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Περίλθψθ 

Οι πρωτεΐνεσ ςτουσ οργανιςμοφσ αποτελοφν πολφ ςθμαντικό και απαραίτθτο παράγοντα 

ςτθ ςωςτι λειτουργία του. Οι πρωτεΐνεσ προςδιορίηονται από το DNA, ςτο οποίο 

βρίςκονται αποκθκευμζνεσ όλεσ οι πλθροφορίεσ που είναι απαραίτθτεσ για τισ λειτουργίεσ 

του κφτταρου του οργανιςμοφ. Οι πρωτεΐνεσ είναι υπεφκυνεσ για τα βαςικά δομικά και 

λειτουργικά χαρακτθριςτικά των κυττάρων. 

Οι λειτουργίεσ των πρωτεϊνϊν, όμωσ κακορίηονται από τθν τριςδιάςτατθ δομι τουσ, 

δθλαδι τθ δομι που ζχει θ πρωτεΐνθ ςτο χϊρο. Για να φτάςουμε όμωσ ςτθ τριτοταγι δομι 

πρζπει να γνωρίηουμε πρϊτα τθ δευτεροταγι και τθ πρωτοταγι δομι τουσ. Με το όρο 

πρωτοταγισ δομισ εννοοφμε βαςικά τθν ακολουκία των αμινοξζων (20 διαφορετικά) από 

τα οποία αποτελείται θ ςυγκριμζνθ πρωτεΐνθ. Θ δευτεροταγοφσ δομι είναι ουςιαςτικά μια 

αναπαράςταςθ τθσ τριτοταγοφσ δομισ με τθ χριςθ των 𝛼 -helix, β-sheet, loops και coils, των 

τοπικϊν δθλαδι διαμορφϊςεων τισ πολυπεπτιδικισ αλυςίδασ (αμινοξζων). Θ ςφνκεςθ των 

helixes και sheets ςτο χϊρο δίνει τελικά τθ τριτοταγι δομι. 

΢κοπόσ τθσ ςυγκεκριμζνθσ εργαςίασ είναι να προβλζψουμε ςωςτά τθ δευτεροταγι δομι 

μιασ πρωτεΐνθσ, γνωρίηοντασ τθν αλυςίδα των αμινοξζων από τθν οποία αποτελείται. Αυτό 

μπορεί να κεωρθκεί ζνα αρχικό ςτάδιο ϊςτε να πάρουμε τελικά τθν τριτοταγι δομι που 

περιζχει τθν πλθροφορία τθσ πρωτεΐνθσ ςτο χϊρο που είναι αυτό που μασ ενδιαφζρει. Θ 

εργαςία βαςίςτθκε ςε ζνα ςφςτθμα BRNN που υλοποιικθκε αρχικά από τον Αγακοκλζουσ 

(Αγακοκλζουσ, 2009), τροποποιικθκε από τθ Χριςτοδοφλου (Χριςτοδοφλου, 2010),  και 

βαςίηεται ςτθν αρχιτεκτονικι που ειςιγαγε πρϊτοσ ςτον χϊρο ο Baldi και οι ςυνεργάτεσ 

του (Baldi et al., 1999, Baldi et al., 2000).  

΢τθ ςυγκεκριμζνθ εργαςία εφαρμόηονται μζκοδοι και μθχανικζσ μάκθςθσ ςε διάφορα 

επίπεδα τθσ ανάπτυξθσ του ςυςτιματοσ (Preprocessing-Processing-Post processing), μζςα 

από τισ οποίεσ προςπακοφμε  να αυξιςουμε το ποςοςτό επιτυχοφσ πρόβλεψθσ. Επίςθσ 

προςπακοφμε να αναπτφξουμε πτυχζσ του προβλιματοσ που πριν δεν είχαν επεξεργαςτεί 

οφτωσ ϊςτε το ςφςτθμα να επεξεργάηεται περιςςότερθ πλθροφορία και άρα να δίνει 

καλφτερθ πρόβλεψθ. Χρθςιμοποιϊντασ RBF (Radial Basis Function) δίκτυο το οποίο πρϊτο 

είχε επεξεργαςτεί τα δεδομζνα με τθ χριςθ ενόσ Self Organized Map για να φιλτράριςμα 

τθσ εξόδου το Q3 αυξάνεται μζχρι και 2%. Επιπρόςκετα με τθν εφαρμογι των Evolutionary 

Strategy ζχοντασ ωσ fitness function to SOV Score , το ποςοςτό επιτυχίασ ςε SOV (Segment 

Overlap) score ζφταςε μζχρι και 74.02, ςυγκρίςιμα με αυτά που αναφζρονται ςτθ ςφγχρονθ 

Βιβλιογραφία.  
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1.1 Βιολογικό υπόβακρο 

1.1.1 Πρωτεΐνεσ και αμινοξζα 

Οι πρωτεΐνεσ είναι μεγάλα βιολογικά μακρομόρια, που αποτελοφνται από μια ι 

περιςςότερεσ πεπτιδικζσ αλυςίδεσ (πολυπεπτίδια). Ζνα πολυπεπτίδιο αποτελείται 

από μια ςειρά από αμινοξζα, τα οποία είναι τα βαςικά χθμικά δομικά ςτοιχεία που 

το ςυνκζτουν.  

Από τα διάφορα αμινοξζα που απαντοφν ςτθ φφςθ, μόνο είκοςι χρθςιμοποιοφνται 

κατά κανόνα για τθ ςφνκεςθ των πρωτεϊνϊν. Σα αμινοξζα ςυμβολίηονται με τον 

κωδικό του ενόσ ι των τριϊν γραμμάτων (Αγακοκλζουσ, 2009). Επομζνωσ, θ 

αμινοξικι ακολουκία ενόσ πολυπεπτιδίου μπορεί να αναπαραςτακεί ωσ 

ςυμβολοςειρά. Σα αμινοξζα ςυνδζονται ομοιοπολικά μεταξφ τουσ με πεπτιδικοφσ 

δεςμοφσ, ςχθματίηοντασ κατ’ αυτόν τον τρόπο μια γραμμικι αλυςίδα 

(πολυπεπτιδικι αλυςίδα). Κάκε αμινοξφ, αποτελείται από μια κοινι 

«ραχοκοκαλιά», θ οποία περιλαμβάνει μια αμινο-ομάδα (-ΝΘ2) και μια ομάδα 

καρβοξυλίου (-COOH) ομοιοπολικά ςυνδεδεμζνα με ζνα αςφμμετρο άτομο άνκρακα 

(Αγακοκλζουσ, 2009), εκτόσ από τθν περίπτωςθ τθσ γλυκίνθσ (Gly). Αυτό που τα 

διαφοροποιεί μεταξφ τουσ είναι θ πλευρικι αλυςίδα (side chain), οι ιδιότθτεσ τθσ 

οποίασ κακορίηουν τισ ιδιότθτεσ που ζχουν διαφορετικά αμινοξζα (Mount, 2001).  

Όπωσ βλζπουμε και από το ςχιμα 1.1, θ πλευρικι αλυςίδα (R), εν γζνει διαφζρει ςε 

κάκε αμινοξφ, ενϊ θ υπόλοιπθ αλυςίδα είναι θ ίδια για όλα τα αμινοξζα. Σα R1 και 

R2, προςδιορίηουν χαρακτθριςτικά τα ςυγκεκριμζνα αμινοξζα. Μετά τθ ςφνδεςι 

τουσ για το ςχθματιςμό τθσ πολυπεπτιδικισ αλυςίδασ αναφερόμαςτε ςε αυτά ωσ 

«αμινοξικά κατάλοιπα». Σα side chains (και κατά ςυνζπεια και τα αντίςτοιχα 

κατάλοιπα), διαφζρουν ςτισ διάφορεσ φυςικοχθμικζσ τουσ ιδιότθτεσ (π.χ. μζγεκοσ, 

ςχιμα, υδροφοβικότθτα). 
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Σχήμα 1.1: Η πλευρικι αλυςίδα (side chain), προςδίδει χαρακτθριςτικζσ ιδιότθτεσ ςε κάκε 

αμινοξφ/κατάλοιπο (Από Mount, 2001). 

 

Σα αμινοξζα, μποροφν να διαχωριςτοφν ςε διάφορεσ ομάδεσ, ανάλογα με τισ 

φυςικοχθμικζσ τουσ ιδιότθτεσ. Σαξινομοφνται δθλαδι κυρίωσ βάςει τθσ ομάδασ R, 

αφοφ αυτι ςυγκεκριμενοποιεί τα χαρακτθριςτικά του αμινοξζωσ. Ζχουμε για 

παράδειγμα τα πολωμζνα, τα φορτιςμζνα και τα υδρόφοβα αμινοξζα (Mount, 

2001). ΢θμαντικό είναι να αναφζρουμε ότι αυτζσ οι ιδιότθτεσ των αμινοξζων 

παίηουν πολφ ςθμαντικό ρόλο ςτθν μορφι τθσ τριτοταγοφσ δομισ τθσ πρωτεΐνθσ 

ςτον χϊρο, όπωσ κα δοφμε και ςτο υπόλοιπο μζροσ του κεφαλαίου.  

Θ αλλθλουχία των διάφορων πρωτεϊνϊν βρίςκεται αποκθκευμζνθ ςτο γενετικό 

υλικό - Deoxyribonucleic acid (DNA). Σο γενετικό υλικό είναι θ κακοριςμζνθ ςειρά 

αηωτοφχων βάςεων (νουκλεϊνικά οξζα) τoυ DNA και το οποίο εμπεριζχει τα γονίδια 

των κυττάρων. Θ μετατροπι τθσ πλθροφορίασ του DNA ςε πρωτεΐνεσ γίνεται με τισ 

διαδικαςίεσ μεταγραφισ και μετάφραςθσ, που αποτελοφν και το κεντρικό δόγμα 

τθσ μοριακισ βιολογίασ. ΢υγκεκριμζνα, θ χαρακτθριςτικι διαδικαςία θ οποία 

αντιςτοιχίηει τα νουκλεϊνικά οξζα με τα διάφορα αμινοξζα λζγεται 

πρωτεϊνοςφνκεςθ και επιτυγχάνεται με τον κϊδικα τριπλζτασ, όπου κάκε τρεισ 

βάςεισ κωδικοποιοφν ζνα αμινοξφ. Ζνα παράδειγμα μιασ πρωτεΐνθσ είναι θ γνωςτι 
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αιμοςφαιρίνθ, θ οποία αποτελείται από τζςςερα πολυπεπτίδια και είναι υπεφκυνθ 

για τθν μεταφορά οξυγόνου ςτα ερυκρά αιμοςφαίρια του οργανιςμοφ. 

1.1.2 Δομι πρωτεϊνϊν 

Θ τριτοταγισ δομι μιασ πρωτεΐνθσ είναι θ τριςδιάςτατθ μορφι που ζχει θ πρωτεΐνθ 

κάτω από ςυγκεκριμζνεσ ςυνκικεσ, όπωσ είναι θ κερμοκραςία, το pH, ο διαλφτθσ 

(π.χ. νερό) και τα υπόλοιπα διαλυμζνα ςε αυτόν μόρια. Θ τριτοταγισ δομι, είναι 

διαφορετικι για κάκε πρωτεΐνθ, και προςδιορίηει τθν λειτουργικότθτα τθσ. Θ 

τριτοταγισ δομι λοιπόν είναι ςθμαντικι, επειδι οι ιδιότθτεσ και ο τρόποσ δράςθσ 

των πρωτεϊνϊν εξαρτϊνται από τισ λεπτομζρειεσ τθσ τριςδιάςτατθσ δομισ τουσ.  

Σι είναι όμωσ αυτό που κακορίηει τθ δομι των πρωτεϊνϊν; Πϊσ θ πρωτεΐνθ 

«αναδιπλϊνεται» ςτον χϊρο ςχθματίηοντασ μια ςυγκεκριμζνθ δομι και τι δίνει ςτισ 

πρωτεΐνεσ τθν ευςτάκεια τουσ;  

Είναι γενικά αποδεκτό ότι θ ακολουκία των διαφόρων αμινοξζων από τα οποία 

αποτελείται θ πρωτεΐνθ περιζχει όλθ εκείνθ τθν πλθροφορία που απαιτείται ϊςτε 

να αποκτιςει θ πρωτεΐνθ τθν τριςδιάςτατθ δομι τθσ ςε ςυγκεκριμζνεσ ςυνκικεσ 

(Mount 2001). Οι πικανζσ αλλθλεπιδράςεισ ανάμεςα ςε αυτά τα αμινοξζα είναι 

πολλϊν τφπων, ςυμπεριλαμβανομζνων θλεκτροςτατικϊν αλλθλεπιδράςεων, 

δυνάμεων Van der Waals,  δεςμϊν υδρογόνου και υδρόφοβων αλλθλεπιδράςεων. 

Σα υδρόφοβα αμινοξζα τείνουν να είναι εμφωλιαςμζνα ςτο εςωτερικό τθσ δομισ 

τθσ πρωτεΐνθσ, για να μθν ζρχονται ςε επαφι με το νερό.  

Θ δομι των πρωτεϊνϊν μπορεί να περιγραφεί με ιεραρχικό τρόπο: Θ πρωτοταγήσ 

δομι μιασ πρωτεΐνθσ (ςχιμα 1.2 αριςτερά) είναι θ πολυπεπτιδικι αλυςίδα εάν τθν 

δοφμε ςαν μια ςειρά από αμινοξζα, δθλαδι εάν «ξεδιπλϊςουμε» τθν τριςδιάςτατθ 

τθσ δομι.  
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Σχήμα 1.2: Αριςτερά: Η πρωτοταγισ δομι των πρωτεϊνϊν είναι θ αλλθλουχία των 

αμινοξζων που τθν ςυνκζτουν. Δεξιά: Η δευτεροταγισ δομι είναι οι τοπικζσ διαμορφϊςεισ 

τθσ πολυπεπτιδικισ αλυςίδασ. (Από Mount, 2001) 

 

Θ δευτεροταγήσ δομι μιασ πρωτεΐνθσ περιγράφει κατά κφριο λόγο τοπικζσ 

κανονικζσ διαμορφϊςεισ τθσ πολυπεπτιδικισ αλυςίδασ ςτθν τριςδιάςτατθ δομι τθσ 

(ςχιμα 1.2 δεξιά). Οι τοπικζσ αυτζσ διαμορφϊςεισ μποροφν να διαχωριςτοφν κατά 

κφριο λόγο ςε α-ζλικεσ (α-helices) και εκτεταμζνουσ β-κλϊνουσ (β-strands) οι οποίοι 

ςυχνά ςχθματίηουν β-πτυχωτζσ επιφάνειεσ (Αγακοκλζουσ 2009), όπωσ φαίνεται από 

το ςχιμα 1.3. Αυτό γίνεται γιατί όπωσ προαναφζρκθκε ςτο υποκεφάλαιο 1.1.1, τα 

αμινοξζα ζχουν πολλζσ φυςικοχθμικζσ ιδιότθτεσ οι οποίεσ τα οδθγοφν ςε 

αλλθλεπιδράςεισ με άλλα αμινοξζα τθσ αλυςίδασ. Θ διαφορά με τθν τριτοταγι 

δομι είναι ότι θ τριτοταγήσ δομι μπορεί να κεωρθκεί ςαν θ ςφνκεςθ αυτϊν των 

τοπικϊν διαμορφϊςεων, και θ ςυμπερίλθψθ όλων των δομικϊν λεπτομερειϊν που 

περιγράφουν λεπτομερϊσ τθν τελικι μορφι τθσ πρωτεΐνθσ ςτον χϊρο. Όταν 

περιςςότερεσ από μια τριτοταγείσ δομζσ ςυνενωκοφν μεταξφ τουσ, τότε 

αναφερόμαςτε ςτθν τεταρτοταγή δομι των πρωτεϊνϊν ςε πρωτεϊνικά ςφμπλοκα. 
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Σχήμα 1.3: Η δευτεροταγισ δομι των πρωτεϊνϊν. Αριςτερά φαίνεται θ τοπικι διαμόρφωςθ 

που αναπαριςτά τθν ομάδα των Helix, και δεξιά θ τοπικι διαμόρφωςθ που αναπαριςτά τθν 

ομάδα των Strands (Από Mount, 2001). 

 

1.1.3 Ρόλοσ πρωτεϊνϊν 

Θ τριτοταγισ δομι κάκε πρωτεΐνθσ είναι πολφ ςθμαντικι επειδι κακορίηει τθν 

λειτουργικότθτά τθσ. Ο ρόλοσ των πρωτεϊνϊν είναι πολυδιάςτατοσ. ΢χεδόν το 

ςφνολο των λειτουργιϊν ενόσ κυττάρου οφείλεται ςτισ πρωτεΐνεσ. Ο πιο γνωςτόσ 

ρόλοσ τουσ είναι ότι λειτουργοφν ωσ ζνηυμα μζςα ςτα διάφορα κφτταρα. Σα ζνηυμα 

λειτουργοφν ςαν καταλφτεσ οι οποίοι κατευκφνουν και επιταχφνουν διάφορεσ 

χθμικζσ αντιδράςεισ, βαςικζσ και αναγκαίεσ λειτουργίεσ ενόσ οργανιςμοφ (πχ 

μεταβολιςμόσ). Επίςθσ, ςυχνά οι πρωτεΐνεσ ζχουν δομικό ρόλο, δθλαδι 

ςυμβάλλουν ςτθ διαμόρφωςθ του ςχιματοσ και τθσ δομισ του κυττάρου και των 

ιςτϊν. Ακόμθ, υπάρχουν ρυκμιςτικζσ πρωτεΐνεσ, οι οποίεσ μποροφν να τροποποιοφν 

τθν ζκφραςθ τθσ γενετικισ πλθροφορίασ του DNA ανάλογα με τισ περιςτάςεισ και 

τισ ανάγκεσ του κυττάρου. Οι ςθμαντικζσ λειτουργίεσ των πρωτεϊνϊν είναι 
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αποτζλεςμα τθσ τριςδιάςτατθσ δομισ τουσ και για το λόγο αυτό αποτελοφν, εκτόσ 

των άλλων, μόρια με μεγάλο βιοτεχνολογικό ενδιαφζρον (Mount, 2001). 

 

1.1.4 Πρόβλθμα protein folding 

Από τα παραπάνω είναι εμφανζσ ότι θ γνϊςθ τθσ τριςδιάςτατθσ δομισ των 

πρωτεϊνϊν ςε ατομικι λεπτομζρεια μπορεί (α) να δϊςει ςθμαντικζσ πλθροφορίεσ 

για τον τρόπο δράςθσ τθσ και (β) να κακοδθγιςει τθν επινόθςθ νζων πρωτεϊνϊν με 

επικυμθτζσ ιδιότθτεσ. Ανάλογα με τον τρόπο που αναδιπλϊνεται ςτο χϊρο θ κάκε 

πρωτεΐνθ προςδίδει και τθν λειτουργικότθτα τουσ. Πολλά πειράματα και ζρευνεσ 

γίνονται πάνω ςτθ μελζτθ τθσ τριςδιάςτατθσ δομισ τουσ ζτςι ϊςτε να διαφανεί θ 

λειτουργικότθτα τθσ πρωτεΐνθσ και να χρθςιμοποιθκεί ςε πολλοφσ τομείσ. Σζτοιεσ 

μζκοδοι είναι θ κρυςταλλογραφία ακτίνων–Χ και θ μζκοδοσ πυρθνικοφ μαγνθτικοφ 

ςυντονιςμοφ Nuclear Magnetic Resonance (ΝMR). Αξίηει να ςθμειωκεί όμωσ, ότι 

αυτζσ οι διαδικαςίεσ είναι πολφπλοκεσ, δαπανθρζσ και χρονοβόρεσ ενϊ παράλλθλα 

κάκε μζρα ανακαλφπτονται και καινοφριεσ πρωτεΐνεσ. Κατά ςυνζπεια, από το 

τεράςτιο πλικοσ  πρωτεϊνικϊν ακολουκιϊν που γνωρίηουμε, μόνο για ζνα πολφ 

μικρό ποςοςτό ζχουμε πειραματικά προςδιοριςμζνθ τθ δομι τουσ.  

Με δεδομζνο ότι θ πρωτεϊνικι δομι κωδικοποιείται ςτθν ακολουκία των αμινοξζων 

ςτθν πολυπεπτιδικι αλυςίδα, αναμζνεται ότι είναι δυνατόν να προβλζψουμε το 

δίπλωμα τθσ πρωτεΐνθσ με βάςθ τθν πρωτοταγι δομι και μόνο. Μια μζκοδοσ που 

μπορεί να ακολουκθκεί για τθν μετάβαςθ από τθν πρωτοταγι δομι ςτθν τριτοταγι 

δομι μιασ ακολουκίασ, ϊςτε να ζχουμε ςτα χζρια μασ τθν πολφ χριςιμθ 

λειτουργικότθτα τθσ πρωτεΐνθσ, είναι μζςω τθσ δευτεροταγοφσ δομισ. Θ ςωςτι 

πρόβλεψθ τθσ δευτεροταγοφσ δομισ, μπορεί εφκολα να μασ οδθγιςει ςτθ 

τριτοταγι δομι, αφοφ επιβάλλει τοπικοφσ δομικοφσ περιοριςμοφσ. Ζχουν γίνει και 

ςυνεχίηονται να γίνονται πολλζσ ερευνθτικζσ προςπάκειεσ από διαφόρουσ  

επιςτθμονικοφσ κλάδουσ για τθ ςωςτι πρόβλεψθ τθσ δευτεροταγοφσ δομισ. Παρά 

τθ πρόοδο που ςθμειϊνεται τισ τελευταίεσ  δεκαετίεσ, το πρόβλθμα αυτό 

εξακολουκεί να υπάρχει και να παραμζνει άλυτο. 
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΢τόχοσ αυτισ τθσ διπλωματικισ εργαςίασ είναι θ ανάπτυξθ μεκοδολογίασ για τθν 

πρόγνωςθ τθσ δευτεροταγοφσ δομισ πρωτεϊνϊν από τθν αμινοξικι τουσ ακολουκία 

χρθςιμοποιϊντασ διαφορζσ αλγορικμικζσ μεκόδουσ .  

1.2 ΢χετικι ζρευνα 

Κατά τθν διάρκεια των 40 τελευταίων χρόνων, αναπτφχκθκαν πολλζσ μζκοδοι 

μελζτθσ και πρόβλεψθσ τθσ δευτεροταγοφσ δομισ των πρωτεϊνϊν.  

΢ε μία πρϊτθ προςπάκεια χρθςιμοποιικθκαν οι ςτατιςτικζσ μζκοδοι για τθ 

πρόβλεψθ τθσ δευτεροταγοφσ δομισ πρωτεϊνϊν. Οι μζκοδοι αυτοί είναι βαςιςμζνεσ 

ςε ςτατιςτικοφσ κανόνεσ και αναπτφχκθκαν κυρίωσ από τουσ Chou and Fasman 

(Chou and Fasman, 1974) πρϊτα και βελτιϊκθκαν ςτθ ςυνζχεια από με τθ μζκοδο 

GOR (Garnier – Osguthorpe  – Robson) (Garnier et al., 1978). Οι κανόνεσ αυτοί 

εκφράηουν τθν πικανότθτα για κάκε αμινοξφ να αποτελεί μζροσ κάποιασ 

δευτεροταγοφσ δομισ και προςδιορίηονται μζςα από ςτατιςτικζσ αναλφςεισ 

χρθςιμοποιϊντασ πρωτεΐνεσ γνωςτισ τριτοταγοφσ δομισ (Zvelebil and Baum, 2008). 

Οι Chou και  Fasman ανάλυςαν τθ ςυχνότθτα του κάκε αμινοξζωσ ςε δευτεροταγείσ 

δομζσ (α-helices, β-sheets και turns) και ςτθ ςυνζχεια καταςκεφαςαν ζνα πίνακα 

πικανοτιτων για τθν εμφάνιςθ του κάκε αμινοξζωσ ςε κάκε τφπο δευτεροταγοφσ 

δομισ. Αυτζσ οι πικανότθτεσ χρθςιμοποιικθκαν για να προβλεφκεί θ δευτεροταγισ 

δομισ, δεδομζνθσ μιασ αμινοξικισ ακολουκίασ. Θ μζκοδοσ αυτι είναι περίπου 50% 

– 60% ακριβισ με βάςθ το ςκορ Q3  ςτθν πρόβλεψθ τθσ δευτεροταγοφσ δομισ μιασ 

άγνωςτθσ πρωτεΐνθσ. 

Εν ςυνζχεια, όπωσ προαναφζρκθκε, αναπτφχκθκε θ ςτατιςτικι μζκοδοσ GOR. Θ 

μζκοδοσ αυτι  είναι παρόμοια με αυτι που ανάπτυξαν οι Chou and Fasman, αλλά 

είναι πιο ακριβισ γιατί υπολογίηει τισ πικανότθτεσ για κάκε αμινοξφ λαμβάνοντασ 

υπόψθ και τθν πικανότθτα το αμινοξφ να δϊςει μια ςυγκεκριμζνθ δευτεροταγι 

δομι, δεδομζνου των γειτονικϊν του αμινοξζων. Χρθςιμοποιικθκε γι’ αυτό το 

ςκοπό ζνα παράκυρο 17 αμινοξζων (Zvelebil and Baum, 2008).  Θ ακρίβεια 

πρόβλεψθσ τθσ δευτεροταγοφσ δομισ με τθν μζκοδο αυτι όςον αφορά το Q3 ςκορ 

είναι γφρω ςτο 65%. Να ςθμειωκεί ότι το αρχικό GOR ςφςτθμα ζχει βελτιωκεί, 
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ςυνεπϊσ αναπτφχκθκαν νζεσ επεκτάςεισ του ςυςτιματοσ με αποτελζςματα για SOV 

70.7% και Q3 μζχρι και 73.5% (Zvelebil and Baum, 2008). 

Οι μζκοδοι που παρουςιάςτθκαν αργότερα, ιταν ςε γενικό επίπεδο ςτατιςτικζσ 

μζκοδοι, αλλά πιο βελτιωμζνεσ από τισ προθγοφμενεσ, αφοφ λάμβαναν υπόψθ τουσ 

επιπρόςκετεσ πλθροφορίεσ για τθν πρωτεΐνθ. Οι πλθροφορίεσ αυτζσ αφοροφςαν 

κυρίωσ ςχετικι γνϊςθ για τθν δομι τθσ πρωτεΐνθσ, όπωσ το ςχιμα και το μζγεκοσ 

τθσ, αλλά και τισ φυςικοχθμικζσ ιδιότθτεσ του κάκε αμινοξζωσ ξεχωριςτά. Μια 

αντιπροςωπευτικι μζκοδοσ που ανικει ςε αυτιν τθν κατθγορία είναι το PREDATOR 

(Frishman and Argos, 1996). To PREDATOR δεν λαμβάνει υπόψθ τισ τοπικζσ 

αλλθλεπιδράςεισ όπωσ κάνει το GOR, αλλά, λαμβάνει υπόψθ μεγάλα μικθ τθσ 

ακολουκίασ, άρα μεγάλεσ αλλθλεπιδράςεισ των αμινοξζων. ΢υγκρίνει ηευγάρια 

αμινοξζων ϊςτε α) να βρει γειτονικά αμινοξζα που αλλθλεπιδροφν μεταξφ τουσ με 

υδρογονικοφσ δεςμοφσ για πρόβλεψθ β-strands, και b) υδρογονικοφσ δεςμοφσ 

μεταξφ αμινοξζων i και  i+4 για helices (Zvelebil and Baum, 2008). Σο PREDATOR 

χρθςιμοποιεί ζνα ςφνολο από ομόλογεσ ακολουκίεσ, και όχι ακολουκιϊν 

πολλαπλισ ςτοίχιςθσ. Παρόλα αυτά το PREDATOR μπορεί να δϊςει ποςοςτά Q3 

ακρίβειασ μζχρι και 75% (Frishman and Argos, 1997). 

Οι πιο ςθμαντικζσ όμωσ μζκοδοι που χρθςιμοποιικθκαν ιταν τα ΣΝΔ (Τποκεφάλαιο 

1.3), Support Vector Machines και ΘΜΜ (Zvelebil and Baum, 2008). Οι μζκοδοι 

αυτοί ανικουν ςτισ υπολογιςτικζσ και όχι τισ ςτατιςτικζσ μεκόδουσ. Σα ΣΝΔ 

χρθςιμοποιοφν ζνα ςφνολο δεδομζνων με τα οποία εκπαιδεφονται, ςτα οποία 

παρουςιάηονται ακολουκίεσ γνωςτϊν πρωτεϊνϊν, κακϊσ και θ δευτεροταγισ δομι 

τουσ. ΢ε αντίκεςθ με τισ ςτατιςτικζσ μεκόδουσ, κατά τθν διάρκεια τθσ εκπαίδευςθσ 

τουσ, μακαίνουν τθν αντιςτοιχία τθσ πρωτοταγοφσ με δευτεροταγοφσ δομισ. Αυτό 

γίνεται προςαρμόηοντασ κάκε φορά τα ςυναπτικά βάρθ τουσ κατάλλθλα, ϊςτε να 

μειϊνεται το ολικό ςφάλμα πρόβλεψθσ του ΣΝΔ. Αυτζσ οι μζκοδοι παρουςιάηουν 

ςθμαντικά αποτελζςματα ςε ςφγκριςθ με τισ προθγοφμενεσ μεκόδουσ. 

Σζτοιεσ μζκοδοι  είναι για παράδειγμα ζνα δίκτυο εμπρόςκιου περάςματοσ και ενόσ 

κρυφοφ επιπζδου (Qian and Sejnowski, 1988), το οποίο χρθςιμοποιεί ζνα παράκυρο 

ειςόδου ςυνικωσ 13 αμινοξζων και προβλζπει για κάκε κεντρικό αμινοξφ τθν 
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κατθγορία του (Helix, Strand ι Coil). ΢το δίκτυο αυτό χρθςιμοποιικθκε και ζνα 

δεφτερο το οποίο διόρκωνε τα αποτελζςματα του πρϊτου δικτφου. Θ μζκοδοσ αυτι 

αντιμετϊπιηε προβλιματα υπερεκπαίδευςθσ.  

To PHD δίκτυο (Rost and Sander, 1993), ακολουκεί το ίδιο ςχεδιαςμό δικτφου όπωσ 

τθν προθγοφμενθ μζκοδο, απλά εφαρμόηονται κάποιεσ τεχνικζσ για επίλυςθ του 

προβλιματοσ τθσ υπερεκπαίδευςθσ. Χρθςιμοποιικθκαν επίςθσ τεχνικζσ όπωσ θ 

πολλαπλι ςτοίχιςθ ακολουκιϊν.    

Σο NNSSP (Salamov and Soloveyev, 1995) είναι ζνα ΣΝΔ που χρθςιμοποιεί τθν 

μζκοδο του κοντινότερου γείτονα, για να ομαδοποιιςει ακολουκίεσ βάςει τθσ 

ομοιότθτασ τουσ και να τισ ςυγκρίνει με άλλεσ ακολουκίεσ γνωςτισ δευτεροταγοφσ 

δομισ. To ποςοςτό ακρίβειασ τθσ μεκόδου αυτισ είναι μζχρι και 68%  

(Q3), ενϊ χρθςιμοποιϊντασ πολλαπλι ςτοίχιςθ ακολουκιϊν τα αποτελζςματα 

βελτιϊνονται ςε 72.2%. Επιπρόςκετθ βελτίωςθ του NNSSP αλγορίκμου ιταν το 

γεγονόσ ότι χρθςιμοποιικθκαν διαφορετικζσ πρωτεΐνεσ για εκπαίδευςθ και 

διαφορετικζσ πρωτεΐνεσ για επαλικευςθ, οφτωσ ϊςτε να μθν επικαλφπτονται 

μεταξφ τουσ πρωτεΐνεσ από το ςφνολο εκπαίδευςθσ και από το ςφνολο 

επαλικευςθσ. Σο αποτζλεςμα ςε αυτιν τθν περίπτωςθ ιταν 73.5% (Salamov and 

Soloveyev, 1997). 

Ο αλγόρικμοσ DSC (Discrimination of protein Secondary structure Class) (King and 

Sternberg, 1996), ομαδοποιεί ςε διάφορεσ κατθγορίεσ τα αποτελζςματα εξόδου του 

δικτφου και προςπακεί με απλζσ γραμμικζσ και ςτατιςτικζσ μεκόδουσ να 

προςεγγίςει τθν ακριβι δευτεροταγι δομι των πρωτεϊνϊν. Σο ποςοςτό ακρίβειασ 

του χρθςιμοποιϊντασ το Q3 ςκορ είναι 71.95%.   

Σο BRNN (Bidirectional Recurrent Neural Network) (Baldi et al., 1999, 2000), είναι 

ΣΝΔ το οποίο είχε τθν καλφτερθ απόδοςθ ςτθν πρόβλεψθ δευτεροταγοφσ δομισ 

πρωτεϊνϊν. Σο ΣΝΔ δζχεται μια ακολουκία από αμινοξζα μζςω ενόσ κινθτοφ 

παρακφρου και προςπακεί να προβλζψει τθν δευτεροταγι δομι του κεντρικοφ 

αμινοξζωσ. Θ ςθμαςία του ςχεδιαςμοφ του δικτφου αυτοφ είναι μεγάλθ αφοφ 

λαμβάνει υπόψθ τα αμινοξζα που προθγοφνται και ζπονται του κεντρικοφ 

αμινοξζωσ χρθςιμοποιϊντασ ΣΝΔ με αμφίδρομθ ανάδραςθ. Ο Baldi και οι 
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ςυνεργάτεσ του επιτυγχάνουν ακρίβεια ίςθ με 73.6% για το Q3 ςκορ με τθν χριςθ 

τθσ πολλαπλισ ςτοίχιςθσ ακολουκιϊν ςτο επίπεδο ειςόδου. Χρθςιμοποιϊντασ όμωσ 

ζνα ςυνδυαςμό από ζξι τζτοια δίκτυα το Q3 ποςοςτό αυτό αυξάνεται ςε 76%. 

Πιο πρόςφατεσ μζκοδοι είναι το LAD (Blacewicz et al., 2005), όπου υλοποιεί ζνα 

αλγόρικμο μθχανικισ μάκθςθσ, όπου μελετά και λαμβάνει υπόψθ τισ ιδιότθτεσ και 

τθν δομι των αμινοξζων. Θ μζκοδοσ αυτι είχε καλά αποτελζςματα (Q3 με 70.6%) 

και οδιγθςε ςε ςυμπεράςματα για τισ ςχζςεισ των αμινοξζων μεταξφ τουσ, και πωσ 

επθρεάηεται θ πρόβλεψθ τθσ δευτεροταγοφσ δομισ βάςθ των ιδιοτιτων αυτϊν 

Αξιοςθμείωτθ είναι και ςυνειςφορά των Γενετικϊν Αλγορίκμων ςτθ επίλυςθ του 

προβλιματοσ. Οι KJ Won, T Hamelryck (2005) ςε μια προςπάκεια να αυξιςουν το 

ποςοςτό επιτυχίασ εκπαίδευςαν τα Hidden Markov Models (ΘΜΜ) 

ενςωματϊνοντασ τουσ Γενετικοφ Αλγορίκμουσ Σο ποςοςτό επιτυχίασ που πζτυχαν 

ςε Q3 ιταν περίπου 75% . 

Από το 2001, νζεσ μζκοδοι με Support Vector Machines (SVM) (Ward et al., 2003) 

(Kim and Park, 2003), εφαρμόςτθκαν για τθν πρόβλεψθ τθσ δευτεροταγοφσ δομισ 

πρωτεϊνϊν.  

΢θμαντικι μζκοδοσ πρόβλεψθσ δευτεροταγοφσ δομισ πρωτεϊνϊν, είναι θ 

πρόβλεψθ των δίεδρων γωνιϊν ςε ςυνδυαςμό με τθν πρόβλεψθ τθσ δευτεροταγοφσ 

δομισ. Οι δίεδρεσ γωνίεσ, είναι οι γωνίεσ τθσ κοινισ ραχοκοκαλιάσ από τθν οποία 

αποτελοφνται τα αμινοξζα, είναι άμεςα ςυςχετιηόμενεσ με τθν δευτεροταγι δομι 

τουσ και ςυνεπϊσ μποροφν να δϊςουν ςθμαντικζσ πλθροφορίεσ για τθν τριτοταγι 

δομι τθσ πρωτεΐνθσ. Οι Kountouris and Hirst (Kountouris and Hirst, 2009), 

εφαρμόηουν τθν πιο πάνω ιδζα: προβλζπουν ξεχωριςτά και τθν δευτεροταγι δομι 

τθσ πρωτοταγοφσ ακολουκίασ, αλλά και τισ δίεδρεσ γωνίεσ τθσ ραχοκοκαλιάσ των 

αμινοξζων με τθν χριςθ δφο μοντζλων Support Vector Machines (SVM). ΢το πρϊτο 

μοντζλο, προβλζπεται θ επιλογι τθσ κατθγορίασ ςτθν οποία ανικει το κάκε αμινοξφ 

(Θ, Ε, L) και παρόμοια ςτο δεφτερο μοντζλο προβλζπεται θ κατθγορία δίεδρθσ 

γωνίασ ςτθν οποία ανικει. ΢ε κάκε εκτζλεςθ, τα αποτελζςματα κάκε μοντζλου 

χρθςιμοποιοφνται για να αυξιςουν τθν είςοδο του άλλου μοντζλου για τθν 

επόμενθ εκτζλεςθ. Θ μζκοδοσ αυτι δίνει ζνα Q3 ποςοςτό 80%.  



20 
 

 

Σο Porter, είναι ζνα νζο ςφςτθμα πρόβλεψθσ δευτεροταγοφσ δομισ πρωτεινϊν με 

μεγάλθ ακρίβεια (Pollastri and McLysaght, 2004). Είναι βαςιςμζνο ςε αρχιτεκτονικι 

ΣΝΔ με αμφίδρομθ ανάδραςθ (BRNN), εκπαιδεφεται με δεδομζνα από τθν 

πολλαπλι ςτοίχιςθ ακολουκιϊν και εφαρμόηει φιλτράριςμα των προβλεπόμενων 

ακολουκιϊν του δικτφου, χρθςιμοποιϊντασ ΣΝΔ με ανάδραςθ. Σζλοσ, για να πάρει 

τθν τελικι προβλεπόμενθ ακολουκία, εκπαιδεφει ζνα ςφνολο από τζτοια δίκτυα 

(BRNN), ξεχωριςτά όπου θ τελικι ακολουκία υπολογίηεται από τον μζςο όρο τουσ. 

Σο Q3 ποςοςτό ακρίβειασ του Porter, είναι 79%.       

Μια από τισ πιο πρόςφατεσ υλοποιιςεισ ΣΝΔ, αφορά τθν δθμιουργία δυο επιπζδων 

ΣΝΔ (Cascaded Bidirectional Recurrent Neural Network) (Chen and Chaudhari, 2007). 

Με δυο επίπεδα ΣΝΔ, ςυμπεριλαμβάνουν υπόψθ τουσ τισ μακρινζσ 

αλλθλεπιδράςεισ μεταξφ των αμινοξζων, αφοφ παίηουν ςθμαντικό ρόλο ςτθν 

αναδίπλωςθ τθσ πρωτεΐνθσ. Με τζτοια αρχιτεκτονικι τα αποτελζςματα του πρϊτου 

ΣΝΔ (sequence to structure) είναι θ είςοδοσ του δεφτερου ΣΝΔ (structure to 

structure) με αποτζλεςμα το δεφτερο δίκτυο να φιλτράρει τα δεδομζνα εξόδου του 

πρϊτου δικτφου, καταλιγοντασ ςε πιο ακριβι αποτελζςματα. Σα Q3 ποςοςτά 

φτάνουν μζχρι και 74.38% ενϊ το SOV Score (Yποκεφάλαιο 3.4.2) είναι πιο ακριβζσ 

ςε ςφγκριςθ με άλλεσ μεκόδουσ (66,0).  
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1.3 Νευρωνικά Δίκτυα  

Σα Σεχνθτά Νευρωνικά Δίκτυα  αποτελοφν κομμάτι του κλάδου τθσ Πλθροφορικισ 

τα οποία εφαρμόηουν κεωρίεσ του τομζα τθσ Σεχνθτισ Νοθμοςφνθσ και τον 

Τπολογιςτικϊν ΢υςτθμάτων. Κφριοσ ςκοπόσ των ΣΝΔ είναι να προβλζψουν ορκά το 

αποτζλεςμα μιασ μακθματικισ ςυνάρτθςθσ. Μετά τθ δεκαετία του 80 υπιρξε 

μεγάλθ ανάπτυξθ των ΣΝΔ και μζχρι ςιμερα εφαρμόηονται με μεγάλθ επιτυχία ςε 

πολλά και διάφορα πρακτικά προβλιματα. Αυτι θ μεγάλθ απιχθςθ των ΣΝΔ 

οφείλεται κυρίωσ ςτο γεγονόσ ότι μοντελοποιεί τον τρόπο λειτουργίασ του 

εγκεφάλου. 

Ο ανκρϊπινοσ εγκζφαλοσ αποτελεί ζνα από τα μεγαλφτερα μυςτιρια και 

περιβάλλεται από ζνα μεγάλο ερωτθματικό ωσ προσ τον τρόπο λειτουργίασ του. 

Πολλοί μελετθτζσ και πειραματιςτζσ αςχολικθκαν και προςπάκθςαν να 

κατανοιςουν τον τρόπο που ςκεφτόμαςτε. Ζχει γίνει μεγάλθ πρόοδοσ χωρίσ όμωσ 

να καταλάβουμε πλιρωσ τον τρόπο λειτουργίασ του. Ο ανκρϊπινοσ εγκζφαλοσ, 

όπωσ γνωρίηουμε πλζον, αποτελείται από εκατομμφρια νευρϊνεσ, οι οποίοι είναι 

και τα βαςικά κφτταρα του εγκεφάλου. Κάκε βιολογικόσ νευρϊνασ αποτελείται από 

το ςϊμα, το πυρινα, τον άξονα, τουσ δενδρίτεσ και τισ ςυνάψεισ. Κάκε βιολογικόσ 

νευρϊνασ επικοινωνεί με άλλουσ νευρϊνεσ μζςω των ςυνάψεων. Αφοφ υπάρξει 

κάποιο ερζκιςμα, πολλά ςυναπτικά δυναμικά ςιματα, (διεγερτικά ι αναςταλτικά), 

φτάνουν ςτουσ δενδρίτεσ των νευρϊνων. Ο βιολογικόσ νευρϊνασ παίρνει τα ςιματα 

αυτά, και τα επεξεργάηεται μζςα ςτο ςϊμα του. Για να τα επεξεργαςτεί, πρζπει να 

τα ςυνακροίςει ςτον χϊρο και ςτον χρόνο, ϊςτε να πάρει κάποια 

αντιπροςωπευτικι τιμι για το ςφνολό τουσ. Εάν θ τιμι αυτι είναι ικανι να 

ξεπεράςει το κατϊφλι του νευρϊνα, τότε δθμιουργείται το δυναμικό ενεργείασ, 

δθλαδι ο νευρϊνασ πυροβολεί. Εάν όμωσ θ τιμι δεν καταφζρει να ξεπεράςει τθν 

τιμι κατωφλίου του νευρϊνα, τότε δεν πυροβολεί. ΢τθν ςυνζχεια, θ πλθροφορία 

του νευρϊνα μεταδίδεται ςε άλλουσ νευρϊνεσ μζςα από τισ ςυνάψεισ. Όταν θ 

πλθροφορία φτάςει ςτισ απολιξεισ ενόσ νευροάξονα, προκαλεί τθν απελευκζρωςθ 

μιασ χθμικισ ουςίασ (νευροδιαβιβαςτισ) ςτθ ςυναπτικι ςχιςμι.  Οι 

νευροδιαβιβαςτζσ μετακινοφνται διά μζςου τθσ ςυναπτικισ ςχιςμισ ςτο επόμενο 

νευρϊνα όπου αναγνωρίηεται και δεςμεφεται από ειδικευμζνουσ υποδοχείσ τθσ 



22 
 

εξωτερικισ επιφάνειασ τθσ κυτταρικισ μεμβράνθσ. Οι ςυνάψεισ αποτελοφν το πιο 

ςθμαντικό ςθμείο τθσ επικοινωνίασ των νευρϊνων, γιατί ουςιαςτικά θ ςφναψθ 

περιζχει τθ πλθροφορία που μπορεί να αναγνωρίςει ο μεταςυναπτικόσ νευρϊνασ. 

Ο αρικμόσ των νευρϊνων ςτων ανκρϊπινων εγκζφαλο είναι ςτακερόσ και 

δθμιουργείται ςτον άνκρωπό από τθ γζννθςθ του και είναι περίπου 100 

διςεκατομμφρια νευρωνικά κφτταρα. Αυτό που αλλάηει ςτθ πορεία του ανκρϊπου 

ςτθ ηωι είναι οι ςυνδζςεισ μεταξφ των νευρϊνων. Οι ςυνδζςεισ επιτυγχάνονται 

μζςα από τισ εμπειρίεσ του και τθ μάκθςθ που αποκτά. Θ δφναμθ των ςυνάψεων 

αυτϊν, τροποποιείται ςυνεχϊσ με τθν μάκθςθ, γι αυτό και θ κατάλλθλθ μάκθςθ 

μπορεί να προςδιορίςει τα κατάλλθλα βάρθ των ςυνάψεων ϊςτε να περνοφν ι όχι 

ςυγκεκριμζνεσ πλθροφορίεσ. Πολλοί νευρϊνεσ μαηί δθμιουργοφν ζνα νευρωνικό 

δίκτυο. 

Σα ΣΝΔ αποτελοφν ζνα υπολογιςτικό μοντζλο που προςπακεί να προςομοιάςει 

κατά κάποιο τρόπο, τον τρόπο λειτουργίασ του εγκεφάλου. Σο μεγάλο πλεονζκτθμα 

των ΣΝΔ είναι ότι  όπωσ ςτον ανκρϊπινο εγκζφαλο, διάφορεσ λειτουργίεσ  

εκτελοφνται παράλλθλα και άρα μπορεί να αντιμετωπίςει τα διάφορα προβλιματα  

πολφ γριγορα και με πολφ εξειδικευμζνο τρόπο Με τον τρόπο αυτό μποροφμε να 

λφςουμε προβλιματα μεγάλου μεγζκουσ, αςαφι και πολφπλοκα ςε αντίκεςθ με 

τον κλαςςικό προγραμματιςμό όπου θ ςειριακι εκτζλεςθ των υπολογιςτικϊν 

κανόνων δεν επιτρζπει τθν γριγορθ και αποδοτικι επίλυςθ το προβλθμάτων. 

 Ακόμθ ζνα μεγάλο πλεονζκτθμα των ΣΝΔ είναι το γεγονόσ ότι μζςα από τθ 

πλθροφορία που το δίνεται το δίκτυο μακαίνει και προςαρμόηεται ανάλογα και 

μζςα από τθ μάκθςθ μειϊνει το λάκοσ. Αυτό το κάνει να ευζλικτο, ανεκτικό ςε λάκθ 

και του προςδίδει τθν ικανότθτα να γενικεφει, αφοφ εκπαιδευτεί ςε κάποιο ςφνολο 

δεδομζνων. 

Όπωσ φαίνεται το πιο ςθμαντικό κομμάτι των ΣΝΔ είναι θ μάκθςθ. Μζςα από τθ 

μάκθςθ το δίκτυο εκπαιδεφεται και μακαίνει να προβλζπει ςωςτά το αποτζλεςμα 

μίασ άγνωςτθσ προσ αυτό ακολουκίασ δεδομζνων. Τπάρχουν τρία είδθ μάκθςθσ και 

ςυνεπϊσ τρία διαφορετικά είδθ ΣΝΔ. Οι τρεισ αυτζσ κατθγορίεσ είναι θ 

επιβλεπόμενθ, θ μθ επιβλεπόμενθ και θ ενιςχυτικι μάκθςθ. 
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΢τθν επιβλεπόμενθ μάκθςθ ζχουμε το ρόλο ενόσ δαςκάλου. Ο δάςκαλοσ είναι 

υπεφκυνοσ να εκπαιδεφςει το ςφςτθμα πάνω ςε ζνα ςφνολο δεδομζνων (training 

set) όπου θ επικυμθτι ζξοδοσ (αποτζλεςμα δικτφου) είναι γνωςτι οφτωσ ϊςτε να 

μάκει, αλλά επίςθσ και ςε κάκε λάκοσ που κάνει, τον διορκϊνει λζγοντασ του ποια 

είναι θ ςωςτι απάντθςθ. Όταν τελειϊςει θ φάςθ τθσ εκπαίδευςθσ του δίκτυο, 

δίνεται επίςθσ ζνα ςφνολο δεδομζνων επαλικευςθσ, το οποίο αποτελείται από 

πλθροφορίεσ που δεν ζχει ξαναδεί το ςφςτθμα, αλλά που ζχει μάκει παρόμοιζσ 

τουσ από τθν φάςθ εκπαίδευςθσ του. Με αυτό το ςφνολο κα αξιολογοφμε τθν 

ικανότθτα μάκθςθσ του δικτφου (γενίκευςθ). 

΢τθν ενιςχυτικι μάκθςθ δεν ζχουμε δάςκαλο αλλά κριτι, ο οποίοσ κρίνει τισ 

επιλογζσ του δικτφου για μια ςειρά δεδομζνων που του δίνονται. Δθλαδι ςε κάκε 

ενζργεια του το δίκτυο ανταμείβεται αν πιρε τθ ςωςτι απόφαςθ και τιμωρείται αν 

πιρε τθ λάκοσ απόφαςθ. Με αυτό τον τρόπο το δίκτυο μακαίνει ςτθν ουςία μζςα 

από τθ ανταμοιβι, ποιεσ είναι οι ςωςτζσ και ποιεσ λάκοσ ενζργειεσ ςτθν επίλυςθ 

ενόσ ςυγκεκριμζνου προβλιματοσ. 

΢τθν μθ επιβλεπόμενθ μάκθςθ δεν ζχουμε οφτε το ρόλο του δάςκαλου αλλά οφτε 

το ρόλο του κριτι. Επίςθσ θ επικυμθτι ζξοδοσ του δικτφου δεν είναι γνϊςτθ. ΢τόχοσ 

αυτισ τθσ μάκθςθσ είναι να ομαδοποιιςει τα δεδομζνα ειςόδου που του δίνονται 

με βάςθ τα κοινά τουσ χαρακτθριςτικά. Χρθςιμοποιείται κυρίωσ για προβλιματα 

κατθγοριοποίθςθσ, όπου δεδομζνα με παρόμοιεσ ιδιότθτεσ τοποκετοφνται μαηί 

δθμιουργϊντασ ομάδεσ. 

΢τθ ςυγκεκριμζνθ διπλωματικι εργαςία κα αςχολθκοφμε κυρίωσ με τθ 

επιβλεπόμενθ μάκθςθ, αφοφ κα χρθςιμοποιιςουμε ζνα Bidirectional Recurrent 

Neural Network (Τποκεφάλαιο 2.1) για εκπαίδευςθ και δίκτυο Radial Basis Function 

(Τποκεφάλαιο 4.3.2) για φιλτράριςμα, όπωσ επίςθσ και κατά ζνα μζροσ με τθ μθ 

επιβλεπόμενθ ςτα πρϊτο ςτάδιο του φιλτραρίςματοσ όπου κα χρθςιμοποιιςουμε 

χάρτθ αυτοδιοργάνωςθσ Kohonen (Τποκεφάλαιο 4.3.1). 
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1.3.1 Αρχιτεκτονικι Νευρωνικοφ Δικτφου Επιβλεπόμενθ Μάκθςθσ 

Μια αρχικι μοντελοποίθςθ ενόσ βιολογικοφ νευρϊνα, θ οποία προςομοιϊνει τον 

τρόπο λειτουργίασ του με τον τρόπο που εξθγικθκε ςτθν προθγοφμενθ ςελίδα, 

ϊςτε να δθμιουργοφν δίκτυα νευρϊνων, τα οποία είναι ικανά να μάκουν και να 

γενικεφςουν πλθροφορίεσ παρουςιάςτθκε από τουσ McCulloch & Pitts (McCulloch 

and Pitts, 1943), οι  οποίοι παρουςίαςαν ζνα τυπικό μοντζλο ενόσ τεχνθτοφ 

νευρϊνα, όπωσ φαίνεται και από το ςχιμα 1.4. 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 1.4: Το μοντζλο τεχνθτοφ νευρϊνα McCulloch & Pitts (Από McCulloch and Pitts, 

1943). 

 

 Οι διάφορεσ είςοδοι του νευρϊνα παίρνουν τισ πλθροφορίεσ ειςόδου. Κάκε 

είςοδοσ του νευρϊνα, αντιςτοιχίηεται με κάποιο ςυναπτικό βάροσ, δθλαδι μια τιμι, 

θ οποία αντιπροςωπεφει τθν δφναμθ τθσ ςφναψθσ ενόσ βιολογικοφ νευρϊνα. Αφοφ 

ο νευρϊνασ πάρει όλεσ τισ ειςόδουσ, τότε αυτζσ ςυνακροίηονται μζςα ςτο ςϊμα του 

νευρϊνα με βάςθ τθν εξίςωςθ 1.1, και ανάλογα με το βάροσ που ζχει θ κάκε 

είςοδοσ. Με τζτοιο τρόπο μοντελοποιείται θ χρονικι ςυνάκροιςθ αναςταλτικϊν και 

διεγερτικϊν ςθμάτων που ζρχονται ςε ζνα βιολογικό νευρϊνα.  

Θ εκτίμθςθ των τιμϊν των ςυναπτικϊν βαρϊν ενόσ ΣΝΔ ουςιαςτικά δίνει ζνα βάροσ 

με το οποίο κα λθφκεί υπόψθ θ ςυγκεκριμζνθ είςοδοσ ςτθν χρονικι ςυνάκροιςθ 

των ςθμάτων, δθλαδι μοντελοποιεί τθν ζννοια των διεγερτικϊν και αναςταλτικϊν 
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ςθμάτων. Θ επιλεκτικότθτα αυτι του νευρϊνα, είναι χαρακτθριςτικό των 

βιολογικϊν νευρϊνων και μζςω αυτισ επιτυγχάνεται μάκθςθ.  

 

 

Εξίςωςη 1.1: Εξίςωςθ ειςόδου ςτον τεχνθτό νευρϊνα, όπου xi θ τιμι ειςόδου και wi θ τιμι 

του βάρουσ του νευρϊνα i. Η εξίςωςθ αυτι αντιςτοιχεί ςτθ transfer functionτου ςχιματοσ 

1.4. 

 

Όμωσ, αφότου γίνει θ ςυνάκροιςθ, πρζπει να ελεγχκεί κατά πόςο θ τιμι αυτι 

ξεπερνά ι όχι το κατϊφλι του νευρϊνα, ϊςτε να πυροβολιςει ι όχι αντίςτοιχα. 

Αυτό μοντελοποιείται με τθν βοικεια μιασ ςυνάρτθςθσ ενεργοποίθςθ. 

 

 

Εξίςωςη 1.2: Η ςυνάρτθςθ κατωφλίου, όπου κ θ τιμι του κατωφλίου και u θ ζξοδοσ του 

τεχνθτοφ νευρϊνα.  

Θ πιο απλι ςυνάρτθςθ ενεργοποίθςθσ είναι θ ςυνάρτθςθ κατωφλίου, που ρυκμίηει 

τθν ζξοδο ενόσ νευρϊνα ανάλογα με ζνα κατϊφλι κ (Εξίςωςθ 1.2). Αν θ τιμι u είναι 

πάνω από τθ τιμι κ, τότε ο νευρϊνασ πυροβολεί, αν όχι τότε δεν πυροβολεί. Όμωσ 

θ πιο πάνω ςυνάρτθςθ παρουςίαςε πολλά ςοβαρά προβλιματα χριςθσ με πιο 

ςθμαντικό το γεγονόσ ότι δεν μπορεί να λυςει μθ γραμμικά προβλιματα. 

Εναλλακτικά χρθςιμοποιοφμε ςυνικωσ τθν ςιγμοειδι ςυνάρτθςθ, ι κάποια άλλθ 

παραγωγίςιμθ ςυνάρτθςθ φ για ενεργοποίθςθ του νευρϊνα (Εξίςωςθ 1.3).  

 

 

Εξίςωςη 1.3: Το αποτζλεςμα εξόδου ενόσ νευρϊνα, όπου φ θ παραγωγίςιμθ ςυνάρτθςθ 

ενεργοποίθςθσ.  
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Για τον ςχθματιςμό ενόσ νευρωνικοφ δικτφου, ενϊνουμε τεχνθτοφσ νευρϊνεσ τφπου 

McCulloch and Pitts (ι κάποιο άλλο μοντζλο νευρϊνα) μεταξφ τουσ, ϊςτε να 

ςχθματιςτοφν επίπεδα από νευρϊνεσ, όπου ο κάκε νευρϊνασ ζχει τισ δικζσ του 

ειςόδουσ, τα δικά του βάρθ και τθν δικι του ζξοδο. Σζτοια δίκτυα είναι τα 

perceptrons και υλοποιοφνται με μθ γραμμικοφσ νευρϊνεσ τφπου McCulloch and 

Pitts. Τπάρχουν τρία είδθ αρχιτεκτονικϊν ΣΝΔ που μποροφν να ςχθματιςτοφν και θ 

κάκε αρχιτεκτονικι μπορεί να χρθςιμοποιθκεί ςε διαφορετικά προβλιματα, 

ανάλογα με τθν φφςθ του προβλιματοσ, τισ ειςόδουσ και τισ εξόδουσ του. 

 Οι νευρϊνεσ των ΣΝΔ, όπωσ ζχουμε προαναφζρει, είναι υπολογιςτικζσ μονάδεσ, οι 

οποίεσ υπολογίηουν μια ςυνάρτθςθ εξόδου βάςει τθσ ειςόδου τουσ για κάποια 

ςυγκεκριμζνθ ςτιγμι. Σο ΣΝΔ ςαν ςφνολο, είναι μια ςυνάκροιςθ των ςυναρτιςεων 

εξόδου του κάκε νευρϊνα, για κάκε είςοδο του δικτφου, ϊςτε να μεταςχθματίηει 

τισ ειςόδουσ ςε μια ςυνάρτθςθ εξόδου θ οποία λζγεται και ςυνάρτθςθ δικτφου 

(Rojas 1996). Θ ςυνάρτθςθ αυτι μπορεί να προςεγγιςτεί μζςω τθσ εκπαίδευςθσ, 

χρθςιμοποιϊντασ τα ςφνολα εκπαίδευςθσ. Σο πρόβλθμα μάκθςθσ, είναι το 

πρόβλθμα τθσ βελτιςτοποίθςθσ των βαρϊν μεταξφ των νευρϊνων του δικτφου, 

ϊςτε να προςεγγίηουν όςο το δυνατόν καλφτερα τθν ςυνάρτθςθ αυτι. Ζτςι, όταν 

κάποια είςοδοσ παρουςιαςτεί ςτο δίκτυο, θ οποία δεν βριςκόταν ςτο ςφνολο 

εκπαίδευςθσ και άρα το δίκτυο δεν τθν ζχει μάκει, πρζπει το δίκτυο να είναι ικανό 

να προςεγγίςει κατάλλθλα τθν ζξοδο τθσ νζασ αυτισ ειςόδου, χρθςιμοποιϊντασ τθν 

ςυνάρτθςθ του δικτφου. ΢υγκεκριμζνα, αυτό που κζλουμε να κάνουμε είναι να 

ελαχιςτοποιιςουμε τθν ςυνάρτθςθ λάκουσ του δικτφου ελαχιςτοποιϊντασ το 

ςφάλμα που προκαλεί κάκε είςοδοσ ςτο δίκτυο. ΢υνοπτικά, όλα τα προβλιματα 

πρόβλεψθσ τα οποία καλείται να λφςει ζνα ΣΝΔ, λφνονται με τθν πιο πάνω μζκοδο, 

αφοφ καλοφνται να βελτιςτοποιιςουν κάποια ςυνάρτθςθ (προβλιματα 

παλινδρόμηςησ, κατηγοριοποίηςησ).  
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1.3.2 Πολυςτρωματικά δίκτυα perceptron εμπρόςκιου περάςματοσ 

΢ε ζνα πολυςτρωματικό ΣΝΔ εμπρόςκιου περάςματοσ, κάκε νευρϊνασ του ΣΝΔ 

ενϊνεται μόνο με νευρϊνα του επόμενου επιπζδου. ΢το ΢χιμα 1.5 μποροφμε να 

δοφμε ότι κάκε νευρϊνασ αναπαριςτάται από ζνα κφκλο και κάκε ακμι ςυμβολίηει 

το βάροσ του ςυγκεκριμζνου νευρϊνα. Επίςθσ μποροφμε να δοφμε ότι υπάρχουν 

τρία επίπεδα, το επίπεδο ειςόδου, το επίπεδο εξόδου και το κρυφό επίπεδο.  

 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 1.5: Ζνα πολυςτρωματικό δίκτυο perceptron εμπρόςκιου περάςματοσ με ζνα κρυφό 

επίπεδο. 

 

Σα πολυςτρωματικά δίκτυα εμπρόςκιου περάςματοσ αποτελοφνται από το επίπεδο 

ειςόδου, το οποίο δεν είναι ενεργό επίπεδο αφοφ απλά μεταφζρει τα δεδομζνα 

ειςόδου ςτο δίκτυο, ζνα ενεργό επίπεδο εξόδου και ζνα ι περιςςότερα «κρυφά» 

επίπεδα. Να ςθμειωκεί ότι τα κρυφά επίπεδα είναι ενεργά επίπεδα που βρίςκονται 

μεταξφ των επιπζδων εξόδου και ειςόδου. ΢ε ζνα δίκτυο εμπρόςκιου περάςματοσ, 

θ πλθροφορία και θ επεξεργαςία αρχίηουν από το επίπεδο ειςόδου και 

μεταδίδονται μπροςτά ςε κάκε επίπεδο του δικτφου. Άρα θ είςοδοσ κάκε νευρϊνα 

εξαρτάται μόνο από τθν ζξοδο των προθγοφμενων τθσ νευρϊνων, ενϊ το 

αποτζλεςμα του δικτφου εξαρτάται από τουσ νευρϊνεσ εξόδου. Θ αρχιτεκτονικι 

κάποιου ΣΝΔ εξαρτάται άμεςα από το πρόβλθμα που κζλει να λφςει. Ανάλογα με τθ 

πολυπλοκότθτα του προβλιματοσ πρζπει να κάνουμε ςωςτι επιλογι αρικμϊν 
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κρυφϊν επιπζδων, όπωσ επίςθσ και ςωςτι επιλογι αρικμοφ νευρϊνων. Μεγάλοσ 

αρικμόσ νευρϊνων ι κρυφϊν επίπεδων μπορεί να προςδϊςει τεράςτια 

πολυπλοκότθτα και να μθν καταφζρει να λφςει το πρόβλθμα. Άκρωσ ςθμαντικι 

διαδικαςία είναι θ κατάλλθλθ προεργαςία των ειςόδων αυτϊν. Αυτό γίνεται με τθν 

κατάλλθλθ κωδικοποίθςθ και κανονικοποίθςθ ανάλογα με το είδοσ του 

προβλιματοσ το οποίο καλοφμαςτε να λφςουμε. 

Θ εκπαίδευςθ των πιο πάνω ΣΝΔ, μπορεί να γίνει με τον αλγόρικμο μάκθςθσ που 

φαίνεται ςτο ΢χιμα 1.6, δεδομζνου ότι ζχουμε επιβλεπόμενθ μάκθςθ. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 1.6: Αλγόρικμοσ μάκθςθσ perceptron, όπου xi θ είςοδοσ ςτον νευρϊνα, wi το βάροσ 

που αντιςτοιχεί ςτθν είςοδο xi. 

 

 

 

 

1. Αρχικοποίθςθ βαρϊν και κατωφλίου με μικρζσ τυχαίεσ τιμζσ. 

 

2. Παρουςίαςθ ειςόδου και επικυμθτοφ αποτελζςματοσ. 

Είςοδοσ: x0, x1, x2, ... , xn Επικυμθτι ζξοδοσ: d(t) 

 

3. Τπολογιςμόσ πραγματικισ τιμισ εξόδου. 

y(t) = f [w0(t)x0(t) + w1(t)x1(t) + w2(t)x2(t) + ... + wn(t)xn(t)] 

 όπου f() θ ςυνάρτθςθ ενεργοποίθςθσ του δίκτυο 

 

4. Προςαρμογι των βαρϊν με τον κανόνα δζλτα. 

wi(t+1) = wi(t) + nΔxi(t), όπου Δ = d(t) – y(t) 

 

5. Επανάλθψθ από το βιμα 2 ενόςω: 

a) Ο αλγόρικμοσ δεν ζχει ςυγκλίνει ι 

b) Τπάρχουν ακόμθ δεδομζνα για εκπαίδευςθ. 
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1.3.3 Πολυςτρωματικά δίκτυα perceptron με ανάδραςθ 

Μια δεφτερθ αρχιτεκτονικι πολυεπίπεδων δικτφων perceptron είναι τα δίκτυα με 

ανάδραςθ, και διαφζρουν από τα δίκτυα εμπρόςκιου περάςματοσ ςτο γεγονόσ ότι 

υπάρχουν κάποιεσ ςυνδζςεισ μεταξφ των επιπζδων του δικτφου οι οποίεσ 

δθμιουργοφν κατευκυνόμενουσ κφκλουσ. Σα δίκτυα με ανάδραςθ είναι ζνα είδοσ 

νευρωνικϊν δικτφων ειδικά για δυναμικζσ εφαρμογζσ.  

΢τα δίκτυα με ανάδραςθ, γίνεται μοντελοποίθςθ τθσ αίςκθςθσ του χρόνου. Θ 

αρχιτεκτονικι τουσ είναι τζτοια ϊςτε θ είςοδοσ του δικτφου ςε κάποια χρονικι 

ςτιγμι, να αποτελείται από τα χαρακτθριςτικά δεδομζνα ειςόδου, και από τισ 

εξόδουσ κάποιων νευρϊνων μιασ προθγοφμενθσ χρονικισ ςτιγμισ. Άρα το δίκτυο 

μπορεί να μοντελοποιεί τθν ζννοια τθσ μνιμθσ, αφοφ κάκε νζα είςοδοσ 

επεξεργάηεται ζχοντασ υπόψθ τα αποτελζςματα τθσ προθγοφμενθσ ςτιγμισ.  

Ζνα παράδειγμα μιασ τζτοιασ τυπικισ αρχιτεκτονικισ δθμιουργικθκε από τον 

Jordan (Jordan, 1986) όπωσ φαίνεται και ςτο ςχιμα 1.7. Που όμωσ υπάρχει θ 

βραχυπρόκεςμθ μνιμθ; Θ μνιμθ μοντελοποιείται με τθν εφαρμογι των context 

units, οι οποίοι είναι υπεφκυνοι να κρατοφν τθν πλθροφορία εξόδου τθσ 

προθγοφμενθσ ςτιγμισ, και ςυνεπϊσ είναι ίςοι με τον αρικμό των νευρϊνων εξόδου 

του δικτφου. Φυςικά, ςτα context units, υπάρχει θ ζννοια τθσ τοπικισ ανάδραςθσ, 

δθλαδι θ πλθροφορία πολλαπλαςιάηεται με μια χρονικι ςτακερά. Όςο πιο μεγάλθ 

είναι θ χρονικι ςτακερά, τόςο πιο πολφ οι context units κρατοφν τθν ςυγκεκριμζνθ 

πλθροφορία. Εκτόσ των τοπικϊν αναδράςεων, υπάρχουν κάποια «βάρθ» ςτισ 

αναδράςεισ από το επίπεδο εξόδου ςτα context units. Σα βάρθ αυτά είναι ςτακερά, 

ϊςτε να μθν αλλάηουν τθν ζξοδο. ΢υνεπϊσ, ςτα δίκτυα Jordan θ ζξοδοσ κάποιασ 

χρονικισ ςτιγμισ δεν εξαρτάται μόνο από τθν τρζχουςα είςοδο του δικτφου, αλλά 

και από τθν προθγοφμενθ ζξοδο.  
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Σχήμα 1.7: Jordan δίκτυο με ανάδραςθ. Παρατθρείται ότι υπάρχει θ τοπικι ανάδραςθ των 

context units (Από Jordan, 1986). 

 

Σο δίκτυο με ανάδραςθ του Jordan, ζχει ζνα μειονζκτθμα. Σο επίπεδο εξόδου είναι 

περιοριςμζνο από τα επικυμθτά αποτελζςματα. Μια κάπωσ καλφτερθ 

αρχιτεκτονικι είναι θ αρχιτεκτονικι νευρωνικοφ δικτφου με ανάδραςθ από τον 

Elman (Elman, 1990), θ οποία φαίνεται ςτο ςχιμα 1.8. ΢ε αυτιν τθν αρχιτεκτονικι, 

υπάρχει και πάλι το context layer, και θ ανάδραςθ, αντί να ξεκινά από τθν ζξοδο 

ξεκινά από το κρυφό επίπεδο και πθγαίνει πίςω ςτο context layer. Θ ανάδραςθ 

λοιπόν γίνεται εντόσ δικτφου, με αποτζλεςμα οι νευρϊνεσ εξόδου να είναι 

«ελεφκεροι».  Όςον αφορά το ποια αρχιτεκτονικι χρθςιμοποιείται, ζχει να κάνει με 

το είδοσ του προβλιματοσ και τθν ςχεδίαςθ του δικτφου. 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 1.8: Elman δίκτυο με ανάδραςθ (Από Elman, 1990).  
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1.3.4 Αλγόρικμοσ μάκθςθσ με ανάςτροφθ μετάδοςθ λάκουσ  

Ο αλγόρικμοσ μάκθςθσ ανάςτροφθσ μετάδοςθσ λάκουσ είναι ζνασ αλγόρικμοσ για 

εκπαίδευςθ ΣΝΔ. Είναι μια μζκοδοσ επιβλεπόμενθσ μάκθςθσ και μια υλοποίθςθ του 

γνωςτοφ κανόνα δζλτα. Ο αλγόρικμοσ περιγράφεται μζςα από δφο φάςεισ. Θ 

πρϊτθ φάςθ λζγεται εμπρόςκια. Κατά τθν φάςθ αυτι ζνα ζνα από τα δεδομζνα για 

εκπαίδευςθ του προβλιματοσ μπαίνουν ςτο δίκτυο. Να ςθμειωκεί ότι για τα 

ςυγκεκριμζνα δεδομζνα ειςόδου, θ επικυμθτι ζξοδοσ είναι γνωςτι (επιβλεπόμενθ 

μάκθςθ). Αφοφ οι υπολογιςμοί γίνουν ςε όλα τα κρυφά επίπεδα του δικτφου 

υπολογίηονται οι τιμζσ των νευρϊνων εξόδου για τθν τρζχουςα εκπαίδευςθ. ΢τθν 

ςυνζχεια παρουςιάηεται θ επικυμθτι ζξοδοσ του δικτφου για τθν ςυγκεκριμζνθ 

είςοδο, ςυγκρίνονται οι τιμζσ και με βάςθ τθν ςτατιςτικι μζκοδο των μζςων 

τετραγωνικϊν ελαχίςτων (Least Mean Squares, LMS), υπολογίηεται το αντίςτοιχο 

ςφάλμα (εξίςωςθ 1.4).  

 

 

Εξίςωςη 1.4: Το μζςο τετραγωνικό ςφάλμα, όπου 𝑡𝑝𝑗 θ επικυμθτι ζξοδοσ του νευρϊνα 

εξόδου, και 𝑜𝑝𝑗 θ πραγματικι ζξοδοσ του νευρϊνα. 

 

Κατά τθν δεφτερθ φάςθ, θ οποία λζγεται ανάςτροφθ μετάδοςθ ςφάλματοσ, γίνεται 

ζνα πζραςμα του δικτφου προσ τα πίςω, ϊςτε το λάκοσ που υπολογίςτθκε ςτουσ 

νευρϊνεσ εξόδου να μεταφερκεί προσ τα πίςω, και ανάλογα με το λάκοσ να γίνει 

και θ αντίςτοιχθ προςαρμογι των βαρϊν του δικτφου. Θ προςαρμογι των βαρϊν 

του δικτφου γίνεται με τον γενικευμζνο κανόνα δζλτα (Werbos, 1974, Rumelhart, 

1986). Οι εξιςϊςεισ που χρθςιμοποιοφνται για τθν διόρκωςθ των βαρϊν του 

δικτφου υπολογίηονται με βάςθ τθν μζκοδο κατάβαςθσ κλίςθσ, τον κανόνα δζλτα, 

τθν μζκοδο τετραγωνικοφ ςφάλματοσ και τθν ςυνάρτθςθ ενεργοποίθςθσ 

(Αγακοκλζουσ, υποκεφάλαιο 3.3.2, 2009). Ο τφποσ για τθν αλλαγι των βαρϊν των 

νευρϊνων εξόδου φαίνεται ςτθν εξίςωςθ 1.5, ενϊ ο τφποσ αλλαγισ των βαρϊν των 

νευρϊνων του κρυφοφ επιπζδου, φαίνεται ςτθν εξίςωςθ 1.6. 
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Εξίςωςη 1.5: Υπολογιςμόσ του ςφάλματοσ για τουσ νευρϊνεσ εξόδου, όπου Οpj θ 

πραγματικι ζξοδοσ του νευρϊνα j (εξίςωςθ 1.3) και 𝑡𝑝𝑗 θ επικυμθτι τιμι εξόδου. 

 

 

 

Εξίςωςη 1.6: Υπολογιςμόσ του ςφάλματοσ για τουσ νευρϊνεσ κρυφϊν επιπζδων, όπου Οpj 

θ πραγματικι ζξοδοσ του νευρϊνα j, δpκ το ςφάλμα από τον νευρϊνα κ ο οποίοσ είναι 

ςυνδεδεμζνοσ με τθν ζξοδο του j και δίδεται από τθν εξίςωςθ 1.5. Wjκ είναι το βάροσ 

μεταξφ των δφο αυτϊν νευρϊνων.   
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1.3.5 Ensemble of Neural Network 

Ζνασ άλλοσ αλγόρικμοσ μάκθςθσ ΣΝΔ είναι  o ςυλλογικόσ αλγόρικμόσ (ensemble). 

Ζνα ensemble ΣΝΔ ορίηεται ωσ μια ςυλλογι από ανεξάρτθτα νευρωνικά δίκτυα τα 

οποία ςυνεργάηονται με ςκοπό τθν αφξθςθ τθσ γενίκευςθ ςε ςχζςθ με αυτι που 

μπορεί να επιτευχκεί με ζνα και μόνο δίκτυο. Ο αλγόρικμοσ αυτόσ προςθμειϊνει 

ςτθν ουςία  τθν  ζννοια τθσ ςυνεργαςίασ και τθσ ςυλλογικισ προςπάκειασ. ΢τθν 

πραγματικι ηωι, όταν ζχουμε να λφςουμε κάποιο ςοβαρό πρόβλθμα κάνουμε 

ςυνεδρία όπου ακοφονται οι γνϊμεσ όλων των μελϊν και ςτο τζλοσ παίρνεται μια 

ομόφωνθ απάντθςθ, που το πιο πικανόν κα είναι και καλφτερθ από τθν απόφαςθ 

ενόσ ατόμου.  

Ζτςι ςφμφωνα με το αλγόρικμο αυτό  ςυνδυάηουμε πολλά νευρωνικά δίκτυα μαηί  

δθμιουργϊντασ ζνα πιο μεγάλο νευρωνικό δίκτυο που το αποτζλεςμα του κα 

υπολογίηεται λαμβάνοντασ υπόψθ τα αποτελζςματα όλων των ΣΝΔ ςυλλογικά. Με 

το ςυνδυαςμό αυτό μποροφμε να βελτιϊςουμε και να διορκϊςουμε το ποςοςτό 

επιτυχίασ που κα είχε μόνο ζνα νευρωνικό δίκτυο. 

Τπάρχουν διάφοροι τρόποι για να ςυνδυαςτοφν  πολλά νευρωνικά δίκτυα μαηί. Σα 

δίκτυα μποροφν να ζχουν τθ ιδία αρχιτεκτονικι ι να διαφζρουν ανάλογα πάντα με 

το πρόβλθμα που ζχουν να επιλφςουν. Επίςθσ θ τελικι απόφαςθ του ςυλλογικοφ 

νευρωνικοφ δικτφου μπορεί να επιλεχκεί με πολλοφσ τρόπουσ. Σζτοιοι τρόποι είναι 

οι average, weighted average, Bayesian averaging, voting, rank-based που κα 

αναλυκοφν και κα χρθςιμοποιθκοφν ςτα επόμενα κεφάλαια  
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1.3.5 Μθ επιβλεπόμενθ μάκθςθ 

Όπωσ προαναφζρκθκε ςτθ μθ επιβλεπόμενθ μάκθςθ δεν ζχουμε κάποιο δάςκαλο 

που μακαίνει ςτο δίκτυο ζνα ςφνολο δεδομζνων, γιατί ςτθν ουςία δεν γνωρίηουμε 

τθν επικυμθτι ζξοδο. Αντίκετα μζςα από τθν εκπαίδευςθ του προςπακεί να 

οργανϊςει τα δεδομζνα ςε κατθγορίεσ ανάλογα με τα κοινά τουσ χαρακτθριςτικά, 

οφτωσ ϊςτε όταν του δοκεί ζνα καινοφριο, άγνωςτο ςφνολο δεδομζνων, να 

προςπακιςει να το ορίςει ανάλογα με αυτά που ιδθ γνωρίηει, τοποκετϊντασ κοντά 

ςε μια ομάδα που ζχει κοινά ςτοιχεία. ΢ε αυτι τθ κατθγορία ανικοφν και 

αυτοοργανοφµενοι χάρτεσ Kohonen ( Haykin Simon, 1999).  

Οι αυτοοργανοφµενοι χάρτεσ Kohonen (Self-Organizing Maps SOMs) παράγουν µια 

αντιςτοιχία από τον πολυδιάςτατο χϊρο ςε ζνα δίκτυο νευρϊνων (΢χιμα 1.9). Σο 

κφριο χαρακτθριςτικό των SOM είναι ότι διατθροφν τθν τοπολογία, οπότε γειτονικοί 

νευρϊνεσ αντιςτοιχοφν ςε παρόµοια πρότυπα. Οι SOM οργανϊνονται ωσ 

μονοδιάςτατα ι διςδιάςτατα δίκτυα. Αντίκετα µε τα MLP δίκτυα που εκπαιδεφονται 

µε τον αλγόρικμο back-propagation, οι SOM ζχουν νευροβιολογικι βάςθ. ΢τον 

εγκζφαλο των κθλαςτικϊν τα οπτικά, ακουςτικά και αφισ ερεκίςματα 

χαρτογραφοφνται ςε επίπεδα κυττάρων. Θ τοπολογία διατθρείται: αν αγγίξουµε 

μζρθ του ςϊματοσ  που βρίςκονται κοντά, κα ενεργοποιθκοφν ομάδεσ κυττάρων 

που βρίςκονται επίςθσ κοντά. 

 

 

Σχήμα 1.9: Χάρτθσ Αυτοδιοργάνωςθσ Kohonen   
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Οι Kohonen SOM είναι αποτζλεςμα τθσ ςυνεργίασ τριϊν βαςικϊν διαδικαςιϊν: 

Ανταγωνιςμόσ, ΢υνεργαςία, Ανταμοιβι. 

΢τθ φάςθ του ανταγωνιςμοφ, ςε κάκε νευρϊνα του SOM αποδίδεται ζνα 

διανυςματικό βάροσ διαςτάςεων Ν ίςθσ με µε διάςταςθ του δειγματοχϊρου. Κάκε 

πρότυπο ειςόδου ςυγκρίνεται µε το βάροσ κάκε νευρϊνα και ο νευρϊνασ µε το 

πλθςιζςτερο διανυςματικό βάροσ (ελάχιςτθ ευκλείδεια απόςταςθ) ανακθρφςςεται 

νικθτισ. 

