφδσλ ηνπ πξνβιήκαηνο, κε βάζε ηα βάξε θαη ηελ ηηκή θαησθιίνπ ηνπο. Έηζη νη θξπθνί 

λεπξψλεο πξνζπαζνχλ λα δεκηνπξγήζνπλ φξηα απνθάζεσλ, ηα νπνία αλάινγα κε ηελ 

είζνδν γεληθεχνπλ θαζνξίδνπλ ηελ θαηεγνξία ηεο εμφδνπ. Ο αξηζκφο ησλ λεπξψλσλ θαη 

ησλ επηπέδσλ πνπ ρξεηάδνληαη γηα ηελ επίιπζε θάπνηνπ πξνβιήκαηνο δελ κπνξεί λα 

θαζνξηζηεί εμ‟ νξηζκνχ. Ο αξηζκφο ησλ λεπξψλσλ ηνπ επηπέδνπ εηζφδνπ εμαξηάηαη απφ ηελ 

θσδηθνπνίεζε ησλ δεδνκέλσλ εηζφδνπ θαη ν αξηζκφο ησλ λεπξψλσλ ηνπ επηπέδνπ εμφδνπ 

εμαξηάηαη απφ ηηο επηζπκεηέο εμφδνπο ηνπ δηθηχνπ. Ο αξηζκφο ησλ θξπθψλ επηπέδσλ θαη ν 

αξηζκφο ησλ λεπξψλσλ ηνπ θάζε επηπέδνπ γηα ηελ θαιχηεξε επίιπζε ελφο πξνβιήκαηνο 

θαζνξίδνληαη κέζα απφ δηάθνξα πεηξάκαηα. Έλα ζηνηρείν πνπ βνεζά ζηελ ζσζηή 

δεκηνπξγία ελφο δηθηχνπ είλαη φηη ζεσξεηηθά, κε βάζε ην ζεψξεκα Kolmogorov 

(Kolmogorov 1957), κέρξη δπν θξπθά επίπεδα είλαη αξθεηά γηα λα δεκηνπξγήζνπλ ηφζα 
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φξηα απνθάζεσλ ψζηε λα δηαρσξηζηνχλ φιεο νη θιάζεηο ηνπ πξνβιήκαηνο, αιιά θαη ζε 

απηή ηελ πεξίπησζε ρξεηάδνληαη πεηξάκαηα γηα ηνλ θαζνξηζκφ ησλ θξπθψλ λεπξψλσλ. 

 

Τα λεπξσληθά δίθηπα perceptron κπνξνχλ λα εθπαηδεπηνχλ κέζα απφ έλα απιφ αιγφξηζκν 

κάζεζε. Σχκθσλα κε ηνλ αιγφξηζκν απηφ, αθνχ γίλεη ζηελ αξρή ε ηπραία αξρηθνπνίεζε 

ησλ βαξψλ θαη ησλ θαησθιίσλ, παξνπζηάδνπκε ζην δίθηπν ηα θσδηθνπνηεκέλα δεδνκέλα 

εηζφδνπ θαη ηελ επηζπκεηή έμνδν. Σηε ζπλέρεηα ππνινγίδνπκε ηελ έμνδν ηνπ δηθηχνπ θαη 

αλάινγα ηξνπνπνηνχκε ηα βάξε θαη ηα θαηψθιηα ησλ θφκβσλ ηνπ δηθηχνπ ψζηε απηφ λα 

κάζεη ηα δεδνκέλα πνπ ηνπ παξνπζηάδνπκε. Οη αιιαγέο ζηα βάξε θαη ηα θαηψθιηα 

γίλνληαη κε βάζε ηνλ θαλφλα δέιηα (Δμίζσζε 3.3) (Widrow and Hoff 1960) o νπνίνο 

παξνπζηάδεη ηηο κεηαηξνπέο ησλ ιαζψλ σο αλάινγεο ηνπ ιάζνπο, πνπ ππνινγίδεηαη κε 

βάζε ηελ απφθιηζε ηεο πξαγκαηηθήο απφ ηελ επηζπκεηή έμνδν, ηεο εηζφδνπ ηνπ λεπξψλα 

θαη ηνπ ξπζκνχ εθκάζεζεο. Γηα ηελ εθπαίδεπζε ηνπ θαησθιίνπ, απηφ παξνπζηάδεηαη ζηελ 

είζνδν ηνπ θάζε λεπξψλα σο κηα επηπιένλ ζχλδεζε κε είζνδν ηηκήο -1 ην νπνίν 

εθπαηδεχεηαη επίζεο κε ηνλ θαλφλα Γ. 

 

 

Wi(t+1) = Wi(t) + nΓXi(t) 

 

Εξίσωση 3.3: Ο θαλόλα δέιηα, όπνπ W ην βάξνο, n ν ξπζκνύ εθκάζεζεο, Γ ην ιάζνο θαη Xi 

ε είζνδνο ηνπ λεπξώλα i. 

 
 

Σχήμα 3.4: Έλα λεπξσληθό δίθηπν Perceptron κε δύν θξπθά επίπεδα (Branting20 May 2009) 
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3.2.3 Νεςπυνικό δίκηςο με ανάδπαζη 

 

Τα λεπξσληθά δίθηπα κε αλάδξαζε έρνπλ ηελ ίδηα δνκή κε ηα πνιπζηξσκαηηθά δίθηπα 

perceptron αιιά κε κηα ζεκαληηθή δηαθνξά: ε είζνδνο ηνπ δηθηχνπ αλαηξνθνδνηείηαη απφ 

κέξνο ηνλ δεδνκέλσλ πνπ δεκηνπξγεί ην δίθηπν. Σπγθεθξηκέλα ηα δεδνκέλα εηζφδνπ ηνπ 

δηθηχνπ απνηεινχληαη απφ ηα δεδνκέλα εηζφδνπ ηεο ζπγθεθξηκέλεο ρξνληθήο ζηηγκήο θαη 

ηα δεδνκέλα εμφδνπ ησλ λεπξψλσλ ηνπ επηπέδνπ εμφδνπ ή θάπνηνπ θξπθνχ επηπέδνπ. 

Σθνπφο ηεο ζπγθεθξηκέλεο αξρηηεθηνληθήο λεπξσληθψλ δηθηχσλ είλαη ε δεκηνπξγία 

ρξνληθψλ θαηαζηάζεσλ απφ ηηο νπνίεο εμαξηάηαη θάζε επφκελε είζνδνο ζην δίθηπν. Γηα ην 

ζθνπφ απηφ ππάξρεη έλα επηπιένλ context επίπεδν ην νπνίν ζθνπφ έρεη απιά λα δέρεηαη ηηο 

εμφδνπο ησλ θφκβσλ πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη γηα αλαηξνθνδφηεζε θαη κεηά απφ κηα 

ζηαζεξή αιιαγή ζηελ ηηκή απηή λα παξνπζηάδεη ηα δεδνκέλα απηά ζηελ είζνδν ηνπ 

λεπξσληθνχ δηθηχνπ. Με απηφ ηνλ ηξφπν δεκηνπξγνχκε θάπνηα κνξθή κλήκεο ζην δίθηπν 

ε νπνία δίλεη ηε δπλαηφηεηα ζην δίθηπν ε έμνδνο ηνπ λα κελ εμαξηάηαη κφλν απφ ηα 

δεδνκέλα εηζφδνπ ηηο ζπγθεθξηκέλεο ρξνληθή ζηηγκήο αιιά θαη απφ κηα ζεηξά δεδνκέλσλ 

πνπ θαζνξίδνληαη απφ έλα θηλνχκελν παξάζπξν ζην ρξφλν. Τν θηλνχκελν παξάζπξν 

θαζνξίδεη ηελ αθνινπζία ησλ δεδνκέλσλ ηα νπνία πξέπεη λα πεξάζνπλ ζην δίθηπν γηα λα 

έρνπκε ην επηζπκεηφ απνηέιεζκα ζηελ έμνδν. 

 

Σχήμα 3.5: Μηα απιή πξνζέγγηζε δηθηύνπ κε αλάδξαζε ηνπ Elman (Elman 1990). 
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Μηα δηαδεδνκέλε αξρηηεθηνληθή λεπξσληθψλ δηθηχσλ κε αλάδξαζε είλαη απηή πνπ 

πξφηεηλε ν Elman (Σρήκα 3.5) (Elman 1990). Σε απηή ηελ αξρηηεθηνληθή, ε αλάδξαζε 

μεθηλά απφ ην θξπθφ επίπεδν ηνπ δηθηχνπ θαη θαηαιήγεη ζε έλα context επίπεδν ην νπνίν 

κε κηα ζηαζεξά ειαηηψλεη ξπζκίδεη  ηα δεδνκέλα πνπ θηάλνπλ ζηελ είζνδφ ηνπ. Θεσξεηηθά 

ε ζηαζεξά απηή θαζνξίδεη ηε ζρέζε πνπ έρνπλ ηα δεδνκέλα ηε ζπγθεθξηκέλε ρξνληθή 

ζηηγκή κε πξνεγνχκελεο ρξνληθέο θαηαζηάζεηο. Σηε ζπλέρεηα αλαηξνθνδνηεί ηελ είζνδν 

ηνπ δηθηχνπ κε ηα δεδνκέλα απηά. Απηή ε δηαδηθαζία δεκηνπξγεί κηα εζσηεξηθή κλήκε ζην 

δίθηπν ε νπνία δελ επεξεάδεηαη απφ ηελ έμνδν ηνπ δηθηχνπ. Μέζα απφ απηή ηε δηαδηθαζία 

ην δίθηπν κπνξεί λα δψζεη ιχζε ζε πξνβιήκαηα πνπ έρνπλ ζρέζε κε θάπνηα ρξνληθή 

εμέιημε.  

 

 

3.3 Αλγόπιθμοι μάθηζηρ 

3.3.1 Μέθοδορ καηάβαζηρ κλίζηρ 

 

Ζ κέζνδνο θαηάβαζεο θιήζεο απνηειεί κηα επξέσο δηαδεδνκέλε κέζνδν ππνινγηζκνχ ηεο 

αιιαγήο πνπ πξέπεη λα γίλεη ζην βάξε ελφο λεπξσληθνχ δηθηχνπ ψζηε απηφ λα εθπαηδεπηεί 

κε επηβιεπφκελε κάζεζε. Σχκθσλα κε ηε κέζνδν απηή αξρηθά ππνινγίδνπκε ην ιάζνο 

ζηελ έμνδν ηνπ θάζε λεπξψλα ηνπ επηπέδνπ εμφδνπ κε κηα ζηαηηζηηθή κέζνδν ππνινγηζκνχ 

ηνπ ιάζνπο. Σπλήζσο ε κέζνδνο πνπ ρξεζηκνπνηείηαη είλαη ην Τεηξαγσληθφ Σθάικα (LMS) 

(Δμίζσζε 3.4).  Ζ κέζνδνο απηή δίλεη γηα θάζε λεπξψλα ην ιάζνο σο ηεηξαγσληθή ξίδα ηεο 

απφθιηζεο ηεο πξαγκαηηθήο εμφδνπ ηνπ λεπξψλα απφ ηελ επηζπκεηή έμνδν πνπ ζα έπξεπε 

λα έρεη ν λεπξψλαο.  

𝛦 = 1/2 (𝑡𝑝𝑗 − 𝑜𝑝𝑗 )2 

𝑗

 

Εξίσωση 3.4: Τεηξαγσληθό Σθάικα (LMS) , όπνπ 𝑡𝑝𝑗  ε επηζπκεηή έμνδνο ηνπ λεπξώλα j θαη 

𝑜𝑝𝑗  ε πξαγκαηηθή έμνδνο ηνπ λεπξώλα j 
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Ζ κέζνδνο θαηάβαζεο θιήζεο, ρξεζηκνπνηψληαο ηελ πην πάλσ πιεξνθνξία θαη ηνλ θαλφλα 

δέιηα (Δμίζσζε 3.3) (Widrow and Hoff 1960) θαζνξίδεη ηελ αιιαγή πνπ πξέπεη λα γίλεη 

ζην βάξε ησλ λεπξψλσλ ψζηε ην δίθηπν λα εθπαηδεπηεί. Ζ θχξηα ηδέα ηεο κεζφδνπ απηήο 

είλαη φηη ε αιιαγή ησλ βαξψλ είλαη αλάινγε ηνπ αξλεηηθνχ ηεο παξαγψγνπ ηεο 

ζπλάξηεζεο ηνπ ιάζνπο σο πξνο ηα βάξε (Δμίζσζε 3.5). Ζ κέζνδνο θαηάβαζεο θιήζεο 

πξνζπαζεί λα δψζεη ηέηνηεο ηηκέο ζηα βάξε ψζηε ην δίθηπν λα δίλεη ην κηθξφηεξν δπλαηφ 

ιάζνο ζηελ έμνδφ ηνπ, θάηη ην νπνίν ζεκαίλεη φηη ππάξρνπλ πεξηζζφηεξεο πηζαλφηεηεο ην 

δίθηπν λα είλαη θνληά ζην επηζπκεηφ απνηέιεζκα. Παξαηεξψληαο ηελ γξαθηθή παξάζηαζε 

ηνπ ιάζνπο σο πξνο ηα βάξε (Σρήκα 3.6), ηα βάξε ηα νπνία ζα δψζνπλ ην κηθξφηεξν 

δπλαηφ ιάζνο βξίζθνληαη ζην νιηθφ ειάρηζην ηεο γξαθηθήο απηήο παξάζηαζεο. Μεξηθέο 

θνξέο, παξαηεξείηαη ην θαηλφκελν νη ηηκέο ησλ βαξψλ λα εγθισβίδνληαη ζε  κηα άηξαθην 

κε ηνπηθφ ειάρηζην κε απνηέιεζκα λα κελ εθπαηδεχεηαη ην δίθηπν κε ηα θαιχηεξα δπλαηά 

βάξε. Σε απηή ηελ πεξίπησζε ρξεζηκνπνηνχκε ην ξπζκφ εθκάζεζεο θαη ηελ νξκή πνπ 

θαζνξίδνπλ πφζν κεγάιεο ζα είλαη νη αιιαγέο ζηα βάξε ψζηε πάληα ζηφρνο λα είλαη ην 

νιηθφ θαη φρη θάπνην ηνπηθφ ειάρηζην. 

 

𝛥𝑤𝑖𝑗 = −𝑛
𝜗𝐸𝑝

𝜗𝑤𝑖𝑗
 

Εξίσωση 3.5: Η αιιαγή ησλ βαξώλ ζηε κέζνδν θαηάβαζεο θιήζεο, όπνπ n ν ξπζκόο 

εθκάζεζεο,  𝐸𝑝  ην ιάζνο θαη 𝑤𝑖𝑗  ην βάξνο από ηνλ λεπξώλα i ζηνλ j 
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Σχήμα 3.6: Η γξαθηθή παξάζηαζε ηνπ ιάζνπο Δ σο πξνο ηα βάξε ησλ λεπξώλσλ θαη έλα 

ειάρηζην ην νπνίν πξνζεγγίδεηαη από θάπνηα βάξε Φ (Gradient descent 2009) 

 

3.3.2 Αλγόπιθμορ εκμάθηζηρ ανάζηποθηρ μεηάδοζηρ ηος λάθοςρ 

 

Ο αιγφξηζκνο εθκάζεζεο αλάζηξνθήο κεηάδνζεο ιάζνπο (Backpropagation Algorithm) 

(Werbos 1974) ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ εθπαίδεπζε λεπξσληθψλ δηθηχσλ Perceptron θαη 

ζπγθεθξηκέλα γηα ηελ δηφξζσζε ησλ βαξψλ θαη ηνπ θαησθιίνπ, πνπ αληηκεησπίδεηαη σο 

επηπιέσλ βάξνο, ηνπ δηθηχνπ. Ο αιγφξηζκνο απηφ απνηειείηαη απφ δπν θάζεηο νη νπνίεο 

ραξαθηεξίδνληαη απφ έλα πέξαζκα ηνπ δηθηχνπ ε θάζε κηα. Σηελ πξψηε θάζε, Forward, 

παξνπζηάδνληαη ζηελ είζνδν ηνπ δηθηχνπ ηα δεδνκέλα νχησο ψζηε λα παξνπζηαζηνχλ ζηελ 

έμνδν θάπνηα απνηειέζκαηα. Αθνινχζσο κε κηα ζηαηηζηηθή κέζνδν, φπσο ε LMS 

(Δμίζσζε 3.4), ππνινγίδεηαη ην ιάζνο ηνπ δηθηχνπ σο πξνο ην επηζπκεηφ απνηέιεζκα θαη 

αθνινπζεί ε δεχηεξε θάζε. Σηε θάζε απηή έρνπκε έλα πέξαζκα ηνπ δηθηχνπ πξνο ηα πίζσ, 

Backward, κε ην νπνίν κεηαθέξνπκε ην ιάζνο πνπ παξνπζηάζηεθε ζηνπο λεπξψλεο εμφδνπ 

πξνο ηα βάξε ηνπ δηθηχνπ, ηα νπνία αλαπξνζαξκφδνληαη κε βάζε ηνλ θαλφλα δέιηα 

(Δμίζσζε 3.3) (Widrow and Hoff 1960). Οη ηχπνη πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη γηα ηελ δηφξζσζε 

ησλ βαξψλ ηνπ δηθηχνπ ππνινγίδνληαη κε βάζε ηε κέζνδν θαηάβαζε θιήζεο, ηνλ θαλφλα 
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δέιηα, ηε κέζνδν ηεηξαγσληθνχ ζθάικαηνο (Υπνθεθάιαην 3.3.1) θαη ηελ ζηγκνεηδή 

ζπλάξηεζε (Υπνθεθάιαην 3.2.1).  

 

δpj = Οpj (1- Οpj) ( tpj - Οpj) 

Εξίσωση 3.6: Ο ππνινγηζκόο ηνπ ιάζνπο γηα λεπξώλεο ηνπ επηπέδνπ εμόδνπ, όπνπ 𝑡𝑝𝑗  ε 

επηζπκεηή έμνδνο ηνπ λεπξώλα j θαη 𝑜𝑝𝑗  ε πξαγκαηηθή έμνδνο ηνπ λεπξώλα j.  

 

δpj = Οpj (1- Οpj) Σ δpθWjθ 

Εξίσωση 3.7: Ο ππνινγηζκόο ηνπ ιάζνπο γηα λεπξώλεο θξπθώλ επηπέδσλ, όπνπ 𝑜𝑝𝑗  ε 

πξαγκαηηθή έμνδνο ηνπ λεπξώλα j, δpθ ην ιάζνο από ηνλ λεπξώλα θ πνπ είλαη ζπλδεδεκέλνο 

κε ηελ έμνδν ηνπ j θαη Wjθ ην βάξνο πνπ ζπλδέεη ηνπο δπν λεπξώλεο. 

 

Ο αιγφξηζκνο εθκάζεζεο αλάζηξνθεο κεηάδνζεο ιάζνπο έρεη σο εμήο: 

1) Αξρηθνπνίεζε φισλ ησλ βαξψλ ηνπ δηθηχνπ κε ηπραίεο ηηκέο 0 κέρξη 1. 

2) Δπαλέιαβε κέρξη λα κεησζεί ην ιάζνο ζε επηζπκεηφ επίπεδν 

a) Παξνπζίαζε ηελ είζνδν ζην δίθηπν 

b) Αθνχ ππνινγηζηεί ην πξαγκαηηθφ απνηέιεζκα ηνπ δηθηχνπ ππνιφγηζε ην ιάζνο 

c) Με βάζε ηνλ θαλφλα δέιηα κεηέηξεςε ηα ιάζε αληηθαζηζηψληαο ζην D αλάινγα ην 

απνηέιεζκα ηεο Δμίζσζεο 3.6 ή 3.7  
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3.3.3 Δκπαίδεςζη νεςπυνικού δικηύος με ανάδπαζη και ξεδίπλυμα 

 

Τα λεπξσληθά δίθηπα κε αλάδξαζε κπνξνχλ λα εθπαηδεπηνχλ θαη απηά κε ηνλ αιγφξηζκν 

εθκάζεζεο αλάζηξνθεο κεηάδνζεο ιάζνπο. Γηα λα κπνξέζεη ν ζπγθεθξηκέλνο αιγφξηζκνο 

λα εθπαηδεχζεη ζσζηά ηα ζπγθεθξηκέλα δίθηπα, ηα νπνία δηαηεξνχλ κλήκε, πξέπεη λα 

γίλνπλ θάπνηεο ηξνπνπνηήζεηο ζηνλ αιγφξηζκν απηφ αιιά θαη θάπνηεο ππνζέζεηο.  

Γηα ηελ εθπαίδεπζε θάπνηνπ δηθηχνπ κε αλάδξαζε πξέπεη πξψηα απηφ λα μεδηπισζεί ζην 

ρξφλν (Σρήκα 3.7) (Mozer 1989). Σπγθεθξηκέλα πξέπεη λα δεκηνπξγεζεί έλα αληίζηνηρν 

δίθηπν ρσξίο αλάδξαζε, ην νπνίν ζα έρεη έλα επηπιένλ επίπεδν γηα θάζε ρξνληθή ζηηγκή. 

Έλα ηέηνην δίθηπν γίλεηαη πνιχπινθν ελψ απαηηεί πνιιή κλήκε γηα θάζε λέα θαηάζηαζε 

ηνπ δηθηχνπ. Έηζη γηα λα δεκηνπξγεζεί απηφ ην μεδηπισκέλν δίθηπν γίλεηαη ε ππφζεζε φηη 

θάζε λέν επίπεδν πνπ δεκηνπξγείηαη είλαη αληίγξαθν θάπνηνπ επηπέδνπ ηνπ δηθηχνπ κε 

αλάδξαζε. Τν ίδην ηζρχεη θαη γηα φια ηα βάξε πνπ ζπλδένπλ ηα επίπεδα πνπ 

δεκηνπξγήζεθαλ, είλαη αληίγξαθα ησλ βαξψλ ηνπ δηθηχνπ κε αλάδξαζε. Τα επίπεδα απηά 

έρνπλ ζαλ είζνδφ ηνπο, αλαδξνκηθά, ηα δεδνκέλα εμφδνπ ηεο πξνεγνχκελεο ρξνληθήο 

ζηηγκήο θαη ηα λέα δεδνκέλα εηζφδνπ ηεο ζπγθεθξηκέλεο ρξνληθήο ζηηγκήο. Με απηή ηελ 

ππφζεζε φια ηα αληίζηνηρα βάξε θαη θφκβνη ηνλ επηπέδσλ πνπ δεκηνπξγνχληαη είλαη ίδηα 

κεηαμχ ηνπ θαη ην δίθηπν μεδηπιψλεηαη ζηνλ ρξφλν. Τν δίθηπν απηφ είλαη αληίζηνηρν ελφο 

πνιχζηξσκαηηθνχ δηθηχνπ perceptron θαη κπνξεί λα εθπαηδεπηεί κε ηνλ αιγφξηζκν 

εθκάζεζεο αλάζηξνθεο κεηάδνζεο ιάζνπο.  

Έλαο αιγφξηζκνο ν νπνίνο ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ εθπαίδεπζε ησλ δηθηχσλ απηψλ είλαη ν 

αιγφξηζκνο εθκάζεζεο αλάζηξνθεο κεηάδνζεο ηνπ ιάζνπο δηά κέζσ ρξφλνπ (Werbos 

1990). Ο αιγφξηζκνο απηφο αζξνίδεη ην ιάζνο θάζε ρξνληθήο ζηηγκήο κέρξη λα θηάζεη ζην 

ηέινο ηνπ παξαζχξνπ εηζφδνπ. Σηε ζπλέρεηα, αλαδξνκηθά θηλείηαη πίζσ ζην μεδηπισκέλν 

δίθηπν θαη εθηειεί ηηο αλάινγεο δηνξζψζεηο ζηα βάξε.   
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Σχήμα 3.7: Τν λεπξσληθό δίθηπν κε αλάδξαζε θαη ην αληίζηνηρν μεδηπισκέλν (Mozer 1989) 

3.4 Γιαηί σπηζιμοποιούνηαι νεςπυνικά δίκηςα ζηο PSSP 

 

Με βάζε φια φζα πεξηγξάθνληαη ζην ζπγθεθξηκέλν θεθάιαην, ηα λεπξσληθά δίθηπα 

θαληάδνπλ κηα ηδαληθή ιχζε γηα ηελ επίιπζε ηνπ πξνβιήκαηνο PSSP. Τν PSSP είλαη έλα 

πξφβιεκα ζην νπνίν δελ κπνξνχλ λα εθαξκνζηνχλ θάπνηνη θαλφλεο νη νπνίνη κπνξνχλ απφ 

ηελ πξσηνηαγή δνκή λα νδεγήζνπλ ζηελ δεπηεξνηαγή δνκή κηαο πξσηεΐλεο, ιφγσ ησλ 

πξνβιεκάησλ πνπ παξνπζηάδνληαη ζην Υπνθεθάιαην 2.4. Γηα απηφ ην ιφγν πνιιέο κέζνδνη 

γηα ηελ ιχζε ηνπ PSSP θαηαθεχγνπλ ζηα λεπξσληθά δίθηπα. 

Κάπνην λεπξσληθφ δίθηπν πνπ ζα ρξεζηκνπνηεζεί γηα ην ζπγθεθξηκέλν πξφβιεκα κπνξεί 

λα εθπαηδεπηεί κε πξσηεΐλεο γηα ηηο νπνίεο ππάξρεη θαηαγξακκέλε ηφζν ε πξσηνηαγήο φζν 

θαη ε δεπηεξνηαγήο δνκή ηνπο. Τα δεδνκέλα απηά πεξηέρνπλ ηεξάζηην φγθν πιεξνθνξηψλ 

θαζψο θαη ειιείπε ή ζνξπβψδε δεδνκέλα, θάηη ην νπνίν κπνξνχλ λα δηαρεηξηζηνχλ ζσζηά 

θαη αλζεθηηθά ηα λεπξσληθά δίθηπα. Σε κηα ηέηνηα πεξίπησζε ηα λεπξσληθά δίθηπα 

κπνξνχλ λα γεληθεχζνπλ ηα δεδνκέλα εηζφδνπ θαη λα απνζεθεχζνπλ ζηα βάξε ηνπο 

πιεξνθνξίεο γηα ζπγθεθξηκέλα κνηίβα ησλ πξσηετλψλ θαη ησλ ζρέζεσλ κεηαμχ ηνπο πνπ 

δελ κπνξεί λα εληνπίζεη εχθνια ν άλζξσπνο. Μπνξνχλ λα δεκηνπξγήζνπλ ηα ζσζηά φξηα 

απνθάζεσλ ζην ρψξν πνπ βξίζθνληαη ηα δηαλχζκαηα ησλ δεδνκέλσλ εηζφδνπ ηνπ δηθηχνπ 

θαη λα πξνβιέπνπλ κε βάζε γλσζηά κνηίβα ηελ δεπηεξνηαγή δνκή πξσηετλψλ ησλ νπνίσλ 

δελ είλαη γλσζηή ε δεπηεξνηαγήο δνκή. 
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Κεθάλαιο 4 

 

Γεδομένα Διζόδος  

 

4.1 Γεδνκέλα εηζφδνπ θαη βάζεηο δεδνκέλσλ 

 4.1.1 Γεληθή πεξηγξαθή δεδνκέλσλ εηζφδνπ 

 4.1.2 Βάζεηο δεδνκέλσλ πξσηετλψλ θαη DSSP 

4.2 Μεζνδνινγία επηινγήο θαη πξν-επεμεξγαζίαο ζπλφινπ δεδνκέλσλ 

4.3 Γεκηνπξγία ηνπ ζπλφινπ δεδνκέλσλ 

4.4 Διιηπήο δεδνκέλα, ζχλνια δεδνκέλσλ εηζφδνπ ζην ΤΝΓ θαη πξνηάζεηο  
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4.1 Γεδομένα ειζόδος και βάζειρ δεδομένυν 

4.1.1 Γενική πεπιγπαθή δεδομένυν ειζόδος 

 

Ζ ζσζηή επηινγή ηνπ ζπλφινπ δεδνκέλσλ είλαη πάληνηε πνιχ ζεκαληηθή ζηελ εθπαίδεπζε 

ελφο λεπξσληθνχ δηθηχνπ. Σην ζπγθεθξηκέλν πξφβιεκα, ηα δεδνκέλα εηζφδνπ ζην δίθηπν 

είλαη πξσηετληθέο αθνινπζίεο ησλ νπνίσλ γλσξίδνπκε ηφζν ηελ πξσηνηαγή φζν θαη ηελ 

δεπηεξνηαγή δνκή. Σπγθεθξηκέλα, είλαη πξσηεΐλεο κε πξνζδηνξηζκέλε ηξηζδηάζηαηε δνκή 

θαη δεπηεξνηαγή δνκή θαζνξηζκέλε απφ ην πξφγξακκα DSSP. Τα δεδνκέλα ηα νπνία ζα 

επηιερζνχλ γηα ηελ ζπγθεθξηκέλε πινπνίεζε πξέπεη λα έρνπλ θάπνηα ραξαθηεξηζηηθά ψζηε 

λα κελ ππάξρεη νπνηαδήπνηε ππφλνηα σο πξνο ηελ νξζφηεηά ηνπο. Αθνινχζσο απηά πξέπεη 

λα επηιερζνχλ θαη λα θσδηθνπνηεζνχλ ψζηε λα κπνξεί λα ηα αλαγλψζεη ην λεπξσληθφ 

δίθηπν πνπ ζα θαηαζθεπαζηεί.  

Τα δεδνκέλα εηζφδνπ γηα ην ζπγθεθξηκέλν είδνο πξνβιήκαηνο επηιέγνληαη απφ παγθφζκηεο  

βάζεηο δεδνκέλσλ πξσηετλψλ ζηηο νπνίεο παξέρεηαη ειεχζεξε πξφζβαζε κέζσ ηνπ 

δηαδηθηχνπ (Υπνθεθάιαην 4.1.2). Σηηο ζπγθεθξηκέλεο βάζεηο δεδνκέλσλ ππάξρνπλ 

πιεξνθνξίεο γηα πξσηετληθέο αθνινπζίεο, δεπηεξνηαγείο θαη ηξηηνηαγείο δνκέο 

ζπγθεθξηκέλσλ πξσηετλψλ, πιεξνθνξίεο γηα ηα πεηξάκαηα πνπ έγηλαλ ψζηε λα εμαρζεί ε 

ηξηηνηαγήο δνκή θάπνηαο πξσηεΐλεο, αιιά θαη πνιιέο άιιεο πιεξνθνξίεο πνπ ζρεηίδνληαη 

κε ηα ζπγθεθνκκέλα δεδνκέλα. 

Γηα ηελ εθπαίδεπζε θαη δνθηκή ελφο λεπξσληθνχ δηθηχνπ ην νπνίν ζα πξνβιέπεη ηελ 

δεπηεξνηαγή δνκή πξσηετλψλ ρξεηαδφκαζηε, γηα θάζε πξσηεΐλε ε νπνία ζα επηιερζεί ζην 

ζχλνιν δεδνκέλσλ, ην φλνκά ηεο, ηελ πξσηνηαγή δνκή ηεο θαη ηε δεπηεξνηαγή δνκή ηεο. 

Ζ πξσηνηαγήο δνκή ζηηο βάζεηο δεδνκέλσλ πεξηγξάθεηαη σο κηα αθνινπζία απφ ην ζχλνιν 

γξακκάησλ πνπ ζπκβνιίδνπλ ηα ακηλνμέα (Πίλαθαο 2.2). Αλάινγα, ε δεπηεξνηαγήο δνκή 

πεξηγξάθεηαη σο κηα αθνινπζία απφ ην ζχλνιν γξακκάησλ πνπ ζπκβνιίδνπλ ηηο 

δεπηεξνηαγείο κνξθέο πνπ κπνξεί λα έρεη κηα πξσηεΐλε. Σε αληίζηνηρεο πινπνηήζεηο 

λεπξσληθψλ δηθηχσλ, ε δεπηεξνηαγήο δνκή ζπκβνιίδεηαη κε ηξία γξάκκαηα, έλα γηα θάζε 

κηα απφ ηηο νκάδεο ησλ α-ειίθσλ, β-θιφλσλ θαη ην ζχλνιν ησλ ππφινηπσλ θαηεγνξηψλ.   
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4.1.2 Βάζειρ δεδομένυν ππυηεφνών και DSSP 

 

Οη βάζεηο δεδνκέλσλ ζην δηαδίθηπν, νη νπνίεο δηαηεξνχλ δεδνκέλα γηα πξσηεΐλεο θαη 

κπνξνχλ λα καο δψζνπλ ηηο απαξαίηεηεο πιεξνθνξίεο πνπ ρξεηαδφκαζηε γηα λα 

εθπαηδεχζνπκε θαη λα ειέγμνπκε ην λεπξσληθφ δίθηπν απηήο ηεο έξεπλαο, δηαζέηνπλ φισλ 

ησλ εηδψλ πιεξνθνξίεο πνπ αθνξνχλ ηηο πξσηετληθέο αθνινπζίεο. Όπσο πξναλαθέξακε 

(Υπνθεθάιαην 4.1.1) ζηηο ζπγθεθξηκέλεο βάζεηο δεδνκέλσλ ππάξρνπλ πιεξνθνξίεο γηα ηηο 

δεπηεξνηαγείο θαη ηξηηνηαγείο δνκέο ζπγθεθξηκέλσλ αθνινπζηψλ, πιεξνθνξίεο γηα ηα 

πεηξάκαηα πνπ έγηλαλ ψζηε λα εμαρζεί ε ηξηηνηαγήο δνκή θάπνηαο πξσηεΐλεο, αιιά θαη 

πνιιέο άιιεο πιεξνθνξίεο πνπ ζρεηίδνληαη κε ηηο πξσηεΐλεο. Σηηο ζπγθεθξηκέλεο βάζεηο 

δεδνκέλσλ κπνξεί νπνηνζδήπνηε λα έρεη πξφζβαζε, ελψ δηαζέηνπλ κεραληζκνχο γηα 

κεηαθνξά αξρείσλ πξσηετλψλ απφ ηηο βάζεηο δεδνκέλσλ ζε πξνζσπηθνχο  ππνινγηζηέο. 

Δπίζεο, δηαζέηνπλ πξνγξάκκαηα ηα νπνία κπνξνχλ λα θηιηξάξνπλ θαη λα επηζηξέςνπλ ζην 

ρξήζηε ζπγθξηκέλεο πιεξνθνξίεο ζρεηηθά κε ηηο πξσηεΐλεο. Οη ζπγθεθξηκέλεο βάζεηο 

δεδνκέλσλ ελεκεξψλνληαη θαη ειέγρνληαη ζε εβδνκαδηαία βάζε, νχησο ψζηε λα παξέρνπλ 

αμηφπηζηεο πιεξνθνξίεο ζηνπο εξεπλεηέο ηνπ είδνπο. 

Μηα απφ ηηο κεγαιχηεξεο βάζεηο δεδνκέλσλ πνπ βξίζθνληαη ζην δηαδίθηπν θαη πεξηέρνπλ 

πιεξνθνξίεο γηα πξσηεΐλεο είλαη ε iProClass (PIR Abbr. Protein Information Resource, 20 

April 2009) πνπ βξίζθεηαη ζην Georgetown University Medical Center. Σχκθσλα κε ηελ 

iProClass βάζε δεδνκέλσλ ηνπ PIR ππάξρνπλ θαηαρσξεκέλεο πεξίπνπ 3,500,000 

αιιεινπρίεο ακηλνμέσλ απφ ηηο νπνίεο κφλν πεξίπνπ 53000 γλσξίδνπκε ηελ δεπηεξνηαγή 

δνκή ηνπο.  Μηα άιιε πνιχ κεγάιε βάζε δεδνκέλσλ ε νπνία δηαζέηεη πιεξνθνξίεο γηα ηελ 

ηξηηνηαγή δνκή πεξίπνπ 53000 πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ, είλαη ε PDB (RCSB Protein Data 

Bank, 20 April 2009). Σηε ζπγθεθξηκέλε βάζε δεδνκέλσλ θαηαρσξνχληαη πξσηετληθέο 

αθνινπζίεο κε ηηο αληίζηνηρεο ηξηηνηαγείο δνκέο ηνπο ζε ζπγθεθξηκέλε κνξθή, νη νπνίεο 

εμάρζεθαλ κε ηελ κέζνδν θξπζηαιινγξαθίαο αθηηλψλ Φ θαη ηελ κέζνδν ππξεληθνχ 

καγλεηηθνχ ζπληνληζκνχ (NMR). 

Μηα αθφκα ζεκαληηθή πεγή δεδνκέλσλ ζηελ έξεπλα ζρεηηθά ηελ πξφβιεςε δεπηεξνηαγνχο 

δνκήο πξσηετλψλ είλαη ην πξφγξακκα DSSP (DSSP 20 April 2009, Kabsch and Sander 

http://gumc.georgetown.edu/
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1983). Τν ζπγθεθξηκέλν πξφγξακκα ρξεζηκνπνηείηαη γηα  ηππνπνίεζε ηεο δεπηεξνηαγνχο 

δνκήο φισλ ησλ πξσηετλψλ πνπ είλαη θαηαγεγξακκέλε ε ηξηηνηαγήο δνκή ηνπο ζηελ PDB 

(RCSB Protein Data Bank, 20 April 2009). Τν πξφγξακκα απηφ δελ θάλεη πξφβιεςε 

δεπηεξνηαγνχο δνκήο αιιά κε βάζε ηα ζηνηρεία πνπ παίξλεη απφ ηελ PDB γηα ηε 

δηεχζπλζε/γεσκεηξία ησλ ακηλνμηθψλ θαηαινίπσλ ζην ρψξν θαη ηηο ζέζεηο ησλ 

πδξνγνληθψλ δεζκψλ ησλ πξσηετλψλ θαη αληρλεχνληαο δηάθνξα κνηίβα δεκηνπξγεί αξρεία 

ζηα νπνία ππάξρνπλ πιεξνθνξίεο γηα ηελ ηηο πξσηετληθέο αθνινπζίεο  ησλ πξσηετλψλ, ηελ 

πξσηνηαγή, δεπηεξνηαγή θαη ηξηηνηαγή δνκή ηνπο θηι. Σηα αξρεία απηά κπνξεί λα έρεη 

πξφζβαζε νπνηνζδήπνηε κέζν ηεο ηζηνζειίδαο ηνπ DSSP (DSSP, 20 April 2009).  Ζ 

ηππνπνίεζε ηεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο ησλ πξσηετλψλ ηνπ DSSP γίλεηαη κε βάζε ηνλ 

Πίλαθα 4.1. Γπν άιια πξνγξάκκαηα ηα νπνία ρξεζηκνπνηνχληαη γηα ηππνπνίεζε ηεο 

δεπηεξνηαγνχο δνκήο, ρσξίο φκσο λα είλαη ηφζν δηάζεκα φζν ην DSSP είλαη ην DEFINE 

(Frishman and Argos 1995) θαη ην STRIDE (Richards and Kundrot 1988). Τν DEFINE 

ρξεζηκνπνηεί πίλαθεο δηαθνξηθψλ απνζηάζεσλ γηα λα ππνινγίζεη θαη λα ζπγθξίλεη ηηο 

απνζηάζεηο ησλ πξσηετληθψλ αηφκσλ κε ηππνπνηεκέλεο δεπηεξνηαγείο δνκέο ελψ ην 

STRIDE ρξεζηκνπνηεί ηηο δίεδξεο γσλίεο ησλ πξσηετλψλ (Υπνθεθάιαην 2.2.1) γηα λα 

ππνινγίζεη ηελ δεπηεξνηαγή δνκή. 