΢τθ φάςθ τθσ ςυνεργαςίασ θ ενεργοποίθςθ του νευρϊνα-νικθτι διαχζεται ςτουσ 

νευρϊνεσ τθσ γειτονιάσ του. Αυτό επιτρζπει θ τοπολογία κοντινϊν νευρϊνων να 

γίνει ευαίςκθτθ ςε παρόµοια πρότυπα. Θ απόςταςθ από το νικθτι ςτθν τοπολογία 

του δικτφου ορίηεται ωσ ςυνάρτθςθ του πλικουσ των ςυνδζςεων µε το νικθτι. Σο 

μζγεκοσ τθσ γειτονιάσ είναι αρχικά μεγάλο αλλά ςυρρικνϊνεται µε το χρόνο  κακϊσ 

μεγάλθ γειτονιά ςθμαίνει διατιρθςθ τθσ τοπολογίασ, ενϊ μικρότερθ επιτρζπει 

εξειδίκευςθ των νευρϊνων. 

΢τθ φάςθ τθσ ανταμοιβισ κατά τθν εκπαίδευςθ, ο νικθτισ  και οι γείτονεσ του 

προςαρμόηουν τα βάρθ τουσ να μοιάςουν πιο πολφ ςτο πρότυπο ειςαγωγισ. Ο 

κανόνασ προςαρμογισ είναι παρόμοιοσ αυτοφ τθσ ανταγωνιςτικισ μάκθςθσ. Οι 

νευρϊνεσ που βρίςκονται πιο κοντά ςτο νικθτι προςαρμόηουν τα βάρθ τουσ 

περιςςότερο από τουσ πιο µακρινοφσ και ςφμφωνα με τθν εξίςωςθ 1.7. Σο μζγεκοσ 

προςαρμογισ ελζγχεται από το ςυντελεςτι μάκθςθσ που εξαςκενεί µε το χρόνο για 

να εξαςφαλίςει ςφγκλιςθ του SOM. 
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Θ εκπαίδευςθ των πιο πάνω ΣΝΔ, μπορεί να γίνει με τον αλγόρικμο μάκθςθσ που 

φαίνεται ςτο ςχιμα 1.6, δεδομζνου ότι ζχουμε επιβλεπόμενθ μάκθςθ. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 1.10: Αλγόρικμοσ εκπαίδευςθσ SOM, όπου xi θ είςοδοσ ςτον νευρϊνα, wi το βάροσ 

που αντιςτοιχεί ςτθν είςοδο xi. 

 

 

Όπου dik=απόςταςθ μεταξφ wi και wk. 

Εξίςωςη 1.7: Συνάρτθςθ οριςμοφ τθσ γειτονιάσ. 

 

όπου     n0=αρχικόσ ςυντελεςτισ μάκθςθ Τ1=ΝοIter/log(Radius) 

 Radius=MapSize/2   

 

Εξίςωςη 1.8: Κανόνασ μείωςθσ του ςυντελεςτι μάκθςθσ. 

1. Αρχικοποίθςθ βαρϊν και κατωφλίου με μικρζσ τυχαίεσ τιμζσ. 

2. Επανζλαβε ωςότου υπάρξει ςφγκλιςθ. 

2α. Επζλεξε πρότυπο ειςόδου xn 

(i). Επζλεξε τθ μονάδα που μοιάηει περιςςότερο ςτο xn 

(μικρότερθ ευκλείδεια απόςταςθ) 

(ii). Προςάρμοςε τα βάρθ του νικθτι και των γειτόνων του 

ςφμφωνα με τθν εξίςωςθ 1.7 

 2b. Μείωςε τον τελεςτι μάκθςθσ θ(t) (εξίςωςθ 1.8) 

 2c. Μείωςε τθ γειτονιά ς(t) (εξίςωςθ 1.9) 
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ς(t)=Radius*exp(- 
𝒕

𝑻𝟏
) 

όπου k=αρικμόσ επανάλθψθσ 

Εξίςωςη 1.9: Κανόνασ μείωςθσ τθσ γειτονίασ. 

 

1.3.7 Radial Basis Function Δίκτυα 

Σα Radial Basis Function δίκτυα (RBF) είναι ζνα είδοσ ΣΝΔ που χρθςιμοποιεί radial 

basis functions (΢υναρτιςεισ Αξονικισ Βάςθσ) ωσ ςυνάρτθςθ ενεργοποίθςθσ. Σα RBF 

δίκτυα ςυνικωσ αποτελοφνται από τρία επίπεδα. Σο επίπεδο ειςόδου, ζνα κρυφό 

επίπεδο με μία μθ γραμμικι ςυνάρτθςθ ενεργοποίθςθσ, που ςυνικωσ είναι  

Gaussian, και το επίπεδο εξόδου που είναι γραμμικό. Σο επίπεδο ειςόδου κατανζμει 

όλα τα δεδομζνα ειςόδου ςε όλουσ τουσ κόμβουσ του κρυφοφ επιπζδου. ΢το κρυφό 

επίπεδο κάκε νευρϊνασ αποτελεί ζνα κζντρο. Σα κζντρα αντικατοπτρίηουν τθν 

κατανομι των δεδομζνων ςτο χϊρο.  Σα δεδομζνα χωρίηονται ςε ομάδεσ για να 

κατανεμθκοφν ςτα κζντρα, ςυνικωσ με τθ χριςθ μθ επιβλεπόμενθσ μάκθςθσ π.χ. 

με τθ χριςθ SOM. Σα κζντρα προςπακοφν να καλφψουν ζνα μεγάλο αρικμό 

δεδομζνων που παρουςιάηουν κοινά χαρακτθριςτικά.  Θ εκπαίδευςθ του δικτφου 

ςυνίςταται ςτθν ταυτοποίθςθ των κζντρων. Σο κρυφό ςτρϊμα νευρϊνων είναι 

υπεφκυνο να ανάγει το πρόβλθμα που ζχει να επιλφςει το δίκτυο ςε ψθλότερεσ 

διαςτάςεισ, δθλαδι μετατρζπει το πρόβλθμα από μθ γραμμικά διαχωρίςιμο ςε 

γραμμικό. Αυτι θ μετατροπι επιτυγχάνεται όπωσ είπαμε με τθ χριςθ τθσ Gaussian 

ςυνάρτθςθσ. Σζλοσ, ςτο επίπεδο εξόδου αποτελεί ςτθ ουςία ζνα απλό δίκτυο 

Percepton. Πολλαπλαςιάηει  τθν ζξοδο κάκε νευρϊνα του κρυφοφ επιπζδου με ζνα 

βάροσ και το άκροιςμα όλων μαηί αποτελεί το αποτζλεςμα του δικτφου. Σα RBF 

δίκτυα χρθςιμοποιοφνται κυρίωσ για ομαδοποίθςθ δεδομζνων και για επίλυςθ 

προβλιματοσ παλινδρόμθςθσ.  

Τπάρχουν δφο είδθ RBF δικτφων, αυτά με ςτακερά κζντρα και αυτά με μεταβλθτά 

κζντρα. Σα RBF δίκτυα με ςτακερά κζντρα, κρατοφν ςτακερι τθ κζςθ των κζντρων 

ςτο χϊρο και μεταβάλλουν μόνο τα βάρθ για να εκπαιδευτεί το ςφςτθμα. Αυτι θ 

μζκοδοσ χρθςιμοποιείται κυρίωσ όταν κζλουμε να λφςουμε προβλιματα 
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παρεμβολισ. Σα RBF δίκτυα με μεταβλθτά μποροφμε να μεταβάλουμε και τα τρία 

ςφνολο παραμζτρων του δικτφου μασ, τα βάρθ (ςυντελεςτζσ), τα κζντρα και τθ 

τυπικι απόκλιςθ ς τθσ Gaussian ςυνάρτθςθσ. Αυτι θ κατθγορία δικτφων 

χρθςιμοποιείται για προςεγγιςτικι επίλυςθ προβλθμάτων, όπου δεν γνωρίηουμε 

ποια είναι θ βζλτιςτθ κζςθ των κζντρων. 

 Θ εκπαίδευςθ ενόσ RBF Δικτφου με μεταβλθτά κζντρα, μπορεί να γίνει με τον 

αλγόρικμο μάκθςθσ που φαίνεται ςτο ςχιμα 1.11 

΢χετικζσ Κωδικοποιιςεισ 

Βάπη/Σςνηελεζηέρ w Κένηπο R 

Δπιθςμηηή Έξοδορ t Iterator κένηπος h 

Ππαγμαηική Έξοδορ y Απιθμόρ Κένηπων m 

Ππόηςπο Διζόδος x Iterator Δξόδος o 

Input Dimension 

Iterator 

i Απιθμόρ Κένηπων k 

Input Dimension d Τςπική Απόκλιζη ζ 

Απιθμόρ Διζόδων n Learning Rate nR, nζ, nw 

Iterator Ππόηςπος 

Διζόδος  

p Bias unit b 

Πίνακασ 1.1: Πίνακασ με τισ κωδικοποιιςεισ των παραμζτρων που χρθςιμοποιεί το RBF 

δίκτυο.
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Σχήμα 1.11: Αλγόρικμοσ εκπαίδευςθσ RBF. 

Εξιςώςεισ RBF 

 

Εξίςωςη 1.10: Η ζξοδοσ για κάκε κόμβο ο γiα κάκε πρότυπο p 

 

 

Εξίςωςη 1.11:H Gaussian Συνάρτθςθ 

 

1. Επζλεξε τον αρικμό (m) και αρχικοποίθςε τισ ςυντεταγμζνεσ των 

κζντρων (R) των RBF ςυναρτιςεων. 

2. Επζλεξε τθν αρχικι τιμι τθσ παραμζτρου (ς) για κάκε κζντρο R. 

3. Αρχικοποίθςε τισ τιμζσ των βαρϊν w με μικρζσ τυχαίεσ τιμζσ *-1,1]. 

4. Επανάλαβε ωςότου υπάρξει ςφγκλιςθ 

5.  Για κάκε πρότυπο ειςόδου x(p) 

6. Τπολόγιςε τθν ζξοδο y για κάκε κόμβο o 

χρθςιμοποιϊντασ τθν εξίςωςθ 1.10. 

7. Μετάβαλλε τισ παραμζτρουσ (w,R,ς) χρθςιμοποιϊντασ τισ 

εξιςϊςεισ 1.15,1.16,1.17,1.18 

8.               Σζλοσ για p=n 



40 
 

 

Εξίςωςη 1.12:Εξίςωςθ ευκλείδειασ απόςταςθσ. 

 

 

Εξίςωςη 1.13:Εξίςωςθ Ολικοφ Σφάλματοσ 

 

 

Εξίςωςη 1.14:Εξίςωςθ ςφάλματοσ νευρϊνα ο του προτφπου p 

 

 

Εξίςωςη 1.15:Εξίςωςθ αλλαγισ βαρϊν/ςυντελεςτϊν (από το κζντρων h μζχρι το νευρϊνα 

εξόδου ο) 

 

 

Εξίςωςη 1.16:Εξίςωςθ αλλαγισ βαρϊν/ςυντελεςτϊν (από το bias b μζχρι το νευρϊνα 

εξόδου ο) 
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Εξίςωςη 1.17:Εξίςωςθ αλλαγισ κζςεων κζντρων 

 

 

Εξίςωςη 1.18:Εξίςωςθ αλλαγισ κζςεων πλάτουσ τθσ διαςποράσ ς τθσ Gaussian ςυνάρτθςθσ 

του κζντρου h. 
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1.4 Εξελικτικοί Αλγόρικμοι (Evolutionary Algorithms) 

Οι Εξελικτικοί Αλγόρικμοί αποτελοφν περιοχι τθσ Τπολογιςτικισ και Σεχνθτισ 

Νοθμοςφνθσ που ςυμπεριλαμβάνει τουσ: 

Γενετικοφσ Αλγόρικμουσ (GA) 

Εξελικτικζσ ΢τρατθγικζσ (ES) 

Εξελιςςόμενο Προγραμματιςμό (EP) 

Γενετικό Προγραμματιςμό (GP) 

΢υςτιματα Μάκθςθσ Πρωτοτφπων (LCS) 

Εξελιςςόμενο Τλιςμικό (ΕHW ) 

΢τα επόμενα περιγράφουμε τουσ ΓΑ και Ε΢ που κα χρθςιμοποιιςουμε ςτα πλαίςια 

τθσ εργαςίασ.  

1.4.1 Γενετικοί Αλγόρικμοι 

Οι Γενετικοί Αλγόρικμοι (ΓΑ) είναι μια κατθγορία Εξελικτικϊν Αλγορίκμων, οι οποίοι 

είναι μια εξελιςςόμενθ περιοχι τθσ Σεχνθτισ Νοθμοςφνθσ. Οι Εξελικτικοί 

Αλγόρικμοι είναι αλγόρικμοι επίλυςθσ προβλθμάτων που βαςίηονται ςτισ αρχζσ τθσ 

βιολογικισ εξζλιξθσ, δθλαδι τθσ φυςικισ επιλογισ και τθσ επικράτθςθσ του 

ιςχυρότερου. Οι Γενετικοί Αλγόρικμοι, είναι αλγόρικμοι αναηιτθςθσ και 

βελτιςτοποίθςθσ, βαςίηονται ςτισ αρχζσ τθσ εξζλιξθσ που παρατθρείται ςτθν φφςθ, 

και γίνονται όλο και περιςςότερο γνωςτοί χάριν τθσ ικανότθτασ τουσ να 

ανακαλφπτουν γριγορα και αξιόπιςτα τισ καλζσ λφςεισ δφςκολων και μεγάλθσ 

διάςταςθσ προβλθμάτων. Οι γενετικοί αλγόρικμοι είναι χριςιμοι όταν ο χϊροσ 

αναηιτθςθσ είναι μεγάλοσ ι ςφνκετοσ, όταν καμία μακθματικι ανάλυςθ δεν είναι 

διακζςιμθ, ι όταν οι παραδοςιακζσ μζκοδοι αναηιτθςθσ αποτυγχάνουν. 

Επιπρόςκετα είναι εφκολα επεκτάςιμοι και εξελίξιμοι και μποροφν να 

χρθςιμοποιθκοφν ςε υβριδικζσ μορφζσ μαηί με άλλεσ μεκόδουσ. 

Ποια είναι όμωσ τα κφρια χαρακτθριςτικά των ΓΑ που τουσ προδίδουν αυτιν τθν 

ιςχφ ςτο να λφνουν προβλιματα γριγορα και αποδοτικά; Κατ’ αρχιν οι ΓΑ 
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δουλεφουν με μια κωδικοποίθςθ ενόσ ςυνόλου τιμϊν που μποροφν να λάβουν οι 

μεταβλθτζσ, και όχι με τισ ίδιεσ τισ μεταβλθτζσ του προβλιματοσ. Θ κωδικοποίθςθ 

ςτουσ Γενετικοφσ Αλγόρικμουσ, γίνεται με τθ χριςθ τθσ δυαδικι κωδικοποίθςθ. Οι 

ΓΑ, κάνουν αναηιτθςθ ςε πολλά ςθμεία του χϊρου ταυτόχρονα και όχι μόνο ςε ζνα. 

Επιπλζον, μποροφν να χρθςιμοποιοφν μόνο τθν αντικειμενικι ςυνάρτθςθ ςαν 

πλθροφορία τθσ απόδοςθσ του αλγορίκμου, και καμία άλλθ πλθροφορία. Σζλοσ οι 

ΓΑ, χρθςιμοποιοφν πικανοκεωρθτικοφσ κανόνεσ αναηιτθςθσ και όχι 

ντετερμινιςτικοφσ, κάτι το οποίο γίνεται και ςτθν φφςθ (Λυκοκανάςθσ, 2001).  

Πωσ όμωσ λειτουργοφν οι ΓΑ; Για να το καταλάβουμε αυτό, πρζπει να δοφμε 

μερικζσ ζννοιεσ που αφοροφν τθν βιολογία, οι οποίεσ ςυςχετίηονται άμεςα με τθν 

λειτουργία των ΓΑ. Γνωρίηουμε ότι κάκε ηωντανόσ οργανιςμόσ αποτελείται από 

κφτταρα, μζςα ςτα οποία βρίςκεται το γενετικό υλικό (DNA). Σο DNA, περιζχει τισ 

γενετικζσ πλθροφορίεσ που κακορίηουν τα χαρακτθριςτικά του κάκε οργανιςμοφ 

και ζχει τθν μορφι διπλισ ζλικασ. Σα χρωμοςϊματα είναι τμιματα του DNA και 

αποτελοφνται από γονίδια, όπου το κάκε γονίδιο ανάλογα με τθν κζςθ του 

κωδικοποιεί ζνα ςυγκεκριμζνο χαρακτθριςτικό του οργανιςμοφ. Κατά τθν 

λειτουργία τθσ αναπαραγωγισ, τα άτομα διαςταυρϊνονται και ςυνεπϊσ γίνεται θ 

διαςταφρωςθ των γονιδίων τουσ (Crossover). Σο νζο άτομο ζχει χαρακτθριςτικά τα 

οποία κλθρονόμθςε και από τουσ δυο του τουσ γονείσ. Όμωσ, υπάρχει και θ 

πικανότθτα τθσ μετάλλαξθσ (Mutation), κατά τθν οποία κάποιο ςτοιχείο του DNA 

ζχει αλλάξει, και αυτό οφείλεται ςυνικωσ ςε λάκοσ αντιγραφι των γονιδίων από 

τουσ γονείσ. Μια ςυνοπτικι περιγραφι των λειτουργιϊν τουσ φαίνεται ςτο ςχιμα 

1.12. 



44 
 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 1.12: Ζνασ απλόσ γενετικόσ αλγόρικμοσ (Λυκοκανάςθσ, 2001).  

Κατ αρχιν γίνεται θ κωδικοποίθςθ των πικανϊν λφςεων του προβλιματοσ ςε 

χρωμοςϊματα (αρχικόσ πλθκυςμόσ) κακϊσ και θ επιλογι τθσ ςυνάρτθςθσ 

καταλλθλότθτασ που αντιπροςωπεφει το πρόβλθμα. Μετά γίνεται θ αρχικοποίθςθ 

του αρχικοφ αυτοφ πλθκυςμοφ. Ζπειτα, γίνεται θ αποκωδικοποίθςθ των ατόμων τθσ 

γενεάσ (φαινότυποσ), και ο υπολογιςμόσ τθσ ικανότθτασ για επιβίωςθ του κάκε 

χρωμοςϊματοσ (ςυνάρτθςθ αξιολόγθςθσ). Αυτό μασ δίνει μια τιμι ανάλογα με το 

πόςο καλά λφνει το πρόβλθμα το ςυγκεκριμζνο χρωμόςωμα. ΢τθν ςυνζχεια 

λαμβάνει μζροσ θ διαδικαςία τθσ επιλογισ, που με βάςθ κάποια πικανότθτα 

επιλζγει τα «καλφτερα» άτομα τθσ γενεάσ τα οποία κα διαςταυρωκοφν και κα 

δϊςουν πικανϊσ νζα καλφτερα άτομα, άρα νζεσ περιοχζσ του χϊρου αναηιτθςθσ οι 

οποίεσ μποροφν να δϊςουν καλφτερεσ λφςεισ. Ζπειτα γίνεται θ αναπαραγωγι (ανά 

δυο άτομα μεταξφ τουσ) των ατόμων που επιλζχκθκαν ςτο προθγοφμενο ςτάδιο. Θ 

διαςταφρωςθ είναι μια πολφ ςθμαντικι διαδικαςία, επειδι ανακατευκφνει τον 

αλγόρικμο ςε νζα μονοπάτια του χϊρου αναηιτθςθσ. Ακολουκεί θ διαδικαςία τθσ 

μετάλλαξθσ, όπου κάποια ςτοιχεία των χρωμοςωμάτων αλλάηουν ϊςτε ο 

αλγόρικμοσ να αποκλείςει μονοπάτι ψαξίματοσ. Οι διαδικαςίεσ αυτζσ γίνονται με 

κάποια πικανοτικά κριτιρια Pm (πικανότθτα για μετάλλαξθ), Pc (πικανότθτα για 

διαςταφρωςθ). Κριτιρια τερματιςμοφ των ΓΑ υπάρχουν πολλά, όπωσ για 

παράδειγμα ο αρικμόσ των μζγιςτων γενεϊν (Λυκοκανάςθσ, 2001). ΢υνολικά οι 

παράμετροι που αφοροφν ζναν γενετικό αλγόρικμο ςυμπεριλαμβανομζνου των 

πικανοτικϊν κριτθρίων φαίνονται ςτον πίνακα 1.2. 

1. Κωδικοποίθςθ (Coding) 

2. Επιλογι αντικειμενικισ ςυνάρτθςθσ (Initialization) 

3. Αποκωδικοποίθςθ (Decoding) 

4. Τπολογιςμόσ ικανότθτασ ι αξιολόγθςθ (Fitness evaluation) 

5. Επιλογι (Selection) 

6. Αναπαραγωγι (Reproduction) 

7. Διαςταφρωςθ (Crossover) 

8. Μετάλλαξθ (Mutation) 

Επανάλθψθ από το βιμα (2) μζχρι να ικανοποιθκεί το κριτιριο τερματιςμοφ 

του ΓΑ.  
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Πίνακασ 1.2: Παράμετροι ενόσ τυπικοφ Γενετικοφ Αλγόρικμου. 

 

1.4.2 Evolutionary Strategies 

Μια άλλθ κατθγορία Εξελικτικϊν Αλγορίκμων είναι οι Evolutionary Strategies 

(Εξελικτικζσ ΢τρατθγικζσ). Θ Ε΢ τεχνικι δθμιουργικθκε γφρω ςτθ δεκαετία του 60 

and και επεκτάκθκε περιςςότερο τθ δεκαετία το 70 από τουσ Ingo Rechenberg και 

Hans-Paul Schwefel. Θ κατθγορία αυτι αναπτφχκθκε για να επιλφςει προβλιματα 

που δεν μποροφςαν να λφςουν αποτελεςματικά οι Γενετικοί Αλγόρικμοι. Λόγω τθσ 

δυαδικισ κωδικοποίθςθσ οι Γενετικοί Αλγόρικμοι παρουςιάηουνε μεγάλθ δυςκολία 

ςτο να λφςουν προβλιματα που ζχουν να κάνουν με δεκαδικζσ τιμζσ. Μποροφν μεν 

να κωδικοποιιςουν ζνα δεκαδικό αρικμό, όμωσ όςο αυξάνεται θ ακρίβεια του 

δεκαδικοφ, τόςο μεγαλϊνει και το μικοσ του χρωματοςϊματόσ. Άρα αυξάνεται θ 

πολυπλοκότθτα του προβλιματοσ και επομζνωσ πολλζσ φορζσ καταςτείτε  αδφνατθ 

θ επίλυςθ κάποιων προβλθμάτων. 

Ποιεσ είναι όμωσ οι κφριεσ διαφορζσ ςε ςχζςθ με του Γενετικοφσ Αλγόρικμοφσ; ΢τισ 

εξελικτικζσ ςτρατθγικζσ όπωσ προαναφζρκθκε θ κωδικοποίθςθ δε γίνεται δυαδικά, 

αλλά με δεκαδικοφσ αρικμοφσ. Δθλαδι ζνα χρωμόςωμα αποτελείται από ζνα 

πίνακα που περιζχει δεκαδικοφσ αρικμοφσ και κάκε κζςθ του πίνακα αποτελεί και 

μια ςυγκεκριμζνθ παράμετρο του προβλιματοσ που κζλουμε να επιλφςουμε. 

Άλλθ πολφ ςθμαντικι διαφορά ςε ςχζςθ με τουσ Γενετικοφσ Αλγόρικμουσ είναι ότι 

εδϊ κφριοσ τρόποσ αναπαραγωγισ δεν είναι πλζον θ διαςταφρωςθ αλλά θ 

μετάλλαξθ. Μπορεί φυςικά να εκτελεςτεί διαςταφρωςθ αλλά δεν κα δϊςει τα 

επικυμθτά αποτελζςματα.  

Παράμετροσ Επεξιγθςθ παραμζτρου 

Pop_number Αρικμόσ πλθκυςμοφ 

Pc Πικανότθτα για διαςταφρωςθ 

Pm Πικανότθτα για μετάλλαξθ 

Num_generations Αρικμόσ γενεϊν (τερματικό κριτιριο) 
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Όπωσ αναφζραμε ςτθ πιο πάνω παράγραφο κφριοσ τρόποσ αναπαραγωγισ είναι θ 

μετάλλαξθ. ΢τισ εξελικτικζσ ςτρατθγικζσ δεν υπάρχει ζνα μικρό ποςοςτό 

χρωμοςωμάτων που κα υποςτοφν μετάλλαξθ αλλά όλεσ οι κζςεισ ζχουν πικανότθτα 

να μεταλλαχτοφν. Θ μετάλλαξθ γίνεται με τθ χριςθ τθσ Gaussian κατανομισ θ οποία 

κα μασ δϊςει απόγονουσ οι οποίοι κα είναι ςχετικά κοντά ςτουσ γονείσ. 

Τπάρχουν διάφοροι τρόποι επιλογισ τθσ επομζνθσ γενεάσ οι χρθςιμοποιοφνται 

επίςθσ και ςτουσ ΓΑ που αναφζρκθκαν πιο πάνω. Οι πιο διαδομζνοι είναι οι 

Tournament Selection, Roulette Selection, Truncation Selection. ΢το Truncation 

Selection τα άτομα ταξινομοφνται βάςθ του fitness function και μια αναλογία. Αυτοί 

που ςυγκζντρωςαν το ψθλότερο ποςοςτό επιλζγονται να ςυνεχίςουν ςτθν επόμενθ 

γενεά. ΢το Tournament Selection επιλζγουμε τυχαία κάποια άτομα από το 

πλθκυςμό και για τα ςυγκεκριμζνα άτομα βρίςκουμε τα fitness τουσ για διάφορεσ 

δοκιμζσ. ΢τθν ουςία δθμιουργοφμε κάποιου είδουσ τουρνουά όπου οι νικθτζσ κάκε 

τουρνουά ςυνεχίηουν ςτθν επόμενθ γενεά. ΢το Roulette Selection, κάκε άτομα 

αποκτά ζνα μερίδιο ςε μια “ρουλζτα”, ανάλογα με το fitness του. Όςο μεγάλο είναι 

το fitness, τόςο πιο μεγάλο είναι το μερίδιο. ΢τθ ςυνζχεια “γυρίηουμε” τθ ρουλζτα 

και τα άτομα που κα μασ δείξει ςυνεχίηουν τθν επόμενθ γενεά. Κάκε μζκοδοσ ζχει 

τα πλεονεκτιματα και τα μειονεκτιματα. Ανάλογα με το πρόβλθμα που ζχουμε να 

επιλφςουμε διαλζγουμε τθ κατάλλθλθ. ΢τθν εργαςία μασ κα επιλζξουμε το 

Truncation Selection.   

 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 1.13: Ζνασ απλόσ αλγόρικμοσ Εξελικτικισ Στρατθγικισ.  

1. Κωδικοποίθςθ  (Coding) 

2. Επιλογι αντικειμενικισ ςυνάρτθςθσ (Initialization) 

3. Αποκωδικοποίθςθ (Decoding) 

4. Δθμιουργία προςωρινοφ πλθκυςμοφ 

i) Μετάλλαξθ κάκε ατόμου για δθμιουργία του offspring 

ii) Τπολογιςμόσ ικανότθτασ ι αξιολόγθςθ (Fitness evaluation) 

5. Επιλογι (Selection) 

Επανάλθψθ από το βιμα (2) μζχρι να ικανοποιθκεί το κριτιριο τερματιςμοφ 

τθσ Ε΢.  
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Κεφάλαιο 2 

 

Προθγοφμενθ Εργαςία 

 

2.1 Αρχιτεκτονικι BRNN         

2.2 Αρχικοποίθςθ BRNN         

2.3 Τλοποίθςθ BRNN  

2.4 Σροποποιιςεισ και Βελτιςτοποίθςθσ BRNN 

 2.4.1 Ειςαγωγι Πολλαπλισ ΢τοίχιςθσ Ακολουκιϊν 

 2.4.2 Ενςωμάτωςθ SOV Score      
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Με το ςυγκεκριμζνο κζμα τθσ παροφςασ εργαςίασ είχαν αςχολθκεί πιο πριν θ 

Γεωργία Χριςτοδοφλου (2010) και ο Μιχάλθσ Αγακοκλζουσ (2009). ΢τόχοσ τθσ 

παροφςασ εργαςίασ είναι να βελτιϊςουμε και να επεκτείνουμε τα αποτελζςματα 

που πζτυχαν προθγουμζνωσ οι δφο πιο πάνω φοιτθτζσ, ενςωματϊνοντασ νζεσ 

μεκόδουσ και αλγορίκμουσ, προςπακϊντασ να αυξιςουμε το ποςοςτό επιτυχίασ 

του προγράμματοσ τόςο ςε Q3 επίπεδο, όςο και ςε SOV. Για να το επιτφχουμε αυτό 

πρζπει πρϊτα να μελετιςουμε και να κατανοιςουμε το ςφςτθμα που είχε 

δθμιουργιςει πρϊτα ο Αγακοκλζουσ (2009) και το οποίο ιταν ζνα BRNN δίκτυο και 

τροποποίθςε ςτθ ςυνζχεια θ Χριςτοδοφλου (2010). ΢αν αρχικι ιδζα, για το ςφςτθμα 

χρθςιμοποιικθκε θ αρχιτεκτονικι που πρότεινε ο Baldi και οι ςυνεργάτεσ του (Baldi 

et al., 1999), αλλά θ υλοποίθςθ ζγινε με αρκετζσ διαφορζσ ϊςτε να προςεγγιςτεί το 

κζμα από μια διαφορετικι ςκοπιά. 

2.1 Αρχιτεκτονικι BRNN 

 Αρχικά κα αναλφςουμε το δίκτυο που είχε ςχεδιάςει ο Αγακοκλζουσ και το οποίο 

είναι και θ βαςικι δομι του ςυςτιματοσ που κα μελετιςουμε και κα επεκτείνουμε. 

Όπωσ και το δίκτυο του Baldi (1999), ζτςι και το τρζχον δίκτυο ακολουκεί τθν ίδια 

ακριβϊσ αρχιτεκτονικι. Αποτελείται από δφο ανεξάρτθτα νευρωνικά δίκτυα 

αμφίδρομθσ ανάδραςθσ και ζνα νευρωνικό δίκτυο εμπρόςκιου περάςματοσ τα 

οποία ςυςχετίηουν τισ εξόδουσ τουσ ϊςτε να δϊςουν το τελικό αποτζλεςμα. Για τθν 

είςοδο των αμινοξζων χρθςιμοποιείται ζνα κινθτό παράκυρο το οποίο περνά πάνω 

απ’ όλθ τθν ακολουκία τθσ πρωτεΐνθσ, και κάκε φορά υπολογίηεται το αποτζλεςμα 

για το κεντρικό αμινοξφ, ςυςχετίηοντασ τα αμινοξζα που το ακολουκοφςαν και τα 

αμινοξζα που ζπονται του κεντρικοφ.  

Πιο ςυγκεκριμζνα, το αριςτερό νευρωνικό δίκτυο Ft (ςχιμα 2.1), επεξεργάηεται τα 

αμινοξζα που προθγοφνται του αμινοξζωσ που βρίςκεται ςτο κζντρο του 

παρακφρου. Παρόμοια, το δεξιό νευρωνικό δίκτυο Bt επεξεργάηεται τα αμινοξζα 

που ζπονται του κεντρικοφ αμινοξζωσ  του κινθτοφ παρακφρου. Αυτό είναι πολφ 

ςθμαντικό επειδι λόγω τθσ φφςθσ των πρωτεϊνϊν, θ δευτεροταγισ δομι που 

ςχθματίηουν εξαρτάται από τισ αλλθλεπιδράςεισ των αμινοξζων μεταξφ τουσ. Είναι 

απαραίτθτο λοιπόν για το ςφςτθμα να ςυςχετίηει το ςφνολο τθσ αλλθλουχίασ που 



49 
 

προθγείται ι ζπεται ενόσ αμινοξζωσ. Αυτό μοντελοποιείται από τθν φφςθ των 

δικτφων με ανάδραςθ, ϊςτε ςε κάκε νζα τουσ είςοδο να ζχουν μια πλθροφορία για 

τα προθγοφμενα και τα επόμενα αμινοξζα. Σο κεντρικό νευρωνικό δίκτυο, παίρνει 

ςαν είςοδο και επεξεργάηεται το αμινοξφ που βρίςκεται ςτο κζντρο του 

παρακφρου, του οποίου αναηθτοφμε να προβλζψουμε τθν δευτεροταγι δομι. Σο 

outputLayer ςτο τζλοσ κα δϊςει τθν δευτεροταγι δομι του αμινοξζωσ αυτοφ.   

 

Σχήμα 2.1: Το τρζχον ςφςτθμα, το οποίο υλοποιικθκε από τον Αγακοκλζουσ (Αγακοκλζουσ, 

2009).  

 

Θ διαδικαςία αυτι γίνεται για όλα τα αμινοξζα μιασ πρωτεΐνθσ. Όλα με τθν ςειρά 

τουσ, κα βρεκοφν κάποια ςτιγμι ςτο κζντρο του κινοφμενου παρακφρου και κα 

προβλεφκεί ζτςι θ δευτεροταγισ δομι τουσ. Αυτό γίνεται για κάκε πρωτεΐνθ του 

ςυνόλου εκπαίδευςθσ και ζπειτα, αφοφ με τουσ κατάλλθλουσ αλγόρικμουσ 
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εκπαιδευτεί το δίκτυο, προβλζπει και τθν δευτεροταγι δομι των πρωτεϊνϊν που 

ανικουν ςτο ςφνολο επαλικευςθσ ζτςι ϊςτε να αποφανκεί εάν όντωσ 

εκπαιδεφτθκε. Αυτι είναι θ γενικι ιδζα του όλου δικτφου (ςχιμα 2.1). 

Επεξεργαςία Δεδομζνων 

Για τθ κατανόθςθ του τρόπου λειτουργίασ του ςυςτιματοσ πρζπει να μελετιςουμε 

τόςο τον τρόπο που ζχει αναπτυχκεί το ςφςτθμα όςο και τον τρόπο ειςαγωγισ και 

εξαγωγισ των δεδομζνων. Θα ξεκινιςουμε με τον τρόπο που διαβάηονται και 

κωδικοποιοφνται τα δεδομζνα ςτο δίκτυο. 

Σο δίκτυο ςτο επίπεδο εξόδου ζχει τρείσ εξόδουσ για να μπορζςει να κωδικοποιιςει 

τισ τρεισ πικανζσ εξόδουσ που αντιπροςωπεφουν τθν δευτεροταγι δομι των 

πρωτεϊνϊν. Θ ζξοδοσ του ςυςτιματοσ για κάκε αμινοξφ είναι ι Helix ι Extended 

(Strand) ι Loop τα οποία ςτο αρχείο ςυμβολίηονται με Θ, Ε και L αντίςτοιχα.  

Χρθςιμοποιϊντασ το αρχείο threeClasses.txt (ςχιμα 2.2) μποροφμε να 

παρατθριςουμε ότι γίνεται μια ςυςχζτιςθ των ομάδων δευτεροταγοφσ δομισ G, H, 

E, B, I, T, S, L ςε μόνο τρεισ ομάδεσ, Θ, Ε, L και τον τρόπο κωδικοποίθςθ των τριων 

πικανϊν εξόδου.  

 

 

 

 

 

Σχήμα 2.2: Το αρχείο threeClasses.txt, το οποίο προςδιορίηει τθν κωδικοποίθςθ εξόδου του 

κάκε αμινοξζωσ και τθν τυποποίθςθ τουσ .  

 ΢το ςφςτθμα του Αγακοκλζουσ παρατθροφμε ότι θ κωδικοποίθςθ των 20 

αμινοξζων γίνεται με τθ χριςθ του αρχείου sparse.txt (ςχιμα 2.3) και αυτό 

αποτελεί και τον τρόπο ειςαγωγισ των δεδομζνων ςτο δίκτυο. 



51 
 

 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 2.3: Το αρχείο «sparse.txt», το οποίο προςδιορίηει τθν κωδικοποίθςθ του κάκε 

αμινοξζωσ .  

Επίςθσ υπάρχει το αρχείο parameters.dat το οποίο περιζχει όλα τα ςτοιχεία 

αρχικοποιιςεισ των δικτφων που κα χρθςιμοποιθκοφν (΢χιμα 2.4). ). Θ περιγραφι 

των παραμζτρων αυτϊν φαίνεται ςτον πίνακα 2.1 που δθμιουργικθκε από τον 

Αγακοκλζουσ (Αγακοκλζουσ, 2009) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 2.4: Το αρχείο «parameters.dat», το οποίο προςδιορίηει τισ παραμζτρουσ του 

ςυςτιματοσ .  
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Όνομα Παραμζτρου Εξιγθςθ Λειτουργίασ 

Hidden_layer_one_size  Μζγεκοσ πρϊτου κρυφοφ επιπζδου δικτφου Ν 

Hidden_layer_two_size  Μζγεκοσ δεφτερου κρυφοφ επιπζδου δικτφου Ν 

Hidden_layer_one_of_Backward_size  Μζγεκοσ πρϊτου κρυφοφ επιπζδου δικτφου Β 

Hidden_layer_two_of_Backward_size  Μζγεκοσ δεφτερου κρυφοφ επιπζδου δικτφου  Β 

Hidden_layer_one_of_Forward_size Μζγεκοσ πρϊτου κρυφοφ επιπζδου δικτφου  F 

Hidden_layer_two_of_Forward_size  Μζγεκοσ δεφτερου κρυφοφ επιπζδου δικτφου  F 

Activation_Function_Type  Επιλογι ΢υνάρτθςθσ ενεργοποίθςθσ 

Learning_Rate  Επιλογι ρυκμοφ μάκθςθσ 

Momentum  Επιλογι ορμισ 

Window_size  Μζγεκοσ κινοφμενου παρακφρου 

q_minus_one  ΢τακερά context δικτφου F 

q_plus_one  ΢τακερά context δικτφου B 

Error_Function_Type  Επιλογι ςυνάρτθςθσ ςφάλματοσ 

s  Είςοδοσ δικτφου για vanishing gradient 

Maximum_Iterations  Αρικμόσ επαναλιψεων 

input_Profile  Όνομα αρχείου για κωδικοποίθςθ ειςόδου 

output_Profile  Όνομα αρχείου για κωδικοποίθςθ εξόδου 

train_File  Όνομα αρχείου με ςφνολο δεδομζνων 

εκπαίδευςθσ 

test_File  Όνομα αρχείου με ςφνολο δεδομζνων 

επαλικευςθσ 

 

Πίνακασ 2.1: Επεξιγθςθ του αρχείου «parameters.dat» (Αγακοκλζουσ, 2009). 
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2.3 Τλοποίθςθ BRNN 

Όπωσ προαναφζρκθκε το άλλο ςθμαντικό να κατανοιςουμε είναι ο τρόποσ που ζχει 

υλοποιθκεί το δίκτυο BRNN και πωσ λειτουργεί. 

Θ κφρια ςυνάρτθςθ του όλου ςυςτιματοσ βρίςκεται ςτθν κλάςθ pssp_ucy.cpp: ςε 

αυτιν βρίςκεται ο κφριοσ βρόγχοσ που ελζγχει ολόκλθρο το ςφςτθμα. Γίνεται θ 

αρχικοποίθςθ των διάφορων παραμζτρων του δικτφου από τα αντίςτοιχα αρχεία 

και θ καταςκευι του όλου νευρωνικοφ δικτφου του ςχιματοσ 2.1 με βάςθ αυτζσ τισ 

παραμζτρουσ. 

΢το εςωτερικό του κφριου βρόγχου παρατθροφμε ότι εκτελοφνται δυο εςωτερικοί 

βρόγχοι (΢χιμα 2.5), ζνασ ο οποίοσ εκπαιδεφει το δίκτυο χρθςιμοποιϊντασ το 

ςφνολο πρωτεϊνϊν εκπαίδευςθσ, και ο δεφτεροσ είναι ζνασ βρόγχοσ ο οποίοσ απλϊσ 

επαλθκεφει το τρζχον δίκτυο χρθςιμοποιϊντασ το ςφνολο πρωτεϊνϊν επαλικευςθσ.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 2.5: Αλγόρικμοσ Εκπαίδευςθσ BRNN  
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Για κάκε αμινοξφ μιασ πρωτεΐνθσ λοιπόν, δθμιουργείται ζνα κινοφμενο παράκυρο 

ϊςτε το αμινοξφ να βρίςκεται ςτο κζντρο του παρακφρου αυτοφ. Ζπειτα καλείται θ 

ςυνάρτθςθ doFeedForward() θ οποία είναι υπεφκυνθ να μεταφζρει τθν πλθροφορία 

των καταλοίπων που περιζχονται ςτο κινοφμενο παράκυρο, ςτο δίκτυο για 

επεξεργαςία. ΢τθν ςυνζχεια υπολογίηεται θ ζξοδοσ του δικτφου για το ςυγκεκριμζνο 

κεντρικό αμινοξφ. Σζλοσ, ακολουκεί θ ςυνάρτθςθ doBackPropagation() για το 

κεντρικό αμινοξφ. Θ ςυνάρτθςθ αυτι υπολογίηει το ςφάλμα του δικτφου για το 

ςυγκεκριμζνο αμινοξφ και διορκϊνει απευκείασ τα βάρθ των επιπζδων του 

δικτφου. Παρατθροφμε ότι αφοφ θ διόρκωςθ των βαρϊν γίνεται ςε κάκε αμινοξφ 

κάκε πρωτεΐνθσ, αυτό ςθμαίνει ότι ςτο δίκτυο αυτό δίνεται μια ςθμαντικι 

ποςότθτα πλθροφορίασ κάκε φορά.  

 

Σχήμα 2.6: Αναπαράςταςθ τθσ κλάςθσ doFeedForward().  

Θ doFeedForward() είναι θ μζκοδοσ θ οποία είναι υπεφκυνθ να κάνει το εμπρόςκιο 

πζραςμα των δεδομζνων και ςτα τρία δίκτυα που ςυναποτελοφν το BRNN με τθ 

βοικεια το κινθτοφ παρακφρου που διαχωρίηει τα αμινοξζα ανάλογα με το ποια 

ζπονται και ποια προθγοφνται του κεντρικοφ αμινοξζωσ. Όπωσ φαίνεται ςτο ΢χιμα 

2.6, το κινθτό παράκυρο είναι μζγεκοσ 5 και άρα κα επεξεργαςτοφμε τθν 

πλθροφορία 5 αμινοξζων. Σο Α,G,A είναι τα αμινοξζα που κα επεξεργαςτεί το 

αριςτερό νευρωνικό δίκτυο από αριςτερά προσ δεξιά, τα Α,S,Θ είναι τα αμινοξζα τα 

οποία κα επεξεργαςτεί το δεξιό νευρωνικό δίκτυο από δεξιά προσ αριςτερά. Σο 

κεντρικό αμινοξφ είναι το Α και είναι αυτό που κα επεξεργαςτεί από το κεντρικό 

δίκτυο.  ΢θμαντικό να ςθμειωκεί ότι για το κεντρικό δίκτυο, ςτο υπάρχον ςφςτθμα 

δεν ζχουμε κάποιο παράκυρο. Προςοχι δίνεται ςτο ότι το δεξιό και αριςτερό 

νευρωνικό δίκτυο αμφίδρομθσ ανάδραςθσ δίνουν τα αποτελζςματά τουσ μόνο μια 

φορά για κάκε κινοφμενο παράκυρο και όχι για κάκε αμινοξφ το οποίο 

επεξεργάηονται. Όμωσ θ πλθροφορία από τα προθγοφμενα αμινοξζα δεν χάνεται, 

επειδι το δίκτυο ζχει τθν ιδιότθτα να κρατά ςτθν μνιμθ τισ προθγοφμενεσ 
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πλθροφορίεσ. Αυτό φυςικά, εξαρτάται από δφο παράγοντεσ, τθν χρονικι μεταβλθτι 

q και τθν μεταβλθτι s. Θ μεταβλθτι s δθλϊνει πόςο χρόνο κα μείνει θ τρζχουςα 

ζξοδοσ του δικτφου με ανάδραςθ ςαν μζροσ τθσ νζασ ειςόδου ςτο δίκτυο. Όςο 

μεγαλφτερο είναι το s, τόςο περιςςότερο χρόνο κα παραμζνει ςαν τμιμα τθσ 

επόμενθσ ειςόδου του δικτφου με ανάδραςθ. Μια τυπικι είςοδοσ ςτο context layer 

του F δικτφου, φαίνεται ςτο ςχιμα 2.7.  Σο Ιt είναι θ κωδικοποίθςθ του 

ςυγκεκριμζνου αμινοξζωσ που εξετάηει τθν ςτιγμι εκείνθ, ενϊ το Wt αφορά τθν 

μεταβλθτι s. Θ μεταβλθτι αυτι κακορίηει πόςα ςτοιχεία από τα προθγοφμενα 

αποτελζςματα των αμινοξζων κα κρατιςει ϊςτε να τα επεξεργαςτεί μαηί με το νζο 

αμινοξφ. Εάν για παράδειγμα το s ιςοφται με 1, τότε ςτθν μνιμθ κα κρατθκοφν 

μόνο τα αποτελζςματα των νευρϊνων εξόδου που αφοροφςαν το αμζςωσ 

προθγοφμενο αμινοξφ. Εάν όμωσ το s είναι μεγαλφτερο από 1, τότε ςτθν μνιμθ 

κρατοφνται τα αποτελζςματα των νευρϊνων εξόδου για τα s προθγοφμενα 

αμινοξζα. Σο ίδιο ακριβϊσ γίνεται και για το context layer του Βt δικτφου. Σο s είναι 

μια ςθμαντικι παράμετροσ που πρζπει να προςεχκεί ιδιαίτερα γιατί όςο πιο 

μεγάλο είναι το s ναι μεν κυμάται περιςςότερο αλλά αυτό ςθμαίνει επίςθσ ότι  

επθρεάηεται και εξαρτάται περιςςότερο  από το τι προθγικθκε και τι ζπεται. Αυτό 

μπορεί να οδθγιςει ςε χαμθλό ποςοςτό πρόβλεψθσ ενϊ επίςθσ προςκζτει 

περιςςότερο χρόνο επεξεργαςίασ ςτο ςφςτθμα και άρα το κάνει πιο αργό.  

Φυςικά, τα αποτελζςματα τθσ εξόδου του δικτφου με ανάδραςθ δεν μεταφζρονται 

αναλλοίωτα πίςω ςτθν είςοδο. Τπάρχει θ χρονικι ςτακερά, q θ οποία 

πολλαπλαςιάηει τα αποτελζςματα αυτά με μια τιμι ϊςτε να εξυπθρετείται θ 

αλλαγι τουσ ςτον χρόνο. 

 

Σχήμα 2.7: Αναπαράςταςθ τθσ ειςόδου του Ft δικτφου, θ οποία ςχθματίηεται ςτο context 

layer. Το Ιt είναι θ 20 ψθφίων κωδικοποίθςθ του αμινοξζωσ ειςόδου, και το Wt είναι ο 

αρικμόσ νευρϊνων εξόδου για κάκε προθγοφμενο αμινοξφ που κζλουμε να κρατθκεί ςτθν 

μνιμθ. Στθν περίπτωςθ αυτι το Wt είναι οχτϊ.  
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Σζλοσ, ςτθν επεξεργαςία του κεντρικοφ αμινοξζωσ, το δίκτυο χρθςιμοποιεί μια step 

function ςτο επίπεδο εξόδου (΢χιμα 2.8), ϊςτε να τροποποιιςει τα αποτελζςματα 

ςε τιμζσ 0 και 1. Ζτςι ςχθματίηεται θ κωδικοποίθςθ του αποτελζςματοσ 

(δευτεροταγοφσ δομισ) και είναι ζτςι ςυγκρίςιμο με τθν αρχικι κωδικοποίθςθ που 

δόκθκε μζςω του αρχείου «threeClasses.txt» για το επίπεδο εξόδου.  

  

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 2.8: Αναπαράςταςθ τθσ step function.  

 

Ο αλγόρικμοσ μάκθςθσ που χρθςιμοποιικθκε για εκπαίδευςθ του δικτφου είναι ο 

αλγόρικμοσ ανάςτροφθσ μετάδοςθσ λάκουσ. Δθλαδι, για κάκε αμινοξφ, 

υπολογίηεται θ ζξοδοσ του όπωσ είχαμε προαναφζρει, αφοφ περάςει για 

επεξεργαςία το κινθτό παράκυρο ςτου  οποίου βρίςκεται ςτθν κεντρικι κζςθ, από 

τθν κλάςθ doFeedForward(). ΢τθν ςυνζχεια εκτελείται για το ςυγκεκριμζνο αμινοξφ 

θ κλάςθ doBackPropagation(). ΢κοπόσ τθσ είναι να υπολογίςει το ςφάλμα ςτον κάκε 

νευρϊνα εξόδου, χρθςιμοποιϊντασ τα επικυμθτά αποτελζςματα τθσ 

δευτεροταγοφσ δομισ που κα ζπρεπε να ζχει το αμινοξφ, και να το μεταδϊςει ςτα 

προθγοφμενα επίπεδα, ϊςτε να επιτευχκεί θ κατάλλθλθ ενθμζρωςθ των βαρϊν του 

δικτφου ςε κάκε επίπεδο. Αυτό γίνεται επειδι κζλουμε να ελαχιςτοποιιςουμε το 

ςυνολικό ςφάλμα ςε ςυνάρτθςθ με το κάκε βάροσ του δικτφου. Θ ςυγκεκριμζνθ 

διαδικαςία επιτυγχάνεται με τθν μζκοδο κατάβαςθσ κλίςθσ. Κατά τθν διάρκεια του 

back propagation για το ςυγκεκριμζνο αμινοξφ, το ςφάλμα μεταδίδεται τόςο ςτο Ft 
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όςο και ςτο Bt δίκτυο αμφίδρομθσ ανάδραςθσ. Σα βάρθ λοιπόν ενθμερϊνονται 

ακριβϊσ μια φορά για κάκε αμινοξφ, κάκε πρωτεΐνθσ. 

Ασ προχωριςουμε λοιπόν να μελετιςουμε τθν υλοποίθςθ αλλά και τισ ςθμαντικζσ 

λεπτομζρειεσ όςον αφορά το υπόλοιπο ςφςτθμα. Οι διαδικαςίεσ που αφοροφν τουσ 

νευρϊνεσ του δικτφου, διαχειρίηονται από τθν κλάςθ «Neuron.cpp». Εκεί υπάρχουν 

πολλζσ μζκοδοι που υλοποιοφν ςτοιχεία του κάκε νευρϊνα, αλλά και διαδικαςίεσ 

που αφοροφν τον αλγόρικμο μάκθςθσ των νευρϊνων (ςχιμα 2.9). ΢θμαντικό είναι 

ότι θ ςυνάρτθςθ ενεργοποίθςθσ που χρθςιμοποιείται για τθν ζξοδο όλων των 

νευρϊνων είναι θ ςιγμοειδισ ςυνάρτθςθ. ΢το αρχείο παραμζτρων, υπάρχει ςχετικι 

παράμετροσ που μπορεί να τροποποιθκεί επιτρζποντασ ςτο ςφςτθμα να 

εκπαιδευτεί χρθςιμοποιϊντασ μια διαφορετικι ςυνάρτθςθ ενεργοποίθςθσ. Εκτόσ 

αυτοφ, υπάρχει και μια παράμετροσ θ οποία αφορά τον τρόπο υπολογιςμοφ του 

λάκουσ ενόσ νευρϊνα και ςυμβαδίηει με τθν ςυνάρτθςθ ενεργοποίθςθσ (πίνακασ 

2.1). Αυτό εξαρτάται και από το είδοσ του νευρϊνα. Για τουσ εξωτερικοφσ νευρϊνεσ, 

το λάκοσ όταν θ ςυνάρτθςθ ενεργοποίθςθσ είναι θ ςιγμοειδισ αποτελείται από τθν 

παράγωγο τθσ ςυνάρτθςθσ ενεργοποίθςθσ και το γενικό ςφάλμα του νευρϊνα. Σο 

γενικό ςφάλμα του νευρϊνα είναι διαφορά τθσ επικυμθτι με τθν πραγματικι ζξοδο 

του νευρϊνα. Όςον αφορά τουσ κρυφοφσ νευρϊνεσ το ςφάλμα αποτελείται από τθν 

παράγωγο τθσ ςυνάρτθςθσ ενεργοποίθςθσ του νευρϊνα και το άκροιςμα των 

γινομζνων των βαρϊν επί το ςφάλμα των νευρϊνων του προθγοφμενου επιπζδου.   

  



58 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 2.9: Μερικζσ ςθμαντικζσ μζκοδοι που χρθςιμοποιοφνται ςτθν κλάςθ «Neuron.cpp».  
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2.4 Σροποποιιςεισ και Βελτιςτοποιιςεισ BRNN 

΢ε μετζπειτα φάςθ το ςφςτθμα επεξεργάςτθκε και τροποποιικθκε από τθ Γεωργία 

Χριςτοδοφλου (2010), ςαν μζροσ τθσ διπλωματικισ εργαςίασ τθσ. Θ Χριςτοδοφλου 

ζκανε κάποιεσ ςθμαντικζσ αλλαγζσ ςτο υπάρχων ςφςτθμα που βοικθςαν ςτθν 

καλφτερθ πρόγνωςθ και βελτιςτοποίθςαν τα αποτελζςματα του Αγακοκλζουσ. Κςωσ 

θ πιο ςθμαντικι τροποποίθςθ ιταν θ δυνατότθτασ ειςαγωγισ δεδομζνων 

Πολλαπλισ ΢τοίχιςθ Ακολουκιϊν (MSA) ςτο ςφςτθμα και με αυτι κα 

απαςχολθκοφμε πρϊτα. 

2.4.1 Ειςαγωγι Πολλαπλισ ΢τοίχιςθσ Ακολουκιϊν 

Θ Χριςτοδοφλου κζλθςε να τροποποιιςει το δίκτυο ϊςτε να εκπαιδεφεται από 

πρωτεΐνεσ οι οποίεσ ςτοιχικθκαν με κάποιεσ άλλεσ, ζδωςαν κάποια αποτελζςματα 

και δθμιοφργθςαν τζλοσ, ζνα νζο προφίλ με τα χαρακτθριςτικά τθσ οικογζνειασ 

αυτισ των πρωτεϊνϊν που ευκυγραμμίςτθκε. Σο μόνο δθλαδι καινοφργιο ςτοιχείο 

που κα προςτεκεί ςτο τρζχον δίκτυο κα είναι θ δυνατότθτα να επεξεργάηεται 

προφίλ πρωτεϊνϊν που πάρκθκαν με τθν χριςθ MSA (Rost and Sander, 1993). Κατ’ 

ακρίβεια αυτό που κα αλλάξει δεν κα είναι το ςφνολο των πρωτεϊνϊν που 

χρθςιμοποιικθκαν μζχρι τϊρα για εκπαίδευςθ και επαλικευςθ, αλλά ο τρόποσ 

κωδικοποίθςθσ τουσ. Θ μζχρι τϊρα κωδικοποίθςθ των αμινοξζων που είχε 

χρθςιμοποιιςει ο Αγακοκλζουσ ιταν ςτακερι για κάκε αμινοξφ και λζγεται 

orthogonal encoding (ςχιμα 2.3). Προςτζκθκε λοιπόν μια νζα επιλογι ςτισ 

παραμζτρουσ του δικτφου που να του δίνει τθν δυνατότθτα να εκπαιδεφεται με ζνα 

διαφορετικό τρόπο κωδικοποίθςθσ των αμινοξζων των πρωτεϊνϊν που κα δοφμε 

πιο κάτω.   

Θ νζα κωδικοποίθςθ που πρζπει να παίρνει το δίκτυο, δεν είναι τόςο αυςτθρι όςο 

θ πρϊτθ, και παράλλθλα προςκζτει περιςςότερθ πλθροφορία ςτο δίκτυο. Αυτόσ 

είναι και ο κφριοσ λόγοσ που χρθςιμοποιοφμε τθν μζκοδο τθσ πολλαπλισ ςτοίχιςθσ 

και των MSA profiles για εκπαίδευςθ του δικτφου.  

Πρϊτα γίνεται θ πολλαπλι ςτοίχιςθ τθσ πρωτεΐνθσ που εξετάηουμε με άλλεσ που 

ζχουν ςθμαντικι ομοιότθτα με αυτιν. Τπενκυμίηουμε ότι ευκυγραμμίηουμε 
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ακολουκίεσ εξελικτικά ςχετιηόμενων πρωτεϊνϊν, γιατί πιςτεφεται ότι αφοφ ζχουν 

εξελικτικι ςχζςθ, κα ζχουν τθν ίδια δομι και ςτον χϊρο (Rost and Sander, 1993). 

Ζπειτα, ςαν αποτζλεςμα αυτισ τθσ ςτοίχιςθσ δθμιουργείται το λεγόμενο MSA 

profile που χαρακτθρίηει τθν ςτοίχιςθ των ςυγκεκριμζνων πρωτεϊνϊν, και 

γενικότερα μποροφμε να ποφμε ότι χαρακτθρίηει τθν δομι τουσ. Άρα το MSA profile 

για κάκε οικογζνεια πρωτεϊνϊν, αντιςτοιχεί ςε ζνα ςφνολο πρωτεϊνϊν που παρόλο 

που οι ακολουκίεσ τουσ διαφζρουν, δίνουν ςε γενικζσ γραμμζσ τθν ίδια δομι ςτον 

χϊρο. 

Για τθν νζα κωδικοποίθςθ χρθςιμοποιείται το MSA profile μιασ οικογζνειασ 

πρωτεϊνϊν. ΢υγκεκριμζνα, κωδικοποιείται θ κζςθ του αμινοξζωσ και όχι το ίδιο το 

αμινοξφ, άρα θ κωδικοποίθςθ του κάκε αμινοξζωσ ςε κάκε πικανι κζςθ τθσ 

ακολουκίασ αλλάηει. Θ κωδικοποίθςθ τθσ κζςθσ του αμινοξζωσ δείχνει τθν 

πικανότθτα εμφάνιςθσ των 20 αμινοξζων ςε εκείνθ τθν κζςθ 

ςυμπεριλαμβανομζνου και του αμινοξζωσ αυτοφ. Ζτςι για κάκε κζςθ τθσ 

ακολουκίασ δίνουμε μια είςοδο πάλι 20 ςτοιχείων (κάκε γραμμι του profile), όπου 

κάκε αρικμθτικι τιμι αντιπροςωπεφει τον αρικμό εμφάνιςθσ κάκε αμινοξζωσ. Θ 

μεγαλφτερθ τιμι κάκε ςτιλθσ είναι θ ςτιλθ που αντιςτοιχεί ςτο αμινοξφ τθσ 

ακολουκίασ. Ζνα πρότυπο τθσ νζασ κωδικοποίθςθσ φαίνεται ςτο ςχιμα 2.10. 

 

 

Σχήμα 2.10: Ζςτω ότι ζχουμε τθν πρωτεΐνθ 1bdoa_77-156. Η πρϊτθ γραμμι παρουςιάηει τα 

20 αμινοξζα, και θ πρϊτθ ςτιλθ με bold γράμματα παρουςιάηει τα αμινοξζα τθσ πρωτεΐνθσ 

όπωσ τα βρίςκουμε ςτθν πρωτοταγι δομι. Η δεφτερθ γραμμι παρουςιάηει τα αμινοξζα που 

πικανόν να παρατθρθκοφν ςτθν πρϊτθ κζςθ, ςτθν κζςθ δθλαδι του Ν αμινοξζωσ και άρα  

κωδικοποιεί τθν κζςθ του πρϊτου αμινοξζωσ. Επομζνωσ μποροφμε να δοφμε για 

παράδειγμα ςτθν δεφτερθ γραμμι ότι τα αμινοξζα S,K,E,N παρουςιάςτθκαν με το Ν να ζχει 

τθν πλειοψθφία εμφανίςεων Το ίδιο γίνεται και για τισ υπόλοιπεσ κζςεισ των αμινοξζων.  
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Αρχικά για τθν υλοποίθςθ των MSA τοποκετικθκε ο φάκελοσ με τισ νζεσ 

κωδικοποιιςεισ των πρωτεϊνϊν (MSA profiles), τισ οποίεσ πιρε μζςω του 

προγράμματοσ «msaProduction.pl» ςτον EncodingProfiles φάκελο του 

προγράμματοσ. Ζτςι αντί να διαβάηει το αρχείο sparse.txt με τθν παλιά 

κωδικοποίθςθ, κα διαβάηει από τον φάκελο msaProfiles (βρίςκεται ςτο 

EncodingProfiles φάκελο), τθν κωδικοποίθςθ τθσ πρωτεΐνθσ που ψάχνει κάκε φορά.  

Επιπρόςκετα, εκτόσ από τα αρχεία των MSA profiles,  χρθςιμοποίθςε και ζνα αρχείο 

msa.txt που κα δίνει πλθροφορίεσ για το πρόγραμμα ςχετικά με τον αρικμό των 

αμινοξζων που χρθςιμοποιοφνται (20 αμινοξζα, το Χ δεν χρειάηεται) και κατά πόςο 

θ κωδικοποίθςθ αφορά το κάκε αμινοξφ ξεχωριςτά (residue_volume). Σο αρχείο 

αυτό κα αντικακιςτά το αρχείο sparse.txt όταν κζλουμε να εκπαιδεφςουμε το 

δίκτυο με τθν χριςθ MSA profiles.  

Αρκετζσ αλλαγζσ ζγιναν και ςε επίπεδο κϊδικα ςτισ διάφορεσ κλάςεισ που 

απαρτίηουν το ςφςτθμα. Κατ αρχιν πρόςκεςε ακόμα μια μεταβλθτι ςτο αρχείο 

parameters.dat θ οποία λζγεται msaEnable. Θ ςυγκεκριμζνθ μεταβλθτι ειδοποιεί το 

ςφςτθμα ότι θ κωδικοποίθςθ αλλάηει ςυνεπϊσ το ςφςτθμα πρόκειται να 

εκπαιδευτεί με τθν χριςθ MSA profiles.  

Μια ςθμαντικι αλλαγι ςε επίπεδο κϊδικα ζγινε ςτθν κλάςθ DataReader.cpp. Όταν 

δεν υπιρχε θ χριςθ MSA profiles και θ κωδικοποίθςθ γινόταν βάςθ του αρχείου 

sparse.txt, θ κλάςθ αυτι αρχικοποιοφςε και κρατοφςε ςε ζνα vector τθν 

κωδικοποίθςθ του κάκε πικανοφ γράμματοσ (αμινοξζωσ) και θ κωδικοποίθςθ αυτι 

δεν άλλαηε για κάκε αμινοξφ κάκε πρωτεΐνθσ. ΢τθν περίπτωςθ χριςθσ MSA profiles 

όμωσ, θ κωδικοποίθςθ αυτι πρζπει να αλλάηει για κάκε πρωτεΐνθ. Αυτό ςθμαίνει 

ότι το vector κα είναι ίςο με το μζγεκοσ τθσ πρωτεΐνθσ και κα κρατά για μια 

τρζχουςα πρωτεΐνθ τθν κωδικοποίθςθ τθσ κάκε κζςθσ τθσ, δθλαδι του αμινοξζωσ 

που βρίςκεται ςε εκείνθ τθν κζςθ. Αυτά κα παίρνονται από τα MSA αρχεία των 

πρωτεινϊν που πιραμε μζςω του προγράμματοσ «msaProduction.pl» . Ζτςι 

υλοποιικθκε μια μζκοδοσ θ οποία κα εντοπίηει και κα διαβάηει τθν κωδικοποίθςθ 

κάκε πρωτεΐνθσ και κα τθν αποκθκεφει ολόκλθρθ ςαν μια ςυμβολοςειρά ςε αυτό το 

vector (΢χιμα 2.11).  
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Σχήμα 2.11: Ψευδοκϊδικασ για τθν μζκοδο readEncodingMSA. 

΢θμαντικζσ αλλαγζσ διεκπεραιϊκθκαν και ςτθν κφρια κλάςθ του προγράμματοσ 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork.cpp, ϊςτε να μπορεί το δίκτυο να 

επεξεργάηεται τθν νζα κωδικοποίθςθ. Κατ’ αρχιν αλλάχτθκε θ υλοποίθςθ τθσ 

μεκόδου getInitialInput(), θ οποία είναι υπεφκυνθ να αρχικοποιεί από κάποια 

αρχεία μεταβλθτζσ του προγράμματοσ όπωσ είναι το μζγεκοσ τθσ κωδικοποίθςθσ. 

Χωρίσ τθν μζκοδο πολλαπλισ ςτοίχιςθσ το μζγεκοσ τθσ κωδικοποίθςθσ ιταν 21, 

γιατί είχαμε 20 αμινοξζα ςυν το X αμινοξφ, το οποίο χρθςίμευε για τθν 

κωδικοποίθςθ των ορίων μιασ πρωτεΐνθσ. Για να γίνει αυτό χρθςιμοποιικθκε το 

αρχείο sparse.txt. Εφόςον λοιπόν, προςτεκεί θ επιλογι τθσ χριςθσ MSA profiles 

ςτθν μζκοδο αυτι, το μζγεκοσ τθσ κωδικοποίθςθσ ιςοφται με τα αμινοξζα που 

λαμβάνουν μζροσ ςε αυτιν, δθλαδι ςτθν περίπτωςι μασ ζχουμε 20 διαφορετικζσ 

πικανότθτεσ, μια για κάκε ζνα από τα 20 αμινοξζα. Σο μζγεκοσ των αμινοξζων 

κακορίηεται από το αρχείο msa.txt και ςυγκεκριμζνα τθν παράμετρο 

Residue_number. Θ κωδικοποίθςθ των ορίων τθσ πρωτεΐνθσ γίνεται ακριβϊσ με τον 

ίδιο τρόπο, μζςω του προγράμματοσ, όπου εντοπίηει πότε ζχουμε να κάνουμε με τα 

όρια τθσ πρωτεΐνθσ, όπου για τθν κωδικοποίθςθ τουσ, ειςαγάγει ςτο ςφςτθμα μια 

ακολουκία από 20 μθδενικά.  
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Επίςθσ, δθμιουργικθκε θ ςυνάρτθςθ getMSAInput() θ οποία είναι υπεφκυνθ να 

καλεί όποτε χρειάηεται μια ςυνάρτθςθ για τθν κωδικοποίθςθ μιασ νζασ πρωτεΐνθσ θ 

οποία κα δίνεται ςαν παράμετροσ ςτθν ςυνάρτθςθ αυτι. Θ κωδικοποίθςθ τθσ 

πρωτεΐνθσ δθμιουργείται από τθν μζκοδο readEncodingMSA() τθσ κλάςθσ 

DataReader.cpp (ςχιμα 2.11). 

Επίςθσ αναγκαία ιταν και θ υλοποίθςθ τθσ μεκόδου createMSAtempInput(), θ 

οποία παίρνει ςαν παράμετρο τθν κζςθ τθσ πρωτεΐνθσ που εξετάηουμε και το μικοσ 

τθσ κωδικοποίθςθσ. Σο μικοσ τθσ κωδικοποίθςθσ είναι πάντα ίςο με 20, όπου 20 

είναι το πλικοσ των αμινοξζων και ζτςι δίνεται μια πικανότθτα για τα 20 αμινοξζα 

να εμφανιςτοφν ςτθν ςυγκεκριμζνθ κζςθ. Γνωρίηοντασ τθν κωδικοποίθςθ όπωσ τθν 

πιραμε από το αρχείο για τθν ςυγκεκριμζνθ κζςθ, λόγω του ότι είναι μια 

ςυμβολοςειρά, πρζπει πρϊτα να τθν τροποποιιςουμε ϊςτε να πάρουμε τισ τιμζσ 

από τθν ςυμβολοςειρά αυτι και μετά να δϊςουμε το νζο vector για επεξεργαςία 

ςτο δίκτυο. Ζτςι, δθμιουργεί μια προςωρινι είςοδο που αφορά τθν ςυγκεκριμζνθ 

κζςθ τθσ πρωτεΐνθσ και το μεταδίδει για επεξεργαςία. Αυτό κα γίνει για όλεσ τισ 

κζςεισ τθσ πρωτεΐνθσ, δθλαδι για όλο το μικοσ τθσ (ςχιμα 2.12). 

 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 2.12: Ψευδοκϊδικασ για τθ μζκοδο createMSAtempInput. 
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Σϊρα, όςον αφορά το πότε κα γίνεται αυτό, ζχει τροποποιθκεί θ κλάςθ 

doFeedForward(). Θ doFeedForward() ςτθν αρχι δθμιουργεί τθν είςοδο του δικτφου 

ανάλογα με το παράκυρο των αμινοξζων που πρζπει να ικανοποιεί. όπου αντί να 

παίρνει ςαν είςοδο τθν αρχικι κωδικοποίθςθ, παίρνει το vector που 

δθμιουργικθκε, με τισ τιμζσ των 20 αμινοξζων για τθν ςυγκεκριμζνθ κζςθ τθσ 

πρωτεΐνθσ που εξετάηουμε (ςχιμα 2.13).  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 2.13: Ψευδοκϊδικασ ειςαγωγισ MSA κωδικοποίθςθσ. 

 

Μικρζσ αλλαγζσ ζγιναν ςτθν κλάςθ pssp_ucy.cpp. Χωρίσ τθν χριςθ MSA profiles ςτο 

ςφςτθμα, θ κωδικοποίθςθ ιταν για κάκε αμινοξφ κάκε πρωτεΐνθσ ςτακερι και ζτςι 

παίρναμε τθν κωδικοποίθςθ μια φορά μόνο για όλεσ τισ πρωτεΐνεσ. Αντικζτωσ με 

τθν χριςθ MSA profiles, πριν να αρχίςει θ επεξεργαςία των αμινοξζων χρειάηεται να 

ξζρουμε για κάκε πρωτεΐνθ τθν κωδικοποίθςθ τθσ. Ζτςι λοιπόν προςτζκθκε μια 

εντολι όπου κα πρζπει να παίρνει τθν κωδικοποίθςθ και να τθν αποκθκεφει ςτο 

ςυγκεκριμζνο vector. Μετά εκτελοφνται οι δφο βαςικζσ ςυναρτιςεισ 

doFeedForward() και doBackpropagation() (ςχιμα 2.14). 
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Σχήμα 2.14: Ψευδοκϊδικασ με τον οποίο τροποποιείται θ κλάςθ pssp.ucy, ϊςτε να 

επεξεργάηεται τθν χριςθ των MSA profiles. 
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2.4.2 Ειςαγωγι SOV τρόπου βακμολόγθςθσ του Δικτφου 

Μια άλλθ ςθμαντικι ειςαγωγι ςτου ςφςτθμα που είχε κάνει θ Χριςτοδοφλου ιταν 

θ ενςωμάτωςθ του SOV Score. 

SOV (Segment Overlap), είναι μια νζα μζκοδοσ βακμολόγθςθσ τθσ προβλεπόμενθσ 

ακολουκίασ τθσ δευτεροταγοφσ δομισ θ οποία προτάκθκε αρχικά από τον Rost και 

τουσ ςυνεργάτεσ του (Rost et al., 1994) και επαναπροςδιορίςτθκε από τουσ Zemla et 

al (1999). 

Μζχρι τϊρα θ μζκοδοσ βακμολόγθςθσ τθσ ακρίβειασ πρόβλεψθσ δευτεροταγοφσ 

δομισ μιασ πρωτεΐνθσ από το υφιςτάμενο ςφςτθμα είναι θ μζκοδοσ Q3. 

΢υγκεκριμζνα θ Q3 είναι μια μζκοδοσ αξιολόγθςθσ του πρόβλεψθσ δευτεροταγοφσ 

δομισ πρωτεϊνϊν που ςυγκρίνει ζνα προσ ζνα τα αμινοξζα που ςυνκζτουν τθν 

πρωτεΐνθ υπολογίηοντασ πόςα από αυτά πρόβλεψε ςωςτά, χρθςιμοποιϊντασ τθν 

Εξίςωςθ 2.1. Όμωσ όπωσ κα δοφμε ςτθ ςυνζχεια αυτι θ μζκοδοσ δεν είναι τόςο 

ςωςτι από βιολογικισ απόψεωσ. 

 

Εξίςωςη 2.1: Η μζκοδοσ βακμολόγθςθσ τθσ πρόβλεψθσ του δικτφου, θ οποία βαςίηεται ςτον 

αρικμό των καταλοίπων που προβλζφτθκαν ςωςτά. 

Σο SOV είναι μια άλλθ μζκοδοσ βακμολόγθςθσ τθσ προβλεπόμενθσ ακολουκίασ θ 

οποία είναι πολφ πιο βιολογικά ακριβισ από το Q3. Αυτό ιςχφει επειδι δεν 

ςυγκρίνει ζνα προσ ζνα κατάλοιπο, αλλά διαςτιματα από κατάλοιπα που 

επικαλφπτονται ςτισ δφο ακολουκίεσ τθσ προβλεπόμενθσ και πραγματικισ 

ακολουκίασ αντίςτοιχα. Αυτό είναι πολφ ςθμαντικό, γιατί αυτά τα κομμάτια κζςεων 

είναι αυτά που κακορίηουν τθν «δομι» τθσ πρωτεΐνθσ ςτον χϊρο (τριτοταγοφσ 

δομισ). Δεν ςυγκρίνει μια προσ μια κζςθ και αυτι είναι όπωσ κζςαμε πιο πάνω, θ 

βαςικι διαφορά με το Q3. Για παράδειγμα, εάν θ πρωτεΐνθ ςτον χϊρο αποτελείται 

από δφο κομμάτια Helices ενϊ θ προβλεπόμενθ ακολουκία προβλζπει μόνο ζνα 
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Helix διάςτθμα (ςχιμα 2.15), αυτό ςθμαίνει ότι υπάρχει πολφ μεγάλθ διαφορά ςτθν 

τριτοταγι δομι, όςον αφορά το ςχιμα δθλαδι τθσ πρωτεΐνθσ. Παρόλα αυτά, με 

βάςθ και πάλι το ςχιμα 2.15, θ προβλεπόμενθ δευτεροταγισ δομι με τθν μζκοδο 

βακμολόγθςθσ Q3 ζχει ζνα μεγάλο ποςοςτό ακριβείασ 75%. Από αυτό 

καταλαβαίνουμε ότι οι δφο μζκοδοι βακμολόγθςθσ μποροφν να δϊςουν ακραία 

αποτελζςματα, και αυτό ακριβϊσ γίνεται επειδι θ κεωρία τθν οποία εφαρμόηουν 

είναι πολφ διαφορετικι. Θ νζα όμωσ μζκοδοσ βακμολόγθςθσ, φαίνεται να είναι 

ρεαλιςτικά πιο ακριβισ από τθν Q3. 

 

Σχήμα 2.15: Η επικυμθτι δευτεροταγισ δομι αποτελείται από δφο τμιματα Η, ενϊ θ 

προβλεπόμενθ δευτεροταγισ δομι αποτελείται μόνο από ζνα Η. Δομικά λοιπόν υπάρχει μια 

πολφ μεγάλθ διαφορά ςτισ δφο αυτζσ ακολουκίεσ. 

 

Με βάςθ τισ εξιςϊςεισ υπολογιςμοφ SOV (Zemla et al., 1999) όπωσ φαίνεται ςτθν 

εξίςωςθ 2.2, (s1,s2) δθλϊνει ζνα ηεφγοσ από τμιματα που εξετάηονται, όπου s1 

ανικει ςτθν επικυμθτι δευτεροταγι δομι και s2 ανικει ςτθν προβλεπόμενθ 

δευτεροταγι δομι. Θ τομι των δφο αυτϊν τμθμάτων πρζπει να περιζχει 

τουλάχιςτον ζνα κοινό ςτοιχείο και θ ζνδειξθ του αρικμοφ των κοινϊν ςτοιχείων 

κακορίηεται από τθν τιμι minov(s1,s2). Αντίκετα, θ τιμι maxov(s1,s2) κακορίηει τθν 

ζνωςθ αυτϊν των δφο τμθμάτων (εξίςωςθ 2.2). Επιπλζον θ τιμι δ(s1,s2) κακορίηει 

μια κετικι τιμι ίςθ με το αποτζλεςμα τθσ εξίςωςθσ 2.2 (τθσ δεφτερθσ εξίςωςθσ), 

όπου len(s1) το μικοσ του s1 τμιματοσ και len(s2), το μικοσ του s2 τμιματοσ.
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Εξίςωςη 2.2: Οι εξιςϊςεισ υπολογιςμοφ τθσ νζασ μεκόδου βακμολόγθςθσ προβλεπόμενων 

ακολουκιϊν, SOV (Από Zemla et al., 1999). 

 

Σο εςωτερικό άκροιςμα (εξίςωςθ 2.2) γίνεται για κάκε πικανό ηεφγοσ τμθμάτων 

(s1,s2) που αφοροφν μια ςυγκεκριμζνθ δευτεροταγι δομι. Σο εξωτερικό άκροιςμα, 

γίνεται για κάκε δευτεροταγι δομι που μελετοφμε, δθλαδι ςτθν προκειμζνθ 

περίπτωςθ, το εςωτερικό άκροιςμα κα εκτελεςτεί 3 φορζσ, μια για όλα τα τμιματα 

που αφοροφν Helices (H), μια για όλα τα τμιματα που περιζχουν Strand (Ε) και μια 

για όλα τα τμιματα που ζχουν Coils ι Loops (C ι L).  

 

 

Εξίςωςη 2.3: Μζκοδοσ υπολογιςμοφ του όρου Ν(i) (Από Zemla et al., 1999).  

 

H τιμι Ν (εξίςωςθ 2.3), για κάποια δευτεροταγι δομι (i), δίνει το άκροιςμα όλων 

των τιμϊν len(s1) τθσ δευτεροταγισ δομισ που μελετοφμε και που ςχθματίηουν 

επικαλυπτόμενα τμιματα με τθν προβλεπόμενθ ακολουκία, αλλά και τθν τιμι 

len(s1) τμθμάτων τθσ επικυμθτισ ακολουκίασ, που δεν ςχθματίηουν 

επικαλυπτόμενα τμιματα με τθν προβλεπόμενθ ακολουκία.
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Για να δοφμε τθν ςθμαντικότθτα αυτισ τθσ νζασ μετρικισ ασ δοφμε το πιο πάνω 

παράδειγμα του ςχιματοσ 2.16, το οποίο μελετά το SOV για τα Helices. Ζςτω θ 

ακολουκία ζχει το πιο πάνω τμιμα από Helices. ΢τθν πρϊτθ πρόβλεψθ, 5 από τα 10 

ςτοιχεία τθσ ακολουκίασ ζχουν προβλεφτεί ςωςτά, και λογικά, με τθν Q3 μετρικι 

αναμζνουμε ζνα ςκορ ανάλογο με αυτό που βλζπουμε. Όμωσ, με τθν μζκοδο SOV, 

το ςκορ αυτό μειϊνεται κατά πολφ. Αντικζτωσ, ςτθν δεφτερθ πρόβλεψθ το Q3 

ποςοςτό είναι το ίδιο αφοφ θ ποςότθτα των ςτοιχείων που ζχουν προβλεφτεί 

ςωςτά είναι θ ίδια με τθν προθγοφμενθ πρόβλεψθ, όμωσ το SOV Score αλλάηει 

δραματικά. Αυτό οφείλεται ςτο ότι το SOV δείχνει ότι θ δομι τθσ πρωτεΐνθσ με 

βάςθ τθν δεφτερθ πρόβλεψθ είναι πιο κοντά ςτθν πραγματικι, επειδι υπάρχει 

μόνο ζνα τμιμα Helix, όπωσ ςυμβαίνει ςτθν πραγματικότθτα, και όχι πζντε όπωσ 

προβλζπει θ πρϊτθ πρόβλεψθ. Με το ίδιο ςκεπτικό μποροφμε να κρίνουμε τα 

αποτελζςματα Q3 και SOV για τισ υπόλοιπεσ προβλζψεισ. Θ πζμπτθ πρόβλεψθ, 

δίνει το υψθλότερο ποςοςτό όςον αφορά τθν SOV μετρικι, επειδι εκτόσ του ότι 

προβλζπει ζνα τμιμα Helix, ζχει και ςθμαντικι ομοιότθτα με τα ςτοιχεία του, ενϊ 

το Q3 δίνει τα υψθλότερα ποςοςτά για τθν τρίτθ και τζταρτθ πρόβλεψθ όπου 

μπορεί θ ποςότθτα των ςτοιχείων που προβλζφτθκαν ςωςτά να είναι μεγαλφτερθ 

από τισ άλλεσ προβλζψεισ, αλλά, θ δομι τθσ πρωτεΐνθσ είναι πολφ διαφορετικι από 

τθν πραγματικότθτα.  

  

 

 

 

 

Σχήμα 2.16: Τυπικό παράδειγμα ςφγκριςθσ δφο μεκόδων βακμολόγθςθσ πρόβλεψθσ 

πρωτεϊνικϊν ακολουκιϊν (Από Zemla et al., 1999). 
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Σο πρόγραμμα το οποίο υπολογίηει αυτιν τθν νζα μετρικι SOV, είναι ιδθ 

υλοποιθμζνο και διακζςιμο (SOV, 23 April 2010), και χρθςιμοποιικθκε χωρίσ καμία 

αλλαγι. Σο μόνο που αλλάχτθκε είναι θ μορφι των αρχείων που δίνει το τρζχον 

ςφςτθμα, ϊςτε να είναι ςυμβατά με τθν μορφι των αρχείων που παίρνει ςαν 

είςοδο το πρόγραμμα SOV.   

Σο πρόγραμμα SOV, παίρνει ςαν είςοδο δφο ακολουκίεσ, μια ακολουκία που 

εκφράηει τθν προβλεπόμενθ δευτεροταγι δομι κάποιασ πρωτεΐνθσ και μια θ οποία 

εκφράηει τθν πραγματικι δευτεροταγι δομι τθσ πρωτεΐνθσ αυτισ. ΢τθν ςυνζχεια 

υπολογίηει το SOV ποςοςτό για κάκε ζνα από τα H, E και L χρθςιμοποιϊντασ τισ πιο 

πάνω μακθματικζσ εξιςϊςεισ (εξίςωςθ 2.2, 2.3), κακϊσ και το ολικό SOV ποςοςτό 

για τθν ςυγκεκριμζνθ πρωτεΐνθ. Επίςθσ μια επιπλζον πράξθ που κάνει είναι ο 

υπολογιςμόσ του Q3, αλλά υπολογίηει επίςθσ τα QΘ, QΕ και QL ξεχωριςτά. Σο 

ανάλογο αρχείο εξόδου που δίνει το ςυγκεκριμζνο πρόγραμμα αποτελείται από τισ 

δφο ακολουκίεσ ειςόδου, και από τισ πλθροφορίεσ SOV και Q3 (ςχιμα 2.17).  

 

Σχήμα 2.17: Τυπικό αρχείο εξόδου για το πρόγραμμα SOV, που δείχνει τισ μετρικζσ Q3 και 

SOV, και για όλθ τθν πρωτεΐνθ, και για τα H, E και L ξεχωριςτά. 
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Για τισ ανάγκεσ του ςυςτιματοσ θ Χριςτοδοφλου χρθςιμοποίθςε επίςθσ το 

πρόγραμμα «confusionMatrices.pl» το οποίο τροποποιικθκε και μετονομάςτθκε ςε 

«confusionMatricesAndSOV.pl». To πρόγραμμα αυτό χρθςιμοποιικθκε για να 

καταςκευαςτοφν τα confusion matrices κάκε πρωτεΐνθσ οφτωσ ϊςτε να εξετάςει 

ςτατιςτικά θ ικανότθτα πρόβλεψθσ του δικτφου για όλεσ τισ πικανζσ τιμζσ 

δευτεροταγοφσ δομισ Θ, Ε και L. 

 Σα confusion matrices είναι ζνα είδοσ πίνακα όπωσ φαίνεται από το ςχιμα 2.18, το 

οποίο χρθςιμοποιείται ςυχνά για εκτίμθςθ τθσ εξόδου των ςυνόλων δεδομζνων που 

εκπαιδεφτθκαν με τθν χριςθ επιβλεπόμενθσ μάκθςθσ, όταν το ςφνολο δεδομζνων 

δεν είναι ιςοηυγιςμζνο. Οριηόντια φαίνεται θ προβλεπόμενθ τιμι των ςυνόλων 

δεδομζνων που δίνει το δίκτυο και κάκετα θ πραγματικι τιμι που ζχουν. 

 

Σχήμα 2.18: Ζνα τυπικό παράδειγμα ενόσ confusion matrix πρόβλεψθσ δευτεροταγοφσ 

δομισ μιασ πρωτεΐνθσ με χριςθ νευρωνικϊν δικτφων αμφίδρομθσ ανάδραςθσ.   

 

Όςον αφορά το τρζχον ςφςτθμα, ο πίνακασ αποτελείται από τα τρία είδθ 

δευτεροταγοφσ δομισ που μελετοφμε. Ζςτω ότι το ςχιμα 2.18 δείχνει το confusion 

matrix μιασ πρωτεΐνθσ τθσ οποίασ θ δευτεροταγισ δομι προβλζφτθκε από το 

ςφςτθμα. Από τα 11 λοιπόν «Θ» που υπάρχουν ςτθν πραγματικι δευτεροταγι 

δομι, τα 10 απ’ αυτά τα πρόβλεψε ςαν Θ και μόνο το ζνα από αυτά προβλζφτθκε 

ςαν «Ε». Αυτό ςθμαίνει ότι το δίκτυο μπορεί και προβλζπει ςωςτά τθν ομάδα των 

Helixes. ΢υνεχίηοντασ, από τα 9 «Ε» που υπάρχουν ςτθν δευτεροταγι ακολουκία το 

δίκτυο κατάφερε να προβλζψει τα δυο ςαν «Θ» και το ζνα ςαν «L» και από τα 11 
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«L» που υπάρχουν μόνο το ζνα από αυτά προβλζφτθκε ςωςτά. Από το τελευταίο 

αυτό ςθμείο καταλαβαίνουμε ότι ζχουμε πρόβλθμα όςον αφορά τθν τρίτθ 

περίπτωςθ, δθλαδι τθν περίπτωςθ που αφορά τθν πρόβλεψθ του δικτφου για τα 

«L». Σο δίκτυο δεν μπορεί να προβλζψει ςωςτά τθν ομάδα «L», και από ότι 

βλζπουμε ςτο παράδειγμα, ςυγχφηει τθν ομάδα αυτι με τθν ομάδα των «Θ». 

Επομζνωσ ιταν πολφ ςθμαντικό να δθμιουργθκοφν τα confusion matrices για τισ 

πρωτεΐνεσ που εκπαιδεφονται και επαλθκεφονται με το τρζχον ςφςτθμα, γιατί είναι 

ζνασ τρόποσ αξιολόγθςθσ όςον αφορά τισ ξεχωριςτζσ ομάδεσ τθσ δευτεροταγοφσ 

δομισ που προβλζπει, και να εντοπιςτοφν τυχόν ςυγχφςεισ που μπορεί να γίνονται 

μεταξφ τουσ.   

Για αυτό το λόγο χρθςιμοποίθςε το πρόγραμμα «confusionMatrices.pl»  το οποίο 

είναι γραμμζνο ςτθ γλϊςςα PERL και υπολογίηει όλα τα confusion matrices. Επίςθσ 

όπωσ προαναφζραμε το πρόγραμμα τροποποιικθκε και μετονομάςτθκε ςε 

«confusionMatricesAndSOV.pl» οφτωσ ϊςτε να υπολογίηει τα confusion matrices και 

τισ απαραίτθτεσ πλθροφορίεσ για τισ προβλεπόμενεσ ακολουκίεσ του ςυςτιματοσ 

για κάκε πρωτεΐνθ, χρθςιμοποιϊντασ και τθ νζα μζκοδο αξιολόγθςθσ του 

ςυςτιματοσ, SOV. 

Από το ςχιμα 2.19 βλζπουμε ότι ςτθ ουςία πρόςκεςε  τρείσ διαφορετικζσ 

υπορουτίνεσ ςτο πρόγραμμα . Θ πρϊτθ υπορουτίνα, createTempFile είναι υπεφκυνθ 

για τθν δθμιουργία ενόσ προςωρινοφ αρχείου, ςτθν μορφι των αρχείων που 

δζχεται το πρόγραμμα SOV, για κάκε πρωτεΐνθ. Ακολοφκωσ κα τρζχει το 

πρόγραμμα SOV δίνοντασ του ςαν είςοδο το αρχείο αυτό. Από αυτό το αρχείο 

παίρνουμε μόνο τισ δφο τελευταίεσ γραμμζσ οι οποίεσ αφοροφν τισ μετρικζσ με το 

Q3 και SOV αντίςτοιχα. Αυτζσ οι τιμζσ διαβάηονται και αποκθκεφονται ςτο 

πρόγραμμα, με βάςθ τθν υπορουτίνα readFromSOV. Θ τελευταία υπορουτίνα που 

ονομάηεται printInformationToFile. είναι υπεφκυνθ να τυπϊνει τισ πλθροφορίεσ 

αυτζσ ςε δφο διαφορετικά αρχεία. Σο πρϊτο αρχείο είναι ζνα γενικό αρχείο για το 

ςυγκεκριμζνο ςφνολο πρωτεϊνϊν που μελετοφμε, και όλεσ οι πλθροφορίεσ τθσ κάκε 

πρωτεΐνθσ αποκθκεφονται εκεί. Επίςθσ, δθμιουργεί ζνα αρχείο για κάκε ξεχωριςτι 
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πρωτεΐνθ, όπου και πάλι αποκθκεφει τα χαρακτθριςτικά τθσ, το confusion matrix 

τθσ, αλλά και τισ τιμζσ Q3, SOV ολικό και SOV για κάκε δευτεροταγι δομι. 

 

Σχήμα 2.19: Η αλλαγι ςτο προθγοφμενο πρόγραμμα «confusionMatrices.pl», το οποίο 

μετονομάςτθκε ςε «confusionMatricesAndSOV.pl» είναι οι τρείσ τελευταίεσ γραμμζσ. 

Θ μορφι ενόσ τυπικοφ αρχείου μιασ πρωτεΐνθσ που δίνει ςαν ζξοδο το πρόγραμμα 

«confusionMatricesAndSOV.pl», φαίνεται ςτο ςχιμα 2.20 ενϊ θ μορφι του γενικοφ 

αρχείου για ολόκλθρο το ςφνολο πρωτεϊνϊν που ςχθματίηεται από το πρόγραμμα, 

φαίνεται ςτο ςχιμα 2.21. ΢θμαντικό είναι να αναφζρουμε ότι το πρόγραμμα αυτό 

ςτο τζλοσ τθσ εκτζλεςθσ του, υπολογίηει τον μζςο όρο των τιμϊν των confusion 

matrices για τισ πρωτεΐνεσ του ςυγκεκριμζνου ςυνόλου πρωτεϊνϊν που 

χρθςιμοποιικθκε. Αυτό είναι μια αντιπροςωπευτικι πλθροφορία για το 

ςυγκεκριμζνο ςφνολο δεδομζνων το οποίο επεξεργαηόμαςτε, και με βάςθ αυτά τα 

αποτελζςματα κα δείξουμε τα ποςοςτά ςε διάφορα πειράματα. Οι πλθροφορίεσ 

αυτζσ εμφανίηονται ςτθν γραμμι εντολϊν ςτο τζλοσ τθσ εκτζλεςθσ του 

προγράμματοσ. 
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Σχήμα 2.20: Τυπικό αρχείο εξόδου από το πρόγραμμα «confusionMatricesAndSOV.pl» για 

κάκε μια από τισ πρωτεΐνεσ ειςόδου. 

 

 

Σχήμα 2.21: Τυπικό γενικό αρχείο εξόδου από το πρόγραμμα 

«confusionMatricesAndSOV.pl» για όλεσ τισ πρωτεΐνεσ ειςόδου. 
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Κεφάλαιο 3 

 

Επεξεργαςία Δεδομζνων 

 

3.1 Χριςθ CB513         

3.2 Επεξεργαςία δεδομζνων Εξόδου του ΢υςτιματοσ 
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3.1 Χριςθ CB513 

Θ πρϊτθ τροποποίθςθ που ζγινε ςτο ςφςτθμα αφοροφςε το ςφνολο των δεδομζνων 

που ειςάγονται ςτο ςφςτθμα για εκπαίδευςθ και δοκιμι. Σα δεδομζνα ειςόδου ςτο 

υπάρχον ςφςτθμα, όπωσ προαναφζρκθκ,ε είναι χωριςμζνα ςε δεδομζνα 

εκπαίδευςθσ και δεδομζνα δοκιμισ και τα οποία βρίςκονται ςτο φάκελο TrainingSet 

και TestSet. Όπωσ αναφζρκθκε ςε προθγοφμενο κεφάλαιο θ επιλογι ςωςτϊν 

ςυνόλων δεδομζνων είναι πολφ ςθμαντικι ςτθ καλι πρόβλεψθ του δικτφου. Θ 

επιλογι των πρωτεϊνϊν που κα χρθςιμοποιιςουμε παίηει μεγάλο ρόλο ςτθ 

μετζπειτα εκπαίδευςθ. Αν επιλεχκοφν πρωτεΐνεσ που όταν ςτοιχιςτοφν 

παρουςιάηουν μεγάλθ ομοιότθτα μεταξφ τουσ , τότε κα ζχουμε μειωμζνα ποςοςτά 

πρόβλεψθσ. Μζχρι ςιμερα ζχουν δθμιουργθκεί διάφορα ςφνολα δεδομζνων που 

χρθςιμοποιικθκαν για τθ πρόβλεψθ τθσ δευτεροταγοφσ δομισ πρωτεϊνϊν. Θ χριςθ 

διαφορετικϊν ςυνόλων ζχει ςαν αποτζλεςμα να είναι δφςκολθ θ ςφγκριςθ μεταξφ 

διαφορετικϊν μεκόδων πρόβλεψθσ. Αποφαςίςαμε λοιπόν να χρθςιμοποιιςουμε 

ζνα ςφνολο το δεδομζνων το οποίο είναι ευρεία γνωςτό και αναγνωρίςιμο, για να 

μποροφμε να ςυγκρίνουμε αποτελεςματικά τα ποςοςτό μασ με ποςοςτά άλλων 

εφαρμογϊν. Σο ςφνολο που αποφαςίςαμε να χρθςιμοποιιςουμε είναι το CB513. 

Σο CB513 είναι ζνα ςφνολο που δθμιουργικθκε από τουσ Cuff και Barton (1999) και 

αποτελείται από 513 πρωτεΐνεσ. Αποτελεί το ςυνδυαςμό των ςυνόλων RS126 και 

CB554, τα οποία παρουςίαηαν κάποια ςθμαντικά μειονεκτιματα. Σο RS126 

δθμιουργικθκε από τουσ Rost και Sander (1993) και αποτελείται από 126 

πρωτεΐνεσ. Οι πρωτεΐνεσ επιλζχκθκαν βάςθ του κανόνα ότι μεταξφ 2 πρωτεϊνϊν με 

περιςςότερα από 80 αμινοξζα ςτα δεδομζνα  δεν πρζπει να υπάρχει ομοιότθτα 

πζραν του 25%. Όταν όμωσ χρθςιμοποιικθκαν πιο ακριβείσ μζκοδοι ςφγκριςθσ 

παρατθρικθκαν ότι οι πρωτεΐνεσ παρουςιάηουν μεγαλφτερθ ομοιότθτα. Για αυτό το 

λόγο οι Cuff και Barton (1999) δθμιοφργθςαν αρχικά ζνα ςφνολο από πρωτεΐνεσ που 

επιλζχκθκαν από τθ βάςθ δεδομζνων 3Dee με τθ χριςθ ευαίςκθτων αλγορίκμων 

ςφγκριςθσ ακολουκιϊν και τεχνικϊν clustering αντί τθσ απλισ ςφγκριςθσ 

ομοιότθτασ. Σο ςφνολο αυτό ονομάςτθκε CB554 και όπωσ φαίνεται από το όνομα 

του αποτελείται από 554 πρωτεΐνεσ.  
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Για να επιβεβαιωκεί ότι το CB554 δεν παρουςιάηει ομοιότθτεσ με το RS126, τα δφο 

ςφνολα ςυνδυάςτθκαν και ςυγκρίκθκαν με τθ μζκοδο AMPS (Alignment of Multiple 

Protein Sequences) (Bardon, 1994), με πίνακα blosum62 και penalty gap 10. 

΢τοιχίςεισ με SD Score μεγαλφτερο του 5, κεωρικθκαν ομόλογεσ  και για αυτό οι 

ςυγκεκριμζνεσ πρωτεΐνεσ αφαιρζκθκαν από το ςφνολο. Ζτςι δθμιουργικθκε το 

τελικό dataset, το οποίο αποτελείται απ 513 πρωτεΐνεσ και ονομάηεται CB513. ΢το 

CB513 υπάρχουν ςυνολικά 73253 κατάλοιπα. 

Για τισ ανάγκεσ του προβλιματοσ μασ πραγματοποιιςαμε 10-fold cross-validation 

ςε 10 υποςφνολά. Ζτςι όταν πρόκειται να τρζξουμε ζνα πείραμα, εκπαιδεφουμε το 

ςφςτθμα για τα 9 dataset και δοκιμάηουμε το υπολειπόμενο ζνα (΢χιμα 3.1). Θ 

διαδικαςία αυτι πρζπει να επαναλθφκεί και για τα 10 dataset. Σο τελικό ποςοςτό 

πρόβλεψθσ του δικτφου υπολογίηεται ςυνδυάηοντασ τα αρχεία που 

χρθςιμοποιικθκαν ωσ TestSet και ςτα 10 υποςφνολα. Δθλαδι ενϊνοντασ τα 

αποτελζςματα και των 10 folds ςε ζνα αρχείο για να υπολογιςτεί το τελικό 

αποτζλεςμα.  

Ζχοντασ πλζον ζνα διαδεδομζνο ςφνολο δεδομζνων μποροφμε να μιλοφμε και να 

ςυγκρίνουμε τα αποτελζςματα μασ με άλλα ςφςτθμα που ζχουν αναπτυχκεί χωρίσ 

να υπάρχει πρόβλθμα ςφγκριςθσ.   

      

 

 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 3.1: Παράδειγμα  Τρόπου Εκπαίδευςθ και Δοκιμισ του Συςτιματόσ.Στο ςυγκεκριμζνο 

παράδειγμα εκπαιδεφουμε για τα DataSet από 0 μζχρι 8 και δοκιμάηουμε το DataSet9. 

DataSet0 

DataSet9 

Εκπαίδευςθ BRNN 

Δοκιμι BRNN 

DataSet1 DataSet4 DataSet2 DataSet3 DataSet5 DataSet6 DataSet7 DataSet8 
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3.2 Επεξεργαςία δεδομζνων Εξόδου του ΢υςτιματοσ 

Λόγων των νζων τροποποιιςεων που ζγιναν ςτο πρόγραμμα (Τποκεφάλαιο 4.2) 

αυξικθκε θ πολυπλοκότθτα και άρα ο χρόνοσ εκπαίδευςθσ το ςυςτιματοσ. Για δίκθ 

μασ ευκολία τροποποιιςαμε το πρόγραμμα οφτωσ ϊςτε να δίνει ο χριςτθσ ρθτά 

μζςα από το αρχείο παραμζτρων τον όνομα του φακζλου που κα αποκθκεφονται τα 

αρχεία εξόδου. Από το ςχιμα 3.2 παρατθροφμε ότι θ τελευταία γραμμι ζχει να 

κάνει με το όνομα το αρχείο που κα αποκθκεφονται.  

Hidden_layer_one_size 15 

Hidden_layer_two_size 0 

Hidden_layer_one_of_Backward_size 17 

Hidden_layer_two_of_Backward_size 0 

Hidden_layer_one_of_Forward_size 17 

Hidden_layer_two_of_Forward_size 0 

Activation_Function_Type_Hidden 1 

Activation_Function_Type_Output 1 

Learning_Rate 0.09 

Momentum 0.5 

Window_size 31 

q_minus_one 0.6 

q_plus_one 0.6 

Error_Function_Type_Hidden 1 

Error_Function_Type_Output 1 

S 3 

Maximum_Iterations 300 

/**********InputFiles**********/ 

input_Profile msa.txt 

output_Profile threeClasses.txt 

train_File trainSet0 

test_File testSet0 

/*********OtherParams*********/ 

msa_Enable 1 

randomizeDataset 1 

center_window_size 12  

nameofOutPutFile Experiment02 

 

Σχήμα 3.2: Περιεχόμενο αρχείο parameters.dat. Παρατθροφμε ότι ςτθ τελευταία γραμμι 

ζχει προςτεκεί ακόμθ μια παράμετροσ που αφορά το όνομα του αρχείου ςτο οποίο κα 

αποκθκεφονται τα αποτελζςματα του πειράματοσ που κα τρζξουμε.   
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Αυτι θ αλλαγι βοικθςε ςτθν καλφτερθ ταξινόμθςθ και πιο εφκολθ αποκικευςθ 

των δεδομζνων μασ. ΢το προθγοφμενο ςφςτθμα το όνομα κάκε αρχείο εξόδου ςτο 

τζλοσ είχε τθν θμερομθνία που δθμιουργικθκε. Μετά τθν ενςωμάτωςθ των 

ensemble ςτο ςφςτθμα, όπου ο αρικμόσ των αρχείων εξόδου αυξικθκε, ζγινε πολφ 

δφςκολο να διακρίνεισ  τα αρχεία που ςχετίηονται για κάποιο ςυγκεκριμζνο  

πείραμα. Με τθ νζα κωδικοποίθςθ των ονομάτων, διατθροφμε μόνο το όνομα χωρίσ 

τθν θμερομθνία και όλα τα αρχεία που ςχετίηονται για κάποιο πείραμα 

αποκθκεφονται ξεχωριςτά ςε δικό τουσ φάκελο.  

Για κάκε πείραμα το ςφςτθμα  με τθ χριςθ των Ensemble δθμιουργεί 7 αρχεία 

εξόδου . Θ ονομαςία κάκε αρχείου είναι X_Output.txt, όπου X μπαίνει το γράμμα 

από Α μζχρι F για το κάκε δίκτυο του Ensemble (΢χιμα 3.3). Για το τελικό αρχείο που 

περιζχει το αποτζλεςμα του Ensemble δίνεται το γράμμα Η. Θ δομι του αρχείο 

εξόδου φαίνεται ςτο ΢χιμα 3.3. Επίςθσ να αναφζρουμε ότι καταργικθκε θ 

δθμιουργία των αρχείων .html γιατί οι πλθροφορίεσ αυτζσ δθμιουργοφνται και 

αποκθκεφονται από αυτά τα αρχεία. 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 3.3: Δομι αρχείο Z_Output.txt. Για κάκε πείραμα δθμιουργοφνται 7 αρχεία τθσ 

μορφισ αυτισ, ζνα για κάκε δίκτυο του Ensemble και ζνα για το τελικό ςυνδυαςμζνο 

αποτζλεςμα. 
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Ακόμθ ζνα κετικό ςτοιχείο τθσ κωδικοποίθςθσ αυτισ είναι το γεγονόσ ότι με αυτό 

τον τρόπο μποροφμε πλζον να τρζχουμε παράλλθλα πολλά πειράματα χωρίσ να 

χρειάηεται να περιμζνουμε να τελειϊςει  κάποιο για να ξεκινιςει το επόμενο. Σα 

αποτελζςματα κάκε πειράματοσ ςτθν προθγοφμενθ κωδικοποίθςθ αποκθκεφονταν  

ςτο φάκελο ‘DataOut/’ και επομζνωσ κάκε φορά που ξεκινοφςαμε ζνα νζο πείραμα 

αντικακιςτοφςε τα προθγοφμενα αρχεία. Ζτςι με τθν αλλαγι αυτι μποροφμε πλζον 

να τρζξουμε  πολλά πειράματα ταυτόχρονα ςτθν ίδια μθχανι (Server) και ςτο ίδιο 

πρόγραμμα, αφοφ τα αποτελζςματα κα αποκθκεφονται ςε διαφορετικοφσ 

φακζλουσ .  

Αυτό είναι πολφ ςθμαντικό γιατί για να αποδείξουμε ότι τθν ορκότθτα των 

αποτελεςμάτων  των πειραμάτων μασ πρζπει να τρζξουμε πολλά πειράματα για  

επαλικευςθ. Σο ςφςτθμα ςτθ τελικι του μορφι χρειάηεται πολφ χρόνο για 

εκπαιδευτεί, ςυνικωσ 4 με 5 μζρεσ. Επομζνωσ ιταν αναγκαίο, να μποροφμε να 

τρζξουμε πολλά πειράματα ταυτόχρονα, για εξοικονόμθςθ χρόνου.  

Άλλθ ςθμαντικι προςκικθ ςτα αρχεία εξόδου ιταν δθμιουργία αρχείων που 

περιζχουν τθν ακριβι τιμι εξόδου του κάκε δίκτυόυ ςε κάκε κζςθ τθσ πρωτεΐνθσ. 

΢τθ φάςθ του filtering που κα αναλυκεί ςτο Κεφάλαιο 4, χρειαηόμαςτε τθν ακριβι 

αρικμθτικι τιμι και των τριϊν εξόδων για κάκε αμινοξφ κάκε πρωτεΐνθσ που 

εκπαιδεφτθκε. ΢τα αρχεία που περιγράφτθκαν προθγουμζνωσ παρατθροφμε ότι ςτο 

αρχείο εξόδου αποκθκεφεται μόνο το γράμμα που αντιςτοιχεί ςτο τφπο τθσ 

δευτεροταγοφσ δομισ και αφοφ υπολογιςτεί θ τελικι ζξοδοσ του δικτφου. Εμείσ κα 

δθμιουργιςουμε πζραν των 7 αρχείων που υπάρχουν, ακόμθ 7 ςτα όποια για κάκε 

πρωτεΐνθ κα προςτεκοφν 3 επιπλζον γραμμζσ. Θ κάκε γραμμι κα αντιπροςωπεφει 

τθν αρικμθτικι τιμι του νευρϊνα εξόδου που αντιςτοιχεί ςε κάκε κατάςταςθ τθσ 

δευτεροταγοφσ δομισ (Θ, Ε, L), για κάκε αμινοξφ τθσ πρωτεΐνθσ (΢χιμα 3.4). Σο 

όνομα κάκε αρχείου κα είναι τθσ μορφισ X_Filter_Output.txt, όπου Χ είναι θ ίδια 

κωδικοποίθςθ με τα προθγοφμενα αρχεία.  Επομζνωσ, τϊρα κα ζχουμε 

αποκθκευμζνεσ όλεσ τισ πλθροφορίεσ που χρειαηόμαςτε για τθν υλοποίθςθ του 

filtering (Κεφάλαιο 4).    



81 
 

Σχήμα 3.4: Δομι αρχείο Z_Filter_Output.txt. Παρατθροφμε ότι για κάκε κζςθ τθσ πρωτεΐνθ 

ζχουμε και τθν ακριβι αρικμθτικι τιμι και για τισ τρεισ πικανζσ καταςτάςεισ τθσ 

δευτεροταγοφσ δομισ.  
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  Κεφάλαιο 4 

 

΢χεδιαςμόσ και Τλοποίθςθ 

 

4.1 Τλοποίθςθ Παρακφρου Κεντρικοφ Δικτφου BRNN     

4.2 Ενςωμάτωςθ Ensembles       

4.3 Τλοποίθςθ Post Processing Filtering 

 4.3.1 Self Organized Map-Kohonen Algorithm 

 4.3.2 Radial Basis Function 

4.4 Ενςωμάτωςθ Εξελικτικϊν ΢τρατθγικϊν 

 4.4.1 Εξζλιξθ του Βακμοφ ΢υμμετοχισ του κάκε BRNN ςτο Ensemble 

4.4.2 Εξζλιξθ των τιμϊν των βαρϊν του BRNN 

4.4.2α Εξζλιξθ των τιμϊν των βαρϊν χωρίσ τθ χριςθ του Back-Propagation 

4.4.2β Εξζλιξθ των τιμϊν των βαρϊν μετά τθ εκπαίδευςθ του δικτφου με               

Back-Propagation 

4.4.3 Ενςωμάτωςθ του SOV ωσ fitness function 
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4.1 Τλοποίθςθ Παρακφρου Κεντρικοφ Δικτφου BRNN 

Κατ’ αρχάσ θ πρϊτθ τροποποίθςθ που κάναμε ςτο ςφςτθμα αφόρα το κεντρικό 

δίκτυο του BRNN. Όπωσ επεξθγικθκε ςτο κεφάλαιο 2 το BRNN αποτελείται από 

τρία νευρωνικά δίκτυα (Κεφάλαιο 2, ΢χιμα 2.1). Σο αριςτερό νευρωνικό δίκτυο Ft 

επεξεργάηεται τα αμινοξζα που προθγοφνται του αμινοξζωσ που βρίςκεται ςτο 

κζντρο του παρακφρου ενϊ το δεξιό νευρωνικό δίκτυο Bt επεξεργάηεται τα 

αμινοξζα που ζπονται του κεντρικοφ αμινοξζωσ  του κινθτοφ παρακφρου. Επίςθσ 

για κάκε αμινοξφ μιασ πρωτεΐνθσ δθμιουργείται ζνα κινοφμενο παράκυρο για να 

μποροφμε να γνωρίηουμε τι προθγικθκε και τι ζπεται ενόσ ςυγκεκριμζνου αμινοξφ. 

Θ doFeedForward() ςυνάρτθςθ είναι υπεφκυνθ να μεταφζρει τθν πλθροφορία των 

καταλοίπων που περιζχονται ςτο κινοφμενο παράκυρο, ςτο δίκτυο για επεξεργαςία 

(Κεφάλαιο 2, ΢χιμα 2.7). 

Μετά από μελζτθ ςτο υπάρχων ςφςτθμα παρατθριςαμε ότι ενϊ για το αριςτερά 

και το δεξιά δίκτυο υπάρχει κινθτό παράκυρο, για το κεντρικό δίκτυο δεν υπάρχει 

υλοποιθμζνο. Δθλαδι όταν δίνεται ζνα αμινοξφ για επεξεργαςία ςτο ςφςτθμα το 

κεντρικό δίκτυο δεν επεξεργάηεται πλθροφορία πζραν του ενόσ αμινξοζωσ. Αυτό 

μπορεί να οδθγιςει ςε χαμθλά ποςοςτά πρόβλεψθσ γιατί δεν δίνεται ςτο δίκτυο θ 

απαραίτθτθ πλθροφορία για επεξεργαςία. Θ αναδίπλωςθ των πρωτεϊνϊν 

επθρεάηεται άμεςα από τθ πλθροφορία που εμπεριζχεται ςτα κατάλοιπα τθσ. Σο τι 

ζπεται και τι προθγικθκε παίηουν ςθμαντικό ρόλο αφοφ ςφμφωνα με το Ceroni 

(Ceroni et al., 2005) τα δεδομζνα ζχουν μια χρονικι εξάρτθςθ μεταξφ τουσ. 

Επομζνωσ θ μθ φπαρξθ κινθτοφ παρακφρου ςτο κεντρικό δίκτυο μπορεί να 

προκαλζςει λανκαςμζνα αποτελζςματα. 

Θ τροποποίθςθ που κάναμε αφόρα τθν κλάςθ BidirectionalReccurentNetwork.cpp 

και ςυγκεκριμζνα τθ ςυνάρτθςθ doFeedForward(), ενϊ επίςθσ ζγινε και μια μικρι 

αλλαγι ςτθ κεντρικι κλάςθ pssp_ucy.cpp  και ςτο αρχείο παραμζτρων. 

΢υγκεκριμζνα, προςτζκθκε αρχικά ςτο αρχείο parametes.dat ακόμθ μια παράμετροσ 

που αφορά το μζγεκοσ του κεντρικοφ παρακφρου. Για παράδειγμα αν θ τιμι τθσ 

παραμζτρου window_size είναι 2, αυτό ςθμαίνει ότι για το κεντρικό δίκτυο κα 

γνωρίηουμε τα αμινοξζα των 2 προθγοφμενων και των 2 επόμενων κζςεων (2+2=4). 
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Όςον αφορά τθ BidirectionalReccurentNetwork.cpp ςτο κομμάτι που αφορά το 

κεντρικό παράκυρο πλζον δε κα επεξεργαηόμαςτε πλθροφορία μόνο για ζνα 

αμινοξφ αλλά για περιςςότερα. Επομζνωσ ςτο ςυνάρτθςθ doFeedForward(), ςτο 

τμιμα που αφορά το κεντρικό δίκτυο, πρζπει να προςτεκεί ακόμθ ζνα βρόχοσ 

επανάλθψθσ για να διαβάηονται τα κατάλοιπα αριςτερά και δεξιά του κεντρικοφ 

αμινοξζοσ (΢χιμα 4.1). 

for(int center=sequencet-center_window_size;

 center<=sequencet+center_window_size; center++) 

for(int p=center-halfInputSize;     

  p<(sequencet-halfInputSize+inputSize); p++) 

  Εμππόζθιο πέπαζμα αμινοξέωρ από κεηπικό δίκηςο   

Σχήμα 4.1 : Η επιπλζον επανάλθψθ ςτο κεντρικό δίκτυο ςτθ 

“BidirectionalReccurentNetwork.cpp” επιτυγχάνεται με το εξωτερικό loop. Από το αμινοξφ 

που διαβάςαμε κα πάρουμε τθ πλθροφορία που βρίςκεται “center_window_size” αμινοξζα 

προθγουμζνοσ του και “center_window_size” αμινοξζα μετά. 

Θ ειςαγωγι τθσ νζασ αυτισ παραμζτρου εξυπακοφει ότι πρζπει να ξαναγίνουν όλα 

τα πειράματα για τθν εφρεςθ των βζλτιςτων τιμϊν των παραμζτρων (Κεφάλαιο 5). 

Θ πρόβλεψθ τθσ δευτεροταγοφσ δομισ οφείλεται ςε πρϊτο βακμό ςτισ ποικίλεσ 

αλλθλεπιδράςεισ ανάμεςα ςτα αμινοξζα. Γι αυτό τον λόγο, πολλζσ μζκοδοι 

βαςίηονται ςε ζνα κινθτό παράκυρο ςτακεροφ μεγζκουσ από το οποίο προςπακοφν 

να προβλζψουν τθν δευτεροταγι δομι του κεντρικοφ αμινοξζωσ, λαμβάνοντασ 

υπόψθ τισ αλλθλεπιδράςεισ των αμινοξζων του κινθτοφ παρακφρου που 

προθγοφνται και ζπονται του κεντρικοφ αμινοξζοσ. Αυτό, δεν είναι αρκετό, γιατί οι 

αλλθλεπιδράςεισ ανάμεςα ςτα αμινοξζα μπορεί να είναι πολλζσ και ταυτόχρονα 

μακρινζσ. Εκτόσ από αυτό, υπάρχουν και ςυςχετίςεισ ανάμεςα ςτα προβλεπόμενα 

ςτοιχεία τθσ δευτεροταγοφσ δομισ των αμινοξζων αυτϊν. Επομζνωσ ζνα κινθτό 

παράκυρο ςτακεροφ μεγζκουσ είναι δφςκολο να προςδιορίςει επακριβϊσ τισ 

μακρινζσ αλλθλεπιδράςεισ των αμινοξζων και τθν δευτεροταγι τουσ ςυςχζτιςθ. 

Όμωσ, επιτρζποντασ μεγαλφτερο μζγεκοσ παρακφρου και πάλι δεν αυξάνουμε το 

ποςοςτό πρόβλεψθσ λόγω υπερεκπαίδευςθσ. Άρα, θ εφαρμογι κινθτοφ παρακφρου 

ςτθν πρόβλεψθ δευτεροταγοφσ δομισ ζχει ςοβαροφσ περιοριςμοφσ για το 

πρόβλθμα (Crooks and Brenner, 2004), (Chen and Chaudhari, 2006, 2007).  
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4.2 Ενςωμάτωςθ Ensembles  

Θ μεκοδολογία των Ensembles χρθςιμοποιικθκε όπωσ προαναφζρκθκε με τθν 

υπόκεςθ ότι πολλά δίκτυα μαηί μποροφν να εξάγουν καλφτερα αποτελζςματα από 

ζνα. Για τθν υλοποίθςθ των ensembles χρθςιμοποιιςαμε τθν ίδια τεχνικι που 

ακολοφκθςε και ο Baldi (Βaldi et al., 1999,Baldi et al., 2000). 

Σο ensemble που δθμιουργιςαμε αποτελείται από ζξι νευρωνικά δίκτυα BRNN και 

ακολουκοφν όλα τθν ίδια αρχιτεκτονικι (΢χιμα 4.2). ΢τθν ουςία αντί να ζχουμε 

μόνο ζνα αντικείμενο τθσ κλάςθσ BidirectionalReccurentNetwork.cpp, πλζον ζχουμε 

6 ςτιγμιότυπα τθσ κλάςθσ αυτισ. Από το ςχιμα 4.3 βλζπουμε ότι και τα 6 BRNN 

δθμιουργοφνται και αρχικοποιοφνται με το ίδιο τρόπο. 

 

 

 

 

 

 

 

 

H or E or L 

Σχήμα 4.2: Αρχιτεκτονικι του Ensemble που δθμιουργικθκε

MSA Input 

BRNN BRNN 

 

BRNN 

 

BRNN 

 

BRNN 

 

BRNN 

 

AVERAGE 
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BidirectionalRecurrentNeuralNetwork BRNN2 = 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork('B',hLayerOneSize, 

 hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerTwoSizeB,hLayerOneSizeF, 

 hLayerTwoSizeF,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutpu

t,learningRate,momentum,windowSize,  

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,

s,maxIterations,trainFile,testFile,  

 inputProfile,outputProfile,msaEnable,randomizeDataset,outputfol

derName); 

 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork BRNN3 = 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork('C',hLayerOneSize, 

 hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerTwoSizeB,hLayerOneSizeF, 

 hLayerTwoSizeF,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutpu

t,learningRate,momentum,windowSize,  

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,

s,maxIterations,trainFile,testFile, 

 inputProfile,outputProfile,msaEnable,randomizeDataset,outputfol

derName); 

 

Σχήμα 4.3: Παράδειγμα αρχικοποιιςθσ 2 από τα 6 BRNN. 
 

 
 
Όλεσ οι λειτουργίεσ του Ensemble γίνονται ςτθ κφρια κλάςθ του ςυςτιματοσ, 

pssp_ucy.cpp. Από το ςχιμα 4.4 παρατθροφμε ότι όταν διαβάηεται ζνα αμινοξφ, 

αυτό εκπαιδεφεται και επεξεργάηεται και από τα 6 BRNN. Σο τελικό αποτζλεςμα κα 

αποτελείται από το ςυνδυαςμό των αποτελεςμάτων και των 6 δικτφων. Για αυτό το 

λόγο ορίςαμε ζνα πίνακα για κάκε BRNN ςτο οποίο κα αποκθκεφεται το 

αποτζλεςμα του ςυγκεκριμζνου BRNN, ενϊ επίςθσ κα χρειαςτοφμε και ζνα πίνακα 

ςτον οποίο κα αποκθκεφονται ο ςυνδυαςμόσ τουσ και επομζνωσ το τελικό 

αποτζλεςμα.



87 
 

while(ππάξρνπλ πξσηεηλεο ζην training dataSet) 

{ 

Δηάβαζε ην MSA ηεο επόκελεο x πξσηεηλεο γηα ην BRNN1 

 Δηάβαζε ην MSA ηεο επόκελεο x πξσηεηλεο γηα ην BRNN2 

Δηάβαζε ην MSA ηεο επόκελεο x πξσηεηλεο γηα ην BRNN3 

Δηάβαζε ην MSA ηεο επόκελεο x πξσηεηλεο γηα ην BRNN4 

Δηάβαζε ην MSA ηεο επόκελεο x πξσηεηλεο γηα ην BRNN5 

Δηάβαζε ην MSA ηεο επόκελεο x πξσηεηλεο γηα ην BRNN6 

   

 Αξρηθνπνίεζε θαη πξεηνηκαζία BRNN1 

 Αξρηθνπνίεζε θαη πξεηνηκαζία BRNN2 

Αξρηθνπνίεζε θαη πξεηνηκαζία BRNN3 

Αξρηθνπνίεζε θαη πξεηνηκαζία BRNN4 

Αξρηθνπνίεζε θαη πξεηνηκαζία BRNN5 

Αξρηθνπνίεζε θαη πξεηνηκαζία BRNN6 

 

                        

 Γηα θάζε ακηλνμύ t ηεο πξσηεηλεο x 

 { 

  BRNN1.doFeedForward(t) 

       BRNN2.doFeedForward(t) 

  BRNN3.doFeedForward(t) 

  BRNN4.doFeedForward(t) 

  BRNN5.doFeedForward(t) 

  BRNN6.doFeedForward(t) 

  

 BRNN1.doBackpropagation(t) 

  BRNN2.doBackpropagation(t) 

  BRNN3.doBackpropagation(t) 

  BRNN4.doBackpropagation(t) 

  BRNN5.doBackpropagation(t) 

  BRNN6.doBackpropagation(t) 

 } 

               

 Απνζήθεπζε ην SequenceTrainingError γηα ην BRNN1 

 Απνζήθεπζε ην SequenceTrainingError γηα ην BRNN2 

 Απνζήθεπζε ην SequenceTrainingError γηα ην BRNN3 

 Απνζήθεπζε ην SequenceTrainingError γηα ην BRNN4 

 Απνζήθεπζε ην SequenceTrainingError γηα ην BRNN5 

 Απνζήθεπζε ην SequenceTrainingError γηα ην BRNN6 

 

 Αλ βξίζθεζαη ζηε ηειεπηάηα επνρή{ 

 Τύπσζε ην OutputSequence(t) γηα ην BRNN1 

 Τύπσζε ην OutputSequence(t) γηα ην BRNN2 

Τύπσζε ην OutputSequence(t) γηα ην BRNN3 

Τύπσζε ην OutputSequence(t) γηα ην BRNN4 

Τύπσζε ην OutputSequence(t) γηα ην BRNN5 

Τύπσζε ην OutputSequence(t) γηα ην BRNN6 

 } 

 

}

 

Σχήμα 4.4: Οι λειτουργίεσ του BRNN εκτελοφνται και για τα 6 δίκτυα 
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Όςον αφορά τον τρόπο που κα ςυνδυαςτοφν, δοκιμάςαμε 4 διαφορετικζσ τεχνικζσ 

προςζγγιςθσ για να ανακαλφψουμε ποια ζχει τα καλφτερα αποτελζςματα. Πριν 

αναλφςουμε τισ τεχνικζσ είναι κάλο να υπενκυμίςουμε πωσ κωδικοποιείται θ 

ζξοδοσ του δικτφου. Σο κάκε ΒRΝΝ για κάκε αμινοξφ που εκπαιδεφεται, επιςτρζφει 

τρεισ αρικμθτικζσ τιμζσ, μια για κάκε κατάςταςθ που υπάρχει ςτθ δευτεροταγισ 

δομισ. Θ πιο μεγάλθ τιμι αντιπροςωπεφει και τθ κατάςταςθ που προζβλεψε το 

ςφςτθμα. Επομζνωσ τϊρα που εκπαιδεφονται 6 BRNN, θ τελικι απόφαςθ κα πρζπει 

να υπολογίηεται λαμβάνοντασ υπόψθ και τισ 3 εξόδουσ και των 6 δικτφων. 

Οι 4 μζκοδοι που χρθςιμοποιιςαμε ιταν το Average, Weighted Average, Voting  και 

Borda Function.  

΢φμφωνα με το Voting το αποτζλεςμα που υποςτθρίηεται από τθ πλειοψθφία των 

νευρωνικϊν δικτφων είναι και το αποτζλεςμα του Ensemble (΢χιμα 4.2).  

΢φμφωνα με το Bora Function δίνουμε κάποιο ςκορ (Borda Score) ςε κάκε μζλοσ του 

Ensemble. Ζςτω ότι το ri
k είναι το ranking τθσ iοςτι κλάςθσ του κςτοφ ταξινομθτι, τότε 

το Borda Score υπολογίηεται ακροίηοντασ το Μ- ri
k. Επομζνωσ το τελικό αποτζλεςμα 

υπολογίηεται ςφμφωνα με τθ εξίςωςθ 4.1 

 

Εξίςωςη 4.1: Εξίςωςθ υπολογιςμοφ τθσ εξόδου του Ensemble δικτφου με τθ χριςθ του 

Borda Score. 

 

΢τθν μζκοδο το Average κακεμία από τισ τρεισ καταςτάςεισ εξόδου κάκε BRNN 

ακροίηεται με τισ υπόλοιπεσ των άλλων BRNN ςτθ ςυνζχεια βρίςκεται ο μζςοσ όροσ 

για κάκε κατάςταςθ. Σζλοσ επιλζγουμε μια από τισ τρεισ καταςτάςεισ (Θ,Ε ι L) που 

ζχει τθ ψθλότερθ τιμι. 
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Σζλοσ θ μζκοδοσ Weighted Average είναι παρόμοια με τθν Average  αλλά θ 

διαφορά τθσ είναι ότι ςτθ ζξοδο κάκε BRNN δίνεται μία τιμι βάρουσ θ οποία δείχνει 

το βακμό επιρροισ του κάκε δικτφου και θ οποία υπολογίηεται ςφμφωνα με το 

ποςοςτό ςφάλματοσ του κάκε BRNN (Εξίςωςθ 4.2). 

 

Εξίςωςη 4.2: Το wi ορίηεται ωσ το βαρόσ που αποκτά θ ζξοδοσ του i BRNN δικτφου και 

υπολογίηεται ςφμφωνα με το ποςοςτό ςφάλματοσ Ei. 

 

 

Μετά από δοκιμι πολλϊν πειραμάτων, τα οποία παρουςιάηονται ςτο Κεφάλαιο 5, 

παρατθριςαμε ότι τα καλφτερα αποτελζςματα βελτίωςθσ του ςυςτιματοσ ιταν με 

τθ μζκοδο το Average με μικρι διαφορά από τα αποτελζςματα του Weighted 

Average. Για λόγο αυτό κα κρατιςουμε αυτι τθ τακτικι και ςε όλεσ τισ μεκόδουσ 

βελτίωςθσ και πειραμάτων που κα αναπτυχκοφν ςτθ ςυνζχεια. Ο τρόποσ που 

υπολογίηεται το Average ςτο πρόγραμμα μασ φαίνεται ςτο πιο κάτω κομμάτι 

κϊδικα (΢χιμα 4.5)  

 Γηα θάζε θαηάζηαζε Κ ηεο δεπηεξνηαγνύο δνκεο ηεο πξσηείλεο x 
{ 

 ΑπνηέιεζκαEnsemble[K]=(ΑπνηέιεζκαBRNN1[K]  +  

 ΑπνηέιεζκαBRNN2[K]  + ΑπνηέιεζκαBRNN3[K]  + 

ΑπνηέιεζκαBRNN4[K]  + ΑπνηέιεζκαBRNN5[K]  + 

ΑπνηέιεζκαBRNN6[K]  )/6.0 

} 

Σχήμα 4.5: Κομμάτι κϊδικα από τθ κλαςθ “pssp_ucy.cpp” που υπολογίηει το τελικο 

αποτζλεςμα του Ensembe με τθ χριςθ του Average 
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4.3 Τλοποίθςθ Post Processing Filtering 

Πολλοί, ζχουν προτείνει για το πρόβλθμα αυτό ζνα δεφτερο δίκτυο το οποίο να 

διορκϊνει τα αποτελζςματα του πρϊτου (Qian and Sejnowski, 1988), (Rost and 

Sander, 1993). Παρόμοια, οι Chen and Chaudhari (Chen and Chaudhari, 2007) ζχουν 

προτείνει ζνα δεφτερο δίκτυο, επιπρόςκετα ςτο δίκτυο του Baldi (Baldi et al., 1999), 

το οποίο κα λαμβάνει υπόψθ τισ ςυςχετίςεισ μεταξφ των ςτοιχείων τθσ 

δευτεροταγοφσ δομισ (structure to structure) που ζχει προβλεφτεί για κάκε 

αμινοξφ από το πρϊτο δίκτυο (sequence to structure), αλλά και τισ μακρινζσ 

αλλθλεπιδράςεισ των αμινοξζων. Ουςιαςτικά, το τι κάνει το δεφτερο δίκτυο είναι να 

διορκϊνει τα αποτελζςματα του πρϊτου δικτφου, βάςθ των ςυςχετίςεων τθσ 

δευτεροταγοφσ δομισ των αμινοξζων. Σο δίκτυο αυτό δίνει ζνα ποςοςτό επιτυχίασ 

με βάςθ τθν Q3 παράμετρο 74.38%, και για τθν SOV παράμετρο 66.05% (Chen and 

Chaudhari, 2007).  

Μια άλλθ τεχνικι φιλτραρίςματοσ προβλεπόμενων πρωτεϊνϊν, κα ακολουκθκεί ςε 

αυτι τθν τρζχουςα διπλωματικι εργαςία. Λαμβάνοντασ υπόψθ τισ κεωρίεσ τθσ 

Επιβλεπόμενθσ και μθ Επιβλεπόμενθσ Μάκθςθσ κα χρθςιμοποιιςουμε για το 

«φιλτράριςμα» των δεδομζνων εξόδου του υφιςτάμενου δικτφου πρϊτα ζνα χάρτθ 

αυτοοργάνωςθσ (SOM) και ςτθ ςυνζχεια ζνα νευρωνικό δίκτυο τφπου RBF. Σο 

φιλτράριςμα αυτό λειτουργεί με τον ίδιο τρόπο όπωσ και το δεφτερο διορκωτικό 

δίκτυο των Chen and Chaudhari (Chen and Chaudhari, 2007), δθλαδι, διορκϊνει τθν 

προβλεπόμενθ ακολουκία που δίνει το τρζχον ςφςτθμα ςτο τζλοσ κάκε εκτζλεςθσ 

του, λαμβάνοντασ υπόψθ τισ ςυςχετίςεισ μεταξφ τθσ προβλεπόμενθσ 

δευτεροταγοφσ δομισ κάκε αμινοξζωσ τθσ πρωτεΐνθσ.  

Όπωσ προαναφζραμε οι ζξοδοι του δικτφου είναι τρεισ μια για κάκε κατάςταςθ 

δευτεροταγισ δομισ. Επομζνωσ ςτόχοσ του φιλτραρίςματόσ είναι να πάρει αυτζσ 

τισ τιμζσ και να προςπακιςει να τισ διορκϊςει οφτωσ ϊςτε να μπορζςει να αυξιςει 

το ποςοςτό ςωςτισ πρόβλεψθσ. Για να γίνει ςωςτό φιλτράριςμα των δεδομζνων 

ςφμφωνα με το RBF πρζπει πρϊτο να γίνει ςωςτι οργάνωςθ των δεδομζνων μασ.  

Για αυτό πρϊτα κα αςχολθκοφμε με τθ δθμιουργία του χάρτθ αυτοοργάνωςθσ. 
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4.3.1 Self Organized Map-Kohonen Algorithm 

Σο SOM είναι είδοσ μθ επιβλεπόμενθσ μάκθςθσ. ΢τόχοσ του είναι μζςα από τθν 

εκπαίδευςθ του να οργανϊςει τα δεδομζνα ςε κατθγορίεσ ανάλογα με τα κοινά 

τουσ χαρακτθριςτικά. ΢τθ ςυγκεκριμζνθ περίπτωςθ κζλουμε να οργανϊςει τα 

δεδομζνα εξόδου ςε περιοχζσ-γειτονιζσ, ςφμφωνα με τθ δευτεροταγι δομι των 

πρωτεϊνϊν, για να μπορζςουμε ςτθ ςυνζχεια να χρθςιμοποιιςουμε κάποιεσ 

περιοχζσ του χάρτθ ωσ κζντρα ςτο RBF μασ.   

Για τθν υλοποίθςθ του SOM κα χρθςιμοποιιςουμε ωσ δεδομζνα ειςόδου το 

Z_Filter_Output.txt το οποίο, όπωσ αναφζραμε ςτο κεφάλαιο 3, ζχει τροποποιθκεί 

οφτωσ ϊςτε για κάκε αμινοξφ τθσ κάκε πρωτεΐνθσ  που περιλαμβάνει, ζχουμε και τθ 

δεκαδικι τιμι τθσ κάκε εξόδου (H, E ι L)τθσ δευτεροταγισ δομισ (Τποκεφάλαιο 3.2, 

΢χιμα 3.4).  

Σο SOM διαβάηει τα δεδομζνα ειςόδου με τθ βοικεια των κλάςεων “pssp.cpp,” 

“pattern.cpp” και ”parameters.cpp”. Σο δίκτυο αποτελείται από νευρϊνεσ τθσ 

κλάςθσ “neuron.cpp” θ οποία αποκθκεφει ζνα πίνακα με όλα τα βάρθ του χάρτθ και 

ζνα χαρακτιρα που αντιπροςωπεφει τθν τιμι εξόδου. Οι τρεισ λειτουργίεσ του SOM, 

Ανταγωνιςμόσ, ΢υνεργαςία, Ανταμοιβι  γίνονται κατά κφριο λόγο ςτισ κλάςεισ 

“neutralnet.cpp”  και “neutralnet.h”. 

΢τθν αρχι κάκε κζςθ-νευρϊνασ του χάρτθ αρχικοποιείται με μια τυχαία τιμι. 

Ζπειτα κάκε πρωτεΐνθ του διαβάηεται και αποκθκεφεται ςε ζνα πίνακα. Για τθν 

εκπαίδευςθ του χάρτθ χρθςιμοποιιςαμε όπωσ και ςτο BRNN ςφςτθμα ζνα κινθτό 

παράκυρο το οποία μασ βοθκά να αποκθκεφουμε περιςςότερθ πλθροφορία για μια 

ςυγκεκριμζνθ κζςθ τθσ πρωτεΐνθσ. ΢τθ ςυνζχεια υλοποιείται θ εκπαίδευςθ του 

δικτφου. Δθλαδι για ζνα ςυγκεκριμζνο αμινοξφ με βάςθ τα βάρθ που το 

κακορίηουν βρίςκουμε το νευρϊνα του χάρτθ που απζχει τθ πιο μικρι απόςταςθ. 

Τπολογίηουμε ςτθ ουςία τθν ευκλείδεια απόςταςθ τθσ ειςόδου με κάκε νευρϊνα 

του χάρτθ (΢χιμα 4.6). 
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findWinningNeuron(vector<double> inputs) 

{   

Αξρεθνπνηήζε ην ληθεηή κε ην λεπξώλα [0][0] ηνπ ράξηε 

Γηα Κάζε λεπξώλα ηνπ Φάξηε [i]x[j] 

{ 

Υπνιόγηζε ηελ απόζηαζε ηνπ από ηελ έηζνδν 

  distance = myNeurons[i][j].calculateDistance(inputs); 

     

if (distance < smallestDistance) 

  { 

Απνζήθεπζε ηε απόζηαζε θαη ηηο Σπληεηαγκέλεοο ηνπ 

Νηθεηή 

  } 

} 

 

 Επέζηξεςε ην Νηθεηή 

} 

calculateDistance(vector<double> inputs) 

{ 

 distance = 0.0; 

 

 Γηα θάζε βάξνο ηνπ λεπξώλα  

  distance += (inputs[i] - w[i]) * (inputs[i] - w[i]); 

  

return sqrt(distance); 

} 

Σχήμα 4.6: Ψευδοκϊδικασ που υπολογίηει το νικθτι-νευρϊνα βάςθ τθσ ευκλείδειασ 
απόςταςθσ τθσ ειςόδου από κάκε νευρϊνα του χάρτθ. 
 

Ο νικθτισ νευρϊνασ είναι και αυτόσ που κα επθρεαςτεί. ΢ε κάκε νευρϊνα 

αντιςτοιχεί μια γειτονιά. Δθλαδι όταν κα ανανεϊνουμε τα βάρθ ενόσ νευρϊνασ, 

επιπρόςκετα κα ανανεϊνουμε και τα βάρθ των νευρϊνων που τον περιτριγυρίηουν.  

Θ ακτίνα τθσ γειτονίασ του υπολογίηεται με τθ βοικεια τθσ εξίςωςισ 4.3. Από τθν 

εξίςωςθ παρατθροφμε ότι θ ακτίνα κακϊσ περνά ο χρόνοσ μικραίνει γιατί κζλουμε 

ςε κάκε επανάλθψθ να μειϊνεται θ γειτονία που επθρεάηεται για να μθν ζχουμε 

ςυνεχισ μετακινιςεισ τμθμάτων του χάρτθ. ΢τα πρϊτα ςτάδια αναδίπλωςθσ του 

χάρτθ κζλουμε οι τροποποιιςεισ να είναι μεγάλεσ γιατί τα βάρθ ζχουν 

αρχικοποιθκεί τυχαία. Όμωσ επειδι ο χάρτθσ ςυνεχϊσ εκπαιδεφεται αυτό ςθμαίνει 

ότι δεν χρειάηεται να τροποποιοφμε μεγάλα τμιματα ςε κάκε επανάλθψθ. 
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αθηίλα =Μέγεζνο Φάξηε / 2; 

T = Μέγηζηνο Αξηζκόο Επνρώλ/loge(αθηίλα) 

Αθηίλα επηξξνήο γεηηνλίαο  = αθηίλα * e
(-αξηζκόο επνρήο/T) 

Εξίςωςη 4.3: Η εξίςωςθ που μασ δίνει τθ γειτονία που κα τροποποιοφμε ςε κάκε 

επανάλθψθ. Η μεταβλθτι radius αντιπροςωπεφει τθν ακτίνα του χάρτθ και θ T είναι θ 

χρονικι ςτακερά, ενϊ k ορίηεται ωσ ο αρικμόσ τθσ επανάλθψθσ. Όπωσ βλζπουμε από τθν 

εξίςωςθ ςε κάκε επανάλθψθ θ ακτίνα που επθρεάηεται μικραίνει για να μθν επθρεάηει το 

κομμάτι του χάρτθ που ζχει εκπαιδευτεί.   

Θ εξίςωςθ 4.4 Μασ δείχνει ότι ο ρυκμόσ εκμάκθςθσ μειϊνεται εκκετικά όςο 

περνοφν οι επαναλιψεισ για να μθν γίνονται τεράςτιεσ αλλαγζσ ςτισ τιμζσ των 

βαρϊν. Επίςθσ ςθμαντικό ρόλο παίηει και θ παράμετροσ influence (Εξίςωςθ 4.5). 

΢φμφωνα με τθ παράμετρο αυτι, εξυπακοφεται ότι όςο ποιο μακριά βριςκόμαςτε 

από το νευρϊνα-νικθτι τόςο πιο μικρζσ κα πρζπει να είναι οι αλλαγζσ ςτα βάρθ των 

ςυγκεκριμζνο κζςεων. Αυτό είναι λογικό γιατί οι μακρινοί γείτονεσ του νευρϊνα-

νικθτι δεν πρζπει να επθρεάηονται το ίδιο με τουσ πιο κοντινοφσ. 

learningRate = startLearningRate * e
(-k/Maxterations) 

Εξίςωςη 4.4: Εξίςωςι που μασ δίνει το ρυκμό εκμάκθςθσ ςε κάκε επανάλθψθ 
 

 

 

DistToNodeSq =(winningNeuronX-Xpos)
2
 + (winningNeuronY-Ypos)

2
 

WidthSq = neighbourhoodRadius
2 

 

influence = e
(-(DistToNodeSq) / (2*WidthSq))

 
 

Εξίςωςη 4.5:Εξίςωςθ που μασ δίνει το επιρροι που κα ζχει ο νευρϊνασ νικθτισ ςτθν 
αλλαγι των βαρϊν ενόσ νευρϊνα τθσ γειτονιάσ του. 
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Όςον αφορά τθν διόρκωςθ των βαρϊν για μείωςθ του λάκουσ αυτό επιτυγχάνεται 

ςφμφωνα με τθ τμιμα κϊδικα που φαίνεται ςτο ςχιμα 4.7.  

 

Γηα θάζε βάξνο i πνπ ραξαθηεξίδεη ην λεπξώλα w 

{ 

w[i] += learningRate * influence * (είζνδνο[i] - w[i]) 

} 

 

Σχήμα 4.7: Κϊδικασ ο οποίοσ χρθςιμοποιείται για τθ αλλαγι των βαρϊν του νευρϊνων του 

SOM. 

Όταν τελειϊςει θ φάςθ τθσ εκπαίδευςθσ, περνάμε ςτθ φάςθ τθσ δοκιμισ όπου 

δίνεται ζνα άγνωςτο ςφνολο δεδομζνων για χαρτογραφθκεί ςτο SOM. Ζνα 

παράδειγμα του τελικό χάρτθ φαίνεται ςτο ςχιμα 4.8. 

 

Σχήμα 4.8: Εικονικι αναπαράςταςθ τθσ οργάνωςθσ των δεδομζνων ςε ομάδεσ. O χάρτθσ 

είναι μεγζκουσ 275*275 και εκπαιδεφτθκε για το ςφνολο DataSet1 του CB513. Η αρχικι 

ακτίνα είναι 150 και το μζγεκοσ του κινθτοφ παρακφρτυ 5(2+2+1). Το μωβ αντιπροςωπεφει 

τθ κωδικοποίθςθ Ε , το κόκκινο το L και το κίτρινο το H.  Το γκρίηο χρϊμα αντιπροςωπεφει 

τισ κζςεισ του χάρτθ ο οποίεσ δεν χρθςιμοποιικθκα ποτζ κατά τθ διάρκεια εκπαίδευςθσ του 

χάρτθ και επομζνωσ δεν αντιπροςωπεφουν κάποια ςυγκεκριμζνθ κατάςταςθ (H,E,L).   
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΢το ΢χιμα 4.8 φαίνεται κακαρά ο τρόποσ που ζγινε κατθγοριοποίθςθ. ΢υγκεκριμζνα 

το κίτρινο χρϊμα αντιπροςωπεφει τθν ζξοδο L(Loop), το κόκκινο χρϊμα τθν ζξοδο H 

(Helix) και το μωβ χρϊμα τθν ζξοδο Ε (Extended). Σο γκρίηο χρϊμα αντιπροςωπεφει 

τισ κζςεισ του χάρτθ ο οποίεσ δεν χρθςιμοποιικθκα ποτζ κατά τθ διάρκεια 

εκπαίδευςθσ του χάρτθ και επομζνωσ δεν αντιπροςωπεφουν κάποια ςυγκεκριμζνθ 

κατάςταςθ (H,E,L).  Επίςθσ από τθν εικόνα είναι φανερό ότι για τα Helix που 

αποτελοφν το μεγάλο τμιμα ςτισ πρωτεΐνεσ, παρατθροφμε ότι ζχει γίνει καλφτερθ 

ομαδοποίθςθ. Δεν ζχουμε πολλζσ μικρζσ ομάδεσ ςτο χάρτθ ςε αντίκεςθ με τα 

Extended που είναι πιο δφςκολα να τα ομαδοποιιςει, λόγω τθσ χαμθλισ εμφάνιςθσ 

τουσ ςτο ςφνολο των πρωτεϊνϊν.  

Αυτό που είναι ςθμαντικό να αποκθκεφςουμε για να χρθςιμοποιιςουμε ςτο RBF 

είναι οι τιμζσ των βαρϊν του χάρτθ όπωσ ζχουν εκπαιδευτεί. ΢το πρόγραμμα ςτθ 

τελευταία επανάλθψθ, δθμιουργεί το αρχείο weights.dat του οποίου το 

περιεχόμενο φαίνεται ςτο ςχιμα 4.9. 

 

Σχήμα 4.9: Μορφι του αρχείο weights.dat που δθμιουργείται από το SOM και περιζχει 

μζςα τισ τιμζσ των βαρϊν των νευρϊνων του χάρτθ, όπωσ αυτόσ οργανϊκθκζ  
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4.3.2 Radial Basis Function 

΢τθ επόμενθ φάςθ του φιλτραρίςματοσ δθμιουργιςαμε ζνα δίκτυο Radial Basis 

Function το οποίο όπωσ αναφζραμε αρχικοποιιςαμε ςε ςχζςθ με το αποτζλεςμα 

του SOM. Σο RBF που επιλζχκθκε χρθςιμοποιεί ζνα κρυφό επίπεδο όπωσ επίςθσ 

υλοποιείται και εδϊ το κινθτό παράκυρο για το ίδιο λόγο. Ακόμθ μια ςθμαντικι 

παράμετροσ είναι το γεγονόσ ότι επιλζξαμε RBF με μεταβλθτι κζςθ κζντρων και 

τυπικι απόκλιςθ. Λόγω τθσ φφςθσ του προβλιματοσ επιλζξαμε τα μεταβλθτά 

κζντρα γιατί δεν ζχουμε να κάνουμε με πρόβλθμα παρεμβολισ αλλά πρόβλθμα 

προςζγγιςθσ. Ο αλγόρικμόσ που χρθςιμοποιικθκε φαίνεται ςτο ςχιμα 4.10   

΢χετικζσ Κωδικοποιιςεισ 

Βάπη/Σςνηελεζηέρ w Κένηπο R 

Δπιθςμηηή Έξοδορ t Iterator κένηπος h 

Ππαγμαηική Έξοδορ y Απιθμόρ Κένηπων m 

Ππόηςπο Διζόδος x Iterator Δξόδος o 

Input Dimension Iterator i Απιθμόρ Κένηπων k 

Input Dimension d Τςπική Απόκλιζη ζ 

Απιθμόρ Διζόδων n Learning Rate nR, nζ, nw 

Iterator Ππόηςπος 

Διζόδος  

p Bias unit b 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Σχήμα 4.10: Αλγόρικμοσ εκπαίδευςθσ RBF. 

1. Επζλεξε τον αρικμό (m) και αρχικοποίθςε τισ ςυντεταγμζνεσ των 
κζντρων (R) των RBF ςυναρτιςεων. 

2. Επζλεξε τθν αρχικι τιμι τθσ παραμζτρου (ς) για κάκε κζντρο R. 

3. Αρχικοποίθςε τισ τιμζσ των βαρϊν w με μικρζσ τυχαίεσ τιμζσ *-1,1]. 

4. Για κάκε εποχι 

5.  Για κάκε πρότυπο ειςόδου x(p) 

6. Τπολόγιςε τθν ζξοδο y για κάκε κόμβο o 
χρθςιμοποιϊντασ τθν εξίςωςθ 1.10. 

7. Μετάβαλλε τισ παραμζτρουσ (w,R,ς) χρθςιμοποιϊντασ τισ 
εξιςϊςεισ 1.15,1.16,1.17,1.18 

8.               Σζλοσ για p=n 

9.   Σζλοσ όταν e=τελευταία εποχι 
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Σο πρϊτο βιμα του αλγόρικμου ςχετίηεται με το δίκτυο τθσ Μθ-επιβλεπόμενθσ 

μάκθςθσ που αναπτφξαμε προθγουμζνωσ. ΢ε ζνα RBF δίκτυο είναι πολφ ςθμαντικι 

θ ςωςτι επιλογι αρικμοφ αλλά και των κζςεων των κζντρων που κα 

χρθςιμοποιιςουμε. ΢ε περίπτωςθ που δεν γίνει ςωςτι επιλογι τότε είναι πολφ 

πικανόν να μθν καταφζρουμε να εκπαιδεφςουμε το δίκτυο και να πάρουμε 

χειρότερα αποτελζςματα από προθγουμζνωσ.  Για αυτό άλλωςτε χρθςιμοποιιςαμε 

το SOM(Τποκεφάλαιο 4.3.1 ). Σο SOM μασ ζχει ομαδοποιιςει τισ τρεισ πικανζσ 

εξόδου τθσ δευτεροταγισ δομισ με βάςθ τα κοινά τουσ χαρακτθριςτικά. Ζτςι 

βλζποντασ το χάρτθ που δθμιουργικθκε μποροφμε να δοφμε ποιεσ περιοχζσ του 

χάρτθ κα ιταν καλφτερο να χρθςιμοποιιςουμε. Επιλζξαμε ςτθ ουςία περιοχζσ που 

είναι “κακαρζσ”, δθλαδι δεν υπάρχουν μζςα ομάδεσ των άλλων καταςτάςεων και 

εκτείνονται ςε ςχετικά μεγάλθ απόςταςθ και άρα καλφπτουν μεγάλο αρικμό 

ςυνδυαςμϊν που εμπερικλείονται ςτθ ςυγκεκριμζνθ κατάςταςθ. Επομζνωσ κα 

περιζχουν και καλφτερθ πλθροφορία για τθν ςυγκεκριμζνθ κατάςταςθ, κάτι που 

είναι απαραίτθτο να υπάρχει ςτα κζντρα. Όςον αφόρα το αρικμό των κζντρων, 

αυτόσ επιλζχτθκε εμπειρικά και μετά από πολλζσ δοκιμζσ ςε διάφορα πειράματα 

(Κεφάλαιο 5). ΢το ΢χιμα χ.χ φαίνεται θ επιλογι των κεντρϊν που ζδωςε τα 

καλυτερα αποτελζςματα. Όπωσ μποροφμε να δοφμε επιλζξαμε 3 περιοχζσ που δεν 

περιζχουν μζςα άλλεσ καταςτάςεισ. Κάκε περιοχι είναι περιπου 100 νευρϊνεσ. 

Επομζνωσ ςφνολο χρθςιμοποιιςαμε 300 κζντρα. Όπωσ κα φαίνεται και ςτα 

πειράματα του Κεφαλαίο 5, θ πιο δφςκολθ επιλογι αφοροφςε τθ κατάςταςθ E, που 

δεν ζγινε τόςο καλι ομαδοποίθςθ και ζπρεπε να δοικμαςτοφν διάφορεσ περιοχζσ 

μζχρι να βρεκεί θ  καλφτερθ. 
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    Σχήμα 4.11: Τα τετράγωνα υποδεικνφουν τισ περιοχζσ που επιλζχτθκαν ωσ κζντρα από το 

SOM. Κάκε τετράγωνο είναι μεγζκουσ 100 νευρϊνων και αντικατοπτρίηει τισ 3 διαφορετικζσ 

καταςτάςεισ τθσ δευτεροταγοφσ δομισ πρωτεϊνϊν.O χάρτθσ είναι μεγζκουσ 275*275 και 

εκπαιδεφτθκε για το ςφνολο DataSet1 του CB513. Το μωβ αντιπροςωπεφει τθ κωδικοποίθςθ 

Ε , το κόκκινο το L και το κίτρινο το H.  Το γκρίηο χρϊμα αντιπροςωπεφει τισ κζςεισ του 

χάρτθ ο οποίεσ δεν χρθςιμοποιικθκα ποτζ κατά τθ διάρκεια εκπαίδευςθσ του χάρτθ και 

επομζνωσ δεν αντιπροςωπεφουν κάποια ςυγκεκριμζνθ κατάςταςθ (H,E,L).   

 

΢τθ ςυνζχεια όπωσ βλζπουμε από τον αλγόρικμο (΢χιμα 4.10) το κάκε αμινοξυ μαηί 

με το παράκυρο που ορίςτθκε περνά από το επίπεδο ειςόδου ςτο κρυφό επίπεδο 

όπου εκεί υπολογίηεται πρϊτα θ ευκλείδεια απόςταςθ τθσ ειςόδου από κάκε 

κζντρο (΢χιμα 4.12) και ςτθ ςυνζχεια με τθ βοικεια τθσ Gaussian ΢υνάρτθςθ 

ανάγουμε το πρόβλθμα ςε ψθλότερθ διάςταςθ. 
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Επαλέιαβε γηα έλα κέγηζην αξηζκό Επαλαιήςεσλ 

 {  

Γηα θάζε πξόηππν εηζόδνπ i πνπ βξίζθεηαη ζην Training Set 

{ 

 Γηα θάζε λεπξώλα j ηνπ Κξπθνύ Επηπέδνπ Η 

 { 

Υπνιόγηζε Απόζηαζε Η[j] από είζνδν (i) ρξεζηκνπνηώληαο ηελ 

Σρήκα 4.13 

 

Φξεζηκνπνίεζε ηε Gaussian Σπλάξηεζεο (Σρεκα 4.14) γηα λα 

ππνινγίζεηο ηελ  έμνδνπ ηελ Έμνδν θάζε Κξπθνύ Νεπξώλα 

  } 

}  

 

Γηα θάζε λεπξώλα j ηνπ Επηπέδνπ Εμόδνπ Ο 

 { 

Υπνιόγηζε ην άζξνηζκα ηνπ γηλνκέλνπ θάζε λεπξώλα κε ην 

βάξνο ηνπ  

 

Υπνιόγηζε ην error κεηαμύ επηζπκεηήο θαη πξαγκαηηθήο ηηκήο 

 } 

}  

 

Σχήμα 4.12: Κομμάτι κϊδικα που υπολογίηει πρϊτα τθ τιμι εξόδου κάκε νευρϊνα ςτο κρυφό 

επίπεδο βρίςκοντασ τθν απόςταςθ μιασ ειςόδου από κάκε κζντρο και  ςτθ ςυνζχεια υπολογίηει ςτο 

επίπεδο εξόδου το τελικό αποτζλεςμα του δικτφου. 

 

 

Γηα θάζε θεληξν h ηνπ Κξπθνύ Επίπεδνπ 

{ 

απόζηαζε =(Εηζνδνο[i]-h[i])
2 

} 

Σχήμα 4.13: Ψευδωκϊδικασ που υπολογίηει τθν ευκλείδεια απόςταςθ μεταξφ τθσ ειςόδου i και 

κάκε κζντρου h του κρυφοφ επιπζδου. 

 

Γηα θάζε θεληξν h ηνπ Κξπθνύ Επίπεδνπ 

{ 

e
( -Επθιεηδεηα Απόζηαζε(Είζνζδνο (i)-Κέληξν Κξπθνύ Επηπέδνπ / ζ2) 

}  

Σχήμα 4.14: Ψευδωκϊδικασ που δείχνει πϊσ χρθςιμοποιείται θ Gaussian για να  

υπολογίςουμε το αποτζλεςμα εξόδου του κρυφοφ Επιπζδου. 

 

 

΢το τελευταίο ςτάδιο αφοφ υπολογίςουμε τθ ζξοδο του δικτφου αλλάηουμε τα 

βάρθ(Εξίςωςθ 1.15) , τθ κζςθ των κζντρων(Εξίςωςθ 1.17) και τθ τιμι τθσ τυπικισ 

διαςποράσ(Εξίςωςθ 1.18)  τθ Gaussians ΢υνάρτθςθσ. 
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4.4 Ενςωμάτωςθ εξελικτικϊν ςτρατθγικϊν 

Μια γενικι αναφορά ςτουσ Εξελικτικοφσ Αλγορίκμουσ (ΕΑ), ζγινε ςτο υποκεφάλαιο 

1.3. Αφοφ λοιπόν οι ΕΑ είναι τόςο χριςιμοι και μποροφν να λφνουν πολφπλοκα 

προβλιματα με πολλζσ παραμζτρουσ που απαιτοφν πολλοφσ ςυνδυαςμοφσ, 

μποροφν να χρθςιμοποιθκοφν και ςτο ςυγκεκριμζνο ςφςτθμα. Θ 

Χριςτοδοφλου(2010) χρθςιμοποίθςε τθ κατθγορία των Γενετικϊν Αλγορίκμων (ΓΑ) 

και προςπάκθςε να βρει ζνα ςυνδυαςμό παραμζτρων για το δίκτυο (πίνακασ 4.1) 

ϊςτε να μπορζςει να βρει ζνα βζλτιςτο ποςοςτό απόδοςθσ. Θ αντικειμενικι 

ςυνάρτθςθ τθν οποία προςπάκθςε να βελτιςτοποιιςει είναι θ παράμετροσ 

απόδοςθσ Q3. Εμείσ ςτθ τρζχουςα εργαςία κα προςεγγίςουμε το κζμα από 

διαφορετικι ςκοπιά και χρθςιμοποιϊντασ διαφορετικοφσ αλγόρικμουσ. 

ΠΑΡΑΜΕΣΡΟ΢ 

Hidden_layer_one_size 

Hidden_layer_two_size 

Hidden_layer_one_of_Backward_size 

Hidden_layer_two_of_Backward_size 

Hidden_layer_one_of_Forward_size 

Hidden_layer_two_of_Forward_size 

Learning_Rate 

Momentum 

Window_size 

q_minus_1 

q_plus_1 

Πίνακασ 4.1: Οι παράμετροι του δικτφου για τισ οποίεσ θ Χριςτοδοφλου(2010) προςπάκθςε  

να βρει ζνα ςυνδυαςμό τιμϊν πουν να βελτιςτοποιοφν το ποςοςτό Q3. 

Οι γενετικοί αλγόρικμοι που χρθςιμοποίθςε θ Χριςτοδοφλου (2010) ακολουκοφν 

τθν ίδια αρχιτεκτονικι των ΓΑ που ςχεδιάςτθκαν και υλοποιικθκαν από τον 

Αγακοκλζουσ (2009). Χωρίηονται ςε δφο κλάςεισ (Chromosome.cpp, 

GeneticAlgorithm.cpp), οι οποίεσ υλοποιοφν τον αλγόρικμο των γενετικϊν όπωσ 

είδαμε και ςτο Κεφάλαιο 1, οι οποίεσ ενςωματϊνονται ςτο πρόγραμμα. 
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Θ κωδικοποίθςθ του χρωμοςϊματοσ γίνεται με δυαδικι κωδικοποίθςθ και αφορά 

τισ παραμζτρουσ του πίνακα 4.1, ανάλογα φυςικά και με το εφροσ των τιμϊν τθσ 

κάκε μιασ. Αφοφ ολοκλθρωκεί μια γενεά (αρικμόσ χρωμοςωμάτων), επιλζγεται το 

καλφτερο χρωμόςωμα για τθν ςυγκεκριμζνθ γενεά. Κφριοσ τρόποσ αναπαραγωγισ 

ςτθν υλοποίθςθ αυτι είναι θ μζκοδοσ τθσ διαςταφρωςθσ. Μετά ακολουκοφν οι 

διαδικαςίεσ τθσ επιλογισ, μετάλλαξθσ, και το δίκτυο προχωρεί ςτθν επόμενθ γενεά. 

Σο κριτιριο τερματιςμοφ είναι ζνασ αρικμόσ γενεϊν που πρζπει να εκτελεςτοφν.  

Λόγω τθσ φφςθσ του προβλιματοσ και τθσ μεγάλθσ πολυπλοκότθτασ θ μζκοδοσ 

αυτι δεν βόθκθςε το ςφςτθμα και δεν επζφερε τα επικυμθτά αποτελζςματα.  Σο 

ςφςτθμα ςτθ τελικι του κατάςταςθ χρειάηεται μεγάλθ χρονικι διάρκεια για να 

εκπαιδευτεί, περίπου 4 μζρεσ. Επομζνωσ για να επιτφχουμε βελτιςτοποιιςεισ με τθ 

μζκοδο αυτι κα πρζπει να τρζξουμε το πρόγραμμα για πολλζσ επαναλιψεισ-γενεζσ 

αφοφ οι παράμετροι που προςπακεί να βελτιςτοποιιςει είναι πολλζσ. Αυτό 

ςθμαίνει ότι το πρόγραμμα κα τρζχει για εβδομάδεσ, ίςωσ και μινα, κάτι που δεν 

είναι κακόλου βολικό γιατί ζχουμε 10 ςφνολα δεδομζνων που κζλουμε να τρζξουμε 

για να πάρουμε ολικά αποτελζςματα.  Επίςθσ θ υλοποίθςθ αυτι παρουςίαηε 

κάποια παράξενθ ςυμπεριφορά και ζδινε αποτελζςματα που δεν μποροφςαν 

εξθγθκοφν. Ζγινα κάποιεσ αλλαγζσ από τθ Χριςτοδοφλου για τθν επίλυςθ των 

προβλθμάτων αυτϊν αλλά και πάλι οι ΓΑ δεν αφξθςαν το πόςτο επιτυχίασ.  