 

΢ύμβολο Γεςηεποηαγήρ Γομή ηος DSSP 

H alpha helix 

B residue in isolated beta-bridge 

E extended strand, participates in beta ladder 

G 3-helix (3/10 helix) 

I 5 helix (pi helix) 

T hydrogen bonded turn 

S Bend 

L the rest 

 

Πίνακας 4.1: Η ηππνπνίεζε ηεο δεπηεξνηαγνύο δνκήο ησλ πξσηετλώλ ηνπ DSSP 
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4.2 Μεθοδολογία επιλογήρ και ππο-επεξεπγαζία ζςνόλος δεδομένυν 

 

Τα δεδνκέλα ηα νπνία ρξεζηκνπνηνχληαη γηα ηελ εθπαίδεπζε ησλ λεπξσληθψλ δηθηχσλ 

είλαη πνιχ ζεκαληηθά ψζηε ην δίθηπν λα κπνξεί λα πξνβιέπεη ηα απαηηνχκελν απνηέιεζκα 

ζε δεδνκέλα πνπ δελ ρξεζηκνπνηήζεθαλ θαηά ηελ εθπαίδεπζε ηνπ. Τν ίδην ηζρχεη θαη γηα 

ην πξφβιεκα πξφβιεςεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ. Τα δεδνκέλα γηα ηελ 

εθπαίδεπζε ηνπ δηθηχνπ αθνξνχλ ην ζχλνιν ησλ πξσηετλψλ πνπ ζα επηιερζνχλ γηα ηελ 

εθπαίδεπζε θαη ηελ δνθηκή ηνπ δηθηχνπ. Οη πξσηεΐλεο πνπ ζα επηιερζνχλ πξέπεη λα 

αλήθνπλ ζε φιν ην θάζκα ησλ δηαθνξεηηθψλ πξσηετλψλ ψζηε ην δίθηπν κεηά ηελ 

εθπαίδεπζή ηνπ λα πεξηέρεη φια εθείλα ηα ζηνηρεία ηεο ζρέζεο κεηαμχ πξσηνηαγνχο θαη 

δεπηεξνηαγνχο δνκήο πνπ κπνξεί λα έρεη κηα πξσηεΐλε ψζηε λα έρεη κεγαιχηεξεο 

πηζαλφηεηεο γελίθεπζεο. Σπγθεθξηκέλα νη δηαθνξεηηθέο αιιεινπρίεο ησλ ακηλνμέσλ, άξα 

θαη νη δπλάκεηο πνπ αλαπηχζζνληαη κεηαμχ ηνπο (Κεθάιαην 2), δεκηνπξγνχλ έλα ηεξάζηην 

αξηζκφ πηζαλψλ αλαδηπιψζεσλ. Γηα απηφ ην ιφγν δελ πξέπεη λα ππάξρεη κεγάιν πνζνζηφ 

νκνηφηεηαο κεηαμχ ησλ αιιεινπρηψλ. Δπίζεο νη πξσηεΐλεο πνπ ζα ρξεζηκνπνηεζνχλ πξέπεη 

λα έρνπλ εμαζθαιηζκέλε ηελ απζεληηθφηεηά ηνπο. 

Με βάζε ηηο πην πάλσ επηζεκάλζεηο ρξεζηκνπνηήζεθαλ θάπνηνη πεξηνξηζκνί ψζηε λα 

δεκηνπξγεζεί ην θαηάιιειν ζχλνιν δεδνκέλσλ γηα ηελ εθπαίδεπζε θαη δνθηκή ηνπ δηθηχνπ. 

Αξρηθά, γηα ην ιφγν πνπ πξναλαθέξζεθε, ην ζχλνιν ησλ δεδνκέλσλ πξέπεη λα είλαη 

αληηπξνζσπεπηηθφ θαη γεληθά νη πξσηεΐλεο πξέπεη λα έρνπλ κηθξφ πνζνζηφ νκνηφηεηαο 

δηφηη ζε αληίζεηε πεξίπησζε ε δνκή ησλ πξσηετλψλ ζα είλαη φκνηα θαη ην δίθηπν ζα 

νδεγείηαη ζε ππεξεθπαίδεπζε. Γηα ηελ ζπγθεθξηκέλε έξεπλα, ηνλ πεξηνξηζκφ απηφ πιεξεί 

ην ζχλνιν δεδνκέλσλ ηνπ Heinz-Uwe Hobohm (Pdb_Select25 dataset, 20 April 2009), ην 

νπνίν δηαζέηεη 4019 πξσηετληθέο αθνινπζίεο ησλ νπνίσλ ε νκνηφηεηα δελ μεπεξλά ην 25%. 

Σην ίδην αξρείν εθηφο απφ ηα νλφκαηα ησλ πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ, ππάξρνπλ επίζεο 

πιεξνθνξίεο γηα ηε κέζνδν πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε γηα ηελ εμαγσγή ηεο ηξηηνηαγνχο ηνπ 

δνκήο, ηελ πνζφηεηα ησλ ακηλνμέσλ θηι. Τν ζχλνιν δεδνκέλσλ ηνπ Heinz-Uwe Hobohm 

ελεκεξψλεηαη ζε ηαθηά ρξνληθά δηαζηήκαηα, κε ηειεπηαία ελεκέξσζε ηνλ Οθηψβξην ηνπ 

2008. Αληίζηνηρν ζχλνιν δεδνκέλσλ ρξεζηκνπνηήζεθε ζε αλάινγε έξεπλα απφ ηνλ Baldi 

(Baldi et al 1999) ην 1999 θαηά ηελ πξψηε πινπνίεζε λεπξσληθνχ δηθηχνπ κε ακθίδξνκε 

http://bioinfo.tg.fh-giessen.de/
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αλάδξαζε, κε ηε δηαθνξά φκσο φηη ην 1999 ην ζχλνιν δεδνκέλσλ πεξηείρε κφλν 824 

πξσηετληθέο αθνινπζίεο.  

Μεηά ηνλ εληνπηζκφ ηνπ ζπλφινπ δεδνκέλσλ έπξεπε λα γίλεη θάπνηα επηπιένλ πξν-

επεμεξγαζία ησλ δεδνκέλσλ ψζηε ην ηειηθφ ζχλνιν δεδνκέλσλ λα έρεη φζν ην δπλαηφ 

κεγαιχηεξε επθξίλεηα θαη κηθξφηεξεο πηζαλφηεηεο ζθάικαηνο. Γηα λα γίλεη επηπιέσλ 

ζκίθξπλζε ηνπ ζπλφινπ δεδνκέλσλ, ψζηε λα απνξξηθζνχλ πξσηεΐλεο ε δνκή ησλ νπνίσλ 

δελ είλαη πξνζδηνξηζκέλε ζε πςειή δηαθξηηηθφηεηα, έπξεπε νη ηξηηνηαγείο δνκέο ησλ  

πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ λα έρνπλ εμαρζεί είηε κε ηε κέζνδν θξπζηαιινγξαθίαο αθηηλψλ 

Φ είηε κε ηελ κέζνδν ππξεληθνχ καγλεηηθνχ ζπληνληζκνχ (NMR), κηα πιεξνθνξία ε νπνία 

δίλεηαη κέζα απφ ην ζχλνιν δεδνκέλσλ ηνπ Heinz-Uwe Hobohm. Δπίζεο νη πξσηετληθέο 

αθνινπζίεο πξέπεη λα βξίζθνληαη ζην ζχλνιν δεδνκέλσλ ηνπ πξνγξάκκαηνο DSSP (DSSP, 

20 April 2009) αθνχ κε βάζε απηφ ηππνπνηείηαη ε δεπηεξνηαγήο δνκή ηνπο. Δπίζεο, νη 

πξσηετληθέο αθνινπζίεο πξέπεη λα ειεγρζνχλ ψζηε λα κελ ππάξρνπλ ακηλνμηθέο 

αθνινπζίεο ησλ νπνίσλ ε απφζηαζε ησλ αζχκκεηξσλ αηφκσλ άλζξαθα λα είλαη 

κεγαιχηεξε ησλ 4.0Å, αθνχ ζε δηαθνξεηηθή πεξίπησζε ην πηζαλφηεξν είλαη λα ππάξρεη 

θάπνην ζθάικα θαη λα ππάξρνπλ ακηλνμέα ηα νπνία λα κελ εκθαλίδνληαη κέζα απφ ηα 

πεηξάκαηα ζηνλ ζθειεηφ ηεο πξσηεΐλεο. Τέινο, αιιειέλδεην κε ηνλ πξνεγνχκελν 

πεξηνξηζκφ είλαη θαη ην γεγνλφο φηη ε επθξίλεηα πνπ πξέπεη λα ππάξρεη ζηηο δνκέο απφ 

αθηίλεο Φ πξέπεη λα είλαη θαιχηεξε απφ 1.9Å. 

 

4.3 Γημιοςπγία ηος ζςνόλος δεδομένυν 

 

Με βάζε ηνπο πεξηνξηζκνχο θαη ηηο πιεξνθνξίεο απφ ην Υπνθεθάιαην 4.2 δεκηνπξγήζεθε 

έλα ζπγθεθξηκέλν ζχλνιν δεδνκέλσλ, αξθεηά κηθξφηεξν ηνπ αξρηθνχ ζπλφινπ δεδνκέλσλ 

ηνπ Heinz-Uwe Hobohm. Γηα ηνλ ζθνπφ απηφ αθνινπζήζεθαλ θάπνηεο δηαδηθαζίεο νη 

νπνίεο απέξξηςαλ αξθεηέο πξσηετληθέο αθνινπζίεο ελψ ζηε ζπλέρεηα δεκηνπξγήζεθαλ 

αξρεία κε ζπγθεθξηκέλε δνκή ηα νπνία πεξηέρνπλ ην φλνκα, ηελ πξσηνηαγή θαη 

δεπηεξνηαγή δνκή πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ ψζηε λα κπνξνχλ λα αλαγλσζηνχλ απφ ην 

λεπξσληθφ δίθηπν. 
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Ζ δηαδηθαζία πνπ αθνινπζήζεθε ήηαλ ρξνλνβφξα θαη πεξηείρε πνιιά ζηάδηα κέρξη ηελ 

ηειηθή δεκηνπξγία ηνπ ζπλφινπ δεδνκέλσλ. Αξρηθά έγηλε θάπνηα έξεπλα ζρεηηθά κε 

ππάξρνλ ζχλνια δεδνκέλσλ πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ ηα νπνία έπξεπε λα έρνπλ ζρεηηθά 

κηθξφ ζπληειεζηή νκνηφηεηαο. Απφ ηα ζχλνια δεδνκέλσλ πνπ αλεβξέζεθαλ 

ρξεζηκνπνηήζεθε απηφ ηνπ Heinz-Uwe Hobohm (Pdb_Select dataset,20 April 2009) απφ 

ηελ PDBSELECT (The PDBSELECT database, 20 April 2009) βάζε δεδνκέλσλ κε 

ζπληειεζηή νκνηφηεηαο 25%. Άιια ζχλνια δεδνκέλσλ πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ είλαη ην 

Evaluation of Automatic Protein Structure Prediction Set (EVA) (Chen and Chaudhari 

2007, EVA: PDB sequence unique list 14 May 2009 ), ζχλνια δεδνκέλσλ απφ ηελ βάζε 

δεδνκέλσλ ASTRAL (The ASTRAL Compendium for Sequence and Structure Analysis, 

20 April 2009) θαη άιια ζχλνια δεδνκέλσλ απφ ηε βάζε δεδνκέλσλ PDBSELECT (The 

PDBSELECT database, 20 April 2009).   

Αθνινχζσο, ην ζχλνιν δεδνκέλσλ ηνπ Heinz-Uwe Hobohm απφ ηελ PDBSELECT βάζε 

δεδνκέλσλ πέξαζε κέζα απφ κηα επεμεξγαζία ησλ εθαξκνγψλ δηαδηθηχνπ ηεο PDB βάζεο 

δεδνκέλσλ ψζηε λα δηαγξαθνχλ πξσηεΐλεο ησλ νπνίσλ ησλ νπνίσλ ε απφζηαζε ησλ 

δηαδνρηθψλ αηφκσλ άλζξαθα λα είλαη κεγαιχηεξε ησλ 4.0Å θαη ε επθξίλεηα είλαη απφ 1.9Å. 

Απηή ε δηαδηθαζία κπνξεί εχθνια λα επηηεπρζεί δίλνληαο φιν ην ζχλνιν δεδνκέλσλ ζηελ 

θαηάιιειε εθαξκνγή δηαδηθηχνπ (An Information Portal to Biological Macromolecular 

Structures, 20 April 2009) θαη επηιέγνληαο ηνπο αλάινγνπο πεξηνξηζκνχο. Σηε ζπλέρεηα 

εμαζθαιίζηεθαλ φια ηα αξρεία πξσηετλψλ ηνπ DSSP (DSSP, 20 April 2009) κέζσ ηνπ 

αλάινγνπ δηαδηθηπαθνχ ρψξνπ. Ζ πνζφηεηα ησλ αξρείσλ απηψλ είλαη πεξίπνπ 56,000 θαη 

πεξηέρνπλ φια ηα απαξαίηεηα δεδνκέλα γηα ηελ δεκηνπξγία ησλ δεδνκέλσλ εηζφδνπ ηνπ 

λεπξσληθνχ δηθηχνπ. 

 

Σχήμα 4.1: Η δνκή ηνπ αξρείνπ ζπλόινπ δεδνκέλσλ Heinz-Uwe Hobohm. 
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Σχήμα 4.2: Η έμνδνο ηνπ πξνγξάκκαηνο DSSP γηα θάζε πξσηεΐλε. 

 

Γηα ηελ δεκηνπξγία ησλ δεδνκέλσλ εηζφδνπ ηνπ λεπξσληθνχ δηθηχνπ δεκηνπξγήζεθε έλαο 

αλαιπηήο δεδνκέλσλ (Parser) (Παξάξηεκα B) ν νπνίνο δέρεηαη ζηελ είζνδν έλα αξρείν πνπ 

πεξηέρεη φιεο ηηο πξσηετληθέο αθνινπζίεο πνπ απέκεηλαλ ζην ζχλνιν δεδνκέλσλ κεηά ηελ       

πξν-επεμεξγαζία θαη φια ηα αξρεία ηνπ DSSP δίλνληαο ζηελ έμνδν ηα αξρεία απηά. Ο 

αλαιπηήο δεδνκέλσλ αξρηθά δηαβάδεη ην ζχλνιν δεδνκέλσλ θαη κε βάζε ηελ δνκή ηνπ 

αξρείνπ ηνπ Heinz-Uwe Hobohm (Σρήκα 4.1) επηιέγεη κφλν ηηο πξσηεΐλεο ζηηο νπνίεο ε 

έθηε ζηήιε έρεη ην γξάκκα Φ ή Ν ηα νπνία  αληηπξνζσπεχνπλ ηηο κεζφδνπο 

θξπζηαιινγξαθία αθηηλψλ Φ θαη ππξεληθνχ καγλεηηθνχ ζπληνληζκνχ (NMR), αληίζηνηρα. 

Δδψ αμίδεη λα ζεκεησζεί φηη ηα πξψηα ηέζζεξα γξάκκαηα ηνπ νλφκαηνο, θάζε πξσηετληθήο 

αθνινπζίαο, ζπκβνιίδνπλ ην φλνκά ηεο πξσηεΐλεο. Τν πέκπην γξάκκα δειψλεη πνηα απφ 

ηηο πνιχπεπηηδηθέο αιπζίδεο είλαη ε ζπγθεθξηκέλε, αθνχ κηα πξσηεΐλε κπνξεί λα 

απνηειείηαη απφ πνιιέο πξσηετληθέο αθνινπζίεο. Αθνινχζσο, ην πξφγξακκα δηαβάδεη ηα 

νλφκαηα ησλ πξσηετλψλ έλα πξνο έλα θαη αθνχ εληνπίζεη ην θάζε έλα παίξλεη απφ απηφ ηα 

απαξαίηεηα δεδνκέλα. Τν πξφγξακκα, γηα θάζε πξσηετληθή αθνινπζία, δηαβάδεη απφ ην 
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αληίζηνηρν αξρείν ηνπ DSSP (Σρήκα 4.2) ηελ πξσηνηαγή θαη δεπηεξνηαγή δνκή κφλν ηεο 

πξσηετληθήο αθνινπζίαο πνπ αλαγξάθεηαη ζην αληίζηνηρν φλνκα, ην νπνίν θαη 

αλαπαξηζηάηαη απφ ηελ ηξίηε ζηήιε. Ζ πξσηνηαγήο θαη δεπηεξνηαγήο δνκή εθιακβάλνληαη 

απφ ηελ ηέηαξηε θαη πέκπηε ζηήιε, αληίζηνηρα. Ζ δεχηεξε ζηήιε αληηπξνζσπεχεη ηελ ζέζε 

ηνπ ακηλνμέσο ζηελ ακηλνμηθή αθνινπζία. Σε αξθεηέο πεξηπηψζεηο ππάξρνπλ ειιηπή 

δεδνκέλα απφ ηελ άπνςε φηη κπνξεί λα απνπζηάδνπλ ακηλνμέα ή ζηνηρεία ηεο πξσηνηαγνχο 

θαη δεπηεξνηαγνχο δνκήο. Σε απηέο ηηο πεξηπηψζεηο νη ζέζεηο απηέο αλαπαξηζηψληαη κε ην 

γξάκκα Φ. Τέινο, ζην αξρείν εμφδνπ ηνπ πξνγξάκκαηνο θαη αληίζηνηρα αξρείν εηζφδνπ ηνπ 

λεπξσληθνχ δηθηχνπ (Παξάξηεκα Γ), αλαγξάθνληαη φια ηα απαξαίηεηα δεδνκέλα. 

Σπγθεθξηκέλα, γηα θάζε πξσηεΐλε αλαγξάθεηαη ην φλνκά ηεο, ζηελ ακέζσο επφκελε 

γξακκή πνπ ηειεηψλεη κε „.‟ αλαγξάθεηαη ε πξσηνηαγήο ηεο δνκή θαη ζηελ ακέζσο 

επφκελε γξακκή πνπ επίζεο ηειεηψλεη κε „.‟ αλαγξάθεηαη ε δεπηεξνηαγήο ηεο δνκή. 

Σεκαληηθφ ζηνηρείν είλαη ην γεγνλφο φηη αξρεία ηα νπνία δελ ππάξρνπλ ζην DSSP 

απνξξίπηνληαη. 

 

4.4 Δλλιπήρ δεδομένα και ζύνολα δεδομένυν ειζόδος 

 

Ζ ηειεπηαία δηαδηθαζία πνπ αθνινπζήζεθε γηα ηελ δεκηνπξγία ησλ δεδνκέλσλ εηζφδνπ 

ηνπ λεπξσληθνχ δηθηχνπ ήηαλ ε δεκηνπξγία ζπγθεθξηκέλσλ ζπλφισλ δεδνκέλσλ γηα ηα 

δηάθνξα πεηξάκαηα. Τα ζχλνια δεδνκέλσλ δεκηνπξγήζεθαλ παίξλνληαο ηπραία 

πξσηετληθέο αθνινπζίεο απφ ην ζχλνιν δεδνκέλσλ ηεο πξν-επεμεξγαζίαο (Υπνθεθάιαην 

4.3). Σπγθεθξηκέλα δεκηνπξγήζεθαλ ηξία δηαθνξεηηθά ζχλνια δεδνκέλσλ ησλ 100 

πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ γηα εθπαίδεπζε ηνπ δηθηχνπ κε αληίζηνηρα ηξία δηαθνξεηηθά 

ζχλνια δεδνκέλσλ ησλ 30 πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ γηα έιεγρν ηνπ δηθηχνπ. Τα ζχλνια 

απηά πεξηέρνπλ πξσηετληθέο αθνινπζίεο νη νπνίεο πεξηέρνπλ ειιηπήο δεδνκέλα ζηελ 

πξσηνηαγή θαη δεπηεξνηαγή ηνπο δνκή, δειαδή πεξηέρνπλ ηελ ηηκή Φ φπνπ απνπζηάδνπλ 

δεδνκέλα απφ ηελ πξσηνηαγή δνκή θαη ηελ ηηκή ηεο γεληθήο θαηεγνξία γηα ηε δεπηεξνηαγή 

δνκή. Δπίζεο δεκηνπξγήζεθε έλα ζχλνιν δεδνκέλσλ ησλ 100 πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ γηα 

εθπαίδεπζε ηνπ δηθηχνπ κε έλα αληίζηνηρν ζχλνια δεδνκέλσλ ησλ 30 πξσηετληθψλ 
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αθνινπζηψλ ηα νπνία αληηθαζηζηνχλ ηα ειιηπείο δεδνκέλα ηεο πξσηνηαγήο δνκήο κε 

ηπραίεο ηηκέο ηνπ ζπλφινπ ησλ ηηκψλ πνπ κπνξεί λα έρεη ε πξσηνηαγήο θαη δεπηεξνηαγή 

δνκή, αληίζηνηρα. Τέινο, δεκηνπξγήζεθαλ ζχλνια δεδνκέλσλ ζηα νπνία ε ηπραία επηινγή 

ησλ πξσηετλψλ  αθνξνχζε κφλν πξσηεΐλεο νη νπνίεο δελ πεξηέρνπλ ειιηπήο δεδνκέλα ζηελ 

πξσηνηαγή δνκή ηνπο. Με απηφ ηνλ πεξηνξηζκφ δεκηνπξγήζεθε έλα ζχλνιν δεδνκέλσλ 

ησλ 500 πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ γηα εθπαίδεπζε θαη 125 πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ γηα 

δνθηκή ηνπ δηθηχνπ, θαζψο θαη έλα ζχλνιν δεδνκέλσλ ησλ 600 πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ 

γηα εθπαίδεπζε θαη  200 πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ γηα δνκηθή ηνπ δηθηχνπ. Απφ ηα ζχλνια 

δεδνκέλσλ πνπ πξναλαθέξζεθαλ, απνπζηάδνπλ πξσηετληθέο αθνινπζίεο νη νπνίεο ζηελ 

πξσηνηαγή ηνπο δνκή πεξηέρνπλ ζηελ ζέζε ησλ ακηλνμέσλ γξάκκαηα ηα νπνία 

αλαπαξηζηνχλ ην ακηλνμχ θπζηετλε. 

Δπηπιένλ ζχλνια δεδνκέλσλ κπνξνχλ λα δεκηνπξγεζνχλ ζε κειινληηθφ ζηάδην. Μπνξνχλ 

λα δεκηνπξγεζνχλ ζχλνια δεδνκέλσλ κε πνιχ κεγαιχηεξν αξηζκφ πξσηετληθψλ 

αθνινπζηψλ γηα εθπαίδεπζε ηνπ δηθηχνπ. Μπνξνχλ επίζεο λα δεκηνπξγεζνχλ ζχλνια 

δεδνκέλσλ ζηα νπνία λα ππάξρνπλ πξσηετληθέο αθνινπζίεο ζηηο νπνίεο ηα γξάκκαηα ηα 

νπνία αλαπαξηζηνχλ ην ακηλνμχ θπζηετλε λα αληηθαηαζηαζνχλ κε ην ζχκβνιν C πνπ 

αλαπαξηζηά ηελ θπζηετλε. Μηα αθφκα πξφηαζε γηα επεμεξγαζία ησλ δεδνκέλσλ ησλ 

ζπλφισλ δεδνκέλσλ είλαη ε δεκηνπξγία ζπλφισλ δεδνκέλσλ ηα νπνία δελ ζα έρνπλ ειιηπή 

δεδνκέλα ζηελ πξσηνηαγή δνκή, ελψ ηα ειιηπή δεδνκέλα ηεο δεπηεξνηαγήο δνκήο ζα 

αληηθαζηζηψληαη κε ηηκέο ησλ γεηηνληθψλ αθνινπζηψλ δεπηεξνηαγνχο δνκήο, φρη ηπραίεο 

ηηκέο, αθνχ ε δεπηεξνηαγήο δνκή ελφο ακηλνμέσο έρεη ζρέζε  κε ηε δεπηεξνηαγή δνκή ησλ 

γεηηνληθψλ ηνπ ακηλνμέσλ (Chen and Chaudhari 2007).  
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Κεθάλαιο 5 

 

Πεπιγπαθή ζςζηήμαηορ 

 

5.1 Δπηινγή ηνπ θαηάιιεινπ λεπξσληθνχ δηθηχνπ 

5.2 Νεπξσληθφ δίθηπν ακθίδξνκεο αλάδξαζεο κε βάζε ην PSSP 

5.3 Σρεδηαζκφο θαη Υινπνίεζε λεπξσληθνχ δηθηχνπ κε ακθίδξνκε αλάδξαζε 

 5.3.1  Σρεδηαζκφο θαη Υινπνίεζε ζε επίπεδν θψδηθα 

5.3.2  Οη ιεηηνπξγίεο ηνπ BRNN γηα ην PSSP 

5.3.3  Γξαθηθή δηαπξνζσπία ρξήζηε   

 5.3.4 Πξφβιεκα Vanishing Gradient θαη αληηκεηψπηζε ηνπ 
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5.1 Δπιλογή ηος καηάλληλος νεςπυνικού δικηύος 

 

Τν πξφβιεκα ηεο πξφβιεςεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ, φπσο πξναλαθέξζεθε 

(Υπνθεθάιαην 1.1), κπνξεί λα πξνζεγγηζηεί κε λεπξσληθά δίθηπα. Τν πξφβιεκα απηφ 

αλήθεη ζηελ θαηεγνξία ησλ πξνβιεκάησλ θαηεγνξηνπνίεζεο. Τα ραξαθηεξηζηηθά ηα νπνία 

δίλνπλ ηε δπλαηφηεηα ζε έλα λεπξσληθφ δίθηπν λα νκαδνπνηεί θαη λα θαηεγνξηνπνηεί ηα 

δεδνκέλα πνπ δέρεηαη ζηελ είζνδν ζε ζπγθεθξηκέλεο θαηεγνξίεο επίζεο αλαθέξνληαη ζε 

πξνεγνχκελν θεθάιαην (Κεθάιαην 3).  

Τν δίθηπν πξέπεη λα δέρεηαη ζηελ είζνδν ηνπ έλα ακηλνμχ καδί κε φζα ζηνηρεία ρξεηάδεηαη 

ψζηε λα δίλεη ζηελ έμνδφ ηνπ ην είδνο ηεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο. Ζ είζνδνο ηνπ δηθηχνπ, 

ιφγσ ηεο θχζεο ηνπ πξνβιήκαηνο, πξέπεη λα απνηειείηαη απφ κηα ζεηξά απφ ακηλνμέα ηα 

νπνία ζα αληηπξνζσπεχνπλ έλα ζπγθεθξηκέλν ακηλνμχ, ην νπνίν ζα βξίζθεηαη ζην θέληξν 

ηνπ παξαζχξνπ εηζφδνπ, καδί κε ηα ακηλνμέα πνπ πξνεγνχληαη θαη έπνληαη απηνχ ζηελ 

πξσηετληθή αθνινπζία. Απηά ηα δεδνκέλα είλαη απαξαίηεηα γηα ηελ αλάζεζε ηνπ 

ακηλνμέσο ζε θάπνηα θαηεγνξία δεπηεξνηαγνχο δνκήο, δηφηη ε δεπηεξνηαγήο δνκή ζε θάζε 

ζεκείν ηεο πξσηεΐλεο εμαξηάηαη θπξίσο απφ ηηο δπλάκεηο θαη ηνπο δεζκνχο πνπ 

αλαπηχζζνληαη κεηαμχ γεηηνληθψλ ακηλνμέσλ ζηνλ ηξηζδηάζηαην ρψξν ηεο πξσηεΐλεο. 

Δπνκέλσο ε δεπηεξνηαγήο δνκή πνπ ζα έρεη έλα ζεκείν-ακηλημί εμαξηάηαη απνθιεηζηηθά 

απφ ηελ αθνινπζία ησλ ακηλνμέσλ, θαη ζπγθεθξηκέλα απφ ηα ακηλνμέα πνπ πξνεγνχληαη 

θαη έπνληαη απηνχ. Με βάζε ηα δεδνκέλα απηά νδεγνχκαζηε ζην ζπκπέξαζκα φηη 

ρξεηάδεηαη λα πινπνηεζεί έλα  ΤΝΓ κε ακθίδξνκε αλάδξαζε (Σρήκα 5.1), ην νπνίν ζηελ 

νπζία είλαη έλαο ζπλδπαζκφο δπν θιαζηθψλ ΤΝΓ κε αλάδξαζε (Baldi et al 2000). Τν 

πξψην ΤΝΓ κε αλάδξαζε δέρεηαη ζηελ είζνδφ ηνπ ηελ αθνινπζία ησλ ακηλνμέσλ πνπ 

πξνεγνχληαη ηνπ ακηλνμέσο πνπ εμεηάδνπκε ηελ δεπηεξνηαγή δνκή ηνπ. Αληίζηνηρα ην 

δεχηεξν ΤΝΓ κε αλάδξαζε δέρεηαη ζηελ είζνδφ ηνπ ηελ αθνινπζία ησλ ακηλνμέσλ πνπ 

έπνληαη ηνπ ακηλνμέσο απηνχ. Τα δπν απηά δίθηπα δεκηνπξγνχλ έλα είδνο κλήκεο κε ην 

νπνίν ζπζρεηίδνπλ ην θάζε έλα μερσξηζηά ηηο δπν αθνινπζίεο. Ζ έμνδνο ησλ δπν απηψλ 

δηθηχσλ, καδί κε ην εμεηαδφκελν ακηλνμχ ζπζρεηίδνληαη θαη δίλνπλ ζηελ έμνδν ηνπ 

λεπξσληθνχ δηθηχνπ  ακθίδξνκεο αλάδξαζεο ηελ θαηεγνξία δεπηεξνηαγνχο δνκήο ηνπ 

ακηλνμέσο. 
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Σχήμα 5.1: Τν λεπξσληθό δίθηπν ακθίδξνκεο αλάδξαζεο ηνπ Baldi (1999) 

 

5.2 Νεςπυνικό δίκηςο αμθίδπομηρ ανάδπαζηρ με βάζη ηο PSSP 

 

Τν λεπξσληθφ δίθηπν ακθίδξνκεο αλάδξαζεο (BRNN), ην νπνίν πινπνηείηαη κε ζθνπφ λα 

ιχζεη ην πξφβιεκα πξφβιεςεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ, απνηειείηαη απφ δπν 

θιαζηθά ΤΝΓ κε αλάδξαζε θαη έλα λεπξσληθφ δίθηπν εκπξφζζηνπ πεξάζκαηνο (feed-

forward) (Baldi et al 1999,Baldi et al 2000). Ζ δνκή ηνπ δηθηχνπ απηνχ παξνπζηάδεηαη ζην 

Σρήκα 5.1 κε ην F (Forward) θαη Β (Backward) λα ζπκβνιίδνπλ ηα δχν ΤΝΓ κε αλάδξαζε 

θαη N ην λεπξσληθφ δίθηπν εκπξφζζηνπ πεξάζκαηνο. Τν θάζε έλα απφ ηα δπν ΤΝΓ κε 

αλάδξαζε, ιεηηνπξγεί απηφλνκα κε βάζε ηα δηθά ηνπ επίπεδα, δίλνληαο ηελ έμνδφ ηνπ ζην 

επίπεδν εμφδνπ. Απηφ κε ηε ζεηξά ηνπ δέρεηαη επίζεο ηελ έμνδν ηνπ λεπξσληθνχ δηθηχνπ 

εκπξφζζηνπ πεξάζκαηνο Ν θαη αλάινγα απνθαζίδεη ηελ έμνδν ηνπ δηθηχνπ (Δμίζσζε 5.1) 

ε νπνία θαη αληηπξνζσπεχεη ηε δεπηεξνηαγή δνκή ηεο πξσηεΐλεο. 

F1 

F2 

F3 

Β1 

Β2 

Β3 
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Οt = n(Ft, It, Βt) 

Εξίσωση 5.1: Έμνδνο λεπξσληθνύ δηθηύνπ, όπνπ n() ην ΤΝΓ Ν, Ft ε αθνινπζία ησλ 

ακηλνμέσλ jπξηλ ην ακηλνμύ ζηελ ζέζε t, It ε είζνδνο ηνπ δηθηύνπ όηαλ εμεηάδεηαη ην ακηλνμύ 

ζηελ ζέζε t θαη Βt ε αθνινπζία ησλ ακηλνμέσλ κεηά ην ακηλνμύ ζηελ ζέζε t. 

 

Τν δίθηπν ακθίδξνκεο αλάδξαζεο έρεη ζαλ είζνδν θάζε ζηηγκή t, φπσο πξναλαθέξακε 

(Υπνθεθάιαην 5.1), κηα αθνινπζία απφ ακηλνμέα ηα νπνία αληηπξνζσπεχνπλ έλα 

ζπγθεθξηκέλν ακηλνμχ πνπ πάληα βξίζθεηαη ζην θέληξν ελφο παξαζχξνπ εηζφδνπ  καδί κε 

ηα ακηλνμέα πνπ πξνεγνχληαη θαη έπνληαη απηνχ ζηελ πξσηετληθή αθνινπζία. Ζ ζηηγκή t 

αληηπξνζσπεχεη ηελ ζέζε ηνπ ακηλνμέσο, ηνπ νπνίνπ εμεηάδνπκε ηελ δεπηεξνηαγή δνκή 

ηνπ, ζηελ πξσηετληθή αθνινπζία κεγέζνπο 0 κέρξη Τ. Τν παξάζπξν εηζφδνπ έρεη ζηαζεξφ 

κέγεζνο κε θέληξν πάληνηε ην t (0 ≤ t ≤ T) θαη ζπγθεθξηκέλν αξηζκφ ακηλνμέσλ πξηλ θαη 

κεηά απφ απηφ. Βάζε ηεο αξρηηεθηνληθήο ηνπ ΤΝΓ ακθίδξνκεο αλάδξαζεο γηα PSSP 

(Baldi et al 1999) ηα δεδνκέλα πνπ πξνεγνχληαη θαη έπνληαη ηνπ t πξέπεη λα πεξάζνπλ 

κέζα απφ δπν κε γξακκηθέο ζπλαξηήζεηο θ() (Δμίζσζε 5.2) θαη β()(Δμίζσζε 5.3). Τηο 

ζπλαξηήζεηο απηέο αληηπξνζσπεχνπλ ηα δπν ΤΝΓ κε αλάδξαζε. Τν F ΤΝΓ κε αλάδξαζε 

δέρεηαη ζηελ είζνδφ ηνπ ηελ αθνινπζία ησλ ακηλνμέσλ πνπ βξίζθνληαη ζην παξάζπξν 

εηζφδνπ θαη πξνεγνχληαη ηνπ ακηλνμέσο t κε ζεηξά απφ αξηζηεξά πξνο δεμηά (Δμίζσζε 5.2). 

Αληίζηνηρα, ην Β ΤΝΓ κε αλάδξαζε δέρεηαη ζηελ είζνδφ ηνπ ηελ αθνινπζία ησλ 

ακηλνμέσλ πνπ βξίζθνληαη ζην παξάζπξν εηζφδνπ θαη έπνληαη ηνπ ακηλνμέσο t κε ζεηξά 

απφ δεμηά πξνο αξηζηεξά (Δμίζσζε 5.3). Τα δπν απηά δίθηπα δεκηνπξγνχλ μερσξηζηά έλα 

είδνο κλήκεο κε ην νπνίν ζπζρεηίδνπλ ηα ζπλερφκελα ακηλνμέα ηεο θάζε αθνινπζίαο 

(Elman 1990). Ο ηξφπνο κε ηνλ νπνίν εηζέξρνληαη ζε θάζε έλα απφ ηα δπν δίθηπα ηα 

δεδνκέλσλ κπνξεί λα είλαη είηε έλα πξνο έλα ακηλνμχ, είηε σο κηα αθνινπζία ακηλνμέσλ ε 

νπνία έρεη ζηαζεξφ κέγεζνο. Τν μεδηπισκέλν δίθηπν ζην ρξφλν ην νπνίν παξνπζηάδεη ηηο 

δηαδνρηθέο εηζφδνπο παξνπζηάδεηαη ζην Σρήκα 5.2.   
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𝐹𝑡 = (𝐹𝑡−1, 𝐼𝑡) 

Εξίσωση 5.2: Δίζνδνο Forward λεπξσληθνύ δηθηύνπ κε αλάδξαζε, όπνπ 𝐹𝑡−1 ε έμνδνο ηνπ 

δηθηύνπ ηελ ζπγθεθξηκέλε ρξνληθή ζηηγκή θαη 𝐼𝑡  ε λέα είζνδνο ηνπ δηθηύνπ. 

 

𝐵𝑡 = (𝐵𝑡+1, 𝐼𝑡) 

Εξίσωση 5.3: Δίζνδνο Backward λεπξσληθνύ δηθηύνπ κε αλάδξαζε, όπνπ 𝛣𝑡−1 ε έμνδνο ηνπ 

δηθηύνπ ηελ ζπγθεθξηκέλε ρξνληθή ζηηγκή θαη 𝐼𝑡  ε λέα είζνδνο ηνπ δηθηύνπ. 