΢τθ τρζχουςα εργαςία όπωσ αναφζραμε ενςωματϊςαμε μια άλλθ κατθγορία 

Εξελικτικϊν Αλγορίκμων και προςεγγίςαμε το πρόβλθμα από διαφορετικι πλευρά 

ελπίηοντασ ότι κα επιτφχουμε καλφτερα αποτελζςματα από πριν και ςε λιγότερο 

χρόνο.  
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Θ Χριςτοδοφλου προςπάκθςε να βελτιςτοποιιςει με τθ χριςθ των ΓΑ όλεσ τισ 

παραμζτρουσ του προβλιματοσ (Πίνακασ 4.1). Εμείσ αντίκετα κα προςπακιςουμε 

να βελτιςτοποιιςουμε δφο παραμζτρουσ του προβλιματοσ, αλλά κάκε μία 

ξεχωριςτά ςε διαφορετικά ςυςτιματα . Θ μία παράμετροσ που πιςτεφουμε ότι αν 

εξελιχτεί κα δϊςουν καλφτερα αποτελζςματα είναι θ τιμι των βαρϊν του BRNN 

ενϊ θ άλλθ είναι θ επιρροι του κάκε δικτφου του Ensemble ςτο τελικό αποτζλεςμα. 

Από τισ παραμζτρουσ που κα εξελίξουμε είναι φανερό ότι δεν μποροφμε να 

χρθςιμοποιιςουμε πλζον τουσ ΓΑ, γιατί ζχουμε να κάνουμε με δεκαδικζσ τιμζσ. 

Μποροφν φυςικά να χρθςιμοποιθκοφν για δεκαδικι κωδικοποίθςθ αλλά όςο 

αυξάνεται θ ακρίβεια του δεκαδικοφ τμιματοσ τόςο αυξάνεται και θ 

πολυπλοκότθτασ τουσ. Για αυτό το λόγο κα χρθςιμοποιιςουμε τισ Εξελικτικζσ 

΢τρατθγικζσ που δθμιουργικθκαν για τθν επίλυςθ και κωδικοποίθςθ τζτοιων 

προβλθμάτων. 

4.4.1 Εξζλιξθ του Βακμοφ ΢υμμετοχισ του κάκε BRNN ςτο Ensemble  

Θα ξεκινιςουμε με τθ περιγραφι τθσ δεφτερθσ προςζγγιςθσ που αναφζρκθκε και θ 

οποία είναι ςχετικά πιο απλι. ΢ε αυτι τθ προςζγγιςθ κα προςπακιςουμε να 

αλλάξουμε το ρόλο που διαδραματίηει κάκε μζλοσ του Ensemble ςτο τελικό 

αποτζλεςμα. Όπωσ εξθγικθκε ςτο υποκεφάλαιο 4.2 τα καλφτερα αποτελζςματα για 

Ensemble πάρκθκαν με τθ μζκοδο  Average. ΢φμφωνα με τθ μζκοδο αυτι, αφοφ 

ζχουμε 6 BRNN κακζνα από αυτά λαμβάνει μζροσ ςτο τελικό αποτζλεςμα ςε 

αναλόγια 1/6. Όμωσ αυτό δεν είναι πάντα καλό γιατί για κάποια πρότυπα κάποιο 

από τα ζξι δίκτυα  ίςωσ εκπαιδεφτθκε καλφτερα από τα άλλα. Άρα κα πρζπει να ζχει 

μεγαλφτερο ποςοςτό αναλογίασ ςτο τελικό αποτζλεςμα. ΢θμαντικό να ςθμειωκεί 

ότι το άκροιςμα τθσ αναλογίασ όλων των BRNN πρζπει να ιςοφται με 1. 
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Θ διαδικαςία εκτζλεςθσ του αλγόρικμου φαίνεται που ακολουκείται φαίνεται ςτο 

πιο κάτω ΢χιμα 4.15. 

1. Κωδικοποίθςθ  (Coding) 

2. Επιλογι αντικειμενικισ ςυνάρτθςθσ (Initialization) 

3. Δθμιουργία πλθκυςμοφ. 

4. Ανάγνωςθ δεδομζνων ειςόδου για κακζνα από τα ζξι δίκτυα BRNN και 

αποκικευςθ τουσ. 

5. Για κάκε πρωτεΐνθ 

a. Για κάκε αμινοξφ 

i. Διάβαςε τισ τιμζσ εξόδου κάκε δικτφου BRNN.  

ii. Τπολόγιςε τθ τιμι εξόδου 

iii. Αν θ πρόβλεψθ ιταν ςωςτι αφξθςε το rank του 

ςυγκεκριμζνου ατόμου. 

6. Δθμιουργία προςωρινοφ πλθκυςμοφ 

i) Μετάλλαξθ κάκε ατόμου για δθμιουργία του offspring 

ii) Επανζλαβε το βιμα 5 

7. Επιλογι (Selection) 

a. Κατάταξε τα άτομο και των δφο πλθκυςμϊν κζτωντασ πρϊτο αυτό με 

το ψθλότερο fitness 

Επανάλθψθ από το βιμα (4) μζχρι να ικανοποιθκεί το κριτιριο τερματιςμοφ τθσ Ε΢.  

Σχήμα 4.15: Ζνασ απλόσ αλγόρικμοσ Εξελικτικισ Στρατθγικισ. 

 

Κάκε BRNN ζχει τρεισ εξόδουσ. Αφοφ ζχουμε ζξι BRNN, ο ςυνολικόσ αρικμόσ των 

τιμϊν που κα εξελίξουμε είναι 18. Επομζνωσ κάκε χρωμόςωμα (“chromosome.h”) 

κα κωδικοποιείται από ζνα πίνακα δεκαδικϊν τιμϊν, μεγζκουσ 18. Κάκε 

χρωμόςωμα ζχει μια αξία που υπολογίηεται ςφμφωνα με το fitness function.  Σο 

fitness function το ορίςαμε ωσ ςυνάρτθςθ μεγιςτοποίθςθ γιατί ςχετίηεται με το Q3 

ποςοςτό που επιτεφχκθκε για το ςυγκεκριμζνο ςφνολο δεδομζνων.   
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΢τθ κλάςθ “ga.h” κα δθμιουργιςουμε ζνα πλθκυςμό από χρωμοςϊματα, μεγζκουσ 

200, ενϊ παράλλθλα κα ζχουμε και ζνα προςωρινό πλθκυςμό, ςτον οποίο κα 

γίνονται οι μετάλλαξθ και θ επιλογι. Θ διαδικαςία τθσ μετάλλαξθσ ςτισ Ε΢ γίνεται 

για κάκε άτομο αφοφ είναι και ο βαςικόσ τρόποσ αναπαραγωγισ. Επίςθσ θ ςυνεχισ 

μετάλλαξθ αποτρζπει τθν περίπτωςθ να κολλιςουμε ςε κάποιο τοπικό ελάχιςτο. ΢ε 

κάκε γενεά το κάκε άτομο του προςωρινοφ πλθκυςμοφ  αποτελεί τθ μετάλλαξθ 

ενόσ ατόμου από το πλθκυςμοφ μασ. Θ μετάλλαξθ ακολουκεί επιτυγχάνεται  με τθ 

χριςθ τθσ Gaussians θ οποία μασ εγγυάται ότι το άτομο που κα δθμιουργθκεί είναι 

ςχετικά παρόμοιο με το γονιό του. Από το ςχιμα 4.16 βλζπουμε ότι το 

μεταλλαγμζνο άτομο είναι μια μικρι πρόςκεςθ ι αφαίρεςθ ςτο γονιό του.  

Γηα θάζε παξάκεηξό πνπ είλαη θσδηθνπνηεκέλε ζε έλα άηνκν 

{ 

   g=gaussian(0,1); 

   πξνζσξηλόο_πιπζεζκόο[i].άηνκν[j]=πιπζεζκόο[i].άηνκν[j]+g 

} 

 

Σχήμα 4.16:Ψευδοκϊδικασ που υλοποιεί τθ λειτουργία τθσ μετάλλαξθσ ςε κάκε χρωμόςωμα  

    

Από τθ κυμματομορφι τθσ Gaussian (΢χιμα 4.17) παρατθροφμε ότι ανάλογα με τθ 

μζςθ τιμι και τθ τυπικι απόκλιςθ πζφτει ι απομακρφνμεται από το +∞ θ -∞ με 

διαφορετικό ρυκμοό. Εμεισ κζλουμε οι τυχαίεσ αλλαγζσ που κα γίνονται ςτο άτομο 

να είναι μικρζσ και να ακολουκοφν τθν κανονικθ κατανομι για να μπορζςουμε να 

πλθςιάςουμε όςο το δφνατό ςτθ βζλτιςτθ κωδικοποιιςθ του χρωμοςϊματόσ 

 

Σχήμα 4.17: Διάφορεσ Κατανομζσ τθσ Gaussian Συνάρτθςθσ για διαφορετικι μζςθ τιμθ (μ) 

και τυπικι απόκλιιςθ (ς2). 
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Για τθ υλοποιιςθ τθσ Gaussian κατανομι χρθςιμοποιιςε τθ μζκοδο που φαίνεται 

ςτο ςχθμα 4.18. 

 

double ga:: uniform(const double min, const double max) 

{ 

    return min + rand()/(RAND_MAX/(max - min)); 

} 

 

double ga:: gaussian(double mu, double sigma) 

{ 

    double p = 1.0, p1, p2; 

    double result=0; 

    while (p >= 1.0) 

    { 

        p1 = uniform(-1, 1); 

        p2 = uniform(-1, 1); 

        p = p1 * p1 + p2 * p2; 

    } 

    result=mu + sigma * p1 * sqrt(-2.0 * log(p) / p); 

 

    return result; 

} 

Σχήμα 4.18: Κϊδικασ που υλοποιεί τθ Gaussian Κατανομι 

 

΢το τελικό ςτάδιο γίνεται θ επιλογι του νζου πλθκυςμοφ. Θ μζκοδοσ που 

χρθςιμοποιιςαμε για επιλογι είναι το Tournament Selection. ΢φμφωνα με τθ 

μζκοδο αυτι ςε κάκε άτομο και από τουσ δφο πλθκυςμοφσ δίνεται μια κζςθ 

κατάταξθσ ςφμφωνα με τιμι του fitness function. Όςο πιο μεγάλθ είναι θ τιμι του 

fitness του , τόςο πιο ψθλι κα είναι θ κζςθ ςτθ κατάταξθ. Για τθν επόμενθ γενεά κα 

επιλζξουμε του καλφτερουσ για να ςυνεχίςουν, δθλαδι τα 200  άτομα με τθ 

ψθλότερθ τιμι fitness(΢χιμα 4.19). 
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void ga :: chooseBestIndividual() 

{ 

 

Δεκηνπξγία πιπζεζκνύ temp[POP*2] 

 

Απνζήθεπζε άηνκα πιπζεζκνύ θαη πξνζσξηλνύ_πιπζεζκνύ ζην temp[]  

    temp=new chromosome [POP*2]; 

 

Ταμηλόκεζε temp θαηαηάζζνληαο ηα αηόκα ζε ζεηξά βάζε ην fitness 

function 

 

 Επέζηξεςε ηα άηνκα ηνπ temp πνπ βξίζθνληαη ζηηο POP πξώηεο 

ζέζεηο γηα λα ζπλερίζνπλ ζηελ επόκελε γελεά 

 

 

} 

Σχήμα 4.19: Στο πιο πάνω κομμάτι κϊδικα γίνεται κατάταξθ των δφο πλυκθςμϊν ανάλογα 

με τθ τιμι του fitness τουσ. Οι 200 καλφτεροι κα επιλεκτοφν για να ςυνεχίςουν ςτθν 

επόμενθ γενζα γιατί θ κωδικοποιιςθ τουσ ζδωςε τα καλφτερα αποτελζςματα και άρα 

εμπεριζχουν χριςιμθ πλθροφορία. 

 

Αυτό κα επαναλθφκεί μζχρι ζνα μζγιςτο αρικμό γενεϊν. ΢τθ τελευταία γενεά το 

άτομο με το ψθλότερο fitness κα επιλεχτεί για να δοκιμαςτεί ςε ζνα ςφνολο 

δεδομζνων δοκιμισ για να υπολογιςτεί το τελικό ποςοςτό επιτυχίασ. 
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4.4.2 Εξζλιξθ των τιμϊν των βαρϊν του BRNN 

Θ δεφτερθ μζκοδοσ που χρθςιμοποιιςαμε αφόρα τα βάρθ του BRNN. ΢υγκεκριμζνα 

κα προςπακιςουμε να εξελίξουμε τισ τιμζσ των βαρϊν του BRNN για να επιτφχουμε 

καλφτερθ πρόβλεψθ. Τπολογίςαμε ότι ο αρικμόσ των βαρϊν που ζχουμε να 

εξελίξουμε, ςφμφωνα με τισ παραμζτρουσ που ζδινα τα καλφτερα αποτελζςματα 

(Κεφάλαιο 5), είναι περίπου 30 000. Ο αρικμόσ αυτόσ περιλαμβάνει τα βάρθ και των 

τριϊν δικτφων που ςυναποτελοφν το BRNN, ςε όλα τα επίπεδα. 

4.4.2α Εξζλιξθ των τιμϊν των βαρϊν χωρίσ τθ χριςθ του Back-Propagation 

Για τθν υλοποίθςθ τθσ μεκόδου αυτι χρθςιμοποιιςαμε δυο ςτρατθγικζσ. ΢τθν 

πρϊτθ περίπτωςθ αφαιρζςαμε τελείωσ τθ μάκθςθ με αναςτροφι λάκουσ από τθν 

εκπαίδευςθ του BRNN και θ μάκθςθ πλζον γίνεται μόνο με τθ χριςθ των Ε΢. Σο 

κάκε άτομο του πλθκυςμοφ όπωσ και πριν  ζχει μια αξία που υπολογίηεται 

ςφμφωνα με το fitness function. ΢τθ ςυγκεκριμζνθ περίπτωςθ το fitness function 

υπολογίηει το mean square error τθσ πραγματικισ τιμισ ςε ςχζςθ με τθν επικυμθτι. 

Επομζνωσ ζχουμε να κάνουμε με ςυνάρτθςθ ελαχιςτοποίθςθσ γιατί όςο πιο μικρό 

είναι το ςφάλμα τόςο πιο ”καλό” είναι το ςυγκεκριμζνο άτομο του πλθκυςμοφ. Οι 

τιμζσ των βαρϊν αρχικοποιοφνται όπωσ και πριν τυχαία.  

Οι λειτουργίεσ τθσ μετάλλαξθσ και τθσ επιλογισ εκτελοφνται ακριβϊσ οι ίδιεσ όπωσ 

και πριν με μόνθ διαφορά ότι ςτθ φάςθ τθσ επιλογισ, οι καλφτεροι είναι αυτοί που 

ζχουν τθ μικρότερθ τιμι ςτο fitness function.



108 
 

Για κάκε γενεά 

{ 

   Για κάκε άτομο του πλθκυςμοφ 

   { 

 Αποκωδικοποίθςθ χρωμοςϊματοσ και αρχικοποίθςθ βαρϊν BRNN βάςθ του 
χρωμοςϊματοσ 

    Όςον υπάρχουν πρωτεΐνεσ ςτο training dataset 

 { 

    Πάρε τθν κωδικοποίθςθ τθσ επόμενθσ πρωτεΐνθ x βάςθ του MSA 

    Για κάκε αμινοξφ t τθσ πρωτεΐνθσ x  

     doFeedForward(t) 

    } 

   Αποκικευςε το EpochError ωσ τιμι του Fitness Function    

} 

   Μετάλλαξθ χρωμοςωμάτων με τθ χριςθ τθ Gaussian 

   Για κάκε άτομο του προςωρινοφ πλθκυςμοφ 

   { 

 Αποκωδικοποίθςθ χρωμοςϊματοσ και αρχικοποίθςθ βαρϊν BRNN βάςθ του 
χρωμοςϊματοσ 

    Όςον υπάρχουν πρωτεΐνεσ ςτο training dataset 

 { 

    Πάρε τθν κωδικοποίθςθ τθσ επόμενθσ πρωτεΐνθ x βάςθ του MSA 

    Για κάκε αμινοξφ t τθσ πρωτεΐνθσ x  

    doFeedForward(t) 

   } 

   Αποκικευςε το EpochError ωσ τιμι του Fitness Function    

} 

Επιλογι 200 καλφτερων ατόμων βάςθ mean square error 

Εάν θ γενεά είναι θ τελευταία τότε επζλεξε το καλφτερο άτομο και δοκίμαςε το TestSet 

Σχήμα 4.20: Ψευδοκϊδικασ που υλοποιεί τθν εξζλιξθ των τιμϊν των βαρϊν του BRNN χωρίσ 

τθ χριςθ Back-Propagation. 
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4.4.2β Εξζλιξθ των τιμϊν των βαρϊν μετά τθ εκπαίδευςθ του δικτφου με Back-

Propagation 

΢τθ δεφτερθ περίπτωςθ θ αρχιτεκτονικι των Ε΢ είναι θ ιδία όπωσ φαίνεται ςτο 

ςχιμα 4.23 αλλά εφαρμόηεται αφότου γίνει θ εκπαίδευςθ του δικτφου. Δθλαδι το 

BRNN εξακολουκεί να εκπαιδεφεται κανονικά με το Back-Propagation (Τποκεφάλαιο 

2.3, ΢χιμα 2.5) και μετά το τζλοσ τθσ εκπαίδευςθσ του εφαρμόηεται ο Εξελικτικόσ 

Αλγόρικμοσ (΢χιμα 4.20). Προςπακοφμε ςτθ ουςία να βελτιϊςουμε τα βάρθ του 

δικτφου αφότου αυτά εκπαιδεφτθκαν από το BRNN. 

Σο BRNN με Back-Propagation γνωρίηουμε ότι επιφζρει καλά αποτελζςματα. 

Επομζνωσ αν γίνει θ εκπαίδευςθ και μετά εφαρμοςτεί θ Ε΢ είμαςτε ςίγουροι, ςε 

ςχζςθ με τθ προθγοφμενθ υλοποίθςθ, ότι το ποςοςτό επιτυχίασ κα φκάςει ςτα 

επικιματα ποςοςτά και με τισ μικρζσ βελτιϊςεισ που κα εφαρμοςτοφν ςτα βάρθ 

του δικτφου με τουσ Ε΢ ευελπιςτοφμε ότι τα κα αυξιςουν το ποςοςτό επιτυχίασ.   

 

4.4.3 Ενςωμάτωςθ του SOV ωσ fitness function 

Από τα πειράματα που ζγιναν (Κεφάλαιο 5) παρατθριςαμε ότι κάποια αιςκθτι 

βελτίωςθ φάνθκε ςτθν τελευταία υλοποίθςθ (΢χιμα 4.20). Όπωσ αναφζραμε ςτο 

Τποκεφάλαιο 1.4 ζνα από τα πιο ςθμαντικά πλεονεκτιματα το Εξελικτικϊν 

Αλγορίκμων είναι το θ ιδιότθτα τουσ να εφαρμόηεται και να τροποποιοφνται με 

μεγάλθ ευκολία. Αφοφ τα πειράματα ζδειξαν κάποια βελτίωςθ ςκεφτικαμε να 

κάνουμε μια μικρι τροποποίθςθ ςτον αλγόρικμο αφοφ θ μορφι του είναι τζτοια 

που επιτρζπεται. Θ τροποποίθςθ που κα κάνουμε αφόρα τον τρόπο αξιολόγθςθσ 

του fitness function. ΢τισ πιο πάνω περιπτϊςεισ το fitness υπολογίηεται είτε με το 

mean square error είτα βάςθ του Q3. ΢κεφτικαμε λοιπόν να δοκιμάςουμε  Ε΢ ςτθν χ 

υλοποίθςθ αλλά το fitness function του κα υπολογίηεται βάςθ του SOV, κάτι που 

δεν ζχει ξαναδοκιμαςτεί προθγουμζνωσ. 
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Ο τρόποσ εφρεςθσ του SOV Score (Τποκεφάλαιο 2.4.2) είναι  ςχετικά περίπλοκοσ και 

για να υπολογιςτεί χρειάηεται τθ βοικεια του προγράμματοσ sov.c. Οι 

προθγοφμενεσ υλοποιιςεισ του BRNN δεν μποροφςαν να εκπαιδεφςουν το δίκτυο 

βάςθ του SOV αλλά αντίκετα υπολογιηόταν ςτο τζλοσ τθσ εκπαίδευςθσ ωσ ζνα 

κριτιριο αξιολόγθςθσ του BRNN. Αντίκετα με του Ε΢ μποροφμε εφκολα να το 

ενςωματϊςουμε απλά αλλάηοντασ το fitness function. Θ δομι του είναι τζτοια που 

είναι εφκολα επεκτάςιμοι. 

Για κάκε άτομο του πλθκυςμοφ δθμιουργοφμε ζνα αρχείο ςτο φάκελο SOV/ . θ 

μορφι του αρχείο είναι αυτι που μπορεί να αναγνωρίςει το πρόγραμμα sov.c και 

φαίνεται ςτο ςχιμα 4.24. Ζτςι για κάκε γενεά αποκθκεφουμε το αποτζλεςμα τθσ 

δευτεροταγι δομισ για κάκε πρωτεΐνθ ςτο αντίςτοιχο αρχείο. Σο ίδιο 

επαναλαμβάνεται και για το προςωρινό πλθκυςμό που δθμιουργείται με 

μετάλλαξθ. ΢υνεπϊσ για πλθκυςμό 200 ατόμων κα δθμιουργιςουμε 400 αρχεία. 

>OSEC 

LLLLEEEELLLLEEEELLLLLLLLLLLLLLLEELLLLEEEEEEELLEEEEEE 

LLLLEEEEEELLLLLLEELLLLEEEEEL 

>PSEC 

LLLLLEEELLLLLEEEELLLLLLLEEEELLLEEELLLEEEEEEHHHHEHELL 

LLLLLEEEEEEELLLLEEELLLEEEEEL 

>OSEC 

LLEEEEELLLLEEEEELLLLLEEEELLLLLHHHLEEEEELLLLEEEEEELLLL 

EEEEELLLLLEEEELLLLHHHLEEEEELLLLLEEEEELLLLLLELLELLLLLE 

LLHHHLLLLLHHHLEEEEEL 

>PSEC 

LLLEEEEELLLEEEEELLLLLELLLLLLLLLLLEEEEEEELLLEEEEELEELL 

EEEEELLLLEEEEELLLLLLLLLEHEHLLLLLLHHHLLLLLLEEEEEELLLLL 

LLLLLLLLLLLLLLLLLLLL 

>OSEC 

LLLLLLLHHHLLLLLLLLLLL 

>PSEC 

LLLLLLLLHLEEEEEEHHHEL 

Σχήμα 4.21: Παράδειγμα Μορφισ Αρχείου SovtempscriptΧ.txt όπου Χ είναι ο αρικμόσ του 

ατόμου του πλυκθςμοφ.  
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 ΢το τζλοσ τθσ γενεάσ τρζχουμε το πρόγραμμα sov.c για κάκε αρχείο για να 

δθμιουργθκεί το αρχείο “OtΧ.txt” που περιζχει μζςα το ποςοςτό ςε SOV. Αφοφ 

υπολογίςουμε το SOV μποροφμε να προχωριςουμε ςτθ φάςθ τθσ επιλογι όπου κα 

επιλεχτοφν τα καλυτζρα, αυτά δθλαδι με το ψθλότερο ποςοςτό ςε SOV.  

 

Σχήμα 4.22: Τμιμα του αρχείο OtX.txt, όπου Χ ο αρικμόσ ατόμου του πλθκυςμοφ. Από το 

τμιμα αυτό κα πάρουμε το SOV για να το αποκθκεφςουμε ωσ αποτζλεςμα του fitness 

function. 

 

Από τθ δομι του προγράμματοσ μποροφμε να δοφμε ότι χρειάηεται πολφ χρόνο για 

να τελειϊςει. Πζραν από το χρόνο που χρειάηεται γα να εκπαιδευτεί το ςφςτθμα με 

Back-Propagation τϊρα προςτίκεται και ο χρόνοσ που απαιτείται για να εξελιχτοφν 

τα βάρθ. Θ διαδικαςία του ανοίγματοσ και εγγραφισ ςε αρχεία για κάκε άτομο του 

πλθκυςμό για κάκε γενεάσ αυξάνει εκκετικά το χρόνο εκπλιρωςθσ του 

προγράμματόσ. Όμωσ από τα αποτελζςματα που φαίνονται ςτο κεφάλαιο 5 

παρατθροφμε το ποςοςτό βελτίωςθσ ςε SOV Score φτάνει μζχρι και το 74%.       

Θ υλοποίθςθ του τθσ μεκόδου αυτι φαίνεται ςτο πιο κάτω ΢χιμα 4.23.  
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Εκπαίδευςε κανονικά το BRNN με τθ χριςθ του Back-Propagation 

Για κάκε γενεά 

{ 

   Για κάκε άτομο του πλθκυςμοφ 

   { 

 Αποκωδικοποίθςθ χρωμοςϊματοσ και αρχικοποίθςθ βαρϊν BRNN βάςθ του χρωμοςϊματοσ 

 Δθμιουργία Αρχείων, ζνα για κάκε άτομο. 

    Όςον υπάρχουν πρωτεΐνεσ ςτο training dataset 

 { 

    Πάρε τθν κωδικοποίθςθ τθσ επόμενθσ πρωτεΐνθ x βάςθ του MSA 

    Για κάκε αμινοξφ t τθσ πρωτεΐνθσ x  

     doFeedForward(t) 

    } 

   Αποκικευςε ςτο αρχείο του ατόμου τθ κατάςταςθ που προβλζφκθκε ςτθ κατάλλθλθ μορφι    

} 

   Μετάλλαξθ χρωμοςωμάτων με τθ χριςθ τθ Gaussian 

   Για κάκε άτομο του προςωρινοφ πλθκυςμοφ 

   { 

 Αποκωδικοποίθςθ χρωμοςϊματοσ και αρχικοποίθςθ βαρϊν BRNN βάςθ του χρωμοςϊματοσ 

    Όςον υπάρχουν πρωτεΐνεσ ςτο training dataset 

 { 

    Πάρε τθν κωδικοποίθςθ τθσ επόμενθσ πρωτεΐνθ x βάςθ του MSA 

    Για κάκε αμινοξφ t τθσ πρωτεΐνθσ x  

    doFeedForward(t) 

   } 

   Αποκικευςε ςτο αρχείο του ατόμου τθ κατάςταςθ που προβλζφκθκε ςτθ κατάλλθλθ μορφι    

} 

   Για κάκε άτομο 

 Εφρεςθ του SOV Score με τθ βοικεια των αρχείων που δθμιουργικθκαν και τθ χριςθ του 
πρoγράμματοσ sov.c 

 Αποκθκεφςθ του SOV ωσ τιμι του fitness function  

Επιλογι των 200 καλφτερων ατόμων με τθ χριςθ του Tournament Selection 

Εάν θ γενεά είναι θ τελευταία τότε επζλεξε το καλφτερο άτομο και δοκίμαςε το TestSet
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Κεφάλαιο 5 

Πειράματα και ανάλυςθ αποτελεςμάτων 

 

5.1 Πειράματα για εφρεςθ βζλτιςτων τιμϊν παραμζτρων 

5.1.1 Πειράματα για εφρεςθ βζλτιςτων τιμϊν παραμζτρων που αφοροφν το         

κεντρικό Δίκτυο του BRNN 

5.1.2 Πειράματα και αποτελζςματα με αλλαγι τιμϊν των παραμζτρων του 

δικτφου 

5.2 Πειράματα με τθν χριςθ Ensemble 

5.3 Φιλτράριςμα προβλεπόμενθσ δευτεροταγοφσ δομισ πρωτεϊνϊν  

 5.3.1 Αποτελζςματα φιλτραρίςματοσ προβλεπόμενθσ δευτεροταγοφσ δομισ  

πρωτεϊνϊν με χριςθ SOM 

 5.3.2 Αποτελζςματα φιλτραρίςματοσ προβλεπόμενθσ δευτεροταγοφσ δομισ    

χχχχχχχχχχχχ πρωτεϊνϊν με χριςθ Radial Basis Function  

5.4 Αποτελζςματα Εξελικτικϊν ΢τρατθγικϊν  

 5.4.1  Αποτελζςματα Εξζλιξθσ Σιμϊν του Ensemble Δικτφου 

 5.4.2 Αποτελζςματα Εξζλιξθσ Σιμϊν των Βαρϊν του BRNN 

  5.4.2 (i) Αποτελζςματα Χωρίσ τθ χριςθ Back-Propagation 

  5.4.2 (ii) Αποτελζςματα μετά τθν εκπαίδευςθ με Back-Propagation 

 5.4.3 Αποτελζςματα Εξζλιξθσ Σιμϊν με τθ χριςθ του Sov Score 

5.5 Γενικζσ παρατθριςεισ και ςυηιτθςθ       
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΢το υπάρχον ςφςτθμα πρόβλεψθσ δευτεροταγοφσ δομισ πρωτεϊνϊν, χρειάςτθκε να 

γίνουν κάποιεσ αλλαγζσ, όπωσ αναφζρκθκε και ςτο κεφάλαιο 3 και 4, οφτωσ ϊςτε 

να διαςφαλιςτεί θ ςωςτι λειτουργία του. Αρχικά, τροποποιιςαμε το ςφνολο 

δεδομζνων με το οποίο εκπαιδεφουμε το δίκτυο μασ, αφοφ πλζον χρθςιμοποιοφμε 

το ςφνολο CB513 (Κεφάλαιο 3). Επιπλζον ενςωματϊςαμε το παράκυρο για το 

κεντρικό δίκτυο του BRNN το οποίο αλλάηει το ποςό πλθροφορίασ που 

επεξεργάηεται το δίκτυο για κάκε αμινοξφ. Αυτό εξυπακοφει ότι πρζπει να 

ξαναγίνουνε τα πειράματα για τθν εφρεςθ των βζλτιςτων τιμϊν των παραμζτρων 

αφοφ.  

Γενικά, μετά από οποιαδιποτε αλλαγι ςτο ςφςτθμα, πρζπει να ελζγχουμε ξανά τθν 

απόδοςθ του δικτφου, ϊςτε να καταλάβουμε εάν όντωσ ζχει επθρεαςτεί και 

βαςικά, εάν ζχει βελτιωκεί το αποτζλεςμα ςε ςφγκριςθ με τα αποτελζςματα χωρίσ 

τισ τροποποιιςεισ αυτζσ. Δε κα γίνει λεπτομερισ ςφγκριςθ με τα αποτελζςματα τθσ 

Χριςτοδοφλου (2010) για το λόγο ότι  ζχουν γίνει αλλαγζσ και ζχουν χρθςιμοποιθκεί 

διαφορετικά ςφνολα δεδομζνων εκπαίδευςθσ, οι οποίεσ καταςτοφν δφςκολι τθν 

ακριβισ ςφγκριςθ. Θα γίνει όμωσ μια τελικι ςφγκριςθ για να δοφμε κατά πόςο οι 

νζεσ μζκοδοι και τεχνικζσ που χρθςιμοποιικθκαν αφξθςαν το ποςοςτό επιτυχίασ ςε 

ςχζςθ με το τελικό ποςοςτό που είχε επιτφχει. Θ Χριςτοδοφλου (2010) με τισ 

τροποποιιςεισ που ειςιγαγε πζτυχε Q3 ποςοςτό μζχρι και 76%, ενϊ 

χρθςιμοποιϊντασ Hidden Markov Models (ΘΜΜ) για φιλτράριςμα τθσ εξόδου, το 

SOV ποςοςτό αυξάνεται μζχρι και 70%.  

Γενικά όμωσ κα δθμιουργιςουμε εκ νζου πειράματα ϊςτε να μελετιςουμε τθν 

μεταβολι τθσ απόδοςθσ του δικτφου με τισ διάφορεσ αλλαγζσ ςτισ παραμζτρουσ ςε 

ςχζςθ κάκε φορά με το προθγοφμενο ποςοςτό που επιτφχαμε.  

Όπωσ προαναφζρκθκε και επεξθγικθκε ςτο Κεφάλαιο 3 χρθςιμοποιιςαμε το CB513 

για τθν εκπαίδευςθ του δικτφου. Σο CB513 είναι ζνα ευρζωσ διαδεδομζνο και 

αναγνωριςμζνο ςφνολο από πρωτεΐνεσ. Επομζνωσ τα αποτελζςματα μασ κα είναι 

ςυγκρίςιμα με τα αποτελζςματα άλλων εφαρμογϊν που αναπτφχκθκαν για τθν 

επίλυςθ του ςυγκεκριμζνου προβλιματοσ.  
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5.1 Πειράματα για εφρεςθ βζλτιςτων τιμϊν παραμζτρων που αφοροφν το 

κεντρικό Δίκτυο του BRNN 

Οι παράμετροι με τισ οποίεσ ξεκινάμε να εκπαιδεφουμε το δίκτυο φαίνονται ςτον 

πίνακα 5.1. Οι παράμετροι αυτζσ πάρκθκαν από τισ παραμζτρουσ που ζδωςαν τα 

καλφτερα αποτελζςματα ςτα πειράματα που ζτρεξε θ Χριςτοδοφλου (2010). Σο 

καλφτερο ποςοςτό ακριβείασ με βάςθ τισ τιμζσ αυτζσ, είναι 76.0% χρθςιμοποιϊντασ 

τθν παράμετρο Q3 και 70.0% για τθ παράμετρο SOV. Πιςτεφουμε ότι οι αρχικζσ 

αυτζσ τιμζσ των παραμζτρων, είναι μια καλι αρχι για να ξεκινιςουμε τα νζα 

πειράματα, για να δοφμε αν θ ειςαγωγι των νζων τεχνικϊν και βελτιςτοποιιςεων 

επιφζρει καλφτερα αποτελζςματα με αυτζσ τισ τιμζσ θ πρζπει να αλλαχτοφν. Μια 

ςθμαντικι διαφορά είναι όπωσ βλζπουμε ςτο Πίνακα 5.1 θ ειςαγωγι τθσ νζασ 

παραμζτρου 14 (“center_window_size”)που αφορά το μζγεκοσ του κεντρικοφ 

παρακφρου.  

Νο ΠΑΡΑΜΕΣΡΟ΢ ΣΙΜΗ 

1 Hidden_layer_one_size 17 

2 Hidden_layer_two_size 0 

3 Hidden_layer_one_of_Backward_size 15 

4 Hidden_layer_two_of_Backward_size 0 

5 Hidden_layer_one_of_Forward_size 15 

6 Hidden_layer_two_of_Forward_size 0 

7 Learning_Rate 0.5 

8 Momentum 0.1 

9 Window_size 15 

10 q_minus_1 0.5 

11 q_plus_1 0.5 

12 S 3 

13 Maximum_Iterations 200 

14 Center_window_size 5 

Πίνακασ 5.1: Αρχικζσ τιμζσ για τισ παραμζτρουσ του δικτφου. 
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Για τα διάφορα πειράματα που ακολουκοφν, κάκε φορά που δοκιμαηόταν μια νζα 

τιμι κρατοφςαμε τισ υπόλοιπεσ παραμζτρουσ του δικτφου που οδιγθςαν τθ 

Χριςτοδοφλου (Χριςτοδοφλου, 2010) ςτο αποτζλεςμα 76.0%, ςτακερζσ (Πίνακασ 

5.1). Με αυτόν τον τρόπο κα δοφμε εφκολα ςυνδυαςμοφσ τιμϊν ςτισ παραμζτρουσ 

που επθρεάηουν, αλλά και ςε πιο βακμό, τθν εκπαίδευςθ και κατά ςυνζπεια, τθν 

απόδοςθ του ςυςτιματοσ. Να ςθμειωκεί ότι ζγιναν πολλά πειράματα και 

δοκιμάςτθκαν πολλοί ςυνδυαςμοί , κρατϊντασ ςτακερά τα βάρθ, για να βρεκεί το 

καλφτερο αποτζλεςμα ςτισ τιμζσ των παραμζτρων. Επομζνωσ οι τιμζσ των 

παραμζτρων που επιλζξαμε αποτελοφν το πιο πικανόν το “βζλτιςτο” ςυνδυαςμό 

για το δίκτυο μασ. Κςωσ κάποιοσ άλλοσ ςυνδυαςμόσ να  δϊςει καλφτερο 

αποτζλεςμα, όμωσ το αποτζλεςμα κα είναι ελάχιςτα διαφορετικό και ίςωσ τυχαίο. 

΢τα πρϊτα πειράματα που ζγιναν για τθν εφρεςθ των βζλτιςτων τιμϊν προτιμιςαμε 

να επιλζξουμε ωσ μζτρο ςφγκριςθσ το Q3 που δίνει πιο ψθλά αποτελζςματα, ενϊ το 

SOV χρθςιμοποιείται ςτθ ςυνζχεια όπου γίνεται το filtering και ενςωμάτωςθ των ES. 

΢τθ γραφικι αναπαράςταςθ των αποτελεςμάτων μασ εμφανίηουμε τισ τιμζσ οι 

οποίεσ ιταν κομβικζσ και είναι εμφανισ θ διαφορά μεταξφ των πειραμάτων.  

Κατ αρχιν, ειςάγαμε το όρο του κεντρικοφ παράκυρου. Για το λόγο αυτό κα 

πειραματιςτοφμε με το μζγεκοσ των κρυφϊν επιπζδων του κεντρικοφ δικτφου για 

να βροφμε ςε ποια τιμι ζχουν το καλφτερο ποςοςτό. Επίςθσ κα δοκιμάςαμε 

διάφορεσ τιμζσ για το κεντρικό παράκυρο που ενςωματϊςαμε.  

Όπωσ αναφζραμε ςτο Κεφάλαιο 3 τα δεδομζνα μασ είναι χωριςμζνα ςε 10 folds και 

κάκε υποςφνολο χρειάηεται πολλι ϊρα για να τρζξει. Για το λόγο αυτό κα βροφμε 

πρϊτα τισ βζλτιςτεσ τιμζσ των παραμζτρων μόνο για ζνα υποςφνολο και ςτθ 

ςυνζχεια τισ καλφτερεσ κα τισ δοκιμάςουμε για όλα τα υποςφνολα και κα βροφμε το 

μζςο όρο. ΢τα πειράματα που παρουςιάηονται πιο κάτω χρθςιμοποιιςαμε το 

DataSet1 το οποίο είναι ςχετικά “δφςκολο”, γιατί το ποςοςτό επιτυχισ πρόβλεψθσ 

του είναι μικρότερο ςυγκρινόμενο με τα άλλα.   
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Σχήμα 5.1: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ Q3 ςε ςυνάρτθςθ 

με διάφορεσ τιμζσ για τισ παραμζτρουσ Hidden_layer_one_size, Hidden_layer_one_size και 

window_center_size. Για τον υπολογιςμό κάκε παραμζτρου κρατιςαμε ςτακερζσ τισ άλλεσ 

δφο και ίςεσ με τισ τιμζσ που υπολογίςτθκαν βάςθ του Πίνακα 5.1     

 

΢τθ πιο πάνω γραφικι βλζπουμε πωσ κυμαίνονται οι διάφορεσ τιμζσ των τριϊν 

παραμζτρων ςε ςχζςθ με το Q3 ποςοςτό. Όπωσ φαίνεται από τθ γραφικι 

παράςταςθ οι βζλτιςτεσ τιμζσ για τισ παραμζτρουσ Hidden_layer_one_size, 

Hidden_layer_two_size και center_window_size είναι ςτο 17, 8, και 5 αντίςτοιχα. 

Παρατθροφμε επίςθσ ότι τα ποςοςτά πρόβλεψθσ με μεγάλο μζγεκοσ κινθτοφ 

παρακφρου είναι ςχετικά μικρότερα  από τα ποςοςτά πρόβλεψθσ χρθςιμοποιϊντασ 

μικρότερο μζγεκοσ κινθτοφ παρακφρου. Όταν το μζγεκοσ του παρακφρου είναι 5, 

το αποτζλεςμα παίρνει τθν ψθλότερθ του τιμι, 73.8%. Για να είμαςτε ςίγουροι ότι 

είναι πράγματι οι καλφτερεσ  τιμζσ δοκίμαςε διάφορεσ τιμζσ που κυμαίνονται κοντά 

ςε αυτζσ τισ τιμζσ και οι οποίεσ είχαν και αυτζσ καλά αποτελζςματα. Σα ςυγκριτικά 

αποτελζςματα φαίνονται ςτο Πινάκα 5.2. 
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Q3 Architecture layer 

by layer for Centre 

Network 

Window Size Architecture 
layer by layer 
for Fr –Br 

Learning 

Rate 

Momentum 

73.54% 17 - 6  5 17-0-17-0 0.09 0.5 

73.58% 17 - 6  7 17-0-17-0 0.09 0.5 

73.93% 17 - 8  5 17-0-17-0 0.09 0.5 

73.78% 17 – 8 7 17-0-17-0 0.09 0.5 

73.71% 17 – 10 5 17-0-17-0 0.09 0.5 

73.65% 17 – 10 7 17-0-17-0 0.09 0.5 

73.83% 15 – 6 5 17-0-17-0 0.09 0.5 

73.71% 15 – 6 7 17-0-17-0 0.09 0.5 

73.79% 15 – 8 5 17-0-17-0 0.09 0.5 

73.67% 15 – 8 7 17-0-17-0 0.09 0.5 

73.7% 15 – 10 5 17-0-17-0 0.09 0.5 

73.55% 15 – 10 7 17-0-17-0 0.09 0.5 

Πίνακασ 5.2: Στθν δεφτερθ ςτιλθ φαίνονται οι τιμζσ για τον αρικμό των νευρϊνων ςε κάκε 

επίπεδο του κεντρικοφ Δικτφου του BRNN. Η επόμενθ ςτιλθ αφορά το μζγεκοσ του κινθτοφ 

παρακφρου του κεντρικοφ δικτφου, ενϊ οι υπόλοιπεσ ςτιλεσ ζχουν τισ τιμζσ των άλλων 

παραμζτρων που κρατικθκαν ςτακερζσ και ίδιεσ με αυτζσ που πζτυχε τα καλφτερα 

αποτελζςματα θ Χριςτοδοφλου (2010). 

  

΢τον Πίνακα 5.2 βλζπουμε τι γίνεται εάν αλλάξουμε τθν αρχιτεκτονικι του δικτφου 

εφαρμόηοντασ διαφορετικό αρικμό νευρϊνων όςον αφορά το κεντρικό δίκτυο και 

το κεντρικό παράκυρο μόνο. Ο αρικμόσ των νευρϊνων των άλλων δφο δικτφων, το 

μζγεκοσ του κινθτοφ παρακφρου, κακϊσ και οι χρονικζσ μεταβλθτζσ, ο ρυκμόσ 

μάκθςθσ, και ο όροσ τθσ ορμισ παραμζνουν ςτακερά για να βροφμε πωσ επθρεάηει 

θ αρχιτεκτονικι του κεντρικοφ δικτφου τθν εκπαίδευςθ του ςυςτιματοσ. Όπωσ 

βλζπουμε τα αποτελζςματα του ςυςτιματοσ είναι πολφ καλά όταν θ αρχιτεκτονικι 

είναι 17-8 και το κεντρικό παράκυρο μζνει μικρό και ίςο με 5. Παρόλο που θ 
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διαφορά όταν θ αρχιτεκτονικι είναι 15-6 είναι μικρι εμείσ κα κρατιςουμε τθν 

πρϊτθ αρχιτεκτονικι γιατί ζςτω και μικρι θ διάφορα, υπάρχει.  

5.1.2 Πειράματα και αποτελζςματα με αλλαγι τιμϊν των παραμζτρων του 

δικτφου 

΢τθ  ςυνζχεια κα τροποποιιςουμε τον αρικμό των νευρϊνων των άλλων δφο 

δικτφων, το εμπρόςκιο (Fr) και το πίςω (Br). Λογικά επειδι οι αλλαγζσ που ζγιναν 

μζχρι τϊρα δεν επθρεάηουν τα άλλα δφο δίκτυα αυτό ςθμαίνει ότι θ βζλτιςτθ τιμι  

είναι αυτι που βρικε θ Χριςτοδοφλου (2010) και είναι ίςθ με 17 για το πρϊτο 

κρυφό επίπεδο και 0 για το δεφτερο κρυφό επίπεδο και για τα δφο δίκτυα. Όμωσ για 

να εξακριβϊςουμε τθν υπόκεςθ μασ ότι πράγματι αυτι είναι θ καλφτερθ τιμι, 

ξαναδοκιμάςαμε κάποια πειράματα τροποποιϊντασ τισ 2 παραμζτρουσ αυτζσ και τα 

αποτελζςματα φαίνεται πιο κάτω.   

΢το ΢χιμα 5.2 πιο κάτω φαίνονται τα αποτελζςματα από τα πειράματα για  τιμζσ 

που αφοροφν τα κρυφά επίπεδα του Backward (Br) δικτφου. 

 

Σχήμα 5.2: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ Q3 ςε ςυνάρτθςθ 

με το μζγεκοσ του πρϊτου κρυφοφ επιπζδου ςτο δίκτυο Br του BRNN.Το ςφνολο 

εκπαίδευςθσ που χρθςιμοποιικθκε ιταν το DataSet1 του CB513. 

72,50%

72,95%

73,50%

73,84% 73,82% 73,80%

73,60% 73,55%

71,50%

72,00%
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΢τθ πιο πάνω γραφικι παράςταςθ κρατιςαμε ςτακερό το μζγεκοσ το δεφτερου 

κρυφοφ επιπζδου και ίςο 0. Επίςθσ χρθςιμοποιιςαμε τισ βζλτιςτεσ παραμζτρουσ 

που μόλισ βρικαμε για το κεντρικό παράκυρο. Πράγματι από τθ γραφικι βλζπουμε 

ότι θ τιμι 17 δίνει ποςοςτό επιτυχίασ 73,84% που είναι και το πιο ψθλό. Επίςθσ από 

τθ γραφικι παράςταςθ ςτο ΢χιμα 5.3 φαίνεται ότι όταν δεν χρθςιμοποιιςουμε 

δεφτερο κρυφό επίπεδο παίρνουμε καλφτερα αποτελζςματα. 

 

 

Σχήμα 5.3: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ Q3 ςε ςυνάρτθςθ 

με το μζγεκοσ του δεφτερου κρυφοφ επιπζδου ςτο δίκτυο Br του BRNN. Το ςφνολο 

εκπαίδευςθσ που χρθςιμοποιικθκε ιταν το 2o fold (DataSet1) του CB513. 

  

Σα αποτελζςματα των πειραμάτων για το εμπρόςκιο δίκτυο (Fr) δεν κα αναλυκοφν 

γιατί παρουςίαςαν παρόμοια ςυμπεριφορά με το Backward Δίκτυο. Αναφζρουμε 

όμωσ ότι και εδϊ ο αρικμόσ των νευρϊνων ςτο πρϊτο κρυφό επίπεδο είναι  17 και 

ςτο δεφτερο 0. 
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Σο επόμενο πείραμα, αφορά τθν εναλλαγι διάφορων τιμϊν για τθν παράμετρο 7 

του πίνακα 5.1, που αφορά τον ρυκμό μάκθςθσ του ςυςτιματοσ. Θ Χριςτοδοφλου 

ςτθν υλοποίθςθ τθσ είχε υπολογίςει ότι το καλφτερθ τιμι για ρυκμό μάκθςθσ 

ζπρεπε να είναι ίςθ 0,09. Όμωσ μετά από δοκιμζσ που κάναμε ςτθ δικι μασ 

υλοποίθςθ παρατθριςαμε ότι διαφορετικζσ τιμζσ επζφεραν καλυτζρα 

αποτελζςματα. 

 

Σχήμα 5.4: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ Q3 ςε ςυνάρτθςθ 

με το ρυκμόσ μάκθςθσ που χρθςιμοποιιςαμε. Το ςφνολο εκπαίδευςθσ που 

χρθςιμοποιικθκε ιταν το 2o fold (DataSet1) του CB513. 

Απ’ ότι βλζπουμε από τθν γραφικι παράςταςθ του ςχιματοσ 5.4, θ απόδοςθ του 

ςυςτιματοσ εφαρμόηοντασ ςτον ρυκμό μάκθςθσ τιμζσ μεγαλφτερεσ από 0.4 είναι 

χαμθλότερθ ςε ςφγκριςθ με τα αποτελζςματα τθσ απόδοςθσ του δικτφου ςε τιμζσ 

από 0.1 μζχρι 0.2, κάτι που είχε παρατθριςει και θ Χριςτοδοφλου (2010). Σο 

μεγαλφτερο όμωσ Q3 ποςοςτό απόδοςθσ ιταν 73,91% και επιτεφχκθκε όταν ο 

ρυκμόσ μάκθςθσ ιταν 0.2. Αυτι θ αλλαγι ςτθν τιμι του ρυκμοφ μάκθςθσ ςε ςχζςθ 

με αυτι τθσ Χριςτοδοφλου ίςωσ να οφείλεται κυρίωσ ςτο γεγονόσ ότι 

χρθςιμοποιιςαμε διαφορετικό ςφνολο δεδομζνων. 
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Θ επόμενθ παράμετροσ που ίςωσ να χρίηει διερεφνθςθσ, είναι θ ορμι (παράμετροσ 

8 του πίνακα 5.1). Ζτςι λοιπόν, ορίςαμε διάφορεσ τιμζσ για τον όρο τθσ ορμισ και 

κάναμε τα πειράματα βάςθ των τιμϊν αυτϊν. Όπωσ φαίνεται και από τα 

αποτελζςματα ςτο ςχιμα 5.5 παρατθροφμε ότι θ τιμι τθσ ορμισ δεν χρειάηεται 

αλλαγι αφοφ με τιμι 0,5 δίνει τα καλφτερα αποτελζςματα.  

 Σχήμα 5.4: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ Q3 ςε ςυνάρτθςθ 

με το ρυκμόσ μάκθςθσ που χρθςιμοποιιςαμε. Το ςφνολο εκπαίδευςθσ που 

χρθςιμοποιικθκε ιταν το 2o fold (DataSet1) του CB513. 

Κλείνοντασ τον κφκλο των πειραμάτων που αφοροφν τισ παραμζτρουσ , μποροφμε 

να δοφμε ότι όντωσ θ μεκοδολογία που ακολουκικθκε και τα πειράματα που 

ζγιναν για το ςφνολο δεδομζνων για ζνα fold του CB513, ζδωςαν κάποιεσ τοπικά 

«βζλτιςτεσ» τιμζσ για τισ παραμζτρουσ του πίνακα 5.1, και ζνα ποςοςτό πρόβλεψθσ 

73,91%. Οι τιμζσ αυτζσ φαίνονται ςυνοπτικά ςτον πίνακα 5.2. Επίςθσ μποροφμε να 

δοφμε ότι θ ενςωμάτωςθ του όρου του κεντρικοφ παρακφρου αφξθςε εν μζρει το 

ποςοςτό επιτυχίασ του ςυςτιματοσ αλλά όχι ςτο βακμό που υπολογίηαμε. 

΢υνοπτικά το κεντρικό παράκυρο ςτθ βζλτιςτθ τιμι του που είναι ίςθ με 5, 

πρόςκεςε αφξθςθ τθσ τάξεωσ του 0,8%    
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Νο ΠΑΡΑΜΕΣΡΟ΢ ΣΙΜΗ 

1 Hidden_layer_one_size 17 

2 Hidden_layer_two_size 8 

3 Hidden_layer_one_of_Backward_size 17 

4 Hidden_layer_two_of_Backward_size 0 

5 Hidden_layer_one_of_Forward_size 17 

6 Hidden_layer_two_of_Forward_size 0 

7 Learning_Rate 0.2 

8 Momentum 0.1 

9 Window_size 31 

10 q_minus_1 0.5 

11 q_plus_1 0.5 

12 S 3 

13 Maximum_Iterations 200 

14 Center_window_size 5 

(2+2+1) 

Πίνακασ 5.3: Τελικζσ τιμζσ για τισ παραμζτρουσ του δικτφου όπωσ τισ ορίςαμε και οι οποίεσ 

είναι οι βζλτιςτεσ. 

 

5.2 Πειράματα με τθν χριςθ Ensemble 

Αφοφ βρικαμε τισ βζλτιςτεσ τιμζσ για τισ παραμζτρουσ (Πίνακασ 5.3) για ζνα 

υποςφνολο, κανονικά  ςτθ ςυνζχεια πρζπει να τρζξουμε και τα 10 folds που 

αποτελοφν το CB513 για να βροφμε το τελικό αποτζλεςμα με τθ χριςθ του Μζςου 

Όρου. Όμωσ αντί να γίνει αυτό, λόγω του μεγάλου χρόνου εκτζλεςθσ του 

προγράμματοσ επιλζξαμε να τρζξουμε και τα 10 folds αφοφ πρϊτα ενςωματϊςουμε 

και το μζκοδο του Ensemble. Επειδι τα πειράματα κα επαναλθφκοφν και για τθν 

εφρεςθ τθσ καλφτερθσ μεκόδου Ensemble, προτιμιςαμε να τρζξουμε ζνα 

υποςφνολο και ςε αυτι τθν τροποποίθςθ του ςυςτιματοσ. Αφοφ βρεκεί θ καλφτερθ 

μζκοδοσ τότε κα γίνουν πειράματα ςε όλο το CB513.  

Όπωσ αναφζραμε ςτο Τποκεφάλαιο 4.2 θ μζκοδοσ του Ensemble υλοποιικθκε με 

τθν υπόκεςθ ότι πολλά δίκτυα μαηί μποροφν να εξάγουν καλφτερα αποτελζςματα 
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από ζνα. ΢τα πειράματα που κάναμε το ςφςτθμα αποτελείται από 6 δίκτυα BRNN 

και δοκιμάςαμε 4 διαφορετικζσ μεκόδουσ, Σο Voting, το Borda Function, το Average 

και το Weighted Average που επεξθγικθκαν ςτο Τποκεφάλαιο 4.2. Σα 

αποτελζςματα των πειραμάτων δείχνουν το ποςοςτό επιτυχίασ ςε Q3 και SOV και 

φαίνονται ςτο πιο κάτω ΢χιμα 5.5. 

 

Σχήμα 5.5: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ ςε Q3 και SOV για 

τισ 4 μεκόδουσ που χρθςιμοποιικθκαν για τθν υλοποίθςθ του Ensemble. Το ςφνολο 

εκπαίδευςθσ που χρθςιμοποιικθκε ιταν το 2o fold (DataSet1) του CB513. 

Όπωσ φαίνεται από τα πειράματα θ μζκοδοσ του Ensemble επιφζρει πράγματι 

καλφτερα αποτελζςματα. Και με τισ 4 μεκόδουσ καταφζραμε να αυξιςουμε το 

ποςοςτό ςωςτισ πρόβλεψθσ από 73,91% μζχρι και 76,20% ςε Q3. Σα καλφτερα 

αποτελζςματα τόςο ςε Q3 όςο και ςε SOV πάρκθκαν από το μζκοδο Average με 

μικρι διαφορά από τθ μζκοδο Weighted Average. Επιλζχκθκε επομζνωσ θ Average 

μζκοδο θ οποία είναι και θ πιο απλι και ζχει τθ λιγότερθ πολυπλοκότθτα ωσ αφτθ 

με τθν οποία κα γίνουν τα πειράματα πάνω ςε ολόκλθρο το CB513. ΢υνδυάηοντασ 

τισ βζλτιςτεσ τιμζσ των παραμζτρων που πιραμε προθγουμζνωσ μαηί με το 

Ensemble, κα τρζξουμε και τα 10 folds του CB513. Σο τελικό ποςοςτό επιτυχίασ του 

ςυςτιματοσ κα παρκεί αφοφ ενϊςουμε τα 10 αρχεία εξόδου που κα 

δθμιουργθκοφν και υπολογίηοντασ το μζςο όρο τουσ. Για τθ επαλικευςθ των 
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αποτελεςμάτων θ όλθ διαδικαςία επαναλιφκθκε 3 φορζσ. Σα αποτελζςματα 

φαίνονται ςτο ςχιμα 5.6. 

 

Σχήμα 5.6: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τo μζςο όρο του ποςοςτά επιτυχίασ ςε Q3 

και SOV για τρείσ εκτελζςεισ με τθν χριςθ τθσ μεκόδου Average ςτθ δθμιουργία των 

Ensemble. Κάκε εκτζλεςθ αναφζρεται και ςτα 10 folds του CB513,  όπου το τελικό 

αποτζλεςμα ορίηεται ωσ θ ςυνζνωςθ των αποτελεςμάτων των 10 ανεξάρτθτων folds.  

 

Όπωσ φαίνεται από τθ γραφικι παράςταςθ ςτο ΢χιμα 5.6 το μεγαλφτερο ποςοςτό 

επιτυχίασ ζφταςε το 76,40% ςε Q3 και 68,74 ςε SOV. ΢υγκριτικά με το τελικό 

ποςοςτό που είχε επιτφχει θ Χριςτοδοφλου (2010), παρατθροφμε ότι θ τρζχουςα 

υλοποίθςθ του ςυςτιματοσ πζτυχε ςχεδόν 0,5% αφξθςθ ςτο Q3 ενϊ το SOV, από 

70% που ιταν πριν τϊρα μειϊκθκε κατά 1,3%. ΢τθ ςυνζχεια κα δοφμε πωσ 

μποροφμε να αυξιςουμε περιςςότερο το ποςοςτό με διάφορεσ άλλεσ μεκόδουσ. 

 

5.3 Φιλτράριςμα προβλεπόμενθσ δευτεροταγοφσ δομισ πρωτεϊνϊν 

Μζχρι τϊρα είδαμε ότι το τελικό ποςοςτό του ςυςτιματοσ ζφταςε μζχρι το 76,40% 

ςε Q3 και 68,74% ςε SOV. Για τθν επίτευξθ καλφτερων αποτελεςμάτων όπωσ 

εξθγικθκε ςτο Τποκεφάλαιο 4.3 ενςωματϊςαμε post-processing filtering ςτο 

ςφςτθμα μασ. Θ τεχνικι αυτι χρθςιμοποιϊντασ τθν ζξοδο του BRNN (τρείσ 

καταςτάςεισ H,E,L), προςπακεί να διορκϊςει τθν προβλεπόμενθ ακολουκία που 

76,39

68,72
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δίνει το τρζχον ςφςτθμα ςτο τζλοσ κάκε εκτζλεςθσ του, λαμβάνοντασ υπόψθ τισ 

ςυςχετίςεισ μεταξφ τθσ προβλεπόμενθσ δευτεροταγοφσ δομισ κάκε αμινοξζωσ τθσ 

πρωτεΐνθσ. Θ μζκοδοσ που ακολουκικθκε για το φιλτράριςμα ιταν με τθ χριςθ 

δικτφου RBF (Τποκεφάλαιο 4.3.2). Για τθ ςωςτι επιλογι των κζντρων και 

αρχικοποίθςθ του RBF χρθςιμοποιιςαμε πρϊτα ζνα χάρτθ αυτοοργάνωςθσ 

Kohonen για τθ κατθγοριοποίθςθ των δεδομζνων μασ. Επομζνωσ πρϊτα κα 

αναφερκοφμε ςτα αποτελζςματα του SOM. 

5.3.2 Αποτελζςματα φιλτραρίςματοσ προβλεπόμενθσ δευτεροταγοφσ δομισ 

πρωτεϊνϊν με χριςθ SOM 

Για τθν υλοποίθςθ του SOM κα χρθςιμοποιιςουμε ωσ δεδομζνα ειςόδου το 

Z_Filter_Output.txt το οποίο, όπωσ αναφζραμε ςτο κεφάλαιο 3, ζχει τροποποιθκεί 

οφτωσ ϊςτε για κάκε αμινοξφ τθσ κάκε πρωτεΐνθσ  που περιλαμβάνει, ζχουμε και τθ 

δεκαδικι τιμι τθσ κάκε εξόδου (H, E ι L) τθσ δευτεροταγοφσ δομισ. Σο μζγεκοσ του 

χάρτθ που δθμιουργιςαμε όπωσ και οι υπόλοιπεσ παράμετροι φαίνονται ςτο 

Πίνακα 5.4 

   

Νο ΠΑΡΑΜΕΣΡΟ΢ ΣΙΜΗ 

1 mapSideSize  

 

275 

2 learningRate neighborhood 0.2 

 

3 Radius  

 

50 

4 maxIterations  10 

 

5 trainFile Z_Filter.txt - 

6 testFile Z_Filter_Output.txt - 

13 Window_size 7 

Πίνακασ 5.4: Τελικζσ τιμζσ για τισ παραμζτρουσ του χάρτθ αυτοοργάνωςθσ Kohonen (SOM). 
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Για τθν επιλογι των ςωςτϊν παραμζτρων ζγιναν όπωσ και πριν πειράματα για τθν 

εφρεςθ των βζλτιςτων τιμϊν. Για κάκε πείραμα που εκτελζςαμε εκπαιδεφαμε το 

δίκτυο ςτα 9 ανεξάρτθτα υποςφνολα του CB513 και δοκιμάηαμε ςε 1. Αυτι θ 

διαδικαςία επαναλιφκθκε 10 φορζσ για να δοκιμάςουμε και τα 10 υποςφνολα. Σο 

τελικό αποτζλεςμα είναι ίςο με το μζςο όρο των 10 ςυνόλων. Τπό κανονικζσ 

ςυνκικεσ το SOM χρθςιμοποιικθκε για τθν εφρεςθ των κζντρων τθσ τοπολογίασ 

του RBF. Όμωσ αφοφ θ όλθ διαδικαςία κα γίνει για τθν οργάνωςθ των δεομζνων 

μασ ςε ομάδεσ, ςκεφτικαμε να  χρθςιμοποιιςουμε το SOM και ωσ ανεξάρτθτο 

είδοσ filtering, για να δοφμε πωσ αντιδρά ςτο ςυγκεκριμζνο πρόβλθμα. Ουςιαςτικά 

αυτό αποτελεί και το τρόπο εφρεςθσ και των βζλτιςτων τιμϊν των παραμζτρων. Για 

να κεωρθκεί καλι θ τιμι μιασ παραμζτρου πρζπει βαςικά το αποτζλεςμα ενόσ 

πειράματοσ να ζχει περίπου τα ίδια αποτελζςματα με πριν. Δε πρζπει να ζχουμε 

μείωςθ ςτο Q3, οφτε ςτο SOV. Αν μια τοπολογία επιφζρει χαμθλότερα ποςοςτά από 

πριν αυτό ςθμαίνει ότι το πιο πικανό αν τθ χρθςιμοποιιςουμε ςτθν επομζνθ φάςθ, 

κα ζχουμε χαμθλά ποςοςτά. 

Σο πρϊτο πείραμα που ζγινε αφορά το μζγεκοσ του χάρτθ.  Δοκιμάςτθκαν διάφορα 

μεγζκθ από 50x50 μζχρι 300x300. Σα πιο ςθμαντικά αποτελζςματα φαίνονται πιο 

κάτω (΢χιμα 5.7 και 5.8). 
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Σχήμα 5.7: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ ςε Q3 για διάφορα 

μεγζκθ του χάρτθ που κα οργανϊςουμε. Οι υπόλοιπεσ παράμετροι διατθροφνται ςτακερζσ 

και ίςεσ με αυτζ που φαίνονται ςτο Πίνακα 5.4 

 

 

Σχήμα 5.8: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ ςε SOV Score για 

διάφορα μεγζκθ του χάρτθ που κα οργανϊςουμε. Οι υπόλοιπεσ παράμετροι διατθροφνται 

ςτακερζσ και ίςεσ με αυτζ που φαίνονται ςτο Πίνακα 5.4 

 

Από τθ γραφικι παράςταςθ μποροφμε να δοφμε ότι τα καλφτερα αποτελζςματα 

επιτυγχάνονται από χάρτθ 275x275, δθλαδι 75625. Αυτό ςυμβαίνει γιατί ο αρικμόσ 

των αμινοξζων (residues) που ζχουμε να εκπαιδεφςουμε ςυνολικά φτάνει περίπου 

τισ 73000. Επομζνωσ αυτό το μζγεκοσ χάρτθ ςτθν ουςία μπορεί να χαρτογραφιςει 

ςχεδόν κάκε αμινοξφ ςε κάκε κζςθ. Μικρότερου μεγζκουσ χάρτθ παρατθροφμε ότι 

ζχουν μικρότερο ποςοςτό επιτυχίασ ενϊ μεγαλφτεροι δεν επιφζρουν κάποια 

καλυτζρα αποτελζςματα, ενϊ επιπρόςκετα αυξάνουν τθ πολυπλοκότθτα του 

ςυςτιματοσ. 

Μια ακόμα ςθμαντικι παράμετροσ που πρζπει να εξεταςκεί προςεκτικά είναι το 

μζγεκοσ του κινθτοφ παράκυρου που κα χρθςιμοποιιςουμε. Όπωσ προαναφζρκθκε 

το μζγεκοσ του κινοφμενου παρακφρου που κα χρθςιμοποιιςουμε παίηει πολφ 
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ςθμαντικό ρόλο, αφοφ θ αναδίπλωςθ των πρωτεϊνϊν επθρεάηεται άμεςα από τθ 

πλθροφορία που εμπεριζχεται ςτα κατάλοιπα τθσ. Σα αποτελζςματα με τισ δοκιμζσ 

του μεγζκουσ του παρακφρου φαίνεται ςτο πιο κάτω ΢χιμα 5.9. 

 

Σχήμα 5.9: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ ςε Q3 και SOV για 

διάφορα μεγζκθ του κινθτοφ παρακφρου που χρθςιμοποιιςαμε. Οι υπόλοιπεσ παράμετροι 

διατθροφνται ςτακερζσ και ίςεσ με αυτζ που φαίνονται ςτο Πίνακα 5.4 

 

Από τθ γραφικι παράςταςθ ςτο ΢χιμα 5.9 μποροφμε να δοφμε ότι το παράκυρο 

πράγματι επθρεάηει το τελικό αποτζλεςμα κάποιεσ φορζσ κετικά και κάποιεσ φορζσ 

αρνθτικά. Είναι φανερό ότι όταν ζχουμε μικρό κινθτό παράκυρο ι κακόλου το 

ποςοςτό επιτυχίασ είναι πιο ψθλό, ενϊ όταν το παράκυρο είναι μεγάλο προκαλεί 

χειρότερα αποτελζςματα. Αυτό οφείλεται ςτο γεγονόσ ότι όταν ζχουμε μεγάλο 

παράκυρο ςθμαίνει ότι προςπακεί να χαρτογραφιςει μεγάλθ πλθροφορία ςε 

κάποιο τμιμα του χάρτθ και αυτό ζχει ςαν αποτζλεςμα να μθν μπορεί να γίνει 

ςωςτι χαρτογράφθςθ.  

΢τθν ςυνζχεια δοκιμάςαμε να αλλάξουμε τα ρυκμό μάκθςθσ και τθν ακτίνα τθσ 

γειτονιάσ. Από τα αποτελζςματα των πειραμάτων που φαίνονται ςτον ΢χιμα 5.10 

παρατθροφμε ότι τα καλφτερα ποςοςτά επιτυγχάνονται με ρυκμό μάκθςθ 0,2 και 

αρχικι ακτίνα 125. Θ τιμι τθσ ακτίνασ μπορεί να εξθγθκεί από το γεγονόσ ότι κακϊσ 
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περνοφν οι εποχζσ θ ακτίνα μικραίνει. Επομζνωσ μεγάλθ ακτίνα ςτθν αρχι ζχει 

καλφτερα αποτελζςματα γιατί ςτα αρχικά ςτάδια τθσ οργάνωςθσ του χάρτθ 

κζλουμε να τροποποιοφνται μεγάλα τμιματα, μζχρισ ότου ο χάρτθσ πάρει κάποια 

μορφι.  

 

 

Σχήμα 5.10: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ ςε Q3 και SOV για 

διάφορα μεγζκθ ακτίνασ που χρθςιμοποιιςαμε. Οι υπόλοιπεσ παράμετροι διατθροφνται 

ςτακερζσ και ίςεσ με αυτζ που φαίνονται ςτο Πίνακα 5.4. 

 

 5.3.2 Αποτελζςματα φιλτραρίςματοσ προβλεπόμενθσ δευτεροταγοφσ δομισ 

πρωτεϊνϊν με χριςθ Radial Basis Function 

Αφοφ ζχουμε δθμιουργιςει το χάρτθ μασ  είμαςτε ςε κζςθ να αρχικοποιιςουμε το 

δίκτυο RBF μασ. Όπωσ αναφζρκθκε ςτο Τποκεφάλαιο 4.3.2 πολφ ςθμαντικι 

παράμετροσ είναι θ ςωςτι επιλογι κζντρων. Αν δεν γίνει ςωςτι επιλογι κζντρων 

τότε δεν κα ζχουμε τα επικυμθτά αποτελζςματα. Θ άλλθ παράμετροσ που πρζπει 

να ελεχκεί προςεχτικά είναι το μζγεκοσ του κινθτοφ παρακφρου.  Θα ξεκινιςουμε 

τθ περιγραφι των πειραμάτων μασ με τθ πρϊτθ παράμετρο και αρχικά δε κα 

χρθςιμοποιιςουμε κάποιο κινθτό παράκυρό.  
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Θ επιλογι του αρικμοφ των κζντρων κα ξεκινιςει από 1 και κα αυξάνεται. Όπωσ 

γνωρίηουμε ςτα RBF δίκτυα όςο αυξάνεται ο αρικμόσ των κζντρων, οδθγοφμαςτε ςε 

παρεμβολι δθλαδι το δίκτυο προςπακεί να μάκει “απζξω” κάποιεσ ςυγκεκριμζνεσ 

γνωςτζσ καταςτάςεισ. Όςον αφορά τθν επιλογι τθσ κζςθσ των κζντρων αυτι ζγινε 

εμπειρικά. Δθλαδι βλζποντασ πϊσ ζχει χαρτογραφθκεί ο χάρτθσ  ςτο SOM, 

επιλζγουμε περιοχζσ οι οποίεσ είναι «κακαρζσ» δθλαδι δεν περιζχουν τμιματα 

από τισ άλλεσ δφο καταςτάςεισ. Οι τιμζσ των βαρϊν των νευρϊνων ςτισ κζςεισ 

αυτζσ κα αποτελζςουν και τισ τιμζσ των κζντρων που κα χρθςιμοποιιςουμε. Σα 

αποτελζςματα για διάφορα πειράματα με διαφορετικό αρικμό κζντρων φαίνονται 

ςτο ΢χιμα 5.11.  

 

Σχήμα 5.11: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ ςε Q3 και SOV για 

διάφορουσ αρικμοφσ κζντρων που χρθςιμοποιικθκαν ςτθν εκπαίδευςθ του RBF. 

 

Από τα αποτελζςματα τθσ γραφικισ παράςταςθ ςτο ΢χιμα 5.11 μποροφμε να 

δοφμε ότι το καλφτερο ποςοςτό επιτυγχάνεται όταν χρθςιμοποιοφμε περίπου 100 

κζντρα. Με το αρικμό αυτό  καταφζραμε να αυξιςουμε το SOV score κατά 1% ενϊ 

το Q3 ζμεινε ςχετικά ςτακερό. Επίςθσ από τθσ γραφικι παράςταςθ είναι φανερό 

ότι όταν χρθςιμοποιιςουμε μεγάλο αρικμό κζντρων οδθγοφμαςτε ςε πιο χαμθλά 

ποςοςτά από ότι χωρίσ τθ μζκοδο του filtering γιατί ουςιαςτικά το δίκτυο μακαίνει 
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“απζξω” κάποιεσ καταςτάςεισ και όταν του δοκεί το υποςφνολο με τα δεδομζνα 

δοκιμισ που περιζχει μζςα πρωτεΐνεσ που δεν ζχει ξαναδεί δεν καταφζρνει να 

προβλζψει ςωςτά τθ δευτεροταγι δομι τουσ.  

Θ επόμενθ παράμετροσ του RBF που κα ελζγξουμε είναι το μζγεκοσ του κινθτοφ 

παράκυρου, μια παράμετροσ που ελζχκθκε και κατά τθ διάρκεια τθσ εκπαίδευςθ 

του SOM. Σα αποτελζςματα για διάφορα μεγζκθ παρακφρου φαίνονται ςτθ πιο 

κάτω γραφικι του ΢χιματοσ 5.12. 

 

Σχήμα 5.11: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ ςε Q3 και SOV για 

διάφορα μεγζκθ κινθτοφ παράκυρου που χρθςιμοποιικθκαν ςτθν εκπαίδευςθ του RBF. 

 

Όπωσ μποροφμε να δοφμε θ ειςαγωγι του κινθτοφ  παρακφρου επζφερε όπωσ και 

πριν καλφτερα αποτελζςματα. Όταν το κινθτοφ παράκυρο είναι ίςο με 7 (3+1+3) 

δθλαδι αποκθκεφουμε πλθροφορία πζραν από το κεντρικό αμινοξφ για ακόμα 2 

κατάλοιπα δεξιά και 2 αριςτερά το ποςοςτό επιτυχίασ ανζρχεται ςε 76,80% και 

70,25 για SOV. Επομζνωσ, παρατθροφμε μια ςθμαντικι αφξθςθσ κυρίωσ ςτο SOV 

τθσ τάξθσ του 2,5%. Από τθ γραφικι παράςταςθ μποροφμε να δοφμε επίςθσ ότι 

όταν το παράκυρο αυξθκεί κι άλλο τότε το ποςοςτό επιτυχίασ μειϊνεται και ζχουμε 

χαμθλότερα ποςοςτό από ότι εάν δεν χρθςιμοποιοφςαμε filtering. 
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Σα καλά αποτελζςματα που επιτεφχκθκαν προθγουμζνωσ μασ οδιγθςαν να 

κάνουμε περιςςότερεσ δοκιμζσ και ςυγκρίςεισ, κακϊσ επίςθσ και πιο αναλυτικι 

περιγραφι τθσ πρόβλεψθσ του ςυςτιματοσ. 

 

Σχήμα 5.12: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τo μζςο όρο του ποςοςτά επιτυχίασ ςε 

Q3 και SOV για τζςςερισ εκτελζςεισ τθσ μεκόδου filtering με τθ χριςθ RBF δικτφου. Κάκε 

εκτζλεςθ αναφζρεται και ςτα 10 folds του CB513,  όπου το τελικό αποτζλεςμα ορίηεται ωσ θ 

ςυνζνωςθ των αποτελεςμάτων των 10 ανεξάρτθτων folds.  

 

Θ γραφικι παράςταςθ ςτο ςχιμα 5.12 αντιπροςωπεφει και τθ τελικό ποςοςτό 

επιτυχίασ που επιτεφχκθκε με τθ μζκοδο του filtering. Από τα ςυγκεντρωτικά 

αποτελζςματα μποροφμε να δοφμε ότι πράγματι με το φιλτράριςμα των 

αποτελεςμάτων του δικτφου BRNN παίρνουμε αιςκθτά καλφτερα αποτελζςματα 

κυρίωσ για SOV Score. Θ χριςθ το filtering με τθ μζκοδο αυτι αφξθςε το  Q3 κατά 

0,4% ενϊ το SOV κατά 2,5, μια ςχετικά πολφ καλι βελτίωςθ.  

Ο μεταδιδακτορικόσ ερευνθτισ Δρ. Πζτροσ Κουντοφρθσ για το ίδιο πρόβλθμα 

δοκίμαςε διαφορζσ τεχνικζσ φιλτραρίςματόσ με τθ χριςθ του προγράμματοσ WEKA. 

Σα αποτελζςματα του, όπωσ και τα αποτελζςματα που επιτφχαμε φαίνονται 

αναλυτικά ςτο πιο κάτω Πίνακα 5.5. 

76,83%

70,27%

50,00%

55,00%

60,00%

65,00%

70,00%

75,00%

80,00%

Q3

SOV



134 
 

 

Πίνακασ 5.5: Πίνακασ που δείχνει ςυγκεντρωτικά και αναλυτικά το ποςοςτά  πρόβλεψθσ 

του ςυςτιματοσ τόςο ςε Q3 όςο και ςε SOV, ςε ςχζςθ με άλλεσ τεχνικζσ που 

χρθςιμοποιικθκαν από το post-doct Πζτρο Κουντοφρθ για filtering. Στθ μζςθ του Πίνακα 

ζχουμε τα ποςοςτά χωρίσ τθν χριςθ οποιουδιποτε filtering, ενϊ από τθ μζςθ και πάνω 

ζχουμε τα ποςοςτά των τεχνικϊν που κατάφεραν να αυξιςουν το ποςοςτό επιτυχίασ.  

 

΢υγκρίνοντασ τα αποτελζςματα μασ με αυτά του Δρ. Πζτρου Κουντοφρθ μποροφμε 

να δοφμε αναλυτικά ότι τεχνικι που αναπτφξαμε επιφζρει τα τρίτα καλφτερα 

αποτελζςματα από όλεσ τισ τεχνικζσ που χρθςιμοποιικθκαν. Οι δφο πρϊτεσ 

τεχνικζσ που είχαν τα καλφτερα ποςοςτά είναι LibSVM και Logistic Function. 

Μποροφμε επίςθσ από τον Πίνακα 5.5 να δοφμε ότι και ςτισ τεχνικζσ που 

χρθςιμοποίθςε ο Πζτροσ Κουντοφρθσ υπιρξε περιςςότερθ αφξθςθ ςτο SOV Score. 

Ακόμθ αν δοφμε αναλυτικά τθν πρόβλεψθ κάκε κατάςταςθσ είναι φανερό ότι θ δικι 

μασ τεχνικι υςτερεί κυρίωσ ςτθ ςωςτι πρόβλεψθ τθσ κατάςταςθσ Ε (Extended β-

strands)  αφοφ ςτο ποςοςτό ςωςτι πρόβλεψθσ είναι 63,98% για Q3 και 66,91 για 

SOV ςε ςχζςθ με το 65,78% ςε Q3 και 68,61 ςε SOV τθσ μεκόδου LibSVM. Αντίκετα 

όμωσ όςον αφορά τθ κατάςταςθ L (Loop) παρατθροφμε ότι θ δικι μασ μζκοδο 

ξεπζραςε το ποςοςτό του Q3 τόςο του LibSVM όςο και του Logistic αφοφ ζφταςε το 

83,18%  ςε ςχζςθ με το 82,42% και 80,76% αντίςτοιχα. 
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Όπωσ βλζπουμε από τθν γραφικι παράςταςθ του ςχιματοσ 5.13, θ ομάδα των 

Strands (E), δεν προβλζπεται ςωςτά ςε μεγάλο βακμό. Βλζπουμε ότι περίπου το 

0,64 κατά μζςο όρο (Ε) προβλζπονται ςωςτά από το δίκτυο. Θ ομάδα των (L) κατά 

μζςο όρο προβλζπεται ςωςτά από το δίκτυο, όπωσ παρατθροφμε και από τθν 

τρζχουςα γραφικι. Σζλοσ θ ομάδα των (Θ), προβλζπεται ςε ικανοποιθτικό βακμό 

από το δίκτυο. Σο πρόβλθμα είναι με τθν ομάδα (Ε). Αυτό ςθμαίνει ότι το δίκτυο 

μασ εξακολουκεί να παρουςιάηει μειωμζνα ποςοςτά ςτθ ςωςτι πρόβλεψθ τθσ 

κατάςταςθσ Ε.  

 

Σχήμα 5.13: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τον μζςο όρο πρόβλεψθσ Η, Ε και L, όταν 

το επικυμθτό αποτζλεςμα είναι Η, Ε και L αντίςτοιχα όςον αφορά το Q3 και το SOV. Τα 

αποτελζςματα που παρουςιάηονται είναι ςυνοπτικά για 4 εκτελζςεισ. Κάκε εκτζλεςθ 

αναφζρεται και ςτα 10 folds του CB513,  όπου το τελικό αποτζλεςμα ορίηεται ωσ θ 

ςυνζνωςθ των αποτελεςμάτων των 10 ανεξάρτθτων folds.   

 

Αν κοιτάξουμε τα αναλυτικά ποςοςτά τθσ κάκε κατάςταςθσ και για το SOV Score 

(΢χιμα 5.13), μποροφμε να δοφμε ότι και πάλι θ κατάςταςθ Ε παρουςιάηει τθ 

χαμθλότερθ βελτίωςθ. Αντίκετα οι άλλεσ δφο καταςτάςεισ παρατθροφμε ότι 

αυξικθκαν ςχεδόν 2%, θ αφξθςθ για τθ κατάςταςθ E είναι μόλισ 0,9%.   
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Αφοφ είδαμε τα αποτελζςματα όςον αφορά τθν ςωςτι πρόβλεψθ του δικτφου, 

δθλαδι τα ΕΕ, ΘΘ, και LL, παρατθριςαμε ότι ζχουμε κάποιο πρόβλθμα γιατί ο 

αρικμόσ των Strands (E) που προβλζπονται κανονικά ςε Strands (E) εξακολουκεί να 

είναι χαμθλόσ. Θα επικεντρωκοφμε κυρίωσ ςτα ποςοςτά ςε SOV που είναι και το 

μζτρο ςφγκριςθσ που είχε τθν περιςςότερθ βελτίωςθ. Προφανϊσ,  το πρόβλθμα 

αυτό, ίςωσ να οφείλεται ςε μια «ςφγχυςθ» κάποιων ομάδων μεταξφ τουσ. Για να το 

δοφμε αυτό, πρζπει να δοφμε τα αποτελζςματα για τα υπόλοιπα ςτοιχεία, δθλαδι 

ΕΘ, ΕL και άλλα (ςχιμα 5.14). Επίςθσ είναι καλό να δοφμε πόςο είναι το ποςοςτό 

αναλυτικά για κάκε fold του CB513, για εξακριβϊςουμε αν το πρόβλθμα είναι 

τοπικό ςε κάποιο υποςφνολό. Επίςθσ ςτο ΢χιμα 5.14 φαίνονται ςυγκριτικά τα 

αναλυτικά αποτελζςματα ςε ςχζςθ με αυτά ςτα οποία δεν ζχει γίνει filtering. 

 

 

Σχήμα 5.14: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τον μζςο όρο πρόβλεψθσ Η, Ε και L με 

filtering και χωρίσ filtering, όταν το επικυμθτό αποτζλεςμα είναι Η, Ε και L αντίςτοιχα κακϊσ 

και τισ λανκαςμζνεσ προβλζψεισ ΗΕ, ΗL, EH, EL, LE, LH. Για παράδειγμα θ κατάςταςθ LE 

ςθμαίνει ότι θ επικυμθτι ζξοδοσ είναι L και εμείσ προβλζψαμε E. Τα αποτελζςματα 

αποτελοφν το ςυνολικό αποτζλεςμα όλων των folds του CB513, ενϊ θ απόκλιςθ 

αντιπροςωπεφει το διαφορά του αποτελζςματοσ μεταξφ των folds.  
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Βλζπουμε ςτo ςχιμα 5.14 πιο κακαρά, τα κατά μζςο όρο ποςοςτά ςε SOV για το 

ςυνολικό αποτζλεςμα όλων των folds του CB513, ενϊ θ απόκλιςθ αντιπροςωπεφει 

το διαφορά του αποτελζςματοσ μεταξφ των folds. Παρατθροφμε ότι θ πρόβλεψθ 

(ΘΘ), θ οποία είναι μια από τισ τρεισ που κζλουμε, είναι και θ πιο ςωςτι πρόβλεψθ 

ζναντι τθσ λανκαςμζνθσ κατάταξθσ (ΘΕ) και (ΘL). Άρα το δίκτυο μπορεί ςωςτά να 

προβλζψει ςε μεγάλο βακμό τθν ομάδα (Θ). Όςον αφορά τθν ομάδα (Ε), όπωσ 

βλζπουμε από τα αποτελζςματα, δεν μπορεί να προβλεφτεί ςωςτά γιατί ςυγχφηεται 

με τθν ομάδα των Loops (L). Σζλοσ θ ομάδα των (L) είναι και θ πιο ςωςτά 

προβλεπόμενθ ομάδα, αφοφ ςε μεγάλο βακμό τα δεδομζνα τθσ προβλζπονται 

ςωςτά (LL).  

Σο πρόβλθμα αυτό μπορεί να υφίςταται για πολλοφσ λόγουσ: α) από τθν φφςθ τουσ, 

ο αρικμόσ των Strands (Ε) που κωδικοποιοφν ζνα ςυγκεκριμζνο τμιμα ζχουν γενικά 

μικρότερο μικοσ από τα τμιματα που κωδικοποιοφν Helices και Loops, γι’ αυτό 

πικανόν τα Strands να χάνονται ςτο μζγεκοσ του παρακφρου που χρθςιμοποιοφμε, 

β) πολφ πικανόν μζροσ του προβλιματοσ να οφείλεται ςτο ςφνολο δεδομζνων που 

χρθςιμοποιοφμε. Μπορεί το ςφνολο δεδομζνων να μθν αντιπροςωπεφει 

ικανοποιθτικά τθν ομάδα των Strands (Ε), γ) θ τρζχουςα κωδικοποίθςθ του 

επιπζδου εξόδου. ΢το επίπεδο εξόδου ζχουμε οχτϊ πικανοφσ ςυνδυαςμοφσ που 

κωδικοποιοφν κάποια δευτεροταγι δομι. Επειδι όμωσ όπωσ είναι υλοποιθμζνο το 

ςφςτθμα, θ ομάδα των (L), ζχει 6 ςυνδυαςμοφσ που τθν αναπαριςτοφν, αυτό μπορεί 

να αποτελεί πρόβλθμα, γιατί με αυτόν τον τρόπο πικανόν να δίνεται μεγαλφτερο 

βάροσ ςτθν ομάδα αυτι.  

Επίςθσ αν ςυγκρίνουμε τα τελικά ποςοςτά με filtering και χωρίσ (΢χιμα 5.14) 

μποροφμε να δοφμε ότι ςχεδόν ςε όλεσ τα καταςτάςεισ λανκαςμζνθσ πρόβλεψθσ τα 

ποςοςτά ζχουν μειωκεί. Για αυτό και το ςυγκεντρωτικό SOV ανζβθκε ςτο 70,25. 

Παρόλο που το ολικό SOV  ανζβθκε εντοφτοισ το ποςοςτό λανκαςμζνθσ πρόβλεψθσ 

τθσ κατάςταςθσ  ζχει πάλι το πιο μεγάλο ποςοςτό λανκαςμζνθσ πρόβλεψθσ.  

΢υνολικά  ποςοςτό 30,9 ςυγχζεται με τθ κατάςταςθ L ςε ςχζςθ με το 32,12 που 

ιταν πριν. Ακόμα μια λανκαςμζνθ κατάςταςθ που παρουςιάηει κάποιο πρόβλθμα 

αλλά ςε μικρότερο βακμό είναι θ HL, όπου το ποςοςτό είναι 19,05 με filtering. Αυτό 
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φυςικά δεν είναι τόςο ςοβαρό γιατί θ ορκι πρόβλεψθ ςε H και L είναι αρκετά 

μεγάλθ. 

΢υμπεραςματικά μποροφμε να αντιλθφκοφμε ότι πράγματι θ μζκοδοσ του post-

processing filtering βοθκά αιςκθτά ςτθν επίλυςθ του προβλιματοσ πρόβλεψθσ τθσ 

δευτεροταγοφσ δομισ πρωτεϊνϊν και μπορεί να δϊςει καλφτερα αποτελζςματα 

ςωςτισ πρόβλεψθσ, κυρίωσ όςο αφόρα το SOV score. ΢ε αυτό ςθμαντικό 

παράγοντα ζπαιξε και θ ειςαγωγι του κινθτοφ παρακφρου. Με το να 

επεξεργαηόμαςτε περιςςότερθ πλθροφορία για κάκε κζςθ μιασ πρωτεΐνθσ επζφερε 

ακόμα πιο ψθλά ποςοςτά ςτο filtering.Σα τελικά αποτελζςματα ζδειξαν ότι το 

filtering βοικθςε το  SOV για τθ κατάςταςθ H να αυξθκεί ςχεδόν κατά 2%, του L 

κατά 1,2% και ςε πιο λίγο βακμό το E κατά 0,9%. Επίςθσ μποροφμε να δοφμε ότι με 

μζκοδο αυτι καταφζραμε να μειϊςουμε το ποςοςτό τθσ λανκαςμζνθσ πρόβλεψθσ 

για ΕLτο οποίο είναι ζνα από τα προβλιματα που είχε δυςκολζψει ιδιαίτερα και τθ 

Χριςτοδοφλου (2010). 

  

5.4 Αποτελζςματα Εξελικτικϊν ΢τρατθγικϊν  

΢το επόμενο ςτάδιο τθσ ανάπτυξθσ τθσ ςυγκεκριμζνθσ Διπλωματικισ Εργαςίασ 

προςπακιςαμε να ενςωματϊςουμε διάφορεσ Εξελικτικζσ Μεκόδουσ ςτο ςφςτθμα. 

Όπωσ αναφζρκθκε ςτο Τποκεφάλαιο 4.4 παρόμοια προςπάκεια είχε γίνει και από 

τθ Χριςτοδοφλου (2010). Θ Χριςτοδοφλου χρθςιμοποίθςε Γενετικοφσ Αλγόρικμοφσ 

(ΓΑ) για τθν εξζλιξθ των τιμϊν των παραμζτρων του BRNN. Παρόλο που οι ΓΑ ζχουν 

τθν ικανότθτα να ενςωματϊνονται ςε προβλιματα τεχνθτϊν νευρωνικϊν δικτφων 

και να δίνουν λφςεισ αποδοτικζσ, εντοφτοισ ςτο ςυγκεκριμζνο πρόβλθμα δεν 

βοικθςαν ςχεδόν κακόλου. Ζνασ πικανϊσ λόγοσ για το γεγονόσ αυτό είναι ότι ίςωσ 

δεν προςεγγίςτθκαν και δεν χρθςιμοποιικθκαν ςωςτά ςτθ επίλυςθ του 

ςυγκεκριμζνου προβλιματοσ. Για αυτό το λόγο ςτα πρόκυρα αυτισ τθσ 

Διπλωματικισ Εργαςίασ χρθςιμοποιικθκε θ ομάδα των Εξελικτικϊν ΢τρατθγικϊν 

(Ε΢) οι περιγράφτθκαν αναλυτικά ςτο Τποκεφάλαιο 4.4. 
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5.4.1  Αποτελζςματα Εξζλιξθσ Σιμϊν του Ensemble  Δικτφου 

Θ πρϊτθ προςπάκεια που ζγινε ιταν να εξελίξουμε τισ τιμζσ ςυμμετοχισ του κάκε 

BRNN του Ensemble ςτο τελικό αποτζλεςμα. ΢ε αυτι τθ προςζγγιςθ κα 

προςπακιςουμε να αλλάξουμε το ρόλο που διαδραματίηει κάκε μζλοσ του 

Ensemble ςτο τελικό αποτζλεςμα. Όπωσ εξθγικθκε ςτο Τποκεφάλαιο 4.2 τα 

καλφτερα αποτελζςματα για Ensemble πάρκθκαν με τθ μζκοδο  Average. ΢φμφωνα 

με τθ μζκοδο αυτι, αφοφ ζχουμε 6 BRNN κακζνα από αυτά λαμβάνει μζροσ ςτο 

τελικό αποτζλεςμα ςε αναλόγια 1/6. Εμείσ κα εξελίξουμε τθν τιμι ςυμμετοχισ κάκε 

BRNN οφτωσ ϊςτε όταν κάποιο από αυτά ζχει καλφτερα αποτελζςματα τότε κα 

ςυμμετζχει περιςςότερο ςτο τελικό αποτζλεςμα. ΢τθ πρϊτα πειράματα που 

εκτελζςαμε κρατιςαμε ςτακερό ςτθ υλοποίθςθ μασ, το γεγονόσ ότι το άκροιςμα 

τθσ ςυμμετοχισ κάκε BRNN πρζπει να ιςοφται με 1. Σα αποτελζςματα φαίνονται 

ςτο πιο κάτω ΢χιμα 5.15. 

 

Σχήμα 5.15: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ ςε Q3 και SOV, 

ςυνολικά για τζςςερισ εκτελζςεισ τθσ μεκόδου εξζλιξθσ των τιμϊν ςυμμετοχισ κάκε BRNN 

ςτο τελικό αποτζλεςμα. Κάκε εκτζλεςθ αναφζρεται και ςτα 10 folds του CB513,  όπου το 

τελικό αποτζλεςμα ορίηεται ωσ θ ςυνζνωςθ των αποτελεςμάτων των 10 ανεξάρτθτων folds.   

 

Από τα πειράματα που εκτελζςαμε (΢χιμα 5.15) μποροφμε να δοφμε ότι θ 

υλοποίθςθ αυτι δεν επζφερε κάποια αιςκθτι διαφορά ςτο ποςοςτό επιτυχίασ, 

πζραν από μία περίπτωςθ όπου υπιρξε μια μικρι αφξθςθ από 76,39% ςε 76,43% ςε 

Q3 θ οποία όμωσ μπορεί να κεωρθκεί και τυχαία αφοφ δεν επαναλιφκθκε.  
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΢τθ ςυνζχεια δοκιμάςαμε να αφιςουμε τισ τιμζσ να ξεπεράςουν τθ τιμι του ενόσ 

και να πάρουν  τυχαίεσ τιμζσ είτα κετικζσ, είτε αρνθτικζσ για να δοφμε πϊσ κα 

αντιδράςει το ςφςτθμα. 

 

 

Σχήμα 5.16: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ ςε Q3 και SOV, 

ςυνολικά για τζςςερισ εκτελζςεισ τθσ μεκόδου εξζλιξθσ των τιμϊν ςυμμετοχισ κάκε BRNN 

ςτο τελικό αποτζλεςμα όταν το άκροιςμα τουσ ξεπερνά το 1. Κάκε εκτζλεςθ αναφζρεται και 

ςτα 10 folds του CB513,  όπου το τελικό αποτζλεςμα ορίηεται ωσ θ ςυνζνωςθ των 

αποτελεςμάτων των 10 ανεξάρτθτων folds.   

 

Σα αποτελζςματα που φαίνονται ςτο ςχιμα 5.16 ζδειξαν κάποια μικρι αφξθςθ 

κυρίωσ ςτθ Q3 μζτρθςθ. Όπωσ μποροφμε να δοφμε το Q3 αυξικθκε από το 76,39% 

ςε 76,55%, δθλαδι περίπου 0,15% . Αυτι θ αφξθςθ εμφανίηεται ςε όλα τισ δοκιμζσ 

που κάναμε, επομζνωσ δε μπορεί να κεωρθκεί τυχαία. Και πάλι όμωσ δε κατάφερε 

να ξεπεράςει το ποςοςτό που είχαμε πετφχει με τθ μζκοδο του  filtering  το οποίο 

ζφταςε ςε 76,8% για Q3 και 70,25 για SOV.  Επίςθσ αυτό αποδεικνφει ότι θ μζκοδοσ 

του Ensemble που υλοποιικθκε ςτο Τποκεφάλαιο 5.2 είναι αρκετά ακριβισ και 

αξιόπιςτθ και οποιαδιποτε εξζλιξθ τθσ δεν επιφζρει κάποια αιςκθτι βελτίωςθ.  
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5.4.2 Αποτελζςματα Εξζλιξθσ Σιμϊν των Βαρϊν του BRNN 

Θ δεφτερθ προςπάκεια που ζγινε ιταν να εξελίξουμε τισ τιμζσ των βαρϊν όλων των 

νευρϊνων του BRNN.  Για τθ μζκοδο αυτι προςεγγίςαμε δφο λφςεισ. ΢τθν πρϊτθ 

περίπτωςθ αφαιρζςαμε τελείωσ τθ μάκθςθ με αναςτροφι λάκουσ από τθν 

εκπαίδευςθ του BRNN και θ μάκθςθ πλζον γίνεται μόνο με τθ χριςθ των Ε΢, ενϊ 

ςτθ δεφτερθ περίπτωςθ  το BRNN κα εκπαιδευτεί κανονικά με Back-Propagation 

(Τποκεφάλαιο 2.3, ΢χιμα 2.5) και μετά το τζλοσ τθσ εκπαίδευςθσ του εφαρμόηεται ο 

Εξελικτικόσ Αλγόρικμοσ (΢χιμα 4.23).  

Λόγω τθσ μεγάλθσ διαρκείασ εκτζλεςθσ του προγράμματοσ για τθν ενςωμάτωςθ 

των μεκόδων αυτϊν απενεργοποιικθκαν θ χριςθ του Ensemble που είχε 

προςκζςει πολφ χρόνοσ ςτο πρόγραμμα. Και ςτισ δφο περιπτϊςεισ κα 

ακολουκιςουμε τθν ίδια αρχιτεκτονικι και τισ ίδιεσ τιμζσ των παραμζτρων που 

βρικαμε ότι είναι οι βζλτιςτεσ. (Πίνακασ 5.3). Από τισ παραμζτρουσ αυτζσ μποροφμε 

εφκολα να υπολογίςουμε ότι ο αρικμόσ των βαρϊν που ζχουμε να εξελίξουμε είναι 

3089 και επομζνωσ κάκε χρωμόςωμα κα ζχει μικοσ 3089. Επίςθσ ο αρχικόσ 

πλθκυςμόσ που κα χρθςιμοποιιςουμε είναι 200 άτομα ενϊ το ίδιο μζγεκοσ ζχει και 

ο προςωρινόσ πλθκυςμόσ. Σα αποτελζςματα τθσ πρϊτθσ τεχνικισ φαίνονται ςτο 

΢χιμα5.17. 

Σχήμα 5.17: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ ςε Q3 και SOV για 

τζςςερισ εκτελζςεισ τθσ μεκόδου εξζλιξθσ των τιμϊν των βαρϊν του BRNN χωρίσ τθ χριςθ 

του Back-Propagation για εκπαίδευςθ. Κάκε εκτζλεςθ αναφζρεται και ςτα 10 folds του 

CB513,  όπου το τελικό αποτζλεςμα ορίηεται ωσ θ ςυνζνωςθ των αποτελεςμάτων των 10 

ανεξάρτθτων folds.   
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Από τα αποτελζςματα τθσ γραφικισ παράςταςθσ μποροφμε να δοφμε ότι θ τεχνικι 

αυτι δεν επζφερε καλφτερα αποτελζςματα αλλά αντίκετα παρατθροφμε μια πολφ 

χαμθλι πρόβλεψθ και κακόλου ομοιόμορφθ. Αυτό το πιο πικανόν να οφείλεται ςτθ 

αρχικοποίθςθ των ατόμων του πλθκυςμοφ ι ςτον αρικμό των γενεϊν. Αυτό ςτθν 

ουςία ιταν κάτι που το περιμζναμε αφοφ οι  Εξελικτικοί Αλγόρικμοι δεν μποροφν 

να επιλφςουν τόςο αποδοτικά το πρόβλθμα τθσ πρόβλεψθσ τθσ δευτεροταγοφσ 

δομισ πρωτεϊνϊν από μόνοι τουσ. Για αυτό το λόγο πρζπει να ςυνδυαςτοφν με τα 

ΣΝΔ για να επιφζρουν καλφτερα αποτελζςματα. Για αυτό άλλωςτε υλοποιιςαμε τθ 

δεφτερθ μζκοδο που προαναφζραμε και τα αποτελζςματα τθσ οποίασ φαίνονται 

ςτο πιο κάτω ΢χιμα 5.18.  

 

 

Σχήμα 5.18: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ ςε Q3 και SOV, 

ςυνολικά για τρεισ εκτελζςεισ τθσ μεκόδου εξζλιξθσ των τιμϊν των βαρϊν του BRNN αφοφ 

γίνει εκπαίδευςθ του δικτφου με τθ χριςθ του Back-Propagation. Κάκε εκτζλεςθ 

αναφζρεται και ςτα 10 folds του CB513,  όπου το τελικό αποτζλεςμα ορίηεται ωσ θ 

ςυνζνωςθ των αποτελεςμάτων των 10 ανεξάρτθτων folds.   
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Οι εξελικτικοί αλγόρικμοι όπωσ αναφζραμε ςτο Τποκεφάλαιο 4.4 εξαρτϊνται 

κυρίωσ από τθν τυχαία μετάλλαξθ. Για αυτό το πρόγραμμα τρζξαμε το πρόγραμμα 4 

φορζσ για να επιβεβαιϊςουμε τα αποτελζςματα μασ. Θ μεγάλθ διάρκεια εκτζλεςθσ 

του προγράμματοσ δεν βοθκοφςε ςτθν εκτζλεςθ περιςςότερων επαναλιψεων. Από 

τα αποτελζςματα τθσ γραφικισ παράςταςθσ (΢χιμα 5.18) μποροφμε να δοφμε ότι 

αυτι θ μζκοδοσ ςυντζλεςε ςτθν αφξθςθ του ποςοςτοφ επιτυχίασ ςε Q3 αλλά 

κυρίωσ ςε SOV. Θ αφξθςθ αυτι κατάφερε να ξεπεράςει  τα επίπεδα που είχαμε 

πετφχει τόςο με τθ μζκοδο του Ensemble, όςο και με τθ μζκοδο του filtering για 

SOV, αφοφ ζφταςε ςτο 70,38. Αντίκετα το Q3 παρατθροφμε ότι ζμεινε ςε πιο 

χαμθλά ποςοςτά αφοφ ζφταςε μζχρι 76,61%, ποςοςτό που ξεπερνά αυτό του 

Ensemble αλλά όχι του filtering.  

Για να δοφμε αν ο αρικμόσ των γενεϊν παίηει ρόλο ι κα επιφζρει κάτι καλφτερο, 

ςκεφτικαμε να αλλάξουμε το μζγεκοσ του. Αξίηει να ςθμειϊςουμε ότι όςο 

αυξάνονται οι γενεζσ αυξάνεται και ο χρόνοσ εκτζλεςθσ. Για παράδειγμα όταν ο 

γενεζσ ιταν 300 άτομα ο χρόνοσ εκτζλεςθσ ιταν ςχεδόν 8 μζρεσ. Για αυτό κάναμε 

μόνο δφο δοκιμζσ με μεγάλο αρικμό γενεϊν. Σα αποτελζςματα με διάφορουσ 

πλθκυςμοφσ φαίνονται ςτο πιο κάτω ΢χιμα 5.19. 
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Σχήμα 5.19: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ ςε Q3 και SOV 

χρθςιμοποιϊντασ τθ μεκόδου εξζλιξθσ των τιμϊν των βαρϊν του BRNN με διαφορετικοφσ 

αρικμοφσ γενεϊν και αφοφ γίνει εκπαίδευςθ του δικτφου με τθ χριςθ του Back-

Propagation. Κάκε εκτζλεςθ αναφζρεται και ςτα 10 folds του CB513,  όπου το τελικό 

αποτζλεςμα ορίηεται ωσ θ ςυνζνωςθ των αποτελεςμάτων των 10 ανεξάρτθτων folds.   

 

Σα αποτελζςματα ζδειξαν ότι περιςςότερεσ γενεζσ δεν βοικθςαν περιςςότερο τθν 

εφαρμογι αυτι. Παρατθροφμε ότι περίπου 200 επαναλιψεισ είναι αρκετζσ για να 

ςυγκλίνει ο αλγόρικμοσ. 

Επομζνωσ ςυνοπτικά μπορεί οι μζκοδοι των Εξελικτικϊν ΢τρατθγικϊν να μθν 

κατάφεραν να ξεπεράςουν το ποςοςτό Q3 που πετφχαμε με τθ μζκοδο του filtering, 

όμωσ τα αποτελζςματα τθσ τελευταίασ τεχνικισ ζδειξαν ότι θ ενςωμάτωςθ τουσ 

μπορεί να βοθκιςει ςτθν αφξθςθ του ποςοςτοφ SOV. Αυτό που μποροφμε να ποφμε 

είναι θ τελευταία τεχνικι που περιγράφτθκε μπορεί να επιτελζςει το ίδιο, ίςωσ και 

καλφτερο, ρόλο με τθν εφαρμογι του Ensemble με τθ μόνθ ςθμαντικι διαφορά το 

χρόνο εκτζλεςθσ. Θ μζκοδοσ του Ensemble χρειαηόταν 3 με 4 μζρεσ για τρζξει όλο 

το CB513, ενϊ οι Ε΢ χρειάςτθκαν μζχρι και 8 μζρεσ για το ίδιο ςφνολο. 
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5.4.3 Αποτελζςματα Εξζλιξθσ Σιμϊν με τθ χριςθ του SOV Score 

΢κεφτικαμε να τροποποιιςουμε τον αλγόρικμο τθσ τελευταίασ τεχνικισ που 

αναφζρκθκε ςτθν προθγοφμενθ παράγραφο και ο οποίοσ είχε τα καλφτερα 

αποτελζςματα. Αντί να χρθςιμοποιοφμε το mean square error ωσ κριτιριο του 

fitness function, χρθςιμοποιιςαμε το SOV Score. Θ δομι των Ε΢ είναι τζτοια που 

καταςτοφςε εφκολθ τθ τροποποίθςθ και ενςωμάτωςθ του κριτθρίου SOV. Ζνα 

μεγάλο μειονζκτθμα τθσ μεκόδου αυτισ είναι και πάλι ο χρόνοσ εκτζλεςθσ, ο 

οποίοσ αυξάνεται ακόμθ περιςςότερο. Πάλι ο τελικόσ χρόνοσ ολόκλθρου του CB513 

ζφταςε τισ 10 μζρεσ. Για τον υπολογιςμό του SOV όπωσ αναφζρκθκε ςτο 

Τποκεφάλαιο 4.4.2.β χρειάςτθκε να χρθςιμοποιιςουμε το πρόγραμμα sov.c το 

οποίο γράφει και διαβάηει από αρχεία, διαδικαςίεσ οι οποίεσ είναι αρκετά αργζσ. Θ 

δομι των Ε΢ που χρθςιμοποιιςαμε προχποκζτει όπωσ και πριν τθν φπαρξθ 

πλθκυςμοφ 200 ατόμων κακϊσ επίςθσ και προςωρινοφ πλθκυςμοφ ακόμθ 200 

ατόμων. Επομζνωσ ςε κάκε γενεά πρζπει να χρθςιμοποιοφμε 400 αρχεία, κάτι που 

είναι πολφ χρονοβόρο. Παρόλα αυτά τρζξαμε το πρόγραμμα για όλα τα folds του 

CB513, 3 φορζσ και τα αποτελζςματα εμφανίηονται ςτο ΢χιμα 5.20. 

Σχήμα 5.20: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τα ποςοςτά επιτυχίασ ςε Q3 και SOV, 

ςυνολικά για τρεισ εκτελζςεισ τθσ μεκόδου εξζλιξθσ των τιμϊν των βαρϊν του BRNN όταν το 

κριτιριο του fitness function είναι το SOV. Κάκε εκτζλεςθ αναφζρεται και ςτα 10 folds του 

CB513,  όπου το τελικό αποτζλεςμα ορίηεται ωσ θ ςυνζνωςθ των αποτελεςμάτων των 10 

ανεξάρτθτων folds.   
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Είναι φανερό ότι ζχουμε επιτφχει μεγάλθ αφξθςθ ςτο SOV αφοφ ζφταςε ςχεδόν ςτο 

74%, ενϊ το Q3 όπωσ βλζπουμε τισ πλείςτεσ περιπτϊςεισ ζχει μια μικρι μείωςθ. Αν 

δοφμε τθν αναλυτικι πρόβλεψθ για SOV για κάκε κατάςταςθ μποροφμε να δοφμε 

ςε ποιουσ τομείσ βοικθςε περιςςότερο θ μζκοδοσ αυτι. ΢χιμα 5.21 

 

 

 

Σχήμα 5.21: Γραφικι παράςταςθ που παρουςιάηει τον μζςο όρο πρόβλεψθσ Η, Ε και L, με τθ 

χριςθ ES για εξζλιξθ εξζλιξθσ των τιμϊν των βαρϊν του BRNN όταν το κριτιριο του fitness 

function είναι το SOV κακϊσ επίςθσ και τα αποτελζςματα με filtering για τρεισ εκτελζςεισ, 

όταν το επικυμθτό αποτζλεςμα είναι Η, Ε και L αντίςτοιχα κακϊσ και τισ λανκαςμζνεσ 

προβλζψεισ ΗΕ, ΗL, EH, EL, LE, LH για SOV. Για παράδειγμα θ κατάςταςθ LE ςθμαίνει ότι θ 

επικυμθτι ζξοδοσ είναι L και εμείσ προβλζψαμε E. Τα αποτελζςματα αποτελοφν το 

ςυνολικό αποτζλεςμα όλων των folds του CB513, ενϊ θ απόκλιςθ αντιπροςωπεφει το 

διαφορά του αποτελζςματοσ μεταξφ των folds.  

 

΢το πειράματα που κάναμε με filtering είδαμε ότι ςτο ΢χιμα 5.14 θ πρόβλεψθ των Ε 

ςυγχεόταν με τθν κλάςθ των L με αποτζλεςμα το 31,0 ςχεδόν των Ε να προβλζπεται 

ςαν άλλθ κατάςταςθ. Αυτό το γεγονόσ παρατθροφμε ότι βελτιϊνεται αιςκθτά με τθ 

χριςθ των Ε΢. Όπωσ παρατθροφμε και από τισ τιμζσ ςτο ΢χιμα 5.23 το ποςοςτό των 

Ε που προβλζπεται ςαν L είναι περίπου 27,95,  που είναι μια πολφ ςθμαντικι 
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ενίςχυςθ για το ςφςτθμα ενϊ το ποςοςτό ςωςτισ πρόβλεψθσ τθσ κατάςταςθσ E 

ζφταςε ςχεδόν 70,0. Αυτό θ άνοδοσ παρουςιάςτθκε και για τισ άλλεσ δφο 

καταςτάςεισ, όμωσ δεν ιταν τόςο αιςκθτι. Όπωσ μποροφμε να δοφμε ςτο ςχιμα 

5.23 οι καταςτάςεισ L και H δεν είχε τθν ίδια άνοδο αφοφ ζφταςαν το 73,0 και 71,98 

αντίςτοιχα. Είναι φανερό όμωσ το γεγονόσ ότι αυτι θ υλοποίθςθ που παίρνει ςαν 

πρϊτο κριτιριο το SOV φαίνεται ότι βοικθςε το ςφςτθμα να αυξιςει ςε κάποιο 

βακμό το ςυνολικό SOV Score ζφταςε ςτο 74%.  

Δεν πρζπει να παραλείψουμε να ποφμε ότι αυτι θ υλοποίθςθ παρουςιάηει και 

κάποια αρνθτικά αποτελζςματα. Από τα ΢χιμα 5.20 όπωσ είδαμε το Q3 

παρουςιάηει χαμθλότερα ποςοςτά. Παρόμοια ςυμπεριφορά είχε παρατιρθςε και θ 

Χριςτοδοφλου (2010), όταν είχε χρθςιμοποιιςει τθ μζκοδο του viterbi με Hidden 

Markov Models για φιλτράριςμα. ΢υνοπτικά, μποροφμε να δοφμε ότι με αυτι τθ 

υλοποίθςθ των E΢, μπορεί μεν να μειϊκθκε το Q3 ποςοςτό, όμωσ θ μείωςθ δεν 

είναι τόςο μεγάλθ, όςο  θ άνοδοσ ςε SOV που ιταν αρκετά αιςκθτι. Επομζνωσ αν 

ςκοπόσ μασ είναι θ αφξθςθ του SOV, δθλαδι αφξθςθ τθσ ςωςτισ πρόβλεψθσ για 

διαςτιματα από κατάλοιπα που επικαλφπτονται ςτισ δφο ακολουκίεσ τθσ 

προβλεπόμενθσ και πραγματικισ ακολουκίασ αντίςτοιχα, τότε θ μζκοδοσ αυτι 

όπου χρθςιμοποιεί το SOV ωσ κριτιριο ςτο fitness function επιφζρει πολφ καλζσ 

βελτιϊςεισ.   
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5.5 Γενικζσ παρατθριςεισ και ςυηιτθςθ 

Κλείνοντασ το κεφάλαιο το πειραμάτων, όπωσ είχαμε αναφζρει ςτθν αρχι του 

κεφαλαίου αυτοφ, κα κάνουμε μια απλι ςφγκριςθ με τα αποτελζςματα που είχε 

πετφχει θ Χριςτοδοφλου (2010). Θ Χριςτοδοφλου ςτα τελικά ςτάδια είχε καταφζρει 

να πετφχει ποςοςτό 76% για Q3 και 70,0 για SOV. Εμείσ καταφζραμε να πάρουμε 

ποςοςτό 76,4% για Q3 και 68.75 για SOV χωρίσ τθ χριςθ οποιαςδιποτε εφαρμογισ 

filtering ι Εξελικτικϊν Αλγορίκμων. Παρατθροφμε ότι πετφχαμε κάποια αφξθςθ ςτο 

Q3 αφοφ ανζβθκε 0,4%, όμωσ αντίκετα είχαμε αιςκθτι πτϊςθ τθσ τάξεωσ 1,25 για 

το SOV. Όμωσ εφαρμόηοντασ τθ τεχνικι του filtering με RBF δίκτυο είδαμε ότι 

αυξιςαμε το ποςοςτό ακρίβεια αφοφ ζφταςε το 76,8% για Q3 και 70,25 για SOV. 

Επιπρόςκετα με τθν εφαρμογι των Εξελικτικϊν ΢τρατθγικϊν που χρθςιμοποιοφςε 

ωσ fitness function τθ παράμετρο SOV, είδαμε ότι το SOV ανζβθκε μζχρι και 74,0 

ενϊ το Q3 πζφτει ςτο 76,1%.  

Επομζνωσ ςυνοπτικά βλζπουμε ότι τα ποςοςτά αυξικθκαν ςε ςχζςθ με τισ 

μετριςεισ που είχε κάνει θ Χριςτοδοφλου (2010). ΢υνεπϊσ οι μζκοδοι και τεχνικζσ 

που ενςωματϊκθκαν μποροφν να κεωρθκοφν επιτυχθμζνεσ, αφοφ επζφεραν 

αφξθςθ ςτο τελικό ποςοςτό πρόβλεψθσ δευτεροταγοφσ δομισ πρωτεϊνϊν. Όμωσ 

είναι καλό να αναφζρουμε ξανά ότι δεν ζγιναν αναλυτικζσ ςυγκρίςεισ με τα 

αποτελζςματα τισ Χριςτοδοφλου (2010) γιατί όπωσ αναφζραμε και προθγουμζνωσ 

δεν χρθςιμοποιιςαμε το ίδιο ςφνολο δεδομζνων εκπαίδευςθσ, μια παράμετροσ που 

παίηει κακοριςτικό ρόλο ςτθ τελικό αποτζλεςμα των ΣΝΔ. 
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Κεφάλαιο 6 

 

΢υμπεράςματα και μελλοντικι εργαςία 

 

6.1 ΢υμπεράςματα 

6.2 Μελλοντικι εργαςία  
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6.1 ΢υμπεράςματα 

Αρχικά, κα αναφερκοφμε ςτισ τροποποιιςεισ που αφοροφν τθν αρχιτεκτονικι και 

τισ παραμζτρουσ του BRNN. Όπωσ είδαμε από τα πειράματα αλλαγζσ ςε κάποιεσ 

από τισ τιμζσ των παραμζτρων του BRNN πζτυχαν μια μικρι βελτίωςθ των 

ποςοςτϊν ακρίβειασ του ςυςτιματοσ. Κςωσ θ πιο ςθμαντικι αλλαγι ιταν θ 

ειςαγωγι του κινθτοφ παράκυρου για το κεντρικό δίκτυο. Θ αλλαγι αυτι αφξθςε 

μεν το ποςοςτό αλλά όχι ςτο βακμό που περιμζναμε, αφοφ ζδωςε μια αφξθςθ τθσ 

τάξεωσ το 1.7% ςε Q3. Αξίηει να ςθμειωκεί ότι ενϊ για τα άλλα δυο δίκτυα του 

BRNN το μζγεκόσ του κινθτοφ παράκυρου κατά μζςο όρο  όςο αυξανόταν ζδινε 

καλφτερα αποτελζςματα, αντίκετα ςτθ περίπτωςθ του κεντρικοφ δικτφου ζδινε 

καλφτερα αποτελζςματα όςο αυτό διατθρείται ιταν μικρό. Αυτό οφείλεται ςτο 

γεγονόσ ότι τα μεγάλα παράκυρα των άλλων δφο δικτφων είναι αρκετά και μποροφν 

να ςυςχετίςουν μια μεγαλφτερθ περιοχι από κατάλοιπα μιασ πρωτεΐνθσ μεταξφ 

τουσ. Ζτςι, με τα μεγάλα κινθτά παράκυρα των Forward και Backward δικτφου 

καλφπτουμε ςε μεγάλο βακμό τισ μακρινζσ πλθροφορίεσ που αφοροφν τα αμινοξζα. 

΢υνοψίηοντασ, ζνα κινθτό παράκυρο ςτακεροφ μεγζκουσ για το κεντρικό δίκτυο 

μπορεί να μθ ςυντζλεςε ςτο βακμό που περιμζναμε, όμωσ, επιτρζποντασ 

μεγαλφτερο μζγεκοσ παρακφρου και πάλι δεν αυξάνουμε το ποςοςτό πρόβλεψθσ 

λόγω υπερεκπαίδευςθσ. 

Αντίκετα αιςκθτι αφξθςθ επζφερε θ ειςαγωγι τθσ μεκόδου Ensemble. Θ χριςθ 

πολλϊν BRNN τα οποία αποφαςίηουν ςυλλογικά το τελικό αποτζλεςμα ζδωςε 

πράγματι  τθν δυνατότθτα ςτο ςφςτθμα να προβλζπει με μεγαλφτερθ ακρίβεια τθν 

δευτεροταγι δομι τθσ πρωτεΐνθσ. Και οι τζςςερισ μζκοδοι που χρθςιμοποιικθκαν 

ζδωςαν καλυτζρα αποτελζςματα, αλλά τελικά επιλζχκθκε θ μζκοδοσ Average που 

ζδινε τα πιο μεγάλα ποςοςτό, αφοφ ζφταςε το ςφςτθμα μζχρι 76,4% για Q3 και 

68,74 για SOV.  

΢θμαντικι βελτίωςθ του ποςοςτοφ πρόβλεψθσ των πρωτεϊνϊν του ςυςτιματοσ, 

είχε και θ πρόςκεςθ του post-processing filtering. Σο φιλτράριςμα αποςκοπεί να 

διορκϊςει τθν προβλεπόμενθ ακολουκίασ αφοφ λαμβάνει υπόψθ τισ ςυςχετίςεισ 

μεταξφ των ςτοιχείων τθσ δευτεροταγοφσ δομισ (structure to structure) που ζχει 
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προβλεφτεί για κάκε αμινοξφ από το πρϊτο δίκτυο (sequence to structure). Θ 

μζκοδοσ του filtering εφαρμόςτθκε πάνω ςτισ καλφτερεσ προβλζψεισ που είχαμε 

μζχρι τϊρα, δθλαδι 76,4% για Q3 και 68,75 για SOV. Για το φιλτράριςμα των 

αποτελζςματοσ μασ δοκιμάςαμε ζνα δίκτυο RBF του οποίου τα κζντρα 

αρχικοποιικθκε βάςθ ενόσ χάρτθ αυτοοργάνωςθσ  Kohonen. Θ παρουςία 

γραμμικισ ςυνάρτθςθσ ενεργοποίθςθσ ςτο επίπεδο εξόδου και τθσ  μθ γραμμικισ 

(Gaussian) ςτο κρυφό επίπεδο ςυντζλεςε ςτθ αφξθςθ τθσ ςωςτισ πρόβλεψθσ. Με 

τθ χριςθ του δικτφου αυτοφ πετφχαμε ςθμαντικι αφξθςθ ςτο SOV που ζφταςε το 

70,25 ενϊ το Q3 ανζβθκε ςτο 76,8%. Μια ςθμαντικι παρατιρθςθ είναι ότι για τθν 

επίτευξθ των ποςοςτϊν αυτϊν χρθςιμοποιιςαμε και πάλι κινθτό παράκυρο. Για 

άλλθ μια φορά φαίνεται κακαρά ότι με τθ χριςθ κινθτοφ παράκυρου καλφπτουμε 

τισ μακρινζσ πλθροφορίεσ και αλλθλεπιδράςεισ που αφοροφν τα αμινοξζα και 

επιτυγχάνουμε καλφτερα αποτελζςματα.  

Βάςει των αποτελεςμάτων του υποκεφαλαίου 5.3.1, παρατθροφμε το πρόβλθμα με 

τθ χαμθλι πρόβλεψθ των Strands (E) εξακολουκεί να υπάρχει αλλά ςε μικρότερο 

βακμό. Σο δίκτυο δεν μπορεί να προβλζψει τόςο καλά τθν ομάδα των (Ε), όπωσ τισ 

άλλεσ δφο καταςτάςεισ (΢χιματοσ 5.13). 

Αυτό κεωρθτικά μπορεί να γίνεται για πολλοφσ λόγουσ: α) οφείλεται ςτθν φφςθ των 

β – strands. Σα β – strands (Ε) τμιματα, ζχουν γενικά μικρότερο μικοσ από τα 

τμιματα που κωδικοποιοφν Helices και Loops. Ζνα τζτοιο τμιμα αποτελείται από 

περίπου 5 – 10 (Ε), τα οποία βρίςκονται ςε ζνα μζροσ τθσ αλυςίδασ, με ζνα άλλο 

τμιμα με 5 – 10 ςυνεχόμενα (Ε) να ακολουκεί του πρϊτου ςε κάποια απόςταςθ. Σα 

δφο αυτά τμιματα των (Ε), είτε διαχωρίηονται με ζνα μικρό τμιμα από Loops, ι 

βρίςκονται αρκετά μακριά το ζνα από το άλλο, με διάφορα άλλα είδθ 

δευτεροταγοφσ δομισ ανάμεςά τουσ (Mount, 2001). Ζτςι είναι πικανόν τα Strands 

να χάνονται ςτο μζγεκοσ του παρακφρου που χρθςιμοποιοφμε. β) Ζνασ άλλοσ 

πικανόσ λόγοσ για τθν χαμθλι πρόβλεψθ των (Ε) ίςωσ είναι το ςφνολο δεδομζνων 

που χρθςιμοποιοφμε. Μπορεί το ςφνολο δεδομζνων να μθν αντιπροςωπεφει 

ικανοποιθτικά τθν ομάδα των Strands ςε ςχζςθ με τισ άλλεσ ομάδεσ. γ) Θ τρζχουςα 

αρχιτεκτονικι του δικτφου ίςωσ οφείλεται κατά ζνα μζροσ για το πιο πάνω 

πρόβλθμα. Σο επίπεδο εξόδου του ςυςτιματοσ αποτελείται από τρεισ νευρϊνεσ, οι 
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οποίοι ανάλογα με τον τριαδικό binary ςυνδυαςμό κωδικοποιοφν μια ομάδα 

δευτεροταγοφσ δομισ (παράρτθμα Z). Σι γίνονται όμωσ οι υπόλοιποι ςυνδυαςμοί; 

Με βάςθ τθν υλοποίθςθ του δικτφου, οι υπόλοιποι ςυνδυαςμοί καταγράφονται ςαν 

(L). Αυτό μπορεί να δικαιολογιςει πολλά από τα πιο πάνω ερωτιματα, διότι ίςωσ 

εδϊ να οφείλεται θ μεγάλθ πρόβλεψθ των Loops που ζχει το δίκτυο.  

΢τθν ςυνζχεια εφαρμόςαμε διαφορζσ μεκόδουσ Εξελικτικϊν Αλγορίκμων. Αυτζσ 

κατάφεραν να πετφχουν τελικά και τα καλφτερα αποτελζςματα από όλεσ τισ 

τεχνικζσ που χρθςιμοποιοφςαμε όςον αφορά το SOV. ΢υγκεκριμζνα μετά τθν 

εκπαίδευςθ του δικτφου με Back-Propagation, προςπακιςαμε να εξελίξουμε τισ 

τιμζσ των βαρϊν του BRNN, με τθ χριςθ Εξελικτικϊν ΢τρατθγικϊν, όπου SOV 

αποτελεί το κριτιριο του fitness function. Προςπακιςαμε δθλαδι να κάνουμε 

μικρζσ αλλαγζσ ςτισ τιμζσ του, που κα επιφζρουν καλφτερα ποςοςτά. Με τθν 

τεχνικι αυτι, τα αποτελζςματα πρόβλεψθσ με βάςθ τθν SOV παράμετρο 

αυξικθκαν μζχρι και 74.0 ενϊ με βάςει τθν Q3 ζπεςαν γφρω ςτο 76,1%. Επίςθσ με 

τθ μζκοδο αυτι το πρόβλθμα τθσ χαμθλισ πρόβλεψθσ των (Ε) ζχει παρουςιάςει 

μείωςθ ςε κάποιο βακμό. Παρόλα αυτά ςυνεχίηει να υφίςτανται . 

Σζλοσ κα αναφερκοφμε ςτο πιο ςθμαντικό πρόβλθμα που αντιμετωπίςαμε ςε όλεσ 

τισ φάςεισ τθσ Διπλωματικισ Εργαςίασ. Σο πρόβλθμα αυτό ιταν ο χρόνοσ εκτζλεςθσ. 

Οποιεςδιποτε αλλαγζσ κάναμε, πρόςκεταν επιπλζον χρόνο ςτο ιδθ αργό ςφςτθμα. 

Πιο χαρακτθριςτικό παράδειγμα ςτθ φάςθ υλοποίθςθσ Ε΢ ςτο Τποκεφάλαιο 5.4.3 

όπου ο χρόνοσ εκτζλεςθσ για όλο το CB513 ζφταςε τισ 10 μζρεσ περίπου. Ακόμθ 

κάποιεσ άλλεσ φορζσ, παρουςιάςτθκαν προβλιματα και με τισ μθχανζσ που 

χρθςιμοποιοφςαμε για τα πειράματα μασ. Λόγω του ότι γζμιηε θ RAM θ μθχανι δεν 

μποροφςε να τελειϊςει κάποια από τα πειράματα που δοκιμάηαμε. Αυτόσ ιταν και 

ο λόγοσ που δεν μπορζςαμε να κάνουμε περιςςότερα πειράματα ςτισ υλοποιιςεισ 

με Εξελικτικοφσ Αλγόρικμουσ.   
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6.1 Μελλοντικι Εργαςία 

Όπωσ είχαμε δει ςτο Τποκεφάλαιο 5.4.3 θ ενςωμάτωςθ Εξελικτικϊν ΢τρατθγικϊν 

που κζτουν ωσ κριτιριο το SOV ςτο fitness function, επζφερε καλφτερα ποςοςτά 

όςον αφορά το SOV. Επομζνωσ κα ιταν μια καλι ιδζα να δοκιμάηαμε να 

εκπαιδεφαμε από τθν αρχι το BRNN, αλλά αντί με το mean square error μεταξφ 

επικυμθτισ και πραγματικισ εξόδου, με βάςθ το SOV. Ακόμθ καλφτερα κα 

μποροφςαμε να ςυνδυάςουμε και τισ δυο μετρικζσ που χρθςιμοποιοφμε για να 

υπολογίςουμε το ποςοςτό ςωςτι πρόβλεψθσ του δικτφου, δθλαδι το Q3 και το 

SOV. Σο SOV μπορεί να μθν κεωρείται επί τισ εκατό ποςοςτό όμωσ μπορεί να 

ςυνδυαςτεί με το Q3 και κα μποροφςαμε να ορίςουμε ζνα μζτρο ςφγκριςθσ όπωσ 

αυτό που φαίνεται ςτθν Εξίςωςθ 6.1. Με αυτό τον τρόπο κα λαμβάνουμε υπόψθ 

και τισ δφο μετριςεισ ςτο τελικό αποτζλεςμα. 

 

SEL= (Q3+SOV)  / 2 

Εξίςωςη 6.1: Εξίςωςθ που ςυνδυάηει και τισ δφο μετρικζσ που χρθςιμοποιοφμε για τθν 

εφρεςθ του ποςοςτοφ επιτυχισ πρόβλεψθσ δευτεροταγοφσ δομισ πρωτεϊνϊν.  

 

Όςον αφορά τθ χριςθ των Ensemble, είχαν χρθςιμοποιθκεί 4 διαφορετικζσ μζκοδοι 

για να ςυνδυάςουμε το αποτζλεςμα των 6 BRNN που ςυναποτελοφν το ςφςτθμα. 

Τπάρχουν όμωσ και άλλεσ μζκοδοι, πζραν από αυτϊν που αναπτφχκθκαν, που ίςωσ 

να δουλεφουν πιο αποτελεςματικά ςτθ επίλυςθ του ςυγκεκριμζνο προβλιματοσ και 

να επιφζρουν καλφτερο ποςοςτό πρόβλεψθσ δευτεροταγοφσ δομισ πρωτεϊνϊν. 

Ο δθμιουργόσ του ςυςτιματοσ pssp_ucy που προςπακιςαμε να βελτιϊςουμε, 

Μιχάλθσ Αγακοκλζουσ, ζχει αναλάβει τθ δθμιουργία ενόσ νζου ςυςτιματοσ. Σο νζο 

ςφςτθμα αςχολείται με τθν επίλυςθ του ίδιου προβλιματοσ, αλλά προςπακεί να 

βελτιϊςει τθν ικανότθτα πρόβλεψθσ του BRNN, αντικακιςτϊντασ τον αλγόρικμο 

μάκθςθσ Back-Propagation με ζνα second-order learning αλγόρικμο. Είναι αποδεχτό 

ότι αυτοφ του είδουσ αλγόρικμοι είναι ανϊτεροι ςτθν εκπαίδευςθ 
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πολυςτρωματικϊν νευρωνικϊν δικτφων. ΢υγκεκριμζνα ο αλγόρικμοσ που 

υλοποίθςε είναι ο Scaled-conjugate-gradient (SGC), ο οποίοσ φαίνεται να είναι πολφ 

πιο αποδοτικόσ και αποτελεςματικόσ όταν εφαρμόηεται ςε μεγάλα ςφνολα 

δεδομζνων, ζναντι του Back-Propagation through Time. Επομζνωσ ςκοπόσ του νζου 

ςυςτιματοσ είναι να ενςωματϊςει το SCG ςτο BRNN για τθν επίλυςθ του 

προβλιματοσ τθσ πρόβλεψθσ τθσ δευτεροταγοφσ δομισ. Θ ενςωμάτωςθ αυτι 

αποςκοπεί ςτθν εξάλειψθ των ςθμαντικϊν μειονεκτθμάτων που παρουςίαηε το 

υπάρχων ςφςτθμα και ςχετίηονται κυρίωσ με το χρόνο εκτζλεςθσ και τθν επίδοςθ 

του ςυςτιματοσ ςτθν ορκι πρόβλεψθσ τθσ δευτεροταγοφσ δομισ πρωτεϊνϊν.  

Κάποια πρϊτα πειράματα ζχουν δείξει κετικά αποτελζςματα. Παρατθρικθκε ότι ο 

χρόνοσ εκτζλεςθσ ζχει μειωκεί ραγδαία, αφοφ τϊρα χρειάηεται μόνο κάποια λεπτά 

για να εκπαιδευτεί. Επίςθσ φαίνεται να δουλεφει αποτελεςματικά ςε κάποια απλά 

προβλιματα νευρωνικϊν δικτφων ανάδραςθσ. Άρα κα ιταν καλι ιδζα να γίνουν ςε 

κάποια φάςθ κάποιεσ ςυγκρίςεισ μεταξφ των δφο ςυςτθμάτων, ςε διάφορεσ πτυχζσ.  

Για παράδειγμα το ποςοςτό πρόβλεψθσ τθσ κατάςταςθσ E, το οποίο εξακολουκεί να 

παραμζνει ςχετικά χαμθλό ςτο υπάρχων ςφςτθμα, ςε ςχζςθ με τθ πρόβλεψθ των 

άλλων δφο καταςτάςεων. Με αυτό τον τρόπο μποροφμε να δοφμε αν αυτι θ 

ςυμπεριφορά, είναι αποτζλεςμα τθσ αρχιτεκτονικισ του ςυγκεκριμζνου 

ςυςτιματοσ ι επθρεάηει και άλλα ςυςτιματα. 

  



155 
 

Αναφορζσ 

Αγακοκλζουσ Μ., “Πρόβλεψθ Δευτεροταγοφσ Δομισ Πρωτεϊνϊν με τθν χριςθ 

Νευρωνικϊν Δικτφων Αμφίδρομθσ Ανάδραςθσ”, Προπτυχιακι διπλωματικι, 

Πανεπιςτιμιο Κφπρου, Λευκωςία, 2009. 

Χριςτοδοφλου Γεωργία, «Πρόβλεψθ δευτεροταγοφσ δομισ πρωτεϊνϊν με τθ χριςθ 

νευρωνικϊν δικτφων αμφίδρομθσ ανάδραςθσ», Ατομικι Διπλωματικι Εργαςία, 

Ιοφνιοσ 2010, Σμιμα Πλθροφορικισ, Πανεπιςτιμιο Κφπρου.  

Agathocleous, M., Christodoulou, G., Promponas, V., Christodoulou, C. Vassiliades, V. 

and Antoniou, A. (2010). Protein Secondary Structure Prediction with Bidirectional 

Recurrent Neural Nets: can weight updating for each residue enhance performance? 

In AIAI 2010. H. Papadopoulos, A. S. Andreou and M. Bramer (Eds.), IFIP International 

Federation for Information Processing AICT, 339, 128-137 

A.E. Eiben and J.E. Smith, “Introduction to Evolutionary Computing.” Springer, 

Natural Computing Series, chapters 2-3 (2003) 

Baldi P., Brunak S., Frasconi P., Soda G. and Pollastri G. “Bidirectional Dynamics for 

Protein Secondary Structure Prediction”, Sequence Learning, LNAI 1828 (2000) : 80-

104. 

Baldi P., Brunak S., Frasconi P., Soda G. and Pollastri G. “Exploiting the Past and the 

Future in Protein Secondary Structure Prediction”, Bioinformatics, Vol. 15, No.11 

(1999): 937-946. 

Blazewicz J., Hammer L.P. and Lukasiak P. ‘‘Predicting Secondary Structures of 

Proteins Recognizing Properties of Amino Acids with the Logical Analysis of Data 

Algorithm”, IEEE Engineering in Μedicine and Βiology Μagazine, pp. 88-94, 2005. 

 

Ceroni A., Frasconi P. and Pollastri G. “Learning protein secondary structure from 

sequential and relational data”, Neural Networks, Volume 18, Issue 8, (2005): 1029-

1039. 

 

Chen J. and Chaudhari N. S. "Statistical analysis of long-range interactions in 

proteins", Proc. Int. Conf. Bioinf. Comput. Biol., pp. 296-302, 2006. 

 

Chen J. and Chaudhari N. S. “Cascaded Bidirectional Recurrent Neural Networks for 

Protein Secondary Structure Prediction”, IEEE/ACM Transactions on Computational 

Biology and Bioinformatics, Vol. 14, No. 4, pp. 572-582, 2007. 



156 
 

Chou PY and Fasman GD. “Prediction of protein conformation”. Biochemistry,  Vol.  

13(2), pp. 222-45, 1974. 

Crooks G.E and Brenner S.E. “Protein secondary structure: entropy, correlations and 

prediction”, Bioinformatics, Vol.  20, No. 10, pp. 1603-1611, 2004. 

Durbin, R., Eddy, S. R., Krogh, A. and Mitchison, G. J. “Biological Sequence Analysis: 

Probabilistic Models of Proteins and Nucleic Acids”, Cambridge University Press, 

Cambridge UK, 1998.  

 
Elman L.J. “Finding Structure in Time”, Cognitive Science, Vol. 14, pp. 179-211, 1990. 

Frishman D. and Argos P. “Incorporation of non-local interactions in protein 

secondary structure prediction from the amino acid sequence” Protein Eng, Vol. 9(2), 

pp. 133-142, 1996. 

Frishman D. and Argos P., “Seventy-five percent accuracy in protein secondary 

structure prediction”,  Proteins, Vol. 27, pp. 329-335, 1997. 

Garnier J., Osguthorpe DJ. and Robson B., “Analysis of the accuracy and implications 

of simple methods for predicting the secondary structure of globular proteins”,  J 

Mol Biol, Vol. 120, pp. 97-120, 1978. 

G. Pollastri, D. Przybylski, B. Rost and P. Baldi, “Three and Eight Classes Using 

Recurrent Neural Networks and Profiles” (2002) 

G. Pollastri, McLysaght A. “Porter: a new, accurate server for protein secondary 

structure prediction”, Bioinformatics, Vol. 21, pp. 1719–1720, 2004. 

Haykin S., “Neural Networks: A Comprehensive Foundation”, Second Edition, 

Prentice Hall, Canada, 1999. 

Holland, J. (1992) "Genetic algorithms", Scientific American 267 (1), pp. 66-72. 

Kim H, Park H: “Protein secondary structure prediction based on an improved 

support vector machines approach”, Protein Engineering Design and Selection, Vol. 

16, pp. 553-560, 2003. 

King RD, and Sternberg MJ., “Identification and application of the concepts 

important for accurate and reliable protein secondary structure prediction”, Protein 

Sci, Vol. 5(11), pp. 298-310, 1996. 

Kountouris P. and Hirst J., “Prediction of backbone dihedral angles and protein 

secondary structure using support vector machines”, BMC Bioinformatics, Vol. 10, 

pp. 437, 2009. 

http://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/14988117
http://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/14988117


157 
 

LeCun Y., “Generalisation and Network Design Strategies”, Technical Report, 

University of Toronto Connections Research Group, pp. 7, 1989. 

Likothanasis S. “Genetikoi Algorithmoi kai Efarmoges”, Part C, 2001. 

Liu Y. and Yao X., “Ensemble learning via negative correlation”, Neural Networks, Vol. 

12, pp. 1399–1404, 1999. 

McCulloch W.S. and Pitts W. “A Logical Calculus of the Ideas Immanent in Nervous 

Activity”, Bulletin of Mathematical Biophysics, Vol. 5, pp. 115-133, 1943. 

Qian N, Sejnowski TJ, "Predicting the secondary structure of globular proteins using 

neural network models", Journal of Molecular Biology, Vol. 202, pp. 865-884, 1988. 

Rojas R. “Neural Networks”, Springer – Verlag, Berlin, 1996. 

Rumelhart D. E., Hinton G. E. and Williams R. J. “Learning internal representations by 

error propagation” Parallel Distributed Processing, Vol.  1, pp. 318-362, 1986. 

R. Rurbin, S. Eddy, A. Krogh and G. Mitchison (1998). Biological Sequence Analysis, 

Cambridge: Cambridge University Press. 

Rost B. and Sander C. “Prediction of secondary structure at better than 70% 

accuracy.“           J. Mol. Biol. 232, 584-599 (1993). 

Rost B., Sander C. and Schneider, R. “Redefining the goals of protein secondary 

structure prediction.” J. Mol. Biol. 235, 13-26 (1994). 

Rost B. and Sander C. “Improved prediction of protein secondary structure by use of 

sequence profiles and neural networks” PNAS, Vol. 90, pp. 7558-7562, 1993. 

Rost B. and Sander C. “Combining evolutionary information & neural networks to 

predict protein secondary structure” Proteins, Vol. 19, pp. 55-72, 1994.  

Rost Β. and V. A. Eyrich, “EVA: large Scale analysis of secondary structure 

prediction.” Proteins, vol. 5, pp 192-199, 2001. 

Seung-Ik Lee, Joon-Hyun Ahn, and Sung-Bae Cho,” Exploiting Diversity of Neural 

Ensembles with Speciated Evolution.”, Yonsei University, South Korea 

Salamov A. A. and Solovyev V. V., “Prediction of protein secondary structure by 

combining nearest-neighbor algorithms and multiple sequence alignments” J. Mol. 

Biol. Vol. 247, pp. 11-15, 1995.  

 

Salamov A. A. and Solovyev V. V., “Protein secondary structure prediction using local 

alignments” J. Mol. Biol. Vol. 268, pp. 31-36, 1997. 

 



158 
 

Schneider R. and Sander C. “The HSSP database of protein structure-sequence 

alignments”, Nucleic Acids Research, Vol. 24, No. 1, pp. 201–205, 1996. 

SOV, April 23, 2010, http://proteinmodel.org/AS2TS/download_area/ 

Ward JJ, McGuffin LJ, Buxton BF, Jones DT, “Secondary structure prediction with 

support vector machines”, Bioinformatics, Vol. 19, pp. 1650-1655, 2003.  

Warren S. Sarle. “Neural Networks and Statistical Models”, Proceedings of the 

Nineteenth Annual SAS Users Group International Conference, April, 1994.   

Werbos P. J. , “Beyond regression:  New tools for prediction and analysis in the 

behavioral sciences”, Ph.D., Harvard University, Cambridge, MA, 1974.  

W.Mount D. “Bioinformatics: Sequence and Genome Analysis”, Second Edition, Cold 

Spring Harbor Laboratory Press, New York (2004). 

Zemla A., Venclovas C., Fidelis K. and Rost B. A modified definition of Sov, a segment-

based measure for protein secondary structure prediction assessment. Proteins: 

Struct. Funct. Genet. 34,220-223 (1999). 

Zhi-Hua Zhou , Jianxin Wu and Wei Tang, “Ensembling neural networks: Many could 

be better than all”, Nanjing University, (2001) 

Zoran Vojinovic and Vojislav Kecman,  ”Data Assimilation Using Recurrent Radial 

Basis Function Neural Network Model”, International Symposium on Computational 

Intelligence for Measurement Systems and Applications, , Switzerland, (2003) 

Zhen Zhang and Nan Jing ,”Radial Basis Function Method for Prediction of Protein 

Secondary Structure”,Seventh International Conference on Machine Learning and 

Cybernetics, (2008) 

Zvelebil M. and Baum J., “Understanding Bioinformatics”,  Garland Science, 2008. 

 

 

 

  

http://proteinmodel.org/AS2TS/download_area/


159 
 

Γενικι Βιβλιογραφία 

Antoniou P. EPL450 notes., Nicosia 2009 – 1010. 

Bishop C. M., “Neural Networks for Pattern Recognition”, Oxford UK,  2005. 

Christodoulou C. EPL442 notes., Nicosia 2008 – 2009. 

Christodoulou C. And Schizas C. EPL444 notes., Nicosia 2009 – 2010. 

 

 

 

 

 

  



160 
 

ΠΑΡΑΡΣΗΜΑ Α 

Νευρωνικό Δίκτυο Αμφίδρομθσ Ανάδραςθσ 
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pssp_ucy.cpp 

//included libraries 

 

#include "DataReader.h" 

#include "Neuron.h" 

#include "BidirectionalRecurrentNeuralNetwork.h" 

#include "OutputData.h" 

#include "targetver.h" 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <math.h> 

#include <ctype.h> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

 

 

using namespace std; 

 

int main(int argc, char* argv[]) 

{ 

 //initiate random function - the same random values every time 

 srand(time(NULL)); 

 

 //variables of the main program 

 char trainFile[100]; 

 char testFile[100]; 

 char inputProfile[100]; 

 char outputProfile[100]; 

 char msaFile[100]; 

 int primaryStructureSize; 

 int msaEnable; 

 int randomizeDataset; 

 float parameters[17]; 

 int epoch=0; 

 bool endOfFile=true; 

 vector<double> outputresult1; 

 vector<double> outputresult2; 

 vector<double> outputresult3; 

 vector<double> outputresult4; 

 vector<double> outputresult5; 

 vector<double> outputresult6; 

 

 vector<vector <double> > vectoroutputresult1; 

 vector<vector <double> > vectoroutputresult2; 

 vector<vector <double> > vectoroutputresult3; 

 vector<vector <double> > vectoroutputresult4; 

 vector<vector <double> > vectoroutputresult5; 

 vector<vector <double> > vectoroutputresult6; 

 vector<vector <double> > vectoroutputresultensemble; 

 

       

 vector<double> ensambleAverage; 

 char secSt; 

 double maxVal; 

 int maxIndex; 
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 double tempadditionprotein; 

 vector<double> ensambleResults; 

 

 vector<char> primaryStructure; 

 vector<char> secondaryStructure; 

 vector<char> predictedSecondaryStructure; 

 char proteinID[100]; 

 time_t rawtime; 

 struct tm * timeinfo; 

 time ( &rawtime ); 

 timeinfo = localtime ( &rawtime ); 

 string tempstr="DataOut_"; 

 string oFolder=asctime (timeinfo); 

 string  oFolder1; 

 string  oFolder2; 

 string  oFolder3; 

 string  oFolder4; 

 string  oFolder5; 

 char outputFolder[500]; 

 char scriptcommand[500]; 

 char scriptcommand2[500]; 

 char viterbicommand[500]; 

 

 int center_window_size; 

 char outputfolderName[100]; 

 

       for(int i=0;i<500;i++){ 

     outputfolderName[i]='\0'; 

     scriptcommand2[i]='\0'; 

  } 

 //object of the DataReader class that reads the program's 

parameters from the parameter file 

  DataReader *getInput=new DataReader(); 

 

 //Parameters' entry 

 getInput-

>readParameters(parameters,inputProfile,outputProfile,trainFile,testF

ile,&msaEnable,&randomizeDataset,&center_window_size,outputfolderName

); 

 

 

    

 //Create the Outputu Folder 

   oFolder1.insert(0,"mkdir "); 

  

 oFolder1.insert(oFolder1.length(),outputfolderName); 

   oFolder1.insert(oFolder1.length(),"//"); 

   for(int i=0;i<oFolder1.length();i++){ 

    outputFolder[i]=oFolder1[i]; 

    } 

   for(int i=oFolder1.length()-1;i<500;i++){ 

        

 outputFolder[i]='\0'; 

        } 

 

   char temp; 

    

   system(outputFolder); 

   oFolder2.insert(0,oFolder1); 

   oFolder2.insert(oFolder2.length()-

2,"/ScriptResults//"); 
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   for(int i=0;i<oFolder2.length();i++){ 

    outputFolder[i]=oFolder2[i]; 

   } 

   for(int i=oFolder2.length()-1;i<500;i++){ 

    outputFolder[i]='\0'; 

    } 

 

   system(outputFolder); 

 

   oFolder1.erase(0,6); 

   oFolder2.erase(0,6); 

   oFolder2.erase(oFolder2.length(),6); 

   oFolder3.insert(0,oFolder1); 

   oFolder3.insert(oFolder3.length()-2,"/Z_Output.txt 

"); 

 

   oFolder4.insert(0,oFolder1); 

   oFolder4.insert(oFolder4.length()-2,"/Z_Output.txt 

"+oFolder1+"/Z_Output.txt >"+oFolder1+"/ScriptResults/viterbi.txt"); 

   oFolder4.insert(0,"perl viterbi.pl "); 

   for(int i=0;i<oFolder4.length();i++){ 

    viterbicommand[i]=oFolder4[i]; 

         } 

   for(int i=oFolder4.length()-2;i<500;i++){ 

    viterbicommand[i]='\0'; 

          } 

 

 

   oFolder3.insert(oFolder3.length()-2,oFolder2); 

 

   oFolder3.insert(oFolder3.length()-6,"/results.txt 

>"+oFolder2+"info.txt"); 

 

   oFolder3.insert(0,"perl confusionMatricesAndSOV.pl 

"); 

 

   for(int i=0;i<oFolder3.length();i++){ 

      

 scriptcommand[i]=oFolder3[i]; 

      } 

   for(int i=oFolder3.length()-6;i<500;i++){ 

       scriptcommand[i]='\0'; 

       } 

    

 

   for(int i=0;i<500;i++){ 

    if(outputfolderName[i]=='\0'){ 

     outputfolderName[i]='/'; 

     break; 

    } 

          } 

 OutputData* saveOutputData=new 

OutputData('Z',outputfolderName); 

 

    OutputData* OutputDataForFilter=new 

OutputData("Z_Filter",outputfolderName); 

        

 saveOutputData->createEnsembleOutputFile(); 

 

 for(int i=0;i<3;i++) 
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 { 

  outputresult1.push_back(0); 

  outputresult2.push_back(0); 

  outputresult3.push_back(0); 

  outputresult4.push_back(0); 

  outputresult5.push_back(0); 

  outputresult6.push_back(0); 

  ensambleAverage.push_back(0); 

 } 

 

 

 //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 activationFuncTypeHidden = parameters[6]; 

 int activationFuncTypeOutput = parameters[7]; 

 double initialLearningRate = parameters[8]; 

 double momentum = parameters[9]; 

 int windowSize = parameters[10]; 

 double qMinus1 = parameters[11]; 

 double qPlus1 = parameters[12]; 

 int errorFunctionTypeHidden = parameters[13]; 

 int errorFunctionTypeOutput = parameters[14]; 

 int s = parameters[15]; 

 int maxIterations = parameters[16]; 

 double learningRate=initialLearningRate; 

 

 

 //creation of the Bidirectional Recurrent Neural Network with 

the specific parameters 

 //takes the details of the msa file 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork BRNN1 = 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork('A',hLayerOneSize, 

  

 hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerTwoSizeB,hLayerOneSizeF, 

  

 hLayerTwoSizeF,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutpu

t,learningRate,momentum,windowSize, 

  

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,

s,maxIterations,trainFile,testFile, 

  

 inputProfile,outputProfile,msaEnable,randomizeDataset,outputfol

derName); 

 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork BRNN2 = 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork('B',hLayerOneSize, 

  

 hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerTwoSizeB,hLayerOneSizeF, 

  

 hLayerTwoSizeF,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutpu

t,learningRate,momentum,windowSize, 

  

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,

s,maxIterations,trainFile,testFile, 
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 inputProfile,outputProfile,msaEnable,randomizeDataset,outputfol

derName); 

 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork BRNN3 = 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork('C',hLayerOneSize, 

  

 hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerTwoSizeB,hLayerOneSizeF, 

  

 hLayerTwoSizeF,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutpu

t,learningRate,momentum,windowSize, 

  

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,

s,maxIterations,trainFile,testFile, 

  

 inputProfile,outputProfile,msaEnable,randomizeDataset,outputfol

derName); 

 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork BRNN4 = 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork('D',hLayerOneSize, 

  

 hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerTwoSizeB,hLayerOneSizeF, 

  

 hLayerTwoSizeF,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutpu

t,learningRate,momentum,windowSize, 

  

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,

s,maxIterations,trainFile,testFile, 

  

 inputProfile,outputProfile,msaEnable,randomizeDataset,outputfol

derName); 

 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork BRNN5 = 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork('E',hLayerOneSize, 

  

 hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerTwoSizeB,hLayerOneSizeF, 

  

 hLayerTwoSizeF,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutpu

t,learningRate,momentum,windowSize, 

  

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,

s,maxIterations,trainFile,testFile, 

  

 inputProfile,outputProfile,msaEnable,randomizeDataset,outputfol

derName); 

 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork BRNN6 = 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork('F',hLayerOneSize, 

  

 hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerTwoSizeB,hLayerOneSizeF, 

  

 hLayerTwoSizeF,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutpu

t,learningRate,momentum,windowSize, 

  

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,

s,maxIterations,trainFile,testFile, 

  

 inputProfile,outputProfile,msaEnable,randomizeDataset,outputfol

derName); 

 

 //the main loop of the program. 
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 tempadditionprotein=0.0;//for ensamble per protein 

 while(epoch<maxIterations) 

 { 

  tempadditionprotein=0.0;//for ensamble per protein 

 

  //open pointers to the output files 

  BRNN1.openFolders(); 

  BRNN2.openFolders(); 

  BRNN3.openFolders(); 

  BRNN4.openFolders(); 

  BRNN5.openFolders(); 

  BRNN6.openFolders(); 

 

  //takes the first protein of the training set 

  endOfFile=BRNN1.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

  BRNN2.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

  BRNN3.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

  BRNN4.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

  BRNN5.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

  BRNN6.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

 

  learningRate = initialLearningRate * exp(-

(double)epoch/(double)(108.57));//prosthesi apo ton Antoni 

 

  // 

  while(endOfFile) 

  { 

   //takes the new msa encoding of this protein 

   if(msaEnable) 

   { 

    BRNN1.getMSAInput(); 

    BRNN2.getMSAInput(); 

    BRNN3.getMSAInput(); 

    BRNN4.getMSAInput(); 

    BRNN5.getMSAInput(); 

    BRNN6.getMSAInput(); 

   } 

 

   BRNN1.initProtainQuest(); 

   BRNN2.initProtainQuest(); 

   BRNN3.initProtainQuest(); 

   BRNN4.initProtainQuest(); 

   BRNN5.initProtainQuest(); 

   BRNN6.initProtainQuest(); 

 

                        

   for(int 

sequencet=0;sequencet<primaryStructureSize;sequencet++) 

   { 

    //processing 

    //cout<<primaryStructureSize<<endl; 

    //cout<<sequencet<<endl; 

   

 BRNN1.doFeedForward(sequencet,1,epoch,center_window_size); 

                                

BRNN2.doFeedForward(sequencet,1,epoch,center_window_size); 

   

 BRNN3.doFeedForward(sequencet,1,epoch,center_window_size); 

   

 BRNN4.doFeedForward(sequencet,1,epoch,center_window_size); 
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 BRNN5.doFeedForward(sequencet,1,epoch,center_window_size); 

   

 BRNN6.doFeedForward(sequencet,1,epoch,center_window_size); 

   

 BRNN1.doBackpropagation(sequencet,learningRate,1); 

   

 BRNN2.doBackpropagation(sequencet,learningRate,1); 

   

 BRNN3.doBackpropagation(sequencet,learningRate,1); 

   

 BRNN4.doBackpropagation(sequencet,learningRate,1); 

   

 BRNN5.doBackpropagation(sequencet,learningRate,1); 

   

 BRNN6.doBackpropagation(sequencet,learningRate,1); 

   } 

 

   /*for(int i=1;i<OtH.size();i++){ 

    cout<<OtH.at(i)<<", "; 

   */ 

                        

   //pernoume to error gia tin protein pou isoute me 

to sinoliko lathos/ton arithmo twn aa pou exei i proteini 

   BRNN1.getSequenceTrainingError(); 

   BRNN2.getSequenceTrainingError(); 

   BRNN3.getSequenceTrainingError(); 

   BRNN4.getSequenceTrainingError(); 

   BRNN5.getSequenceTrainingError(); 

   BRNN6.getSequenceTrainingError(); 

 

   if(epoch==maxIterations-1){ 

   

 BRNN1.printOutputSequence(1,vectoroutputresult1,0); 

   

 BRNN2.printOutputSequence(1,vectoroutputresult2,0); 

   

 BRNN3.printOutputSequence(1,vectoroutputresult3,0); 

   

 BRNN4.printOutputSequence(1,vectoroutputresult4,0); 

   

 BRNN5.printOutputSequence(1,vectoroutputresult5,0); 

   

 BRNN6.printOutputSequence(1,vectoroutputresult6,0); 

   } 

 

    

   //takes the next protein from the training file 

  

 endOfFile=BRNN1.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN2.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN3.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN4.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN5.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN6.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

 

  } 

 

  endOfFile=BRNN1.initTestInput(&primaryStructureSize); 

  BRNN2.initTestInput(&primaryStructureSize); 

  BRNN3.initTestInput(&primaryStructureSize); 
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  BRNN4.initTestInput(&primaryStructureSize); 

  BRNN5.initTestInput(&primaryStructureSize); 

  BRNN6.initTestInput(&primaryStructureSize); 

 

  // 

  ensambleResults.clear(); 

  while(endOfFile) 

  { 

 

   vectoroutputresult1.clear(); 

   vectoroutputresult2.clear(); 

   vectoroutputresult3.clear(); 

   vectoroutputresult4.clear(); 

   vectoroutputresult5.clear(); 

   vectoroutputresult6.clear(); 

   vectoroutputresultensemble.clear(); 

 

   //takes the new msa encoding of this protein 

   if(msaEnable) 

   { 

    BRNN1.getMSAInput(); 

    BRNN2.getMSAInput(); 

    BRNN3.getMSAInput(); 

    BRNN4.getMSAInput(); 

    BRNN5.getMSAInput(); 

    BRNN6.getMSAInput(); 

   } 

 

   BRNN1.initProtainQuest(); 

   BRNN2.initProtainQuest(); 

   BRNN3.initProtainQuest(); 

   BRNN4.initProtainQuest(); 

   BRNN5.initProtainQuest(); 

   BRNN6.initProtainQuest(); 

 

   predictedSecondaryStructure.clear(); 

                         

 

   for(int 

sequencet=0;sequencet<primaryStructureSize;sequencet++) 

   { 

 

   

 BRNN1.doFeedForward(sequencet,2,epoch,center_window_size); 

                               

 BRNN2.doFeedForward(sequencet,2,epoch,center_window_size); 

   

 BRNN3.doFeedForward(sequencet,2,epoch,center_window_size); 

   

 BRNN4.doFeedForward(sequencet,2,epoch,center_window_size); 

   

 BRNN5.doFeedForward(sequencet,2,epoch,center_window_size); 

   

 BRNN6.doFeedForward(sequencet,2,epoch,center_window_size); 

   

 BRNN1.retOutput(sequencet,outputresult1,&secSt); 

   

 BRNN2.retOutput(sequencet,outputresult2,&secSt); 

   

 BRNN3.retOutput(sequencet,outputresult3,&secSt); 
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 BRNN4.retOutput(sequencet,outputresult4,&secSt); 

   

 BRNN5.retOutput(sequencet,outputresult5,&secSt); 

   

 BRNN6.retOutput(sequencet,outputresult6,&secSt); 

 

    vectoroutputresult1.push_back(outputresult1); 

    vectoroutputresult2.push_back(outputresult2); 

    vectoroutputresult3.push_back(outputresult3); 

    vectoroutputresult4.push_back(outputresult4); 

    vectoroutputresult5.push_back(outputresult5); 

    vectoroutputresult6.push_back(outputresult6); 

 

 

    //calculate the average ensemble output 

    for(int ensambleI=0;ensambleI<3;ensambleI++) 

    { 

 

    

 ensambleAverage[ensambleI]=(outputresult1[ensambleI]+outputresu

lt2[ensambleI]+outputresult3[ensambleI]+outputresult4[ensambleI]+outp

utresult5[ensambleI]+outputresult6[ensambleI])/6.0; 

 

    } 

 

   

 vectoroutputresultensemble.push_back(ensambleAverage); 

 

    maxVal=ensambleAverage[0]; 

    maxIndex=0; 

 

    for(int position=0;position<3;position++) 

    { 

 

     if (maxVal<=ensambleAverage[position]) 

     { 

      maxVal=ensambleAverage[position]; 

      maxIndex=position; 

     } 

    } 

 

    if((maxIndex==0 && secSt=='H') || 

(maxIndex==1 && secSt=='L') || (maxIndex==2 && secSt=='E')) 

    

 tempadditionprotein=tempadditionprotein+1.0; 

 

    if(maxIndex==0) 

    

 predictedSecondaryStructure.push_back('H'); 

    else if(maxIndex==1) 

    

 predictedSecondaryStructure.push_back('L'); 

    else if(maxIndex==2) 

    

 predictedSecondaryStructure.push_back('E'); 

 

 

 

   } 
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   ensambleResults.push_back(primaryStructureSize); 

 

   BRNN1.getSequenceTestingError(); 

   BRNN2.getSequenceTestingError(); 

   BRNN3.getSequenceTestingError(); 

   BRNN4.getSequenceTestingError(); 

   BRNN5.getSequenceTestingError(); 

   BRNN6.getSequenceTestingError(); 

 

   if(epoch==maxIterations-1) 

   { 

   

 BRNN1.printOutputSequence(2,vectoroutputresult1,0); 

   

 BRNN2.printOutputSequence(2,vectoroutputresult2,0); 

   

 BRNN3.printOutputSequence(2,vectoroutputresult3,0); 

   

 BRNN4.printOutputSequence(2,vectoroutputresult4,0); 

   

 BRNN5.printOutputSequence(2,vectoroutputresult5,0); 

   

 BRNN6.printOutputSequence(2,vectoroutputresult6,0); 

 

   

 BRNN1.returnData(primaryStructure,secondaryStructure,proteinID)

; 

 