 

Ο αξηζκφο ησλ ακηλνμέσλ πνπ εηζέξρνληαη ζε θάζε ρξνληθή ζηηγκή καδί κε ην είδνο ηεο 

θσδηθνπνίεζεο ηνπ θάζε ακηλνμέσο θαζνξίδεη ην κέγεζνο k ηνπ δηαλχζκαηνο εηζφδνπ ηνπ 

δηθηχνπ. Αληίζηνηρα ην κέγεζνο ηνπ δηαλχζκαηνο εηζφδνπ ην θάζε ΤΝΓ κε αλάδξαζε 

θαζνξίδεηαη απφ ην κέγεζνο ην context επηπέδνπ πνπ έρεη ην θάζε έλα (Υπνθεθάιαην 3.2.3). 

Αλ ην κέγεζνο ηνπ context επηπέδνπ ηνπ δηθηχνπ F είλαη n ηφηε ην δηάλπζκα εηζφδνπ ηνπ 

δηθηχνπ είλαη n+k θάζε ρξνληθή ζηηγκή κέρξη ε είζνδφο ηνπ λα είλαη ε είζνδνο κε ην 

ακηλνμχ t. Αληίζηνηρα, αλ ην κέγεζνο ηνπ context επηπέδνπ ηνπ δηθηχνπ Β είλαη m ηφηε 

απηφ ζα έρεη δηάλπζκα εηζφδνπ κεγέζνπο m+k θάζε ρξνληθή ζηηγκή κέρξη ε είζνδφο ηνπ λα 

είλαη ε είζνδνο κε ην ακηλνμχ t. Με ηελ ίδηα ινγηθή, ην δηάλπζκα εμφδνπ νιφθιεξνπ ηνπ 

δηθηχνπ εμαξηάηαη απφ ηελ πνζφηεηα ησλ θαηεγνξηψλ δεπηεξνηαγνχο δνκήο πνπ 

θαζνξίδνπκε θαη ηελ θσδηθνπνίεζε ησλ θαηεγνξηψλ απηψλ. Όιεο νη πην πάλσ πιεξνθνξίεο, 

θαζψο θαη ν αξηζκφο ησλ θφκβσλ ηνπ θάζε επηπέδνπ θαζνξίδνπλ ηνλ αξηζκφ ησλ 

ειεχζεξσλ παξακέηξσλ ηνπ δηθηχνπ.  

𝑏𝑖,𝑡 = 𝜎  𝜔𝑖,𝑗ℎ𝑗 ,𝑡

𝛮𝛽

𝑗=1

  𝑖 = 1,… , 𝑛 

Εξίσωση 5.4: Δμίζσζε εηζόδνπ θάζε λεπξώλα ηνπ δηθηύνπ (εθηόο ησλ λεπξώλσλ θξπθώλ 

επηπέδσλ ηνπ θάζε λεπξσληθνύ δηθηύνπ κε αλάδξαζε), όπνπ ℎ𝑗 ,𝑡  είλαη ε έμνδνο λεπξώλσλ 

πνπ πξνεγνύληαη θαη 𝜔𝑖,𝑗  ην βάξνο κεηαμύ ηνπ λεπξώλα i θαη j. 
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ℎ𝑗 ,𝑡 = 𝜎  𝜔𝑗 ,𝑙𝑏𝑙,𝑡+1 + 𝑣𝑗 ,𝑙𝑢𝑙 ,𝑡  

𝑘

𝑙=1

 

𝛮𝛽

𝑙=1

  𝑗 = 1,… ,𝑁𝛽  

 

Εξίσωση 5.5: Δμίζσζε εηζόδνπ ησλ λεπξώλσλ θξπθώλ επηπέδσλ ηνπ θάζε λεπξσληθνύ 

δηθηύνπ κε αλάδξαζε, όπνπ 𝑏𝑙,𝑡+1 είλαη ε έμνδνο λεπξώλσλ εμόδνπ ηνπ λεπξσληθνύ δηθηύνπ 

κε αλάδξαζε, 𝜔𝑗 ,𝑙  ην βάξνο κεηαμύ ηνπ λεπξώλα j θαη i, 𝑢𝑙,𝑡  ε λέα είζνδνο ηνπ λεπξσληθνύ 

δηθηύνπ κε αλάδξαζε ηελ ρξνληθή ζηηγκή t θαη 𝑣𝑗 ,𝑙  ην βάξνο κεηαμύ ηνπ λεπξώλα j θαη ηνπ 

λεπξώλα εηζόδνπ i. 

 

 

 

Σχήμα 5.2: Τν λεπξσληθό δίθηπν ακθίδξνκεο αλάδξαζεο μεδηπισκέλν ζην ρξόλν. 
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Τν εκπξφζζην πέξαζκα ησλ δεδνκέλσλ απφ ην δίθηπν θαζνξίδεηαη απφ ηηο εμηζψζεηο 5.4 

θαη 5.5. Σπγθεθξηκέλα, κε βάζε ην Σρήκα 5.1, ε έμνδνο θάζε θφκβνπ ν νπνίνο αλήθεη ζηα 

ελεξγά επίπεδα F1, B1 θαη ηα επίπεδα ηνπ θεληξηθνχ δηθηχνπ εκπξφζζηνπ πεξάζκαηνο 

αληηπξνζσπεχεηαη απφ ηελ Δμίζσζε 5.4, ελψ ε έμνδνο θάζε θφκβνπ ν νπνίνο αλήθεη ζηα 

ελεξγά επίπεδα F2 θαη B2 αληηπξνζσπεχεηαη απφ ηελ Δμίζσζε 5.5. Οη θφκβνη πνπ 

βξίζθνληαη ζηα ελεξγά επίπεδα ηνπ δηθηχνπ ρξεζηκνπνηνχλ ηελ ζηγκνεηδή ζπλάξηεζε 

(Δμίζσζε 3.2) σο ζπλάξηεζε ελεξγνπνίεζεο. Τέινο, ηα context επίπεδα F3 θαη Β3 έρνπλ 

κηα έλα πξνο έλα θαη επί ζρέζε κε ηα επίπεδα F1 θαη B1, αληίζηνηρα, δίλνληαο ζηελ έμνδφ 

ηνπο ην απνηέιεζκα εμφδνπ ησλ επηπέδσλ F3 θαη Β3 πνιιαπιαζηαδφκελν κε κηα ηηκή q. Τν 

δίθηπν κε βάζε ηηο εμηζψζεηο απηέο θαη αθνχ δερηεί κηα αθνινπζία ακηλνμέσλ δίλεη ζηελ 

έμνδν ηελ θαηεγνξία δεπηεξνηαγνχο δνκήο πνπ αληηπξνζσπεχεη. Οη αιιειεμαξηήζεηο ησλ 

ακηλνμέσλ ηα νπνία κέζα απφ ην δίθηπν νδεγνχλ ζε κηα ζπγθεθξηκέλε δεπηεξνηαγή δνκή 

παξνπζηάδνληαη ζην Σρήκα 5.3. Σην ζπγθεθξηκέλν ζρήκα παξνπζηάδεηαη ε εμάξηεζε ηεο 

θάζε κνξθήο δεπηεξνηαγνχο δνκήο απφ ην θάζε ακηλνμχ ζηε ζέζε t ζε ζπλάξηεζε κε ηα 

ακηλνμέα πνπ πξνεγνχληαη απηνχ θαη βξίζθνληαη ζηελ κλήκε ηνπ F κέρξη θαη ηε ζέζε t, 

θαζψο θαη ηα ακηλνμέα  πνπ έπνληαη απηνχ θαη βξίζθνληαη απνζεθεπκέλα ζηελ κλήκε ηνπ 

Β απφ ηε ζέζε t.  

 

Σχήμα 5.3: Η ζρέζε πνπ έρεη ε έμνδνο ηνπ δηθηύνπ κε ηα δηάθνξα ακηλνμέα.(Baldi 1999) 
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Αθνχ πεξάζνπλ ηα δεδνκέλα εηζφδνπ θάζε παξαζχξνπ ζην δίθηπν ππνινγίδεηαη ην ζθάικα 

ηνπ δηθηχνπ κε βάζε ηελ εμίζσζε LMS (Δμίζσζε 3.4) θαη αθνινχζσο ην ζθάικα 

ρξεζηκνπνηείηαη απφ ηνλ αιγφξηζκν εθκάζεζεο αλάζηξνθεο κεηάδνζεο ιάζνπο γηα λα 

ηξνπνπνηεζνχλ ηα βάξε θαη ηα θαηψθιηα ησλ θφκβσλ ηνπ δηθηχνπ. Ο αιγφξηζκνο 

εθκάζεζε αλάζηξνθεο κεηάδνζεο ιάζνπο δηα κέζσ ρξφλνπ (Υπνθεθάιαην 3.3.3) 

ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ εθπαίδεπζε θιαζηθψλ ΤΝΓ κε αλάδξαζε. Ο αιγφξηζκνο απηφο 

αζξνίδεη ην ιάζνο θάζε ρξνληθήο ζηηγκήο ηεο αλάδξαζεο κε βάζε ην επηζπκεηφ 

απνηέιεζκα εμφδνπ ζε θάζε ρξνληθή ζηηγκή. Λφγσ ηεο θχζεο ηνπ πξνβιήκαηνο PSSP, δελ 

είλαη εθηθηή ε ρξήζε ηνπ ζπγθεθξηκέλνπ αιγφξηζκνπ γηα ηελ εθπαίδεπζε ηνπ θάζε ελφο 

ΤΝΓ κε αλάδξαζε ζην BRNN.  Ο ιφγνο γηα απηφ είλαη δηφηη θαηά ηελ ζπλερφκελε είζνδν 

κηαο πξσηετληθήο αθνινπζίαο ζην ΤΝΓ κε αλάδξαζε δελ έρνπκε θάπνην επηζπκεηφ 

απνηέιεζκα. Τν κφλν επηζπκεηφ απνηέιεζκα πνπ ππάξρεη ζην BRNN είλαη ε δεπηεξνηαγήο 

δνκή θάπνηνπ ακηλνμέσο ε νπνία πξνθχπηεη απφ ην ζπλνιηθφ πέξαζκα ελφο παξαζχξνπ 

εηζφδνπ ζην δίθηπν. Με βάζε απηή ηελ επηζήκαλζε, ην BRNN εθπαηδεχεηαη κε ηνλ 

αιγφξηζκν εθκάζεζεο αλάζηξνθεο κεηάδνζεο ιάζνπο πνπ πεξηγξάθεηαη ζην ππνθεθάιαην 

3.3.2. Αθνχ ππνινγηζηεί ην ζθάικα γηα θάζε βάξνο ηφηε απηά δηνξζψλνληαη κε ηνλ θαλφλα 

δέιηα. Αλ ηα βάξε ηα νπνία πξέπεη λα δηνξζσζνχλ ζπλδένπλ ηα επίπεδα F1 θαη F2 (Σρήκα 

5.1) ρξεζηκνπνηείηαη ε Δμίζσζε 5.7, αληίζηνηρα αλ ηα επίπεδα είλαη ην Β1 θαη Β2 (Σρήκα 

5.1) ρξεζηκνπνηείηαη ε Δμίζσζε 5.8, ελψ γηα ηα ππφινηπα βάξε ρξεζηκνπνηείηαη ε Δμίζσζε 

5.6. Απψηεξνο ζθνπφ ηεο δηαδηθαζίαο απηήο είλαη φηαλ πεξάζεη έλαο αξηζκφο πξσηετληθψλ 

αθνινπζηψλ απφ ην δίθηπν απηφ λα εθπαηδεπηεί θαη λα κπνξεί λα πξνβιέπεη ηελ 

δεπηεξνηαγή δνκή αθνινπζηψλ νη νπνίεο δελ παξνπζηάζηεθαλ ζην λεπξσληθφ δίθηπν θαηά 

ηελ δηαδηθαζία εθκάζεζεο.  

Δω =  𝛿𝑖,𝑡𝑥𝑗 ,𝑡

𝛵

𝑡=1

 

Εξίσωση 5.6: Καλόλαο Γ γηα δηόξζσζε ησλ όισλ ησλ βαξώλ ηνπ δηθηύνπ ηελ ρξνληθή 

ζηηγκή t(εθηόο απηώλ πνπ ζπλδένπλ ηα context επίπεδα ησλ λεπξσληθώλ δηθηύσλ κε 

αλάδξαζε κε ηα αληίζηνηρα θξπθά επίπεδα), όπνπ 𝛿𝑖,𝑡  ην ζθάικα δηόξζσζεο από ηνλ 

λεπξώλα η ηνπ επόκελνπ επηπέδνπ θαη 𝑥𝑗 ,𝑡  ε είζνδνο ηνπ λεπξώλα j.  
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Δω =  𝛿𝑖,𝑡𝑏𝑗 ,𝑡+1

𝛵

𝑡=1

 

Εξίσωση 5.7: Καλόλαο Γ γηα δηόξζσζε ησλ βαξώλ, ηελ ρξνληθή ζηηγκή t, πνπ ζπλδένπλ ηo 

context επίπεδν ηνπ Backward λεπξσληθνύ δηθηύνπ κε αλάδξαζε κε ηo αληίζηνηρν θξπθό 

επίπεδν, όπνπ 𝛿𝑖,𝑡  ην ζθάικα δηόξζσζεο από ηνλ λεπξώλα η ηνπ επόκελνπ επηπέδνπ θαη 𝑏𝑗 ,𝑡+1 

ε είζνδνο ηνπ λεπξώλα j ηνπ θξπθνύ επηπέδνπ από ην context επίπεδν.  

 

Δω =  𝛿𝑖,𝑡𝑓𝑗 ,𝑡−1

𝛵

𝑡=1

 

Εξίσωση 5.8: Καλόλαο Γ γηα δηόξζσζε ησλ βαξώλ, ηελ ρξνληθή ζηηγκή t, πνπ ζπλδένπλ ηo 

context επίπεδν ηνπ Forward λεπξσληθνύ δηθηύνπ κε αλάδξαζε κε ηo αληίζηνηρν θξπθό 

επίπεδν, όπνπ 𝛿𝑖,𝑡  ην ζθάικα δηόξζσζεο από ηνλ λεπξώλα η ηνπ επόκελνπ επηπέδνπ θαη 𝑓𝑗 ,𝑡−1 

ε είζνδνο ηνπ λεπξώλα j ηνπ θξπθνύ επηπέδνπ από ην context επίπεδν.  

 

 

5.3 ΢σεδιαζμόρ και Τλοποίηζη νεςπυνικού δικηύος με αμθίδπομη ανάδπαζη 

5.3.1 ΢σεδιαζμόρ και Τλοποίηζη ζε επίπεδο κώδικα 

 

Ο ζρεδηαζκφο θαη ε πινπνίεζε ηνπ λεπξσληθνχ δηθηχνπ ακθίδξνκεο αλάδξαζεο ιάζνπο 

(BRNN) έγηλε κε βάζε ην Υπνθεθάιαην 5.2. Αλαπηχρζεθαλ κηα ζεηξά απφ θιάζεηο νη 

νπνίεο κε ηηο αλάινγεο κεζφδνπο κνληεινπνηνχλ ην ζπγθεθξηκέλν δίθηπν (Σρήκα 5.6). Οη 

θιάζεηο απηέο ζρεδηάζηεθαλ θαη πινπνηήζεθαλ κε βάζε φιεο ηηο αξρέο πξνγξακκαηηζκνχ 

ψζηε λα ειέγρνληαη ηα δεδνκέλα, λα είλαη απνδνηηθέο θαη λα έρνπλ ρακειά ή θαη 

αλχπαξθηα πνζνζηά ιάζνπο. Σπλδένληαη κεηαμχ ηνπο ψζηε λα δηαβάδνπλ πξσηετληθέο 
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αθνινπζίεο, λα εθπαηδεχνπλ ην δίθηπν θαη λα δεκηνπξγνχλ κηα ζεηξά απφ αξρεία κε ηα 

αλάινγα απνηειέζκαηα. Πην ζπγθεθξηκέλα νη θιάζεηο αλαπηχρζεθαλ ζηελ γιψζζα 

πξνγξακκαηηζκνχ C++, ε νπνία ελδείθλπηαη γηα εθαξκνγέο λεπξσληθψλ δηθηχσλ αθνχ 

δηαζέηεη ηα ζηνηρεία κηαο αληηθεηκελνζηξαθνχο αιιά θαη εμαηξεηηθά γξήγνξεο γιψζζαο 

πξνγξακκαηηζκνχ. Οη θιάζεηο πνπ αλαπηχρζεθαλ  είλαη ε 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork.cpp, ε DataReader.cpp, ε Neuron.cpp, ε 

OutputData.cpp, ε PSSP_UCY.cpp θαη ε Services.cpp. 

Ζ θιάζε PSSP_UCY απνηειεί ηελ θπξίσο θιάζε ηνπ πξνγξάκκαηνο. Ζ θιάζε απηή 

ρξεζηκνπνηείηαη γηα λα νξγαλψλεη ηηο ιεηηνπξγίεο ηνπ δηθηχνπ. Αθνχ δηαβάζεη ηηο 

παξακέηξνπο ηνπ δηθηχνπ απφ ην θαηάιιειν αξρείν (Παξάξηεκα Γ) κέζσ ελφο 

αληηθεηκέλνπ ηεο θιάζεο DataReader, ηφηε δεκηνπξγεί ην δίθηπν κε έλα θαηαζθεπαζηή ηεο 

θιάζεο BidirectionalRecurrentNeuralNetwork, ε νπνία δέρεηαη φιεο ηηο παξακέηξνπο ηνπ 

δηθηχνπ. Σηε ζπλέρεηα αθνινπζεί ν βξφγρνο κε ηηο επαλαιήςεηο ησλ δεδνκέλσλ ζην δίθηπν. 

Ο βξφγρνο απηφο ρσξίδεηαη ζε δπν κηθξφηεξνπο βξφγρνπο νη νπνίνη εθηεινχλ ηελ 

εθπαίδεπζε θαη δνθηκή ηνπ δηθηχνπ, αληίζηνηρα. Οη ιεηηνπξγίεο απηέο εθηεινχληαη κε 

δηάθνξεο κεζφδνπο ηνπ αληηθεηκέλνπ ηεο θιάζεο BidirectionalRecurrentNeuralNetwork. 

Μεηά ηελ νινθιήξσζε φισλ ησλ επαλαιήςεσλ, ρξεζηκνπνηείηαη έλα αληηθείκελν ηεο 

θιάζεο OutputData ην νπνίν αλαιακβάλεη λα εθηππψζεη φια ηα απνηειέζκαηα ζηα 

αλάινγα αξρεία.  

Ο θάζε θφκβνο-Νεπξψλαο ηνπ δηθηχνπ πινπνηείηαη κε ηελ θιάζε Neuron. Ζ θιάζε Neuron 

δηαζέηεη κεζφδνπο νη νπνίεο κπνξνχλ λα πινπνηήζνπλ φιεο ηηο ιεηηνπξγίεο ελφο λεπξψλα. 

Με απηφ ηνλ ηξφπν δεκηνπξγείηαη κηα αθαηξεηηθφηεηα κεηαμχ ηνλ θφκβσλ ηνπ δηθηχνπ ε 

νπνία βνεζά ζηελ πινπνίεζε ηνπ δηθηχνπ, αθνχ ν θάζε λεπξψλαο δέρεηαη απιά εληνιέο 

θαη ηηο εθηειεί.  

Ο θάζε λεπξψλαο δηαζέηεη έλα δηάλπζκα ζην νπνίν είλαη απνζεθεπκέλεο φιεο νη ηηκέο ησλ 

βαξψλ πνπ είλαη ζπλδεδεκέλεο ζηε είζνδν ηνπ. Οη ιεηηνπξγίεο πνπ κπνξεί λα εθηειέζεη 

θάπνηνο λεπξψλαο είλαη ε είζνδνο πνπ έρεη ηελ θάζε ρξνληθή ζηηγκή, ην απνηέιεζκα ηεο 

ζπλάξηεζεο ελεξγνπνίεζεο, ν ππνινγηζκφο ηνπ ζθάικαηνο ζε πεξίπησζε πνπ αλήθεη ζε  

επίπεδν εμφδνπ, ν ππνινγηζκφο ηνπ ζθάικαηνο ζε πεξίπησζε πνπ αλήθεη ζε θξπθφ επίπεδν, 
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ν ππνινγηζκφο ηνπ ιάζνπο πνπ αληηζηνηρεί ζε θάζε βάξνο πνπ είλαη ζπλδεδεκέλν ζηνλ 

λεπξψλα ψζηε λα ππνινγηζηεί ην απνηέιεζκα ηνπ θαλφλα δέιηα θαη ε ηξνπνπνίεζε ησλ 

βαξψλ πνπ είλαη ζπλδεδεκέλα ζηνλ λεπξψλα κε βάζε ηνλ θαλφλα δέιηα.  

Ζ ζεκαληηθφηεξε θιάζε ηνπ ζπζηήκαηνο είλαη ε BidirectionalRecurrentNeuralNetwork. 

Αληηθείκελν ηεο θιάζεο απηήο, αλάινγα κε ηηο παξακέηξνπο εηζφδνπ ηνπ ζπζηήκαηνο 

δεκηνπξγεί ην ΤΝΓ ακθίδξνκεο αλάδξαζεο θαη δηαρεηξίδεηαη ηηο ιεηηνπξγίεο ηνπ κε ηηο 

αλάινγεο κεζφδνπο. Τν δίθηπν είλαη ρηηζκέλν κε δηαλχζκαηα (vectors) ηχπνπ Neuron. 

Σπγθεθξηκέλα ην θάζε επίπεδν απνηειείηαη απφ δηαλχζκαηα (vectors) ηχπνπ Neuron ηα 

νπνία κέζα απφ δηάθνξνπο βξφγρνπο θαη κελχκαηα κεηαμχ ησλ αληηθεηκέλσλ ηχπνπ 

Neuron πινπνηνχλ ηηο ιεηηνπξγίεο ηνπ δηθηχνπ. Ζ κέζνδνο doFeedForward() ηεο θιάζεο 

απηήο εθηειεί ην εκπξφζζην πέξαζκα ηνπ δηθηχνπ. Κάζε θνξά πνπ θαιείηαη εθηειεί έλα 

πέξαζκα παξαζχξνπ εηζφζνπ ζην δίθηπν ελψ πινπνηεί ην BRNN κε δπν αλεμάξηεηα RNN 

θαη έλα ΤΝΓ εκπξφζζηνπ πεξάζκαηνο. Δπίζεο, ν αξηζκφο ηνλ θξπθψλ επηπέδσλ θαζνξίδεη 

ην κέγεζνο ηνπ context επηπέδνπ. Ζ ιεηηνπξγία ηεο κεζφδνπ doFeedForward() 

παξνπζηάδεηαη ζην Σρήκα 5.4. Ζ κέζνδνο doBackpropagation() εθαξκφδεη ηνλ αιγφξηζκν 

εθκάζεζεο αλάζηξνθεο κεηάδνζεο ιάζνπο ζην δίθηπν κε βάζε ην Σρήκα 5.5.  Τν θάζε 

επίπεδν ππνινγίδεη ην ιάζνο πνπ πξέπεη λα πξνσζήζεη πξνο ηα πίζσ ζην δίθηπν θαη 

αλάινγα ηξνπνπνηεί ηα βάξε πνπ είλαη ζπλδεδεκέλα ζε απηφ. Τα βάξε ηξνπνπνηνχληαη 

κεηά ηελ είζνδν ηνπ θάζε παξαζχξνπ ζην δίθηπν εθαξκφδνληαο ηελ κέζνδν on-line.  Ζ 

θιάζε απηή δηαζέηεη επίζεο κηα ζεηξά απφ κεζφδνπο νη θαινχλ κεζφδνπο ηεο θιάζεο 

OutputData γηα λα εθηππψζνπλ ηα θαηάιιεια απνηειέζκαηα ζηα αλάινγα αξρεία ή γηα λα 

ππνινγίζνπλ ην ζθάικα εθπαίδεπζεο ή δνθηκήο θάζε πεξάζκαηνο δενκέλσλ. 

Σεκαληηθέο γηα ην ζχζηεκα είλαη ε θιάζε DataReader ε νπνία δηαβάδεη απφ αξρεία φιεο 

ηηο εηζφδνπο ηνπ ζπζηήκαηνο, ε OutputData ε νπνία εθηππψλεη φια ηα απνηειέζκαηα ηνπ 

ζπζηήκαηνο ζε αξρεία θαη ε Services ε νπνία παξέρεη βνεζεηηθέο κεζφδνπο ζην ζχζηεκα, 

φπσο κηα γελλήηξηα ηπραίσλ αξηζκψλ γηα ηελ αξρηθνπνίεζε ησλ ηηκψλ ηνπ ζπζηήκαηνο. 
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Σχήμα 5.4: Χεπδνθώδηθαο εκπξόζζηνπ πεξάζκαηνο δηθηύνπ BRNN 

 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 5.5: Χεπδνθώδηθαο εθκάζεζεο αλάζηξνθεο κεηάδνζεο ιάζνπο ζην BRNN 

doFeedForward(){ 

 While(Ζ είζδνζνο ηνπ F RNN είλαη ην ακηλνμί t){ 

  Κσδηθνπνίεζε  ηελ είζνδν ηνπ δηθηχνπ  

  Γψζε ηελ είζνδν ηνπ δηθηχνπ καδί κε ηελ έμνδν ηνπ context επηπέδνπ 

  Υπνιφγηζε ηελ έμνδν ηνπ δηθηχνπ  

 } 

 While(Ζ είζδνζνο ηνπ Β RNN είλαη ην ακηλνμί t){ 

  Κσδηθνπνίεζε  ηελ είζνδν ηνπ δηθηχνπ  

  Γψζε ηελ είζνδν ηνπ δηθηχνπ καδί κε ηελ έμνδν ηνπ context επηπέδνπ 

  Υπνιφγηζε ηελ έμνδν ηνπ δηθηχνπ  

 } 

 Κσδηθνπνίεζε ηελ είζνδν ηνπ δηθηχνπ εκπξφζζηνπ πεξάζκαηνο 

Γψζε ηελ έμνδν ηνπ δηθηχνπ κε βάζε ηελ έμνδν ησλ δπν RNN θαη ηνπ εκπξφζζηνπ πεξάζκαηνο 

 Υπνιφγηζε αλάινγα ην ζθάικα εθπαίδεπζεο ή δνθηκήο 

 } 

} 

doBackpropagation (){ 

 Υπνιφγηζε ην ζθάικα πνπ πξέπεη λα πξνσζεζεί πίζσ ζην δίθηπν 

 Γηφξζσζε ηα βάξε πνπ ζπλδένληαη ζην επίπεδν εμφδνπ 

 Αλάινγα κε ηνλ αξηζκφ ησλ θξπθψλ επηπέδσλ 

Υπνιφγηζε γηα θάζε επίπεδν ην ζθάικα πνπ πξέπεη λα πξνσζεζεί πίζσ ζην δίθηπν 

Γηφξζσζε ηα βάξε πνπ ζπλδένληαη ζην θάζε επίπεδν 

} 
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Σχήμα 5.6: Σρεδηάγξακκα θιάζεσλ ζπζηήκαηνο, ην βέινο ζπκβνιίδεη όηη ε θιάζε ζην πίζσ 

άθξν ηνπ βέινπο ρξεζηκνπνηεί αληηθείκελν ηεο θιάζεο πνπ βξίζθεηαη ζην κπξνζηά άθξν ηνπ 

βέινπο 
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5.3.2 Οι λειηοςπγίερ ηος BRNN για ηο PSSP 

 

Τν ζχζηεκα BRNN γηα PSSP δεκηνπξγήζεθε κε ηέηνην ηξφπν ψζηε λα παξέρεη ζηνλ 

εξεπλεηή φζν ην δπλαηφ πην επέιηθην ρεηξηζκφ ηνπ κε ζθνπφ ηελ δεκηνπξγία πνιιψλ 

πηζαλψλ πεηξακάησλ πνπ αθνξνχλ θσδηθνπνίεζε ηηκψλ, δνκή ηνπ δηθηχνπ, είζνδν θαη 

έμνδν δεδνκέλσλ. Απηέο νη δπλαηφηεηεο παξέρνληαη ζηνλ ρξήζηε κέζσ δηαθφξσλ αξρείσλ 

ηα νπνία δηαβάδεη ην ζχζηεκα θαηά ηελ εθθίλεζή ηνπ, αιιά θαη δηαθφξσλ αξρείσλ ηα 

νπνία ηα ζχζηεκα παξέρεη ζηνλ ρξήζηε θαηά ηελ νινθιήξσζε κηαο πξνζνκνίσζεο. 

Όνομα Παπαμέηπος Λειηοςπγία 

Hidden_layer_one_size Μέγεζνο πξψηνπ θξπθνχ επηπέδνπ δηθηχνπ N 

Hidden_layer_two_size  Μέγεζνο δεχηεξνπ θξπθνχ επηπέδνπ δηθηχνπ N 

Hidden_layer_one_of_Backward_size Μέγεζνο πξψηνπ θξπθνχ επηπέδνπ δηθηχνπ B 

Hidden_layer_two_of_Backward_size Μέγεζνο δεχηεξνπ θξπθνχ επηπέδνπ δηθηχνπ B 

Hidden_layer_one_of_Forward_size Μέγεζνο πξψηνπ θξπθνχ επηπέδνπ δηθηχνπ F 

Hidden_layer_two_of_Forward_size  Μέγεζνο δεχηεξνπ θξπθνχ επηπέδνπ δηθηχνπ F 

Activation_Function_Type  Δπηινγή ζπλάξηεζεο ελεξγνπνίεζεο  

Learning_Rate Σπληειεζηήο εθκάζεζεο  

Momentum  Οξκή 

Window_size Μέγεζνο παξαζχξνπ εηζφδνπ 

q_minus_one Σηαζεξά context επηπέδνπ δηθηχνπ F 

q_plus_one Σηαζεξά context επηπέδνπ δηθηχνπ B 

Error_Function_Type  Δπηινγή ζπγθεθξηκέλεο ζπλάξηεζεο ζθάικαηνο 

s  Δηζφδνπ δηθηχνπ γηα vanishing gradient 

Maximum_Iterations Αξηζκφο επαλαιήςεσλ 

input_Profile  Όλνκα αξρείνπ γηα θσδηθνπνίεζε εηζφδνπ 

output_Profile  Όλνκα αξρείνπ γηα θσδηθνπνίεζε εμφδνπ 

train_File  Όλνκα αξρείνπ κε ζχλνιν δεδνκέλσλ εθπαίδεπζεο 

test_File  Όλνκα αξρείνπ κε ζχλνιν δεδνκέλσλ επαιήζεπζεο 

Πίνακας 5.1: Παξάκεηξνη εηζόδνπ 
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Όπσο πξναλαθέξακε, ε δνκή ηνπ δηθηχνπ θαζνξίδεηαη απφ ην αξρείν παξακέηξσλ 

(Πίλαθαο 5.1). Τν αξρείν παξακέηξσλ παξέρεη ηε δπλαηφηεηα ζηνλ ρξήζηε λα θηίζεη ην 

δίθηπν θαη λα επεμεξγαζηεί ηα δεδνκέλα κε πνηθίινπο ηξφπνπο. Σεκαληηθέο παξάκεηξνη 

πνπ αλαδεηθλχνπλ  ην κέγεζνο επειημίαο ηνπ ζπζηήκαηνο είλαη ε 

Activation_Function_Type θαη ε Error_Function_Type νη νπνίεο δίλνπλ ηε δπλαηφηεηα ζην 

ρξήζηε λα επειεμεη δηαθνξεηηθά είδε ζπλαξηήζεσλ ελεξγνπνίεζεο θαη ζθάικαηνο γηα 

θάζε πείξακα.  

Τν ζχζηεκα δίλεη επίζεο ηελ δπλαηφηεηα ζηνλ ρξήζηε λα επηιέγεη κέζσ ηνπ input_Profile 

ην είδνο ηεο θσδηθνπνίεζεο πνπ ζα έρεη ην θάζε ακηλνμχ. Τν αξρείν απηφ θαζνξίδεη επίζεο 

ην κέγεζνο ηνπ επηπέδνπ εηζφδνπ ηνπ δηθηχνπ κε βάζε ηνπο θφκβνπο πνπ ρξεηάδνληαη γηα 

ην θάζε είδνο θσδηθνπνίεζεο αιιά θαη ηνλ αξηζκφ ησλ ακηλνμέσλ πνπ δέρεηαη θάζε θνξά 

ζηελ είζνδν ηνπ ην θάζε έλα απφ ηα ηξία αιιειέλδεηα ΤΝΓ (Παξάξηεκα Ε). Αλάινγα, ην 

output_Profile θαζσξίδεη ηελ θσδηθνπνίζε ησλ θαηεγνξηψλ εμφδνπ ηνπ δηθηχνπ. Τν αξρείν 

απηφ θαζσξίδεη ηελ πνζφηεηα ησλ θαηεγνξηψλ εμφδνπ ηνπ δηθηχνπ, ην φλνκά ηνπο, ηα 

γξάκκαηα δεπηεξνηαγνχο δνκήο πνπ αληηζηνηρνχλ ζε απηέο ηηο θαηεγνξίεο θαη ηελ 

θσδηθνπήζή ηνπο (Παξάξηεκα Ζ). 

Μεηά ην πέξαο θάζε πξνζνκνίσζεο πεηξάκαηνο ην δίθηπν παξνπζηάδεη ζηνλ ρξήζηε κηα 

ζεηξά απφ αξρεία ηα νπνία δίλνπλ ηα απνηειέζκαηα ηνπ πεηξάκαηνο. Αξρηθά δεκηνπξγείηαη 

έλα .html αξρείν (Σρήκα 5.7) ην νπνίν παξνπζηάδεη ηνλ κέζν φξν ηνπ πνζνζηνχ νκνηφηεηαο 

ηεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο ηεο θάζε πξσηεΐλεο κε ηελ πξνβιέςηκε δεπηεξνηαγή δνκή. Τν 

πνζνζηφ νκνηφηεηαο παξνπζηάδεη ηελ πνζφηεηα Q3 (EVA measures for secondary structure 

prediction accuracy,20 April 2009). Δπίζεο δεκηνπξγνχληαη αξρεία ηα νπνία παξνπζηάδνπλ 

ην ζθάικα εθπαίδεπζεο θαη δνθηκήο αλά επνρή, ην ζθάικα εθπαίδεπζεο θαη δνθηκήο αλά 

πξσηεΐλε, ηηο παξακέηξνπο ηνπ δηθηχνπ θαη ηελ έμνδν ηνπ δηθηχνπ γηα θάζε πξσηετληθή 

αθνινπζία ηνπ ζπλφινπ δεδνκέλσλ δνθηκήο. 
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Σχήμα 5.7: Παξνπζίαζε απνηειεζκάησλ θάζε πεηξάκαηνο ζε αξρείν .html 

 

5.3.3 Γπαθική διαπποζυπεία σπήζηη   

Τν Νεπξσληθφ Γίθηπν ακθίδξνκεο αλάδξαζεο δηαζέηεη γξαθηθή δηαπξνζσπεία ρξήζηε 

(GUI) ψζηε λα δηεπθνιχλεη ρξήζηεο νη νπνίνη δελ κπνξνχλ εχθνια λα ρξεζηκνπνηήζνπλ 

θάπνην πξφγξακκα απφ γξακκή εληνιψλ. Ζ δηαπξνζσπεία ηνπ ζπγθεθξηκέλνπ 

πξνγξάκκαηνο είλαη πνιχ απιή. Σπγθεθξηκέλα, απνηειείηαη απφ κηα θφξκα έλαξμεο 

(Σρήκα 5.8) ε νπνία νδεγεί ζε κηα θφξκα παξακέηξσλ (Σρήκα 5.9). Σηελ θφξκα απηή 

αλαγξάθνληαη φινη νη παξάκεηξνη πνπ βξίζθνληαη θαηαγξακκέλνη ζην αξρείν παξακέηξσλ. 

Απφ απηφ ην ζεκείν ν ρξήζηεο έρεη ηελ δπλαηφηεηα λα ηξνπνπνηήζεη απηέο ηηο 

παξακέηξνπο. Σηε ζπλέρεηα, ν ρξήζηεο παηψληαο ην θνπκπί Start μεθηλά ηελ πξνζνκνίσζε. 

Μηα κπάξα πξνφδνπ ελεκεξψλεη ην ρξήζηε γηα ην πνζνζηφ ηεο πξνζνκνίσζεο πνπ 

νινθιεξψζεθε. Τέινο, κεηά ην πέξαο ηεο πξνζνκνίσζεο, κηα λέα νζφλε παξνπζηάδεη ην 

πνζνζηφ επηηπρίαο ζην ρξήζηε.  
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Σχήμα 5.8: Φόξκα έλαξμεο 

 

 

Σχήμα 5.9: Φόξκα ηξνπνπνίεζεο παξακέηξσλ 
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5.3.4 Πξφβιεκα Vanishing Gradient θαη αληηκεηψπηζε ηνπ 

Τν κεγαιχηεξν πξφβιεκα θαηά ηελ εθπαίδεπζε ελφο λεπξσληθνχ δηθηχνπ κε αλάδξαζε 

είλαη ε καθξηλή ζρέζε δεδνκέλσλ (long-range dependencies), ην νπνίν ζην ζπγθεθξηκέλν 

πξφβιεκα αλαθέξεηαη ζηηο ζρέζεηο ησλ αθνινπζηψλ ακηλνμέσλ πνπ πεξλνχλ απφ ην δίθηπν. 

Σηηο πεξηπηψζεηο απηέο ζην δίθηπν πεξλά κηα κεγάιε πνζφηεηα δεδνκέλσλ κεηά απφ 

ζπγθεθξηκέλν αξηζκφ επαλαιήςεσλ κε απνηέιεζκα θαηά ηελ εθπαίδεπζε ηνπ δηθηχνπ ην 

ζθάικα, ζεσξεηηθά, πξέπεη λα αθνινπζήζεη απηφ ην κνλνπάηη πξνο ηα πίζσ ψζηε λα 

γίλνπλ νη θαηάιιειεο δηνξζψζεηο ζηα βάξε. Απηφ έρεη σο απνηέιεζκα ηελ δεκηνπξγία ηνπ 

πξνβιήκαηνο Vanishing Gradient φπνπ ε θιήζε ηεο ζπλάξηεζεο ηνπ ζθάικαηνο σο πξνο 

ηελ αιιαγή ησλ βαξψλ λα αιιάδεη εθζεηηθά, δειαδή κε πνιχ κηθξφ ξπζκφ. Απηφ ην 

πξφβιεκα θαζηζηά ηελ εθπαίδεπζε ηνπ δηθηχνπ πνιχ δχζθνιε αθνχ δελ παξαηεξνχληαη 

κεγάιεο αιιαγέο ζηα βάξε. 