    //create the ensemble output file 

    saveOutputData-

>createOutputFile(primaryStructure,secondaryStructure,predictedSecond

aryStructure,proteinID,0,2,vectoroutputresult1,1); 

                OutputDataForFilter-

>createOutputFile(primaryStructure,secondaryStructure,predictedSecond

aryStructure,proteinID,0,2,vectoroutputresultensemble,0); 

     

                saveOutputData-

>printEnsembleOutputFile(primaryStructure,secondaryStructure,predicte

dSecondaryStructure,proteinID,vectoroutputresult1,vectoroutputresult2

,vectoroutputresult3,vectoroutputresult4,vectoroutputresult5,vectorou

tputresult6,vectoroutputresultensemble); 

 

   } 

 

  

 endOfFile=BRNN1.initTestInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN2.initTestInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN3.initTestInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN4.initTestInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN5.initTestInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN6.initTestInput(&primaryStructureSize); 

  } 

 

 

  double count=0; 

  for(int i=0;i<ensambleResults.size();i++) 

  { 

   count+=ensambleResults[i]; 

  } 
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  cout<<epoch<<" 

"<<(tempadditionprotein*100)/count<<"%"<<endl; 

 

  // 

  BRNN1.getEpochError(); 

  BRNN2.getEpochError(); 

  BRNN3.getEpochError(); 

  BRNN4.getEpochError(); 

  BRNN5.getEpochError(); 

  BRNN6.getEpochError(); 

 

  // 

  BRNN1.closeFolders(); 

  BRNN2.closeFolders(); 

  BRNN3.closeFolders(); 

  BRNN4.closeFolders(); 

  BRNN5.closeFolders(); 

  BRNN6.closeFolders(); 

 

  epoch++; 

 } 

 

 

 BRNN1.printOutputs(); 

 BRNN2.printOutputs(); 

 BRNN3.printOutputs(); 

 BRNN4.printOutputs(); 

 BRNN5.printOutputs(); 

 BRNN6.printOutputs(); 

 BRNN1.printNetworkSpecification(); 

 BRNN2.printNetworkSpecification(); 

 BRNN3.printNetworkSpecification(); 

 BRNN4.printNetworkSpecification(); 

 BRNN5.printNetworkSpecification(); 

 BRNN6.printNetworkSpecification(); 

 

 system(scriptcommand); 

 system(viterbicommand); 

 

 saveOutputData->closeEnsembleOutputFile(); 

 

 return 0; 

} 
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BidirectionalRecurrentNeuralNetwork.h 

#include "Neuron.h" 

#include "DataReader.h" 

#include "OutputData.h" 

#include "targetver.h" 

#include <cstdio> 

#include <cstdlib> 

#include <cstring> 

//#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <cmath> 

#include <cctype> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

 

using namespace std; 

 

#ifndef BidirectionalRecurrentNeuralNetwork_h 

#define BidirectionalRecurrentNeuralNetwork_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> primaryStructureRead; 

 vector<char> secondaryStructure; 

 vector<char> secondaryStructureRead; 

 vector<char> predictedSecondaryStructure; 

 vector<char> predictedSecondaryStructureTrain; 

 vector<double> weightsReturn; 

 

 int msa; 

 int msaLineLength; 

 int inputSizeK; 

 int inputSize; 

 int halfWindow; 

 int halfInputSize; 

 int outputSize; 

 int sizeOfEachLetter; 

 

 char trainFile[100]; 

 char testFile[100]; 

 char inputProfile[100]; 
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 char outputProfile[100]; 

 char proteinName[100]; 

 char proteinID[100]; 

 

 int hLayerOneSize; 

 int hLayerTwoSize; 

 int hLayerOneSizeB; 

 int hLayerTwoSizeB; 

 int hLayerOneSizeF; 

 int hLayerTwoSizeF; 

 int activationFuncTypeOutput; 

 int activationFuncTypeHidden; 

 int windowSize; 

 int errorFunctionTypeHidden; 

 int errorFunctionTypeOutput; 

 int s; 

 int randomizeTheDataset; 

 int maxIterations; 

 int trainingSetAdditionVectorTempSize; 

 int testSetAdditionVectorTempSize; 

 int percentageCounter;int percentageCounterTrain; 

 int prevExcl; 

 

 double learningRate; 

 double momentum; 

 double qMinus1; 

 double qPlus1; 

 double percentage;double percentageTrain; 

 double trainingSetAddition; 

 double testSetAddition; 

 double trainingSetAdditionEpoch; 

 double testSetAdditionEpoch; 

 int ss; 

 char outputLetter; 

 int tempSizeStart; 

 int tempSizeEnd; 

 

 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; 
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 vector<double> targetOutputs; 

 vector<double> tempVector; 

 vector<double> trainingSetAdditionVector; 

 vector<double> trainingSetAdditionVectorTemp; 

 vector<double> testSetAdditionVector; 

 vector<double> testSetAdditionVectorTemp; 

 vector<double> trainingSetAdditionEpochVector; 

 vector<double> testSetAdditionEpochVector; 

 vector<double> msaInput; 

 

 //objects of input,output to a file 

 DataReader* getInputData; 

 OutputData* saveOutputData; 

        OutputData* OutputData_Filter; 

 DataReader* getInput; 

 

 //private method of BidirectionalRecurrentNeuralNetwork class 

 void getInitialInput(void); 

 

public: 

 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork(char id,int 

hLayerOneSize,int hLayerTwoSize,int hLayerOneSizeB,int 

hLayerTwoSizeB,int hLayerOneSizeF, int hLayerTwoSizeF,int 

activationFuncTypeHidden,int activationFuncTypeOutput,double 

learningRate,double momentum,int windowSize, double qMinus1,double 

qPlus1,int errorFunctionTypeHidden,int errorFunctionTypeOutput,int 

s,int epochN,char trainFile[100],char testFile[100], char 

inputProfile[100],char outputProfile[100], int msaEnable,int 

randomizeDataset,char outputFolder[100]); 

 

 ~BidirectionalRecurrentNeuralNetwork(void); 

 

 //Methods of BidirectionalRecurrentNeuralNetwork class 

 bool initTrainingInput(int *primaryStructureSize); 

 void retOutput(int seqt,vector<double> &outputresult, char 

*secSt); 

 bool initTestInput(int *primaryStructureSize); 

 void doFeedForward(int sequencet,int isTrainOrTest,int 

epoch,int center_window_size); 

 void doBackpropagation(int sequencet,double learningRate,int 

enable); 

 void openFolders(void); 

 void closeFolders(void); 

 void getSequenceTrainingError(); 

 void getSequenceTestingError(); 

 void getEpochError(); 

 void printOutputs(); 

 void printOutputSequence(int c, vector<vector <double> > 

vectoroutputresult,int flag); 

 void getTargetOutputs(int sequencet); 

 void printNetworkSpecification(); 

 void getMSAInput(); 

 void createMSAtempInput (int p, int q, int size); 

 void returnData(vector<char> &primaryStructure,vector<char> 

&secondaryStructure,char proteinID[100]); 

 void initProtainQuest(); 

         

}; 

 

#endif 



175 
 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork.cpp 

#include "DataReader.h" 

#include "BidirectionalRecurrentNeuralNetwork.h" 

#include <cstdio> 

#include <cstdlib> 

#include <cstring> 

//#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <cmath> 

#include <cctype> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

 

 

//using namespace std; 

 

//*******************************************************************

********************* 

//Constructor 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::BidirectionalRecurrentNeuralNetw

ork 

//   (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 
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//   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 

//*******************************************************************

********************* 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::BidirectionalRecurrentNeuralNetw

ork(char id,int hLayerOneSizeN,int hLayerTwoSizeN, 

   int hLayerOneSizeBN,int hLayerTwoSizeBN,int 

hLayerOneSizeFN,int hLayerTwoSizeFN, 

   int activationFuncTypeHiddenN,int 

activationFuncTypeOutputN,double learningRateN,double momentumN,int 

windowSizeN, 

   double qMinus1N,double qPlus1N,int 

errorFunctionTypeHiddenN,int errorFunctionTypeOutputN,int sN,int 

epochN,char trainFileN[100],char testFileN[100],char 

inputProfileN[100],char outputProfileN[100],int msaEnable,int 

randomizeDataset,char outputFolder[100]) 

{ 

 //private objects of BidirectionalRecurrentNeuralNetwork to 

read from files and write to files 

 getInputData=new DataReader(); 

 

 saveOutputData=new OutputData(id,outputFolder); 

        //OutputData_Filter=new OutputData(id,outputFolder); 

 getInput=new DataReader(); 

 

 //variables of class 

 inputSizeK=0; 

 inputSize=0; 

 halfWindow=0; 

 halfInputSize=0; 

 outputSize=0; 

 percentageCounter=0;percentageCounterTrain=0; 

 percentage=0.0;percentageTrain=0.0; 

 trainingSetAddition=0; 

 testSetAddition=0; 

 trainingSetAdditionEpoch=0; 

 testSetAddition=0; 

 

 //assign parameters of this class 

 hLayerOneSize = hLayerOneSizeN; 

 hLayerTwoSize = hLayerTwoSizeN; 

 hLayerOneSizeB = hLayerOneSizeBN; 

 hLayerTwoSizeB = hLayerTwoSizeBN; 

 hLayerOneSizeF = hLayerOneSizeFN; 

 hLayerTwoSizeF = hLayerTwoSizeFN; 

 activationFuncTypeHidden = activationFuncTypeHiddenN; 

 activationFuncTypeOutput = activationFuncTypeOutputN; 

 learningRate = learningRateN; 

 momentum = momentumN; 

 windowSize = windowSizeN; 

 msa = msaEnable; 

 

 qMinus1 = (1.0 / qMinus1N);  //change applied by Georgia 
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 qPlus1 = qPlus1N; 

 errorFunctionTypeHidden = errorFunctionTypeHiddenN; 

 errorFunctionTypeOutput = errorFunctionTypeOutputN; 

 maxIterations=epochN; 

 s = sN; 

 randomizeTheDataset = randomizeDataset; 

 

 //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]; 

  proteinID[i] = '\0'; 

 } 

 

 //printValuesOfOutputNeurons(-1,0); 

 

 //private method that is called to read info about the input 

and output encoding 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getInitialInput(); 

 

 //create variables for RNNs 

 halfWindow=floor((float)windowSize/2); 

 halfInputSize=floor((float)inputSize/2); //inputSize is the 

residue volume -- almost always = 1 

 

 

 //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 -- is 21 

 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,act

ivationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,errorFunctionTypeHidde

n,errorFunctionTypeOutput,1)); 

  hLayerOneOutput.push_back(0); 

 

 } 

 

 //create the hidden layer two of the network 

 for(int i=0;i<hLayerTwoSize;i++) 
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 { 

 

 hLayerTwo.push_back(Neuron(hLayerOneSize,momentum,learningRate,

activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,errorFunctionTypeHi

dden,errorFunctionTypeOutput,1)); 

  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); 

  } 

 }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(),momentu

m,learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,erro

rFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,1)); 

  hLayerOneFOutput.push_back(0); 

 } 
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 //create the hidden layer two of forward recurrent neural 

network 

 for(int i=0;i<hLayerTwoSizeF;i++) 

 { 

 

 hLayerTwoF.push_back(Neuron(hLayerOneSizeF,momentum,learningRat

e,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,errorFunctionType

Hidden,errorFunctionTypeOutput,1)); 

  hLayerTwoFOutput.push_back(0); 

 } 

 

 //create the hidden layer one of backward recurrent neural 

network 

 for(int i=0;i<hLayerOneSizeB;i++) 

 { 

 

 hLayerOneB.push_back(Neuron(inputSizeK+contextBt.size(),momentu

m,learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,erro

rFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,1)); 

  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,learningRat

e,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,errorFunctionType

Hidden,errorFunctionTypeOutput,1)); 

  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+hLaye

rOneSizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,

errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,0)); 

   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++) 

  { 
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 outputLayer.push_back(Neuron(hLayerOneSize+hLayerOneSizeF+hLaye

rTwoSizeB,momentum,learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFu

ncTypeOutput,errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,0)); 

   Ot.push_back(0); 

   tempOt.push_back(0); 

  } 

 

  for(int 

i=0;i<hLayerOneSize+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(hLayerOneSize+hLayerTwoSizeF+hLaye

rOneSizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,

errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,0)); 

   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+hLaye

rTwoSizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,

errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,0)); 

   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++) 

  { 
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 outputLayer.push_back(Neuron(hLayerTwoSize+hLayerOneSizeF+hLaye

rOneSizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,

errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,0)); 

   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++) 

  { 

  

 outputLayer.push_back(Neuron(hLayerTwoSize+hLayerOneSizeF+hLaye

rTwoSizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,

errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,0)); 

   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+hLaye

rOneSizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,

errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,0)); 

   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++) 

  { 
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 outputLayer.push_back(Neuron(hLayerTwoSize+hLayerTwoSizeF+hLaye

rTwoSizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,

errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,0)); 

   Ot.push_back(0); 

   tempOt.push_back(0); 

  } 

 

  for(int 

i=0;i<hLayerTwoSize+hLayerTwoSizeF+hLayerTwoSizeB;i++) 

  { 

   inputOutputLayer.push_back(0); 

  } 

 } 

} 

 

//*******************************************************************

********************* 

//Deconstructor BidirectionalRecurrentNeuralNetwork(void) 

//*******************************************************************

********************* 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::~BidirectionalRecurrentNeuralNet

work(void) 

{ 

 

} 

 

//executes this once 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getInitialInput() 

{ 

 

 if (msa == 0) 

 { //to msaLineLength den xreiazete otan msa=0, gi afto den 

xrisimopiite pouthenaF 

  getInput-

>readEncoding(encodingT,&inputSizeK,inputProfile,msa,&msaLineLength); 

  inputSize=inputSizeK; 

  sizeOfEachLetter=encodingT[0].size(); 

  inputSizeK=inputSizeK*sizeOfEachLetter; 

 } 

 else //extra code by Georgia 

 { 

  //reads the detail lines from the information file 

  getInput-

>readEncoding(encodingT,&inputSizeK,inputProfile,msa,&msaLineLength); 

  inputSize=inputSizeK; 

  sizeOfEachLetter=msaLineLength; 

  inputSizeK=inputSizeK*sizeOfEachLetter; 

 } 

 

 

 getInput-

>readOutputEncoding(encodingOutput,outputClassification,&outputSize,o

utputProfile); 

} 

// 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getMSAInput() 

{ 

 //get the whole msa encoding of the protein 
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 getInput->readEncodingMSA(encodingT,proteinID); 

 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::openFolders(void) 

{ 

 getInputData->initiateDataPointers(trainFile,testFile); 

} 

 

// 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::closeFolders(void) 

{ 

 getInputData->closeDataPointers(trainFile,testFile); 

 

 //randomize dataset 

 if(randomizeTheDataset==1) {int k = system("perl 

randomizeDataset.pl");} 

} 

 

bool BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::initTrainingInput(int 

*primaryStructureSize) 

{ 

 bool endOfFile; 

 

 //the proteinID is the name of the current protein -- reads it 

from training set 

 endOfFile=getInputData-

>readTrainingInput(primaryStructureRead,secondaryStructureRead,protei

nID); 

 

 primaryStructure.clear(); 

 secondaryStructure.clear(); 

 

 for(int i=0;i<primaryStructureRead.size();i++) 

 { 

  if(primaryStructureRead[i]!='!') 

  { 

  

 primaryStructure.push_back(primaryStructureRead[i]); 

  

 secondaryStructure.push_back(secondaryStructureRead[i]); 

  } 

 } 

 

 if(endOfFile){ 

 

  getInputData-

>translateSecondaryStructure(outputClassification,secondaryStructure)

; 

  *primaryStructureSize=primaryStructure.size(); 

 

  return endOfFile; 

 } 

 else { return endOfFile;} 

} 

 

bool BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::initTestInput(int 

*primaryStructureSize) 

{ 

 bool endOfFile; 

 



184 
 

 endOfFile=getInputData-

>readTestInput(primaryStructureRead,secondaryStructureRead,proteinID)

; 

 

 primaryStructure.clear(); 

 secondaryStructure.clear(); 

 

 for(int i=0;i<primaryStructureRead.size();i++) 

 { 

  if(primaryStructureRead[i]!='!') 

  { 

  

 primaryStructure.push_back(primaryStructureRead[i]); 

  

 secondaryStructure.push_back(secondaryStructureRead[i]); 

  } 

 } 

 

 ss=0; 

 if(endOfFile){ 

  getInputData-

>translateSecondaryStructure(outputClassification,secondaryStructure)

; 

  *primaryStructureSize=primaryStructure.size(); 

 

  return endOfFile; 

 } 

 else 

 { return endOfFile; } 

} 

// 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::createMSAtempInput (int p, 

int q, int size) 

{ 

 //msaInput is a double values vector 

 msaInput.clear(); 

 

 //initialize and split msaInput --encodingT is a vector<string> 

 //primaryStructure[p] gives a letter 

 msaInput = getInput->splitValues(encodingT[p]); 

 

 for (int i=0;i<size; i++){ 

 tempInput.push_back(msaInput[i]); 

 

 } 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::initProtainQuest() 

{ 

 

 prevExcl=0; 

 tempSizeStart=0; 

 tempSizeEnd=primaryStructure.size(); 

 

 for(int i=0;i<primaryStructureRead.size();i++) 

 { 

  if(primaryStructureRead[i]=='!') 

  { 

   tempSizeEnd=i; 

   break; 

  } 
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 } 

 

} 

 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::doFeedForward(int 

sequencet,int isTrainOrTest,int epoch,int center_window_size) 

{ 

 

 

 if(sequencet>=tempSizeEnd) 

 { 

 

  prevExcl++; 

 

  tempSizeStart=tempSizeEnd; 

 

 

  tempSizeEnd=primaryStructure.size(); 

  for(int 

i=tempSizeStart+2;i<primaryStructureRead.size();i++) 

  { 

   if(primaryStructureRead[i]=='!') 

   { 

    tempSizeEnd=i-prevExcl; 

    break; 

   } 

  } 

 

 } 

 

 //cout<<primaryStructure[sequencet]<<endl; 

 

 if(sequencet==2) 

 { 

  //cout<<endl; 

 } 

 

 //RNNF 

 for(int forwardt=sequencet-

halfWindow;forwardt<=sequencet;forwardt++) 

 { 

  tempInput.clear(); 

 

  for(int p=forwardt-halfInputSize;p<(forwardt-

halfInputSize+inputSize);p++) 

  { 

   if(p<tempSizeStart || p>=tempSizeEnd){ 

    for(int q=0;q<sizeOfEachLetter;q++) 

    { 

     tempInput.push_back(0); 

    } 

   } 

   //if to p ine apo 0 mexri to tempsize-1 

   else 

   { 

    for(int q=0;q<sizeOfEachLetter;q++) 

    { 

     //if(sequencet==185) 

     //{ 
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     // cout<<p<<" 

"<<q<<sizeOfEachLetter<<endl; 

     //} 

     if (msa == 0) 

     

 tempInput.push_back((double)encodingT[primaryStructure[p]-

65][q]-48); 

     else{//change by Georgia 

      //take the input in the sequencet 

place -- the p variable express the position 

      if(sequencet==2) 

      { 

       //cout<<p<<" "<<q<<endl; 

      } 

     

 createMSAtempInput(p,q,sizeOfEachLetter); 

      break; 

     } 

    } 

   } 

  } 

 

 

 

  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]; 

   } 

   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); 

   } 
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   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 center=sequencet-

center_window_size;center<=sequencet+center_window_size;center++){ 

 for(int p=center-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++) 

   { 

    if (msa == 0) 

   

 It.push_back((double)encodingT[primaryStructure[p]-65][q]-48); 

    else{ 

     msaInput.clear(); 

     //initialize and split msaInput --

encodingT is a vector<string> 

     //primaryStructure[p] gives a letter 

     msaInput = getInput-

>splitValues(encodingT[p]); 

     for (int i=0;i<sizeOfEachLetter; i++){ 

      It.push_back(msaInput[i]); 

     } 

    break; 

    } 

   } 

  } 
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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<tempSizeStart || p>=tempSizeEnd) 

   { 

    for(int q=0;q<sizeOfEachLetter;q++) 

    { 

     tempInput.push_back(0); 

    } 

   } 

   else 

   { 

    for(int q=0;q<sizeOfEachLetter;q++) 

    { 

     if (msa == 0) 

     

 tempInput.push_back((double)encodingT[primaryStructure[p]-

65][q]-48); 

     else{//change by Georgia 

      if(sequencet==268) 

      { 

       ///cout<<p<<" "<<q<<endl; 

      } 

     

 createMSAtempInput(p,q,sizeOfEachLetter); 

      break; 

     } 

    } 

   } 

  } 

 

  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(); 
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   int newPlace=contextBt.size()/s; 

   for(int 

p=contextBt.size();p>=hLayerOneBOutput.size();p--) 

   { 

    contextBt[p]=contextBt[p-newPlace]; 

   } 

   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()) 

    inputOutputLayer[p]=hLayerOneFOutput[p]; 

   else 

if(p<(hLayerOneFOutput.size()+hLayerTwoOutput.size())) 
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    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()]; 

  } 

 } 

 

 //gia kathe output neuron vazw sto Ot tin real timi tou 

 for(int p=0;p<outputLayer.size();p++) 

 { 

  Ot[p]=outputLayer[p].getOutput(inputOutputLayer); 

 } 

 

 //function that takes the target outputs of the output neurons 

 getTargetOutputs(sequencet); 
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 //1 == is train 

 if(isTrainOrTest==1) 

 { 

  for(int p=0;p<Ot.size();p++) 

  { 

   trainingSetAddition+=(targetOutputs[p]-

Ot[p])*(targetOutputs[p]-Ot[p]); 

  } 

 

 

  //we want to see what were the real outputs of the 

training set 

  int i=0; 

  int counterEnc=0; 

  int x; 

 

  double maxVal=Ot[0]; 

  int maxIndex =0; 

 

  for(int i=0;i<Ot.size();i++) 

  { 

 

   if (maxVal <= Ot[i]) 

   { 

    maxVal = Ot[i]; 

    maxIndex = i; 

   } 

  } 

 

 

  for (int i=0;i<tempOt.size();i++) 

  { 

   if (i==maxIndex) 

   { 

    tempOt[i]=1; 

   } 

   else 

   { 

    if(activationFuncTypeOutput==2 && 

errorFunctionTypeOutput==2) 

     tempOt[i]=-1; 

    else 

     tempOt[i]=0; 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<encodingOutput.size();i++) 

  { 

   counterEnc++; 

   //if the current position has a letter 

   if(encodingOutput[i][0]!='\0') 

   { 

    int counter; 

    int desiredOutput; 

 

   

 for(counter=0;counter<tempOt.size();counter++) 

    { 

     desiredOutput = 

((int)encodingOutput[i][counter]-48); 
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     //changes the lower bound if tanh is 

used for output neurons 

     if(activationFuncTypeOutput==2 && 

errorFunctionTypeOutput==2) 

     { 

      if(desiredOutput==0) 

       desiredOutput = -1; 

     } 

 

     if(desiredOutput!=tempOt[counter]) 

      break; 

 

    } 

 

    if(counter==tempOt.size()) 

    { 

     outputLetter=i+65; 

     break; 

    } 

   } 

 

  } 

 

  x=encodingOutput.size(); 

  if((int)x == (int)counterEnc) 

   outputLetter='L'; 

 

  if(epoch==this->maxIterations-1){ 

  

 predictedSecondaryStructureTrain.push_back(outputLetter); 

 

 

 

  } 

 

 } 

 

 

 //2 == is test -- no backward 

 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; 

 

  //step function 

  /*for(int i=0;i<Ot.size();i++) 

  { 

   //if the activation function is tanh 

   if(activationFuncTypeOutput==2 && 

errorFunctionTypeOutput==2) 

   { 

    if(Ot[i]>=0.0) 
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     tempOt[i]= 1; 

    else 

     tempOt[i]= -1; 

   } 

   else 

   { 

    if(Ot[i]>=0.5)  //kanonika edw ine 

0.5 an exw sigmoid/linear 

     tempOt[i]= 1; 

    else 

     tempOt[i]= 0; 

   } 

  }*/ 

 

  //enable this for "winner takes all" and remove step 

function 

  double maxVal=Ot[0]; 

  int maxIndex =0; 

 

  for(int i=0;i<Ot.size();i++) 

  { 

 

   if (maxVal <= Ot[i]) 

   { 

    maxVal = Ot[i]; 

    maxIndex = i; 

   } 

  } 

 

 

  for (int i=0;i<tempOt.size();i++) 

  { 

   if (i==maxIndex) 

   { 

    tempOt[i]=1; 

   } 

   else 

   { 

    if(activationFuncTypeOutput==2 && 

errorFunctionTypeOutput==2) 

     tempOt[i]=-1; 

    else 

     tempOt[i]=0; 

   } 

  } 

 

 

  for(int i=0;i<encodingOutput.size();i++) 

  { 

   counterEnc++; 

   //if the current position has a letter 

   if(encodingOutput[i][0]!='\0') 

   { 

    int counter; 

    int desiredOutput; 

 

   

 for(counter=0;counter<tempOt.size();counter++) 

    { 

     desiredOutput = 

((int)encodingOutput[i][counter]-48); 
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     //changes the lower bound if tanh is 

used for output neurons 

     if(activationFuncTypeOutput==2 && 

errorFunctionTypeOutput==2) 

     { 

      if(desiredOutput==0) 

       desiredOutput = -1; 

     } 

 

     if(desiredOutput!=tempOt[counter]) 

      break; 

 

    } 

 

    if(counter==tempOt.size()) 

    { 

     outputLetter=i+65; 

     break; 

    } 

   } 

 

  } 

 

  x=encodingOutput.size(); 

  if((int)x == (int)counterEnc) 

   //outputLetter='X'; 

   outputLetter='L'; 

 

 

  if(epoch==this->maxIterations-1){ 

  

 predictedSecondaryStructure.push_back(outputLetter); 

  } 

 

 

 } 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getTargetOutputs(int 

sequencet) 

{ 

 //always save 1 or 0 in the tagetOutputs vector -- if 

activation function is sigmoid/linear it does not need any other 

processing 

 for(int p=0;p<Ot.size();p++) 

 { 

 

 targetOutputs[p]=encodingOutput[secondaryStructure[sequencet]-

65][p]-48; 

 } 

 

 //if the output neuron's activation function is tanh changes 

those target values from 1 and 0 to 1 and -1 respectively 

 if(activationFuncTypeOutput==2 && errorFunctionTypeOutput==2) 

 { 

  for(int p=0;p<Ot.size();p++) 

  { 

   //change only the 0 to -1 

   if((targetOutputs[p]) == 0 ) 

   { 
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    targetOutputs[p] = -1; 

   } 

         } 

 } 

} 

 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getSequenceTrainingError(){ 

 

 trainingSetAdditionVector.push_back(sqrt(trainingSetAddition)/(

double)Ot.size()/primaryStructure.size()); 

 trainingSetAdditionVectorTemp.push_back(sqrt(trainingSetAdditio

n)/(double)Ot.size()/primaryStructure.size()); 

 trainingSetAdditionVectorTempSize=trainingSetAdditionVectorTemp

.size(); 

 trainingSetAddition=0; 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getSequenceTestingError(){ 

 

 testSetAdditionVector.push_back(sqrt(testSetAddition)/(double)O

t.size()/primaryStructure.size()); 

 testSetAdditionVectorTemp.push_back(sqrt(testSetAddition)/(doub

le)Ot.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)trai

ningSetAdditionVectorTempSize); 

 

 tempValue=0; 

 

 for(int i=0;i<testSetAdditionVectorTempSize;i++) 

 { 

  tempValue+=testSetAdditionVectorTemp[i]; 

 } 

 

 testSetAdditionEpochVector.push_back(tempValue/(double)testSetA

dditionVectorTempSize); 

 

 trainingSetAdditionVectorTemp.clear(); 

 testSetAdditionVectorTemp.clear(); 

} 

 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::printOutputSequence(int 

trainOrTest,vector<vector <double> > vectoroutputresult,int flag) 

{ 
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 double tempPercentage; 

 int counter=0; 

 

 if(trainOrTest==2) //testing 

 {for(int i=0;i<primaryStructure.size();i++) 

 { 

  if(secondaryStructure[i]==predictedSecondaryStructure[i]) 

   counter++; 

 } 

 

 tempPercentage=(double)counter*100.0/(double)secondaryStructure

.size(); 

 saveOutputData-

>createOutputFile(primaryStructure,secondaryStructure,predictedSecond

aryStructure,proteinID,tempPercentage,2,vectoroutputresult,flag); 

 percentageCounter++; 

 percentage+=tempPercentage; 

 predictedSecondaryStructure.clear();} 

 else //training 

 { 

 

 for(int i=0;i<primaryStructure.size();i++) 

 { 

 

 if(secondaryStructure[i]==predictedSecondaryStructureTrain[i]) 

   counter++; 

 } 

 

 tempPercentage=(double)counter*100.0/(double)secondaryStructure

.size(); 

 saveOutputData-

>createOutputFile(primaryStructure,secondaryStructure,predictedSecond

aryStructureTrain,proteinID,tempPercentage,1,vectoroutputresult,flag)

; 

 percentageCounterTrain++; 

 percentageTrain+=tempPercentage; 

 predictedSecondaryStructureTrain.clear(); 

 } 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::printNetworkSpecification() 

{ 

 

 saveOutputData-

>createNetworkFile(hLayerOneSize,hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerT

woSizeB,hLayerOneSizeF, 

      

 hLayerTwoSizeF,activationFuncTypeHidden,learningRate,momentum,w

indowSize, 

      

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionTypeHidden,s,maxIterations,trainFil

e,testFile, 

      

 inputProfile,outputProfile,percentage/(double)percentageCounter

); 

 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::printOutputs() 

{ 
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 saveOutputData-

>createErrorFiles(trainingSetAdditionEpochVector,testSetAdditionEpoch

Vector, 

      

 trainingSetAdditionVector,testSetAdditionVector); //change by 

Georgia - last variable 

 saveOutputData->closeAllPointers(); 

} 

 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::doBackpropagation(int 

sequencet, double learningRate,int enable) 

{ 

 

 for(int p=0;p<outputLayer.size();p++) 

 { 

 

 outputLayer[p].calculateOutputLayerError(targetOutputs[p]); 

  outputLayer[p].calculateErrorPropagation(); 

  outputLayer[p].adjustDw(learningRate); 

 } 

// 

 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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

  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+hLayerOn

eSizeF)); 

    }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(learningRate); 

  } 

 

  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+hLayerOn

eSizeF+hLayerOneSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSizeF

+hLayerOneSize); 

    } 

   } 

  } 

 

 

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

 

  

 hLayerOneB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneB[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

 }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]); 
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   hLayerOneF[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneF[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

  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+hLayerOn

eSizeF)); 

    }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(learningRate); 

  } 

 

  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+hLayerOn

eSizeF+hLayerOneSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSizeF

+hLayerOneSize); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoB.size();i++){ 

 

  

 hLayerTwoB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwoB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwoB[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

 }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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

  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+hLayerOn

eSizeF)); 

    }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(learningRate); 

  } 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

  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+hLayerOn

eSizeF+hLayerTwoSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSizeF

+hLayerTwoSize); 

    } 

   } 

  } 

 

 

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

 

  

 hLayerOneB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneB[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

 }else if(hLayerTwoSizeF==0 && hLayerTwoSize!=0 && 

hLayerTwoSizeB!=0) 
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 { 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

  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+hLayerOn

eSizeF)); 

    }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(learningRate); 

  } 

 

  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); 

    } 

  } 
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  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

 

  

 hLayerOne[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOne[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOne[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

  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+hLayerOn

eSizeF+hLayerTwoSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSizeF

+hLayerTwoSize); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoB.size();i++){ 

 

  

 hLayerTwoB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwoB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwoB[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

 

 }else if(hLayerTwoSizeF!=0 && hLayerTwoSize==0 && 

hLayerTwoSizeB==0) 
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 { 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

  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+hLayerTw

oSizeF)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF

); 

    } 

   } 
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  } 

 

 

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

 

  

 hLayerOne[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOne[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOne[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

  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+hLayerTw

oSizeF+hLayerOneSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF

+hLayerOneSize); 

    } 

   } 

  } 

 

 

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

 

  

 hLayerOneB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneB[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

 

 

 }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]); 
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   hLayerTwoF[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwoF[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

  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+hLayerTw

oSizeF)); 

    }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(learningRate); 

  } 

 

  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+hLayerTw

oSizeF+hLayerOneSize)); 

    }else{ 
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 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF

+hLayerOneSize); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoB.size();i++){ 

 

  

 hLayerTwoB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwoB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwoB[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 }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(); 
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   hLayerTwoF[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

  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+hLayerTw

oSizeF)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF

); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwo.size();i++){ 

 

  

 hLayerTwo[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwo[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwo[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

  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); 

    } 
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  } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

 

  

 hLayerOne[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOne[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOne[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

  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+hLayerTw

oSizeF+hLayerTwoSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF

+hLayerTwoSize); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

 

  

 hLayerOneB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneB[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

 }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(learningRate); 

  } 
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  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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

  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+hLayerTw

oSizeF)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF

); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwo.size();i++){ 

 

  

 hLayerTwo[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwo[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwo[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

  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); 

    } 

  } 

  } 
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  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 

 

  

 hLayerOne[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOne[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOne[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

  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+hLayerTw

oSizeF+hLayerTwoSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF

+hLayerTwoSize); 

    } 

   } 

  }/// 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoB.size();i++){ 

 

  

 hLayerTwoB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwoB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwoB[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

 

 } 
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} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::retOutput(int 

seqt,vector<double> &outputresult,char *secSt) 

{ 

 

 outputresult=Ot; 

 *secSt=secondaryStructure[seqt]; 

 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::returnData(vector<char> 

&primaryStructureReturn,vector<char> &secondaryStructureReturn,char 

proteinIDReturn[100]) 

{ 

 

 primaryStructureReturn.clear(); 

 secondaryStructureReturn.clear(); 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  proteinIDReturn[i]=proteinID[i]; 

 } 

 

 

 for(int i=0;i<primaryStructure.size();i++) 

 { 

  primaryStructureReturn.push_back(primaryStructure[i]); 

 

 secondaryStructureReturn.push_back(secondaryStructure[i]); 

 } 

 

 

} 
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Neuron.h 
 

 

#include "targetver.h" 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <math.h> 

#include <ctype.h> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

 

using namespace std; 

 

#ifndef Neuron_h 

#define 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 activationFunctionTypeOutput; 

 int activationFunctionTypeHidden; 

 int errorFunctionTypeHidden; 

 int errorFunctionTypeOutput; 

 int neuronType; 

 

 double output; 

 double error; 

 double bias; 

 double Dbias; 

 double inputNet; 

 double momentum; 

 double learningRate; 

 double biasPreviousAdjustment; 

 double slope; 

 double amplitude; 

 double fmin; 

 double fmax; 
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 void callActivationFunction(void); 

 void calculateInput(void); 

 

public: 

 

 Neuron(int size,double momentumN,double learningRateN,int 

functionTypeHiddens,int functionTypeOutput,int errorTypeHidden,int 

errorTypeOutput,int neuronType); 

 ~Neuron(void); 

 

 //methods of Neuron class 

 double getOutput(vector<double> getInput); 

 void calculateOutputLayerError(double targetOutput); 

 void calculateErrorPropagation(); 

 void calculateHiddenLayerError(double prevWeightSum); 

 void adjustDw(double learningRateNew); 

 double getSpecificError(int x); 

 void returnWeightVector(vector<double> *weihtsReturn); 

 void printTest(); 

 

}; 

#endif 
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Neuron.cpp 
 
#include "Neuron.h" 

#include "Services.h" 

#include "targetver.h" 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <math.h> 

#include <ctype.h> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

 

using namespace std; 

 

 

//*******************************************************************

********************* 

//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 

functionTypeHiddens,int functionTypeOutput,int errorTypeHidden,int 

errorTypeOutput,int neuronTypeN) 

{ 

 

 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);  //the previous 

weights are saved in this variables 

 } 

 

 

 output=0; 

 error=0; 

 Dbias=0; 

 inputNet=0; 

 biasPreviousAdjustment=0; 

 

 bias=newServices.rand_numbers(); 

  

 sizeOfInput=size; 
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 momentum=momentumN; 

 learningRate=learningRateN; 

 errorFunctionTypeOutput=errorTypeOutput; 

 errorFunctionTypeHidden=errorTypeHidden; 

 activationFunctionTypeHidden=functionTypeHiddens; 

 activationFunctionTypeOutput=functionTypeOutput; 

 

 neuronType=neuronTypeN; 

 

 //parameters for tanh() activation function 

 slope = (2.0/3.0); 

 amplitude = 1.7159; 

  

 //sigmoid bounds  

 fmin = 0.0; 

 fmax = 1.0; 

  

} 

 

//*******************************************************************

********************* 

//Deconstructor Neuron(void) 

//*******************************************************************

********************* 

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) 

{ 
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 //hidden neurons 

 if(neuronType==1) 

 { 

  if(activationFunctionTypeHidden==1) //using sigmoid 

  { 

   output=(1/(1+pow(2.718281828,-inputNet))); 

  } 

  else if (activationFunctionTypeHidden==2) //using tanh  

  { 

   output = amplitude * tanh(inputNet*slope); 

  } 

  else if (activationFunctionTypeHidden==3) //using linear  

  { 

   output = inputNet * ((fmax - fmin) + fmin); 

  } 

 } 

 //output neurons (neuronType==0)  

 else 

 { 

  if(activationFunctionTypeOutput==1) //using sigmoid 

  { 

   output=(1/(1+pow(2.718281828,-inputNet))); 

  } 

  else if (activationFunctionTypeOutput==2) //using tanh  

  { 

   output = amplitude * tanh(inputNet*slope); 

  } 

  else if (activationFunctionTypeOutput==3) //using linear  

  { 

   output = inputNet * ((fmax - fmin) + fmin); 

  } 

 } 

 

} 

 

//*******************************************************************

********************* 

//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 

//*******************************************************************

********************* 

double Neuron :: getOutput(vector<double> getInputs) 

{ 

 

 inputVector=getInputs; 

 

 calculateInput(); 

 

 callActivationFunction(); 

 



219 
 

 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) 

{ 

 //sigmoid function 

 if (errorFunctionTypeOutput==1) 

 { 

  error = output*(1-output)*(targetOutput-output); 

 } 

 //tanh function  

 else if (errorFunctionTypeOutput==2) 

 { 

  error = (slope/amplitude) * (targetOutput-output) * 

(amplitude-output) * (amplitude+output); 

 } 

 //linear function 

 else if (errorFunctionTypeOutput==3) 

 { 

  error = 1.0 * (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]); 

 } 

} 

 

//*******************************************************************

********************* 

//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 
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//*******************************************************************

********************* 

void Neuron :: calculateHiddenLayerError(double prevWeightSum) 

{ 

 //sigmoid function 

 if (errorFunctionTypeHidden==1) 

 { 

  error = output*(1-output)*prevWeightSum; 

 } 

 //tanh function 

 else if (errorFunctionTypeHidden==2) 

 { 

  error = (slope/amplitude) * (amplitude-output) * 

(amplitude+output) * prevWeightSum; 

 } 

 //linear function 

 else if (errorFunctionTypeHidden==3) 

 { 

  error = 1.0 * 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(double learningRateNew){ 

   

 for(int i=0;i<Dweights.size();i++) 

 { 

 

 /*Dweights[i]+=learningRate*inputVector[i]*error+momentum*previ

ousAdjustment[i]; 

 

 previousAdjustment[i]=learningRate*inputVector[i]*error+momentu

m*previousAdjustment[i]; 

  weightsVector[i] = weightsVector[i] + Dweights[i];*/ 
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  Dweights[i] = 

learningRateNew*inputVector[i]*error+momentum*(weightsVector[i]-

previousAdjustment[i]); 

  previousAdjustment[i] = weightsVector[i];  

  weightsVector[i] = weightsVector[i] + Dweights[i]; 

   

  //Dweights[i]=0; 

  //previousAdjustment[i]=0; 

 } 

 

 Dbias = learningRateNew*1*error+momentum*(bias-

biasPreviousAdjustment); 

 biasPreviousAdjustment = bias; 

 bias = - bias + Dbias; 

 bias = -bias; 

 

} 

void Neuron :: printTest(){ 

 

 for (int i=0;i<inputVector.size();i++) 

 { 

  cout<<weightsVector[i]<<" "; 

 }cout<<endl; 

 

 

 

} 
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DataReader.h 
#include <fstream> 

#include "targetver.h" 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <math.h> 

#include <ctype.h> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

 

using namespace std; 

 

#ifndef DataReader_h 

#define DataReader_h 

 

//*******************************************************************

********************* 

//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; 

 ifstream encodingFile; 

 int beginning; 

 int numberOfResidues; 

 ifstream inMsaFile; 

 

public: 

 

 DataReader(void); 

 

 ~DataReader(void); 

 

 //methods of DataReader class 

 void readParameters(float parameters[17],char 

inputProfile[100],char outputProfile[100], 

   char trainFile[100],char testFile[100], int* 

msaEnable,int* randomizeDataset,int *center_w_size,char 

outputFolder[100]); 

 void readEncoding(vector<string> &encodingT,int 

*inputSizeK,const char inputProfile[100], int msa, int* length); 

 void initiateDataPointers(char trainFile[100],char 

testFile[100]); 

 bool readTrainingInput(vector<char> 

&primaryStructure,vector<char> &secondaryStructure,char name[100]); 

 bool readTestInput(vector<char> &primaryStructure,vector<char> 

&secondaryStructure,char name[100]); 
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 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]); 

 void readEncodingMSA (vector<string> &encodingT,char 

proteinID[100]); 

 vector<double> splitValues (string stringEncoding); 

 

}; 

#endif 
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DataReader.cpp 
 

#include "DataReader.h" 

#include "targetver.h" 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <math.h> 

#include <ctype.h> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

#include <sstream> 

#include <algorithm> 

#include <iterator> 

 

using namespace std; 

 

 

//*******************************************************************

********************* 

//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[17]  :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 
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//  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[17],char 

inputProfile[100],char outputProfile[100], 

   char trainFile[100],char testFile[100], int* 

msaEnable,int* randomizeDataset,int *center_w_size,char 

outputFolder[100]) 

{ 

 //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<27;i++){ 

  //reads the general parameters 

  if(i<17) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> parameters[i]; 

  }else if(i==18) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> inputProfile; 

  }else if(i==19) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> outputProfile; 

  }else if(i==20) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> trainFile; 

  }else if(i==21)  

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> testFile; 

  }else if(i==23) 

  { 

   inFile >> temp;  

   inFile >> *msaEnable;  
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  } 

  else if(i==24) 

  { 

   inFile >> temp;  

   inFile >> *randomizeDataset;  

  }else if(i==25) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> *center_w_size; 

  }else if(i==26) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> outputFolder; 

  } 

  else if((i==17)||(i==22)) 

  { 

   inFile >> temp;   

  } 

   

 } 

 

 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: 

//  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], int msa, int* length) 

{ 

  

 //variables 

 char temp[100]; 

 char tempChar; 

 int tempK; 

 string tempString="\0"; 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

  temp[i]='\0'; 
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 //create the path string 

 strcat(temp,"EncodingProfiles/"); 

 strcat(temp,inputProfile); 

 

 //points to the file 

 encodingFile.open(temp); 

 

 if (!encodingFile)  

 { 

  cerr << "Unable to open file "<<inputProfile; 

  int x=0; 

  cin>>x; 

  exit(1); 

 } 

 

 if(msa == 0) 

 { 

 //create the size of those vectors 

 for(int i=0;i<26;i++) 

 encodingT.push_back(tempString); 

 

 

  for(int i=0;i<24;i++) 

  { 

   if(i<2) 

   { 

    encodingFile >> temp; 

   } 

   else if(i==2) 

   { 

    encodingFile >> temp; 

    encodingFile >> tempK; 

    *inputSizeK = tempK; //residue volume 

  

   } 

   else if(i<24) 

   { 

    encodingFile >> tempChar; 

    encodingFile >> 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; 

     

   } 

  } 

 } 

 

 //add by Georgia 

 /* extra code for the msa.txt file*/ 

 else 

 { 

  for(int i=0;i<6;i++) 

  { 

   if(i<2) 

   { 

    encodingFile >> temp; 

   } 

   else if(i==2) 

   { 

    encodingFile >> temp; 
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    encodingFile >> tempK; 

    *inputSizeK = tempK; //residue volume 

   } 

   else if(i==3) 

   { 

    //the ************** 

    encodingFile >> temp; 

   } 

   else if(i==4) 

   { 

    encodingFile >> temp; 

    encodingFile >> numberOfResidues; 

    *length = numberOfResidues; 

   } 

   else if(i==5) 

   { 

    //the ************** 

    encodingFile >> temp; 

   } 

    

  } 

  

 } 

 

 //close the pointer 

 encodingFile.close(); 

} 

 

void DataReader::readOutputEncoding(vector<string> &encodingT,vector< 

vector<char> > &outputClassification, 

   int *outputSize,const char outputProfile[100]) 

{ 

 

 //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; 
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  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; 

   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(); 

} 

 

//*******************************************************************

********************* 
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//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'; 

 

 //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: 
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//  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'; 

 

 //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 

//*******************************************************************

********************* 
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bool DataReader::readTrainingInput(vector<char> 

&primaryStructure,vector<char> &secondaryStructure,char 

proteinID[100]) 

{ 

 //variables 

 char name[100]; 

 char temp[1000]; 

 

 primaryStructure.clear(); 

 

 inTrainFile >> name; 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  proteinID[i]='\0'; 

 } 

 

 for(int i=0;i<1000;i++) 

 { 

  temp[i]='\0'; 

 } 

 

 strcat(proteinID,name);  

 

 //if end of file returns false 

 if(inTrainFile.eof()) { return false;} 

 

 inTrainFile.getline(temp,1000); 

 inTrainFile.getline(temp,1000); 

 //inTrainFile>> temp; 

  

 //reads all the letters of primary structure until the "." 

 //while(temp!='.') 

 //{ 

  //primaryStructure.push_back(temp); 

  //inTrainFile >> temp; 

 //} 

 

 for(int i=0;(i<1000) && (temp[i]!='\0');i++) 

 { 

  primaryStructure.push_back(temp[i]); 

 } 

 

 

 for(int i=0;i<1000;i++) 

 { 

  temp[i]='\0'; 

 } 

 

 inTrainFile.getline(temp,1000); 

 

 secondaryStructure.clear(); 

 

 //inTrainFile >> temp; 

  

 //reads all the letters of secondary structure until the "." 

 //while(temp!='.') 

 //{ 

 // secondaryStructure.push_back(temp); 

 // inTrainFile >> temp; 

 //} 
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 for(int i=0;(i<1000) && (temp[i]!='\0');i++) 

 { 

  secondaryStructure.push_back(temp[i]); 

 } 

  

 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 

proteinID[100]) 

{ 

 /* 

 //variables 

 char temp; 

 char name[100]; 

 

 primaryStructure.clear(); 

 

 inTestFile >> name; 

 

 for(int i=0;i<100;i++) {proteinID[i]='\0';} 

 

 strcat(proteinID,name); 

 

 

 //if end of file returns false 

 if(inTestFile.eof()){ return false;} 

  

 inTestFile >> temp; 

 

 //reads all the letters of primary structure until the "." 

 while(temp!='.') 

 { 
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  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 structure until the "." 

 while(temp!='.') 

 { 

  secondaryStructure.push_back(temp); 

  inTestFile >> temp; 

 } 

  

 return true; 

 */ 

 //variables 

 char name[100]; 

 char temp[1000]; 

 

 primaryStructure.clear(); 

 

 inTestFile >> name; 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  proteinID[i]='\0'; 

 } 

 

 for(int i=0;i<1000;i++) 

 { 

  temp[i]='\0'; 

 } 

 

 strcat(proteinID,name); 

 

 //if end of file returns false 

 if(inTestFile.eof()) { return false;} 

 

 inTestFile.getline(temp,1000); 

 inTestFile.getline(temp,1000); 

 //inTrainFile>> temp; 

 

 //reads all the letters of primary structure until the "." 

 //while(temp!='.') 

 //{ 

  //primaryStructure.push_back(temp); 

  //inTrainFile >> temp; 

 //} 

 

 for(int i=0;(i<1000) && (temp[i]!='\0');i++) 

 { 
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  primaryStructure.push_back(temp[i]); 

 } 

 

 //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; 

 } 

 

 for(int i=0;i<1000;i++) 

 { 

  temp[i]='\0'; 

 } 

 

 inTestFile.getline(temp,1000); 

 

 secondaryStructure.clear(); 

 

 //inTrainFile >> temp; 

 

 //reads all the letters of secondary structure until the "." 

 //while(temp!='.') 

 //{ 

 // secondaryStructure.push_back(temp); 

 // inTrainFile >> temp; 

 //} 

 

 for(int i=0;(i<1000) && (temp[i]!='\0');i++) 

 { 

  secondaryStructure.push_back(temp[i]); 

 } 

 

 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 

//  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++) 
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  { 

   for(int k=0;k<outputClassification[j].size();k++) 

   { 

   

 if(secondaryStructure[i]==outputClassification[j][k]) 

    { 

    

 secondaryStructure[i]=outputClassification[j][0]; 

     break; 

    } 

   } 

  } 

 } 

} 

 

//Created by Georgia - MSA 

//*******************************************************************

********************* 

//This function reads the msa dataset for each protein -- use only 

with msa 

//*******************************************************************

********************* 

//encodingT contains the same vector of strings, each string 

represents an aminoacid 

//*******************************************************************

******************** 

void DataReader::readEncodingMSA(vector<string> &encodingT,char 

proteinID[100]) 

{ 

 //pointer to protein's file 

 ifstream inFile; 

  

 //variables 

 string tempString="\0"; 

 string tempLine="\0"; 

 int aminoacid = 0; 

 int digit = 0; 

 char temp[100]; 

  

 //create the size of those vectors 

 for(int i=0;i<100;i++) {temp[i]='\0';} 

  

 

 //create the path string 

 strcat(temp,"EncodingProfiles/msaFiles/"); 

 

 

 

 char c; 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

 

  proteinID[i]=tolower(proteinID[i]); 

 

 } 

 

 

 strcat(temp,proteinID); 

 //strcat(temp,".txt"); 
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 strcat(temp,".hssp"); 

 

 //tolower(temp); 

 

 

 

 //cout<<proteinID<<endl; 

 

 //points to the file 

 inFile.open(temp); 

 

 if (!inFile) { 

  cerr << "Unable to open file of protein "<<temp; 

  int x=0; 

  cin>>x; 

  exit(1); 

 } 

  

 //clear this vector for the next protein 

 encodingT.clear(); 

  

 //read msa encoding for each protein: 

 

 while ( !inFile.eof() ) 

 { 

  //read the next encoding digit 

  inFile >> tempString; 

 

  if(digit != numberOfResidues ) 

  { 

   //store the previous digit 

   tempLine=tempLine+tempString+" "; 

    

   digit++; 

    

   if(digit == numberOfResidues) 

   { 

    digit = 0; 

    encodingT.push_back(tempLine); 

    tempLine = "\0"; 

 

   } 

  

  } 

 } 

  

} 

 

//Created by Georgia - MSA 

//*******************************************************************

********************* 

//This function takes a vector of string values and tranforms it into 

a vector of 

//double numbers. 

//*******************************************************************

********************* 

//stringEncoding: to string pou periexei to line 

//doubleEncoding: to vector pou tha exei ta values 

//*******************************************************************

********************* 
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vector<double> DataReader::splitValues (string stringEncoding) 

{ 

 vector<double> doubleEncoding; 

 istringstream iss(stringEncoding); 

  

 copy(istream_iterator<double>(iss), 

         istream_iterator<double>(), 

          back_inserter<vector<double> >(doubleEncoding)); 

 

 for(int i=0;i<doubleEncoding.size();i++) 

  doubleEncoding[i]=doubleEncoding[i]/100.0; 

 

 

 return doubleEncoding; 

} 
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OutputData.h 
 

#include "targetver.h" 

 

#include <stdio.h> 

 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <math.h> 

#include <ctype.h> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

 

 

 

using namespace std; 

#ifndef OutputData_h 

#define OutputData_h 

 

//*******************************************************************

********************* 

//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 printOutputTrain; 

 ofstream printNetwork; 

 ofstream printNetworkHTML; 

 ofstream printEnsembleResults; 

 char folderName[100]; 

 char HTMLName[100]; 

 char networkId[100]; 

 char ensembleResultsName[100]; 

 int ensembleOutputCounter; 

 

public: 

 

 OutputData(char id,char outputFolder[100]); 

        OutputData(char *id,char outputFolder[100]); 

 ~OutputData(void); 

 char nameOfSimulation[200]; 

 

 //methods of OutputData class 

 void createErrorFiles(vector<double> 

trainingError,vector<double> testingError, 

    vector<double> 

proteinTrainingError,vector<double> proteinTestingError); 
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 void createOutputFile(vector<char> 

primaryStructure,vector<char> secondaryStructure, 

    vector<char> predictedSecondaryStructure,char 

proteinName[100],double percentage,int c,vector<vector <double> > 

vectoroutputresult,int flag); 

 void createZOutputFileforFilter(vector<char> 

primaryStructure,vector<char> secondaryStructure, 

    vector<char> predictedSecondaryStructure,char 

proteinName[100],double percentage,int c,vector<vector <double> > 

vectoroutputresult); 

 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 closeOutputPointers(void); 

        void closeAllPointers(void); 

 void createEnsembleOutputFile(void); 

 void closeEnsembleOutputFile(void); 

 void printEnsembleOutputFile(vector<char> 

primaryStructure,vector<char> secondaryStructure, 

   vector<char> predictedSecondaryStructure,char 

proteinName[100], vector<vector <double> > vectoroutputresult1, 

   vector<vector <double> > vectoroutputresult2, 

vector<vector <double> > vectoroutputresult3, 

   vector<vector <double> > vectoroutputresult4, 

vector<vector <double> > vectoroutputresult5, 

   vector<vector <double> > vectoroutputresult6, 

vector<vector <double> > vectoroutputresultensemble); 

}; 

#endif 
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OutpuData.cpp 
#include "OutputData.h" 

#include "targetver.h" 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <math.h> 

#include <ctype.h> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

 

 

 

using namespace std; 

 

// 

//*******************************************************************

********************* 

//Constructor DataReader(void):initiates the DataReader 

//*******************************************************************

********************* 

OutputData::OutputData(char id,char outputFolder[100]) 

{ 

 //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; 

 

 

 networkId[0]=id; 

 

 networkId[1]='\0'; 

 

 //cout<<networkId[0]<<endl; 

 

    time ( &rawtime ); 

 timeinfo = localtime ( &rawtime ); 

 

 

 

    char temp[200];char temp3[200]; 

 

 //cout<<networkId<<endl; 

 

 for(int i=0;i<200;i++) 

 { 

  temp[i]='\0'; 

  temp3[i]='\0'; 

 

 } 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 
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  folderName[i]='\0'; 

  HTMLName[i]='\0'; 

  nameOfSimulation[i]='\0'; 

 } 

 

 //cout<<networkId<<endl; 

 

   strcat(temp,outputFolder); 

 //strcat(temp,asctime (timeinfo)); 

 strcat(temp3,outputFolder); 

 //strcat(temp3,asctime (timeinfo)); 

 //strcat(HTMLName,asctime(timeinfo)); 

 strcat(nameOfSimulation,outputFolder); 

 

 

 //cout<<networkId<<endl; 

 

 

 //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(temp3[i]=='\n') 

  { 

   temp3[i]='\0'; 

  } 

  if(temp3[i]==' ') 

  { 

   temp3[i]='-'; 

  } 

  if(temp3[i]==':') 

  { 

   temp3[i]='_'; 

  } 

 }*/ 

 

 /*for(int i=0;i<100;i++){ 

  if(HTMLName[i]=='\n') 

  { 

   HTMLName[i]='\0'; 

  } 

  if(HTMLName[i]==' ') 

  { 

   HTMLName[i]='_';; 

  } 

  if(HTMLName[i]==':') 

  { 

   HTMLName[i]='_'; 
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  } 

 }*/ 

 

 //create folder 

 //system("mkdir temp"); 

 

 //create the string path 

 //strcat(temp,"\\"); 

 //strcat(temp,asctime (timeinfo)); 

 //strcat(temp3,"\\"); 

 //strcat(temp3,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++) 

 { 

  if(temp3[i]=='\n') 

  { 

   temp3[i]='\0'; 

  } 

  if(temp3[i]==' ') 

  { 

   temp3[i]='-'; 

  } 

  if(temp3[i]==':') 

  { 

   temp3[i]='_'; 

  } 

 }*/ 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  folderName[i]=temp[i]; 

 } 

 

 

 

 

 strcat(temp,networkId); 

 strcat(temp3,networkId); 

 strcat(temp,"_Output.txt"); 

 strcat(temp3,"_OutputForTrain.txt"); 

 

 

 

 

 //initiate pointer of the output file for test 
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 printOutput.open(temp); 

 printOutputTrain.open(temp3); 

 

 ensembleOutputCounter=0; 

         

         

 

} 

OutputData::OutputData(char *id,char outputFolder[100]) 

{ 

 

        strcpy(networkId,id); 

 

    char temp[200]; 

 

 //cout<<networkId<<endl; 

 

 for(int i=0;i<200;i++) 

 { 

  temp[i]='\0'; 

   

 

 } 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  folderName[i]='\0'; 

   

 } 

  

   strcat(temp,outputFolder); 

         

        for(int i=0;i<100;i++) 

            { 

  folderName[i]=temp[i]; 

            } 

 

 strcat(temp,networkId); 

 strcat(temp,"_Output.txt"); 

        printOutput.open(temp); 

 

 

} 

 

//*******************************************************************

********************* 

//Deconstructor DataReader(void) 

//*******************************************************************

********************* 

OutputData::~OutputData(void) 

{ 

 

} 

 

//*******************************************************************

********************* 

//void createErrorFiles(vector<double> trainingError,vector<double> 

testingError, 
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//   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'; 

  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,networkId); 

 

 

 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; 

 } 

 

 //creates the string path and opens the output file with errors 

per protein 
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 strcat(temp1,networkId); 

 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"; 

 

 if(proteinTrainingError.size()<=20000) 

  for(int i=0;i<proteinTrainingError.size();i++) 

  { 

  

 printErrorP<<i<<".\t\t"<<proteinTrainingError[i]<<"\t\t"<<prote

inTestingError[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,int trainOrTest, 

                        vector<vector <double> > 

vectoroutputresult,int flag) 

{ 

 if(trainOrTest==2) 

 { 

 //writes the name of a protein and the percentage of success 

 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; 

 

        //writes the 

 //printOutput<<"predictedSecondaryStructure:"; 

        if(flag==0){ 

         printOutput<<"Output Value of:"<<endl; 

        for(int i=0;i<vectoroutputresult.at(1).size();i++){ 

            

            if(i==0) 

                printOutput<<"H\t"; 

            else if(i==1) 

                printOutput<<"L\t"; 

            else if(i==2) 

                printOutput<<"E\t"; 

 for(int k=0;k<vectoroutputresult.size();k++) 

 { 

                printOutput.precision(4); 

  printOutput<<vectoroutputresult.at(k).at(i); 

                if(k!=vectoroutputresult.size()-1) 

                    printOutput<<","; 

 } 

        printOutput<<endl; 

        } 

        } 

        /*else 

 printOutput<<endl;*/ 

 } 

 else 

 { 

 //writes the name of a protein and the percentage of success 

 printOutputTrain<<proteinName<<" Correctness 

Percentage:"<<percentage<<"%"<<endl; 

 //cout<<proteinName<<endl; 

 //writes the primary structure 

 printOutputTrain<<"primaryStructure           :"; 

 for(int i=0;i<primaryStructure.size();i++) 

 { 

  printOutputTrain<<primaryStructure[i]; 

 } 

 printOutputTrain<<endl; 

 

 //writes the secondary structure 



248 
 

 printOutputTrain<<"secondaryStructure         :"; 

 for(int i=0;i<secondaryStructure.size();i++) 

 { 

  printOutputTrain<<secondaryStructure[i]; 

 } 

 printOutputTrain<<endl; 

 

 //writes the predicted secondary structure 

 printOutputTrain<<"predictedSecondaryStructure:"; 

 for(int i=0;i<predictedSecondaryStructure.size();i++) 

 { 

  printOutputTrain<<predictedSecondaryStructure[i]; 

 } 

 printOutputTrain<<endl; 

        /*for(int i=1;i<OtH.size();i++) 

 { 

  printOutput<<OtH.at(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]; 

  temp1[i]=folderName[i]; 

 

 } 

 

 //creates the string path and opens the output file with 

parameters 

 strcat(temp,networkId); 

 strcat(temp,"_Network_Specifications.txt"); 

 printNetwork.open(temp); 
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 //creates the string path and opens the HTML file with results 

 //strcat(temp1,"DataOut//"); 

 strcat(temp1,HTMLName); 

 strcat(temp1,networkId); 

 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 (Hidden 

Neurons):"<<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 (Hidden 

Neurons):"<<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; 

 printNetworkHTML<<"<div id=\"navigation\">"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<ul>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<li><a href=\"#\">Report</a></li>"<<endl; 
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 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 (Hidden 

Neurons): "<<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 (Hidden Neurons): 

"<<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; 

 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; 
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 //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(); 

} 

 

 

void OutputData::closeOutputPointers(){ 

    printOutput.close(); 

} 

 

 

void OutputData::createEnsembleOutputFile(){ 

 

 printEnsembleResults.open("ensembleResults.txt"); 

 

 printEnsembleResults<<"ID\t\tpdbCode\t\tchain\t\tAA\t\tObsSS\t\

tPredSS\t\tH\t\tE\t\tL\t\tBRNN1_H\t\tBRNN1_E\t\tBRNN1_L\t\tBRNN2_H\t\

tBRNN2_E\t\tBRNN2_L\t\tBRNN3_H\t\tBRNN3_E\t\tBRNN3_L\t\tBRNN4_H\t\tBR

NN4_E\t\tBRNN4_L\t\tBRNN5_H\t\tBRNN5_E\t\tBRNN5_L\t\tBRNN6_H\t\tBRNN6

_E\t\tBRNN6_L"<<endl; 

 printEnsembleResults<<"****************************************

*********************************************************************

*********************************************************************

*********************************************************************

************"<<endl; 

 

} 

 

 

 

void OutputData::closeEnsembleOutputFile(){ 

 

 printEnsembleResults.close(); 

 

} 

 

 

void OutputData::printEnsembleOutputFile(vector<char> 

primaryStructure,vector<char> secondaryStructure, 

  vector<char> predictedSecondaryStructure,char 

proteinName[100], vector<vector <double> > vectoroutputresult1, 

  vector<vector <double> > vectoroutputresult2, 

vector<vector <double> > vectoroutputresult3, 

  vector<vector <double> > vectoroutputresult4, 

vector<vector <double> > vectoroutputresult5, 
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  vector<vector <double> > vectoroutputresult6, 

vector<vector <double> > vectoroutputresultensemble){ 

 

 

 

 //cout<<primaryStructure.size()<<" 

"<<predictedSecondaryStructure.size()<<endl; 

 for(int i=0;i<primaryStructure.size();i++) 

 { 

  ensembleOutputCounter++; 

 

 printEnsembleResults<<ensembleOutputCounter<<"\t\t"<<proteinNam

e[0]<<proteinName[1]<<proteinName[2]<<proteinName[3]<<"\t\t"<<protein

Name[4]<<"\t\t"<<primaryStructure[i]<<"\t\t"<<secondaryStructure[i]<<

"\t\t"<<predictedSecondaryStructure[i]<<"\t\t"<<vectoroutputresultens

emble[i][0]<<"\t\t"<<vectoroutputresultensemble[i][2]<<"\t\t"<<vector

outputresultensemble[i][1]<<"\t\t"<<vectoroutputresult1[i][0]<<"\t\t"

<<vectoroutputresult1[i][2]<<"\t\t"<<vectoroutputresult1[i][1]<<vecto

routputresult2[i][0]<<"\t\t"<<vectoroutputresult2[i][2]<<"\t\t"<<vect

oroutputresult2[i][1]<<vectoroutputresult3[i][0]<<"\t\t"<<vectoroutpu

tresult3[i][2]<<"\t\t"<<vectoroutputresult3[i][1]<<vectoroutputresult

4[i][0]<<"\t\t"<<vectoroutputresult4[i][2]<<"\t\t"<<vectoroutputresul

t4[i][1]<<vectoroutputresult5[i][0]<<"\t\t"<<vectoroutputresult5[i][2

]<<"\t\t"<<vectoroutputresult5[i][1]<<vectoroutputresult6[i][0]<<"\t\

t"<<vectoroutputresult6[i][2]<<"\t\t"<<vectoroutputresult6[i][1]<<end

l; 

 } 

 

} 
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ΠΑΡΑΡΣΗΜΑ B 

Αρχείο Παραμζτρων Αρχικοποίθςθσ  
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Hidden_layer_one_size 15 

Hidden_layer_two_size 0 

Hidden_layer_one_of_Backward_size 17 

Hidden_layer_two_of_Backward_size 0 

Hidden_layer_one_of_Forward_size 17 

Hidden_layer_two_of_Forward_size 0 

Activation_Function_Type_Hidden 1 

Activation_Function_Type_Output 1 

Learning_Rate 0.09 

Momentum 0.5 

Window_size 31 

q_minus_one 0.6 

q_plus_one 0.6 

Error_Function_Type_Hidden 1 

Error_Function_Type_Output 1 

s 3 

Maximum_Iterations 1 

/**********InputFiles**********/ 

input_Profile msa.txt 

output_Profile threeClasses.txt 

train_File trainSet0 

test_File testSet0 

/*********OtherParams*********/ 

msa_Enable 1 

randomizeDataset 1 

center_window_size 12 

nameofOutPutFile testingName 
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ΠΑΡΑΡΣΗΜΑ Γ 

Αρχείο Δεδομζνων Ειςόδου 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

1bujA 

AVINTFDGVADYLIRYKRLPDNYITKSQASALGWVASKGNLAEVAPGKSIGGDVFSNREGRLPSASGRTW

READINYVSGFRNADRLVYSSDWLIYKTTDHYATFTRIR. 



257 
 

LLLLSHHHHHHHHHHHSSLLTTEELHHHHHHHTLLSSSSLHHHHSTTLEEEEEELLLLSSSSLLSSSLLEEEEE

SSLSSSSLLLSEEEEETTLLEEEESSSSSSLEELL. 

2el8A 

GSSGSSGEVLAKEEARRALETPSCFLKVSRLEAQLLLERYPECGNLLLRPSGDGADGVSVTTRQMHNGTH

VVRHYKVKREGPKYVIDVEQPFSCTSLDAVVNYFVSHTKKALVPFLLD. 

LLLLLLLLLLLSLLLLLLSSSLTTLLLLLHHHHHHHHHHSSTTLSBEEEELLSSSSSEEEEELLLBTTBLLLEEELBLL

BTTBLLBSSSSLLLLSSHHHHHHHHHHHSSSLLLBLLLL. 

1co4A 

MVVINGVKYACDSCIKSHKAAQCEHNDRPLKILKPRGRPPTT. 

LEEETTEEEEETTTTTTSGGGGLLLLSSLEEEELSLLLLSLL. 

1edsA 

TTLYTSLHGYFVFGPTGCNLEGFFATLGGEI. 

LLLSSTTSSLGGGLSSTTLIIIIIIIIIILL. 

2byeA 

GEERKCLQTHRVTVHGVPGPEPFTVFTINGGTKAKQLLQQILTNEQDIKPVTTDYFLMEEKYFISKEKNEC

RKQPFQRAIGPEEEIMQILSSWFPEEGYMGRIVLKTQQE. 

LLLSSLLLLLEEEESSLSSSSSSEEEELLTTLLHHHHHHHHHLLSSSSLLLLLSEEEEEELLLLSSSSLSLTTSLLEEE

ELSSSLHHHHHHHLLTTTTTLLLEEEEESLL. 

1hf9A 

ALKKHHENEISHHAKEIERLQKEIERHKQSIKKLKQSEDDD. 

LLSSHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHLL. 
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ΠΑΡΑΡΣΗΜΑ Δ 

Αρχείο Δεδομζνων Εξόδου 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

2e5tA Correctness Percentage:78.2609% 

primaryStructure           :IDVLRAKAAKERAERRLQSQQDDIDFKRAELALKRAMNRLSVAEMK 

secondaryStructure         :LLHHHHHHHHHHHHHHHLLLLLLLLHHHHHHHHHHHHHHHHHHHLL 
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predictedSecondaryStructure:LLLHHHHHHHHHHLHLLLLLLLLLHHLHHHHHHHHHHHHHLLLLLL 

2e60A Correctness Percentage:84.1584% 

primaryStructure           

:GSSGSSGVAPLGLSVPSDVELPPTAKMHAIIERTASFVCRQGAQFEIMLKAKQARNSQFDFLRFDHYLNP

YYKFIQKAMKEGRYTVLAENKSDEKKKSGVS 

secondaryStructure         

:LLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLHHHHHHHHHHHHHHHHLLHHHHHHHHHHLLLLLLLHHHLLLLLHHHHH

HHHHHHHHHLLLLLLLLLLLLLLLLLLLL 

predictedSecondaryStructure:LLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLHHHHHHHHLLLLEHLLLLLHHHHHHHLL

LLLLLLLLELLLLLLLLLHHHHHHHHHHHLLLLLLLLLLLLLLLLLLLL 

2e61A Correctness Percentage:82.6087% 

primaryStructure           

:GSSGSSGEISGFGQCLVWVQCSFPNCGKWRRLCGNIDPSVLPDNWSCDQNTDVQYNRCDIPEETWTG

LE 

secondaryStructure         

:LLLLLLLLLLLLLLLLLEEELLLLLLLLEEELLLLLLLLLLLLLLLHHHLLLHHHLLLLLLLLLLLLLL 

predictedSecondaryStructure:LLLLLLLLLLLLLLLLLELLLLLLLLLLELLLLLLLLLLLLLLLELEELLLLLLLLLLL

LLLLELLLLL 

2e62A Correctness Percentage:72.1311% 

primaryStructure           

:GSSGSSGNGMDEEQRQKRRRIEVALIEYRETLEEQGMKNPEEIERKVEINRKRLEVDYGLS 

secondaryStructure         

:LLLLLLLLLLHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHLLLLHHHHHHHHHHHHHHHHHHLLLL 

predictedSecondaryStructure:LLLLLLLLLHHHLLHHHHHHHHELLLHHHHLHLLLLLLLLHHHLHHHHH

HLLLHHHLLLLL 

  



260 
 

ΠΑΡΑΡΣΗΜΑ Ε 

Αρχείο Κωδικοποίθςθσ Ειςόδου  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Κωδικοποίθςθ Ειςόδου με MSA profiles 

 

1α0αΑ.txt 
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0.25 0 0.5 0.25 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0   
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0.27 0.71 0.01 0 0 0   
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0.78 0.22 0 0 0 0   
0.01 0 0.03 0.01 0 0 0 0 0.26 0 0.03 0.43 0 0 0 0 0.01 0.2 0.01 0   
0.08 0 0 0 0 0 0 0.16 0.03 0 0.33 0.03 0 0 0 0 0 0 0.37 0   
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 1 0 0 0 0 0 0   
0 0 0.17 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0.83 0 0 0 0   
0.07 0.47 0.12 0 0 0 0.01 0 0.01 0 0.01 0 0 0.21 0 0 0 0.09 0 0   
0.11 0 0.01 0 0 0 0 0 0.85 0 0.03 0 0 0 0 0 0 0 0 0   
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 1 0 0   
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0.11 0.04 0.85 0 0 0   
0 0 0 0 0 0 0 0.61 0.05 0 0 0.03 0 0 0.07 0.23 0 0.01 0 0   
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 1 0 0 0 0 0   
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 1 0 0 0 0 0   
0 0 0 0 0 0 0.16 0 0 0 0 0 0.01 0.01 0 0 0 0.09 0.71 0.01   
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0.09 0 0 0 0.73 0 0 0 0.17 0   
0 0.16 0.68 0.16 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0   
0 0 0 0 0 0 0 0 0.05 0 0 0.03 0 0 0 0.17 0 0 0.75 0   
0.07 0.05 0.03 0.08 0.03 0 0 0 0 0 0.08 0.21 0 0 0 0 0.04 0 0.41 0   
0 0 0 0 0 0.01 0 0.25 0.71 0 0 0 0.03 0 0 0 0 0 0 0   
0.12 0.53 0.17 0 0.17 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0   
0 0.01 0 0 0 0 0 0 0.08 0 0.04 0.03 0 0.07 0.08 0.32 0.19 0 0.01 0.17   
0 0 0 0.04 0 0 0 0 0 0 0 0.15 0 0 0.01 0 0.03 0.72 0 0.05   
0 0.63 0.35 0.03 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Κωδικοποίθςθ Ειςόδου χωρίσ MSA profiles 

 

Orthogonal_Encoding_(Sparse) 

**************************** 

Resedue_volume 1 
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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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ΠΑΡΑΡΣΗΜΑ ΢τ 

Post-Processing Filtering 
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Self-Organized Map Kohonen 

main.cpp 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

 

#include "parameters.h" 

#include "pattern.h" 

#include "epoch.h" 

#include "neuron.h" 

#include "neutralnet.h" 

 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

 

 

int main(){ 

 

 /* initialize random seed: */ 

 srand ( time(NULL) ); 

 

 //declare Neutral Network 

 neutralnet myNeutralnet("parameters.dat"); 

 

 cout << "Simulation Begin..." << endl; 

 //Start Simulation / Make calculations 

 myNeutralnet.calculate(); 

 cout << "Simulation End..." << endl << endl; 

 

 

 //Run the Test File automatic to see some examples 

 myNeutralnet.autorunTestFile(); 

 

 

 

 

 return 0; 

} 
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Neutralnet.cpp 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "neutralnet.h" 

#include "pssp.h" 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

neutralnet::neutralnet(string paramfile){ 

 

 //My Parameters, define and read 

 myParamaters = new parameters(paramfile); 

 myParamaters->setNumOfInputs(15); 

 myParamaters->print(); // print them 

 

 //My Training and Test File 

 string trainingFile=myParamaters->getTrainFile(); 

 string testFile=myParamaters->getTestFile(); 

 myTraining= new epoch(trainingFile,myParamaters-

>getNumOfInputs()); 

 myTest= new epoch(testFile,myParamaters->getNumOfInputs()); 

        psspFile=new pssp(testFile); 

 //other initializes 

 learningRate=myParamaters->getLearningRate(); 

 

 radius = myParamaters->getMapSideSize()/2; 

 T = myParamaters->getMaxIterations()/log(radius); 

 

 

 //create neurons of the network 

 for (int i=0; i<myParamaters->getMapSideSize(); i++) 

 { 

  myNeurons.push_back( vector<neuron>() ); 

  for (int j=0; j<myParamaters->getMapSideSize(); j++) 

  { 

   myNeurons.back().push_back(neuron(myParamaters-

>getNumOfInputs())); 

  } 

 } 

 

 

 

} 
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neutralnet.h 

#ifndef NEUTRALNET_H_INCLUDED 

#define NEUTRALNET_H_INCLUDED 

 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "parameters.h" 

#include "pattern.h" 

#include "epoch.h" 

#include "neuron.h" 

#include "bmp.h" 

#include "pssp.h" 

 

 

 

 

 

#define startLearningRate 0.6 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

 

class neutralnet { 

 

private: 

 vector < vector <neuron> > myNeurons; 

 neuron* winningNeuron; //store pointer of the winning neuron 

 int winningNeuronX; //position 

 int winningNeuronY; 

 double radius; //radius of the map 

 parameters *myParamaters; 

 epoch *myTraining; 

 epoch *myTest; 

 double neighbourhoodRadius; // the radious of neighbourhood 

 double influence; 

 double learningRate; 

 double  T; // time constant 

 

         pssp *psspFile; 

 

public: 

 neutralnet(string paramfile); 

 

 //Set Values 

 

 

 void calculate() 

 { 

 

  //Writing results.dat 

  ofstream resultsFile("results.dat",ios::out); 
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                ifstream myFile; 

                myFile.open("Z_Output1.txt"); 

                ofstream script("script.txt",ios::out); 

                char temp[4000]; 

 

  for (int k=0; k<myParamaters->getMaxIterations(); k++) 

  { 

   cout << "Itaration : " << k  << endl; 

 

   resultsFile << k; 

 

   float error=0.0; 

 

   //run Training File 

   for (int i=0; i<myTraining->getNumOfPatterns(); 

i++) 

   { 

                            for(int s=0; s<myTraining-

>getNumOfInputsInPattern(i); s++){ 

 

                             

    winningNeuron = findWinningNeuron(myTraining-

>getInputs(i,s)); 

    //finding error 

    error+=winningNeuron-

>calculateDistance(myTraining->getInputs(i,s)); 

 

    //calculate radius of neighbourhood 

    neighbourhoodRadius = radius * exp(-

(double)k/T); 

 

    for (int n=0; n<myParamaters-

>getMapSideSize(); n++) 

    { 

 

     for (int m=0; m<myParamaters-

>getMapSideSize(); m++) 

     { 

      //the Euclidean distance 

      double DistToNodeSq 

=pow((winningNeuronX-m),2) + pow((winningNeuronY-n),2) ; 

 

      double WidthSq = 

pow(neighbourhoodRadius ,2); 

 

      //if within the neighbourhood 

adjust its weights 

      if (DistToNodeSq < (WidthSq)) 

      { 

 

       //calculate by how much its 

weights are adjusted 

       influence = exp(-

(DistToNodeSq) / (2*WidthSq)); 

 

      

 myNeurons[n][m].changeWs(myTraining->getInputs(i,s), 

learningRate,influence); 

 

      

 myNeurons[n][m].setContent(myTraining->getOutput(i,s)); 
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      } 

                                               

     } 

                                        

    } 

                                 

                        } 

                        cout << "Itaration : " << k  << endl; 

   } 

 

   //Final Training Error 

   error/=myTraining->getNumOfPatterns(); 

   resultsFile << "\t\t\t" << error; 

 

 

   //change learning rate 

   learningRate = startLearningRate * exp(-

(double)k/myParamaters->getMaxIterations()); 

 

 

   //run Test File 

   for (int i=0; i<myTest->getNumOfPatterns(); i++) 

   { 

                              for(int s=0; s<myTraining-

>getNumOfInputsInPattern(i); s++){ 

    winningNeuron = findWinningNeuron(myTest-

>getInputs(i,s)); 

 

    //finding error 

    error+=winningNeuron-

>calculateDistance(myTest->getInputs(i,s)); 

                              } 

 

   } 

 

   //Final Test Error 

   error/=myTest->getNumOfPatterns(); 

   resultsFile << "\t\t\t" << error  << "\n"; 

 

  } 

 

  //closing file 

  resultsFile.close(); 

 

  //writing weights to file 

  printWeights(); 

 

  //writing chars to file | Clustering 

  printCharacterMap(); 

 

  //writing chars to file as colors | Clustering with Image 

  printImage(); 

                int counter=0; 

                for (int i=0; i<psspFile->getNumOfPatterns(); i++) 

   { 

 

                            myFile >> temp; 

                            script << temp; 

                            script << " "; 

                            myFile >> temp; 

                            script << temp; 
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                            script << " "; 

                            myFile >> temp; 

                            script << temp; 

                            script << endl; 

 

                            myFile >> temp; 

                            script << temp; 

                            script << "           "; 

                            myFile >> temp; 

                            script << temp; 

                            script << endl; 

 

                            myFile >> temp; 

                            script << temp; 

                            script << "         "; 

                            myFile >> temp; 

                            script << temp; 

                            script << endl; 

 

                            script<< "predictedSecondaryStructure:"; 

 

                   // cout<<"kati"<<endl; 

                            for(int k=0;k<psspFile-

>getproteinsize(i);k++){ 

                    //calculate output in hidden layer neurons 

                                /*vector <double> tem; 

                                    tem=psspFile->getInputs(i,k); 

                                            for(int 

s=0;s<tem.size();s++) 

                                                 cout<< 

tem.at(s)<<endl; 

    */ 

                                int ot=0; 

                                counter++; 

                                 

   winningNeuron = findWinningNeuron(psspFile-

>getInputs(i,k)); 

 

   char tempActual=winningNeuron->getContent(); 

   //char tempWanted=myTest->getOutput(k); 

 

   

    

                                 // if(ot==0) 

                                                    

script<<tempActual; 

                                   /*else if (ot==1) 

                                                    

script<<tempActual; 

                                   else 

                                                    

script<<tempActual; 

                                    */ 

     //error += pow( myTest-

>getInputValueOfPattern(i,j) - myOutputNeurons[j].getValue(), 2); 

 

 

                            } 

                     script<<endl; 

                      myFile >> temp; 

   } 
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        script.close(); 

        myFile.close(); 

 

 

 

 } 

 

 

 neuron* findWinningNeuron(vector<double> inputs) 

 { 

  neuron* rv = NULL; 

 

 

  double smallestDistance = 

myNeurons[0][0].calculateDistance(inputs); 

 

  rv=&myNeurons[0][0]; 

  winningNeuronX=0; 

  winningNeuronY=0; 

 

 

  for (int i=0; i<myParamaters->getMapSideSize(); i++) 

  { 

   for (int j=0; j<myParamaters->getMapSideSize(); 

j++) 

   { 

    //if distance < smallest 

    double distance = 

myNeurons[i][j].calculateDistance(inputs); 

    if (distance < smallestDistance) 

    { 

     smallestDistance = distance; 

     rv = &myNeurons[i][j]; 

     winningNeuronY=i; 

     winningNeuronX=j; 

    } 

 

   } 

  } 

  return rv; 

 } 

 

 

 

 void print() 

 { 

  cout << "This is a NeutralNet!" << endl; 

 } 

 

 void printWeights() 

 { 

  //Writing (weights.dat) 

  ofstream weightsFile("weights.dat",ios::out); 

 

  //for each neuron row 

  for (int i=0; i<myParamaters->getMapSideSize(); i++) 

  { 

 

   //for each neuron 
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   for (int j=0; j<myParamaters->getMapSideSize(); 

j++) 

   { 

    weightsFile << "Neuron No: " << i << " , " << 

j << endl; 

 

 

    /// Print the weights of neuron 

    for (int k=0; k<myNeurons[i][j].getNumOfWs(); 

k++) 

    { 

     weightsFile << "\t"  << 

myNeurons[i][j].getW(k) << "\n"; 

    } 

    weightsFile << endl; 

   } 

 

  } 

 

  weightsFile.close(); 

 

 } 

 

 //Print Clustering 

 void printCharacterMap() 

 { 

  //Writing (weights.dat) 

  ofstream charMapFile("clustering.dat",ios::out); 

 

  //for each neuron row 

  for (int i=0; i<myParamaters->getMapSideSize(); i++) 

  { 

 

   //for each neuron 

   for (int j=0; j<myParamaters->getMapSideSize(); 

j++) 

   { 

    charMapFile << myNeurons[i][j].getContent() 

<< " "; 

   } 

   charMapFile << endl; 

 

  } 

 

  charMapFile.close(); 

 

 } 

 

 //auto run the Test File 

 void autorunTestFile() 

 { 

  cout << "Wanted\t\t" << "Actual" << endl; 

 

  int countTrue=0; 

 

  //run Test File 

  for (int i=0; i<myTest->getNumOfPatterns(); i++) 

  { 

                    for(int s=0; s<myTraining-

>getNumOfInputsInPattern(i); s++){ 
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   winningNeuron = findWinningNeuron(myTest-

>getInputs(i,s)); 

 

   char tempActual=winningNeuron->getContent(); 

   char tempWanted=myTest->getOutput(i,s); 

 

   if (tempWanted==tempActual) 

   { 

    countTrue++; 

   } 

 

   cout << tempWanted << "\t\t" << tempActual << endl; 

                    } 

 

  } 

 

  cout << "Find True: " << countTrue << "/" << myTest-

>getNumOfPatterns() << endl; 

 

 } 

 

 //print clustering in Image 

 void printImage() 

 { 

  bitmap myResults(myParamaters->getMapSideSize(),20); 

 

  myResults.createBitmap(myNeurons); 

 } 

 

 

 

 

}; 

 

#endif 

  



273 
 

Neuron.cpp 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "neuron.h" 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

 

neuron:: neuron(int nOfWs){ 

 numOfWs=nOfWs; 

 

 for (int i=0; i<numOfWs; i++) 

 { 

  /* generate random number and tranform between 0 and 1: 

*/ 

  double temp = rand() % 10000 + 1; 

  temp/=10000; 

  //cout << temp << endl; 

  w.push_back(temp); 

 } 

 //cout << endl; 

} 
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neuron.h 

#ifndef NEURON_H_INCLUDED 

#define NEURON_H_INCLUDED 

 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

class neuron { 

 

private: 

 vector< double> w; 

 int numOfWs; 

 char content; 

 

public: 

 neuron(int nOfWs); 

 

 //Set Values 

 

 

 void addW(double value){ 

  w.push_back(value); 

 } 

 

 void setW(double value, int position){ 

  w.at(position)=value; 

 } 

 

 char setContent(char c){ 

  content=c; 

 } 

 

 

 //Get Values 

 

 

 double getW(int i){ 

  return w.at(i); 

 } 

 

 char getContent(){ 

  return content; 

 } 

 

 int getNumOfWs(){ 

  return numOfWs; 

 } 

 

 

 /* calulate distance */ 

 double calculateDistance(vector<double> inputs) 
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 { 

  double distance = 0.0; 

 

 

  for (int i=0; i<numOfWs; i++) 

  { 

   distance += (inputs[i] - w[i]) * (inputs[i] - 

w[i]); 

  } 

  return sqrt(distance); 

 } 

 

 /* change weights */ 

 void changeWs(vector<double> inputs, double learningRate, 

double influence) 

 { 

  for (int i=0; i<inputs.size(); i++) 

  { 

   w[i] += learningRate * influence * (inputs[i] - 

w[i]); 

  } 

 } 

 

 

 

}; 

 

#endif 
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pattern.cpp 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "pattern.h" 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

 

 

pattern::pattern () 

{ 

 //do nothing 

}  
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pattern.h 

#ifndef PATTERN_H_INCLUDED 

#define PATTERN_H_INCLUDED 

 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

class pattern { 

 

private: 

 vector<double> inputs; 

 char output; 

 

        vector<int> ots; 

 

public: 

 

 pattern (); 

 

 //Set Values 

 void addInput(double value) 

 { 

  inputs.push_back(value); 

 } 

 

 void setOutput(char value) 

 { 

  output=value; 

 } 

 

 //Get Values 

 double getInput(int position) 

 { 

  return inputs.at(position); 

 } 

 

 

 int getNumOfInputs() 

 { 

  return inputs.size(); 

 } 

 

 

 char getOutput() 

 { 

  return output; 

 } 

 

 vector <double> getInputs() 

 { 

  return inputs; 
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 } 

 

 void print() 

 { 

  cout << " -> pattern:" << endl; 

  for (int i=0; i<inputs.size(); i++) 

   cout << "\t Input" << i << ": " << inputs.at(i) << 

endl; 

 

  cout << "\t Output" << ": " << output << endl; 

 } 

 

 

 

         void addOutput(int value) 

 { 

  ots.push_back(value); 

 } 

}; 

 

 

#endif  
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pssp.cpp 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "epoch.h" 

#include <sstream> 

#include <algorithm> 

#include <iterator> 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

#include "pssp.h" 

 

pssp::pssp (string s) 

{ 

 fileName=s; 

 int tempI=0; 

        int counter=0; 

 

 char temp[4000]; 

        char * split; 

 

 

 

        char secondaryStructure[4000]; 

 

        vector <pattern> protein; 

 

 

 //Reading File 

 

 ifstream myFile; 

        myFile.open("Z_Filter_Output1.txt"); 

        myFile >> temp; 

 while(!myFile.eof()) 

 { 

 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                for(int i=1;i<500;i++){ 

                    secondaryStructure[i-1]=temp[i]; 

                } 

 

 

                for(int i=0;i<500;i++){ 

                    //counter++; 

                    if (secondaryStructure[i]=='\0') 

                        break; 

 

                    else{ 



280 
 

                        protein.push_back(pattern()); 

                        if (secondaryStructure[i]=='H') 

                            protein.back().addOutput(1); 

                        else 

                            protein.back().addOutput(0); 

                        if (secondaryStructure[i]=='E') 

                            protein.back().addOutput(1); 

                        else 

                            protein.back().addOutput(0); 

                        if (secondaryStructure[i]=='L') 

                            protein.back().addOutput(1); 

                        else 

                            protein.back().addOutput(0); 

                        } 

                } 

                //print(); 

  myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

 

                  split = strtok (temp,","); 

                  counter=0; 

                  while(split!=NULL){ 

                      

protein.at(counter).addInput(strtod(split,NULL)); 

                      split = strtok (NULL,","); 

                      counter++; 

                  } 

 

                  myFile >> temp; 

                  myFile >> temp; 

                  split = strtok (temp,","); 

                  counter=0; 

                  while(split!=NULL){ 

                      

protein.at(counter).addInput(strtod(split,NULL)); 

                      split = strtok (NULL,","); 

                      counter++; 

                  } 

 

                  myFile >> temp; 

                  myFile >> temp; 

                  split = strtok (temp,","); 

                  counter=0; 

                  while(split!=NULL){ 

                      

protein.at(counter).addInput(strtod(split,NULL)); 

                      split = strtok (NULL,","); 

                      counter++; 

                  } 

                  //tempI=counter; 

                  sequence.push_back(protein); 

                  myFile >> temp; 

 

                  protein.clear(); 

 

 } 

 myFile.close(); 
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        //print(); 

        /*for(int i=0;i<sequence.size();i++) 

            if(i==1) 

            for(int j=0;j<sequence.at(i).size();j++) 

                 for(int 

k=0;k<sequence.at(i).at(j).getNumOfInputs();k++) 

                cout<< sequence.at(i).at(j).getInput(k)<<endl; 

*/ 

 

 

 

 

 

 

} 
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pssp.h 

#ifndef PSSP_H_INCLUDED 

#define PSSP_H_INCLUDED 

 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "pattern.h" 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

class pssp { 

 

private: 

 vector <vector <pattern> >  sequence; 

 

 string fileName; 

 vector <double> minInputsInColumn; 

 vector <double> maxInputsInColumn; 

 

public: 

 

 pssp (string s); 

 

        int getNumOfPatterns() 

 { 

  return sequence.size(); 

 } 

 

         int getproteinsize(int value) 

 { 

  return sequence.at(value).size(); 

 } 

 

         vector <double> getInputs(int i,int j) 

 { 

  return sequence.at(i).at(j).getInputs(); 

 } 

 

  

 

        

 

 

}; 

#endif  



283 
 

epoch.cpp 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "epoch.h" 

#include <sstream> 

#include <algorithm> 

#include <iterator> 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

 

 

epoch::epoch (string s,int numOfIn) 

{ 

 fileName=s; 

 numOfInputs=numOfIn; 

 int tempI=0; 

        int counter=0; 

 

 char temp[4000]; 

        char * split; 

 

  

 

        char secondaryStructure[4000]; 

        vector <pattern> protein; 

 

 

 

 //Reading File 

 

 ifstream myFile; 

        myFile.open("Z_Filter.txt"); 

        //ofstream resultsFile("dokimi.txt",ios::out); 

        myFile >> temp; 

 while(!myFile.eof()) 

 { 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                for(int i=0;i<4000;i++){ 

                     temp[i]='\0'; 

                     secondaryStructure[i]='\0'; 

                 } 

                myFile >> temp; 

                 

                for(int i=1;i<500;i++){ 

                     if (temp[i]=='\0') 

                        break; 

                    secondaryStructure[i-1]=temp[i]; 

                } 
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                 for(int i=0;i<500;i++){ 

                    //counter++; 

                    if (secondaryStructure[i]=='\0') 

                        break; 

                    else{ 

                        protein.push_back(pattern()); 

                       if (secondaryStructure[i]=='H') 

                            protein.back().setOutput('H'); 

                        else if (secondaryStructure[i]=='E') 

                            protein.back().setOutput('E'); 

                        else if (secondaryStructure[i]=='L') 

                            protein.back().setOutput('L'); 

                         

                        } 

 

                 } 

 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

 

                  split = strtok (temp,","); 

                  counter=0; 

                  while(split!=NULL){ 

                      

protein.at(counter).addInput(strtod(split,NULL)); 

                      split = strtok (NULL,","); 

                      counter++; 

                  } 

 

                  myFile >> temp; 

                  myFile >> temp; 

                  split = strtok (temp,","); 

                  counter=0; 

                  while(split!=NULL){ 

                      

protein.at(counter).addInput(strtod(split,NULL)); 

                      split = strtok (NULL,","); 

                      counter++; 

                  } 

 

                  myFile >> temp; 

                  myFile >> temp; 

                  split = strtok (temp,","); 

                  counter=0; 

                  while(split!=NULL){ 

                      

protein.at(counter).addInput(strtod(split,NULL)); 

                      split = strtok (NULL,","); 

                      counter++; 

                  } 

                  //tempI=counter; 

                  myPatterns.push_back(protein); 

                  myFile >> temp; 

 

                  protein.clear(); 
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 } 

        myFile.close(); 

       /* for(int i=0;i<myPatterns.size();i++) 

            if(i==8) 

            for(int j=0;j<myPatterns.at(i).size();j++) 

                 for(int 

k=0;k<myPatterns.at(i).at(j).getNumOfInputs();k++) 

                cout<< myPatterns.at(i).at(j).getInput(k)<<endl;*/ 

       // vector <double> temp; 

       int window=2; 

          for (int i=0; i<getNumOfPatterns(); i++){ 

    

                            for(int s=0; 

s<getNumOfInputsInPattern(i); s++){ 

                                if(s==0){ 

                                    for(int x=0; x<window*3; x++){ 

                                        

myPatterns.at(i).at(s).addInput(0); 

                                    }  

                                } 

                                else{ 

                                vector <double> temp; 

                                temp=getInputs(i,s-1); 

                                for(int x=0; x<window*3; x++){ 

                                    

myPatterns.at(i).at(s).addInput(temp[x]); 

                                } 

                                } 

                                 

                                if(myPatterns.at(i).size()-1-

s<window){ 

                                       for(int x=1; 

x<=myPatterns.at(i).size()-1-s; x++){ 

                                            vector <double> temp; 

                                            temp=getInputs(i,s+x); 

                                            for(int o=0; o<3; o++) 

                                            

myPatterns.at(i).at(s).addInput(temp[o]); 

                                       } 

                                        for(int x=0; x<window-

(myPatterns.at(i).size()-1-s); x++){ 

                                             for(int o=0; o<3; o++) 

                                              

myPatterns.at(i).at(s).addInput(0); 

                                        } 

                                    } 

                                else{ 

                                for(int x=1; x<=window; x++){ 

                                     vector <double> temp; 

                                     temp=getInputs(i,s+x); 

                                     for(int o=0; o<3; o++) 

                                     

myPatterns.at(i).at(s).addInput(temp[o]); 

                                     

                                    } 

                                } 

                            } 

          } 

 

           /*for(int i=0;i<myPatterns.size();i++) 

               if(i==490) 
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            for(int j=0;j<myPatterns.at(i).size();j++) 

                     if(j==211) 

                 for(int 

k=0;k<myPatterns.at(i).at(j).getNumOfInputs();k++) 

                cout<< myPatterns.at(i).at(j).getInput(k)<<endl;*/ 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

        /*while(!myFile.eof()) 

 { 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                 for(int i=0;i<4000;i++){ 

                     temp[i]='\0'; 

                     secondaryStructure[i]='\0'; 

                 } 

                myFile >> temp; 

                for(int i=1;i<500;i++){ 

                    if (temp[i]=='\0') 

                        break; 

                    secondaryStructure[i-1]=temp[i]; 

                    resultsFile << secondaryStructure[i-1]; 

                } 

                   resultsFile << endl; 

 

                for(int i=0;i<500;i++){ 

                    //counter++; 

                    if (secondaryStructure[i]=='\0') 

                        break; 

 

                    else{ 

                        myPatterns.push_back(pattern()); 

                       if (secondaryStructure[i]=='H') 

                            myPatterns.back().setOutput('H'); 

                        else if (secondaryStructure[i]=='E') 

                            myPatterns.back().setOutput('E'); 

                        else if (secondaryStructure[i]=='L') 

                            myPatterns.back().setOutput('L'); 

                        resultsFile << myPatterns.back().getOutput(); 

                        } 

                } 

                resultsFile << endl; 

                //resultsFile << endl; 
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                //print(); 

  myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

 

 

                 

                  split = strtok (temp,","); 

                  counter=tempI; 

                  int count2=0; 

                  while(split!=NULL){ 

                      

myPatterns.at(counter).addInput(strtod(split,NULL)); 

                      split = strtok (NULL,","); 

                      counter++; 

                      count2++; 

                  } 

                  counter=tempI;*/ 

                  

                  /* for(int d=0;d<count2;d++) 

                        for(int s=0;s<2;s++){ 

                   if(d==0 ||d==1 || d==2) 

                      myPatterns.at(d).addInput(0); 

                   else{ 

                       myPatterns.at(d).addInput( myPatterns.at(d-s-

1).getInput()); 

                   } 

                        }*/ 

 

               /*   myFile >> temp; 

                  myFile >> temp; 

                  split = strtok (temp,","); 

                  counter=tempI; 

                  while(split!=NULL){ 

                      

myPatterns.at(counter).addInput(strtod(split,NULL)); 

                      split = strtok (NULL,","); 

                      counter++; 

                  } 

 

                  myFile >> temp; 

                  myFile >> temp; 

                  split = strtok (temp,","); 

                  counter=tempI; 

                  while(split!=NULL){ 

                      

myPatterns.at(counter).addInput(strtod(split,NULL)); 

                      split = strtok (NULL,","); 

                      counter++; 

                  } 

                  tempI=counter; 

                  myFile >> temp; 

 

 

 }*/ 

   

}  
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epoch.h 

#ifndef EPOCH_H_INCLUDED 

#define EPOCH_H_INCLUDED 

 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "pattern.h" 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

class epoch { 

 

private: 

 vector <vector <pattern> > myPatterns; 

        //vector <pattern> myPatterns2; 

 string fileName; 

 int numOfInputs; 

 

public: 

 

 epoch (string s,int numOfIn); 

 

 void print() 

 { 

  cout << "Epoch: " << fileName << "\n"; 

  for (int i=0; i<myPatterns.size(); i++){ 

   cout << "\t" << i; 

   //myPatterns.at(i).print(); 

  } 

 } 

 

 

 int getNumOfPatterns() 

 { 

  return myPatterns.size(); 

 } 

 

 

 int getNumOfInputsInPattern(int patternPos) 

 { 

            /*For creating window size we change this one to the next 

one*/ 

  //return myPatterns.at(patternPos).getNumOfInputs(); 

                return myPatterns.at(patternPos).size(); 

        } 

 

 double getInputValueOfPattern(int patternPos, int inputPos) 

 { 

  //return myPatterns.at(patternPos).getInput(inputPos); 

 } 
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 int getOutputValueOfPattern(int patternPos) 

 { 

  //return myPatterns.at(patternPos).getOutput(); 

 } 

 

 vector <double> getInputs(int i,int j) 

 { 

 /*For creating window size we change this one to the next one*/ 

  //return myPatterns.at(patternPos).getInputs(); 

                return myPatterns.at(i).at(j).getInputs(); 

        } 

 

 char getOutput(int i,int j) 

 { 

  return myPatterns.at(i).at(j).getOutput(); 

 } 

 

}; 

 

#endif  
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parameters.cpp 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "parameters.h" 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

 

 

parameters::parameters (string s="parameters.dat") { 

 

 //initialize 

 mapSideSize=-1; 

 learningRate=-1; 

 neighborhoodRadius=-1; 

 maxIterations=-1; 

 trainFile=""; 

 testFile=""; 

 fileName=s; 

 numOfInputs=-1; 

 

 //tempory Vars 

 int tempI; 

 double tempD; 

 string tempS; 

 

 //Reading Parameters 

 ifstream parametersFile(fileName.c_str(),ios::in); 

 parametersFile >> tempS; parametersFile >> tempI;  

setMapSideSize(tempI); 

 parametersFile >> tempS; parametersFile >> tempD;  

setLearningRate(tempD); 

 parametersFile >> tempS; parametersFile >> tempI;  

setNeighborhoodRadius(tempI); 

 parametersFile >> tempS; parametersFile >> tempI;  

setMaxIterations(tempI); 

 parametersFile >> tempS; parametersFile >> tempS;  

setTrainFile(tempS); 

 parametersFile >> tempS; parametersFile >> tempS;  

setTestFile(tempS); 

 parametersFile.close(); 

}  
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paraneters.h 

#ifndef PARAMETERS_H_INCLUDED 

#define PARAMETERS_H_INCLUDED 

 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

class parameters { 

 

private: 

 int mapSideSize; 

 double learningRate; 

 int neighborhoodRadius; 

 int maxIterations; 

 string trainFile; 

 string testFile; 

 string fileName; 

 

 int numOfInputs; 

 

 

public: 

 parameters (string s); 

 

 void setMapSideSize(int i) 

 { 

  mapSideSize=i; 

 } 

 

 void setLearningRate(double d) 

 { 

  learningRate=d; 

 } 

 

 void setNeighborhoodRadius(int i) 

 { 

  neighborhoodRadius=i; 

 } 

 

 void setMaxIterations(int i) 

 { 

  maxIterations=i; 

 } 

 

 void setTrainFile(string s) 

 { 

  trainFile=s; 

 } 

 

 void setTestFile(string s) 

 { 
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  testFile=s; 

 } 

 

 void setNumOfInputs(int i) 

 { 

  numOfInputs=i; 

 } 

 

 

 int getMapSideSize() 

 { 

  return mapSideSize; 

 } 

 

 double getLearningRate() 

 { 

  return learningRate; 

 } 

 

 int getNeighborhoodRadius() 

 { 

  return neighborhoodRadius; 

 } 

 

 int getMaxIterations() 

 { 

  return maxIterations; 

 } 

 

 string getTrainFile() 

 { 

  return trainFile; 

 } 

 

 string getTestFile() 

 { 

  return testFile; 

 } 

 

 int getNumOfInputs() 

 { 

  return numOfInputs; 

 } 

 

 void print() 

 { 

  cout << "Parameters: " << fileName << endl; 

  cout << "\t mapSideSize: " << mapSideSize << endl; 

  cout << "\t learningRate: " << learningRate << endl; 

  cout << "\t neighborhoodRadius: " << neighborhoodRadius 

<< endl; 

  cout << "\t maxIterations: " << maxIterations << endl; 

  cout << "\t trainFile: " << trainFile << endl; 

  cout << "\t testFile: " << testFile << endl; 

  cout << "\t numOfInputs: " << numOfInputs << endl; 

 } 

 

}; 

#endif 
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bmp.h 
#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include "neuron.h" 

 

 

using namespace std; 

 

class bitmap { 

 

private: 

 

 

 struct BMP_HEADER 

 { 

 

  long size_of_file; 

  long reserve; 

  long offset_of_pixle_data; 

  long size_of_header; 

  long width; 

  long hight; 

  short num_of_colour_plane; 

  short num_of_bit_per_pix; 

  long compression; 

  long size_of_pix_data; 

  long h_resolution; 

  long v_resolution; 

  long num_of_colour_in_palette; 

  long important_colours; 

 

 } 

 BMP_HEADER; 

 

 struct COLOR_PALLATE 

 { 

  char blue; 

  char green; 

  char red; 

 

 }COLOR_PALLATE; 

 

 short padding; 

 short BM ; 

 int w_in_pix; 

 int h_in_pix; 

 struct COLOR_PALLATE BGR [26]; 

 int sizeOfPixel; 

 

 void initializeColors() 

 { 

  //color 1 mple 

  BGR [0].blue = 0xFF;  BGR [0].green = 0x00; 

 BGR [0].red = 0x00; 

  //color 2 prasino 

  BGR [1].blue = 0x00;  BGR [1].green = 0xFF; 

 BGR [1].red = 0x00; 

  //color 3 kokkino 

  BGR [2].blue = 0x00;  BGR [2].green = 0x00; 

 BGR [2].red = 0xFF; 
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  //color 4 kitrino 

  BGR [3].blue = 0x00;  BGR [3].green = 0xFF; 

 BGR [3].red = 0xFF; 

  //color 5 portokali 

  BGR [4].blue = 0x00;  BGR [4].green = 0x99; 

 BGR [4].red = 0xFF; 

  //color 6 galazio 

  BGR [5].blue = 0xFF;  BGR [5].green = 0xFF; 

 BGR [5].red = 0x00; 

  //color 7 fuxia 

  BGR [6].blue = 0xFF;  BGR [6].green = 0x00; 

 BGR [6].red = 0xFF; 

  //color 8 visini 

  BGR [7].blue = 0x00;  BGR [7].green = 0x00; 

 BGR [7].red = 0x99; 

  //color 9 kafe 

  BGR [8].blue = 0x00;  BGR [8].green = 0x66; 

 BGR [8].red = 0x99; 

  //color 10 prasino skouro 

  BGR [9].blue = 0x00;  BGR [9].green = 0x66; 

 BGR [9].red = 0x33; 

  //color 11 portokali skouro 

  BGR [10].blue = 0x00;  BGR [10].green = 0x66; 

 BGR [10].red = 0xFF; 

  //color 12 lila 

  BGR [11].blue = 0x99;  BGR [11].green = 0x33; 

 BGR [11].red = 0x99; 

  //color 13 mple skouro 

  BGR [12].blue = 0x99;  BGR [12].green = 0x00; 

 BGR [12].red = 0x33; 

  //color 14 mple poly skouro 

  BGR [13].blue = 0x66;  BGR [13].green = 0x00; 

 BGR [13].red = 0x00; 

  //color 15 lila-galazio 

  BGR [14].blue = 0xFF;  BGR [14].green = 0x99; 

 BGR [14].red = 0x99; 

  //color 16 PORTOKALO-KAFE 

  BGR [15].blue = 0x00;  BGR [15].green = 0x66; 

 BGR [15].red = 0xCC; 

  //color 17 PRASINO-KITRINO 

  BGR [16].blue = 0x00;  BGR [16].green = 0xFF; 

 BGR [16].red = 0x99; 

  //color 18 XAKI 

  BGR [17].blue = 0x00;  BGR [17].green = 0x99; 

 BGR [17].red = 0x99; 

  //color 19 KITRINOPRASINO 

  BGR [18].blue = 0x00;  BGR [18].green = 0xFF; 

 BGR [18].red = 0xCC; 

  //color 20 XAKI SKOURO 

  BGR [19].blue = 0x00;  BGR [19].green = 0x66; 

 BGR [19].red = 0x66; 

  //color 21 LILA ANOIXTO 

  BGR [20].blue = 0x99;  BGR [20].green = 0x66; 

 BGR [20].red = 0x99; 

  //color 22 PRASINO-GALAZIO 

  BGR [21].blue = 0x99;  BGR [21].green = 0xFF; 

 BGR [21].red = 0x33; 

  //color 23 PRASINO POLY ANOIXTO 

  BGR [22].blue = 0x99;  BGR [22].green = 0xFF; 

 BGR [22].red = 0x99; 

  //color 24 ROZ 
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  BGR [23].blue = 0xFF;  BGR [23].green = 0x33; 

 BGR [23].red = 0xFF; 

  //color 25 KAFE ANOIXTO 

  BGR [24].blue = 0x00;  BGR [24].green = 0x99; 

 BGR [24].red = 0xCC; 

  //color 26 LILA SKOURO 

  BGR [25].blue = 0x66;  BGR [25].green = 0x33; 

 BGR [25].red = 0x66; 

 

 

 } 

 

public: 

 

 bitmap (int sizeOfSide,int sizeOfP){ 

 

  padding = 0x0000; 

  BM = 0x4d42; 

  sizeOfPixel=sizeOfP; 

 

  w_in_pix = sizeOfSide * sizeOfPixel; 

  h_in_pix = sizeOfSide * sizeOfPixel; 

 

  /* colors */ 

  initializeColors(); 

 

 } 

 

 

 

 int createBitmap(vector < vector <neuron> > myNeurons) 

 { 

  BMP_HEADER.size_of_file = sizeof(BMP_HEADER) + 

sizeof(BGR) + sizeof(padding) * h_in_pix + 2; 

  BMP_HEADER.reserve = 0000; 

  BMP_HEADER.offset_of_pixle_data = 54; 

  BMP_HEADER.size_of_header = 40; 

  BMP_HEADER.width = w_in_pix; 

  BMP_HEADER.hight = h_in_pix; 

  BMP_HEADER.num_of_colour_plane = 1; 

  BMP_HEADER.num_of_bit_per_pix = 24; 

  BMP_HEADER.compression = 0; 

  BMP_HEADER.size_of_pix_data = sizeof(BGR) + 

sizeof(padding) * h_in_pix; 

  BMP_HEADER.h_resolution = 2835; 

  BMP_HEADER.v_resolution = 2835; 

  BMP_HEADER.num_of_colour_in_palette = 0; 

  BMP_HEADER.important_colours = 0; 

 

  /* BMP Header */ 

 

  ofstream file; 

  file.open ("clustering.bmp", ios::out | ios::trunc | 

ios::binary); 

  file.write ((char*)(&BM), 2); 

  file.write ((char*)(&BMP_HEADER), sizeof(BMP_HEADER)); 

 

 

  /* colors */ 

  int color=0; 

  int color2=0; 
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  /* print colors ISIA */ 

  for (int h=h_in_pix/sizeOfPixel-1; h>=0; h--) 

  { 

 

 

 

   for (int m=0; m<sizeOfPixel; m++) 

   { 

 

    color=myNeurons[h][0].getContent() - 'A'; 

 

    for (int w=0; w<w_in_pix/sizeOfPixel; w++) 

    { 

     for (int k=0; k<sizeOfPixel; k++) 

     { 

      file.write 

((char*)(&BGR[(color)].blue), 1); 

      file.write 

((char*)(&BGR[(color)].green), 1); 

      file.write 

((char*)(&BGR[(color)].red), 1); 

     } 

 

     color=myNeurons[h][w+1].getContent() - 

'A'; 

    } 

 

   } 

 

  } 

 

   

 

 

 } 

 

 

}; 
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Radial Basis Function Δίκτυο 

main.cpp 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include <cstdlib> 

 

#include "parameters.h" 

#include "pattern.h" 

#include "epoch.h" 

#include "centerVector.h" 

#include "centers.h" 

#include "hiddenneuron.h" 

#include "outputneuron.h" 

#include "neutralnet.h" 

 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

 

 

int main(){ 

 

 /* initialize random seed: */ 

 srand ( time(NULL) ); 

 

 //declare Neutral Network 

 neutralnet myNeutralnet("parameters.txt"); 

 

 

 cout << "Simulation Begin..." << endl; 

 //Start Simulation / Make calculations 

 myNeutralnet.calculate(); 

 cout << "Simulation End..." << endl << endl; 

 

 

 //Run the Test File automatic to see some examples 

 //myNeutralnet.autorunTestFile(); 

 

 

 

 

 return 0; 

}   
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neutralnet.cpp 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "neutralnet.h" 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

neutralnet::neutralnet(string paramfile){ 

 

 //My Parameters, define and read 

 myParamaters = new parameters(paramfile); 

 myParamaters->print(); // print them 

 

 

 //My Training and Test File 

 string trainingFile=myParamaters->getTrainFile(); 

 string testFile=myParamaters->getTestFile(); 

 myTraining= new epoch(trainingFile,myParamaters-

>getNumInputNeurons(),myParamaters->getNumOutputNeurons()); 

 myTest= new epoch(testFile,myParamaters-

>getNumInputNeurons(),myParamaters->getNumOutputNeurons()); 

        psspFile=new pssp(testFile); 

 

 //myTraining->print(); 

 //myTraining->printMaxMin(); 

 

 

 //My Centers File 

 string centersFile=myParamaters->getCentersFile(); 

 //if the file name is not "none" means that a file exist 

 if (centersFile!="none") 

  myCenters= new centers(centersFile,myParamaters-

>getNumInputNeurons()); 

 //else create random centers 

 else 

  myCenters= new centers(myTraining-

>getMaxInputsInColumn(),myTraining-

>getMinInputsInColumn(),myParamaters-

>getNumInputNeurons(),myParamaters->getNumHiddenLayerNeurons()); 

 

 //myCenters->print(); 

 

 

 

 //other initializes 

 

        myParamaters->setNumHiddenLayerNeurons(myCenters-

>getNumOfCenterVectors()); 

 //initialize hiddenNeurons 

 for (int i=0; i<myParamaters->getNumHiddenLayerNeurons(); i++) 

 { 
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  myHiddenNeurons.push_back( hiddenneuron(myParamaters-

>getNumInputNeurons(),myCenters->getInputs(i),myParamaters-

>getSigmas()) ); 

 } 

 

 //initialize outputNeurons 

 for (int i=0; i<myParamaters->getNumOutputNeurons(); i++) 

 { 

  // +1 is for bias 

  myOutputNeurons.push_back( outputneuron(myParamaters-

>getNumHiddenLayerNeurons()+1) ); 

 } 

 

}   



300 
 

neutralnet.h 

#ifndef NEUTRALNET_H_INCLUDED 

#define NEUTRALNET_H_INCLUDED 

 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "parameters.h" 

#include "pattern.h" 

#include "epoch.h" 

#include "centerVector.h" 

#include "centers.h" 

#include "hiddenneuron.h" 

#include "outputneuron.h" 

#include "pssp.h" 

 

 

#define startLearningRate 0.6 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

 

class neutralnet { 

 

private: 

 vector <outputneuron> myOutputNeurons; 

 vector <hiddenneuron> myHiddenNeurons; 

 

        pssp *psspFile; 

 parameters *myParamaters; 

 epoch *myTraining; 

 epoch *myTest; 

 centers *myCenters; 

 

public: 

 neutralnet(string paramfile); 

 

 //Set Values 

 

 

 void calculate() 

 { 

 

  //Writing results.dat 

  ofstream resultsFile("results.dat",ios::out); 

 

                ifstream myFile; 

                myFile.open("Z_Output.txt"); 

                ofstream script("script.txt",ios::out); 

                char temp[4000]; 

 

                

  for (int k=0; k<myParamaters->getMaxIterations(); k++) 

  { 
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   cout << "Itaration : " << k  << endl; 

 

   resultsFile << k; 

 

   float error=0.0; 

 

   //run Training File 

   for (int i=0; i<myTraining->getNumOfPatterns(); 

i++) 

   { 

 

    //calculate output in hidden layer neurons 

    for (int j=0; j<myHiddenNeurons.size(); j++) 

    { 

    

 myHiddenNeurons[j].calculate(myTraining->getInputs(i)); 

    } 

 

 

    //calculate the output in output layer 

neurons 

    for (int j=0; j<myOutputNeurons.size(); j++) 

    { 

    

 myOutputNeurons[j].calculate(myHiddenNeurons); 

     //finding error 

     error += pow( myTraining-

>getInputValueOfPattern(i,j) - myOutputNeurons[j].getValue(), 2); 

    } 

 

    //change Ws 

    for (int j=0; j<myOutputNeurons.size(); j++) 

    { 

    

 myOutputNeurons[j].changeWs(myHiddenNeurons,myParamaters-

>getLearningRateW(),myTraining->getOutputValueOfPattern(i,j)); 

    } 

 

 

    //change center position and diaspora 

    for (int j=0; j<myHiddenNeurons.size(); j++) 

    { 

    

 myHiddenNeurons[j].changeCenterPos(myParamaters-

>getLearningRateR(),myOutputNeurons,myTraining-

>getInputs(i),myTraining->getOutputs(i)); 

    

 myHiddenNeurons[j].changeDiaspora(myParamaters-

>getLearningRateS(),myOutputNeurons,myTraining-

>getInputs(i),myTraining->getOutputs(i)); 

    } 

 

   } 

  

 

   //Final Training Error 

   error/=myTraining->getNumOfPatterns(); 

   resultsFile << "\t\t\t" << error; 

 

   error=0.0; 
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   //run Test File 

   for (int i=0; i<myTest->getNumOfPatterns(); i++) 

   { 

    //calculate output in hidden layer neurons 

    for (int j=0; j<myHiddenNeurons.size(); j++) 

    { 

     myHiddenNeurons[j].calculate(myTest-

>getInputs(i)); 

    } 

 

 

    //calculate the output in output layer 

neurons 

    for (int j=0; j<myOutputNeurons.size(); j++) 

    { 

    

 myOutputNeurons[j].calculate(myHiddenNeurons); 

     //finding error 

     error += pow( myTest-

>getInputValueOfPattern(i,j) - myOutputNeurons[j].getValue(), 2); 

    } 

 

   } 

 

   //Final Test Error 

   error/=myTest->getNumOfPatterns(); 

   resultsFile << "\t\t\t" << error  << "\n"; 

 

  } 

 

  //closing file 

  resultsFile.close(); 

 

  //writing weights to file 

  printWeights(); 

 

                for (int i=0; i<psspFile->getNumOfPatterns(); i++) 

   { 

 

                            myFile >> temp; 

                            script << temp; 

                            script << " "; 

                            myFile >> temp; 

                            script << temp; 

                            script << " "; 

                            myFile >> temp; 

                            script << temp; 

                            script << endl; 

 

                            myFile >> temp; 

                            script << temp; 

                            script << "           "; 

                            myFile >> temp; 

                            script << temp; 

                            script << endl; 

 

                            myFile >> temp; 

                            script << temp; 

                            script << "         "; 

                            myFile >> temp; 
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                            script << temp; 

                            script << endl; 

 

                            script<< "predictedSecondaryStructure:"; 

 

                   // cout<<"kati"<<endl; 

                            for(int k=0;k<psspFile-

>getproteinsize(i);k++){ 

                    //calculate output in hidden layer neurons 

                                /*vector <double> tem; 

                                    tem=psspFile->getInputs(i,k); 

                                            for(int 

s=0;s<tem.size();s++) 

                                                 cout<< 

tem.at(s)<<endl; 

    */for (int j=0; j<myHiddenNeurons.size(); 

j++) 

    { 

 

     myHiddenNeurons[j].calculate(psspFile-

>getInputs(i,k)); 

    } 

 

 

    //calculate the output in output layer 

neurons 

                                int ot=0; 

    for (int j=0; j<myOutputNeurons.size(); j++) 

    { 

    

 myOutputNeurons[j].calculate(myHiddenNeurons); 

 

 

                                            if(j>0 && 

myOutputNeurons[j].getValue()>myOutputNeurons[j-1].getValue()){ 

                                                ot=j; 

                                            } 

                                } 

                                  if(ot==0) 

                                                    script<<"H"; 

                                   else if (ot==1) 

                                                    script<<"L"; 

                                   else 

                                                    script<<"E"; 

 

     //error += pow( myTest-

>getInputValueOfPattern(i,j) - myOutputNeurons[j].getValue(), 2); 

 

 

                            } 

                     script<<endl; 

                      myFile >> temp; 

   } 

 

 

        script.close(); 

        myFile.close(); 

 

                 

 

 } 
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 void print() 

 { 

  cout << "This is a NeutralNet!" << endl; 

 } 

 

 

 void printWeights() 

 { 

  //Writing (weights.dat) 

  ofstream weightsFile("weights.dat",ios::out); 

 

  for (int i=0; i<myOutputNeurons.size(); i++) 

  { 

   weightsFile << "Ouput Neuron No: " << i << endl; 

 

   //for each neuron 

   for (int j=0; j<myHiddenNeurons.size(); j++) 

   { 

    /// Print the weights of neuron 

    weightsFile << "\t"  << 

myOutputNeurons[i].getW(j) << "\n"; 

 

   } 

   weightsFile << endl; 

 

  } 

 

  weightsFile.close(); 

 

 } 

 

 

 

 

 

 

}; 

 

#endif   
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hiddeneuron.cpp 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "hiddenneuron.h" 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

 

hiddenneuron::hiddenneuron(int nOfC, vector<double> 

tempCenters,double sigma){ 

 

 numOfCenters=nOfC; 

 value=0.0; 

 diaspora=sigma; 

 

 for (int i=0; i<numOfCenters; i++) 

 { 

  hnCenters.push_back(tempCenters[i]); 

 } 

 

} 

 

 

/* calulate output */ 

void 

hiddenneuron::calculate(vector<double> inputs) 

{ 

 value = calculateGausian(inputs); 

} 

 

 

//calculate gausian 

double 

hiddenneuron::calculateGausian(vector<double> inputs) 

{ 

 return exp( -calculateDistance(inputs) / pow(diaspora, 2) ); 

} 

 

 

//calculate distance 

double 

hiddenneuron::calculateDistance(vector<double> inputs) 

{ 

 double distance = 0; 

 

 for (int i=0; i<hnCenters.size(); i++) 

 { 

  distance+= pow((inputs[i] - hnCenters[i]),2); 

 } 

 

 return distance; 

} 
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//change center pos 

void 

hiddenneuron::changeCenterPos(double learningRate, 

vector<outputneuron> outputs, vector<double> inputs, vector<int> 

wantedOutputs) 

{ 

 double sum; 

 

 for (int i=0; i<hnCenters.size(); i++) 

 { 

  sum = 0; 

  for (int j=0; j<outputs.size(); j++) 

  { 

   sum += wantedOutputs[j] - outputs[j].getValue() * 

calculateGausian(inputs) * (inputs[i] - hnCenters[i]) / pow(diaspora, 

2); 

  } 

  hnCenters[i] += learningRate * sum; 

 } 

 

} 

 

//change Diapora 

void 

hiddenneuron::changeDiaspora(double learningRate, 

vector<outputneuron> outputs, vector<double> inputs, vector<int> 

wantedOutputs) 

{ 

 double sum = 0; 

 

 for (int i=0; i<outputs.size(); i++) 

 { 

  sum += wantedOutputs[i] - outputs[i].getValue() * 

calculateGausian(inputs) * (pow(calculateDistance(inputs), 2) / 

pow(diaspora, 3)); 

 } 

 

 diaspora += learningRate * sum; 

}   
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hiddenneuron.h 

#ifndef HIDDENNEURON_H 

#define HIDDENNEURON_H 

 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

 

#ifndef OUTPUTNEURON_H 

#include "outputneuron.h" 

#endif 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

class outputneuron; 

class hiddenneuron { 

 

private: 

 vector<double> hnCenters; 

 int numOfCenters; 

 double value; 

 //gaussian width 

 double diaspora; 

 

public: 

 hiddenneuron(int nOfC, vector<double> tempCenters, double 

sigma); 

 

 //Set Values 

 

 

 void addCenter(double value){ 

  hnCenters.push_back(value); 

 } 

 

 void setCenter(double value, int position){ 

  hnCenters.at(position)=value; 

 } 

 

 void setValue(double d){ 

  value=d; 

 } 

 

 void setDiaspora(double d){ 

  diaspora=d; 

 } 

 

 

 //Get Values 

 

 

 double getCenter(int i){ 

  return hnCenters.at(i); 

 } 
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 double getValue(){ 

  return value; 

 } 

 

 double getDiaspora(){ 

  return diaspora; 

 } 

 

 int getNumOfCenters(){ 

  return numOfCenters; 

 } 

 

 

 void calculate(vector<double> inputs); 

 double calculateGausian(vector<double> inputs); 

 double calculateDistance(vector<double> inputs); 

 void changeCenterPos(double learningRate, vector<outputneuron> 

outputs, vector<double> inputs, vector<int> wantedOutputs); 

 void changeDiaspora(double learningRate, vector<outputneuron> 

outputs, vector<double> inputs, vector<int> wantedOutputs); 

 

}; 

 

#endif   
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outputneuron.cpp 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "outputneuron.h" 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

outputneuron::outputneuron(int nOfWs){ 

 numOfWs=nOfWs; 

 

 value=0.0; 

 

 for (int i=0; i<numOfWs; i++) 

 { 

  /* generate random number and tranform between 0 and 1: 

*/ 

  double temp = rand() % 10000 + 1; 

  temp/=10000; 

  //cout << temp << endl; 

  w.push_back(temp); 

 } 

 //cout << endl; 

} 

/* calulate output */ 

void 

outputneuron::calculate(vector<hiddenneuron> hiddenNeurons) 

{ 

 //adding bias 

 value = w[0]; 

 

 //hiddenNeurons.size() = numOfws 

 for (int i=0; i<hiddenNeurons.size(); i++) 

 { 

  value+=hiddenNeurons[i].getValue()*w[i+1]; 

 } 

 

} 

/* change weights */ 

void 

outputneuron::changeWs(vector<hiddenneuron> hiddenNeurons, double 

learningRate, double wantedOutput) 

{ 

 //change bias 

 w[0] += learningRate * (wantedOutput - value); 

 

 for (int i=0; i<hiddenNeurons.size(); i++) 

 { 

  w[i+1] += learningRate * (wantedOutput - value) * 

hiddenNeurons[i].getValue();  

} 

 

}   
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outputneuron.h 

#ifndef OUTPUTNEURON_H 

#define OUTPUTNEURON_H 

 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#ifndef HIDDENNEURON_H 

#include "hiddenneuron.h" 

#endif 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

class hiddenneuron; 

class outputneuron { 

 

private: 

 vector< double> w; 

 int numOfWs; 

 double value; 

 

public: 

 outputneuron(int nOfWs); 

 void addW(double value){ 

  w.push_back(value); 

 } 

 

 void setW(double value, int position){ 

  w.at(position)=value; 

 } 

 

 void setValue(double d){ 

  value=d; 

 } 

 double getW(int i){ 

  return w.at(i); 

 } 

 

 double getValue(){ 

  return value; 

 } 

 

 int getNumOfWs(){ 

  return numOfWs; 

 } 

 void calculate(vector<hiddenneuron> hiddenNeurons); 

 void changeWs(vector<hiddenneuron> hiddenNeurons, double 

learningRate, double wantedOutput); 

 

 

 

}; 

 

#endif   
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centerVector.cpp 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "centerVector.h" 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

 

 

centerVector::centerVector () 

{ 

 //do nothing 

}   
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centerVector.h 

#ifndef CENTERVECTOR_H_INCLUDED 

#define CENTERVECTOR_H_INCLUDED 

 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

class centerVector { 

 

private: 

 vector<double> inputs; 

        int x; 

        int y; 

 

public: 

 

 centerVector (); 

 

 //Set Values 

 void addInput(double value) 

 { 

  inputs.push_back(value); 

 } 

 

 

 double setInput(int position,double value) 

 { 

  inputs.at(position)=value; 

 } 

 

        double addX(int value) 

 { 

  x=value; 

 } 

 

        double addY(int value) 

 { 

  y=value; 

 } 

 

 //Get Values 

 double getInput(int position) 

 { 

  return inputs.at(position); 

 } 

 

 

 int getNumOfInputs() 

 { 

  return inputs.size(); 

 } 
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 vector <double> getInputs() 

 { 

  return inputs; 

 } 

 

         /*vector <double> find(int xpos,int ypos){ 

             int counter=0; 

            for(int i=0;i<300;i++){ 

                counter++; 

                if(i==xpos){ 

                    for(int j=0;j<300;j++) 

                        if(j==ypos){ 

                            return inputs; 

                        } 

                        else if(j>ypos) 

                            break; 

                } 

                else if(i>ypos) 

                    break; 

            } 

         }*/ 

 

 void print() 

 { 

                cout << "\n ThesiX" << ": " << x << endl; 

                cout << "\t ThesiY" << ": " << y << endl; 

  cout << " -> centerVector:" << endl; 

 

  for (int i=0; i<inputs.size(); i++){ 

   cout << "\t Input" << i << ": " << inputs.at(i) << 

endl; 

                } 

 } 

 

 

}; 

 

 

#endif   
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center.cpp 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "centers.h" 

#include <cstdlib> 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

 

 

centers::centers (string s,int numOfIn) 

{ 

 fileName=s; 

 int tempI=0; 

        int counter=0; 

 

 char temp[150]; 

        char * split; 

 

        char temp2[150]; 

 

 

 ifstream myFile; 

        myFile.open("weightsKoh.dat"); 

         myFile >> temp; 

 while(!myFile.eof()) 

 { 

 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

               // myFile >> temp; 

 

                myCentersFile.push_back(centerVector()); 

                myCentersFile.back().addX(atoi(temp)); 

 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

 

                myCentersFile.back().addY(atoi(temp)); 

 

               myFile >> temp; 

 

                 counter=0; 

                 //myCenterVectors.push_back(centerVector()); 

                  while(counter<3){ 

 

                      counter++; 

                      

myCentersFile.back().addInput(strtod(temp,NULL)); 

                      myFile >> temp; 

 

                  } 
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                  //myFile >> temp; 

 

 

 } 

 myFile.close(); 

 

        counter=0; 

        for(int i=0;i<100;i++){ 

            for(int j=0;j<100;j++){ 

                if((i==3 && j==10) /*|| (i==150 && j==150)*/){ 

                     myCenterVectors.push_back(centerVector()); 

                     myCenterVectors.back().addX(i); 

                     myCenterVectors.back().addY(j); 

                     vector <double> temp; 

                     temp=getInputs2(counter); 

                     for(int k=0;k<temp.size();k++) 

                        myCenterVectors.back().addInput(temp.at(k)); 

                     //print(); 

                } 

                counter++; 

            } 

        } 

 

         counter=0; 

        for(int i=0;i<100;i++){ 

            for(int j=0;j<100;j++){ 

                if(i==90 && j==30){ 

                     myCenterVectors.push_back(centerVector()); 

                     myCenterVectors.back().addX(i); 

                     myCenterVectors.back().addY(j); 

                     vector <double> temp; 

                     temp=getInputs2(counter); 

                     for(int k=0;k<temp.size();k++) 

                        myCenterVectors.back().addInput(temp.at(k)); 

                     //print(); 

                } 

                counter++; 

            } 

        } 

 

        counter=0; 

        for(int i=0;i<100;i++){ 

            for(int j=0;j<100;j++){ 

                if(i==6 && j==85){ 

                     myCenterVectors.push_back(centerVector()); 

                     myCenterVectors.back().addX(i); 

                     myCenterVectors.back().addY(j); 

                     vector <double> temp; 

                     temp=getInputs2(counter); 

                     for(int k=0;k<temp.size();k++) 

                        myCenterVectors.back().addInput(temp.at(k)); 

                     //print(); 

                } 

                counter++; 

            } 

        } 

 

} 
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centers::centers (vector<double> max,vector<double> min,int 

numOfIn,int numOfCV) 

{ 

 for (int p=0; p<numOfCV; p++) 

  myCenterVectors.push_back(centerVector()); 

 

 //create random centers 

 for (int p=0; p<myCenterVectors.size(); p++) 

 { 

 

  for (int i=0; i<numOfIn; i++) 

  { 

   int pedio=(max[i]-min[i]) * 100000; 

   double temp = rand() % pedio + 1; 

   temp/=100000; 

   temp+=min[i]; 

   myCenterVectors[p].addInput(temp); 

   //cout << "Min: " <<  min[i] << "\tRandom: " << 

temp  << "\tMax: " << max[i] << endl; 

  } 

 

 } 

 

 

 

}   
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center.h 

#ifndef CENTERS_H_INCLUDED 

#define CENTERS_H_INCLUDED 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "centerVector.h" 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

class centers { 

 

private: 

 vector <centerVector> myCenterVectors; 

        vector <centerVector> myCentersFile; 

 string fileName; 

 

public: 

 centers (string s,int numOfIn); 

 centers (vector<double> max,vector<double> min,int numOfIn,int 

numOfCV); 

 

 void print() 

 { 

  cout << "Center: " << fileName << "\n"; 

  for (int i=0; i<myCenterVectors.size(); i++){ 

   cout << "\t" << i; 

   myCenterVectors.at(i).print(); 

  } 

 } 

 int getNumOfCenterVectors() 

 { 

  return myCenterVectors.size(); 

 } 

 int getNumOfInputsInCenterVector(int cvPos) 

 { 

  return myCenterVectors.at(cvPos).getNumOfInputs(); 

 } 

 

 double getInputValueOfCenterVector(int cvPos, int inputPos) 

 { 

  return myCenterVectors.at(cvPos).getInput(inputPos); 

 } 

 vector <double> getInputs(int cvPos) 

 { 

  return myCenterVectors.at(cvPos).getInputs(); 

 } 

 

        vector <double> getInputs2(int cvPos) 

 { 

  return myCentersFile.at(cvPos).getInputs(); 

 }        

}; 

#endif   
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pattern.cpp 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "pattern.h" 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

 

 

pattern::pattern () 

{ 

 //do nothing 

}   
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pattern.h 

#ifndef PATTERN_H_INCLUDED 

#define PATTERN_H_INCLUDED 

 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

class pattern { 

 

private: 

 vector<double> inputs; 

 vector<int> outputs; 

 

public: 

 

 pattern (); 

 

 //Set Values 

 void addInput(double value) 

 { 

  inputs.push_back(value); 

 } 

 

 void addOutput(int value) 

 { 

  outputs.push_back(value); 

 } 

 

 double setInput(int position,double value) 

 { 

  inputs.at(position)=value; 

 } 

 

 double setOutput(int position,int value) 

 { 

  outputs.at(position)=value; 

 } 

 

 //Get Values 

 double getInput(int position) 

 { 

  return inputs.at(position); 

 } 

 

 double getOutput(int position) 

 { 

  return outputs.at(position); 

 } 

 

 

 int getNumOfInputs() 
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 { 

  return inputs.size(); 

 } 

 

 

 int getNumOfOutputs() 

 { 

  return outputs.size(); 

 } 

 

 vector <double> getInputs() 

 { 

  return inputs; 

 } 

 

 vector <int> getOutputs() 

 { 

  return outputs; 

 } 

 

 void print() 

 { 

  cout << " -> pattern:" << endl; 

 

 

  for (int i=0; i<outputs.size(); i++) 

   cout << "\t Output" << i << ": " << outputs.at(i) 

<< endl; 

 

 

  for (int i=0; i<inputs.size(); i++) 

   cout << "\t Input" << i << ": " << inputs.at(i) << 

endl; 

 } 

 

 

}; 

 

 

#endif   
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pssp.cpp 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "epoch.h" 

#include <sstream> 

#include <algorithm> 

#include <iterator> 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

#include "pssp.h" 

 

pssp::pssp (string s) 

{ 

 fileName=s; 

 int tempI=0; 

        int counter=0; 

 

 char temp[4000]; 

        char * split; 

 

  

 

        char secondaryStructure[4000]; 

 

        vector <pattern> protein; 

 

 //Reading File 

 

 ifstream myFile; 

        myFile.open("Z_Filter_Output.txt"); 

        myFile >> temp; 

 while(!myFile.eof()) 

 {             

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                 for(int i=0;i<4000;i++){ 

                     temp[i]='\0'; 

                     secondaryStructure[i]='\0'; 

                 } 

                myFile >> temp; 

                for(int i=1;i<500;i++){ 

                    if (temp[i]=='\0') 

                        break; 

                    secondaryStructure[i-1]=temp[i]; 

                } 

 

 

                for(int i=0;i<500;i++){ 

                    //counter++; 
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                    if (secondaryStructure[i]=='\0') 

                        break; 

                    else{ 

                        protein.push_back(pattern()); 

                        if (secondaryStructure[i]=='H') 

                            protein.back().addOutput(1); 

                        else 

                            protein.back().addOutput(0); 

                        if (secondaryStructure[i]=='E') 

                            protein.back().addOutput(1); 

                        else 

                            protein.back().addOutput(0); 

                        if (secondaryStructure[i]=='L') 

                            protein.back().addOutput(1); 

                        else 

                            protein.back().addOutput(0); 

                        } 

                } 

  myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

 

                  split = strtok (temp,","); 

                  counter=0; 

                  while(split!=NULL){ 

                      

protein.at(counter).addInput(strtod(split,NULL)); 

                      split = strtok (NULL,","); 

                      counter++; 

                  } 

                  myFile >> temp; 

                  myFile >> temp; 

                  split = strtok (temp,","); 

                  counter=0; 

                  while(split!=NULL){ 

                      

protein.at(counter).addInput(strtod(split,NULL)); 

                      split = strtok (NULL,","); 

                      counter++; 

                  } 

                  myFile >> temp; 

                  myFile >> temp; 

                  split = strtok (temp,","); 

                  counter=0; 

                  while(split!=NULL){ 

                      

protein.at(counter).addInput(strtod(split,NULL)); 

                      split = strtok (NULL,","); 

                      counter++; 

                  } 

                  //tempI=counter; 

                  sequence.push_back(protein); 

                  myFile >> temp; 

                  protein.clear(); 

 

 } 

 myFile.close(); 

}   
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pssp.h 

#ifndef PSSP_H_INCLUDED 

#define PSSP_H_INCLUDED 

 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "pattern.h" 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

class pssp { 

 

private: 

 vector <vector <pattern> >  sequence; 

         

 string fileName; 

 vector <double> minInputsInColumn; 

 vector <double> maxInputsInColumn; 

 

public: 

 

 pssp (string s); 

 

        int getNumOfPatterns() 

 { 

  return sequence.size(); 

 } 

 

         int getproteinsize(int value) 

 { 

  return sequence.at(value).size(); 

 } 

 

         vector <double> getInputs(int i,int j) 

 { 

  return sequence.at(i).at(j).getInputs(); 

 } 

 

 vector <int> getOutputs(int i,int j) 

 { 

  return sequence.at(i).at(j).getOutputs(); 

 } 

 

 

}; 

#endif   
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epoch.cpp 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "epoch.h" 

#include <sstream> 

#include <algorithm> 

#include <iterator> 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

 

 

epoch::epoch (string s,int numOfIn,int numOfOut) 

{ 

 fileName=s; 

 int tempI=0; 

        int counter=0; 

         

 char temp[4000]; 

        char * split; 

  

 double stddevIN[numOfIn]; 

 double stddevOUT[numOfOut]; 

 double averageIN[numOfIn]; 

 double averageOUT[numOfOut]; 

        

        char secondaryStructure[4000]; 

        

 

 for (int i=0; i<numOfIn; i++) 

 { 

  averageIN[i]=0; 

  stddevIN[i]=0; 

  maxInputsInColumn.push_back(0); 

  minInputsInColumn.push_back(0); 

 } 

 

 for (int i=0; i<numOfOut; i++) 

 { 

  averageOUT[i]=0; 

  stddevOUT[i]=0; 

 } 

 

 

 //Reading File 

        

 ifstream myFile; 

        myFile.open("Z_Filter_Output.txt"); 

        myFile >> temp; 

 while(!myFile.eof()) 

 { 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 
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                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                for(int i=0;i<4000;i++){ 

                     temp[i]='\0'; 

                     secondaryStructure[i]='\0'; 

                 } 

                myFile >> temp; 

                for(int i=1;i<500;i++){ 

                     if (temp[i]=='\0') 

                        break; 

                    secondaryStructure[i-1]=temp[i]; 

                } 

                 

 

                for(int i=0;i<500;i++){ 

                    //counter++; 

                    if (secondaryStructure[i]=='\0')                         

                        break; 

                     

                    else{ 

                        myPatterns.push_back(pattern()); 

                        if (secondaryStructure[i]=='H') 

                            myPatterns.back().addOutput(1); 

                        else 

                            myPatterns.back().addOutput(0); 

                        if (secondaryStructure[i]=='L') 

                            myPatterns.back().addOutput(1); 

                        else 

                            myPatterns.back().addOutput(0); 

                        if (secondaryStructure[i]=='E') 

                            myPatterns.back().addOutput(1); 

                        else 

                            myPatterns.back().addOutput(0); 

                        } 

                } 

                //print(); 

  myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                myFile >> temp; 

                  

                  split = strtok (temp,","); 

                  counter=tempI; 

                  while(split!=NULL){ 

                      

myPatterns.at(counter).addInput(strtod(split,NULL)); 

                      split = strtok (NULL,","); 

                      counter++; 

                  } 

 

                  myFile >> temp; 

                  myFile >> temp; 

                  split = strtok (temp,","); 

                  counter=tempI; 

                  while(split!=NULL){ 

                      

myPatterns.at(counter).addInput(strtod(split,NULL)); 

                      split = strtok (NULL,","); 
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                      counter++; 

                  } 

     

                  myFile >> temp; 

                  myFile >> temp; 

                  split = strtok (temp,","); 

                  counter=tempI; 

                  while(split!=NULL){ 

                      

myPatterns.at(counter).addInput(strtod(split,NULL)); 

                      split = strtok (NULL,","); 

                      counter++; 

                  } 

                  tempI=counter; 

                  myFile >> temp; 

 

                  

 } 

 myFile.close(); 

   

}   



327 
 

epoch.h 

#ifndef EPOCH_H_INCLUDED 

#define EPOCH_H_INCLUDED 

 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "pattern.h" 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

class epoch { 

 

private: 

 vector <pattern> myPatterns; 

 string fileName; 

 vector <double> minInputsInColumn; 

 vector <double> maxInputsInColumn; 

 

public: 

 

 epoch (string s,int numOfIn,int numOfOut); 

 

 void print() 

 { 

  cout << "Epoch: " << fileName << "\n"; 

  for (int i=0; i<myPatterns.size(); i++){ 

   cout << "\t" << i; 

   myPatterns.at(i).print(); 

  } 

 } 

 

 

 void printMaxMin() 

 { 

  cout << "max: " << "\n"; 

  for (int i=0; i<maxInputsInColumn.size(); i++){ 

   cout << "\t" << maxInputsInColumn[i] << endl; 

  } 

  cout << endl; 

 

  cout << "min: " << "\n"; 

  for (int i=0; i<minInputsInColumn.size(); i++){ 

   cout << "\t" << minInputsInColumn[i] << endl; 

  } 

  cout << endl; 

 } 

 

 

 int getNumOfPatterns() 

 { 

  return myPatterns.size(); 

 } 
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 int getNumOfInputsInPattern(int patternPos) 

 { 

  return myPatterns.at(patternPos).getNumOfInputs(); 

 } 

 

 double getInputValueOfPattern(int patternPos, int inputPos) 

 { 

  return myPatterns.at(patternPos).getInput(inputPos); 

 } 

 

 int getNumOfOutputsInPattern(int patternPos) 

 { 

  return myPatterns.at(patternPos).getNumOfOutputs(); 

 } 

 

 double getOutputValueOfPattern(int patternPos, int outputPos) 

 { 

  return myPatterns.at(patternPos).getOutput(outputPos); 

 } 

 

 

 

 vector <double> getInputs(int patternPos) 

 { 

  return myPatterns.at(patternPos).getInputs(); 

 } 

 

 vector <int> getOutputs(int patternPos) 

 { 

  return myPatterns.at(patternPos).getOutputs(); 

 } 

 

 vector <double> getMinInputsInColumn() 

 { 

  return minInputsInColumn; 

 } 

 

 vector <double> getMaxInputsInColumn() 

 { 

  return maxInputsInColumn; 

 } 

 

 

}; 

 

#endif   
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parameters.cpp 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

#include "parameters.h" 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

parameters::parameters (string s="parameters.txt") { 

 

 //initialize 

 numHiddenLayerNeurons=-1; 

 numInputNeurons=-1; 

 numOutputNeurons=-1; 

 learningRateW=-1; 

 learningRateR=-1; 

 learningRateS=-1; 

 sigmas=-1; 

 maxIterations=-1; 

 trainFile=""; 

 testFile=""; 

 fileName=s; 

 //tempory Vars 

 int tempI; 

 double tempD; 

 string tempS; 

 //Reading Parameters 

 ifstream parametersFile(fileName.c_str(),ios::in); 

 parametersFile >> tempS; parametersFile >> tempI;  

setNumHiddenLayerNeurons(tempI); 

 parametersFile >> tempS; parametersFile >> tempI;  

setNumInputNeurons(tempI); 

 parametersFile >> tempS; parametersFile >> tempI;  

setNumOutputNeurons(tempI); 

 parametersFile >> tempS; parametersFile >> tempD;  

setLearningRateW(tempD); 

 parametersFile >> tempS; parametersFile >> tempD;  

setLearningRateR(tempD); 

 parametersFile >> tempS; parametersFile >> tempD;  

setLearningRateS(tempD); 

 parametersFile >> tempS; parametersFile >> tempD;  

setSigmas(tempD); 

 parametersFile >> tempS; parametersFile >> tempI;  

setMaxIterations(tempI); 

 parametersFile >> tempS; parametersFile >> tempS;  

setCentersFile(tempS); 

 parametersFile >> tempS; parametersFile >> tempS;  

setTrainFile(tempS); 

 parametersFile >> tempS; parametersFile >> tempS;  

setTestFile(tempS); 

 parametersFile.close(); 

}   
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parameters.h 

#ifndef PARAMETERS_H_INCLUDED 

#define PARAMETERS_H_INCLUDED 

 

#include <iostream> 

#include <fstream> 

#include <string.h> 

#include <vector> 

#include <stdio.h> 

#include <math.h> 

#include <sstream> 

 

using namespace std; 

using std::ifstream; 

 

class parameters { 

 

private: 

 int numHiddenLayerNeurons; 

 int numInputNeurons; 

 int numOutputNeurons; 

 double learningRateW; 

 double learningRateR; 

 double learningRateS; 

 double sigmas; 

 int maxIterations; 

 string centersFile; 

 string trainFile; 

 string testFile; 

 string fileName; 

 

 

public: 

 parameters (string s); 

 

 //Set Parameters 

 

 

 void setNumHiddenLayerNeurons(int i) 

 { 

  numHiddenLayerNeurons=i; 

 } 

 

 void setNumInputNeurons(int i) 

 { 

  numInputNeurons=i; 

 } 

 

 void setNumOutputNeurons(int i) 

 { 

  numOutputNeurons=i; 

 } 

 

 void setLearningRateW(double d) 

 { 

  learningRateW=d; 

 } 

 

 void setLearningRateR(double d) 
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 { 

  learningRateR=d; 

 } 

 

 void setLearningRateS(double d) 

 { 

  learningRateS=d; 

 } 

 

 void setSigmas(double d) 

 { 

  sigmas=d; 

 } 

 

 void setMaxIterations(int i) 

 { 

  maxIterations=i; 

 } 

 

 void setCentersFile(string s) 

 { 

  centersFile=s; 

 } 

 

 void setTrainFile(string s) 

 { 

  trainFile=s; 

 } 

 

 void setTestFile(string s) 

 { 

  testFile=s; 

 } 

 

 

 //Get Parameters 

 

 

 int getNumHiddenLayerNeurons() 

 { 

  return numHiddenLayerNeurons; 

 } 

 

 int getNumInputNeurons() 

 { 

  return numInputNeurons; 

 } 

 

 int getNumOutputNeurons() 

 { 

  return numOutputNeurons; 

 } 

 

 double getLearningRateW() 

 { 

  return learningRateW; 

 } 

 

 double getLearningRateR() 

 { 

  return learningRateR; 
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 } 

 

 double getLearningRateS() 

 { 

  return learningRateS; 

 } 

 

 double getSigmas() 

 { 

  return sigmas; 

 } 

 

 int getMaxIterations() 

 { 

  return maxIterations; 

 } 

 

 string getCentersFile() 

 { 

  return centersFile; 

 } 

 

 string getTrainFile() 

 { 

  return trainFile; 

 } 

 

 string getTestFile() 

 { 

  return testFile; 

 } 

 

 void print() 

 { 

  cout << "Parameters: " << fileName << endl; 

  cout << "\t numHiddenLayerNeurons: " << 

numHiddenLayerNeurons << endl; 

  cout << "\t numInputNeurons: " << numInputNeurons << 

endl; 

  cout << "\t numOutputNeuron: " << numOutputNeurons << 

endl; 

  cout << "\t learningRateW: " << learningRateW << endl; 

  cout << "\t learningRateR: " << learningRateR << endl; 

  cout << "\t learningRateS: " << learningRateS << endl; 

  cout << "\t sigmas: " << sigmas << endl; 

  cout << "\t maxIterations: " << maxIterations << endl; 

  cout << "\t centersFile: " << centersFile << endl; 

  cout << "\t trainFile: " << trainFile << endl; 

  cout << "\t testFile: " << testFile << endl; 

 } 

 

}; 

 

 

#endif 
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Παράρτθμα Ζ 

Γενετικοί Αλγόρικμοι 
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pssp_ucy.cpp 

//included libraries 

 

#include "DataReader.h" 

#include "Neuron.h" 

#include "BidirectionalRecurrentNeuralNetwork.h" 

#include "OutputData.h" 

#include "ga.h" 

#include "chromosome.h" 

#include "targetver.h" 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <math.h> 

#include <ctype.h> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

 

#define POP 200 

using namespace std; 

 

int main(int argc, char* argv[]) 

{ 

 //initiate random function - the same random values every time 

 srand(time(NULL)); 

 

 //variables of the main program 

 char trainFile[100]; 

 char testFile[100]; 

 char inputProfile[100]; 

 char outputProfile[100]; 

 char msaFile[100]; 

 int primaryStructureSize; 

 int msaEnable; 

 int randomizeDataset; 

 float parameters[17]; 

 int epoch=0; 

 bool endOfFile=true; 

 vector<double> outputresult1; 

 vector<double> outputresult2; 

 vector<double> outputresult3; 

 vector<double> outputresult4; 

 vector<double> outputresult5; 

 vector<double> outputresult6; 

 

 vector<vector <double> > vectoroutputresult1; 

 vector<vector <double> > vectoroutputresult2; 

 vector<vector <double> > vectoroutputresult3; 

 vector<vector <double> > vectoroutputresult4; 

 vector<vector <double> > vectoroutputresult5; 

 vector<vector <double> > vectoroutputresult6; 

 vector<vector <double> > vectoroutputresultensemble; 

 

       

 vector<double> ensambleAverage; 

 char secSt; 
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 double maxVal; 

 int maxIndex; 

 double tempadditionprotein; 

 vector<double> ensambleResults; 

 

 vector<char> primaryStructure; 

 vector<char> secondaryStructure; 

 vector<char> predictedSecondaryStructure; 

 char proteinID[100]; 

 time_t rawtime; 

 struct tm * timeinfo; 

 time ( &rawtime ); 

 timeinfo = localtime ( &rawtime ); 

 string tempstr="DataOut_"; 

 string oFolder=asctime (timeinfo); 

 string  oFolder1; 

 string  oFolder2; 

 string  oFolder3; 

 string  oFolder4; 

 string  oFolder5; 

 char outputFolder[500]; 

 char scriptcommand[500]; 

 char scriptcommand2[500]; 

 char viterbicommand[500]; 

 

 int center_window_size; 

 char outputfolderName[100]; 

 

       for(int i=0;i<500;i++){ 

     outputfolderName[i]='\0'; 

     scriptcommand2[i]='\0'; 

  } 

 //object of the DataReader class that reads the program's 

parameters from the parameter file 

  DataReader *getInput=new DataReader(); 

 

 //Parameters' entry 

 getInput-

>readParameters(parameters,inputProfile,outputProfile,trainFile,testF

ile,&msaEnable,&randomizeDataset,&center_window_size,outputfolderName

); 

 

 

   //oFolder.insert(0,tempstr); 

   //oFolder.insert(oFolder.length()-1,"//"); 

 

   oFolder1.insert(0,"mkdir "); 

  

 oFolder1.insert(oFolder1.length(),outputfolderName); 

   oFolder1.insert(oFolder1.length(),"//"); 

   for(int i=0;i<oFolder1.length();i++){ 

    outputFolder[i]=oFolder1[i]; 

    } 

   for(int i=oFolder1.length()-1;i<500;i++){ 

        

 outputFolder[i]='\0'; 

        } 

 

   char temp; 

   /*for(int i=0;i<oFolder.length();i++){ 

    temp=oFolder[i]; 
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    if(temp==' ' && i!=5) 

     outputFolder[i]='-'; 

    else 

    outputFolder[i]=oFolder[i]; 

   } 

   for(int i=oFolder.length()-1;i<500;i++){ 

      outputFolder[i]='\0'; 

     }*/ 

   system(outputFolder); 

   oFolder2.insert(0,oFolder1); 

   oFolder2.insert(oFolder2.length()-

2,"/ScriptResults//"); 

 

   for(int i=0;i<oFolder2.length();i++){ 

    outputFolder[i]=oFolder2[i]; 

   } 

   for(int i=oFolder2.length()-1;i<500;i++){ 

    outputFolder[i]='\0'; 

    } 

 

   system(outputFolder); 

 

   oFolder1.erase(0,6); 

   oFolder2.erase(0,6); 

   oFolder2.erase(oFolder2.length(),6); 

   oFolder3.insert(0,oFolder1); 

   oFolder3.insert(oFolder3.length()-2,"/Z_Output.txt 

"); 

 

   oFolder4.insert(0,oFolder1); 

   oFolder4.insert(oFolder4.length()-2,"/Z_Output.txt 

"+oFolder1+"/Z_Output.txt >"+oFolder1+"/ScriptResults/viterbi.txt"); 

   oFolder4.insert(0,"perl viterbi.pl "); 

   for(int i=0;i<oFolder4.length();i++){ 

    viterbicommand[i]=oFolder4[i]; 

         } 

   for(int i=oFolder4.length()-2;i<500;i++){ 

    viterbicommand[i]='\0'; 

          } 

/*************************************** 

 * confusion Matrices after filtering 

 */ 

   oFolder5.insert(0,oFolder1); 

   oFolder5.insert(oFolder5.length()-

2,"/ScriptResults/viterbi.txt 

"+oFolder1+"/ScriptResults/filtered_res.txt 

>"+oFolder1+"/ScriptResults/finalreport.txt"); 

   oFolder5.insert(0,"perl 

confusionMatricesAndSOVopt.pl "); 

      for(int 

i=0;i<oFolder5.length();i++){ 

      

 scriptcommand2[i]=oFolder5[i]; 

           

 } 

      for(int i=oFolder5.length()-

2;i<500;i++){ 

       scriptcommand2[i]='\0'; 

           

  } 
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   oFolder3.insert(oFolder3.length()-2,oFolder2); 

 

   oFolder3.insert(oFolder3.length()-6,"/results.txt 

>"+oFolder2+"info.txt"); 

 

   oFolder3.insert(0,"perl confusionMatricesAndSOV.pl 

"); 

 

   for(int i=0;i<oFolder3.length();i++){ 

      

 scriptcommand[i]=oFolder3[i]; 

      } 

   for(int i=oFolder3.length()-6;i<500;i++){ 

       scriptcommand[i]='\0'; 

       } 

   //system(scriptcommand2); 

 

 

 

   //oFolder.erase(0,6); 

   /*for(int i=0;i<oFolder.length();i++){ 

      temp=oFolder[i]; 

      if(temp==' ' && i!=5) 

       outputFolder[i]='-'; 

      else 

      outputFolder[i]=oFolder[i]; 

     } 

     for(int i=oFolder.length()-

1;i<100;i++){ 

        outputFolder[i]='\0'; 

       }*/ 

 

 for(int i=0;i<500;i++){ 

   if(outputfolderName[i]=='\0'){ 

    outputfolderName[i]='/'; 

    break; 

   } 

          } 

 OutputData* saveOutputData=new 

OutputData('Z',outputfolderName); 

 

       OutputData* OutputDataForFilter=new 

OutputData("Z_Filter",outputfolderName); 

        

 saveOutputData->createEnsembleOutputFile(); 

 

 for(int i=0;i<3;i++) 

 { 

  outputresult1.push_back(0); 

  outputresult2.push_back(0); 

  outputresult3.push_back(0); 

  outputresult4.push_back(0); 

  outputresult5.push_back(0); 

  outputresult6.push_back(0); 

  ensambleAverage.push_back(0); 

 } 

 

 

 //initiate the program's parameter 

 int hLayerOneSize = parameters[0]; 
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 int hLayerTwoSize = parameters[1]; 

 int hLayerOneSizeB = parameters[2]; 

 int hLayerTwoSizeB = parameters[3]; 

 int hLayerOneSizeF = parameters[4]; 

 int hLayerTwoSizeF = parameters[5]; 

 int activationFuncTypeHidden = parameters[6]; 

 int activationFuncTypeOutput = parameters[7]; 

 double initialLearningRate = parameters[8]; 

 double momentum = parameters[9]; 

 int windowSize = parameters[10]; 

 double qMinus1 = parameters[11]; 

 double qPlus1 = parameters[12]; 

 int errorFunctionTypeHidden = parameters[13]; 

 int errorFunctionTypeOutput = parameters[14]; 

 int s = parameters[15]; 

 int maxIterations = parameters[16]; 

 double learningRate=initialLearningRate; 

 

        ga *gAlgorithm=new ga(); 

 

 //creation of the Bidirectional Recurrent Neural Network with 

the specific parameters 

 //takes the details of the msa file 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork BRNN1 = 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork('A',hLayerOneSize, 

  

 hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerTwoSizeB,hLayerOneSizeF, 

  

 hLayerTwoSizeF,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutpu

t,learningRate,momentum,windowSize, 

  

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,

s,maxIterations,trainFile,testFile, 

  

 inputProfile,outputProfile,msaEnable,randomizeDataset,outputfol

derName); 

 

 /*BidirectionalRecurrentNeuralNetwork BRNN2 = 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork('B',hLayerOneSize, 

  

 hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerTwoSizeB,hLayerOneSizeF, 

  

 hLayerTwoSizeF,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutpu

t,learningRate,momentum,windowSize, 

  

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,

s,maxIterations,trainFile,testFile, 

  

 inputProfile,outputProfile,msaEnable,randomizeDataset,outputfol

derName); 

 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork BRNN3 = 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork('C',hLayerOneSize, 

  

 hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerTwoSizeB,hLayerOneSizeF, 

  

 hLayerTwoSizeF,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutpu

t,learningRate,momentum,windowSize, 

  

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,

s,maxIterations,trainFile,testFile, 
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 inputProfile,outputProfile,msaEnable,randomizeDataset,outputfol

derName); 

 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork BRNN4 = 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork('D',hLayerOneSize, 

  

 hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerTwoSizeB,hLayerOneSizeF, 

  

 hLayerTwoSizeF,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutpu

t,learningRate,momentum,windowSize, 

  

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,

s,maxIterations,trainFile,testFile, 

  

 inputProfile,outputProfile,msaEnable,randomizeDataset,outputfol

derName); 

 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork BRNN5 = 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork('E',hLayerOneSize, 

  

 hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerTwoSizeB,hLayerOneSizeF, 

  

 hLayerTwoSizeF,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutpu

t,learningRate,momentum,windowSize, 

  

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,

s,maxIterations,trainFile,testFile, 

  

 inputProfile,outputProfile,msaEnable,randomizeDataset,outputfol

derName); 

 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork BRNN6 = 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork('F',hLayerOneSize, 

  

 hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerTwoSizeB,hLayerOneSizeF, 

  

 hLayerTwoSizeF,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutpu

t,learningRate,momentum,windowSize, 

  

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,

s,maxIterations,trainFile,testFile, 

  

 inputProfile,outputProfile,msaEnable,randomizeDataset,outputfol

derName);*/ 

 

 //the main loop of the program. 

 tempadditionprotein=0.0;//for ensamble per protein 

        

 while(epoch<maxIterations)//epoch mean generation 

 { 

            cout << "Generation: "; 

            cout<<epoch; 

            cout<<endl; 

            for(int atom=0;atom<POP;atom++){ 

 

                 BRNN1.setWeights_ga(gAlgorithm->population[atom]); 

 

  tempadditionprotein=0.0;//for ensamble per protein 

 

  //open pointers to the output files 
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  BRNN1.openFolders(); 

  /*BRNN2.openFolders(); 

  BRNN3.openFolders(); 

  BRNN4.openFolders(); 

  BRNN5.openFolders(); 

  BRNN6.openFolders();*/ 

 

  //takes the first protein of the training set 

  endOfFile=BRNN1.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

  /*BRNN2.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

  BRNN3.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

  BRNN4.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

  BRNN5.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

  BRNN6.initTrainingInput(&primaryStructureSize);*/ 

 

  learningRate = initialLearningRate * exp(-

(double)epoch/(double)(108.57));//prosthesi apo ton Antoni 

 

  // 

  while(endOfFile) 

  { 

   //takes the new msa encoding of this protein 

   if(msaEnable) 

   { 

    BRNN1.getMSAInput(); 