Σην ζπγθεθξηκέλν πξφβιεκα, ν Baldi (Baldi et al 1999) πξνηείλεη κηα ιχζε ε νπνία κε 

εμσηεξηθέο δηαζπλδέζεηο ζην εκπξφζζην πέξαζκα ή ζην αλάζηξνθν πέξαζκα ην νπνίν 

δεκηνπξγεί ζπληφκεπζε κνλνπαηηνχ (shortcut) ζην κνληέιν ηεο θιήζεο ηεο ζπλάξηεζεο 

ηνπ ζθάικαηνο σο πξνο ηελ αιιαγή ησλ βαξψλ. Ζ ηερληθή ηνπ Baldi P. βαζίδεηαη ζηα 

κνληέια Markov θαη πινπνηήζεθε ζην παξφλ ζχζηεκα. Ζ ηερληθή απηή πινπνηείηαη κε ηηο 

Δμηζψζεηο 5.9,  5.10 θαη 5.11. 

 

𝐹𝑡 = (𝐹𝑡−1, 𝐹𝑡−2, … , 𝐹𝑡−𝑠 , 𝐼𝑡) 

Εξίσωση 5.9: Δίζνδνο Forward λεπξσληθνύ δηθηύνπ κε αλάδξαζε, όπνπ 𝐹𝑡−𝑠 ε έμνδνο ηνπ 

δηθηύνπ ηελ ζπγθεθξηκέλε ρξνληθή ζηηγκή θαη 𝐼𝑡  ε λέα είζνδνο ηνπ δηθηύνπ. 

 

𝐵𝑡 = (𝐵𝑡−1, 𝐵𝑡−2, … , 𝐵𝑡−𝑠 , 𝐼𝑡) 

Εξίσωση 5.10: Δίζνδνο Backward λεπξσληθνύ δηθηύνπ κε αλάδξαζε, όπνπ 𝐵𝑡−𝑠 ε έμνδνο 

ηνπ δηθηύνπ ηελ ζπγθεθξηκέλε ρξνληθή ζηηγκή θαη 𝐼𝑡  ε λέα είζνδνο ηνπ δηθηύνπ. 
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𝑂𝑡 = (𝐵𝑡−1, 𝐵𝑡−2, … , 𝐵𝑡−𝑠 , 𝐹𝑡−1, 𝐹𝑡−2, … , 𝐹𝑡−𝑠 , 𝐼𝑡) 

Εξίσωση 5.11: Δίζνδνο επηπέδνπ εμόδνπ ηνπ λεπξσληθνύ δηθηύνπ κε ακθίδξνκε αλάδξαζε, 

όπνπ 𝐵𝑡−𝑠 ε έμνδνο ηνπ Backward δηθηύνπ κε αλάδξαζε ηελ ζπγθεθξηκέλε ρξνληθή ζηηγκή, 

𝐹𝑡−𝑠 ε έμνδνο ηνπ Forward δηθηύνπ κε αλάδξαζε ηελ ζπγθεθξηκέλε ρξνληθή ζηηγκή θαη 𝐼𝑡  ε 

λέα είζνδνο ηνπ δηθηύνπ. 
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Κεθάλαιο 6 

 

Ανάλςζη αποηελεζμάηυν Νεςπυνικού Γικηύος Αμθίδπομηρ Ανάδπαζηρ 

 

6.1 Σθνπφο θαη πιεξνθνξίεο ζρεηηθά κε ηα πεηξάκαηα 

6.2 Πεηξάκαηα θαη απνηειέζκαηα  

 6.2.1 Πεηξάκαηα ζρεηηθά κε παξακέηξνπο ηνπ δηθηχνπ 

 6.2.2 Πεηξάκαηα ζρεηηθά κε ζχλνια δεδνκέλσλ εηζφδνπ 

6.3 Γεληθέο παξαηεξήζεηο 
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6.1 ΢κοπόρ και πληποθοπίερ ζσεηικά με ηα πειπάμαηα 

Μεηά ηελ πινπνίεζε ηνπ Νεπξσληθνχ δηθηχνπ ακθίδξνκεο αλάδξαζεο, πνιχ ζεκαληηθή 

θξίλεηαη ε δεκηνπξγία πεηξακάησλ ηα νπνία δείρλνπλ ηα πνζνζηά επηηπρίαο Q3 (Δμίζσζε 

6.1) (EVA measures for secondary structure prediction accuracy,20 April 2009) ηνπ 

ζπζηήκαηνο πνπ πινπνηήζεθε, δειαδή πφζν πνζνζηφ επηηπρίαο ππάξρεη ζε επίπεδν 

ακηλνμέσο πξνο ακηλνμέσο γηα κηα άγλσζηε πξνο ην δίθηπν πξσηετληθή αθνινπζία.  

 

𝑄3 = 100 
1

𝑁𝑟𝑒𝑠
  𝑀𝑖𝑖

3

𝑖=0

 

Εξίσωση 6.1: Δμίζσζε αμηνιόγεζεο πνζνζηνύ επηηπρίαο, όπνπ 𝑁𝑟𝑒𝑠  ε πνζόηεηα ησλ 

ακηλνμηθώλ θαηαινίπσλ θαη 𝑀𝑖𝑗   λα παίξλεη ηελ ηηκή 0 αλ ε έμνδνο i είλαη δηαθνξεηηθή από 

ηελ έμνδν j θαη ηελ ηηκή 1 αλ ε έμνδνο i είλαη όκνηα κε ηελ έμνδν j 

 

Τν ζχζηεκα απηφ κε βάζε ηηο παξακέηξνπο ηνπ Πίλαθα 5.1 αιιά θαη ηα δηαθνξεηηθά 

αξρεία εηζφδνπ κπνξεί λα νδεγεζεί ζε δηαθνξεηηθέο δνκέο, νη νπνίεο ζα νδεγνχλ κε ηε 

ζεηξά ηνπο ζε δηαθνξεηηθά απνηειέζκαηα. Σθνπφο ησλ πεηξακάησλ είλαη λα εμεπξεζνχλ νη 

βέιηηζηεο παξάκεηξνη γηα ην δίθηπν ψζηε λα επηθέξνπλ ηα θαιχηεξα δπλαηά απνηειέζκαηα 

ζηε δηαδηθαζία πξφβιεςεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ. Μέζα απφ ηα πεηξάκαηα ζα 

εμαρζνχλ επίζεο ζπκπεξάζκαηα γηα ην αλ ην ζπγθεθξηκέλν δίθηπν κπνξεί λα δψζεη επαξθή 

ιχζε γηα ην πξφβιεκα πξφβιεςεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ ζπγθξηλφκελν κε 

πξνεγνχκελεο πινπνηήζεηο.   

Σεκαληηθφ ξφιν ζηελ εθπαίδεπζε θαη θαηά ζπλέπεηα ζηα πνζνζηά επηηπρίαο ηνπ δηθηχνπ 

πνιχ πηζαλφλ λα δηαδξακαηίδνπλ ηα δεδνκέλα εηζφδνπ, φπσο ζε θάζε λεπξσληθφ δίθηπν. 

Γηα ην ιφγν απηφ δεκηνπξγήζεθαλ κεηά απφ πξνεπεμεξγαζία δηαθνξεηηθά ζχλνια 

δεδνκέλσλ πξσηετλψλ. Όπσο πξναλαθέξζεθε ζην Υπνθεθάιαην 4.4 δεκηνπξγήζεθαλ ηξία 

δηαθνξεηηθά ζχλνια δεδνκέλσλ ησλ 100 πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ γηα εθπαίδεπζε ηνπ 

δηθηχνπ κε αληίζηνηρα ηξία δηαθνξεηηθά ζχλνια δεδνκέλσλ ησλ 30 πξσηετληθψλ 
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αθνινπζηψλ γηα έιεγρν ηνπ δηθηχνπ. Απηά νλνκάδνληαη Dataset1, Dataset2 θαη Dataset3. 

Τα  ζχλνια απηά πεξηέρνπλ πξσηεΐλεο νη νπνίεο δελ έρνπλ ειιηπή ζηνηρεία ζηελ πξσηνηαγή 

δνκή ηνπο. Δπίζεο δεκηνπξγήζεθε έλα ζχλνιν δεδνκέλσλ, κε φλνκα proteins, δεδνκέλσλ 

ησλ 100 πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ γηα εθπαίδεπζε ηνπ δηθηχνπ κε αληίζηνηρν ζχλνιν 

δεδνκέλσλ ησλ 30 πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ γηα έιεγρν ηνπ δηθηχνπ. Τν ζχλνιν απηφ 

πεξηέρεη πξσηετληθέο αθνινπζίεο νη νπνίεο πεξηέρνπλ ειιηπήο δεδνκέλα ζηελ πξσηνηαγή 

θαη δεπηεξνηαγή ηνπο δνκή, δειαδή πεξηέρνπλ ηελ ηηκή Φ φπνπ απνπζηάδνπλ δεδνκέλα 

απφ ηελ πξσηνηαγή δνκή θαη ηελ ηηκή ηεο γεληθήο θαηεγνξία γηα ηε δεπηεξνηαγή δνκή. 

Δπίζεο δεκηνπξγήζεθε έλα ζχλνιν δεδνκέλσλ ησλ 100 πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ γηα 

εθπαίδεπζε ηνπ δηθηχνπ κε έλα αληίζηνηρν ζχλνιν δεδνκέλσλ ησλ 30 πξσηετληθψλ 

αθνινπζηψλ ηα νπνία αληηθαζηζηνχλ ηα ειιηπήο δεδνκέλα ηεο πξσηνηαγήο δνκήο κε 

ηπραίεο ηηκέο ηνπ ζπλφινπ ησλ ηηκψλ πνπ κπνξεί λα έρεη ε πξσηνηαγήο θαη δεπηεξνηαγή 

δνκή, αληίζηνηρα. Τέινο, δεκηνπξγήζεθαλ ζχλνια δεδνκέλσλ ζηα νπνία ε ηπραία επηινγή 

ησλ πξσηετλψλ  αθνξνχζε κφλν πξσηεΐλεο νη νπνίεο δελ πεξηέρνπλ ειιηπήο δεδνκέλα ζηελ 

πξσηνηαγή δνκή ηνπο. Με απηφ ηνλ πεξηνξηζκφ δεκηνπξγήζεθε έλα ζχλνιν δεδνκέλσλ 

ησλ 500 πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ γηα εθπαίδεπζε θαη 125 πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ γηα 

δνκηθή ηνπ δηθηχνπ, θαζψο θαη έλα ζχλνιν δεδνκέλσλ ησλ 600 πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ 

γηα εθπαίδεπζε θαη 200 πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ γηα δνκηθή ηνπ δηθηχνπ. Απφ ηα ζχλνια 

δεδνκέλσλ πνπ πξναλαθέξζεθαλ, απνπζηάδνπλ πξσηετληθέο αθνινπζίεο νη νπνίεο ζηελ 

πξσηνηαγή ηνπο δνκή πεξηέρνπλ ζηελ ζέζε ησλ ακηλνμέσλ γξάκκαηα ηα νπνία 

αλαπαξηζηνχλ ην ακηλνμχ θπζηετλε θαη ζπκβνιίδνληαη κε κηθξά γξάκκαηα ηνπ αιθαβήηνπ. 

Λφγσ κε επαξθνχο ρξφλνπ γηα ηελ εθηέιεζε φισλ ησλ απαξαίηεησλ πεηξακάησλ, θαζψο ν 

ρξφλνο πνπ ρξεηάδεηαη έλα Νεπξσληθφ Γίθηπν ακθίδξνκεο αλάδξαζεο είλαη πνιχ κεγάινο, 

κεηά απφ κειέηε ζρεδηαζηήθαλ ηα πεηξάκαηα θαη εθηειέζηεθαλ ζπγθεθξηκέλα πεηξάκαηα.  

Τα πεηξάκαηα απηά έπξεπε λα εθηειεζηνχλ ψζηε λα παξζνχλ ηα πην βαζηθά ζπκπεξάζκαηα 

γχξσ απφ ηηο δπλαηφηεηεο ηνπ Νεπξσληθνχ δηθηχνπ πνπ πινπνηήζεθε, κε ζθνπφ ηελ 

πεξεηαίξσ βειηίσζή ηνπ. 
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6.2 Πειπάμαηα και αποηελέζμαηα  

6.2.1 Πειπάμαηα ζσεηικά με παπαμέηποςρ ηος δικηύος 

Γηα ηελ θαηαγξαθή θαη έλαξμε ησλ πεηξακάησλ αθνινπζήζεθε κηα ζηξαηεγηθή ψζηε ηα 

πεηξάκαηα λα έρνπλ θάπνηα ζρέζε κεηαμχ ηνπο, λα κεησζεί ν παξάγνληαο ηχρε θαη ε 

αθνινπζία ησλ απνηειεζκάησλ λα νδεγήζεη ζηηο θαιχηεξεο δπλαηέο παξακέηξνπο πνπ 

επεξεάδνπλ ηα απνηειέζκαηα ηνπ Νεπξσληθνχ Γηθηχνπ ακθίδξνκεο αλάδξαζεο. Ζ 

ζηξαηεγηθή απηή αθνξνχζε ηελ αξρηθή θαηαγξαθή θάπνησλ παξακέηξσλ θαη ρξήζε ηνπο 

ζε έλα ζπγθεθξηκέλν ζχλνιν δεδνκέλσλ, ψζηε κε ηξνπνπνίεζε ησλ παξακέηξσλ απηψλ λα 

δηαθαλεί θαηά πφζν ε θάζε παξάκεηξνο επεξεάδεη ηα απνηειέζκαηα. Οη παξάκεηξνη πνπ 

νξίζηεθαλ αξρηθά ήηαλ βαζηζκέλεο ζηηο αλάινγεο παξακέηξνπο πνπ ρξεζηκνπνίεζε o 

Baldi (Baldi et al 1999,Baldi et al 2000) ζε αλάινγα πεηξάκαηα κε αλάινγν δίθηπν (Πίλαθα 

6.1).  

Όνομα Παπαμέηπος Σιμή 

Hidden_layer_one_size 12 

Hidden_layer_two_size  12 

Hidden_layer_one_of_Backward_size 11 

Hidden_layer_two_of_Backward_size 9 

Hidden_layer_one_of_Forward_size 11 

Hidden_layer_two_of_Forward_size  9 

Learning_Rate 0.5  

Momentum  0.1 

Window_size 27 

q_minus_one 0.5 

q_plus_one 0.5 

s  3 

Maximum_Iterations 200 

Πίνακα 6.1: Αξρηθέο παξάκεηξνη δηθηύνπ 
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Σηα πεηξάκαηα πνπ εθηειέζηεθαλ εθηφο απφ ηηο παξακέηξνπο πνπ αλαγξάθνληαη ζηνλ 

Πίλαθα 6.1, ρξεζηκνπνηήζεθαλ επίζεο σο βεκαηηθή ζπλάξηεζε θαη ζπλάξηεζε ζθάικαηνο 

ε ζηγκνεηδήο ζπλάξηεζε κε θιήζε 1 θαη ε LMS, αληίζηνηρα. Δπίζεο, ηα ζχλνια πνπ 

ρξεζηκνπνηήζεθαλ είλαη ην Dataset3 θαη ην proteins (Υπνθεθάιαην 6.1) κε θσδηθνπνίεζε 

εηζφδνπ sparse (Παξάξηεκα Ε) θαη ηξεηο θαηεγνξίεο εμφδνπ (Παξάξηεκα Ζ). Ζ 

θσδηθνπνίεζε sparse ζεσξείηαη ε πην απιή γηα ην ζπγθεθξηκέλν πείξακα, φκσο είλαη 

ηδαληθή αθνχ ηα δηαλχζκαηα εηζφδνπ ζηνλ 20δηάζηαην ρψξν έρνπλ ηελ ίδηα απφζηαζε 

κεηαμχ ηνπο ρσξίο λα επεξεάδνπλ ην απνηέιεζκα ιφγσ θσδηθνπνίεζεο. Δπηπιένλ, ηα 

δεδνκέλα πνπ ππήξραλ ζχκθσλα κε ηνλ Baldi (Baldi et al 1999, Baldi et al 2000) γηα ηηο 

παξακέηξνπο ζπληειεζηή κάζεζεο (learning rate), q-1,q-2 θαη κέγεζνο παξαζχξνπ εηζφδνπ 

δελ ήηαλ επαξθέο θαη γη‟ απηφ ην ιφγν ρξεζηκνπνηήζεθαλ θάπνηεο αξρηθά ηπραίεο ηηκέο. 

Σθνπφο ηνπ πεηξάκαηνο απηνχ ήηαλ ε δεκηνπξγία θάπνησλ αξρηθψλ απνηειεζκάησλ ψζηε 

λα ρξεζηκνπνηεζνχλ σο κέηξν ζχγθξηζεο γηα ηα απνηειέζκαηα απφ δηαθνξεηηθέο 

παξακέηξνπο. 

 

Σχήμα 6.1: Γξαθηθή παξάζηαζε ηνπ Σθάικαηνο εθπαίδεπζεο θαη δνθηκήο γηα ην Dataset3 

 

Οη γξαθηθέο παξαζηάζεηο ζηα Σρήκαηα 6.1 θαη 6.2 παξνπζηάδνπλ ηα απνηειέζκαηα πνπ 

αθνξνχλ ην ζθάικα εθπαίδεπζεο θαη ην ζθάικα δνθηκήο γηα ηα δπν πεηξάκαηα. Σηελ 

πεξίπησζε ηνπ Dataset3, ην νπνίν δελ πεξηέρεη ειιηπήο δεδνκέλα, ην πνζνζηφ επηηπρίαο κε 
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βάζε ην Q3 ήηαλ 58.46% θαη ζηελ πεξίπησζε ηνπ proteins, φπνπ ππάξρνπλ ειιηπή 

δεδνκέλα, ην πνζνζηφ επηηπρίαο ήηαλ  59.38% .  Τα πνζνζηά απηά ζεσξνχληαη ρακειά γηα 

ηηο πξνβιεπφκελεο δεπηεξνηαγείο δνκέο ησλ πξσηετλψλ ησλ ζπλφισλ δνθηκήο. Παξφια  

απηά ζεσξνχληαη ηθαλνπνηεηηθά γηα αξρή ηεο πξνζπάζεηαο βειηηζηνπνίεζεο ησλ 

απνηειεζκάησλ ηνπ Νεπξσληθνχ Γηθηχνπ ακθίδξνκεο αλάδξαζεο, αθνχ ζεσξεηηθά ην 

δίθηπν κπνξεί λα πξνβιέςεη πεξίπνπ ην 60% ησλ δνκψλ δεπηεξνηαγήο δνκήο πνπ έπξεπε 

λα πξνβιέπεη.   

 

Σχήμα 6.2: Γξαθηθή παξάζηαζε ηνπ Σθάικαηνο εθπαίδεπζεο θαη δνθηκήο γηα ην proteins 

 

Απφ ηηο γξαθηθέο παξαζηάζεηο ζηα Σρήκαηα 6.1 θαη 6.2 παξαηεξνχκε φηη ην ζθάικα 

δνθηκήο κεηψλεηαη θαηά ηε δηάξθεηα ησλ επαλαιήςεσλ. Σηελ πεξίπησζε ηνπ Dataset3 απηφ 

κεηψλεηαη κέρξη ην 0.0215 ελψ ζηελ πεξίπησζε ηνπ Proteins απηφ κεηψλεηαη κέρξη 0.026. 

Σηε ζπλέρεηα παξαηεξνχληαη απμνκεηψζεη ζην ζθάικα εθπαίδεπζεο θαη ζηηο δπν 

πεξηπηψζεηο. Απηφ πηζαλφλ λα νθείιεηαη ζην γεγνλφο φηη ην ζπγθεθξηκέλν πξφβιεκα 

δεκηνπξγεί πνιιά ηνπηθά ειάρηζηα ιφγν ηνπ ηεξάζηηνπ φγθνπ δεδνκέλσλ πνπ πεξηέρεηαη 

ζηα δηαθνξεηηθά κνηίβα ησλ αθνινπζηψλ πξσηετλψλ, κε απνηέιεζκα δχζθνια λα 

εληνπίδεηαη ην νιηθφ ειάρηζην. Ζ κέζνδνο θαηάβαζεο θιήζεο ζηελ νπνία βαζίδεηαη ν 

αιγφξηζκνο αλάζηξνθήο κεηάδνζεο ιάζνπο (Backpropagation Algorithm) (Rumelhart et al 

1986) αληηκεησπίδεη ην πξφβιεκα απηφ κε ην ζπληειεζηή κάζεζεο (learning rate) θαη ηελ 
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νξκή (momentum). Απηφ φκσο δελ δείρλεη ηθαλφ λα αληηκεησπίζεη ην πξφβιεκα ησλ 

ηνπηθψλ ειαρίζησλ. Σε απηέο ηηο πεξηπηψζεηο ρξήζηκνο κπνξεί λα  είλαη έλαο αιγφξηζκνο 

adaptive learning rate. Ο αιγφξηζκνο απηφο κπνξεί λα εληνπίζεη αλ ε κέζνδνο θαηάβαζεο 

θιήζεο εγθισβίζηεθε ζε ηνπηθφ ειάρηζην ή νιηθφ ειάρηζην θαη αλάινγα λα κεγαιψλεη ηνλ 

ζπληειεζηή κάζεζεο αλ πξέπεη λα βγεη απφ απηφ ή λα ηνλ ειαηηψλεη αλ πξέπεη λα κείλεη ζε 

απηφ. 

Απφ ηηο γξαθηθέο παξαζηάζεηο ζηα Σρήκαηα 6.1 θαη 6.2 παξαηεξνχκε επίζεο φηη ην 

ζθάικα δνθηκήο είλαη πην ςειφ απφ ην ζθάικα εθπαίδεπζεο. Απηφ δείρλεη φηη ηα δεδνκέλα 

ηνπ ζπλφινπ εθπαίδεπζεο δελ αλαγλσξίδνληαη ζε κεγάιν βαζκφ απφ ην δίθηπν κεηά ηελ 

εθπαίδεπζή ηνπ. Σπγθεθξηκέλα ηα ζρεηηθά κηθξά ζχλνια εθπαίδεπζεο, ηα νπνία 

παξνπζηάδνπλ ζην δίθηπν κηθξφ αξηζκφ κνηίβσλ πξσηνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ πνπ 

αληηζηνηρνχλ ζε ζπγθεθξηκέλε θαηεγνξία δεπηεξνηαγνχο δνκήο, δελ δεκηνπξγνχλ ζην 

ηξηζδηάζηαην λνεηφ ρψξν ησλ δεδνκέλσλ ηα απαξαίηεηα φξηα απνθάζεσλ. Απνηέιεζκα 

απηνχ είλαη λα κελ κπνξεί ην δίθηπν λα θαηεγνξηνπνηήζεη φια ηα δηαθνξεηηθά είδε 

δηαθνξεηηθψλ πξσηνηαγψλ δνκψλ πξσηετλψλ. 

Σηε ζπλέρεηα κε βάζε ηελ αλάιπζε πνπ πξνεγήζεθε εθηειέζηεθαλ δηάθνξα πεηξάκαηα ηα 

νπνία είραλ σο ζηφρν λα δνχκε πσο επεξεάδνπλ νη δηάθνξεο παξάκεηξνη ηα απνηειέζκαηα 

ηνπ δηθηχνπ. Οη παξάκεηξνη πνπ ειέρζεζαλ αξρηθά ήηαλ ν ζπληειεζηήο κάζεζεο (learning 

rate), ην q-1, ην q-2 θαη ην κέγεζνο παξαζχξνπ εηζφδνπ, αθνχ γηα απηέο ηηο παξακέηξνπο 

δελ είρακε θαλέλα ζηνηρείν σο πξνο ην πψο ζα έπξεπε λα είλαη δηακνξθσκέλεο νη ηηκέο, ζε 

αληίζεζε κε ηηο ππφινηπεο παξακέηξνπο, πνπ ππήξρε θάπνηα αξρηθή εθηίκεζε κε βάζε ηνλ 

Baldi (Baldi et al 1999, Baldi et al 2000). Τα πεηξάκαηα απηά ήηαλ θαηαγεγξακκέλα θαη 

αθνινπζήζεθε πηζηά ν αξρηθφο ζρεδηαζκφο πεηξακάησλ. Σηε ζπλέρεηα αλάινγα κε ηα 

απνηειέζκαηα απηψλ ησλ πεηξακάησλ δεκηνπξγήζεθαλ θαη εθηειέζηεθαλ λέα πεηξάκαηα 

κε ζθνπφ ηελ εμεχξεζε παξακέηξσλ πνπ δίλνπλ ην θαιχηεξν δπλαηφ πνζνζηφ επηηπρίαο Q3.  

Τν επφκελν πείξακα πνπ εθηειέζηεθε αθνξνχζε ηελ δηαηήξεζε φισλ ησλ ζηαζεξψλ 

παξακέηξσλ, φπσο παξνπζηάδνληαη ζηνλ Πίλαθα 6.1 κε εμαίξεζε ηνλ ζπληειεζηή κάζεζεο. 

Σθνπφο ηνπ πεηξάκαηνο ήηαλ λα εμαρζεί θάπνην ζπκπέξαζκα γηα ην πφζν επεξεάδεη ην 

απνηέιεζκα ν ζπληειεζηήο κάζεζεο ζε ζρέζε κε ην αξρηθφ πείξακα. Σπγθεθξηκέλα 



 
81 

 

εθηειέζηεθαλ ηέζζεξα πεηξάκαηα κε ηα δπν βαζηθά ζχλνια δεδνκέλσλ, Dataset3 θαη 

proteins, κε ζπληειεζηή κάζεζεο 0.2 θαη 0.8.  

 

Σχήμα 6.3: Γξαθηθή παξάζηαζε ηνπ Σθάικαηνο εθπαίδεπζεο ζρεηηθά κε δηαθνξεηηθνύο 

ζπληειεζηέο κάζεζεο γηα ην Dataset3 

 

 

Σχήμα 6.4: Γξαθηθή παξάζηαζε ηνπ Σθάικαηνο εθπαίδεπζεο ζρεηηθά κε δηαθνξεηηθνύο 

ζπληειεζηέο κάζεζεο γηα ην proteins 
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Τα απνηειέζκαηα ησλ πεηξακάησλ πνπ εμεηάδνπλ ηνλ ζπληειεζηή κάζεζεο 

παξνπζηάδνληαη ζηα Σρήκαηα 6.3 θαη 6.4. Οη γξαθηθέο απηέο παξαζηάζεηο παξνπζηάδνπλ 

ηελ κείσζε ηνπ ζθάικαηνο εθπαίδεπζεο σο πξνο ηηο επαλαιήςεηο ηεο θάζε πξνζνκνίσζεο. 

Δπίζεο, ζην Σρήκα 6.5 παξνπζηάδεηαη ην πνζνζηφ επηηπρίαο ηεο θάζε πξνζνκνίσζεο. 

Γεληθά, παξαηεξείηαη φηη φηαλ ρξεζηκνπνηείηαη ην Dataset3, ν ζπληειεζηήο κάζεζεο κε ηα 

θαιχηεξα απνηειέζκαηα σο πξνο ην Q3 είλαη ην 0.5. Παξαηεξείηαη φηη ζηελ ζπγθεθξηκέλε 

πξνζεκείσζε ην ζθάικα εθπαίδεπζεο είλαη κηθξφηεξν απφ ηηο πεξηπηψζεηο πνπ ν 

ζπληειεζηήο κάζεζεο είλαη 0.2 θαη 0.8. Αληίζεηα, αλ ην ζχλνιν δεδνκέλσλ αληηθαηαζηαζεί 

απφ ην proteins παξαηεξείηαη φηη ην πην ςειφ πνζνζηφ επηηπρίαο κε αλάινγα ην πην ρακειφ  

ζθάικα εθπαίδεπζεο παξαηεξείηαη ζηνπο ζπληειεζηέο ζθάικαηνο 0.2 θαη 0.8.  

 

Σχήμα 6.5: Γξαθηθή παξάζηαζε πνπ παξνπζηάδεη ηα πνζνζηά επηηπρίαο Q3 ηνπ ζπζηήκαηνο 

αλάινγα κε ην ζύλνιν δεδνκέλσλ θαη ηνλ ζπληειεζηή κάζεζεο 

 

Σηελ πεξίπησζε φπνπ ην ζχλνιν δεδνκέλσλ είλαη ην Dataset3 παξαηεξείηαη κηα δπζθνιία 

απφ ην δίθηπν λα εληνπίζεη ην νιηθφ ειάρηζην αθνχ ππάξρεη κεγαιχηεξνο φγθνο δεδνκέλσλ 

απφ ηελ πεξίπησζε ηνπ proteins. Δδψ πξέπεη λα επηζεκάλνπκε φηη ην ζχλνιν δεδνκέλσλ 

proteins πεξηέρεη κεγάιεο αθνινπζίεο δεδνκέλσλ νη νπνίεο πεξηείραλ ειιηπή δεδνκέλα θαη 

αληηθαηαζηάζεθαλ ζηελ πξσηνηαγή δνκή ηνπο κε Φ θαη ζηελ δεπηεξνηαγήο δνκή ηνπο κε L, 
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θάηη ην νπνίν παξαηεξείηαη φηη ην εθκεηαιιεχεηαη πην εχθνια ην δίθηπν. Σηελ πεξίπησζε 

ηνπ Dataset3 ππάξρεη κεγαιχηεξνο φγθνο δεδνκέλσλ κε απνηέιεζκα ε κέζνδνο θαηάβαζεο 

θιήζεο λα ζπλαληά πνιιά ηνπηθά ειάρηζηα. Μηα ελδηάκεζε ηηκή ζπληειεζηή κάζεζεο 

επηηπγράλεη ηε ζπλέρηζε ηεο αλαδήηεζεο ηνπ νιηθνχ ειάρηζηνπ απφ ηελ κέζνδν θαηάβαζεο 

θιήζεο ρσξίο λα εγθισβίδεηαη εχθνια ζηα πνιιά ηνπηθά ειάρηζηα θάηη ην νπνίν δελ θάλεη 

ν ζπληειεζηήο κάζεζεο 0.2. Σηελ πεξίπησζε ηνπ proteins παξαηεξνχληαη γεληθά πην 

κεγάια πνζνζηά επηηπρίαο ιφγν ηηο κείσζεο ηεο πνιππινθφηεηαο ησλ δεδνκέλσλ εηζφδνπ, 

κε ηνλ ζπληειεζηή κάζεζεο 0.8 λα έρεη πνζνζηφ επηηπρίαο 61.16%.  

Τν επφκελν πείξακα ζρεδηάζηεθε θαη εθηειέζηεθε κε ζθνπφ λα εληνπηζηεί ε ζσζηή 

ζηαζεξά αλάδξαζεο γηα ην δίθηπν. Ζ ζηαζεξά απηή ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ δεκηνπξγία 

ησλ δεδνκέλσλ εηζφδνπ ηνπ επηπέδνπ context ηνπ θάζε Νεπξσληθνχ Γηθηχνπ κε αλάδξαζε 

(Elman 1990).  Όπσο θαη ζηελ πξνεγνχκελε πεξίπησζε εθηειέζηεθαλ ηέζζεξα πεηξάκαηα 

κε ηα δπν βαζηθά ζχλνια δεδνκέλσλ, Dataset3 θαη proteins, κε ζηαζεξά αλάδξαζεο 0.2 θαη 

0.7.  

 

Σχήμα 6.6: Γξαθηθή παξάζηαζε ηνπ Σθάικαηνο εθπαίδεπζεο ζρεηηθά κε δηαθνξεηηθέο 

ζηαζεξέο αλάδξαζεο γηα ην Dataset3 
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Σχήμα 6.7: Γξαθηθή παξάζηαζε ηνπ Σθάικαηνο εθπαίδεπζεο ζρεηηθά κε δηαθνξεηηθέο 

ζηαζεξέο αλάδξαζεο γηα ην proteins 

 

 

Σχήμα 6.8: Γξαθηθή παξάζηαζε πνπ παξνπζηάδεη ηα πνζνζηά επηηπρίαο Q3 ηνπ ζπζηήκαηνο 

αλάινγα κε ην ζύλνιν δεδνκέλσλ θαη ηελ ζηαζεξά αλάδξαζεο 
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Οη γξαθηθέο παξαζηάζεηο ζηα Σρήκαηα 6.7 θαη 6.8 παξνπζηάδνπλ ηελ κείσζε ηνπ 

ζθάικαηνο εθπαίδεπζεο κεηά απφ 200 επαλαιήςεηο, ελψ ην Σρήκα 6.9 παξνπζηάδεη ηα 

πνζνζηά επηηπρίαο ηνπ δηθηχνπ κε βάζε ηηο δηάθνξεο ζηαζεξέο αλάδξαζεο. Τα 

απνηειέζκαηα ηνπ δηθηχνπ φηαλ ρξεζηκνπνηήζεθε ην Daraset3 είραλ πην ςειφ ζθάικα 

εθπαίδεπζεο θαη ρακειφηεξα πνζνζηά επηηπρίαο απφ ηηο πεξηπηψζεηο πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε  

ην ζχλνιν δεδνκέλσλ proteins, γηα ην ιφγν πνπ πξναλαθέξζεθε ζην πξνεγνχκελν πείξακα. 

Σην πείξακα απηφ εμάρζεθε ην ςειφηεξν πνζνζηφ επηηπρίαο απφ φια ηα πεηξάκαηα πνπ 

έγηλαλ κέρξη ηε δενκέλε ζηηγκή κε 63.75%.  

Απφ απηφ ην πείξακα νδεγνχκαζηε ζην ζπκπέξαζκα φηη ε ζηαζεξά αλάδξαζεο πξέπεη λα 

είλαη κηθξή, αθνχ ην 63.75% πνζνζηφ επηηπρίαο απέρεη ζε κεγάιν βαζκφ απφ ηα ππφινηπα 

απνηειέζκαηα. Σχκθσλα κε ην Νεπξσληθφ Γίθηπν κε αλάδξαζε ηνπ Elman (Elman 1990), 

ε ζηαζεξά αλάδξαζεο θαζνξίδεη ην πφζν ξφιν έρεη θάζε πξνεγνχκελε είζνδνο δεδνκέλσλ 

ζην λεπξσληθφ δίθηπν κε αλάδξαζε ζην απνηέιεζκα ηεο επφκελεο εηζφδνπ δεδνκέλσλ. Με 

βάζε ηε ζεσξία απηή, φηαλ ε αθνινπζία ησλ ακηλνμέσλ πεξλά ζαλ είζνδνο ζην θάζε έλα 

απφ ηα δπν Νεπξσληθά Γίθηπα κε αλάδξαζε, δελ πξέπεη λα ελζσκαηψλεηαη κεγάιν 

πνζνζηφ απηήο ζε θάζε επφκελε αθνινπζία ακηλνμέσλ γηα λα κπνξεί ην δίθηπν λα 

πξνβιέπεη ζσζηά ηηο αλάινγεο δεπηεξνηαγείο δνκέο.  

 

Σχήμα 6.9: Γξαθηθή παξάζηαζε ηνπ Σθάικαηνο εθπαίδεπζεο ζρεηηθά κε δηαθνξεηηθά κεγέζε 

παξαζύξσλ γηα ην Dataset3 
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Σχήμα 6.10: Γξαθηθή παξάζηαζε ηνπ Σθάικαηνο εθπαίδεπζεο ζρεηηθά κε δηαθνξεηηθά 

κεγέζε παξαζύξσλ γηα ην proteins 

 

Ζ ηξίηε παξάκεηξνο πνπ ειέγρζεθε ήηαλ ην κέγεζνο ηνπ παξαζχξνπ δεδνκέλσλ εηζφδνπ 

ηνπ δηθηχνπ. Ζ παξάκεηξνο απηή θαζνξίδεη πφζα ακηλνμέα δίλνληαη θάζε θνξά ζηελ 

είζνδν ηνπ δηθηχνπ κε αλαινγία «Φ ακηλνμέα πνπ πξνεγνχληαη ηνπ ακηλνμέσο πνπ 

ειέγρεηαη ε δεπηεξνηαγήο δνκή ηνπ + ακηλνμί πνπ ειέγρεηαη ε δεπηεξνηαγήο δνκή ηνπ + Φ 

ακηλνμέα πνπ έπνληαη ηνπ ακηλνμέσο πνπ ειέγρεηαη ε δεπηεξνηαγήο δνκή ηνπ». Καη ζε 

απηή ηελ πεξίπησζε εθηειέζηεθαλ ηέζζεξα πεηξάκαηα κε ηα δπν βαζηθά ζχλνια 

δεδνκέλσλ, Dataset3 θαη proteins, κε κεγέζε παξαζχξσλ εηζφδνπ 15 θαη 35. 

Τα απνηειέζκαηα ηνπ πην πάλσ πεηξάκαηνο παξνπζηάδνληαη ζηηο γξαθηθέο παξαζηάζεηο 

πνπ απεηθνλίδνληαη ζηα Σρήκαηα 6.9 θαη 6.10 ηα νπνία παξνπζηάδνπλ ηελ κείσζε ηνπ 

ζθάικαηνο εθπαίδεπζεο θαηά ηελ πάξνδν ησλ επαλαιήςεσλ ηεο πξνζνκνίσζεο. Δπίζεο, 

ην Σρήκα 6.11 παξνπζηάδεη ηα πνζνζηά επηηπρίαο ησλ πεηξακάησλ απηψλ. Παξαηεξνχκε 

φηη ην κέγεζνο παξαζχξνπ 15 κε ην ζχλνιν δεδνκέλσλ proteins έρεη ηα πην ςειά πνζνζηά 

επηηπρίαο κε 63.20%. Τν αμηνζεκείσην ζε απηφ ην πείξακα είλαη φηη φηαλ ην κέγεζνο ηνπ 

παξαζχξνπ είλαη 15 ακηλνμέα έρνπκε κεγάιε δηαθνξά ζηα πνζνζηά επηηπρίαο απφ ηηο 

πεξηπηψζεηο πνπ ην παξάζπξν επηηπρίαο είλαη 27 θαη 35 ακηλνμέα. Απηφ πηζαλφλ λα 
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νθείιεηαη ζην γεγνλφο φηη κεγάιεο αθνινπζίεο ακηλνμέσλ πξνθαινχλ ππεξεθπαίδεπζε ζην 

Νεπξσληθφ Γίθηπν (Baldi et al 1999).  Σπγθεθξηκέλα ην δίθηπν κε αλάδξαζε δελ κπνξεί λα 

θξαηά ζηε κλήκε ηνπ κεγάιεο αθνινπζίεο, θάηη ην νπνίν έξρεηαη ζε αληίζεζε κε ην 

πξφβιεκα πξφβιεςεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ. Σχκθσλα κε ην πξφβιεκα πνπ 

πεξηγξάθεηαη ζην Κεθάιαην 1, ε δεπηεξνηαγήο δνκή ησλ πξσηετλψλ κπνξεί λα εμαξηάηαη 

απφ ακηλνμέα πνπ βξίζθνληαη ζε κεγάιε απφζηαζε απφ ην ακηλνμχ πνπ εμεηάδεηαη ε 

δεπηεξνηαγήο δνκή ηνπ, θάηη ην νπνίν κεηαθξάδεηαη ζε κεγάιν κέγεζνο παξαζχξνπ 

εηζφδνπ ζην Νεπξσληθφ δίθηπν κε ακθίδξνκε αλάδξαζε. Μηα ιχζε ζην ζπγθεθξηκέλν 

πξφβιεκα ζα ήηαλ ε ρξεζηκνπνίεζε αιγφξηζκσλ ζπκπίεζεο δεδνκέλσλ θαηά ηελ 

θσδηθνπνίεζε ησλ δεδνκέλσλ εηζφδνπ ηνπ δηθηχνπ.  

 

Σχήμα 6.11: Γξαθηθή παξάζηαζε πνπ παξνπζηάδεη ηα πνζνζηά επηηπρίαο Q3 ηνπ ζπζηήκαηνο 

αλάινγα κε ην ζύλνιν δεδνκέλσλ θαη ην παξάζπξν εηζόδνπ 

 

Ζ πην πάλσ αλάιπζε νδεγεί ζην ζπκπέξαζκα φηη ην κέγεζνο ηνπ παξαζχξνπ εηζφδνπ 

δεδνκέλσλ έρεη θαηαιπηηθφ ξφιν ζηε δηαδηθαζία εμεχξεζεο ιχζεο ζην πξφβιεκα 

πξφβιεςεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ. Γηα απηφ ην ιφγν εθηειέζηεθαλ θάπνηα 

επηπιένλ πεηξάκαηα ζρεηηθά κε ην κέγεζνο ηνπ παξαζχξνπ εηζφδνπ ρξεζηκνπνηψληαο ην 

ζχλνιν δεδνκέλσλ proteins. Τα επηπιένλ κεγέζε παξαζχξσλ πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ είλαη 
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11 θαη 21, ηα νπνία είλαη ζρεηηθά κηθξά θαη θνληά ζην κέγεζνο ηνπ παξαζχξνπ κεγέζνπο 15. 

Τα απνηειέζκαηα ησλ πεηξακάησλ απηψλ παξνπζηάδνληαη ζην Σρήκα 6.12. Απφ απηή ηελ 

γξαθηθή παξάζηαζε παξαηεξνχκε φηη ηελ κεγαιχηεξε κείσζε ζην ζθάικα εθπαίδεπζεο 

έρεη ην κέγεζνο παξαζχξνπ 15, ελψ ηα αλάινγα κεγέζε ησλ 11 θαη 21 ακηλνμέσλ δελ 

κπνξνχλ λα εθπαηδεχζνπλ ζε θαιχηεξν βαζκφ ην δίθηπν. Απηφ παξαηεξείηαη θαη απφ ηα 

πνζνζηά επηηπρίαο ησλ ζπγθεηκέλσλ παξαζχξσλ κε 60.61% το παράθυρο μεγζθουσ 11 

60.07% το αντίςτοιχο μεγζθουσ 21. 

 

Σχήμα 6.12: Γξαθηθή παξάζηαζε ηνπ Σθάικαηνο εθπαίδεπζεο ζρεηηθά κε δηαθνξεηηθά 

κεγέζε παξαζύξσλ γηα ην proteins 

 

Απφ ηα πην πάλσ πεηξάκαηα παξαηεξήζεθε φηη ην δίθηπν εθπαηδεχηεθε κε ηέηνην ηξφπν 

ψζηε λα έρεη ηα θαιχηεξα απνηειέζκαηα φηαλ είρε κέγεζνο παξαζχξνπ εηζφδνπ 15. Απηή ε 

παξαηήξεζε νδήγεζε ζηα επφκελα πεηξάκαηα ζηα νπνία γίλνληαη θάπνηεο ηξνπνπνηήζεηο 

ζηηο παξακέηξνπο ηνπ δηθηχνπ δηαηεξψληαο ζηαζεξφ ην παξαζχξνπ εηζφδνπ ζηα 15 

ακηλνμέα.  
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Σχήμα 6.13: Γξαθηθή παξάζηαζε ηνπ Σθάικαηνο εθπαίδεπζεο ζρεηηθά κε δηαθνξεηηθνύο 

ζπληειεζηέο κάζεζεο γηα ην proteins, κε ζηαζεξό κέγεζνο παξαζύξνπ εηζόδνπ 15 

 

Αθνχ πινπνηήζεθε ην πείξακα κε ζηαζεξφ παξάζπξν εηζφδνπ 15 θαη δηαθνξεηηθνχο 

ζπληειεζηέο κάζεζεο, παξαηεξήζεθε φηη ε εθπαίδεπζε ηνπ δηθηχνπ δελ ήηαλ θαιχηεξε. 

Σπγθεθξηκέλα φηαλ ν ζπληειεζηή κάζεζεο ήηαλ ζην 0.2 ην πνζνζηφ επηηπρίαο ήηαλ 

60.49%. Όπσο παξαηεξείηαη θαη απφ ηελ γξαθηθή παξάζηαζε ζην Σρήκα 6.13, ζηελ 

πεξίπησζε απηή ην πνζνζηφ επηηπρίαο είλαη ρεηξφηεξν αθνχ αλ ε κέζνδνο θαηάβαζεο 

θιήζεο εγθισβηζηεί ζε θάπνην ηνπηθφ ειάρηζην δελ κπνξεί λα βγεη απφ απηφ. Αληίζεηα, 

ζηελ πεξίπησζε πνπ ν ζπληειεζηή κάζεζεο είλαη 0.8, έρεη απνηειέζκαηα 63.12%, ανάλογο 

κε ηελ πεξίπησζε φπνπ είλαη 0.5, αθνχ ζε απηέο ηηο πεξηπηψζεηο ε κέζνδνο θαηάβαζεο 

θιήζεο κπνξεί λα μεθχγεη απφ ηα ηνπηθά ειάρηζηα. Απηφ απφ ηελ γξαθηθή παξάζηαζε ζην 

Σρήκα 6.13, αθνχ ζηηο πεξηπηψζεηο απηέο ε θακπχιε κείσζεο ηνπ ζθάικαηνο δελ είλαη 

νκαιή. 

Βαζηζκέλν ζηα πεηξάκαηα πνπ έγηλαλ ήηαλ θαη ην επφκελν πείξακα. Σην πείξακα απηφ 

δηαηεξήζεθε ην παξάζπξν εηζφδνπ κεγέζνπο 15 θαη επηιέρηεθε ε ζηαζεξά αλάδξαζεο ζην 

0.2, αθνχ ζε πξνεγνχκελν πείξακα ε παξάκεηξνο απηή κε ηελ ζπγθεθξηκέλε ηηκή είρε 

αξθεηά θαιά απνηειέζκαηα. Τν απνηέιεζκα ηεο εθπαίδεπζεο ηνπ δηθηχνπ παξαηεξείηαη 
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ζην Σρήκα 6.14. Τν πνζνζηφ επηηπρίαο ηνπ πεηξάκαηνο απηνχ ήηαλ 61.61%, θάηη ην νπνίν 

ήηαλ θαηψηεξν ησλ πξνζδνθηψλ. 

 

Σχήμα 6.14: Γξαθηθή παξάζηαζε ηνπ πεηξάκαηνο κε ζηαζεξά αλάδξαζεο 0.2 θαη ζηαζεξό 

κέγεζνο παξαζύξνπ εηζόδνπ 15 

 

Ζ παξάκεηξνη γηα ηηο νπνίεο έπξεπε λα γίλνπλ επηπιένλ πεηξάκαηα ήηαλ απηνί πνπ 

αθνξνχζαλ ηλ δνκή ηνπ δηθηχνπ. Τα θπξηφηεξα πεηξάκαηα κε ηηο παξακέηξνπο ηνπο,  πνπ 

εθηειέζηεθαλ κε ζθνπφ λα εληνπηζηεί ε θαιχηεξε δπλαηή δνκή ηνπ δηθηχνπ, 

παξνπζηάδνληαη ζηνλ Πίλαθα 6.2. Ο πίλαθαο απηφο παξνπζηάδεη πεηξάκαηα πνπ 

εθηειέζηεθαλ κε δηαθνξεηηθνχο αξηζκνχλ λεπξψλσλ ζηα δηάθνξα θξπθά επίπεδα. Τα 

ζεκαληηθφηεξα απφ απηά ηα πεηξάκαηα είλαη ε πεξίπησζε φπνπ ππάξρεη κφλν έλα θξπθφ 

επίπεδν ζην θεληξηθφ λεπξσληθφ δίθηπν εκπξφζζηνπ πεξάζκαηνο ηνπ Νεπξσληθνχ Γηθηχνπ 

ακθίδξνκεο αλάδξαζεο θαη ε πεξίπησζε πνπ ππάξρεη κφλν έλα θξπθφ επίπεδν ζηα δπν 

Νεπξσληθά Δπίπεδα κε αλάδξαζε. Τα πεηξάκαηα απηά είραλ πνζνζηά επηηπρίαο 60.22% 

θαη 61.43%, αληίζηνηρα. Τα απνηειέζκαηα απηά δελ ζεσξνχληαη ηθαλνπνηεηηθά. Έλα 

αθφκα πείξακα πνπ ζεσξείηαη πνιχ ζεκαληηθφ είλαη απηφ πνπ βξίζθεηαη ζηελ ηξίηε ζηήιε 

πεηξακάησλ ηνπ Πίλαθα 6.2 κε ην ζρεηηθά ςειφ πνζνζηφ επηηπρίαο 63.83%. 
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Όνομα Παπαμέηπος Σιμέρ 

Hidden_layer_one_size 14 14 12 11 16 20 

Hidden_layer_two_size  14 14 12 11 0 20 

Hidden_layer_one_of_Backward_size 8 11 13 10 11 12 

Hidden_layer_two_of_Backward_size 8 0 12 8 9 11 

Hidden_layer_one_of_Forward_size 8 11 13 10 11 12 

Hidden_layer_two_of_Forward_size  8 0 12 8 9 11 

Learning_Rate 0.5 0.5 0.5 0.5 0.5 0.5 

Momentum  0.1 0.1 0.1 0.1 0.1 0.1 

Window_size 15 15 15 15 15 15 

q_minus_one 0.5 0.5 0.5 0.5 0.5 0.5 

q_plus_one 0.5 0.5 0.5 0.5 0.5 0.5 

s  3 3 3 3 3 3 

Maximum_Iterations 200 200 200 200 200 200 

Ποζοζηό επιηςσίαρ Q3 (%) 54.91 61.43 63.83 60.22 57.40 60.85 

 

Πίνακας 6.2: Απνηειέζκαηα πεηξακάησλ πνπ αθνξνύζαλ ηελ δνκή ηνπ δηθηύνπ 

 

Τέινο, ε ζεηξά πεηξακάησλ πεξηιάκβαλε πεηξάκαηα ζρεηηθά κε ηελ θσδηθνπνίεζε ησλ 

δεδνκέλσλ, ρξεζηκνπνηψληαο θσδηθνπνίεζε δηαλχζκαηνο κεγέζνπο 5, θαη δηαθνξεηηθή 

πνζφηεηα ακηλνμέσλ αλά είζνδν, ζπγθεθξηκέλα ηξία ακηλνμέα. Τα πεηξάκαηα απηά έγηλαλ 

γηα ιφγνπο δηεπθξίλεζεο ζρεηηθά κε ηνλ ξφιν ηνπο ζηελ εθπαίδεπζε ηνπ δηθηχνπ. Οη 

παξάκεηξνη ηνπ δηθηχνπ πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ ζην δίθηπν απηφ είλαη απηνί πνπ 

αλαγξάθνληαη ζηνλ Πίλαθα 6.1. Τα απνηειέζκαηα ησλ πεηξακάησλ απηψλ παξαηεξνχληαη 

ζηα Σρήκαηα 6.15 θαη 6.16, ρσξίο λα έρνπλ λα επηδείμνπλ θάηη αμηφινγν αθνχ θηλνχληαη ζε 

πνζνζηφ επηηπρίαο απφ 53%-58%.  
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Σχήμα 6.15: Γξαθηθή παξάζηαζε ηνπ Σθάικαηνο αλά επαλάιεςε γηα έιεγρν ηεο 

θσδηθνπνίεζεο ηύπνπ binary 

 

Σχήμα 6.16: Γξαθηθή παξάζηαζε ηνπ Σθάικαηνο αλά επαλάιεςε γηα έιεγρν εηζόδνπ αλά 

ηξία ακηλνμέα 

Σεκαληηθφ ζεσξείηαη επίζεο ην γεγνλφο φηη έγηλαλ πεηξάκαηα κε πεξηζζφηεξεο 

επαλαιήςεηο, ρσξίο φκσο λα παξαηεξείηαη θάπνηα ζεκαληηθή αιιαγή ζηελ εθπαίδεπζε ηνπ 

δηθηχνπ κεηά ηηο 200 επαλαιήςεηο.  
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6.2.2 Πειπάμαηα ζσεηικά με ζύνολα δεδομένυν ειζόδος 

Τα ζχλνια δεδνκέλσλ πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη γηα ηελ εθπαίδεπζε ηνπ θάζε λεπξσληθνχ 

δηθηχνπ έρνπλ ζεκαληηθφ ξφιν ζηελ εθπαίδεπζή ηνπ. Ζ ζσζηή επηινγή θαη 

πξνεπεμεξγαζία ησλ ζπλφισλ δεδνκέλσλ κπνξεί λα νδεγήζεη ζηελ ζσζηή εθπαίδεπζε 

ελφο λεπξσληθνχ δηθηχνπ, φπσο πεξηγξάθεηαη ζην Κεθάιαην 4. Έηζη γηα ηελ εθπαίδεπζε 

ηνπ Νεπξσληθνχ Γηθηχνπ ακθίδξνκεο αλάδξαζεο πξέπεη λα γίλεη ζσζηή επηινγή ησλ 

πξσηετλψλ γηα εθπαίδεπζε ηνπ δηθηχνπ. Σηε ζπγθεθξηκέλε έξεπλα, γηα ην ιφγν φηη δελ 

ππήξρε αξθεηφο ρξφλνο γηα εθπαίδεπζε ηνπ δηθηχνπ κε κεγάια ζχλνια δεδνκέλσλ, 

δεκηνπξγήζεθαλ θάπνηα ζρεηηθά κηθξά ζχλνια δεδνκέλσλ νχησο ψζηε λα εμαρζνχλ 

θάπνηα αξρηθά ζπκπεξάζκαηα γηα ην δίθηπν.  

Τν πξψην πείξακα, πνπ αθνξνχζε ηα ζχλνια δεδνκέλσλ, εθηειέζηεθε κε ζθνπφ λα 

δηαθαλεί θαηά πφζν ηδίνπ κεγέζνπο ζχλνια δεδνκέλσλ επηδξνχλ δηαθνξεηηθά ζηελ 

εθπαίδεπζε ηνπ δηθηχνπ. Σε απηφ ην πείξακα ρξεζηκνπνηήζεθαλ ηα ζχλνια δεδνκέλσλ 

Dataset1, Dataset2 θαη Dataset3 (Υπνθεθάιαην 6.1) ζε δίθηπν πνπ έηξερε κε ηηο 

παξακέηξνπο πνπ θαζνξίδνληαη ζηνλ Πίλαθα 6.1. Τα απνηειέζκαηα ήηαλ αλακελφκελα θαη 

παξνπζηάδνληαη ζην Σρήκα 6.17. Τα ζχλνια δεδνκέλσλ δηαδξακαηίδνπλ δηαθνξεηηθφ ξφιν 

σο πξνο ηελ εθπαίδεπζε ηνπ Νεπξσληθνχ Γηθηχνπ ακθίδξνκεο αλάδξαζεο. 

 

Σχήμα 6.17: Γξαθηθή παξάζηαζε κε ζηαζεξέο παξακέηξνπο θαη δηαθνξεηηθά ζύλνια 
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Μεηά ηελ εμαγσγή ησλ απνηειεζκάησλ ηνπ Υπνθεθαιαίνπ 6.2.1 ζεσξήζεθε απαξαίηεην 

λα εθηειεζηνχλ θάπνηα πεηξάκαηα κε ζχλνια δεδνκέλσλ ηα νπνία ζα είραλ κεγαιχηεξα 

ζχλνια εθπαίδεπζεο θαη δνθηκήο. Με απηφ ηνλ ηξφπν ζα κπνξνχζαλ λα εμαρζνχλ 

ζπκπεξάζκαηα θαηά πφζν ην Νεπξσληθφ Γίθηπν ακθίδξνκεο αλάδξαζεο κπνξεί λα 

ζπιιέμεη πεξηζζφηεξεο πιεξνθνξίεο θαη λα εθπαηδεπηεί θαιχηεξα κέζα απφ κεγαιχηεξν 

εχξνο δηαθνξεηηθψλ πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ. Γηα ην πείξακα απηφ ρξεζηκνπνηήζεθε ην 

ζχλνιν δεδνκέλσλ πνπ θαηαζθεπάζηεθε κε 600 πξσηεΐλεο γηα εθπαίδεπζε ηνπ δηθηχνπ θαη 

200 πξσηεΐλεο γηα δνθηκή ηνπ δηθηχνπ, νη νπνίεο δελ πεξηείραλ ειιηπή δεδνκέλα. 

Σπγθεθξηκέλα εθηειέζηεθαλ ηέζζεξα πεηξάκαηα κε παξακέηξνπο νη νπνίεο βαζίδνληαλ ζηα 

ζηνηρεία ηνπ Πίλαθα 6.1. Τν πξψην πείξακα αθνινπζνχζε πηζηά ηα ζηνηρεία ηνπ Πίλαθα 

6.1, ελψ ηα ππφινηπα ηξνπνπνηήζεθαλ αλάινγα κε ηηο πεξηπηψζεηο πνπ ππήξραλ ζρεηηθά 

ςειά πνζνζηά επηηπρίαο, ζηα πεηξάκαηα ηνπ Υπνθεθαιαίνπ 6.1. Απηέο νη πεξηπηψζεηο 

ήηαλ κε ζηαζεξά αλάδξαζεο  0.2, ζπληειεζηή κάζεζεο 0.2 θαη κέγεζνο παξαζχξνπ 

εηζφδνπ 15, αληίζηνηρα. 

 

 

Σχήμα 6.18: Γξαθηθή παξάζηαζε ηνπ Σθάικαηνο αλά επαλάιεςε κε ζύλνιν δεδνκέλσλ 

πξσηετλώλ ην νπνίν έρεη 600 πξσηεΐλεο γηα εθπαίδεπζε θαη 200 πξσηεΐλεο γηα δνθηκή 

 

0.023

0.0235

0.024

0.0245

0.025

0.0255

0.026

0.0265

0.027

0 50 100 150 200 250

Σφ
ά

λμ
α

 α
νά

 ε
π

α
νά

λη
ψ

η

Επαναλήψεισ

Βαςικοί παράμετροι

Σταθερά ανάδραςησ: 0.2

Συντελεςτήσ μάθηςησ: 0.2

Μζγεθοσ παραθφρου 
ειςόδου:  15



 
95 

 

Ζ γξαθηθή παξάζηαζε ζην Σρήκα 6.18 παξνπζηάδεη ηα απνηειέζκαηα ησλ πεηξακάησλ 

απηψλ. Πην ζπγθεθξηκέλα παξαηεξνχκε ηα πνζνζηά επηηπρίαο ησλ πεηξακάησλ απηψλ ζην 

Σρήκα 6.19. Τα απνηειέζκαηα απηά ζπγθξηλφκελα κε ηα αληίζηνηρα ησλ απνηειεζκάησλ 

ηνπ Dataset3, Υπνθεθάιαην 6.1, παξαηεξείηαη φηη έρνπλ ςειφηεξα πνζνζηά επηηπρίαο. Τα 

απνηειέζκαηα ζπγθξίλνληαη κε απηά ηνπ Dataset3 δηφηη νχηε απηφ πεξηέρεη ειιηπή 

δεδνκέλα.  

Τν πείξακα απηφ νδεγεί ζην ζπκπέξαζκα φηη κεγαιχηεξα ζχλνια δεδνκέλσλ θαηά ην 

ζηάδην ηεο εθπαίδεπζεο ηνπ δηθηχνπ, νδεγνχλ ζε ςειφηεξα πνζνζηά επηηπρίαο. Απηφ 

ζπκβαίλεη δηφηη ε πξσηνηαγήο δνκή ησλ πξσηετλψλ έρεη εθαηνκκχξηα ζπλδπαζκνχο ζηελ 

πξσηνηαγή δνκή, πνπ αληηζηνηρνχλ ζε ζπγθεθξηκέλα κνηίβα ηεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο. 

Έηζη αλ ρξεζηκνπνηεζεί ζηελ εθπαίδεπζή ηνπ δηθηχνπ κεγάιν ζχλνιν δεδνκέλσλ απφ ην 

νπνίν ζα κπνξέζεη ην δίθηπν λα δεη θαη λα γεληθεχζεη κεγαιχηεξε πνζφηεηα πιεξνθνξηψλ, 

ζα κπνξέζεη λα έρεη κεγαιχηεξεο πηζαλφηεηεο λα πξνβιέςεη ηελ δεπηεξνηαγή δνκή 

άγλσζησλ πξνο απηφ πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ. 

 

Σχήμα 6.19: Γξαθηθή παξάζηαζε ησλ πνζνζηώλ επηηπρίαο κε ζύλνιν δεδνκέλσλ πξσηετλώλ 

ην νπνίν έρεη 600 πξσηεΐλεο γηα εθπαίδεπζε θαη 200 πξσηεΐλεο γηα επαιήζεπζε 
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Σχήμα 6.20: Γξαθηθή παξάζηαζε ηνπ Σθάικαηνο αλά επαλάιεςε κε ζύλνιν δεδνκέλσλ 

πξσηετλώλ ζην νπνίν ηα ειιηπήο δεδνκέλα αληηθαηαζηάζεθαλ κε ηπραίεο ηηκέο 

 

Σεκαληηθφ ξφιν ζηελ εθπαίδεπζε ελφο Νεπξσληθνχ δηθηχνπ απνηειεί ν ηξφπνο κε ηνλ 

νπνίν γίλεηαη ρεηξηζκφο ησλ ειιηπψλ δεδνκέλσλ. Σηα πεηξάκαηα πνπ εθηειέζηεθαλ ζην 

Υπνθεθάιαην 6.1 κε ην ζχλνιν δενκέλσλ proteins, ηα ειιηπή δεδνκέλα παξνπζηάδνληαλ 

ζην δίθηπν σο ειιηπή δεδνκέλα θαη έρνπλ θαιχηεξα απνηειέζκαηα απφ ηα ζχλνια 

δεδνκέλσλ φπνπ δελ ππάξρνπλ άγλσζηεο ηηκέο. Ο ιφγνο πνπ ζπκβαίλεη απηφ εμεγείηαη ζην 

άλσζελ ππνθεθάιαην. Με βάζε ηηο παξαηεξήζεηο απηέο εθηειέζηεθε έλα πείξακα φπνπ ην 

ζχλνιν δεδνκέλσλ πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε αληηθαζηζηνχζε φιεο ηηο ειιηπείο ηηκέο κε ηπραία 

δεδνκέλα. Τν δίθηπν απηφ ρξεζηκνπνίεζε παξακέηξνπο απηέο πνπ θαζνξίδεη ν Πίλαθαο 6.1.  

Τα απνηειέζκαηα ηνπ πεηξάκαηνο απηνχ ήηαλ άθξσο απνγνεηεπηηθά. Ζ γξαθηθή 

παξάζηαζε, ζην Σρήκα 6.20, δείρλεη φηη ην δίθηπν δελ κπνξεί κεηψζεη ην ζθάικα ηνπ γηα 

λα εθπαηδεπηεί. Απηφ πηζαλφλ λα νθείιεηαη ζην γεγνλφο φηη ηα ηπραία δεδνκέλα 

δεκηνπξγνχλ αθφκα πεξηζζφηεξα κνηίβα πξσηνηαγήο δνκήο ζην δίθηπν, θαη αλάινγα 

ηνπηθά ειάρηζηα κε απνηέιεζκα ην δίθηπν λα κελ έρεη ηελ δπλαηφηεηα λα εθπαηδεπηεί. 
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6.3 Γενικέρ παπαηηπήζειρ 

Μεηά ηελ εθηέιεζε δηαθφξσλ πεηξακάησλ δηαθαίλνληαη κέζα απφ ηα απνηειέζκαηα νη 

δπλαηφηεηεο ηνπ Νεπξσληθνχ Γηθηχνπ ακθίδξνκεο αλάδξαζεο πνπ θαηαζθεπάζηεθε. 

Μπνξεί λα δηαθαλεί ην πνζνζηφ επηηπρίαο πνπ κπνξεί λα έρεη αιιά θαη ν εληνπηζκφο 

δηαθφξσλ πξνβιεκάησλ πνπ κπνξνχλ λα βειηηζηνπνηεζνχλ. Τν Νεπξσληθφ Γίθηπν 

ακθίδξνκεο αλάδξαζεο πνπ θαηαζθεπάζηεθε κπνξεί λα έρεη πνζνζηφ επηηπρίαο πεξίπνπ 

64%. Τν πνζνζηφ απηφ ζεσξείηαη ζρεηηθά κηθξφ, παξφια απηά έρεη πξννπηηθέο βειηίσζεο 

αθνχ παξαηεξείηαη κέζα απφ ηα απνηειέζκαηα θαη ηελ αλάιπζή ηνπο φηη ην δίθηπν 

καζαίλεη. 

Τν δίθηπν κέζα απφ ηα δηάθνξα πεηξάκαηα πνπ έγηλαλ κεηψλεη ην ζθάικα εθπαίδεπζεο θαη 

απμάλεη ην πνζνζηφ επηηπρίαο φηαλ ην παξάζπξν εηζαγσγήο δεδνκέλσλ έρεη κέγεζνο 15 ή 

φηαλ ε ζηαζεξά αλάδξαζεο είλαη 0.2. Τν πξψην δεδνκέλν νδεγεί ζην ζπκπέξαζκα φηη ην 

δίθηπν κε αλάδξαζε δελ κπνξεί λα θξαηά ζηε κλήκε ηνπ κεγάιεο αθνινπζίεο, θάηη ην 

νπνίν έξρεηαη ζε αληίζεζε κε ην πξφβιεκα πξφβιεςεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ, 

φπσο εμεγείηαη ζην Υπνθεθάιαην 6.2. Τν δεχηεξν δεδνκέλν θαηαδεηθλχεη φηη ην δίθηπν γηα 

λα έρεη ζρεηηθά ςειφ πνζνζηφ επηηπρίαο πξέπεη ηα δεδνκέλα πνπ επηζηξέθνληαη ζηελ 

είζνδν ηνπ δηθηχνπ γηα λα ππνινγηζηεί ην λέν απνηέιεζκα δελ πξέπεη λα έρνπλ κεγάιε 

δηάξθεηα ζηνλ ρξφλν. Σεκαληηθή ζεσξείηαη επίζεο ε επηζήκαλζε φηη γηα λα δίλεη ςειφ 

πνζνζηφ επηηπρίαο ην δίθηπν πξέπεη λα ππάξρνπλ ζηα δεδνκέλα εθπαίδεπζεο ηνπ δηθηχνπ 

πξσηεΐλεο απφ κεγάιν αξηζκφ δηαθνξεηηθψλ πξσηετληθψλ αθνινπζηψλ, ψζηε λα κπνξεί ην 

δίθηπν λα δηακνξθψζεη αλάινγα ηα φξηα απνθάζεσλ ηνπ ζηνλ ηξηζδηάζηαην ρψξν.  

Τν ζεκαληηθφηεξν πξφβιεκα πνπ εληνπίδεηαη κέζα απφ ηα απνηειέζκαηα ηνπ δηθηχνπ θαη 

ηελ αλάιπζή ηνπο είλαη φηη ν κεγάινο φγθνο δενκέλσλ πνπ πεξηέρεηαη ζηηο πξσηετληθέο 

αθνινπζίεο, ηα δηαθνξεηηθά κνηίβα πνπ νδεγνχλ ζε ζπγθεθξηκέλεο κνξθέο δεπηεξνηαγνχο 

δνκήο, δπζθνιεχεη ηελ εθπαίδεπζε ηνπ δηθηχνπ ελψ δεκηνπξγεί πνιιά ηνπηθά ειάρηζηα, 

ζηα νπνία εχθνια θαηαιήγεη ε κέζνδνο θαηάβαζεο θιήζεο. Απνηέιεζκα ηνπ γεγνλφηνο 

απηνχ είλαη φηη δχζθνια εληνπίδεηαη ην νιηθφ ειάρηζην ην νπνία ζεσξεηηθά ζα δψζεη ηα 

πςειφηεξα πνζνζηά επηηπρίαο. 
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Σηα πξνβιήκαηα πνπ εληνπίζηεθαλ δίλνληαη ιχζεηο κέζα απφ ην Υπνθεθάιαην 6.2, θαηά 

ηελ αλάιπζε ησλ απνηειεζκάησλ θαη ην Υπνθεθάιαην 7.2, πνπ παξνπζηάδεη ηελ 

κειινληηθή εξγαζία. Ο Πίλαθαο 6.3 παξνπζηάδεη ησλ ζπλδπαζκφ ησλ παξακέηξσλ πνπ 

νδήγεζαλ ζηα θαιχηεξα απνηειέζκαηα ηνπ δηθηχνπ.  

Όνομα Παπαμέηπος Σιμέρ 

Hidden_layer_one_size 12 12 12 

Hidden_layer_two_size  12 12 12 

Hidden_layer_one_of_Backward_size 11 11 13 

Hidden_layer_two_of_Backward_size 9 9 12 

Hidden_layer_one_of_Forward_size 11 11 13 

Hidden_layer_two_of_Forward_size  9 9 12 

Learning_Rate 0.5 0.5 0.5 

Momentum  0.1 0.1 0.1 

Window_size 15 27 15 

q_minus_one 0.5 0.2 0.5 

q_plus_one 0.5 0.2 0.5 

s  3 3 3 

Maximum_Iterations 200 200 200 

Ποζοζηό επιηςσίαρ Q3 (%) 63.75 63.20 63.83 

 

Πίνακας 6.3: Απνηειέζκαηα πεηξακάησλ πνπ αθνξνύζαλ ηελ δνκή ηνπ δηθηύνπ 
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Κεθάλαιο 7 

 

΢ςμπεπάζμαηα και μελλονηική επγαζία 

 

7. 1 Γεληθά Σπκπεξάζκαηα  

7.2 Μειινληηθή εξγαζία 
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7. 1 Γενικά ΢ςμπεπάζμαηα  

Ζ έξεπλα πνπ εθπνλήζεθε αθνξά ην πξφβιεκα ηεο πξφβιεςεο δεπηεξνηαγνχο δνκή 

πξσηετλψλ, έλα πξφβιεκα πνπ αθνξά θαηά θχξην ιφγν ηηο επηζηήκεο ηεο  Βηνινγίαο θαη 

ηεο Πιεξνθνξηθήο. Γηα ηελ εμεχξεζε ιχζεο ζην πξφβιεκα απηφ εξεπλήζεθαλ δηάθνξεο 

κεζφδνη θαη αιγφξηζκνη απφ ηελ επηζηήκε ηεο Πιεξνθνξηθήο θαη ζπγθεθξηκέλα απφ ηα 

Νεπξσληθά Γίθηπα. Υινπνηήζεθε έλα Νεπξσληθνχ Γηθηχνπ κε ακθίδξνκε αλάδξαζε ην 

νπνίν κπνξεί λα πξνβιέςεη ηελ δεπηεξνηαγή δνκή πξσηετλψλ, δερφκελν ζηελ είζνδφ ηνπ 

κφλν ηελ πξσηνηαγή δνκή ηνπο. Τν λεπξσληθφ δίθηπν πνπ πινπνηήζεθε έρεη ζαλ ςειφηεξν 

πνζνζηφ επηηπρήο πξφβιεςεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ ην 64%.  

Τν Νεπξσληθφ δίθηπν αληηκεησπίδεη δπζθνιίεο σο πξνο ηελ εθπαίδεπζε ηνπ ιφγσ θπξίσο 

ηεο πνιππινθφηεηαο ησλ δεδνκέλσλ πνπ δέρεηαη ζηελ είζνδφ ηνπ. Ζ ζσζηή 

πξνεπεμεξγαζία θαη επηινγή ησλ δεδνκέλσλ εηζφδνπ ηνπ δηθηχνπ θαζψο θαη ν πεξεηαίξσ 

εκπινπηηζκφο ηνπ δηθηχνπ κε ηερληθέο πνπ αλαθέξνληαη θαηά ηελ αλάιπζε ησλ 

απνηειεζκάησλ (Υπνθεθάιαην 6.2) θαη ηελ κειινληηθή εξγαζία (Υπνθεθάιαην 7.2).  

Αλαινγηδφκελνη ηελ θχζε ηνπ πξνβιήκαηνο θαη ηνλ ηξφπν πνπ ιεηηνπξγεί ην Νεπξσληθφ 

Γίθηπν ακθίδξνκεο αλάδξαζεο ε ιχζε απηή θαληάδεη ηδαληθή, σο επαθφινπζν νη ηερληθέο 

απηέο κπνξνχλ λα βειηηψζνπλ ηα πνζνζηά επηηπρίαο ζηελ πξφβιεςε δεπηεξνηαγνχο δνκήο.  

Το Νεπξσληθφ Γίθηπν κε ακθίδξνκε αλάδξαζε πινπνηήζεθε, έρνληαο αξρηθά 

απνηειέζκαηα κέρξη θαη 64% επηηπρία. Τα απνηειέζκαηα απηά ζεσξνχληαη ηθαλνπνηεηηθά 

ζε αξρηθή θάζε, αλαινγηδφκελνη ην γεγνλφο φηη ε θαιχηεξε επίδνζε ζε αληίζηνηρεο 

έξεπλεο ήηαλ 76% ζε επίζεο Νεπξσληθφ Γίθηπν κε ακθίδξνκε αλάδξαζε. Τα αξρηθά 

απνηειέζκαηα πνπ εμάρζεθαλ απφ ην δίθηπν πνπ πινπνηήζεθε απέρνπλ 4-10% απφ ηηο 

θαιχηεξεο ζε επηδψζεηο κεζφδνπο πξφβιεςεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ πνπ 

αλαθέξνληαη ζην Υπνθεθάιαην 1.2. Με βάζε απηφ ην γεγνλφο πξέπεη λα πξνρσξήζεη ε 

έξεπλα γχξσ απφ ην Νεπξσληθνχ Γηθηχνπ κε ακθίδξνκε αλάδξαζε γηα ηελ βειηίσζε ησλ 

απνηειεζκάησλ ηνπ. 

Έλαο πξνβιεκαηηζκφο πνπ δεκηνπξγείηαη γχξσ απφ ην πξφβιεκα πξφβιεςεο 

δεπηεξνηαγνχο δνκήο πξσηετλψλ είλαη ην αλ φλησο κπνξεί λα ιπζεί ην ζπγθεθξηκέλν 

πξφβιεκα. Ζ δεπηεξνηαγήο δνκή ησλ πξσηετλψλ ζηελ πξαγκαηηθφηεηα δελ είλαη ηίπνηε 



 
101 

 

άιιν απφ κηα δεκηνπξγία ηνπ αλζξψπνπ, σο ελδηάκεζν ζηάδην απφ ηελ πξσηετληθή 

αθνινπζία ζηελ ηξηζδηάζηαηε δνκή ησλ πξσηετλψλ. Τν εξψηεκα πνπ ηίζεηαη είλαη αλ 

ππάξρεη κηα ινγηθή αληηζηνηρία κεηαμχ ηεο πξσηνηαγνχο θαη ηεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο ησλ 

πξσηετλψλ ηελ νπνία λα κπνξεί λα εληνπίζεη θάπνην λεπξσληθφ δίθηπν, ψζηε λα 

δεκηνπξγήζεη ηα ζσζηά φξηα απνθάζεσλ θαη λα ιχζεη ην ζπγθεθξηκέλν πξφβιεκα. 

 

7.2 Μελλονηική επγαζία 

Ζ ζπγθεθξηκέλε έξεπλα αθνξά έλα ζεκαληηθφ πξφβιεκα γχξσ απφ ηνπο θιάδνπο ηεο 

Πιεξνθνξηθήο θαη ηεο Βηνινγίαο. Με βάζε ηε κειέηε θαη ηα απνηειέζκαηα απφ ηελ 

ζπγθεθξηκέλε εξγαζία κπνξνχλ λα εξεπλεζνχλ πνιιέο δηεξγαζίεο νη νπνίεο κπνξεί λα 

απνθέξνπλ θαιχηεξα απνηειέζκαηα. 

Βαζηθφ κεηνλέθηεκα ηεο ζπγθεθξηκέλε εξγαζίαο ήηαλ ε έιιεηςε ρξφλνπ γηα πεξεηαίξσ 

πεηξάκαηα ζην πθηζηάκελν Νεπξσληθφ Γίθηπν. Κξίλεηαη απαξαίηεηε ε θαηαγξαθή θαη 

εθηέιεζε δηάθνξσλ πεηξακάησλ ηα νπνία ζα βαζίδνληαη ζηηο  παξακέηξνπο, νη νπνίεο ζα 

θαζνξίζνπλ ην κέγηζην ηεο απφδνζεο ηνπ Νεπξσληθνχ Γηθηχνπ ακθίδξνκεο αλάδξαζεο 

πνπ πινπνηήζεθε. Δπίζεο ζην ζεκείν απηφ πξέπεη λα αλαθεξζεί φηη ηα πεηξάκαηα απηά 

πξέπεη λα εθηειεζηνχλ αξθεηέο θνξέο ψζηε λα δεκηνπξγείηαη έλαο κέζνο φξνο 

απνηειεζκάησλ γηα ην θάζε έλα. Απηή ε δηαδηθαζία ζεσξείηαη απαξαίηεηε αθνχ ε 

εθπαίδεπζε Νεπξσληθψλ Γηθηχσλ κπνξεί ζε θάπνηα πεηξάκαηα λα νδεγείηαη ζε ηνπηθά 

ειάρηζηα κε απνηέιεζκα λα κελ γίλεηαη ζσζηά. Σεκαληηθφ ζεσξείηαη επίζεο λα 

εθηειεζηνχλ πεηξάκαηα κε κεγαιχηεξα ζχλνια δεδνκέλσλ πξσηετλψλ, θάηη ην νπνίν είλαη 

εμαηξεηηθά ρξνλνβφξν αιιά απαξαίηεην. Τν Νεπξσληθφ Γίθηπν κέζα απφ κεγαιχηεξα 

ζχλνια δεδνκέλσλ κπνξεί λα ζπιιέμεη πιεξνθνξίεο νη νπνίεο λα νδεγνχλ ζε πνιχ 

θαιχηεξα απνηειέζκαηα. Σηελ δηαδηθαζία απηή κπνξεί λα είλαη αξθεηά ρξήζηκν ην Grid 

(Foster et al 2001), ην νπνίν είλαη έλα ζχζηεκα Δξεπλεηηθνχ Δπηπέδνπ. Τν ζχζηεκα απηφ 

επηηξέπεη ηελ απνζηνιή ηνπ πξνγξάκκαηνο κέζν δηαδηθηχνπ ζε ζπζηήκαηα πην ηζρπξά απφ 

ζπλεζηζκέλνπο ειεθηξνληθνχο ππνινγηζηέο, ηα ραξαθηεξηζηηθά ησλ νπνίσλ θαζνξίδεη ν 

ρξήζηεο. Με απηφ ηνλ ηξφπν κπνξεί λα εθηειεζηεί αξθεηά κεγάινο αξηζκφο πεηξακάησλ 

ηαπηφρξνλα.   
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Όζνλ αθνξά ην πθηζηάκελν Νεπξσληθφ Γίθηπν, κπνξνχλ επίζεο λα γίλνπλ θάπνηεο 

αιιαγέο ζε απηφ ψζηε λα ειεγθηεί θαηά πφζν απηέο βνεζνχλ ζηελ εθπαίδεπζή ηνπ. Σε 

κεξηθά πεηξάκαηα ήηαλ θαλεξφ φηη ε κέζνδνο θαηάβαζεο θιίζεο νδεγνχζε ζε ηνπηθά 

ειάρηζηα, θάηη ην νπνίν κπνξεί λα βειηησζεί ρξεζηκνπνηψληαο αιγφξηζκνπο adaptive 

learning rate θαζψο θαη ε κέζνδνο ηνπ early stopping (Rost and Sander 1993) νχησο ψζηε 

φηαλ ε κέζνδνο θαηάβαζεο θιήζεο εληνπίζεη ην νιηθφ ειάρηζην λα κελ θεχγεη απφ απηφ. 

Δπίζεο κπνξεί λα εξεπλεζεί θαηά πφζν ην δίθηπν κπνξεί λα επηθέξεη δηαθνξεηηθά 

απνηειέζκαηα κέζσ δηαθνξεηηθψλ ζπλαξηήζεσλ ζθάικαηνο, φπσο ε relative entropy 

ζπλάξηεζε (Baldi et al 1999), αθνχ απηφ πξνζθέξεηαη κέζα απφ ηηο παξακέηξνπο ηνπ 

Νεπξσληθνχ Γηθηχνπ πνπ πινπνηήζεθε. Μπνξνχλ αθφκα λα γίλνπλ δνθηκέο θαηά πφζν 

επεξεάδνπλ ηα απνηειέζκαηα δηαθνξεηηθέο θσδηθνπνηήζεηο εηζφδνπ θαη εμφδνπ, φπσο 

θσδηθνπνίεζεο δεθαδηθνχ αξηζκνχ. Σε απηή ηελ πεξίπησζε κπνξεί λα εθαξκνζηεί επίζεο 

αιγφξηζκνο ζπκπίεζεο δεδνκέλσλ, αθνχ ε δεπηεξνηαγήο δνκή ηνπ θάζε ακηλνμέσο 

εμαξηάηαη απφ κεγάιν αξηζκφ ακηλνμέσλ πνπ πξνεγνχληαη θαη έπνληαη απηνχ. Πεηξάκαηα 

κπνξνχλ επίζεο λα γίλνπλ γηα δνθηκή δηαθνξεηηθψλ θαηεγνξηψλ ζηελ έμνδν, φπσο νη νθηψ 

θαηεγνξίεο ηνπ DSSP (DSSP, 20 April 2009). 

Μηα δηαδηθαζία ε νπνία κπνξεί λα επηθέξεη θαιχηεξα απνηειέζκαηα είλαη ε επηπιένλ 

πξνεπεμεξγαζία  ησλ ζπλφισλ δεδνκέλσλ. Όπσο παξαηεξείηαη απφ ηα απνηειέζκαηα είλαη 

ζεκαληηθφ λα ππάξρνπλ ζηα δεδνκέλα εθπαίδεπζεο ηνπ δηθηχνπ δηαθνξεηηθήο νκνηφηεηαο 

πξσηεΐλεο. Καιχηεξα απνηειέζκαηα ίζσο ππήξραλ αλ δεκηνπξγείηαη θάπνην πξφγξακκα ην 

νπνίν κπνξνχζε λα νκαδνπνηήζεη ηηο πξσηεΐλεο κε βάζε ηα ραξαθηεξηζηηθά ηνπο, φπσο 

θάπνηα πινπνίεζε κε επηβιεπφκελεο κάζεζεο Kohonen, θαη ζηε ζπλέρεηα λα νδεγνχζε ηηο 

πξσηεΐλεο ζε λεπξσληθά δίθηπα ακθίδξνκεο αλάδξαζεο ηα νπνία είλαη αλάινγα 

εθπαηδεπκέλα. Κάησ απφ ηελ ίδηα ινγηθή, ζα κπνξνχζε λα δεκηνπξγεζεί θάπνην 

πξφγξακκα ην νπνίν ρξεζηκνπνηψληαο πνιιαπιή ζηνίρηζε (multiple alignment) (Rost and 

Sander 1993) ζα εληφπηδε νκνηφηεηεο ζηηο αθνινπζίεο ησλ πξσηετλψλ θαη ζα ηηο 

θαηεγνξηνπνηνχζε. Κάηη ην νπνίν ζα κπνξνχζε λα ρξεζηκνπνηεζεί ψζηε ε θάζε θαηεγνξία 

λα ρξεζηκνπνηείηαη μερσξηζηά γηα ηελ εθπαίδεπζε δηαθνξεηηθψλ Νεπξσληθψλ Γηθηχσλ 

ακθίδξνκεο αλάδξαζεο. Σηε ζπλέρεηα, θαηά ηελ ρξήζε ηνπ φινπ ζπζηήκαηνο, ε θάζε λέα 

πξσηεΐλε πεξλψληαο απφ ην πξφγξακκα πνπ ρξεζηκνπνηεί  πνιιαπιή ζηνίρηζε (multiple 



 
103 

 

alignment) ζα μέξακε ζε πηα θαηεγνξία αλήθεη θαη αλάινγα ζα πεξλά απφ ην θαηάιιειν 

Νεπξσληθψλ Γηθηχσλ ακθίδξνκεο αλάδξαζεο ψζηε λα πξνβιεθηεί ε δεπηεξνηαγήο δνκή 

ηεο.  

Όζνλ αθνξά ηα δεδνκέλα εηζφδνπ ηνπ ζπζηήκαηνο θαη ηελ πξσηνηαγή δνκή ησλ 

πξσηετλψλ, ζεκαληηθφ ξφιν ζηελ αλαδίπισζή ηεο ζην ρψξν έρνπλ ε πνιηθφηεηα ησλ 

πιεπξηθψλ αιπζίδσλ ηνπ θάζε ακηλνμέσο. Ίζσο απηή ε πιεξνθνξία λα κπνξνχζε λα 

ρξεζηκνπνηεζεί ζε κειινληηθφ ζηάδην θαη λα παξέρεηαη ζην δίθηπν, κέζσ ησλ δεδνκέλσλ 

εηζφδνπ ηνπ ζπζηήκαηνο, καδί κε ηελ πξσηνηαγήο δνκή ησλ πξσηετλψλ.   

Μηα άιιε βειηηζηνπνίεζε είλαη ε δεκηνπξγία δεχηεξνπ επηπέδνπ επεμεξγαζίαο ηεο εμφδνπ 

ηνπ λεπξσληθνχ δηθηχνπ. Απηφ ην λεπξσληθφ δίθηπν ζα πξνζπαζεί λα βειηηζηνπνηήζεη ηα 

δεδνκέλα εμφδνπ ηνπ πξψηνπ Νεπξσληθψλ Γηθηχσλ ακθίδξνκεο αλάδξαζεο κε βάζε ηα ηηο 

δεπηεξνηαγείο δνκέο πνπ πξνεγνχληαη θαη έπνληαη ηεο δεπηεξνηαγήο δνκήο ηνπ ακηλνμέσο 

ε νπνία ζα έρεη πξνβιεθζεί. Απηή ε πινπνίεζε ππάξρεη ήδε κε ηνλ αιγφξηζκν αλάζηξνθήο 

κεηάδνζεο ιάζνπο (Chen and Chaudhari 2007), αιιά έλαο πην απνδνηηθφο αιγφξηζκνο ζην 

δεχηεξν επίπεδν ίζσο λα απνθφκηδε θαιχηεξα απνηειέζκαηα. Απηφο ν αιγφξηζκνο ζα 

κπνξνχζε λα είλαη ν Conjucate Gradient (Chang and Mark 1999) ή o Scaled Conjucate 

Gradient (Moller 1993), νη νπνίνη είλαη πνιχ πην απνδνηηθνί ζε πεξηπηψζεηο πνπ ππάξρεη 

κεγάινο φγθνο δεδνκέλσλ, φπσο ζην πξφβιεκα πξφβιεςεο δεπηεξνηαγνχο δνκήο 

πξσηετλψλ, ελψ ηαπηφρξνλα είλαη πνιχ πην ηαρείο. Ο αιγφξηζκνο απηφο ζα ρξεζηκνπνηεζεί 

ζε κειινληηθή έξεπλα θαη γηα ην πξψην επίπεδν Νεπξσληθνχ Γηθηχνπ ακθίδξνκεο 

αλάδξαζεο. Έλαο άιινο αιγφξηζκνο εθπαίδεπζεο πνπ κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί θαη είλαη 

ηαρχηεξνο απφ ηελ κέζνδν αλάζηξνθεο κεηάδνζεο ηνπ ιάζνπο είλαη ν Quickpropt TT.  Σην 

ίδην ζχζηεκα, κπνξνχλ λα ρξεζηκνπνηεζνχλ αιγφξηζκνη βειηηζηνπνίεζεο, φπσο νη 

γελεηηθνί αιγφξηζκνη ή ε έλλνηα ηηο αζάθεηαο, θαη κέζα απφ ηα αλάινγα πεηξάκαηα λα 

εμαρζνχλ ζπκπεξάζκαηα θαηά πφζν κπνξνχλ λα πξνζεγγίζνπλ θαιχηεξα απνηειέζκαηα. 

Σηελ πεξίπησζε ησλ γελεηηθψλ αιγνξίζκσλ κπνξνχλ λα νξηζζνχλ ζε θάζε ρξσκφζσκα  

φιεο νη παξάκεηξνη ηνπ δηθηχνπ θαη ζε θάζε γελεά λα επηιέγνληαη νη παξάκεηξνη πνπ 

δεκηνπξγνχλ ην δίθηπν κε ην πςειφηεξν πνζνζηφ επηηπρίαο. Μέζα απφ ηε δηαδηθαζία απηή 

κπνξνχλ λα εληνπηζηνχλ νη θαιχηεξεο παξάκεηξνη γηα ην δίθηπν. 
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PSSP_UCY.cpp 

#pragma once 

//included libraries 

#include "stdafx.h" 

#include "DataReader.h" 

#include "Neuron.h" 

#include "BidirectionalRecurrentNeuralNetwork.h" 

 

int _tmain(int argc, _TCHAR* argv[]) 

{ 

 //initiate random function 

 srand(time(NULL)); 

 

 //vaariables of the main program 

 char trainFile[100]; 

 char testFile[100]; 

 char inputProfile[100]; 

 char outputProfile[100]; 

 int primaryStructureSize; 

 float parameters[15]; 

 int epoch=0; 

 bool endOfFile=true; 

 

 //object of the DataReader class that reads the program's 

parameters from the parameter file 

 DataReader getInput=DataReader(); 

 

 //Parameters' entry 

 getInput.readParameters(parameters,inputProfile,outputProfile,train

File,testFile); 

 

 //initiate the program's parameter 

 int hLayerOneSize = parameters[0]; 

 int hLayerTwoSize = parameters[1]; 

 int hLayerOneSizeB = parameters[2]; 

 int hLayerTwoSizeB = parameters[3]; 

 int hLayerOneSizeF = parameters[4]; 

 int hLayerTwoSizeF = parameters[5]; 

 int activationFuncType = parameters[6];  

 double learningRate = parameters[7]; 

 double momentum = parameters[8]; 

 int windowSize = parameters[9];  

 double qMinus1 = parameters[10]; 

 double qPlus1 = parameters[11]; 

 int errorFunctionType = parameters[12]; 

 int s = parameters[13]; 

 int maxIterations = parameters[14];  

 

 //creation of the Bidirectional Recurrent Neural Network with the 

specific parameters 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork 

BRNN=BidirectionalRecurrentNeuralNetwork(hLayerOneSize, 

  

 hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerTwoSizeB,hLayerOneSizeF, 
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 hLayerTwoSizeF,activationFuncType,learningRate,momentum,windowSize, 

  

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionType,s,maxIterations,trainFile,testFile, 

   inputProfile,outputProfile); 

 

 //the main loop of the program. 

 while(epoch<maxIterations) 

 { 

  //open pointers to the output files 

  BRNN.openFolders(); 

 

  //get training sequence 

  endOfFile=BRNN.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

   

  //training loop 

  while(endOfFile) 

  { 

   //the input of a sequence 

   for(int 

sequencet=0;sequencet<primaryStructureSize;sequencet++) 

   { 

    //feedforward and backpropagation for a moving 

window 

    BRNN.doFeedForward(sequencet,1,epoch); 

    BRNN.doBackpropagation(sequencet); 

   } 

   

   //get training error 

   BRNN.getSequenceTrainingError(); 

 

   //get training sequence 

   endOfFile=BRNN.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

  } 

   

  //get testing sequence 

  endOfFile=BRNN.initTestInput(&primaryStructureSize); 

 

  //testing loop 

  while(endOfFile) 

  {  

   //the input of a sequence 

   for(int 

sequencet=0;sequencet<primaryStructureSize;sequencet++) 

   { 

    //feedforward for a moving window 

    BRNN.doFeedForward(sequencet,2,epoch); 

   } 

 

   //get testing error 

   BRNN.getSequenceTestingError(); 

 

   if(epoch==maxIterations-1) 

    BRNN.printOutputSequence(); 

 

   //get testing sequence 
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   endOfFile=BRNN.initTestInput(&primaryStructureSize); 

  } 

 

  //get the error of an epoch 

  BRNN.getEpochError(); 

 

  //close the pointers of the files 

  BRNN.closeFolders(); 

  cout<<epoch<<endl; 

  epoch++; 

 } 

  

 //create the output files 

 BRNN.printOutputs(); 

 BRNN.printNetworkSpecification(); 

 

 return 0; 

} 
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Neuron.h 
 

//*********************************************************************** 

//class Neuron: This class illustrates all the functions of a neuron in a 

Bidirectional 

//Recurent Neural Network that is trained by a variation of 

Backpropagation Algorithm 

//through time 

//*********************************************************************** 

class Neuron 

{ 

 

private: 

 

 //members of Neuron class 

 vector<double> inputVector; 

 vector<double> weightsVector; 

 vector<double> weightMulError; 

 vector<double> previousAdjustment; 

 vector<double> Dweights; 

 

 int sizeOfInput; 

 int activationFunctionType; 

 int errorFunctionType; 

 

 double output; 

 double error; 

 double bias; 

 double Dbias; 

 double inputNet; 

 double momentum; 

 double learningRate; 

 double biasPreviousAdjustment; 

 

 void callActivationFunction(void); 

 void calculateInput(void); 

 

public: 

 

 Neuron(int size,double momentumN,double learningRateN,int 

functionType,int errorType); 

 ~Neuron(void); 

 

 //methods of Neuron class 

 double getOutput(vector<double> getInput); 

 void calculateOutputLayerError(double targetOutput); 

 void calculateErrorPropagation(); 

 void calculateHiddenLayerError(double prevWeightSum); 

 void adjustDw(); 

 double getSpecificError(int x); 

 void returnWeightVector(vector<double> *weihtsReturn); 

 

}; 
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Neuron.cpp 
 

#include "StdAfx.h" 

#include "Neuron.h" 

#include "Services.h" 

 

//***********************************************************************

***************** 

//Constructor Neuron(int size,double momentumN,double learningRateN,int 

functionType): 

//initiates the Neuron 

//Parameters: 

//  int size    :Specifies the input size 

//  double momentumN  :Specifies the initial momentum of 

the neuron 

//  double learningRateN :Specifies the initial learning rate 

of the neuron 

//  int functionType  Specifies the activation function of 

the neuron 

//***********************************************************************

***************** 

Neuron::Neuron(int size,double momentumN,double learningRateN,int 

functionType,int errorType) 

{ 

 

 Services newServices=Services(); 

 

 for(int i=0;i<size;i++){ 

  inputVector.push_back(0); 

  weightsVector.push_back(newServices.rand_numbers()); 

  weightMulError.push_back(0); 

  Dweights.push_back(0.0); 

  previousAdjustment.push_back(0.0); 

   

 } 

 

 errorFunctionType=errorType; 

 output=0; 

 error=0; 

 Dbias=0; 

 inputNet=0; 

 bias=newServices.rand_numbers(); 

 sizeOfInput=size; 

 momentum=momentumN; 

 learningRate=learningRateN; 

 activationFunctionType=functionType; 

 biasPreviousAdjustment=0; 

 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//Deconstructor Neuron(void) 

//***********************************************************************

***************** 
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Neuron::~Neuron(void) 

{ 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//void calculateInput(void): private method that is called to calculate 

the  

//neuron's input. Specifically, it multiplies each input(output of a 

neuron  

//from the previous layer) with the appropriate  weight and then sum all 

the  

//results together to calculate the new neuron’s input  

//***********************************************************************

***************** 

void Neuron :: calculateInput(void) 

{ 

  

 inputNet=0; 

 for(int i=0;i<sizeOfInput;i++){ 

  inputNet+=(inputVector[i]*weightsVector[i]); 

 } 

 inputNet=(inputNet+(-bias)); 

 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//void activationFunction(void): private method that is called to 

calculate the  

//neuron's output through an activation function   

//***********************************************************************

***************** 

void Neuron :: callActivationFunction(void) 

{ 

 

 if(activationFunctionType==1) 

 { 

  output=(1/(1+pow(2.718281828,-inputNet))); 

 } 

 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//double getOutput(vector <double> getInputs): public method that is 

called to calculate 

//the output of the neuron 

//Parameters: 

//  vector <double> getInputs :the outputs of the previous 

layer that are given as 

//            inputs to this 

neuron and are used to calculate the 

//                                 net input 

//Return: 

//  double output    :the output of the neuron 



 
 Α-8 
 

//***********************************************************************

***************** 

double Neuron :: getOutput(vector<double> getInputs) 

{ 

 

 inputVector=getInputs; 

 

 calculateInput(); 

 callActivationFunction(); 

 

 return output; 

 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//void calculateOutputLayerError(double targetOutput): public method that 

is called to  

//calculate the output error of the neurons of output Layer 

//Parameters: 

//  double targetOutput        :the specific,target output of 

the neuron for each  

//            time step 

//***********************************************************************

***************** 

void Neuron :: calculateOutputLayerError(double targetOutput){ 

 

 error=output*(1-output)*(targetOutput-output); 

 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//void calculateErrorPropagation(): public method that is called to 

calculate the error 

//that must be propagated back to the weights that are connected to the 

specific neuron 

//by multiply all the weights of the neuron with the epecific error 

//***********************************************************************

***************** 

void Neuron :: calculateErrorPropagation(){ 

  

 for(int i=0;i<weightMulError.size();i++){ 

  weightMulError[i]= error * (weightsVector[i]); 

 } 

} 
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//***********************************************************************

***************** 

//void calculateHiddenLayerError(double prevWeightSum): public method 

that is called to  

//calculate the output error of the neurons of Hidden Layers 

//Parameters: 

//  double prevWeightSum       :the sum of the neurons' error 

that are connectet  

//            with the output of 

the specific neuron 

//***********************************************************************

***************** 

void Neuron :: calculateHiddenLayerError(double prevWeightSum){  

 

 error=output*(1-output)*prevWeightSum; 

 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//void getSpecificError(int position): public method that is called to 

return the    

//result of the multiplication of a specific weight with the neurons 

error 

//Parameters: 

//  double position            :the position of the weight in 

the weight's vector 

//***********************************************************************

***************** 

double Neuron :: getSpecificError(int position){ 

 

 return weightMulError[position]; 

 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//void adjustDw(): public method that is called to calculate the 

adjustment of each 

//weight and bias of the specific neuron. The bias is adjusted like a 

neuron's weight 

//***********************************************************************

***************** 

void Neuron :: adjustDw(){ 

   

 for(int i=0;i<Dweights.size();i++) 

 { 

 

 Dweights[i]+=learningRate*inputVector[i]*error+momentum*previousAdj

ustment[i]; 

 

 previousAdjustment[i]=learningRate*inputVector[i]*error+momentum*pr

eviousAdjustment[i]; 

  weightsVector[i]=weightsVector[i]+Dweights[i]; 

  Dweights[i]=0; 

  previousAdjustment[i]=0; 
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 } 

 

 Dbias+=learningRate*1*error+momentum*biasPreviousAdjustment; 

 biasPreviousAdjustment=learningRate*1*error+momentum*biasPreviousAd

justment; 

 

 bias=-bias+Dbias; 

 bias=-bias; 

 

 Dbias=0; 

 biasPreviousAdjustment=0; 

 

} 
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DataReader.h 

#pragma once 

#include <fstream> 

 

//***********************************************************************

***************** 

//class DataReader: This class illustrates all the functions that the 

Bidirectional 

//Recurent Neural Network needs to read from files for its inputs and 

parameters 

//***********************************************************************

***************** 

class DataReader 

{ 

 

private: 

 

 //members of DataReader class 

 ifstream inTrainFile; 

 ifstream inTestFile; 

 int beginning; 

 

public: 

 

 DataReader::DataReader(); 

 ~DataReader(void); 

 

 //methods of DataReader class 

 void readParameters(float parameters[13],char 

inputProfile[100],char outputProfile[100], 

   char trainFile[100],char testFile[100]); 

 void readEncoding(vector<string> &encodingT,int *inputSizeK,const 

char inputProfile[100]); 

 void initiateDataPointers(char trainFile[100],char testFile[100]); 

 bool readTrainingInput(vector<char> &primaryStructure,vector<char> 

&secondaryStructure); 

 bool readTestInput(vector<char> &primaryStructure,vector<char> 

&secondaryStructure,char name[100]); 

 void readOutputEncoding(vector<string> 

&encodingT,vector<vector<char>> &outputClassification,int *outputSize, 

   const char outputProfile[100]); 

 void translateSecondaryStructure(vector<vector<char>> 

&outputClassification,vector<char> &secondaryStructure); 

 void closeDataPointers(char trainFile[100],char testFile[100]); 

 

}; 
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DataReader.cpp 

#include "StdAfx.h" 

#include "DataReader.h" 

 

//***********************************************************************

***************** 

//Constructor DataReader(void):initiates the DataReader 

//***********************************************************************

***************** 

DataReader::DataReader(void) 

{ 

 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//Deconstructor DataReader(void) 

//***********************************************************************

***************** 

DataReader::~DataReader(void) 

{ 

 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//void readParameters(float parameters[15],char inputProfile[100],char 

outputProfile[100], 

//   char trainFile[100],char testFile[100]): public method 

that is called to 

//get the parameters of the neural network from the parameters.dat file 

//Parameters: 

//  float parameters[15]  :this table returns alla the 

numeric parameters for 

//         BRNN. Each position 

illustrates a parameter and which are  

//         depended from their 

order in the parameters.dat 

//         file 

//  char inputProfile[100]  :this table returns the input 

profile file name 

//  char outputProfile[100]  :this table returns the output 

profile file name 

//  char trainFile[100]   :this table returns the 

file name which contains the 

//         training set 

//  char testFile[100]   :this table returns the 

file name which contains the 

//         testing set 

//***********************************************************************

***************** 

void DataReader::readParameters(float parameters[15],char 

inputProfile[100],char outputProfile[100], 

   char trainFile[100],char testFile[100]) 
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{ 

  

 //variables 

 char temp[100]; 

 char state[100]; 

 int counter=0; 

 

 //opens the DataIn\\parameters.dat file to read the parameters 

 ifstream inFile; 

 inFile.open("DataIn\\parameters.dat"); 

 

 if (!inFile) { 

  cerr << "Unable to open file parameters.dat"; 

  int x=0; 

  cin>>x; 

  exit(1); 

 } 

 

 //takes all the network parameters with specific order 

 for(int i=0;i<19;i++){ 

  if(i<15) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> parameters[i]; 

  }else if(i==15) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> inputProfile; 

  }else if(i==16) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> outputProfile; 

  }else if(i==17) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> trainFile; 

  }else if(i==18) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> testFile; 

  } 

 } 

 inFile.close(); 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//void readEncoding(vector<string> &encodingT,int *inputSizeK,const char 

inputProfile[100]):  

//public method that is called to read the file with input encoding of a 

protein's primary 

//structure. The file must have a specific layout. The encoding of each 

letter is saved in 

//a vector to the position that the letter has in the English alphabet. 

//Parameters: 
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//  vector<string> &encodingT :returns a vector of strings 

that illustrates the encoding  

//         of each letter. The 

vector has size of 26 strings which 

//         portrays the place 

of each letter 

//  int *inputSizeK    :returns the size of each 

input(how many residues) 

//  const char inputProfile[100]:the name of input profile file 

name 

//***********************************************************************

***************** 

void DataReader::readEncoding(vector<string> &encodingT,int 

*inputSizeK,const char inputProfile[100]) 

{ 

  

 //pointer to a file 

 ifstream inFile; 

  

 //variables 

 char temp[100]; 

 char tempChar; 

 int tempK; 

 string tempString="\0"; 

 

 //create the size of those vectors 

 for(int i=0;i<26;i++) 

  encodingT.push_back(tempString); 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

  temp[i]='\0'; 

 

 //create the path string 

 strcat(temp,"EncodingProfiles\\\\"); 

 strcat(temp,inputProfile); 

 

 //points to the file 

 inFile.open(temp); 

 

 if (!inFile) { 

  cerr << "Unable to open file "<<inputProfile; 

  int x=0; 

  cin>>x; 

  exit(1); 

 } 

 

 //read alla data from the file with a specific order 

 for(int i=0;i<24;i++) 

 { 

  if(i<2) 

  { 

   inFile >> temp; 

  }else if(i==2) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> tempK; 
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   *inputSizeK = tempK; 

  }else if(i<24) 

  { 

   inFile >> tempChar; 

   inFile >> tempString; 

   //The encoding of each letter is saved in a vector to 

the position that 

   //the letter has in the English alphabet 

   encodingT[tempChar-65]+=tempString; 

  } 

 } 

  

 //close the pointer 

 inFile.close(); 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//void readOutputEncoding(vector<string> &encodingT,vector<vector<char>> 

&outputClassification, 

//   int *outputSize,const char outputProfile[100]): 

//public method that is called to read the file with output encoding of a 

protein's secondary 

//structure.The file must have a specific layout. The encoding of each 

letter is saved in 

//a vector to the position that the letter has in the English alphabet. 

Alse a second vector 

//is returned with the classification of the secondary structure letters. 

//Parameters: 

//  vector<string> &encodingT    

 :returns a vector of strings that illustrates   

//            

 the encoding of each letter. The vector has  

//            

 size of 26 strings which portrays the place  

//            

 of each letter 

//  vector<vector<char>> &outputClassification :returns a 

vector with the output classes of the 

//            

 network. Each position of the vector of vector holds  

//            

 the characteristic letter of the class which is 

//            

 followed by the secondary structure letters of 

//            

 that class 

//  int *outputSize       

 :returns how many classes 

//  const char outputProfile[100]    :the name of 

output profile file name 

//***********************************************************************

***************** 

void DataReader::readOutputEncoding(vector<string> 

&encodingT,vector<vector<char>> &outputClassification, 

   int *outputSize,const char outputProfile[100]) 
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{ 

 

 //pointer to a file 

 ifstream inFile; 

 

 //variables 

 int tempK; 

 int counter; 

 char temp[100]; 

 char state[100]; 

 char tempChar; 

 vector<char> tempCharV; 

 string tempString="\0"; 

 

 //create the size of those vectors 

 for(int i=0;i<26;i++) 

  encodingT.push_back(tempString); 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

  temp[i]='\0'; 

 

 //create the path string 

 strcat(temp,"OutputProfiles\\\\"); 

 strcat(temp,outputProfile); 

 

 //point to the file 

 inFile.open(temp); 

 

 if (!inFile) { 

  cerr << "Unable to open file "<<outputProfile; 

  int x=0; 

  cin>>x; 

  exit(1); 

 } 

 

 //read alla data from the file with a specific order 

 for(int i=0;i<100;i++){ 

  if(i<2) 

  { 

   inFile >> temp; 

  }else if(i==2) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> tempK; 

   *outputSize = tempK; 

  }else if(i<4) 

  { 

   inFile >> temp; 

  }else if(i<(4+tempK)) 

  { 

   //reads from the file all the secondary structure's 

letters and their class 

   tempCharV.clear(); 

   inFile >> state; 

   tempCharV.push_back(state[0]); 

   inFile >> state; 



 
 Α-17 
 

   counter=0; 

    

   //remove alla the commas 

   while(state[counter]!='\0') 

   { 

    if(state[counter]!=',') 

    { 

     tempCharV.push_back(state[counter]); 

    } 

    counter++; 

   } 

   //Each position of the vector of vector holds  

   //the characteristic letter of the class which is 

   //followed by the secondary structure letters of 

   //that class. 

   outputClassification.push_back(tempCharV); 

    

  }else if(i<(4+tempK+2)) 

  { 

   inFile >> temp; 

  }else if(i<(6+tempK+tempK)) 

  { 

   inFile >> tempChar; 

   inFile >> tempString; 

   //The encoding of each letter is saved in a vector to 

the position that 

   //the letter has in the English alphabet 

   encodingT[tempChar-65]+=tempString; 

  } 

 } 

 inFile.close(); 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//void initiateDataPointers(char trainFile[100],char testFile[100]): 

//public method that is called to initiate tha pointers to the files 

which contain the training 

//and testing sets.  

//Parameters: 

//  char trainFile[100]    :the file name of 

training sets 

//  char testFile[100]    :the file name of 

testing sets 

//***********************************************************************

***************** 

void DataReader::initiateDataPointers(char trainFile[100],char 

testFile[100]) 

{ 

 //variables 

 char temp[100]; 

 

 //create the size of those vectors 

 for(int i=0;i<100;i++) 

  temp[i]='\0'; 
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 //create the path string 

 strcat(temp,"TrainingSets\\\\"); 

 strcat(temp,trainFile); 

 

 //points to the file 

 inTrainFile.open(temp); 

 

 if (!inTrainFile) { 

  cerr << "Unable to open file "<<temp; 

  int x=0; 

  cin>>x; 

  exit(1); 

 } 

 

 //create the size of those vectors 

 for(int i=0;i<100;i++) 

  temp[i]='\0'; 

  

 //create the path string 

 strcat(temp,"TestSets\\\\"); 

 strcat(temp,testFile); 

 

 //points to the file 

 inTestFile.open(temp); 

 

 if (!inTestFile) { 

  cerr << "Unable to open file "<<temp; 

  int x=0; 

  cin>>x; 

  exit(1); 

 } 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//void closeDataPointers(char trainFile[100],char testFile[100]): 

//public method that is called to close tha pointers to the files which 

contain the training 

//and testing sets.  

//Parameters: 

//  char trainFile[100]    :the file name of 

training sets 

//  char testFile[100]    :the file name of 

testing sets 

//***********************************************************************

***************** 

void DataReader::closeDataPointers(char trainFile[100],char testFile[100]) 

{ 

 

 //variables 

 char temp[100]; 

 

 //creates the size of those vectors 

 for(int i=0;i<100;i++) 

  temp[i]='\0'; 
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 //create the path string 

 strcat(temp,"TrainingSets\\\\"); 

 strcat(temp,trainFile); 

 

 //close the pointer 

 inTrainFile.clear();  

 inTrainFile.close(); 

  

 //create the size of those vectors 

 for(int i=0;i<100;i++) 

  temp[i]='\0'; 

 

 //creates the path string 

 strcat(temp,"TestSets\\\\"); 

 strcat(temp,testFile); 

 

 //close the pointer 

 inTestFile.clear(); 

 inTestFile.close(); 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//bool readTrainingInput(vector<char> &primaryStructure,vector<char> 

&secondaryStructure): 

//public method that is called to read from a file the primary and 

secondary structure of 

//proteins that included in training sets. the pointers to the files are 

initiated with 

//initiateDataPointers method and closed with closeDataPointers.The file 

must have a 

//specific layout. 

//Parameters: 

//  vector<char> &primaryStructure :returns the primary 

structure of the protein 

//  vector<char> &secondaryStructure:returns the secondary 

structure of the protein 

//Return: 

//  true       :if there are more 

sequences 

//  false       :if the pointer 

points to eof 

//***********************************************************************

***************** 

bool DataReader::readTrainingInput(vector<char> 

&primaryStructure,vector<char> &secondaryStructure) 

{ 

 //variables 

 char name[100]; 

 char temp; 

 

 primaryStructure.clear(); 

 

 inTrainFile >> name; 

 

 //if end of file returns false 
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 if(inTrainFile.eof()){ 

  return false; 

 } 

 

 inTrainFile >> temp; 

  

 //reads all the letters of primary structur until the "." 

 while(temp!='.') 

 { 

  primaryStructure.push_back(temp); 

  inTrainFile >> temp; 

 } 

 

 secondaryStructure.clear(); 

 

 inTrainFile >> temp; 

  

 //reads all the letters of secondary structur until the "." 

 while(temp!='.') 

 { 

  secondaryStructure.push_back(temp); 

  inTrainFile >> temp; 

 } 

  

 return true; 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//bool readTestInput(vector<char> &primaryStructure,vector<char> 

&secondaryStructure, 

//   char name[100]): 

//public method that is called to read from a file the primary and 

secondary structure of 

//proteins that included in testing sets. The pointers to the files are 

initiated with 

//initiateDataPointers method and closed with closeDataPointers.The file 

must have a 

//specific layout. 

//Parameters: 

//  vector<char> &primaryStructure :returns the primary 

structure of the protein 

//  vector<char> &secondaryStructure:returns the secondary 

structure of the protein 

//  char name[100]     :the name of the 

protein 

//Return: 

//  true       :if there are more 

sequences 

//  false       :if the pointer 

points to eof 

//***********************************************************************

***************** 

bool DataReader::readTestInput(vector<char> &primaryStructure,vector<char> 

&secondaryStructure, 

   char name[100]) 
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{ 

 //variables 

 char temp; 

 

 primaryStructure.clear(); 

 

 inTestFile >> name; 

 

 //if end of file returns false 

 if(inTestFile.eof()){ 

  return false; 

 } 

 

 inTestFile >> temp; 

  

 //reads all the letters of primary structur until the "." 

 while(temp!='.') 

 { 

  primaryStructure.push_back(temp); 

  inTestFile >> temp; 

 } 

 

 //if there in low case letter replace it with capital case 

 for(int i=0;i<primaryStructure.size();i++) 

 { 

  if(primaryStructure[i]>='a' && primaryStructure[i]<='z') 

   primaryStructure[i]=primaryStructure[i]-32; 

 } 

 

 

 secondaryStructure.clear(); 

 

 inTestFile >> temp; 

 

 //reads all the letters of secondary structur until the "." 

 while(temp!='.') 

 { 

  secondaryStructure.push_back(temp); 

  inTestFile >> temp; 

 } 

  

 return true; 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//void translateSecondaryStructure(vector<vector<char>> 

&outputClassification, 

//   vector<char> &secondaryStructure): 

//public method that is called to replace all the letters of secondary 

structure with 

//the specific letter of their class 

//Parameters: 

//  vector<vector<char>> &outputClassification :contains a 

vector with the output classes of the 
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//            

 network. Each position of the vector of vector holds  

//            

 the characteristic letter of the class which is 

//            

 followed by the secondary structure letters of 

//            

 that class 

//  vector<char> &secondaryStructure   :contains the 

secondary structure of the protein 

//***********************************************************************

***************** 

void DataReader::translateSecondaryStructure(vector<vector<char>> 

&outputClassification, 

   vector<char> &secondaryStructure) 

{ 

 for(int i=0;i<secondaryStructure.size();i++) 

 { 

  for(int j=0;j<outputClassification.size();j++) 

  { 

   for(int k=0;k<outputClassification[j].size();k++) 

   { 

   

 if(secondaryStructure[i]==outputClassification[j][k]) 

    { 

    

 secondaryStructure[i]=outputClassification[j][0]; 

     break; 

    } 

   } 

  } 

 } 

} 
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OutputData.h 

#pragma once 

 

//***********************************************************************

***************** 

//class OutputData: This class illustrates all the functions that the 

Bidirectional 

//Recurent Neural Network needs to write to the output files 

//***********************************************************************

***************** 

class OutputData 

{ 

 

private: 

 

 //members of OutputData class 

 ofstream printError; 

 ofstream printErrorP; 

 ofstream printOutput; 

 ofstream printNetwork; 

 ofstream printNetworkHTML; 

 char folderName[100]; 

 char HTMLName[100]; 

 

public: 

 

 OutputData(void); 

 ~OutputData(void); 

  

 //methods of OutputData class 

 void createErrorFiles(vector<double> trainingError,vector<double> 

testingError, 

    vector<double> proteinTrainingError,vector<double> 

proteinTestingError); 

 void createOutputFile(vector<char> primaryStructure,vector<char> 

secondaryStructure, 

    vector<char> predictedSecondaryStructure,char 

proteinName[100],double percentage); 

 void createNetworkFile(int hLayerOneSizeN,int hLayerTwoSizeN,int 

hLayerOneSizeBN, 

    int hLayerTwoSizeBN,int hLayerOneSizeFN,int 

hLayerTwoSizeFN,int activationFuncTypeN, 

    double learningRateN,double momentumN,int 

windowSizeN,double qMinus1N, 

    double qPlus1N,int errorFunctionTypeN,int 

temporaryN,int epochN,char trainFileN[100], 

    char testFileN[100],char inputProfileN[100],char 

outputProfileN[100],double percentage); 

 void closeAllPointers(void); 

}; 
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OutputData.cpp 

#include "StdAfx.h" 

#include "OutputData.h" 

 

//***********************************************************************

***************** 

//Constructor DataReader(void):initiates the DataReader 

//***********************************************************************

***************** 

OutputData::OutputData(void) 

{ 

 //it takes the time from the system and creates a folder in the 

DataOut folder 

 //this folder will contain all tha output files of each simulation 

 //Also initiate the pointer to the output file and HTML output file 

 time_t rawtime; 

 struct tm * timeinfo; 

 

    time ( &rawtime ); 

 timeinfo = localtime ( &rawtime ); 

  

    char temp[100]; 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  temp[i]='\0'; 

  folderName[i]='\0'; 

  HTMLName[i]='\0'; 

 } 

 

   strcat(temp,"DataOut\\\\"); 

 strcat(temp,asctime (timeinfo)); 

 strcat(HTMLName,asctime(timeinfo)); 

 

 //replace some characters 

 for(int i=0;i<100;i++){ 

  if(temp[i]=='\n') 

  { 

   temp[i]='\0';  

  } 

  if(temp[i]==' ') 

  { 

   temp[i]='-';  

  } 

  if(temp[i]==':') 

  { 

   temp[i]='_';  

  } 

 } 

  

 for(int i=0;i<100;i++){ 

  if(HTMLName[i]=='\n') 

  {  

   HTMLName[i]='\0'; 
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  } 

  if(HTMLName[i]==' ') 

  {  

   HTMLName[i]='_';; 

  } 

  if(HTMLName[i]==':') 

  {  

   HTMLName[i]='_'; 

  } 

 } 

 

 //create folder 

 mkdir(temp); 

 

 //create the string path 

 strcat(temp,"\\\\"); 

 strcat(temp,asctime (timeinfo)); 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  if(temp[i]=='\n') 

  { 

   temp[i]='\0'; 

  } 

  if(temp[i]==' ') 

  { 

   temp[i]='-'; 

  }    

  if(temp[i]==':') 

  { 

   temp[i]='_'; 

  } 

 } 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  folderName[i]=temp[i]; 

 } 

  

 strcat(temp,"_Output.txt"); 

  

 //initiate pointer of the output file 

 printOutput.open(temp); 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//Deconstructor DataReader(void) 

//***********************************************************************

***************** 

OutputData::~OutputData(void) 

{ 

 

} 
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//***********************************************************************

***************** 

//void createErrorFiles(vector<double> trainingError,vector<double> 

testingError, 

//   vector<double> proteinTrainingError,vector<double> 

proteinTestingError):  

//public method that is called to create the files that contains the 

training and testing 

//error per protein and per epoch 

//Parameters: 

//   vector<double> trainingError  :vector with 

training errors per epoch 

//   vector<double> testingError   :vector with 

testing errors per epoch 

//   vector<double> proteinTrainingError :vector with 

training errors per protein 

//   vector<double> proteinTestingError :vector with 

testing errors per protein 

//***********************************************************************

***************** 

void OutputData::createErrorFiles(vector<double> 

trainingError,vector<double> testingError, 

   vector<double> proteinTrainingError,vector<double> 

proteinTestingError) 

{ 

 //variables 

 char temp[100]; 

 char temp1[100]; 

 

 //create vectors 

 for(int i=0;i<100;i++) 

  temp[i]='\0'; 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

  temp1[i]='\0'; 

 

 //create the names of output files 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  temp[i]=folderName[i]; 

  temp1[i]=folderName[i]; 

 } 

 

 //creates the string path and opens the output file with errors per 

epoch 

 strcat(temp,"_error_per_epoch.txt"); 

 printError.open(temp); 

 

 //write all the data to the file 

 printError<<"No          Training Error           Test Error\n"; 

    printError<<"*************************************************\n\n"; 

 for(int i=0;i<trainingError.size();i++) 

 { 

 

 printError<<i<<".\t\t"<<trainingError[i]<<"\t\t"<<testingError[i]<<

endl; 
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 } 

 

 //creates the string path and opens the output file with errors per 

protein 

 strcat(temp1,"_error_per_protein.txt"); 

 printErrorP.open(temp1); 

 

 //write all the data to the file 

 printErrorP<<"No          Training Error           Test Error\n"; 

    printErrorP<<"*************************************************\n\n"; 

 for(int i=0;i<proteinTrainingError.size();i++) 

 { 

 

 printErrorP<<i<<".\t\t"<<proteinTrainingError[i]<<"\t\t"<<proteinTe

stingError[i]<<endl; 

 

 } 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//void OutputData::createOutputFile(vector<char> 

primaryStructure,vector<char> secondaryStructure, 

//   vector<char> predictedSecondaryStructure,char 

proteinName[100],double percentage)):  

//public method that is called  at the end of each epoch to write in the 

output file the name of 

//a protein, its primary structure, its secondary structure, its 

predicted secondary structure and 

//the percentage of succes for the specific simulation 

//Parameters: 

//   vector<char> primaryStructure   

 :protein's primary structure 

//   vector<char> secondaryStructure   

 :protein's secondary structure 

//   vector<char> predictedSecondaryStructure :protein's 

predicted secondary structure 

//   char proteinName[100]     

 :protein's name 

//   double percentage      

 :persentage of succes for a simulation 

//***********************************************************************

***************** 

void OutputData::createOutputFile(vector<char> 

primaryStructure,vector<char> secondaryStructure, 

   vector<char> predictedSecondaryStructure,char 

proteinName[100],double percentage) 

{ 

 

 //writes the name of a protein and the persentage of succes 

 printOutput<<proteinName<<" Correctness 

Percentage:"<<percentage<<"%"<<endl; 

 cout<<proteinName<<endl; 

 //writes the primary structure 

 printOutput<<"primaryStructure           :"; 

 for(int i=0;i<primaryStructure.size();i++) 
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 { 

  printOutput<<primaryStructure[i]; 

 } 

 printOutput<<endl; 

 

 //writes the secondary structure 

 printOutput<<"secondaryStructure         :"; 

 for(int i=0;i<secondaryStructure.size();i++) 

 { 

  printOutput<<secondaryStructure[i]; 

 } 

 printOutput<<endl; 

 

 //writes the predicted secondary structure 

 printOutput<<"predictedSecondaryStructure:"; 

 for(int i=0;i<predictedSecondaryStructure.size();i++) 

 { 

  printOutput<<predictedSecondaryStructure[i]; 

 } 

 printOutput<<endl; 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//void createNetworkFile(int hLayerOneSizeN,int hLayerTwoSizeN,int 

hLayerOneSizeBN, 

//   int hLayerTwoSizeBN,int hLayerOneSizeFN, int 

hLayerTwoSizeFN,int activationFuncTypeN, 

//   double learningRateN,double momentumN,int 

windowSizeN,double qMinus1N,double qPlus1N, 

//   int errorFunctionTypeN,int temporaryN,int epochN,char 

trainFileN[100],char testFileN[100], 

//   char inputProfileN[100],char outputProfileN[100],double 

percentage):  

//public method that is called to create a file with the parameters of 

the network and an HTML file 

//with information about the simulation 

//Parameters: 

//   int hLayerOneSizeN   :hidden layer one 

size 

//   int hLayerTwoSizeN   :hidden layer two 

size 

//   int hLayerOneSizeBN   :Backward hidden 

layer one size 

//   int hLayerTwoSizeBN   :Backward hidden 

layer two size 

//   int hLayerOneSizeFN   :Forward hidden 

layer one size 

//   int hLayerTwoSizeFN   :Foeward hidden 

layer two size 

//   int activationFuncTypeN  :number that corresponds 

to an activation function 

//   double learningRateN  :learning rate 

//   double momentumN   :momentum 

//   int windowSizeN    :the window size 

for each specific residue 
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//   double qMinus1N    :the q operator for 

forward recurrent neural network 

//   double qPlus1N    :the q operator for 

backward recurrent neural network 

//   int errorFunctionTypeN  :number that corresponds 

to an error function 

//   int sN      :the operator 

s 

//   int epochN     :number of 

iterations 

//   char trainFileN[100]  :the file name of 

training set 

//   char testFileN[100]   :the file name of 

testing set 

//   char inputProfileN[100]  :the file name of input 

profile 

//   char outputProfileN[100] :the file name of output 

profile 

//   double percentage   :the percentage of succes 

//***********************************************************************

***************** 

void OutputData::createNetworkFile(int hLayerOneSizeN,int 

hLayerTwoSizeN,int hLayerOneSizeBN, 

   int hLayerTwoSizeBN,int hLayerOneSizeFN, int 

hLayerTwoSizeFN,int activationFuncTypeN, 

   double learningRateN,double momentumN,int 

windowSizeN,double qMinus1N,double qPlus1N, 

   int errorFunctionTypeN,int sN,int epochN,char 

trainFileN[100],char testFileN[100], 

   char inputProfileN[100],char outputProfileN[100],double 

percentage) 

{ 

 //variables 

 char temp[100]; 

   char temp1[100]; 

  

 //create the vectors 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  temp[i]='\0'; 

 } 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  temp1[i]='\0'; 

 } 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  temp[i]=folderName[i]; 

   

 } 

 

 //creates the string path and opens the output file with parameters 

 strcat(temp,"_Nwtwork_Specifications.txt"); 

 printNetwork.open(temp); 



 
 Α-30 
 

 

 //creates the string path and opens the HTML file with results 

 strcat(temp1,"DataOut\\\\"); 

 strcat(temp1,HTMLName); 

 strcat(temp1,"_1.html"); 

 printNetworkHTML.open(temp1); 

  

 //writes the information to the output file with parameters 

 printNetwork<<"Network Specification"<<endl; 

 printNetwork<<"*********************"<<endl; 

 printNetwork<<"Size of Hidden Layer 1:"<<hLayerOneSizeN<<endl; 

 printNetwork<<"Size of Hidden Layer 2:"<<hLayerTwoSizeN<<endl; 

 printNetwork<<"Size of Forward Hidden Layer 

1:"<<hLayerOneSizeFN<<endl; 

 printNetwork<<"Size of Forward Hidden Layer 

2:"<<hLayerTwoSizeFN<<endl; 

 printNetwork<<"Size of Backward Hidden Layer 

1:"<<hLayerOneSizeBN<<endl; 

 printNetwork<<"Size of Backward Hidden Layer 

2:"<<hLayerTwoSizeBN<<endl; 

 printNetwork<<"Type of Activation 

Function:"<<activationFuncTypeN<<endl; 

 printNetwork<<"Learning Rate:"<<learningRateN<<endl; 

 printNetwork<<"Momentum:"<<momentumN<<endl; 

 printNetwork<<"Window Size:"<<windowSizeN<<endl; 

 printNetwork<<"q-1:"<<qMinus1N<<endl; 

 printNetwork<<"q+1:"<<qPlus1N<<endl; 

 printNetwork<<"Type of error Function:"<<errorFunctionTypeN<<endl; 

 printNetwork<<"s:"<<sN<<endl; 

 printNetwork<<"Number of Iterrations: "<<epochN<<endl; 

 printNetwork<<"Name of Training File: "<<trainFileN<<endl; 

 printNetwork<<"Name of Testing File: "<<testFileN<<endl; 

 printNetwork<<"Name of Input Profile: "<<inputProfileN<<endl; 

 printNetwork<<"Name of Output Profile: "<<outputProfileN<<endl; 

  

 //writes the information to the HTML file with the simulation 

results 

 printNetworkHTML<<"<!DOCTYPE html PUBLIC \"-//W3C//DTD XHTML 1.0 

Strict//EN\" \"http://www.w3.org/TR/xhtml1/DTD/xhtml1-

strict.dtd\">"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<html 

xmlns=\"http://www.w3.org/1999/xhtml\">"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<head>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<title>Website Title</title>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<meta http-equiv=\"Content-Type\" 

content=\"text/html; charset=UTF-8\" />"<<endl;  

 printNetworkHTML<<"<link rel=\"stylesheet\" type=\"text/css\" 

href=\"style.css\" media=\"screen\" />"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"</head>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<body>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<div id=\"content\">"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<div id=\"header\">"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<h1><a href=\"#\">Protein Secondary Structure 

Prediction </a></h1>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<h2>University of Cyprus </h2>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"</div>"<<endl; 
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 printNetworkHTML<<"<div id=\"navigation\">"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<ul>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<li><a href=\"#\">Report</a></li>"<<endl;  

 printNetworkHTML<<"<li><a href=\""<< HTMLName <<"_2.html\">Output 

Files</a></li>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"</ul>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"</div>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<div class=\"right\">"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<h2>Report of: "<< HTMLName <<"</h2>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>This website illustrates the Bidirectional 

Recurrent Neural Network specifications for Protein Secondary Structure 

Prediction. The success prediction of this experiment is: 

"<<percentage<<"% </a>.</p>"<<endl;          

 printNetworkHTML<<"</div>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<div class=\"right\">"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<h2>Network's Specifications: </h2>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>Size of Hidden Layer 1: "<< 

hLayerOneSizeN<<"</p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>Size of Hidden Layer 2: "<<hLayerTwoSizeN <<" 

</p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>Size of Forward Hidden Layer 1: 

"<<hLayerOneSizeFN <<" </p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>Size of Forward Hidden Layer 2: 

"<<hLayerTwoSizeFN <<" </p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>Size of Backward Hidden Layer 1: 

"<<hLayerOneSizeBN <<" </p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>Size of Backward Hidden Layer 2: "<< 

hLayerTwoSizeBN<<" </p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>Type of Activation Function: 

"<<activationFuncTypeN <<" </p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>Learning Rate: "<<learningRateN <<" 

</p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>Momentum: "<<momentumN <<" </p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>Window Size: "<<windowSizeN <<" </p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>q-1: "<< qMinus1N<<" </p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>q+1: "<<qPlus1N <<" </p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>Type of error Function: "<<errorFunctionTypeN 

<<" </p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>s: "<<sN <<" </p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>Number of Iterrations: "<<epochN <<" 

</p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>Name of Training File: "<< trainFileN<<" 

</p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>Name of Testing File: "<< testFileN<<" 

</p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>Name of Input Profile: "<<inputProfileN <<" 

</p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<p>Name of Output Profile: "<<outputProfileN <<" 

</p>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<h2>&nbsp;</h2>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<a href=\"#\" title=\"Link Title\"><img 

src=\"pic1.jpg\" alt=\"Something\" width=\"695\" height=\"367\" 

style=\"border: 3px solid #ddd;\" /></a>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"</div>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<div style=\"clear: both;\"> </div>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<div id=\"footer\">"<<endl; 
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 printNetworkHTML<<"&copy; Copyright by <a href=\"#\">University of 

Cyprus</a> | Designed by <a href=\"#\">Michalis 

Agathocleous</a></a>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"</div>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"</div>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"</body>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"</html>"<<endl; 

 

 //close the pointers 

 printNetwork.close(); 

 printNetworkHTML.close(); 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//void closeAllPointers(): public method that is called to close all the 

pointers to  

//specific files 

//***********************************************************************

***************** 

void OutputData::closeAllPointers(){ 

 

 printError.close(); 

 printErrorP.close(); 

 printOutput.close(); 

} 
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Services.h 

#pragma once 

 

//***********************************************************************

***************** 

//class Services: This class illustrates functions that the Bidirectional 

//Recurent Neural Network needs to work properly 

//***********************************************************************

***************** 

class Services 

{ 

 

public: 

 

 Services(void); 

 ~Services(void); 

 

 //method of the Services class 

 double rand_numbers(); 

}; 
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Services.cpp 

#include "StdAfx.h" 

#include "Services.h" 

 

Services::Services(void) 

{ 

} 

 

Services::~Services(void) 

{ 

} 

 

double Services::rand_numbers(){ 

  

 double temp_rand,temp_prosimo; 

   

 temp_rand=0;temp_prosimo=0; 

 

 temp_rand=((rand()%1000)); 

 temp_rand/=1000; 

 temp_prosimo=rand()%2; 

 

 if(temp_prosimo==0) 

  temp_rand*=-1; 

 

 return temp_rand; 

} 
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BidirectionalRecurrentNeuralNetwork.h 

 

#pragma once 

#include "Neuron.h" 

#include "DataReader.h" 

#include "OutputData.h" 

 

//***********************************************************************

***************** 

//class BidirectionalRecurrentNeuralNetwork: This class illustrates all 

the functions that 

//a Bidirectional Recurent Neural Network needs to be trained and tested 

//***********************************************************************

***************** 

class BidirectionalRecurrentNeuralNetwork 

{ 

 

private: 

 

 //members of BidirectionalRecurrentNeuralNetwork class 

 vector<string> encodingT; 

 vector<string> encodingOutput; 

 vector<vector<char>> outputClassification; 

 vector<char> currentInput; 

 vector<char> primaryStructure; 

 vector<char> secondaryStructure; 

 vector<char> predictedSecondaryStructure; 

 vector<double> weightsReturn; 

  

 int inputSizeK; 

 int inputSize; 

 int halfWindow; 

 int halfInputSize; 

 int outputSize; 

 int sizeOfEachLetter; 

 

 char trainFile[100]; 

 char testFile[100]; 

 char inputProfile[100]; 

 char outputProfile[100]; 

 char proteinName[100]; 

 

 int hLayerOneSize; 

 int hLayerTwoSize; 

 int hLayerOneSizeB; 

 int hLayerTwoSizeB; 

 int hLayerOneSizeF; 

 int hLayerTwoSizeF; 

 int activationFuncType;  

 int windowSize;  

 int errorFunctionType; 

 int s; 

 int maxIterations;  

 int trainingSetAdditionVectorTempSize; 
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 int testSetAdditionVectorTempSize; 

 int percentageCounter; 

 

 double learningRate; 

 double momentum; 

 double qMinus1; 

 double qPlus1; 

 double percentage; 

 double trainingSetAddition; 

 double testSetAddition; 

 double trainingSetAdditionEpoch; 

 double testSetAdditionEpoch; 

  

 char outputLetter; 

 

 vector<Neuron> hLayerOne; 

 vector<Neuron> hLayerTwo; 

 vector<Neuron> hLayerOneB; 

 vector<Neuron> hLayerTwoB; 

 vector<Neuron> hLayerOneF; 

 vector<Neuron> hLayerTwoF; 

 vector<Neuron> outputLayer; 

 

 vector<int> tempOt; 

 

 vector<double> Ot; 

 vector<double> It; 

 vector<double> contextFt; 

 vector<double> contextBt; 

 vector<double> hLayerOneOutput; 

 vector<double> hLayerTwoOutput; 

 vector<double> hLayerOneBOutput; 

 vector<double> hLayerTwoBOutput; 

 vector<double> hLayerOneFOutput; 

 vector<double> hLayerTwoFOutput; 

 vector<double> inputhLayerOneF; 

 vector<double> inputhLayerOneB; 

 vector<double> tempInput; 

 vector<double> inputOutputLayer; 

 vector<double> targetOutputs; 

 vector<double> tempVector; 

 vector<double> trainingSetAdditionVector; 

 vector<double> trainingSetAdditionVectorTemp; 

 vector<double> testSetAdditionVector; 

 vector<double> testSetAdditionVectorTemp; 

 vector<double> trainingSetAdditionEpochVector; 

 vector<double> testSetAdditionEpochVector; 

 

 //objects of input,output to a file  

 DataReader* getInputData; 

 OutputData* saveOutputData; 

 

 //provate method of BidirectionalRecurrentNeuralNetwork class 

 void getInput(void); 

 

public: 
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 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork(int hLayerOneSize,int 

hLayerTwoSize,int hLayerOneSizeB,int hLayerTwoSizeB,int hLayerOneSizeF, 

          int 

hLayerTwoSizeF,int activationFuncType,double learningRate,double 

momentum,int windowSize, 

          double 

qMinus1,double qPlus1,int errorFunctionType,int s,int epochN,char 

trainFile[100],char testFile[100], 

          char 

inputProfile[100],char outputProfile[100]); 

 ~BidirectionalRecurrentNeuralNetwork(void); 

 

 //Methods of BidirectionalRecurrentNeuralNetwork class 

 bool initTrainingInput(int *primaryStructureSize); 

 bool initTestInput(int *primaryStructureSize); 

 void doFeedForward(int sequencet,int isTrainOrTest,int epoch); 

 void doBackpropagation(int sequencet); 

 void openFolders(void); 

 void closeFolders(void); 

 void getSequenceTrainingError(); 

 void getSequenceTestingError(); 

 void getEpochError(); 

 void printOutputs(); 

 void printOutputSequence(); 

 void printNetworkSpecification(); 

 

}; 
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BidirectionalRecurrentNeuralNetwork.cpp 

#include "StdAfx.h" 

#include "BidirectionalRecurrentNeuralNetwork.h" 

#include "DataReader.h" 

 

//***********************************************************************

***************** 

//Constructor 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::BidirectionalRecurrentNeuralNetwork 

//   (int hLayerOneSizeN,int hLayerTwoSizeN, 

//   int hLayerOneSizeBN,int hLayerTwoSizeBN,int 

hLayerOneSizeFN,int hLayerTwoSizeFN, 

//   int activationFuncTypeN,double learningRateN,double 

momentumN,int windowSizeN, 

//   double qMinus1N,double qPlus1N,int 

errorFunctionTypeN,int sN,int epochN, 

//   char trainFileN[100],char testFileN[100],char 

inputProfileN[100],char outputProfileN[100]): 

//   initiates the BidirectionalRecurrentNeuralNetwork 

//Parameters: 

//   int hLayerOneSizeN   :hidden layer one 

size 

//   int hLayerTwoSizeN   :hidden layer two 

size 

//   int hLayerOneSizeBN   :Backward hidden 

layer one size 

//   int hLayerTwoSizeBN   :Backward hidden 

layer two size 

//   int hLayerOneSizeFN   :Forward hidden 

layer one size 

//   int hLayerTwoSizeFN   :Foeward hidden 

layer two size 

//   int activationFuncTypeN  :number that corresponds 

to an activation function 

//   double learningRateN  :learning rate 

//   double momentumN   :momentum 

//   int windowSizeN    :the window size 

for each specific residue 

//   double qMinus1N    :the q operator for 

forward recurrent neural network 

//   double qPlus1N    :the q operator for 

backward recurrent neural network 

//   int errorFunctionTypeN  :number that corresponds 

to an error function 

//   int sN      :the operator 

s 

//   int epochN     :number of 

iterations 

//   char trainFileN[100]  :the file name of 

training set 

//   char testFileN[100]   :the file name of 

testing set 

//   char inputProfileN[100]  :the file name of input 

profile 
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//   char outputProfileN[100] :the file name of output 

profile 

//***********************************************************************

***************** 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::BidirectionalRecurrentNeuralNetwork(

int hLayerOneSizeN,int hLayerTwoSizeN, 

   int hLayerOneSizeBN,int hLayerTwoSizeBN,int 

hLayerOneSizeFN,int hLayerTwoSizeFN, 

   int activationFuncTypeN,double learningRateN,double 

momentumN,int windowSizeN, 

   double qMinus1N,double qPlus1N,int 

errorFunctionTypeN,int sN,int epochN, 

   char trainFileN[100],char testFileN[100],char 

inputProfileN[100],char outputProfileN[100]) 

{ 

 //objects of BidirectionalRecurrentNeuralNetwork to read from files 

and write to files 

 getInputData=new DataReader(); 

 saveOutputData=new OutputData(); 

 

 //variables 

 inputSizeK=0; 

 inputSize=0; 

 halfWindow=0; 

 halfInputSize=0; 

 outputSize=0; 

 percentageCounter=0; 

 percentage=0.0; 

 

 //assign parameters 

 hLayerOneSize = hLayerOneSizeN; 

 hLayerTwoSize = hLayerTwoSizeN; 

 hLayerOneSizeB = hLayerOneSizeBN; 

 hLayerTwoSizeB = hLayerTwoSizeBN; 

 hLayerOneSizeF = hLayerOneSizeFN; 

 hLayerTwoSizeF = hLayerTwoSizeFN; 

 activationFuncType = activationFuncTypeN;  

 learningRate = learningRateN; 

 momentum = momentumN; 

 windowSize = windowSizeN;  

 qMinus1 = qMinus1N; 

 qPlus1 = qPlus1N; 

 errorFunctionType = errorFunctionTypeN; 

 maxIterations=epochN; 

 s = sN; 

 

 //assign parameters 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  trainFile[i] = trainFileN[i]; 

  testFile[i] = testFileN[i]; 

  inputProfile[i] = inputProfileN[i]; 

  outputProfile[i] = outputProfileN[i]; 

 } 

 

 //variables 
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 trainingSetAddition=0; 

 testSetAddition=0; 

 trainingSetAdditionEpoch=0; 

 testSetAddition=0; 

  

 //private method that is called to read the input and output 

parameters 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getInput(); 

 

 //create variables for RNNs 

 halfWindow=floor((float)windowSize/2); 

 halfInputSize=floor((float)inputSize/2); 

 

 //create vector for the target output of each simulation 

 for(int i=0;i<outputSize;i++) 

 { 

  targetOutputs.push_back(0); 

 } 

 

 //create a vector for the current input of the network 

 for(int i=0;i<inputSize;i++) 

 { 

  currentInput.push_back('\0'); 

 } 

  

 //create a vector for the current input of the network 

 for(int i=0;i<inputSizeK;i++) 

 { 

  It.push_back(0); 

 } 

 

 //create the hidden layer one of the network 

 for(int i=0;i<hLayerOneSize;i++) 

 { 

 

 hLayerOne.push_back(Neuron(inputSizeK,momentum,learningRate,activat

ionFuncType,errorFunctionType)); 

  hLayerOneOutput.push_back(0); 

 } 

 

 //create the hidden layer two of the network 

 for(int i=0;i<hLayerTwoSize;i++) 

 { 

 

 hLayerTwo.push_back(Neuron(hLayerOneSize,momentum,learningRate,acti

vationFuncType,errorFunctionType)); 

  hLayerTwoOutput.push_back(0); 

 } 

 

 //create the contex layer of forward recurrent neural network 

 if(hLayerTwoSizeF==0) 

 { 

  for(int i=0;i<(hLayerOneSizeF*s);i++) 

  { 

   contextFt.push_back(0); 

  } 
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 }else 

 { 

  for(int i=0;i<(hLayerTwoSizeF*s);i++) 

  { 

   contextFt.push_back(0); 

  } 

 } 

  

 //create the contex layer of backward recurrent neural network 

 if(hLayerTwoSizeB==0) 

 { 

  for(int i=0;i<(hLayerOneSizeB*s);i++) 

  { 

   contextBt.push_back(0); 

  } 

 }else 

 { 

  for(int i=0;i<(hLayerTwoSizeB*s);i++) 

  { 

   contextBt.push_back(0); 

  } 

 } 

 

 //create the input vector of hidden layer one 

 for(int i=0;i<(inputSizeK+contextFt.size());i++) 

 { 

  inputhLayerOneF.push_back(0); 

 } 

 

 //create the input vector of hidden layer two 

 for(int i=0;i<(inputSizeK+contextBt.size());i++) 

 {  

  inputhLayerOneB.push_back(0); 

 } 

 

 //create the hidden layer one of forward recurrent neural network 

 for(int i=0;i<hLayerOneSizeF;i++) 

 { 

 

 hLayerOneF.push_back(Neuron(inputSizeK+contextFt.size(),momentum,le

arningRate, 

    activationFuncType,errorFunctionType)); 

  hLayerOneFOutput.push_back(0); 

 } 

 

 //create the hidden layer two of forward recurrent neural network 

 for(int i=0;i<hLayerTwoSizeF;i++) 

 { 

 

 hLayerTwoF.push_back(Neuron(hLayerOneSizeF,momentum,learningRate,ac

tivationFuncType,errorFunctionType)); 

  hLayerTwoFOutput.push_back(0); 

 } 

 

 //create the hidden layer one of backward recurrent neural network 

 for(int i=0;i<hLayerOneSizeB;i++) 
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 { 

 

 hLayerOneB.push_back(Neuron(inputSizeK+contextBt.size(),momentum,le

arningRate,activationFuncType, 

    errorFunctionType)); 

  hLayerOneBOutput.push_back(0); 

 } 

 

 //create the hidden layer two of backward recurrent neural network 

 for(int i=0;i<hLayerTwoSizeB;i++) 

 { 

 

 hLayerTwoB.push_back(Neuron(hLayerOneSizeB,momentum,learningRate,ac

tivationFuncType,errorFunctionType)); 

  hLayerTwoBOutput.push_back(0); 

 } 

 

 //creates the output layer with input and output vectors of this 

layer 

 //the size of the vector depends from the size and existence of 

previous layers 

 if(hLayerTwoSize==0 && hLayerTwoSizeF==0 && hLayerTwoSizeB==0) 

 { 

  for(int i=0;i<outputSize;i++) 

  { 

  

 outputLayer.push_back(Neuron(hLayerOneSize+hLayerOneSizeF+hLayerOne

SizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncType,errorFunctionType)); 

   Ot.push_back(0); 

   tempOt.push_back(0); 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerOneSize+hLayerOneSizeF+hLayerOneSizeB;i++) 

  { 

   inputOutputLayer.push_back(0); 

  } 

 }else if(hLayerTwoSize==0 && hLayerTwoSizeF==0 && hLayerTwoSizeB!=0) 

 { 

  for(int i=0;i<outputSize;i++) 

  { 

  

 outputLayer.push_back(Neuron(hLayerOneSize+hLayerOneSizeF+hLayerTwo

SizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncType,errorFunctionType)); 

   Ot.push_back(0); 

   tempOt.push_back(0); 

  } 

   

  for(int i=0;i<hLayerOneSize+hLayerOneSizeF+hLayerTwoSizeB;i++) 

  { 

   inputOutputLayer.push_back(0); 

  } 
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 }else if(hLayerTwoSize==0 && hLayerTwoSizeF!=0 && hLayerTwoSizeB==0) 

 {  

  for(int i=0;i<outputSize;i++) 

  { 

  

 outputLayer.push_back(Neuron(hLayerOneSize+hLayerTwoSizeF+hLayerOne

SizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncType,errorFunctionType)); 

   Ot.push_back(0); 

   tempOt.push_back(0); 

  } 

   

  for(int i=0;i<hLayerOneSize+hLayerTwoSizeF+hLayerOneSizeB;i++) 

  { 

   inputOutputLayer.push_back(0); 

  } 

 }else if(hLayerTwoSize==0 && hLayerTwoSizeF!=0 && hLayerTwoSizeB!=0) 

 { 

  for(int i=0;i<outputSize;i++) 

  { 

  

 outputLayer.push_back(Neuron(hLayerOneSize+hLayerTwoSizeF+hLayerTwo

SizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncType,errorFunctionType)); 

   Ot.push_back(0); 

   tempOt.push_back(0); 

  } 

   

  for(int i=0;i<hLayerOneSize+hLayerTwoSizeF+hLayerTwoSizeB;i++) 

  { 

   inputOutputLayer.push_back(0); 

  } 

 }else if(hLayerTwoSize!=0 && hLayerTwoSizeF==0 && hLayerTwoSizeB==0) 

 { 

  for(int i=0;i<outputSize;i++) 

  { 

  

 outputLayer.push_back(Neuron(hLayerTwoSize+hLayerOneSizeF+hLayerOne

SizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncType,errorFunctionType)); 

   Ot.push_back(0); 

   tempOt.push_back(0); 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoSize+hLayerOneSizeF+hLayerOneSizeB;i++) 

  { 

   inputOutputLayer.push_back(0); 

  } 

 }else if(hLayerTwoSize!=0 && hLayerTwoSizeF==0 && hLayerTwoSizeB!=0) 

 { 

  for(int i=0;i<outputSize;i++) 

  { 
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 outputLayer.push_back(Neuron(hLayerTwoSize+hLayerOneSizeF+hLayerTwo

SizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncType,errorFunctionType)); 

   Ot.push_back(0); 

   tempOt.push_back(0); 

  } 

   

  for(int i=0;i<hLayerTwoSize+hLayerOneSizeF+hLayerTwoSizeB;i++) 

  { 

   inputOutputLayer.push_back(0); 

  } 

 }else if(hLayerTwoSize!=0 && hLayerTwoSizeF!=0 && hLayerTwoSizeB==0) 

 { 

  for(int i=0;i<outputSize;i++) 

  { 

  

 outputLayer.push_back(Neuron(hLayerTwoSize+hLayerTwoSizeF+hLayerOne

SizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncType,errorFunctionType)); 

   Ot.push_back(0); 

   tempOt.push_back(0); 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoSize+hLayerTwoSizeF+hLayerOneSizeB;i++) 

  { 

   inputOutputLayer.push_back(0); 

  } 

 }else if(hLayerTwoSize!=0 && hLayerTwoSizeF!=0 && hLayerTwoSizeB!=0) 

 { 

  for(int i=0;i<outputSize;i++) 

  { 

  

 outputLayer.push_back(Neuron(hLayerTwoSize+hLayerTwoSizeF+hLayerTwo

SizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncType,errorFunctionType)); 

   Ot.push_back(0); 

   tempOt.push_back(0); 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoSize+hLayerTwoSizeF+hLayerTwoSizeB;i++) 

  { 

   inputOutputLayer.push_back(0); 

  } 

 } 

} 

 

//***********************************************************************

***************** 

//Deconstructor BidirectionalRecurrentNeuralNetwork(void) 

//***********************************************************************

***************** 
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BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::~BidirectionalRecurrentNeuralNetwork

(void) 

{ 

 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getInput(void) 

{ 

 DataReader getInput=DataReader(); 

 getInput.readEncoding(encodingT,&inputSizeK,inputProfile); 

 inputSize=inputSizeK; 

 sizeOfEachLetter=encodingT[0].size(); 

 inputSizeK=inputSizeK*sizeOfEachLetter; 

 getInput.readOutputEncoding(encodingOutput,outputClassification,&ou

tputSize,outputProfile); 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::openFolders(void) 

{ 

 getInputData->initiateDataPointers(trainFile,testFile); 

} 

 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::closeFolders(void) 

{ 

 getInputData->closeDataPointers(trainFile,testFile); 

} 

 

bool BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::initTrainingInput(int 

*primaryStructureSize) 

{ 

 bool endOfFile; 

  

 endOfFile=getInputData-

>readTrainingInput(primaryStructure,secondaryStructure); 

 getInputData-

>translateSecondaryStructure(outputClassification,secondaryStructure); 

 *primaryStructureSize=primaryStructure.size(); 

 

 return endOfFile; 

} 

 

bool BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::initTestInput(int 

*primaryStructureSize) 

{ 

 bool endOfFile; 

  

 endOfFile=getInputData-

>readTestInput(primaryStructure,secondaryStructure,proteinName); 

 getInputData-

>translateSecondaryStructure(outputClassification,secondaryStructure); 

 *primaryStructureSize=primaryStructure.size(); 

 

 return endOfFile; 

} 
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void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::doFeedForward(int sequencet,int 

isTrainOrTest,int epoch) 

{ 

 

 int tempsize=(primaryStructure.size()); 

   

 //RNNF 

 for(int forwardt=sequencet-

halfWindow;forwardt<=sequencet;forwardt++) 

 { 

  tempInput.clear(); 

  

  for(int p=forwardt-halfInputSize;p<(forwardt-

halfInputSize+inputSize);p++) 

  { 

   if(p<0 || p>= tempsize){ 

    for(int q=0;q<sizeOfEachLetter;q++) 

    { 

     tempInput.push_back(0); 

    } 

   } 

   else 

   { 

    for(int q=0;q<sizeOfEachLetter;q++) 

    { 

    

 tempInput.push_back((double)encodingT[primaryStructure[p]-65][q]-

48); 

    } 

   } 

  }  

 

  for(int p=0;p<inputhLayerOneF.size();p++) 

  { 

   if(p<contextFt.size()) 

    inputhLayerOneF[p]=contextFt[p]; 

   else 

    inputhLayerOneF[p]=tempInput[p-contextFt.size()];

       

  } 

    

  for(int p=0;p<hLayerOneF.size();p++) 

  { 

  

 hLayerOneFOutput[p]=hLayerOneF[p].getOutput(inputhLayerOneF); 

  } 

 

  if(hLayerTwoSizeF==0) 

  { 

 

   int temp=contextFt.size()-hLayerOneFOutput.size(); 

   int newPlace=contextFt.size()/s; 

   for(int p=0;p<temp;p++) 

   { 

    contextFt[p]=contextFt[p+newPlace]; 

   } 
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   for(int p=temp,i=0;p<contextFt.size();p++,i++) 

   { 

    contextFt[p]=hLayerOneFOutput[i]*qMinus1; 

   } 

  }else 

  { 

   for(int p=0;p<hLayerTwoF.size();p++) 

   { 

   

 hLayerTwoFOutput[p]=hLayerTwoF[p].getOutput(hLayerOneFOutput); 

   } 

   int temp=contextFt.size()-hLayerTwoFOutput.size(); 

   int newPlace=contextFt.size()/s; 

   for(int p=0;p<temp;p++) 

   { 

    contextFt[p]=contextFt[p+newPlace]; 

   } 

   for(int p=temp,i=0;p<contextFt.size();p++,i++) 

   { 

    contextFt[p]=hLayerTwoFOutput[i]*qMinus1; 

   } 

  } 

 } 

 

 for(int i=0;i<contextFt.size();i++) 

 { 

  contextFt[i]=0; 

 } 

 

 It.clear(); 

 

 for(int p=sequencet-halfInputSize;p<(sequencet-

halfInputSize+inputSize);p++) 

 { 

  if(p<0) 

  { 

   for(int q=0;q<sizeOfEachLetter;q++) 

   { 

    It.push_back(0); 

   } 

  } 

  else if(p>=primaryStructure.size()) 

  { 

   for(int q=0;q<sizeOfEachLetter;q++) 

   { 

    It.push_back(0); 

   } 

  } 

  else 

  { 

   for(int q=0;q<sizeOfEachLetter;q++) 

   { 

   

 It.push_back((double)encodingT[primaryStructure[p]-65][q]-48); 

   } 

  } 
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 }  

 

 //BNNF 

 for(int 

backwardt=sequencet+halfWindow;backwardt>=sequencet;backwardt--) 

 { 

  tempInput.clear(); 

  for(int p=backwardt-halfInputSize;p<(backwardt-

halfInputSize+inputSize);p++) 

  { 

   if((p) >= tempsize || p<0) 

   { 

    for(int q=0;q<sizeOfEachLetter;q++) 

    { 

     tempInput.push_back(0); 

    } 

   } 

   else 

   { 

    for(int q=0;q<sizeOfEachLetter;q++) 

    { 

    

 tempInput.push_back((double)encodingT[primaryStructure[p]-65][q]-

48); 

    } 

   } 

  }  

 

  for(int p=0;p<inputhLayerOneB.size();p++) 

  { 

   if(p<tempInput.size()) 

   { 

    inputhLayerOneB[p]=tempInput[p];   

      

   } 

   else 

   { 

    inputhLayerOneB[p]=contextBt[p-tempInput.size()]; 

   } 

  } 

 

  for(int p=0;p<hLayerOneB.size();p++) 

  { 

  

 hLayerOneBOutput[p]=hLayerOneB[p].getOutput(inputhLayerOneB); 

  }      

 

  if(hLayerTwoSizeB==0) 

  { 

   int temp=contextBt.size()-hLayerOneBOutput.size(); 

   int newPlace=contextBt.size()/s; 

   for(int 

p=contextBt.size();p>=hLayerOneBOutput.size();p--) 

   { 

    contextBt[p]=contextBt[p-newPlace]; 



 
 Α-49 
 

   } 

   for(int p=0;p<hLayerOneBOutput.size();p++) 

   { 

    contextBt[p]=hLayerOneBOutput[p]*qPlus1; 

   } 

  }else 

  { 

   for(int p=0;p<hLayerTwoB.size();p++) 

   { 

   

 hLayerTwoBOutput[p]=hLayerTwoB[p].getOutput(hLayerOneBOutput); 

   } 

 

   int temp=contextBt.size()-hLayerTwoBOutput.size(); 

   int newPlace=contextBt.size()/s; 

   for(int p=contextBt.size()-

1;p>=hLayerTwoBOutput.size();p--) 

   { 

    contextBt[p]=contextBt[p-newPlace]; 

   } 

   for(int p=0;p<hLayerTwoBOutput.size();p++) 

   { 

    contextBt[p]=hLayerTwoBOutput[p]*qPlus1; 

   } 

  } 

 } 

    //telos BRNN 

 for(int i=0;i<contextBt.size();i++) 

 { 

  contextBt[i]=0; 

 } 

 

 for(int p=0;p<hLayerOne.size();p++) 

 { 

  hLayerOneOutput[p]=hLayerOne[p].getOutput(It); 

 } 

 

 if(hLayerTwoSize!=0) 

 { 

  for(int p=0;p<hLayerTwo.size();p++) 

  { 

  

 hLayerTwoOutput[p]=hLayerTwo[p].getOutput(hLayerOneOutput); 

  } 

 } 

 

 

 if(hLayerTwoSize==0 && hLayerTwoSizeF==0 && hLayerTwoSizeB==0) 

 { 

  for(int p=0;p<inputOutputLayer.size();p++) 

  { 

   if(p<hLayerOneFOutput.size()) 

    inputOutputLayer[p]=hLayerOneFOutput[p];  

      

   else 

if(p<(hLayerOneFOutput.size()+hLayerOneOutput.size())) 
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    inputOutputLayer[p]=hLayerOneOutput[p-

hLayerOneFOutput.size()];  

   else 

    inputOutputLayer[p]=hLayerOneBOutput[p-

hLayerOneFOutput.size()-hLayerOneOutput.size()];  

  } 

 }else if(hLayerTwoSize==0 && hLayerTwoSizeF==0 && hLayerTwoSizeB!=0) 

 { 

  for(int p=0;p<inputOutputLayer.size();p++) 

  { 

   if(p<hLayerOneFOutput.size()) 

    inputOutputLayer[p]=hLayerOneFOutput[p];  

      

   else 

if(p<(hLayerOneFOutput.size()+hLayerOneOutput.size())) 

    inputOutputLayer[p]=hLayerOneOutput[p-

hLayerOneFOutput.size()];  

   else 

    inputOutputLayer[p]=hLayerTwoBOutput[p-

hLayerOneFOutput.size()-hLayerOneOutput.size()];  

  } 

 }else if(hLayerTwoSize==0 && hLayerTwoSizeF!=0 && hLayerTwoSizeB==0) 

 { 

  for(int p=0;p<inputOutputLayer.size();p++) 

  { 

   if(p<hLayerTwoFOutput.size()) 

    inputOutputLayer[p]=hLayerTwoFOutput[p];  

      

   else 

if(p<(hLayerTwoFOutput.size()+hLayerOneOutput.size())) 

    inputOutputLayer[p]=hLayerOneOutput[p-

hLayerTwoFOutput.size()];  

   else 

    inputOutputLayer[p]=hLayerOneBOutput[p-

hLayerTwoFOutput.size()-hLayerOneOutput.size()];  

   } 

 }else if(hLayerTwoSize==0 && hLayerTwoSizeF!=0 && hLayerTwoSizeB!=0) 

 { 

  for(int p=0;p<inputOutputLayer.size();p++) 

  { 

   if(p<hLayerTwoFOutput.size()) 

    inputOutputLayer[p]=hLayerTwoFOutput[p];  

      

   else 

if(p<(hLayerTwoFOutput.size()+hLayerOneOutput.size())) 

    inputOutputLayer[p]=hLayerOneOutput[p-

hLayerTwoFOutput.size()];  

   else 

    inputOutputLayer[p]=hLayerTwoBOutput[p-

hLayerTwoFOutput.size()-hLayerOneOutput.size()];  

   } 

 }else if(hLayerTwoSize!=0 && hLayerTwoSizeF==0 && hLayerTwoSizeB==0) 

 { 

  for(int p=0;p<inputOutputLayer.size();p++) 

  { 

   if(p<hLayerOneFOutput.size()) 
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    inputOutputLayer[p]=hLayerOneFOutput[p];  

      

   else 

if(p<(hLayerOneFOutput.size()+hLayerTwoOutput.size())) 

    inputOutputLayer[p]=hLayerTwoOutput[p-

hLayerOneFOutput.size()];  

   else 

    inputOutputLayer[p]=hLayerOneBOutput[p-

hLayerOneFOutput.size()-hLayerTwoOutput.size()];  

   } 

 }else if(hLayerTwoSize!=0 && hLayerTwoSizeF==0 && hLayerTwoSizeB!=0) 

 { 

  for(int p=0;p<inputOutputLayer.size();p++) 

  { 

   if(p<hLayerOneFOutput.size()) 

    inputOutputLayer[p]=hLayerOneFOutput[p];  

      

   else 

if(p<(hLayerOneFOutput.size()+hLayerTwoOutput.size())) 

    inputOutputLayer[p]=hLayerTwoOutput[p-

hLayerOneFOutput.size()];  

   else 

    inputOutputLayer[p]=hLayerTwoBOutput[p-

hLayerOneFOutput.size()-hLayerTwoOutput.size()];  

   } 

 }else if(hLayerTwoSize!=0 && hLayerTwoSizeF!=0 && hLayerTwoSizeB==0) 

 { 

  for(int p=0;p<inputOutputLayer.size();p++) 

  { 

   if(p<hLayerTwoFOutput.size()) 

    inputOutputLayer[p]=hLayerTwoFOutput[p];  

      

   else 

if(p<(hLayerTwoFOutput.size()+hLayerTwoOutput.size())) 

    inputOutputLayer[p]=hLayerTwoOutput[p-

hLayerTwoFOutput.size()];  

   else 

    inputOutputLayer[p]=hLayerOneBOutput[p-

hLayerTwoFOutput.size()-hLayerTwoOutput.size()];  

  } 

 }else if(hLayerTwoSize!=0 && hLayerTwoSizeF!=0 && hLayerTwoSizeB!=0) 

 { 

  for(int p=0;p<inputOutputLayer.size();p++) 

  { 

   if(p<hLayerTwoFOutput.size()) 

    inputOutputLayer[p]=hLayerTwoFOutput[p];  

      

   else 

if(p<(hLayerTwoFOutput.size()+hLayerTwoOutput.size())) 

    inputOutputLayer[p]=hLayerTwoOutput[p-

hLayerTwoFOutput.size()];  

   else 

    inputOutputLayer[p]=hLayerTwoBOutput[p-

hLayerTwoFOutput.size()-hLayerTwoOutput.size()];  

  } 

 } 
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 for(int p=0;p<outputLayer.size();p++) 

 { 

  Ot[p]=outputLayer[p].getOutput(inputOutputLayer); 

 } 

 

 for(int p=0;p<Ot.size();p++) 

 { 

 

 targetOutputs[p]=encodingOutput[secondaryStructure[sequencet]-

65][p]-48;        

 } 

  

 if(isTrainOrTest==1) 

 { 

  for(int p=0;p<Ot.size();p++) 

  { 

   trainingSetAddition+=(targetOutputs[p]-

Ot[p])*(targetOutputs[p]-Ot[p]); 

  } 

 }else if(isTrainOrTest==2) 

 { 

  for(int p=0;p<Ot.size();p++) 

  { 

   testSetAddition+=(targetOutputs[p]-

Ot[p])*(targetOutputs[p]-Ot[p]); 

  } 

       

  int i=0; 

  int counterEnc=0; 

  int x; 

  for(int i=0;i<Ot.size();i++) 

  { 

   if(Ot[i]>=0.5) 

    tempOt[i]=1; 

   else 

    tempOt[i]=0; 

  } 

 

  for(int i=0;i<encodingOutput.size();i++) 

  { 

   counterEnc++; 

   if(encodingOutput[i][0]!='\0') 

   { 

    int counter; 

    for(counter=0;counter<tempOt.size();counter++) 

    { 

     if((int)encodingOutput[i][counter]-

48!=tempOt[counter]) 

      break; 

    } 

    if(counter==tempOt.size()) 

    { 

     outputLetter=i+65; 

     break; 
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    } 

   } 

 

  } 

  x=encodingOutput.size(); 

  if((int)x == (int)counterEnc) 

   //outputLetter='X'; 

   outputLetter='L'; 

 

 

  if(epoch==this->maxIterations-1) 

   predictedSecondaryStructure.push_back(outputLetter); 

       

 } 

} 

 

 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getSequenceTrainingError(){ 

 

 trainingSetAdditionVector.push_back(sqrt(trainingSetAddition)/(doub

le)Ot.size()/primaryStructure.size()); 

 trainingSetAdditionVectorTemp.push_back(sqrt(trainingSetAddition)/(

double)Ot.size()/primaryStructure.size()); 

 trainingSetAdditionVectorTempSize=trainingSetAdditionVectorTemp.siz

e(); 

 trainingSetAddition=0; 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getSequenceTestingError(){ 

 

 testSetAdditionVector.push_back(sqrt(testSetAddition)/(double)Ot.si

ze()/primaryStructure.size()); 

 testSetAdditionVectorTemp.push_back(sqrt(testSetAddition)/(double)O

t.size()/primaryStructure.size()); 

 testSetAdditionVectorTempSize=testSetAdditionVectorTemp.size(); 

 testSetAddition=0; 

} 

 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getEpochError(){ 

 

 double tempValue; 

 

 tempValue=0; 

 

 for(int i=0;i<trainingSetAdditionVectorTempSize;i++) 

 { 

  tempValue+=trainingSetAdditionVectorTemp[i]; 

 } 

 

 trainingSetAdditionEpochVector.push_back(tempValue/(double)training

SetAdditionVectorTempSize); 

  

 tempValue=0; 
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 for(int i=0;i<testSetAdditionVectorTempSize;i++) 

 { 

  tempValue+=testSetAdditionVectorTemp[i]; 

 } 

 

 testSetAdditionEpochVector.push_back(tempValue/(double)testSetAddit

ionVectorTempSize); 

 

 trainingSetAdditionVectorTemp.clear(); 

 testSetAdditionVectorTemp.clear(); 

} 

 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::printOutputSequence() 

{ 

 

 double tempPercentage; 

 int counter=0; 

 

 for(int i=0;i<primaryStructure.size();i++) 

 { 

  if(secondaryStructure[i]==predictedSecondaryStructure[i]) 

   counter++; 

 } 

 

 tempPercentage=(double)counter*100.0/(double)secondaryStructure.siz

e(); 

 saveOutputData-

>createOutputFile(primaryStructure,secondaryStructure,predictedSecondaryS

tructure,proteinName,tempPercentage); 

 percentageCounter++; 

 percentage+=tempPercentage; 

 predictedSecondaryStructure.clear(); 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::printNetworkSpecification() 

{ 

 

 saveOutputData-

>createNetworkFile(hLayerOneSize,hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerTwoSi

zeB,hLayerOneSizeF, 

      

 hLayerTwoSizeF,activationFuncType,learningRate,momentum,windowSize, 

      

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionType,s,maxIterations,trainFile,testFile, 

      

 inputProfile,outputProfile,percentage/(double)percentageCounter); 

 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::printOutputs() 

{ 

 saveOutputData-

>createErrorFiles(trainingSetAdditionEpochVector,testSetAdditionEpochVect

or, 
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 trainingSetAdditionVector,trainingSetAdditionVector); 

 saveOutputData->closeAllPointers(); 

} 

 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::doBackpropagation(int 

sequencet){ 

 

 for(int p=0;p<outputLayer.size();p++){ 

 

  outputLayer[p].calculateOutputLayerError(targetOutputs[p]); 

  outputLayer[p].calculateErrorPropagation(); 

  outputLayer[p].adjustDw(); 

 

 } 

 

 if(hLayerTwoSizeF==0 && hLayerTwoSize==0 && hLayerTwoSizeB==0) 

 { 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i); 

    } 

   } 

  } 

 

    

  for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++){ 

 

   hLayerOneF[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneF[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneF[i].adjustDw(); 

  } 

 

 

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSiz

eF)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSizeF); 

    } 

   } 
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  } 

 

 

    

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

 

   hLayerOne[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOne[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOne[i].adjustDw(); 

  } 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSiz

eF+hLayerOneSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSizeF+hLa

yerOneSize); 

    } 

   } 

  } 

 

    

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

 

   hLayerOneB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneB[i].adjustDw(); 

  } 

 

 

 }else if(hLayerTwoSizeF==0 && hLayerTwoSize==0 && hLayerTwoSizeB!=0) 

 { 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i); 

    } 

   } 

  } 

 

    

  for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++){ 

 

   hLayerOneF[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneF[i].calculateErrorPropagation(); 
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   hLayerOneF[i].adjustDw(); 

  } 

 

 

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSiz

eF)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSizeF); 

    } 

   } 

  } 

 

 

    

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

 

   hLayerOne[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOne[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOne[i].adjustDw(); 

  } 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerTwoB.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSiz

eF+hLayerOneSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSizeF+hLa

yerOneSize); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoB.size();i++){ 

 

   hLayerTwoB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwoB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwoB[i].adjustDw(); 

  }   

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

   for(int j=0;j<hLayerTwoB.size();j++){ 

    if(j==0){ 
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 tempVector.push_back(hLayerTwoB[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=hLayerTwoB[j].getSpecificError(i); 

    } 

  } 

  } 

    

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

 

   hLayerOneB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneB[i].adjustDw(); 

  } 

 

 

 

   

 }else if(hLayerTwoSizeF==0 && hLayerTwoSize!=0 && hLayerTwoSizeB==0) 

 { 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i); 

    } 

   } 

  } 

 

    

  for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++){ 

 

   hLayerOneF[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneF[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneF[i].adjustDw(); 

  } 

 

 

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerTwo.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSiz

eF)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSizeF); 
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    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwo.size();i++){ 

 

   hLayerTwo[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwo[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwo[i].adjustDw(); 

  } 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

   for(int j=0;j<hLayerTwo.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(hLayerTwo[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=hLayerTwo[j].getSpecificError(i); 

    } 

  } 

  } 

    

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

 

   hLayerOne[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOne[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOne[i].adjustDw(); 

  } 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSiz

eF+hLayerTwoSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSizeF+hLa

yerTwoSize); 

    } 

   } 

  } 

 

    

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

 

   hLayerOneB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneB[i].adjustDw(); 

  } 
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 }else if(hLayerTwoSizeF==0 && hLayerTwoSize!=0 && hLayerTwoSizeB!=0) 

 { 

  

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i); 

    } 

   } 

  } 

 

    

  for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++){ 

 

   hLayerOneF[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneF[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneF[i].adjustDw(); 

  } 

 

 

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerTwo.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSiz

eF)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSizeF); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwo.size();i++){ 

 

   hLayerTwo[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwo[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwo[i].adjustDw(); 

  } 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

   for(int j=0;j<hLayerTwo.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(hLayerTwo[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 
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 tempVector[i]+=hLayerTwo[j].getSpecificError(i); 

    } 

  } 

  } 

    

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

 

   hLayerOne[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOne[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOne[i].adjustDw(); 

  } 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerTwoB.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSiz

eF+hLayerTwoSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSizeF+hLa

yerTwoSize); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoB.size();i++){ 

 

   hLayerTwoB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwoB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwoB[i].adjustDw(); 

  }   

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

   for(int j=0;j<hLayerTwoB.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(hLayerTwoB[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=hLayerTwoB[j].getSpecificError(i); 

    } 

  } 

  } 

    

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

 

   hLayerOneB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneB[i].adjustDw(); 

  } 
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 }else if(hLayerTwoSizeF!=0 && hLayerTwoSize==0 && hLayerTwoSizeB==0) 

 { 

   

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerTwoF.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoF.size();i++){ 

 

   hLayerTwoF[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwoF[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwoF[i].adjustDw(); 

  }   

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++){ 

   for(int j=0;j<hLayerTwoF.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(hLayerTwoF[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=hLayerTwoF[j].getSpecificError(i); 

    } 

  } 

  } 

    

  for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++){ 

 

   hLayerOneF[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneF[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneF[i].adjustDw(); 

  } 

 

 

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 
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 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSiz

eF)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF); 

    } 

   } 

  } 

 

    

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

 

   hLayerOne[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOne[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOne[i].adjustDw(); 

  } 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSiz

eF+hLayerOneSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF+hLa

yerOneSize); 

    } 

   } 

  } 

 

    

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

 

   hLayerOneB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneB[i].adjustDw(); 

  } 

 

 

 

 

 

 

 }else if(hLayerTwoSizeF!=0 && hLayerTwoSize==0 && hLayerTwoSizeB!=0) 

 { 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerTwoF.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 
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 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoF.size();i++){ 

 

   hLayerTwoF[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwoF[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwoF[i].adjustDw(); 

  }   

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++){ 

   for(int j=0;j<hLayerTwoF.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(hLayerTwoF[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=hLayerTwoF[j].getSpecificError(i); 

    } 

  } 

  } 

    

  for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++){ 

 

   hLayerOneF[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneF[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneF[i].adjustDw(); 

  } 

 

 

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSiz

eF)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF); 

    } 

   } 

  } 

 

    

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

 

   hLayerOne[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOne[i].calculateErrorPropagation(); 
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   hLayerOne[i].adjustDw(); 

  } 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerTwoB.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSiz

eF+hLayerOneSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF+hLa

yerOneSize); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoB.size();i++){ 

 

   hLayerTwoB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwoB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwoB[i].adjustDw(); 

  }   

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

   for(int j=0;j<hLayerTwoB.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(hLayerTwoB[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=hLayerTwoB[j].getSpecificError(i); 

    } 

  } 

  } 

    

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

 

   hLayerOneB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneB[i].adjustDw(); 

  } 

 

 

 

 }else if(hLayerTwoSizeF!=0 && hLayerTwoSize!=0 && hLayerTwoSizeB==0) 

 { 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerTwoF.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 
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 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoF.size();i++){ 

 

   hLayerTwoF[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwoF[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwoF[i].adjustDw(); 

  }   

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++){ 

   for(int j=0;j<hLayerTwoF.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(hLayerTwoF[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=hLayerTwoF[j].getSpecificError(i); 

    } 

  } 

  } 

    

  for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++){ 

 

   hLayerOneF[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneF[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneF[i].adjustDw(); 

  } 

 

 

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerTwo.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSiz

eF)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwo.size();i++){ 
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   hLayerTwo[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwo[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwo[i].adjustDw(); 

  } 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

   for(int j=0;j<hLayerTwo.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(hLayerTwo[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=hLayerTwo[j].getSpecificError(i); 

    } 

  } 

  } 

    

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

 

   hLayerOne[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOne[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOne[i].adjustDw(); 

  } 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSiz

eF+hLayerTwoSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF+hLa

yerTwoSize); 

    } 

   } 

  } 

    

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

 

   hLayerOneB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneB[i].adjustDw(); 

  } 

 

 

 

 

 }else if(hLayerTwoSizeF!=0 && hLayerTwoSize!=0 && hLayerTwoSizeB!=0) 

 { 

      

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerTwoF.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 
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    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoF.size();i++){ 

 

   hLayerTwoF[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwoF[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwoF[i].adjustDw(); 

  }   

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++){ 

   for(int j=0;j<hLayerTwoF.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(hLayerTwoF[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=hLayerTwoF[j].getSpecificError(i); 

    } 

  } 

  } 

    

  for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++){ 

 

   hLayerOneF[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneF[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneF[i].adjustDw(); 

  } 

 

 

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerTwo.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSiz

eF)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwo.size();i++){ 
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   hLayerTwo[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwo[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwo[i].adjustDw(); 

  } 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

   for(int j=0;j<hLayerTwo.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(hLayerTwo[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=hLayerTwo[j].getSpecificError(i); 

    } 

  } 

  } 

    

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

 

   hLayerOne[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOne[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOne[i].adjustDw(); 

  } 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerTwoB.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSiz

eF+hLayerTwoSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF+hLa

yerTwoSize); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoB.size();i++){ 

 

   hLayerTwoB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwoB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwoB[i].adjustDw(); 

  }   

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

   for(int j=0;j<hLayerTwoB.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(hLayerTwoB[j].getSpecificError(i)); 

    }else{ 
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 tempVector[i]+=hLayerTwoB[j].getSpecificError(i); 

    } 

  } 

  } 

    

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

 

   hLayerOneB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneB[i].adjustDw(); 

  } 

 

 

 

 

 

 } 

 

 

} 
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Παπάπηημα B 
 

Parser 
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Readfile.cpp 

 

//read file and input characters 

 

#include <iostream> 

using std::cerr; 

using std::cout; 

using std::endl; 

using std::fixed; 

using std::ios; 

using std::left; 

using std::right; 

using std::showpoint; 

 

#include <fstream> // file stream 

using std::ifstream; // input file stream 

using std::ofstream; // output file stream 

 

#include <iomanip> 

using std::setw; 

 

#include <string> 

using std::string; 

 

#include <vector> 

using std::vector; 

 

#include <sstream> 

using namespace std; 

 

int main() 

{ 

   char str[1000]; 

   char str1[1000]; 

   char 

residues[20]={'A','C','D','E','F','G','H','I','K','L','M','N','P','Q','R'

,'S','T','V','W','Y'}; 

 char ss[3]={'H','E','L'}; 

 

 ofstream print; 

 print.open("proteins.txt"); 

 

   int dummyLines; 

   bool isReadable=true; 

   bool isFound=true; 

 

   vector<char> primaryStructure; 

   vector<char> secondaryStructure; 

 

   vector<string> pdb_select; //create vector pdb_select to store string 

name of Hobohm's protein name  

   vector<string> pdb_select_dssp; //create vector pdb_select to store 

string name of Hobohm's protein name lowercase 
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   //vector<string> dssp;//create vector dssp to store ****.dssp files 

 

   string temp,temp1,string1,chainNumber; //string variables 

   temp="     "; 

   temp1="    .dssp"; 

 

   ifstream inClientFile;//if stream constructor creates object  

   inClientFile.open("recent.pdb_select25");// inClientFile object opens 

the file 

    ifstream inClientFile2; 

    

   istringstream inputStringPdb( temp1 ); 

 

   int dsspLines; 

   int dsspResidue; 

   int previousDsspResidue; 

   int equalizarion; 

 

   //create new file ofstream outClientFile( "protein.dat" , ios::out ); 

   // exit program if unable to create file 

   if ( !inClientFile ) //overloaded ! operator 

   { 

      cerr << "File could not be opened" << endl; 

      exit( 1 ); 

   } // end if 

 

   while (!inClientFile.eof())          //read data untill end-of-file  

   { 

     inClientFile.getline(str,1000); 

   

  if(str[36]=='N' || str[36]=='X') //select only proteins with 

N (NMR) and X (X-Ray) 

  { 

 

  for(int i=0;i<5;i++) //for loop selecting 

  { 

 

   temp[i]=str[i+8]; //store proteins name in temp 

variable 

   if(i<4 && temp[i]>='A' && temp[i]<='Z')//turn uppercase 

to lowercase letters 

    temp[i]+=32; 

 

  } 

 

  for(int i=0;i<4;i++)//store from pdb_select to 

pdb_vector_dssp vector 

  { 

   temp1[i]=temp[i]; 

  } 

 

  pdb_select.push_back(temp); //function push_back to store 

variables in vector pdb_select 

  pdb_select_dssp.push_back(temp1);//function push_back to 

store variables in vector pdb_select_dssp 

    } 
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   }  

 

   inClientFile.clear();//clear file 

   inClientFile.close();//close file 

 

int counter1=1; 

int count=0; 

char tempString[1000]; 

 

 

 

while(count<pdb_select_dssp.size()) 

 

{ 

 dummyLines=0; 

 isFound=true; 

 isReadable=true; 

 equalizarion=0; 

   string1=""; 

   string1.append("dsspdata1\\\\");  //open folder and read files 

   string1.append(pdb_select_dssp[count]); 

 cout<<string1<<endl; 

  

 for(int i=0;i<100;i++) 

    tempString[i]='\0'; 

 

     int counter=0; 

  counter1=1; 

        while(counter<string1.size()) 

     { 

     tempString[counter]=string1[counter]; 

     counter++; 

        } 

 

        inClientFile2.open(tempString); 

        //cout<<tempString<<endl; 

    

        if ( !inClientFile2 ) //overloaded ! operator 

        { 

           cout << "File could not be opened" << endl; 

   isFound=false; 

  }else{ 

   isFound=true; 

  } 

  // end if loop 

 

 

  while (!inClientFile2.eof() && isFound==true)          //read 

data until end-of-file  

        {   

 

   if (counter1 < 29)  

   { 

         inClientFile2.getline(str,1000); 

   //cout<<"counter: "<<counter1<<endl; 

   } 
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   else { 

 

    str1[11]='\0'; 

 

    if(isReadable==true){ 

     inClientFile2.getline(str1,1000); 

    } 

 

     istringstream inputStringDssp(str1); 

 

     

     inputStringDssp>>dsspLines; 

     //previousDsspResidue=dsspResidue; 

     inputStringDssp>>dsspResidue; 

     

    //cout<<str1<<endl; 

     

    //if (pdb_select[count][4] == str1[11]) 

    if(pdb_select[count][4] != str1[11] && 

str1[11]<pdb_select[count][4]){ 

     dummyLines++; 

 

      

    } 

    else if(pdb_select[count][4] == str1[11]) 

    { 

 

     //cout<<dsspLines<<" "<<dsspResidue<<endl; 

 

     if((dsspLines-

dummyLines)+equalizarion==dsspResidue) 

     { 

      if(str1[13]==' '){ 

      // primaryStructure.push_back('X'); 

      

 primaryStructure.push_back(residues[rand()%20]); 

 

      } 

      else 

      

 primaryStructure.push_back(str1[13]); 

 

      if(str1[16]==' ') 

      

 secondaryStructure.push_back(ss[rand()%3]);    

    

      else 

      

 secondaryStructure.push_back(str1[16]); 

 

      isReadable=true; 

      

     } 

     else 

     { 
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      for(int i=0;i<(dsspResidue-

dsspLines);i++) 

      { 

      

 primaryStructure.push_back(residues[rand()%20]); 

      

 secondaryStructure.push_back(ss[rand()%3]);    

    

 

      } 

      equalizarion+=(dsspResidue-dsspLines); 

 

      if(str1[13]==' ') 

      

 primaryStructure.push_back(residues[rand()%20]); 

      else 

      

 primaryStructure.push_back(str1[13]); 

 

      if(str1[16]==' ') 

      

 secondaryStructure.push_back(ss[rand()%3]);    

    

      else 

      

 secondaryStructure.push_back(str1[16]); 

 

     } 

 

      

    } 

        

     

   } 

          counter1++; 

 

  } 

 

  print<<pdb_select[count]<<endl; 

  for(int p=0;p<primaryStructure.size();p++) 

  { 

   print<<primaryStructure[p]; 

  } 

 

  print<<"."; 

  print<<endl; 

  for(int p=0;p<secondaryStructure.size();p++) 

  { 

   print<<secondaryStructure[p]; 

  } 

  print<<"."; 

  print<<endl; 

 

  primaryStructure.clear(); 

  secondaryStructure.clear(); 

  //cout<<endl; 
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        inClientFile2.clear();//clear file 

  inClientFile2.close(); 

        count++;  

 

   

} 

        

 

 

 

 print.close(); 

 system("pause"); 

 return 0; 

}
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Παπάπηημα Γ 

 

Απσείο δεδομένυν ειζόδος 
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1jxsA 

DSKPPYSYAQLIVQAITMAPDKQLTLNGIYTHITKNYPYYRTADKGWQNSIRHNLSLNRYFIKVPRSQEEPGKGSF

WRIDPASESKLIEQAFRKRRPR. 

LLLLLLLTTHHHHHHHHTSTTSEELHHHHHHHHHHHSSLSSSSLTTTHHHHHHHHHHLLLEEEESLLLSSSSSSLEE

EELTTTHHHHHHHHHSLSLLL. 

1x4qA 

GSSGSSGMALSKRELDELKPWIEKTVKRVLGFSEPTVVTAALNCVGKGMDKKKAADHLKPFLDDSTLRFVDKLFE

AVEEGRSSRHSSGPSSG. 

LLLLSSLLLLLHHHHHHHHHHHHHHHHHHHSSLLHHHHHHHHHHHHTTLLHHHHHHHHTTTTGGGTHHHHH

HHHHHHHHHSLSLLLSSLLLL. 

1x4mA 

GSSGSSGHGDGPGNAVQEIMIPASKAGLVIGKGGETIKQLQERAGVKMVMIQDGPQNTGADKPLRITGDPYKV

QQAKEMVLELIRDQGSGPSSG. 

LLLLLLLLLLLLLLEEEEEEELHHHHHHHSLSSSSHHHHHHHHHTSEEEELLSLLLSSLSLEEEEEEELTTTHHHHHHH

HHHHHLLLSSLSSLL. 

1x4lA 

GSSGSSGCAGCTNPISGLGGTKYISFEERQWHNDCFNCKKCSLSLVGRGFLTERDDILCPDCGKDISGPSSG. 

LLSLSLSBTTTTBLLLLSSSLSLEELSSLEELTTTLBLSSSLLBLTTSLLEELSSSEELHHHHHTLLLSSLL. 

1x4iA 

GSSGSSGYCICNQVSYGEMVGCDNQDCPIEWFHYGCVGLTEAPKGKWYCPQCTAAMKRRGSRHKSGPSSG. 

LLLSLLLLSTTSLLLLSSEELLSLTTLSLLLEEHHHHTLSSLLSSLLLLHHHHHHHHHHHTTLLLLLLLL. 

1x4fA 

GSSGSSGKKPEGKPDQKFDQKQELGRVIHLSNLPHSGYSDSAVLKLAEPYGKIKNYILMRMKSQAFIEMETREDA

MAMVDHCLKKALWFQGRCVKVDLSEKYKKLVSGPSSG. 

LLLSSSLLLSLLLLLLLLLLSSLLLLEEEEESLLLSSLLSHHHHTTTTTTSLLSEEEEETTTTEEEEELSSHHHHHHHHHHH

HHSLLLSSSSLLEEEEELSLSSSSLLLLLL. 
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Παπάπηημα Γ 

 

Παπάμεηποι 
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Hidden_layer_one_size 12 

Hidden_layer_two_size 12 

Hidden_layer_one_of_Backward_size 11 

Hidden_layer_two_of_Backward_size 9 

Hidden_layer_one_of_Forward_size 11 

Hidden_layer_two_of_Forward_size 9 

Activation_Function_Type 1 

Learning_Rate 0.2 

Momentum 0.1 

Window_size 15 

q_minus_one 0.5 

q_plus_one 0.5 

Error_Function_Type 1 

s 3 

Maximum_Iterations 200 

input_Profile sparse.txt 

output_Profile threeClasses.txt 

train_File proteins.txt 

test_File proteins.txt
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Παπάπηημα Δ 

 

Απσείο δεδομένυν εξόδος 
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2prfA Correctness Percentage:52.8% 

primaryStructure           :SWQTYVDTNLVGTGAVTQAAILGLDGNTWATSAGFAVTPAQGQTLASAFNNADP

IRASGFDLAGVHYVTLRADDRSIYGKKGSAGVITVKTSKSILVGVYNEKIQPGTAANVVEKLADYLIGQGF 

secondaryStructure         :LHHHHHLLLLLLLLLLLLEEEELLLLLLLEEELLLLLLLLHHHHHHHHLLLLLLLLLLLEELL

LLEELLLLLLLLLLEEELLLLEEEEEELLLLEEEEEELLLLLLLHHHHHHHHHHHHHHLLLL 

predictedSecondaryStructure:HHHHHHLLHHLLLHHHHHHLHLLLLLHHHHLHHHHHLLLHHLHHHHLHLHL

LLLHLLLLLHHLLHHHEELLLLLLLLLLHLLLLLLLHHHLHHHHHLHHHHHHLLLLHHHHHHHHHHHHHLLHLH 

1lv3A Correctness Percentage:47.6923% 

primaryStructure           :MSETITVNCPTCGKTVVWGEISPFRPFCSKRCQLIDLGEWAAEEKRIPSSGDLSESD

DWSEEPKQ 

secondaryStructure         :LLLLLEEELLLLLLEEELLLLLLLLLLLLHHHHHHHHLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLL 

predictedSecondaryStructure:LLLEELLLLLLLLHEEHHHHHLLHHLHHHHHHHHHLHLHHHHHHHLLLLLLLH

LHLLHHHHHHHH 

2pq4B Correctness Percentage:62.8571% 

primaryStructure           :MKLSRRSFMKANAVAAAAAAAGLSVPGVARAVVGQ 

secondaryStructure         :LLLLLHHHHHHHHHHHHHHHHLLLLLLLLLLLLLL 

predictedSecondaryStructure:HHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHLLLLLLHHHHHHHH 

2pq4A Correctness Percentage:47.7778% 

primaryStructure           :GSHMHTNWQVCSLVVQAKSERISDISTQLNAFPGCEVAVSDAPSGQLIVVVEAEDS

ETLIQTIESVRNVEGVLAVSLVYHQQEEQGEETP 

secondaryStructure         :LLLLLLLLLEEEEEEEELHHHHHHHHHHHHHLLLLEEEELLLLLLEEEEEEELLLHHHH

HHHHHHHHHLLLEEEEELLLEELLLLLLLLL 

predictedSecondaryStructure:LLLLLLHHHHHHHHHHHHHHHHHHHLLHHLLLLLELELLLLLLLLHHHHHHH

HHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHLLLHLLH 

1lpvA Correctness Percentage:53.8462% 

primaryStructure           :SISPRTPPNCARCRNHGLKITLKGHKRYCKFRYCTCEKCRLTADRQRVMALQ 

secondaryStructure         :LLLLLLLLLLHHHHLLLLLLLLLLLHHHLLLLLLLLHHHHHHHHHHLLLLLL 

predictedSecondaryStructure:LLLLLLLLHHHHLLLLLHHHHHHLHHHHHHHHHHLHHHHHHHHHHHHHH

HHH 
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Παπάπηημα ΢η 

 

Απσείο κυδικοποίηζηρ ειζόδος 
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Orthogonal_Encoding_(Sparse) 

**************************** 

Resedue_volume 1 

A 10000000000000000000 

C 01000000000000000000 

D 00100000000000000000 

E 00010000000000000000 

F 00001000000000000000 

G 00000100000000000000 

H 00000010000000000000 

I 00000001000000000000 

K 00000000100000000000 

L 00000000010000000000 

M 00000000001000000000 

N 00000000000100000000 

P 00000000000010000000 

Q 00000000000001000000 

R 00000000000000100000 

S 00000000000000010000 

T 00000000000000001000 

V 00000000000000000100 

W 00000000000000000010 

Y 00000000000000000001 

X 00000000000000000000 
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Παπάπηημα Ε 

 

Απσείο κυδικοποίηζηρ εξόδος 
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Three_Classes 

************* 

Classes_volume 3 

**************** 

H G,H 

E E,B 

L I,T,S,L 

Output_Encoding 

*************** 

H 100 

E 010 

L 001 