    /*BRNN2.getMSAInput(); 

    BRNN3.getMSAInput(); 

    BRNN4.getMSAInput(); 

    BRNN5.getMSAInput(); 

    BRNN6.getMSAInput();*/ 

   } 

 

   BRNN1.initProtainQuest(); 

   /*BRNN2.initProtainQuest(); 

   BRNN3.initProtainQuest(); 

   BRNN4.initProtainQuest(); 

   BRNN5.initProtainQuest(); 

   BRNN6.initProtainQuest();*/ 

 

                        

   for(int 

sequencet=0;sequencet<primaryStructureSize;sequencet++) 

   { 

    //processing 

    //cout<<primaryStructureSize<<endl; 

    //cout<<sequencet<<endl; 

   

 BRNN1.doFeedForward(sequencet,1,epoch,center_window_size); 

                               /* 

BRNN2.doFeedForward(sequencet,1,epoch,center_window_size); 

   

 BRNN3.doFeedForward(sequencet,1,epoch,center_window_size); 

   

 BRNN4.doFeedForward(sequencet,1,epoch,center_window_size); 

   

 BRNN5.doFeedForward(sequencet,1,epoch,center_window_size); 

   

 BRNN6.doFeedForward(sequencet,1,epoch,center_window_size);*/ 

   

 //BRNN1.doBackpropagation(sequencet,learningRate,1); 
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 /*BRNN2.doBackpropagation(sequencet,learningRate,1); 

   

 BRNN3.doBackpropagation(sequencet,learningRate,1); 

   

 BRNN4.doBackpropagation(sequencet,learningRate,1); 

   

 BRNN5.doBackpropagation(sequencet,learningRate,1); 

   

 BRNN6.doBackpropagation(sequencet,learningRate,1);*/ 

   } 

 

                            /*for(int i=1;i<OtH.size();i++){ 

                                    cout<<OtH.at(i)<<", "; 

                                }*/ 

                        

   //pernoume to error gia tin protein pou isoute me 

to sinoliko lathos/ton arithmo twn aa pou exei i proteini 

   BRNN1.getSequenceTrainingError(); 

   /*BRNN2.getSequenceTrainingError(); 

   BRNN3.getSequenceTrainingError(); 

   BRNN4.getSequenceTrainingError(); 

   BRNN5.getSequenceTrainingError(); 

   BRNN6.getSequenceTrainingError();*/ 

 

   if(epoch==maxIterations-1){ 

   

 BRNN1.printOutputSequence(1,vectoroutputresult1,0); 

   

 /*BRNN2.printOutputSequence(1,vectoroutputresult2,0); 

   

 BRNN3.printOutputSequence(1,vectoroutputresult3,0); 

   

 BRNN4.printOutputSequence(1,vectoroutputresult4,0); 

   

 BRNN5.printOutputSequence(1,vectoroutputresult5,0); 

   

 BRNN6.printOutputSequence(1,vectoroutputresult6,0);*/ 

   } 

 

   //vector<char> primaryStructure; 

   //vector<char> secondaryStructure; 

   //vector<char> predictedSecondaryStructure; 

   //takes the next protein from the training file 

  

 endOfFile=BRNN1.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

   /*BRNN2.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN3.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN4.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN5.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN6.initTrainingInput(&primaryStructureSize);*/ 

 

  }//endofFile 

 

 

  // 

   

 

 

  double count=0; 

  /*for(int i=0;i<ensambleResults.size();i++) 
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  { 

   count+=ensambleResults[i]; 

  } 

 

  cout<<epoch<<" 

"<<(tempadditionprotein*100)/count<<"%"<<endl;*/ 

 

  // 

   

                gAlgorithm-

>population[atom].setEval(BRNN1.getEpochError(0)); 

                

  /*BRNN2.getEpochError(); 

  BRNN3.getEpochError(); 

  BRNN4.getEpochError(); 

  BRNN5.getEpochError(); 

  BRNN6.getEpochError();*/ 

 

  // 

  BRNN1.closeFolders(); 

  /*BRNN2.closeFolders(); 

  BRNN3.closeFolders(); 

  BRNN4.closeFolders(); 

  BRNN5.closeFolders(); 

  BRNN6.closeFolders();*/ 

 

   

 

        } 

            gAlgorithm->mutation(); 

             for(int atom=0;atom<POP;atom++){ 

                  BRNN1.setWeights_ga(gAlgorithm->next_gen[atom]); 

                 BRNN1.openFolders(); 

 

  endOfFile=BRNN1.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

            while(endOfFile) 

  { 

   //takes the new msa encoding of this protein 

   if(msaEnable) 

   { 

    BRNN1.getMSAInput(); 

   } 

 

   BRNN1.initProtainQuest(); 

 

   for(int 

sequencet=0;sequencet<primaryStructureSize;sequencet++) 

   { 

 

   

 BRNN1.doFeedForward(sequencet,1,epoch,center_window_size); 

   } 

 

   BRNN1.getSequenceTrainingError(); 

 

    

  

 endOfFile=BRNN1.initTrainingInput(&primaryStructureSize); 

 

 

  }//endofFile 



343 
 

   BRNN1.closeFolders(); 

                gAlgorithm-

>next_gen[atom].setEval(BRNN1.getEpochError(0)); 

  //endOfFile=BRNN1.initTestInput(&primaryStructureSize); 

             } 

             

            

            gAlgorithm->chooseBestIndividual(POP*2); 

 

            if(epoch==maxIterations-1){ 

                BRNN1.setWeights_ga(gAlgorithm->population[0]); 

 

 

 

  //open pointers to the output files 

  BRNN1.openFolders(); 

 

                endOfFile=BRNN1.initTestInput(&primaryStructureSize); 

  /*BRNN2.initTestInput(&primaryStructureSize); 

  BRNN3.initTestInput(&primaryStructureSize); 

  BRNN4.initTestInput(&primaryStructureSize); 

  BRNN5.initTestInput(&primaryStructureSize); 

  BRNN6.initTestInput(&primaryStructureSize);*/ 

 

  // 

  //ensambleResults.clear(); 

  while(endOfFile) 

  { 

 

   vectoroutputresult1.clear(); 

   /*vectoroutputresult2.clear(); 

   vectoroutputresult3.clear(); 

   vectoroutputresult4.clear(); 

   vectoroutputresult5.clear(); 

   vectoroutputresult6.clear(); 

   vectoroutputresultensemble.clear();*/ 

 

   //takes the new msa encoding of this protein 

   if(msaEnable) 

   { 

    BRNN1.getMSAInput(); 

    /*BRNN2.getMSAInput(); 

    BRNN3.getMSAInput(); 

    BRNN4.getMSAInput(); 

    BRNN5.getMSAInput(); 

    BRNN6.getMSAInput();*/ 

   } 

 

   BRNN1.initProtainQuest(); 

   /*BRNN2.initProtainQuest(); 

   BRNN3.initProtainQuest(); 

   BRNN4.initProtainQuest(); 

   BRNN5.initProtainQuest(); 

   BRNN6.initProtainQuest();*/ 

 

   predictedSecondaryStructure.clear(); 

 

 

   for(int 

sequencet=0;sequencet<primaryStructureSize;sequencet++) 

   { 
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 BRNN1.doFeedForward(sequencet,2,epoch,center_window_size); 

                               

 /*BRNN2.doFeedForward(sequencet,2,epoch,center_window_size); 

   

 BRNN3.doFeedForward(sequencet,2,epoch,center_window_size); 

   

 BRNN4.doFeedForward(sequencet,2,epoch,center_window_size); 

   

 BRNN5.doFeedForward(sequencet,2,epoch,center_window_size); 

   

 BRNN6.doFeedForward(sequencet,2,epoch,center_window_size);*/ 

   

 BRNN1.retOutput(sequencet,outputresult1,&secSt); 

   

 /*BRNN2.retOutput(sequencet,outputresult2,&secSt); 

   

 BRNN3.retOutput(sequencet,outputresult3,&secSt); 

   

 BRNN4.retOutput(sequencet,outputresult4,&secSt); 

   

 BRNN5.retOutput(sequencet,outputresult5,&secSt); 

   

 BRNN6.retOutput(sequencet,outputresult6,&secSt);*/ 

 

    vectoroutputresult1.push_back(outputresult1); 

   

 /*vectoroutputresult2.push_back(outputresult2); 

    vectoroutputresult3.push_back(outputresult3); 

    vectoroutputresult4.push_back(outputresult4); 

    vectoroutputresult5.push_back(outputresult5); 

   

 vectoroutputresult6.push_back(outputresult6);*/ 

 

 

    //calculate the average ensemble output 

    /*for(int 

ensambleI=0;ensambleI<3;ensambleI++) 

    { 

 

    

 ensambleAverage[ensambleI]=(outputresult1[ensambleI]+outputresu

lt2[ensambleI]+outputresult3[ensambleI]+outputresult4[ensambleI]+outp

utresult5[ensambleI]+outputresult6[ensambleI])/6.0; 

 

    } 

 

   

 vectoroutputresultensemble.push_back(ensambleAverage); 

 

    maxVal=ensambleAverage[0]; 

    maxIndex=0; 

 

    for(int position=0;position<3;position++) 

    { 

 

     if (maxVal<=ensambleAverage[position]) 

     { 

      maxVal=ensambleAverage[position]; 

      maxIndex=position; 
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     } 

    }*/ 

 

    /*if((maxIndex==0 && secSt=='H') || 

(maxIndex==1 && secSt=='L') || (maxIndex==2 && secSt=='E')) 

    

 tempadditionprotein=tempadditionprotein+1.0; 

 

    if(maxIndex==0) 

    

 predictedSecondaryStructure.push_back('H'); 

    else if(maxIndex==1) 

    

 predictedSecondaryStructure.push_back('L'); 

    else if(maxIndex==2) 

    

 predictedSecondaryStructure.push_back('E');*/ 

 

 

 

   } 

 

                        

//ensambleResults.push_back(tempadditionprotein*100.0/primaryStructur

eSize); 

   //ensambleResults.push_back(primaryStructureSize); 

 

   BRNN1.getSequenceTestingError(); 

   /*BRNN2.getSequenceTestingError(); 

   BRNN3.getSequenceTestingError(); 

   BRNN4.getSequenceTestingError(); 

   BRNN5.getSequenceTestingError(); 

   BRNN6.getSequenceTestingError();*/ 

 

 

 

   

 BRNN1.printOutputSequence(2,vectoroutputresult1,0); 

   

 /*BRNN2.printOutputSequence(2,vectoroutputresult2,0); 

   

 BRNN3.printOutputSequence(2,vectoroutputresult3,0); 

   

 BRNN4.printOutputSequence(2,vectoroutputresult4,0); 

   

 BRNN5.printOutputSequence(2,vectoroutputresult5,0); 

   

 BRNN6.printOutputSequence(2,vectoroutputresult6,0);*/ 

 

   

 BRNN1.returnData(primaryStructure,secondaryStructure,proteinID)

; 

 

    //create the ensemble output file 

    //saveOutputData-

>createOutputFile(primaryStructure,secondaryStructure,predictedSecond

aryStructure,proteinID,0,2,vectoroutputresult1,1); 

                                //OutputDataForFilter-

>createOutputFile(primaryStructure,secondaryStructure,predictedSecond

aryStructure,proteinID,0,2,vectoroutputresultensemble,0); 
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                                //saveOutputData-

>printEnsembleOutputFile(primaryStructure,secondaryStructure,predicte

dSecondaryStructure,proteinID,vectoroutputresult1,vectoroutputresult2

,vectoroutputresult3,vectoroutputresult4,vectoroutputresult5,vectorou

tputresult6,vectoroutputresultensemble); 

 

 

 

  

 endOfFile=BRNN1.initTestInput(&primaryStructureSize); 

   /*BRNN2.initTestInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN3.initTestInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN4.initTestInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN5.initTestInput(&primaryStructureSize); 

   BRNN6.initTestInput(&primaryStructureSize);*/ 

  } 

                BRNN1.closeFolders(); 

 

            } 

             epoch++; 

 

 } 

 

 

 

                  

 

 

 BRNN1.printOutputs(); 

 /*BRNN2.printOutputs(); 

 BRNN3.printOutputs(); 

 BRNN4.printOutputs(); 

 BRNN5.printOutputs(); 

 BRNN6.printOutputs();*/ 

 BRNN1.printNetworkSpecification(); 

 /*BRNN2.printNetworkSpecification(); 

 BRNN3.printNetworkSpecification(); 

 BRNN4.printNetworkSpecification(); 

 BRNN5.printNetworkSpecification(); 

 BRNN6.printNetworkSpecification();*/ 

 

 //system(scriptcommand); 

 //system(viterbicommand); 

        //system(scriptcommand2); 

 

 //saveOutputData->closeEnsembleOutputFile(); 

 

 return 0; 

}   
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ga.h 

/********************************************************************

**************************** 

Ylopoisi twn methodon tis klasis atomo 

*********************************************************************

***************************/ 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <cmath> 

#include <vector> 

#include <ctime> 

 

#include "chromosome.h" 

using namespace std; 

#define POP 2 

#ifndef _GA_H 

#define _GA_H 

 

class ga { 

public: 

   ga(); 

 ~ga(void); 

 

 void createRoulette(); 

 void newPopulation(); 

 void mutation(); 

 void crossover(); 

 void chooseBestIndividual(int size); 

 void setEvaluation(double eval,int position); 

 void printSolution(); 

 void printCh(); 

        int findmaximum(int ranking[],int max); 

        double uniform(const double min, const double max); 

        double gaussian(double mu, double sigma); 

        double tA(); 

        double tB(); 

        //chromosome prev_population[POP]; 

        //chromosome next_population[POP]; 

        chromosome *next_gen; 

        chromosome *population; 

        double *roulette; 

        int *rank; 

        ofstream outres; 

private: 

 

}; 

 

#endif /* _GA_H */ 
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ga.cpp 

/********************************************************************

**************************** 

Ylopoisi twn methodon tis klasis atomo 

*********************************************************************

***************************/ 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <cmath> 

#include <set> 

#include <vector> 

#include <ctime> 

#include "chromosome.h" 

#include "ga.h" 

 

 

//statheres 

#define POP 200 

#define CrossProb 0.20 

#define GEN_NUM 2 

#define P1 3.14159265 

#define CHROMOSOME_SIZE 3089 

 

 

using namespace std; 

 

ga::ga() { 

 

        outres.open("Report.txt"); 

        //srand(time(NULL)); 

        //dimiourgei ena vector apo xromosomata 

        rank=new int [POP]; 

        roulette=new double [POP]; 

      population=new chromosome [POP]; 

      next_gen=new chromosome [POP]; 

 for(int i=0;i<POP;i++){ 

            //prev_population[i]=chromosome(); 

            //next_population[i]=chromosome(); 

            population[i]=chromosome(); 

            //roulette[i]=0.0; 

 } 

 

} 

 

 

 

ga::~ga() { 

} 

 

void ga:: setEvaluation(double eval,int position) 

{ 

 

 //next_population[position].setEval(eval); 

        population[position].setEval(eval); 

 

} 

void ga:: createRoulette() 
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{ 

 

 double sum_F=0; 

 int x; 

 

 

 

  /*for(int i=0;i<POP;i++) 

  { 

  

 next_population[i].setEval((rand()%1000000)/10000.0); 

   //cout<<next_generation[i].returnEval()<<endl; 

  }*/ 

 

 

 

 for(x=0;x<POP;x++) 

 { 

  sum_F+=population[x].returnEval(); 

 

  //cout<<sum_F<<endl; 

 

  roulette[x]=0; 

 } 

    //system("pause"); 

 

 roulette[0]=(population[0].returnEval()/sum_F)*POP; 

 

 

 for(int i=1;i<POP;i++){ 

 

  roulette[i]=(population[i].returnEval()/sum_F)*POP; 

 } 

} 

 

void ga :: newPopulation(){ 

 

//double temp=0; 

 

 

 

    for(int i=0;i<POP;i++){ 

        rank[i]=0; 

    } 

 

    for(int i=0;i<POP;i++){ 

        for(int j=0;j<POP;j++){ 

        if(roulette[i]>roulette[j]) 

        rank[i]=rank[i]+1; 

 

        } 

    } 

    int ranking[POP]; 

    for(int i=0;i<POP;i++){ 

        roulette[i]=round(roulette[i]); 

        ranking[i]=rank[i]; 

    } 

 

    chromosome temp[POP]; 

    int count=0; 

    int flag_rank=1; 



350 
 

    int flag2=0; 

    int max2=0; 

 

    for(int i=0;i<POP;i++){ 

 

        max2=findmaximum(ranking,POP); 

 

        int temp2=roulette[max2]; 

         for(int j=0;j<temp2;j++){ 

           ranking[max2]=-1; 

            temp[count]=population[max2]; 

             count++; 

             if (count>=POP) 

                 break; 

 

 

         } 

                  if (count>=POP) 

                 break; 

              } 

    if(count<POP){ 

         for(int i=0;i<POP;i++){ 

               max2=findmaximum(ranking,POP); 

                ranking[max2]=-1; 

            temp[count]=population[max2]; 

             count++; 

             if (count>=POP) 

                 break; 

         } 

    } 

    for(int i=0;i<POP;i++){ 

         population[i]=temp[i]; 

    } 

 

 

} 

 

void ga:: mutation(){ 

 

 

    srand(time(NULL)); 

    double mut_pro; 

    double g; 

    for(int i=0;i<POP;i=i++){ 

   for(int j=0;j<CHROMOSOME_SIZE;j=j++){ 

       mut_pro=rand() / ((double) RAND_MAX); 

       if(mut_pro>=0.0){ 

           g=gaussian(0,1); 

           

next_gen[i].individual[j]=population[i].individual[j]+/*population[i]

.mut_r[j]**/g; 

 

          /* while(next_gen[i].individual[j]>5.0 || 

next_gen[i].individual[j]<-5.0){ 

                g=gaussian(0,1); 

                

next_gen[i].individual[j]=population[i].individual[j]+population[i].m

ut_r[j]*g; 

           }*/ 
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next_gen[i].mut_r[j]=population[i].mut_r[j]*exp(tA()*g)+tB()*gaussian

(0,1); 

       } 

       else{ 

          next_gen[i].individual[j]=population[i].individual[j]; 

       } 

   } 

   //next_gen[i].convert_evaluate(); 

   } 

    //chooseBestIndividual(POP*2); 

 

} 

 

double ga:: tA(){ 

    return 1/(sqrt(2*CHROMOSOME_SIZE)); 

} 

 

double ga:: tB(){ 

    return 1/(sqrt(2*sqrt(CHROMOSOME_SIZE) ) ); 

} 

double ga:: uniform(const double min, const double max) 

{ 

    return min + rand()/(RAND_MAX/(max - min)); 

} 

 

double ga:: gaussian(double mu, double sigma) 

{ 

    double p = 1.0, p1, p2; 

    double result=0; 

    while (p >= 1.0) 

    { 

        p1 = uniform(-1, 1); 

        p2 = uniform(-1, 1); 

        p = p1 * p1 + p2 * p2; 

    } 

    result=mu + sigma * p1 * sqrt(-2.0 * log(p) / p); 

 

    return result; 

} 

void ga :: crossover(){ 

 

    srand(time(NULL)); 

    double a=0.7; 

    int maxrand=20; 

    int max=POP-1; 

   /* set <int>  taken; 

    set<int>::iterator it; 

 

    taken.insert(-1);*/ 

 

 

    vector <chromosome> forcrossover; 

 

    for(int i=0;i<POP;i=i++){ 

        forcrossover.push_back(population[i]); 

    } 

 

    int lucky_one=0; 

    int lucky_two=0; 

    for(int i=0;i<POP;i=i+2){ 
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        lucky_one= (rand()%maxrand)+0; 

 

        lucky_two=(rand()%maxrand)+0; 

        while(lucky_two==lucky_one || 

forcrossover.at(lucky_one).returnEval()== 

forcrossover.at(lucky_two).returnEval()){ 

             lucky_two=(rand()%maxrand)+0; 

        } 

        forcrossover.erase(forcrossover.begin()+lucky_one); 

        forcrossover.erase(forcrossover.begin()+lucky_two); 

        maxrand=maxrand-2; 

        for(int j=0;j<CHROMOSOME_SIZE;j++){ 

        

next_gen[i].individual[j]=population[lucky_one].individual[j]*a +(1-

a)*population[lucky_two].individual[j]; 

            /*Ypo kanonikes sinthike prepei mono ena 

conver_evaluate() ni ginetai alla e3w apo to 2ro for*/ 

            next_gen[i].convert_evaluate(); 

            

next_gen[i+1].individual[j]=population[lucky_two].individual[j]*a 

+(1-a)*population[lucky_one].individual[j]; 

            next_gen[i+1].convert_evaluate(); 

        } 

 

    } 

 

    /*for(int i=0;i<POP-1;i=i+2){ 

       /*  do{ 

            it=(rand()/(RAND_MAX) + 1.0)* (max - 1) + 1; 

            }while(it==i && taken.find(it)); 

            taken.insert(parent2); 

            */ 

       /* for(int j=0;j<CHROMOSOME_SIZE;j++){ 

 

            next_gen[i].individual[j]=population[i].individual[j]*a 

+(1-a)*population[i+1].individual[j];*/ 

            /*Ypo kanonikes sinthike prepei mono ena 

conver_evaluate() ni ginetai alla e3w apo to 2ro for*/ 

            /*next_gen[i].convert_evaluate(); 

            

next_gen[i+1].individual[j]=population[i+1].individual[j]*a +(1-

a)*population[i].individual[j]; 

            next_gen[i+1].convert_evaluate(); 

        } 

    }*/ 

 

    chooseBestIndividual(POP*2); 

 

 

 

} 

 

void ga :: chooseBestIndividual(int size){ 

 

   // int sz=size1; 

    chromosome *temp; 

    temp=new chromosome [POP*2]; 

 

    int rank[POP*2]; 

    for(int i=0;i<POP;i++){ 

        temp[i]=population[i]; 
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    } 

 

    for(int i=0;i<size-POP;i++){ 

        temp[i+POP]=next_gen[i]; 

    } 

 

    for(int i=0;i<size;i++){ 

        rank[i]=0; 

    } 

    int max =0; 

    for(int i=0;i<size;i++){ 

        for(int j=0;j<size;j++){ 

        if(temp[i].returnEval()<temp[j].returnEval() && i!=j) 

        rank[i]=rank[i]+1; 

        if(rank[i]>rank[max]) 

            max=i; 

        } 

    } 

    int max2=0; 

    int high_rank=rank[max]; 

    int count=0; 

    for(int i=0;i<=high_rank;i++){ 

        max2=findmaximum(rank,size); 

        rank[max2]=-1; 

        population[i]=temp[max2]; 

        count++; 

 

        if(count==199) 

            break; 

        //i=-1; 

    } 

    delete(temp); 

} 

 

int ga :: findmaximum(int ranking[],int max){ 

 

    int max2=0; 

    int temp=0; 

    for(int i=0;i<max;i++){ 

        temp=ranking[i]; 

        if(ranking[i]>ranking[max2]) 

            max2=i; 

 

    } 

    return max2; 

} 
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chromosome.h 

/********************************************************************

**************************** 

Ylopoisi twn methodon tis klasis atomo 

*********************************************************************

***************************/ 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <cmath> 

#include <vector> 

#include <ctime> 

#include <iostream> 

 

 

#define CHROMOSOME_SIZE 3089 

 

#ifndef _CHROMOSOME_H 

#define _CHROMOSOME_H 

 

class chromosome { 

public: 

    chromosome(); 

 ~chromosome(); 

 

        double individual[CHROMOSOME_SIZE]; 

        double mut_r[CHROMOSOME_SIZE]; 

        void setEval(double eval); 

        double returnEval(); 

 void returnTempIndividual(double *tempAtom); 

 void crossoveredIndividual(double *tempIndividual); 

 

 int returnPosition(); 

 void mutation(); 

 void convert_evaluate(); 

        void change_mut_r(); 

private: 

 

 

    double evaluation; 

    //double x1; 

    //double x2; 

 

 

 

}; 

 

#endif /* _CHROMOSOME_H */ 
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chromosome.cpp 

/********************************************************************

**************************** 

Ylopoisi twn methodon tis klasis atomo 

*********************************************************************

***************************/ 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <cmath> 

 

#include <vector> 

#include <ctime> 

#include "chromosome.h" 

#include "ga.h" 

 

//statheres 

#define POPULATION 2 

#define CHROMOSOME_SIZE 3089 

#define PI 3.14159265 

using namespace std; 

chromosome::chromosome() 

{ 

        srand(time(NULL)); 

 

 evaluation=0; 

        //individual=new double [CHROMOSOME_SIZE]; 

        //mut_r=new double [CHROMOSOME_SIZE]; 

 //position=position_; 

 

 //dimiourgia toy tixeou xromosomatos me 0 kai 1 

        //KAnonika den thelouma max kai min sto ThesisGa 

        double max=5.0; 

        double min=-5.0; 

        for(int i=0;i<CHROMOSOME_SIZE;i++) 

 { 

  individual[i]=(rand() / (static_cast<double>(RAND_MAX) + 

1.0))* (max - min) + min; 

                mut_r[i]=0 + rand()/(static_cast<double>(RAND_MAX/(1 

- 0))); 

 } 

        convert_evaluate(); 

 

 

} 

 

 

void chromosome :: convert_evaluate() 

{ 

     double result=0; 

    

        setEval(result); 

 

    //} 

} 

 

void chromosome :: change_mut_r() 

{ 
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} 

 

void chromosome :: setEval(double eval) 

{ 

 evaluation = eval; 

} 

 

double chromosome :: returnEval() 

{ 

 return evaluation; 

} 

 

chromosome::~chromosome() { 

} 

 

void chromosome :: crossoveredIndividual(double *tempIndividual) 

{ 

 

 for(int i=0;i<CHROMOSOME_SIZE;i++){ 

 

  individual[i]=tempIndividual[i]; 

 

 } 

} 

 

void chromosome :: mutation(){ 

 

 double temp; 

 

 for(int i=0;i<CHROMOSOME_SIZE;i++){ 

 

  temp=(rand()%1000000)/10000.0; 

  if(temp<1){ 

 

   if(individual[i]==1) 

    individual[i]=0; 

   else 

    individual[i]=1; 

 

    convert_evaluate(); 

    //calEval(); 

  } 

 } 

} 
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BidirectionalRecurrentNeuralNetwork.h  

#include "Neuron.h" 

#include "DataReader.h" 

#include "OutputData.h" 

#include "targetver.h" 

#include <cstdio> 

#include <cstdlib> 

#include <cstring> 

//#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <cmath> 

#include <cctype> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

#include "ga.h" 

#include "chromosome.h" 

 

using namespace std; 

 

 

#ifndef BidirectionalRecurrentNeuralNetwork_h 

#define BidirectionalRecurrentNeuralNetwork_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> primaryStructureRead; 

 vector<char> secondaryStructure; 

 vector<char> secondaryStructureRead; 

 vector<char> predictedSecondaryStructure; 

 vector<char> predictedSecondaryStructureTrain; 

 vector<double> weightsReturn; 

 

 int msa; 

 int msaLineLength; 

 int inputSizeK; 

 int inputSize; 

 int halfWindow; 

 int halfInputSize; 

 int outputSize; 

 int sizeOfEachLetter; 
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 char trainFile[100]; 

 char testFile[100]; 

 char inputProfile[100]; 

 char outputProfile[100]; 

 char proteinName[100]; 

 char proteinID[100]; 

 

 int hLayerOneSize; 

 int hLayerTwoSize; 

 int hLayerOneSizeB; 

 int hLayerTwoSizeB; 

 int hLayerOneSizeF; 

 int hLayerTwoSizeF; 

 int activationFuncTypeOutput; 

 int activationFuncTypeHidden; 

 int windowSize; 

 int errorFunctionTypeHidden; 

 int errorFunctionTypeOutput; 

 int s; 

 int randomizeTheDataset; 

 int maxIterations; 

 int trainingSetAdditionVectorTempSize; 

 int testSetAdditionVectorTempSize; 

 int percentageCounter;int percentageCounterTrain; 

 int prevExcl; 

 

 double learningRate; 

 double momentum; 

 double qMinus1; 

 double qPlus1; 

 double percentage;double percentageTrain; 

 double trainingSetAddition; 

 double testSetAddition; 

 double trainingSetAdditionEpoch; 

 double testSetAdditionEpoch; 

 int ss; 

 char outputLetter; 

 int tempSizeStart; 

 int tempSizeEnd; 

 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; 
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 vector<double> targetOutputs; 

 vector<double> tempVector; 

 vector<double> trainingSetAdditionVector; 

 vector<double> trainingSetAdditionVectorTemp; 

 vector<double> testSetAdditionVector; 

 vector<double> testSetAdditionVectorTemp; 

 vector<double> trainingSetAdditionEpochVector; 

 vector<double> testSetAdditionEpochVector; 

 vector<double> msaInput; 

 

 //objects of input,output to a file 

 DataReader* getInputData; 

 OutputData* saveOutputData; 

       /*OutputData* saveOutputData2; 

        OutputData* saveOutputData3; 

        OutputData* saveOutputData4;*/ 

 

        OutputData* OutputData_Filter; 

 DataReader* getInput; 

 //private method of BidirectionalRecurrentNeuralNetwork class 

 void getInitialInput(void); 

 

public: 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork(char id,int 

hLayerOneSize,int hLayerTwoSize,int hLayerOneSizeB,int 

hLayerTwoSizeB,int hLayerOneSizeF, int hLayerTwoSizeF,int 

activationFuncTypeHidden,int activationFuncTypeOutput,double 

learningRate,double momentum,int windowSize, double qMinus1,double 

qPlus1,int errorFunctionTypeHidden,int errorFunctionTypeOutput,int 

s,int epochN,char trainFile[100],char testFile[100], char 

inputProfile[100],char outputProfile[100], int msaEnable,int 

randomizeDataset,char outputFolder[100]); 

 ~BidirectionalRecurrentNeuralNetwork(void); 

 //Methods of BidirectionalRecurrentNeuralNetwork class 

 bool initTrainingInput(int *primaryStructureSize); 

 void retOutput(int seqt,vector<double> &outputresult, char 

*secSt); 

 bool initTestInput(int *primaryStructureSize); 

 void doFeedForward(int sequencet,int isTrainOrTest,int 

epoch,int center_window_size); 

 void doBackpropagation(int sequencet,double learningRate,int 

enable); 

 void openFolders(void); 

 void closeFolders(void); 

 void getSequenceTrainingError(); 

 void getSequenceTestingError(); 

 double getEpochError(int flag); 

 void printOutputs(); 

 void printOutputSequence(int c, vector<vector <double> > 

vectoroutputresult,int flag); 

 void getTargetOutputs(int sequencet); 

 void printNetworkSpecification(); 

 void getMSAInput(); 

 void createMSAtempInput (int p, int q, int size); 

 void returnData(vector<char> &primaryStructure,vector<char> 

&secondaryStructure,char proteinID[100]); 

 void initProtainQuest(); 

      void setWeights_ga(chromosome individual); 

         

}; 

#endif 
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BidirectionalRecurrentNeuralNetwork.cpp 

#include "DataReader.h" 

#include "BidirectionalRecurrentNeuralNetwork.h" 

#include <cstdio> 

#include <cstdlib> 

#include <cstring> 

//#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <cmath> 

#include <cctype> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

#include "ga.h" 

#include "chromosome.h" 

 

 

//using namespace std; 

 

//*******************************************************************

********************* 

//Constructor 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::BidirectionalRecurrentNeuralNetw

ork 

//   (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 
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//   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 

//*******************************************************************

********************* 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::BidirectionalRecurrentNeuralNetw

ork(char id,int hLayerOneSizeN,int hLayerTwoSizeN, 

   int hLayerOneSizeBN,int hLayerTwoSizeBN,int 

hLayerOneSizeFN,int hLayerTwoSizeFN, 

   int activationFuncTypeHiddenN,int 

activationFuncTypeOutputN,double learningRateN,double momentumN,int 

windowSizeN, 

   double qMinus1N,double qPlus1N,int 

errorFunctionTypeHiddenN,int errorFunctionTypeOutputN,int sN,int 

epochN,char trainFileN[100],char testFileN[100],char 

inputProfileN[100],char outputProfileN[100],int msaEnable,int 

randomizeDataset,char outputFolder[100]) 

{ 

 //private objects of BidirectionalRecurrentNeuralNetwork to 

read from files and write to files 

 getInputData=new DataReader(); 

 

 saveOutputData=new OutputData(id,outputFolder); 

        /*saveOutputData2=new OutputData('2',outputFolder); 

        saveOutputData3=new OutputData('3',outputFolder); 

        saveOutputData4=new OutputData('4',outputFolder);*/ 

 

        //OutputData_Filter=new OutputData(id,outputFolder); 

 getInput=new DataReader(); 

 

 //variables of class 

 inputSizeK=0; 

 inputSize=0; 

 halfWindow=0; 

 halfInputSize=0; 

 outputSize=0; 

 percentageCounter=0;percentageCounterTrain=0; 

 percentage=0.0;percentageTrain=0.0; 

 trainingSetAddition=0; 

 testSetAddition=0; 

 trainingSetAdditionEpoch=0; 

 testSetAddition=0; 

 

 //assign parameters of this class 

 hLayerOneSize = hLayerOneSizeN; 

 hLayerTwoSize = hLayerTwoSizeN; 

 hLayerOneSizeB = hLayerOneSizeBN; 

 hLayerTwoSizeB = hLayerTwoSizeBN; 

 hLayerOneSizeF = hLayerOneSizeFN; 

 hLayerTwoSizeF = hLayerTwoSizeFN; 

 activationFuncTypeHidden = activationFuncTypeHiddenN; 

 activationFuncTypeOutput = activationFuncTypeOutputN; 
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 learningRate = learningRateN; 

 momentum = momentumN; 

 windowSize = windowSizeN; 

 msa = msaEnable; 

 

 qMinus1 = (1.0 / qMinus1N);  //change applied by Georgia 

 

 qPlus1 = qPlus1N; 

 errorFunctionTypeHidden = errorFunctionTypeHiddenN; 

 errorFunctionTypeOutput = errorFunctionTypeOutputN; 

 maxIterations=epochN; 

 s = sN; 

 randomizeTheDataset = randomizeDataset; 

 

 //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]; 

  proteinID[i] = '\0'; 

 } 

 

 //printValuesOfOutputNeurons(-1,0); 

 

 //private method that is called to read info about the input 

and output encoding 

 BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getInitialInput(); 

 

 //create variables for RNNs 

 halfWindow=floor((float)windowSize/2); 

 halfInputSize=floor((float)inputSize/2); //inputSize is the 

residue volume -- almost always = 1 

 

 

 //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 -- is 21 

 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,act

ivationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,errorFunctionTypeHidde

n,errorFunctionTypeOutput,1)); 
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  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,

activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,errorFunctionTypeHi

dden,errorFunctionTypeOutput,1)); 

  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); 

  } 

 }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++) 

 { 
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 hLayerOneF.push_back(Neuron(inputSizeK+contextFt.size(),momentu

m,learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,erro

rFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,1)); 

  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,learningRat

e,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,errorFunctionType

Hidden,errorFunctionTypeOutput,1)); 

  hLayerTwoFOutput.push_back(0); 

 } 

 

 //create the hidden layer one of backward recurrent neural 

network 

 for(int i=0;i<hLayerOneSizeB;i++) 

 { 

 

 hLayerOneB.push_back(Neuron(inputSizeK+contextBt.size(),momentu

m,learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,erro

rFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,1)); 

  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,learningRat

e,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,errorFunctionType

Hidden,errorFunctionTypeOutput,1)); 

  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+hLaye

rOneSizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,

errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,0)); 

   Ot.push_back(0); 

   tempOt.push_back(0); 

  } 

 

  for(int 

i=0;i<hLayerOneSize+hLayerOneSizeF+hLayerOneSizeB;i++) 

  { 
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   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+hLaye

rTwoSizeB,momentum,learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFu

ncTypeOutput,errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,0)); 

   Ot.push_back(0); 

   tempOt.push_back(0); 

  } 

 

  for(int 

i=0;i<hLayerOneSize+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(hLayerOneSize+hLayerTwoSizeF+hLaye

rOneSizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,

errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,0)); 

   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+hLaye

rTwoSizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,

errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,0)); 

   Ot.push_back(0); 

   tempOt.push_back(0); 

  } 

 

  for(int 

i=0;i<hLayerOneSize+hLayerTwoSizeF+hLayerTwoSizeB;i++) 

  { 

   inputOutputLayer.push_back(0); 

  } 



366 
 

 }else if(hLayerTwoSize!=0 && hLayerTwoSizeF==0 && 

hLayerTwoSizeB==0) 

 { 

  for(int i=0;i<outputSize;i++) 

  { 

  

 outputLayer.push_back(Neuron(hLayerTwoSize+hLayerOneSizeF+hLaye

rOneSizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,

errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,0)); 

   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++) 

  { 

  

 outputLayer.push_back(Neuron(hLayerTwoSize+hLayerOneSizeF+hLaye

rTwoSizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,

errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,0)); 

   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+hLaye

rOneSizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,

errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,0)); 

   Ot.push_back(0); 

   tempOt.push_back(0); 

  } 

 

  for(int 

i=0;i<hLayerTwoSize+hLayerTwoSizeF+hLayerOneSizeB;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(hLayerTwoSize+hLayerTwoSizeF+hLaye

rTwoSizeB,momentum, 

   

 learningRate,activationFuncTypeHidden,activationFuncTypeOutput,

errorFunctionTypeHidden,errorFunctionTypeOutput,0)); 

   Ot.push_back(0); 

   tempOt.push_back(0); 

  } 

 

  for(int 

i=0;i<hLayerTwoSize+hLayerTwoSizeF+hLayerTwoSizeB;i++) 

  { 

   inputOutputLayer.push_back(0); 

  } 

 } 

} 

 

//*******************************************************************

********************* 

//Deconstructor BidirectionalRecurrentNeuralNetwork(void) 

//*******************************************************************

********************* 

BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::~BidirectionalRecurrentNeuralNet

work(void) 

{ 

 

} 

 

//executes this once 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getInitialInput() 

{ 

 

 if (msa == 0) 

 { //to msaLineLength den xreiazete otan msa=0, gi afto den 

xrisimopiite pouthenaF 

  getInput-

>readEncoding(encodingT,&inputSizeK,inputProfile,msa,&msaLineLength); 

  inputSize=inputSizeK; 

  sizeOfEachLetter=encodingT[0].size(); 

  inputSizeK=inputSizeK*sizeOfEachLetter; 

 } 

 else //extra code by Georgia 

 { 

  //reads the detail lines from the information file 

  getInput-

>readEncoding(encodingT,&inputSizeK,inputProfile,msa,&msaLineLength); 

  inputSize=inputSizeK; 

  sizeOfEachLetter=msaLineLength; 

  inputSizeK=inputSizeK*sizeOfEachLetter; 

 } 

 

 

 getInput-

>readOutputEncoding(encodingOutput,outputClassification,&outputSize,o

utputProfile); 
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} 

// 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getMSAInput() 

{ 

 //get the whole msa encoding of the protein 

 getInput->readEncodingMSA(encodingT,proteinID); 

 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::openFolders(void) 

{ 

 getInputData->initiateDataPointers(trainFile,testFile); 

} 

 

// 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::closeFolders(void) 

{ 

 getInputData->closeDataPointers(trainFile,testFile); 

 

 //randomize dataset 

 if(randomizeTheDataset==1) {int k = system("perl 

randomizeDataset.pl");} 

} 

 

bool BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::initTrainingInput(int 

*primaryStructureSize) 

{ 

 bool endOfFile; 

 

 //the proteinID is the name of the current protein -- reads it 

from training set 

 endOfFile=getInputData-

>readTrainingInput(primaryStructureRead,secondaryStructureRead,protei

nID); 

 

 primaryStructure.clear(); 

 secondaryStructure.clear(); 

 

 for(int i=0;i<primaryStructureRead.size();i++) 

 { 

  if(primaryStructureRead[i]!='!') 

  { 

  

 primaryStructure.push_back(primaryStructureRead[i]); 

  

 secondaryStructure.push_back(secondaryStructureRead[i]); 

  } 

 } 

 

 if(endOfFile){ 

 

  getInputData-

>translateSecondaryStructure(outputClassification,secondaryStructure)

; 

  *primaryStructureSize=primaryStructure.size(); 

 

  return endOfFile; 

 } 

 else { return endOfFile;} 

} 
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bool BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::initTestInput(int 

*primaryStructureSize) 

{ 

 bool endOfFile; 

 

 endOfFile=getInputData-

>readTestInput(primaryStructureRead,secondaryStructureRead,proteinID)

; 

 

 primaryStructure.clear(); 

 secondaryStructure.clear(); 

 

 for(int i=0;i<primaryStructureRead.size();i++) 

 { 

  if(primaryStructureRead[i]!='!') 

  { 

  

 primaryStructure.push_back(primaryStructureRead[i]); 

  

 secondaryStructure.push_back(secondaryStructureRead[i]); 

  } 

 } 

 

 ss=0; 

 if(endOfFile){ 

  getInputData-

>translateSecondaryStructure(outputClassification,secondaryStructure)

; 

  *primaryStructureSize=primaryStructure.size(); 

 

  return endOfFile; 

 } 

 else 

 { return endOfFile; } 

} 

// 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::createMSAtempInput (int p, 

int q, int size) 

{ 

 //msaInput is a double values vector 

 msaInput.clear(); 

 

 //initialize and split msaInput --encodingT is a vector<string> 

 //primaryStructure[p] gives a letter 

 msaInput = getInput->splitValues(encodingT[p]); 

 

 for (int i=0;i<size; i++){ 

 tempInput.push_back(msaInput[i]); 

 

 } 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::initProtainQuest() 

{ 

 

 prevExcl=0; 

 tempSizeStart=0; 

 tempSizeEnd=primaryStructure.size(); 

 

 for(int i=0;i<primaryStructureRead.size();i++) 

 { 
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  if(primaryStructureRead[i]=='!') 

  { 

   tempSizeEnd=i; 

   break; 

  } 

 } 

 

} 

 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::doFeedForward(int 

sequencet,int isTrainOrTest,int epoch,int center_window_size) 

{ 

 

 

 if(sequencet>=tempSizeEnd) 

 { 

 

  prevExcl++; 

 

  tempSizeStart=tempSizeEnd; 

 

 

  tempSizeEnd=primaryStructure.size(); 

  for(int 

i=tempSizeStart+2;i<primaryStructureRead.size();i++) 

  { 

   if(primaryStructureRead[i]=='!') 

   { 

    tempSizeEnd=i-prevExcl; 

    break; 

   } 

  } 

 

 } 

 

 //cout<<primaryStructure[sequencet]<<endl; 

 

 if(sequencet==2) 

 { 

  //cout<<endl; 

 } 

 

 //RNNF 

 for(int forwardt=sequencet-

halfWindow;forwardt<=sequencet;forwardt++) 

 { 

  tempInput.clear(); 

 

  for(int p=forwardt-halfInputSize;p<(forwardt-

halfInputSize+inputSize);p++) 

  { 

   if(p<tempSizeStart || p>=tempSizeEnd){ 

    for(int q=0;q<sizeOfEachLetter;q++) 

    { 

     tempInput.push_back(0); 

    } 

   } 

   //if to p ine apo 0 mexri to tempsize-1 

   else 

   { 
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    for(int q=0;q<sizeOfEachLetter;q++) 

    { 

     //if(sequencet==185) 

     //{ 

     // cout<<p<<" 

"<<q<<sizeOfEachLetter<<endl; 

     //} 

     if (msa == 0) 

     

 tempInput.push_back((double)encodingT[primaryStructure[p]-

65][q]-48); 

     else{//change by Georgia 

      //take the input in the sequencet 

place -- the p variable express the position 

      if(sequencet==2) 

      { 

       //cout<<p<<" "<<q<<endl; 

      } 

     

 createMSAtempInput(p,q,sizeOfEachLetter); 

      break; 

     } 

    } 

   } 

  } 

 

 

 

  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]; 

   } 

   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++) 
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   { 

   

 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 center=sequencet-

center_window_size;center<=sequencet+center_window_size;center++){ 

 for(int p=center-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++) 

   { 

    if (msa == 0) 

   

 It.push_back((double)encodingT[primaryStructure[p]-65][q]-48); 

    else{ 

     msaInput.clear(); 

     //initialize and split msaInput --

encodingT is a vector<string> 

     //primaryStructure[p] gives a letter 

     msaInput = getInput-

>splitValues(encodingT[p]); 

     for (int i=0;i<sizeOfEachLetter; i++){ 

      It.push_back(msaInput[i]); 

     } 

    break; 
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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<tempSizeStart || p>=tempSizeEnd) 

   { 

    for(int q=0;q<sizeOfEachLetter;q++) 

    { 

     tempInput.push_back(0); 

    } 

   } 

   else 

   { 

    for(int q=0;q<sizeOfEachLetter;q++) 

    { 

     if (msa == 0) 

     

 tempInput.push_back((double)encodingT[primaryStructure[p]-

65][q]-48); 

     else{//change by Georgia 

      if(sequencet==268) 

      { 

       ///cout<<p<<" "<<q<<endl; 

      } 

     

 createMSAtempInput(p,q,sizeOfEachLetter); 

      break; 

     } 

    } 

   } 

  } 

 

  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); 

  } 
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  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]; 

   } 

   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()) 
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    inputOutputLayer[p]=hLayerOneFOutput[p]; 

   else 

if(p<(hLayerOneFOutput.size()+hLayerOneOutput.size())) 

    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()) 

    inputOutputLayer[p]=hLayerOneFOutput[p]; 
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   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()]; 

  } 

 } 

 

 //gia kathe output neuron vazw sto Ot tin real timi tou 

 for(int p=0;p<outputLayer.size();p++) 

 { 

  Ot[p]=outputLayer[p].getOutput(inputOutputLayer); 

 } 
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 //function that takes the target outputs of the output neurons 

 getTargetOutputs(sequencet); 

 

 //1 == is train 

 if(isTrainOrTest==1) 

 { 

  for(int p=0;p<Ot.size();p++) 

  { 

   trainingSetAddition+=(targetOutputs[p]-

Ot[p])*(targetOutputs[p]-Ot[p]); 

  } 

 

 

  //we want to see what were the real outputs of the 

training set 

  int i=0; 

  int counterEnc=0; 

  int x; 

 

  //step function 

  /*for(int i=0;i<Ot.size();i++) 

  { 

   //if the activation function is tanh 

   if(activationFuncTypeOutput==2 && 

errorFunctionTypeOutput==2) 

   { 

    if(Ot[i]>=0.0) 

     tempOt[i]= 1; 

    else 

     tempOt[i]= -1; 

   } 

   else 

   { 

    if(Ot[i]>=0.5)  //kanonika edw ine 

0.5 an exw sigmoid/linear 

     tempOt[i]= 1; 

    else 

     tempOt[i]= 0; 

   } 

  }*/ 

 

  double maxVal=Ot[0]; 

  int maxIndex =0; 

 

  for(int i=0;i<Ot.size();i++) 

  { 

 

   if (maxVal <= Ot[i]) 

   { 

    maxVal = Ot[i]; 

    maxIndex = i; 

   } 

  } 

 

 

  for (int i=0;i<tempOt.size();i++) 

  { 

   if (i==maxIndex) 

   { 

    tempOt[i]=1; 

   } 



378 
 

   else 

   { 

    if(activationFuncTypeOutput==2 && 

errorFunctionTypeOutput==2) 

     tempOt[i]=-1; 

    else 

     tempOt[i]=0; 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<encodingOutput.size();i++) 

  { 

   counterEnc++; 

   //if the current position has a letter 

   if(encodingOutput[i][0]!='\0') 

   { 

    int counter; 

    int desiredOutput; 

 

   

 for(counter=0;counter<tempOt.size();counter++) 

    { 

     desiredOutput = 

((int)encodingOutput[i][counter]-48); 

 

     //changes the lower bound if tanh is 

used for output neurons 

     if(activationFuncTypeOutput==2 && 

errorFunctionTypeOutput==2) 

     { 

      if(desiredOutput==0) 

       desiredOutput = -1; 

     } 

 

     if(desiredOutput!=tempOt[counter]) 

      break; 

 

    } 

 

    if(counter==tempOt.size()) 

    { 

     outputLetter=i+65; 

     break; 

    } 

   } 

 

  } 

 

  x=encodingOutput.size(); 

  if((int)x == (int)counterEnc) 

   outputLetter='L'; 

 

  if(epoch==this->maxIterations-1){ 

  

 predictedSecondaryStructureTrain.push_back(outputLetter); 

 

 

 

  } 

 

 } 
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 //2 == is test -- no backward 

 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; 

 

  //step function 

  /*for(int i=0;i<Ot.size();i++) 

  { 

   //if the activation function is tanh 

   if(activationFuncTypeOutput==2 && 

errorFunctionTypeOutput==2) 

   { 

    if(Ot[i]>=0.0) 

     tempOt[i]= 1; 

    else 

     tempOt[i]= -1; 

   } 

   else 

   { 

    if(Ot[i]>=0.5)  //kanonika edw ine 

0.5 an exw sigmoid/linear 

     tempOt[i]= 1; 

    else 

     tempOt[i]= 0; 

   } 

  }*/ 

 

  //enable this for "winner takes all" and remove step 

function 

  double maxVal=Ot[0]; 

  int maxIndex =0; 

 

  for(int i=0;i<Ot.size();i++) 

  { 

 

   if (maxVal <= Ot[i]) 

   { 

    maxVal = Ot[i]; 

    maxIndex = i; 

   } 

  } 

 

 

  for (int i=0;i<tempOt.size();i++) 

  { 

   if (i==maxIndex) 

   { 

    tempOt[i]=1; 

   } 

   else 
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   { 

    if(activationFuncTypeOutput==2 && 

errorFunctionTypeOutput==2) 

     tempOt[i]=-1; 

    else 

     tempOt[i]=0; 

   } 

  } 

 

 

  for(int i=0;i<encodingOutput.size();i++) 

  { 

   counterEnc++; 

   //if the current position has a letter 

   if(encodingOutput[i][0]!='\0') 

   { 

    int counter; 

    int desiredOutput; 

 

   

 for(counter=0;counter<tempOt.size();counter++) 

    { 

     desiredOutput = 

((int)encodingOutput[i][counter]-48); 

 

     //changes the lower bound if tanh is 

used for output neurons 

     if(activationFuncTypeOutput==2 && 

errorFunctionTypeOutput==2) 

     { 

      if(desiredOutput==0) 

       desiredOutput = -1; 

     } 

 

     if(desiredOutput!=tempOt[counter]) 

      break; 

 

    } 

 

    if(counter==tempOt.size()) 

    { 

     outputLetter=i+65; 

     break; 

    } 

   } 

 

  } 

 

  x=encodingOutput.size(); 

  if((int)x == (int)counterEnc) 

   //outputLetter='X'; 

   outputLetter='L'; 

 

 

  if(epoch==this->maxIterations-1){ 

  

 predictedSecondaryStructure.push_back(outputLetter); 

  } 

 

 

 } 
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} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getTargetOutputs(int 

sequencet) 

{ 

 //always save 1 or 0 in the tagetOutputs vector -- if 

activation function is sigmoid/linear it does not need any other 

processing 

 for(int p=0;p<Ot.size();p++) 

 { 

 

 targetOutputs[p]=encodingOutput[secondaryStructure[sequencet]-

65][p]-48; 

 } 

 

 //if the output neuron's activation function is tanh changes 

those target values from 1 and 0 to 1 and -1 respectively 

 if(activationFuncTypeOutput==2 && errorFunctionTypeOutput==2) 

 { 

  for(int p=0;p<Ot.size();p++) 

  { 

   //change only the 0 to -1 

   if((targetOutputs[p]) == 0 ) 

   { 

    targetOutputs[p] = -1; 

   } 

         } 

 } 

} 

 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getSequenceTrainingError(){ 

 

 trainingSetAdditionVector.push_back(sqrt(trainingSetAddition)/(

double)Ot.size()/primaryStructure.size()); 

 trainingSetAdditionVectorTemp.push_back(sqrt(trainingSetAdditio

n)/(double)Ot.size()/primaryStructure.size()); 

 trainingSetAdditionVectorTempSize=trainingSetAdditionVectorTemp

.size(); 

 trainingSetAddition=0; 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getSequenceTestingError(){ 

 

 testSetAdditionVector.push_back(sqrt(testSetAddition)/(double)O

t.size()/primaryStructure.size()); 

 testSetAdditionVectorTemp.push_back(sqrt(testSetAddition)/(doub

le)Ot.size()/primaryStructure.size()); 

 testSetAdditionVectorTempSize=testSetAdditionVectorTemp.size(); 

 testSetAddition=0; 

} 

 

 

double BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::getEpochError(int flag){ 

 

 double tempValue; 

        double result=0; //To Result tha filagei to mean square error 

pou einai to evaluation to GA 

 tempValue=0; 

        if (flag==0){ 

 for(int i=0;i<trainingSetAdditionVectorTempSize;i++) 
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 { 

  tempValue+=trainingSetAdditionVectorTemp[i]; 

 } 

 

 trainingSetAdditionEpochVector.push_back(tempValue/(double)trai

ningSetAdditionVectorTempSize); 

        result=tempValue/(double)trainingSetAdditionVectorTempSize; 

 tempValue=0; 

        } 

        else{ 

 for(int i=0;i<testSetAdditionVectorTempSize;i++) 

 { 

  tempValue+=testSetAdditionVectorTemp[i]; 

 } 

 

 testSetAdditionEpochVector.push_back(tempValue/(double)testSetA

dditionVectorTempSize); 

        } 

 trainingSetAdditionVectorTemp.clear(); 

 testSetAdditionVectorTemp.clear(); 

 

        return result; 

} 

 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::printOutputSequence(int 

trainOrTest,vector<vector <double> > vectoroutputresult,int flag) 

{ 

 

 double tempPercentage; 

 int counter=0; 

 

 if(trainOrTest==2) //testing 

 {for(int i=0;i<primaryStructure.size();i++) 

 { 

  if(secondaryStructure[i]==predictedSecondaryStructure[i]) 

   counter++; 

 } 

 

 tempPercentage=(double)counter*100.0/(double)secondaryStructure

.size(); 

 saveOutputData-

>createOutputFile(primaryStructure,secondaryStructure,predictedSecond

aryStructure,proteinID,tempPercentage,2,vectoroutputresult,flag); 

 percentageCounter++; 

 percentage+=tempPercentage; 

 predictedSecondaryStructure.clear();} 

 else //training 

 { 

 

 for(int i=0;i<primaryStructure.size();i++) 

 { 

 

 if(secondaryStructure[i]==predictedSecondaryStructureTrain[i]) 

   counter++; 

 } 

 

 tempPercentage=(double)counter*100.0/(double)secondaryStructure

.size(); 

 saveOutputData-

>createOutputFile(primaryStructure,secondaryStructure,predictedSecond
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aryStructureTrain,proteinID,tempPercentage,1,vectoroutputresult,flag)

; 

 percentageCounterTrain++; 

 percentageTrain+=tempPercentage; 

 predictedSecondaryStructureTrain.clear(); 

 } 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::printNetworkSpecification() 

{ 

 

 saveOutputData-

>createNetworkFile(hLayerOneSize,hLayerTwoSize,hLayerOneSizeB,hLayerT

woSizeB,hLayerOneSizeF, 

      

 hLayerTwoSizeF,activationFuncTypeHidden,learningRate,momentum,w

indowSize, 

      

 qMinus1,qPlus1,errorFunctionTypeHidden,s,maxIterations,trainFil

e,testFile, 

      

 inputProfile,outputProfile,percentage/(double)percentageCounter

); 

 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::printOutputs() 

{ 

 saveOutputData-

>createErrorFiles(trainingSetAdditionEpochVector,testSetAdditionEpoch

Vector, 

      

 trainingSetAdditionVector,testSetAdditionVector); //change by 

Georgia - last variable 

 saveOutputData->closeAllPointers(); 

} 

 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::doBackpropagation(int 

sequencet, double learningRate,int enable) 

{ 

 

 for(int p=0;p<outputLayer.size();p++) 

 { 

 

 outputLayer[p].calculateOutputLayerError(targetOutputs[p]); 

  outputLayer[p].calculateErrorPropagation(); 

  outputLayer[p].adjustDw(learningRate); 

 } 

// 

 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{ 
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 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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

  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+hLayerOn

eSizeF)); 

    }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(learningRate); 

  } 

 

  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+hLayerOn

eSizeF+hLayerOneSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSizeF

+hLayerOneSize); 

    } 

   } 

  } 

 

 

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 
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 hLayerOneB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneB[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

 }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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

  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+hLayerOn

eSizeF)); 

    }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(learningRate); 

  } 
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  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+hLayerOn

eSizeF+hLayerOneSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSizeF

+hLayerOneSize); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoB.size();i++){ 

 

  

 hLayerTwoB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwoB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwoB[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

 }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); 
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    } 

   } 

  } 

 

 

  for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++){ 

 

  

 hLayerOneF[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneF[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneF[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

  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+hLayerOn

eSizeF)); 

    }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(learningRate); 

  } 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

  tempVector.clear(); 
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  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+hLayerOn

eSizeF+hLayerTwoSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSizeF

+hLayerTwoSize); 

    } 

   } 

  } 

 

 

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

 

  

 hLayerOneB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneB[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

 }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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerTwo.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 
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 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOn

eSizeF)); 

    }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(learningRate); 

  } 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

  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+hLayerOn

eSizeF+hLayerTwoSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerOneSizeF

+hLayerTwoSize); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoB.size();i++){ 

 

  

 hLayerTwoB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwoB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwoB[i].adjustDw(learningRate); 
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  } 

 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

 

 }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(learningRate); 

  } 

 

 

  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{ 
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 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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

  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+hLayerTw

oSizeF)); 

    }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(learningRate); 

  } 

 

  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+hLayerTw

oSizeF+hLayerOneSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF

+hLayerOneSize); 

    } 

   } 

  } 

 

 

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

 

  

 hLayerOneB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 
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   hLayerOneB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneB[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

 

 

 }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(learningRate); 

  } 

 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++){ 
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   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTw

oSizeF)); 

    }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(learningRate); 

  } 

 

  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+hLayerTw

oSizeF+hLayerOneSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF

+hLayerOneSize); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoB.size();i++){ 

 

  

 hLayerTwoB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwoB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwoB[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

  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++){ 
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 hLayerOneB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneB[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerOneB[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

 

 }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(learningRate); 

  } 

 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerTwo.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 
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    if(j==0){ 

    

 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTw

oSizeF)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF

); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwo.size();i++){ 

 

  

 hLayerTwo[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwo[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwo[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

  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+hLayerTw

oSizeF+hLayerTwoSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF

+hLayerTwoSize); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++){ 

 

  

 hLayerOneB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerOneB[i].calculateErrorPropagation(); 
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   hLayerOneB[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

 }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(learningRate); 

  } 

 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

  tempVector.clear(); 

  for(int i=0;i<hLayerTwo.size();i++){ 

   for(int j=0;j<outputLayer.size();j++){ 

    if(j==0){ 
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 tempVector.push_back(outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTw

oSizeF)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF

); 

    } 

   } 

  } 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwo.size();i++){ 

 

  

 hLayerTwo[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwo[i].calculateErrorPropagation(); 

   hLayerTwo[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

 

  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+hLayerTw

oSizeF+hLayerTwoSize)); 

    }else{ 

    

 tempVector[i]+=outputLayer[j].getSpecificError(i+hLayerTwoSizeF

+hLayerTwoSize); 

    } 

   } 

  }/// 

 

  for(int i=0;i<hLayerTwoB.size();i++){ 

 

  

 hLayerTwoB[i].calculateHiddenLayerError(tempVector[i]); 

   hLayerTwoB[i].calculateErrorPropagation(); 
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   hLayerTwoB[i].adjustDw(learningRate); 

  } 

 

 

  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(learningRate); 

  } 

 

 

 

 

 

 } 

 

 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::retOutput(int 

seqt,vector<double> &outputresult,char *secSt) 

{ 

 

 outputresult=Ot; 

 *secSt=secondaryStructure[seqt]; 

 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::returnData(vector<char> 

&primaryStructureReturn,vector<char> &secondaryStructureReturn,char 

proteinIDReturn[100]) 

{ 

 

 primaryStructureReturn.clear(); 

 secondaryStructureReturn.clear(); 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  proteinIDReturn[i]=proteinID[i]; 

 } 

 

 

 for(int i=0;i<primaryStructure.size();i++) 

 { 

  primaryStructureReturn.push_back(primaryStructure[i]); 
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 secondaryStructureReturn.push_back(secondaryStructure[i]); 

 } 

 

 

} 

 

void BidirectionalRecurrentNeuralNetwork::setWeights_ga(chromosome 

chromo){ 

 

    int chromo_pos=0; 

    for(int i=0;i<hLayerOne.size();i++) 

 {   

                    hLayerOne[i].setWeights_ga(chromo,chromo_pos); 

                    

chromo_pos=chromo_pos+hLayerOne[i].returnWeightsVectSize()+1;   //---

-------------------->to 21 

 } 

     chromo_pos=0; 

      for(int i=0;i<hLayerTwo.size();i++) 

 { 

                    hLayerOne[i].setWeights_ga(chromo,chromo_pos); 

                    

chromo_pos=chromo_pos+hLayerOne[i].returnWeightsVectSize()+1;   //---

-------------------->to 21 

 } 

     chromo_pos=0; 

    for(int i=0;i<hLayerOneB.size();i++) 

 { 

                    hLayerOneB[i].setWeights_ga(chromo,chromo_pos); 

                    

chromo_pos=chromo_pos+hLayerOneB[i].returnWeightsVectSize()+1;   //--

--------------------->to 21 

 } 

     chromo_pos=0; 

    for(int i=0;i<hLayerOneF.size();i++) 

 { 

                    hLayerOneF[i].setWeights_ga(chromo,chromo_pos); 

                    

chromo_pos=chromo_pos+hLayerOneF[i].returnWeightsVectSize()+1;;   //-

---------------------->to 21 

 } 

     chromo_pos=0; 

    for(int i=0;i<outputLayer.size();i++) 

 { 

                    outputLayer[i].setWeights_ga(chromo,chromo_pos); 

                    

chromo_pos=chromo_pos+outputLayer[i].returnWeightsVectSize()+1;;   

//----------------------->to 21 

 } 

} 
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Neuron.h 

#include "targetver.h" 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <math.h> 

#include <ctype.h> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

#include "ga.h" 

#include "chromosome.h" 

using namespace std; 

 

#ifndef Neuron_h 

#define 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 activationFunctionTypeOutput; 

 int activationFunctionTypeHidden; 

 int errorFunctionTypeHidden; 

 int errorFunctionTypeOutput; 

 int neuronType; 

 

 double output; 

 double error; 

 double bias; 

 double Dbias; 

 double inputNet; 

 double momentum; 

 double learningRate; 

 double biasPreviousAdjustment; 

 double slope; 

 double amplitude; 

 double fmin; 

 double fmax; 
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 void callActivationFunction(void); 

 void calculateInput(void); 

 

public: 

 

 Neuron(int size,double momentumN,double learningRateN,int 

functionTypeHiddens,int functionTypeOutput,int errorTypeHidden,int 

errorTypeOutput,int neuronType); 

 ~Neuron(void); 

 

 

         

         

 //methods of Neuron class 

 double getOutput(vector<double> getInput); 

 void calculateOutputLayerError(double targetOutput); 

 void calculateErrorPropagation(); 

 void calculateHiddenLayerError(double prevWeightSum); 

 void adjustDw(double learningRateNew); 

 double getSpecificError(int x); 

 void returnWeightVector(vector<double> *weihtsReturn); 

 void printTest(); 

 

        double returnWeightsVectSize(); 

        void setWeights_ga(chromosome chromo,int chromo_pos); 

 

}; 

#endif 
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Neuron.cpp 

#include "Neuron.h" 

#include "Services.h" 

#include "targetver.h" 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <math.h> 

#include <ctype.h> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

#include "ga.h" 

#include "chromosome.h" 

using namespace std; 

 

 

//*******************************************************************

********************* 

//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 

functionTypeHiddens,int functionTypeOutput,int errorTypeHidden,int 

errorTypeOutput,int neuronTypeN) 

{ 

 

 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);  //the previous 

weights are saved in this variables 

 } 

 

 

 output=0; 

 error=0; 

 Dbias=0; 

 inputNet=0; 

 biasPreviousAdjustment=0; 

 

 bias=newServices.rand_numbers(); 
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 sizeOfInput=size; 

 momentum=momentumN; 

 learningRate=learningRateN; 

 errorFunctionTypeOutput=errorTypeOutput; 

 errorFunctionTypeHidden=errorTypeHidden; 

 activationFunctionTypeHidden=functionTypeHiddens; 

 activationFunctionTypeOutput=functionTypeOutput; 

 

 neuronType=neuronTypeN; 

 

 //parameters for tanh() activation function 

 slope = (2.0/3.0); 

 amplitude = 1.7159; 

 

 //sigmoid bounds 

 fmin = 0.0; 

 fmax = 1.0; 

 

} 

 

//*******************************************************************

********************* 

//Deconstructor Neuron(void) 

//*******************************************************************

********************* 

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) 
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{ 

 

 //hidden neurons 

 if(neuronType==1) 

 { 

  if(activationFunctionTypeHidden==1) //using sigmoid 

  { 

   output=(1/(1+pow(2.718281828,-inputNet))); 

  } 

  else if (activationFunctionTypeHidden==2) //using tanh 

  { 

   output = amplitude * tanh(inputNet*slope); 

  } 

  else if (activationFunctionTypeHidden==3) //using linear 

  { 

   output = inputNet * ((fmax - fmin) + fmin); 

  } 

 } 

 //output neurons (neuronType==0) 

 else 

 { 

  if(activationFunctionTypeOutput==1) //using sigmoid 

  { 

   output=(1/(1+pow(2.718281828,-inputNet))); 

  } 

  else if (activationFunctionTypeOutput==2) //using tanh 

  { 

   output = amplitude * tanh(inputNet*slope); 

  } 

  else if (activationFunctionTypeOutput==3) //using linear 

  { 

   output = inputNet * ((fmax - fmin) + fmin); 

  } 

 } 

 

} 

 

//*******************************************************************

********************* 

//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 

//*******************************************************************

********************* 

double Neuron :: getOutput(vector<double> getInputs) 

{ 

 

 inputVector=getInputs; 

 

 calculateInput(); 

 

 callActivationFunction(); 



405 
 

 

 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) 

{ 

 //sigmoid function 

 if (errorFunctionTypeOutput==1) 

 { 

  error = output*(1-output)*(targetOutput-output); 

 } 

 //tanh function 

 else if (errorFunctionTypeOutput==2) 

 { 

  error = (slope/amplitude) * (targetOutput-output) * 

(amplitude-output) * (amplitude+output); 

 } 

 //linear function 

 else if (errorFunctionTypeOutput==3) 

 { 

  error = 1.0 * (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]); 

 } 

} 

 

//*******************************************************************

********************* 

//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 
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//            with the output 

of the specific neuron 

//*******************************************************************

********************* 

void Neuron :: calculateHiddenLayerError(double prevWeightSum) 

{ 

 //sigmoid function 

 if (errorFunctionTypeHidden==1) 

 { 

  error = output*(1-output)*prevWeightSum; 

 } 

 //tanh function 

 else if (errorFunctionTypeHidden==2) 

 { 

  error = (slope/amplitude) * (amplitude-output) * 

(amplitude+output) * prevWeightSum; 

 } 

 //linear function 

 else if (errorFunctionTypeHidden==3) 

 { 

  error = 1.0 * 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(double learningRateNew){ 

 

 for(int i=0;i<Dweights.size();i++) 

 { 

 

 /*Dweights[i]+=learningRate*inputVector[i]*error+momentum*previ

ousAdjustment[i]; 

 

 previousAdjustment[i]=learningRate*inputVector[i]*error+momentu

m*previousAdjustment[i]; 

  weightsVector[i] = weightsVector[i] + Dweights[i];*/ 
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  Dweights[i] = 

learningRateNew*inputVector[i]*error+momentum*(weightsVector[i]-

previousAdjustment[i]); 

  previousAdjustment[i] = weightsVector[i]; 

  weightsVector[i] = weightsVector[i] + Dweights[i]; 

 

  //Dweights[i]=0; 

  //previousAdjustment[i]=0; 

 } 

 

 Dbias = learningRateNew*1*error+momentum*(bias-

biasPreviousAdjustment); 

 biasPreviousAdjustment = bias; 

 bias = - bias + Dbias; 

 bias = -bias; 

 

 /*Dbias+=learningRate*1*error+momentum*biasPreviousAdjustment; 

 biasPreviousAdjustment=learningRate*1*error+momentum*biasPrevio

usAdjustment; 

 bias=-bias+Dbias; 

 bias=-bias;*/ 

 

 //Dbias=0; 

 //biasPreviousAdjustment=0; 

 

} 

void Neuron :: printTest(){ 

 

 for (int i=0;i<inputVector.size();i++) 

 { 

  cout<<weightsVector[i]<<" "; 

 }cout<<endl; 

 

 

 

} 

 

double Neuron::returnWeightsVectSize() 

{ 

    return weightsVector.size(); 

} 

 

void Neuron::setWeights_ga(chromosome chromo,int chromo_pos){ 

    int i=0; 

    for (i;i<weightsVector.size();i++) 

 { 

             weightsVector.at(i)=chromo.individual[i+chromo_pos]; 

        } 

    bias=chromo.individual[i+chromo_pos];  

} 
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DataReader.h 

#include <fstream> 

#include "targetver.h" 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <math.h> 

#include <ctype.h> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

 

using namespace std; 

 

#ifndef DataReader_h 

#define DataReader_h 

 

class DataReader 

{ 

 

private: 

 //members of DataReader class 

 ifstream inTrainFile; 

 ifstream inTestFile; 

 ifstream encodingFile; 

 int beginning; 

 int numberOfResidues; 

 ifstream inMsaFile; 

public: 

 DataReader(void); 

 ~DataReader(void); 

 //methods of DataReader class 

 void readParameters(float parameters[17],char 

inputProfile[100],char outputProfile[100], 

   char trainFile[100],char testFile[100], int* 

msaEnable,int* randomizeDataset,int *center_w_size,char 

outputFolder[100]); 

 void readEncoding(vector<string> &encodingT,int 

*inputSizeK,const char inputProfile[100], int msa, int* length); 

 void initiateDataPointers(char trainFile[100],char 

testFile[100]); 

 bool readTrainingInput(vector<char> 

&primaryStructure,vector<char> &secondaryStructure,char name[100]); 

 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]); 

 void readEncodingMSA (vector<string> &encodingT,char 

proteinID[100]); 

 vector<double> splitValues (string stringEncoding); 

 

}; 

#endif 
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DataReader.cpp 

#include "DataReader.h" 

#include "targetver.h" 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <math.h> 

#include <ctype.h> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

#include <sstream> 

#include <algorithm> 

#include <iterator> 

 

using namespace std; 

 

 

//*******************************************************************

********************* 

//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[17]  :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 
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//  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[17],char 

inputProfile[100],char outputProfile[100], 

   char trainFile[100],char testFile[100], int* 

msaEnable,int* randomizeDataset,int *center_w_size,char 

outputFolder[100]) 

{ 

 //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<27;i++){ 

  //reads the general parameters 

  if(i<17) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> parameters[i]; 

  }else if(i==18) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> inputProfile; 

  }else if(i==19) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> outputProfile; 

  }else if(i==20) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> trainFile; 

  }else if(i==21) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> testFile; 

  }else if(i==23) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> *msaEnable; 
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  } 

  else if(i==24) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> *randomizeDataset; 

  }else if(i==25) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> *center_w_size; 

  }else if(i==26) 

  { 

   inFile >> temp; 

   inFile >> outputFolder; 

  } 

  else if((i==17)||(i==22)) 

  { 

   inFile >> temp; 

  } 

 

 } 

 

 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: 

//  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], int msa, int* length) 

{ 

 

 //variables 

 char temp[100]; 

 char tempChar; 

 int tempK; 

 string tempString="\0"; 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

  temp[i]='\0'; 
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 //create the path string 

 strcat(temp,"EncodingProfiles/"); 

 strcat(temp,inputProfile); 

 

 //points to the file 

 encodingFile.open(temp); 

 

 if (!encodingFile) 

 { 

  cerr << "Unable to open file "<<inputProfile; 

  int x=0; 

  cin>>x; 

  exit(1); 

 } 

 

 if(msa == 0) 

 { 

 //create the size of those vectors 

 for(int i=0;i<26;i++) 

 encodingT.push_back(tempString); 

 

 

  for(int i=0;i<24;i++) 

  { 

   if(i<2) 

   { 

    encodingFile >> temp; 

   } 

   else if(i==2) 

   { 

    encodingFile >> temp; 

    encodingFile >> tempK; 

    *inputSizeK = tempK; //residue volume 

 

   } 

   else if(i<24) 

   { 

    encodingFile >> tempChar; 

    encodingFile >> 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; 

 

   } 

  } 

 } 

 

 //add by Georgia 

 /* extra code for the msa.txt file*/ 

 else 

 { 

  for(int i=0;i<6;i++) 

  { 

   if(i<2) 

   { 

    encodingFile >> temp; 

   } 

   else if(i==2) 

   { 

    encodingFile >> temp; 
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    encodingFile >> tempK; 

    *inputSizeK = tempK; //residue volume 

   } 

   else if(i==3) 

   { 

    //the ************** 

    encodingFile >> temp; 

   } 

   else if(i==4) 

   { 

    encodingFile >> temp; 

    encodingFile >> numberOfResidues; 

    *length = numberOfResidues; 

   } 

   else if(i==5) 

   { 

    //the ************** 

    encodingFile >> temp; 

   } 

 

  } 

 

 } 

 

 //close the pointer 

 encodingFile.close(); 

} 

 

void DataReader::readOutputEncoding(vector<string> &encodingT,vector< 

vector<char> > &outputClassification, 

   int *outputSize,const char outputProfile[100]) 

{ 

 

 //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; 
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  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; 

   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(); 

} 

 

//*******************************************************************

********************* 
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//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'; 

 

 //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: 
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//  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'; 

 

 //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 

//*******************************************************************

********************* 
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bool DataReader::readTrainingInput(vector<char> 

&primaryStructure,vector<char> &secondaryStructure,char 

proteinID[100]) 

{ 

 //variables 

 char name[100]; 

 char temp[1000]; 

 

 primaryStructure.clear(); 

 

 inTrainFile >> name; 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  proteinID[i]='\0'; 

 } 

 

 for(int i=0;i<1000;i++) 

 { 

  temp[i]='\0'; 

 } 

 

 strcat(proteinID,name); 

 

 //if end of file returns false 

 if(inTrainFile.eof()) { return false;} 

 

 inTrainFile.getline(temp,1000); 

 inTrainFile.getline(temp,1000); 

 //inTrainFile>> temp; 

 

 //reads all the letters of primary structure until the "." 

 //while(temp!='.') 

 //{ 

  //primaryStructure.push_back(temp); 

  //inTrainFile >> temp; 

 //} 

 

 for(int i=0;(i<1000) && (temp[i]!='\0');i++) 

 { 

  primaryStructure.push_back(temp[i]); 

 } 

 

 

 for(int i=0;i<1000;i++) 

 { 

  temp[i]='\0'; 

 } 

 

 inTrainFile.getline(temp,1000); 

 

 secondaryStructure.clear(); 

 

 //inTrainFile >> temp; 

 

 //reads all the letters of secondary structure until the "." 

 //while(temp!='.') 

 //{ 

 // secondaryStructure.push_back(temp); 

 // inTrainFile >> temp; 

 //} 
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 for(int i=0;(i<1000) && (temp[i]!='\0');i++) 

 { 

  secondaryStructure.push_back(temp[i]); 

 } 

 

 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 

proteinID[100]) 

{ 

 /* 

 //variables 

 char temp; 

 char name[100]; 

 

 primaryStructure.clear(); 

 

 inTestFile >> name; 

 

 for(int i=0;i<100;i++) {proteinID[i]='\0';} 

 

 strcat(proteinID,name); 

 

 

 //if end of file returns false 

 if(inTestFile.eof()){ return false;} 

 

 inTestFile >> temp; 

 

 //reads all the letters of primary structure until the "." 

 while(temp!='.') 

 { 



419 
 

  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 structure until the "." 

 while(temp!='.') 

 { 

  secondaryStructure.push_back(temp); 

  inTestFile >> temp; 

 } 

 

 return true; 

 */ 

 //variables 

 char name[100]; 

 char temp[1000]; 

 

 primaryStructure.clear(); 

 

 inTestFile >> name; 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  proteinID[i]='\0'; 

 } 

 

 for(int i=0;i<1000;i++) 

 { 

  temp[i]='\0'; 

 } 

 

 strcat(proteinID,name); 

 

 //if end of file returns false 

 if(inTestFile.eof()) { return false;} 

 

 inTestFile.getline(temp,1000); 

 inTestFile.getline(temp,1000); 

 //inTrainFile>> temp; 

 

 //reads all the letters of primary structure until the "." 

 //while(temp!='.') 

 //{ 

  //primaryStructure.push_back(temp); 

  //inTrainFile >> temp; 

 //} 

 

 for(int i=0;(i<1000) && (temp[i]!='\0');i++) 

 { 
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  primaryStructure.push_back(temp[i]); 

 } 

 

 //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; 

 } 

 

 for(int i=0;i<1000;i++) 

 { 

  temp[i]='\0'; 

 } 

 

 inTestFile.getline(temp,1000); 

 

 secondaryStructure.clear(); 

 

 //inTrainFile >> temp; 

 

 //reads all the letters of secondary structure until the "." 

 //while(temp!='.') 

 //{ 

 // secondaryStructure.push_back(temp); 

 // inTrainFile >> temp; 

 //} 

 

 for(int i=0;(i<1000) && (temp[i]!='\0');i++) 

 { 

  secondaryStructure.push_back(temp[i]); 

 } 

 

 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 

//  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++) 
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  { 

   for(int k=0;k<outputClassification[j].size();k++) 

   { 

   

 if(secondaryStructure[i]==outputClassification[j][k]) 

    { 

    

 secondaryStructure[i]=outputClassification[j][0]; 

     break; 

    } 

   } 

  } 

 } 

} 

 

//Created by Georgia - MSA 

//*******************************************************************

********************* 

//This function reads the msa dataset for each protein -- use only 

with msa 

//*******************************************************************

********************* 

//encodingT contains the same vector of strings, each string 

represents an aminoacid 

//*******************************************************************

******************** 

void DataReader::readEncodingMSA(vector<string> &encodingT,char 

proteinID[100]) 

{ 

 //pointer to protein's file 

 ifstream inFile; 

 

 //variables 

 string tempString="\0"; 

 string tempLine="\0"; 

 int aminoacid = 0; 

 int digit = 0; 

 char temp[100]; 

 

 //create the size of those vectors 

 for(int i=0;i<100;i++) {temp[i]='\0';} 

 

 

 //create the path string 

 strcat(temp,"EncodingProfiles/msaFiles/"); 

 

 

 

 char c; 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

 

  proteinID[i]=tolower(proteinID[i]); 

 

 } 

 

 

 strcat(temp,proteinID); 

 //strcat(temp,".txt"); 
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 strcat(temp,".hssp"); 

 

 //tolower(temp); 

 

 

 

 //cout<<proteinID<<endl; 

 

 //points to the file 

 inFile.open(temp); 

 

 if (!inFile) { 

  cerr << "Unable to open file of protein "<<temp; 

  int x=0; 

  cin>>x; 

  exit(1); 

 } 

 

 //clear this vector for the next protein 

 encodingT.clear(); 

 

 //read msa encoding for each protein: 

 

 while ( !inFile.eof() ) 

 { 

  //read the next encoding digit 

  inFile >> tempString; 

 

  if(digit != numberOfResidues ) 

  { 

   //store the previous digit 

   tempLine=tempLine+tempString+" "; 

   digit++; 

   if(digit == numberOfResidues) 

   { 

    digit = 0; 

    encodingT.push_back(tempLine); 

    tempLine = "\0"; 

   } 

 

  } 

 } 

 

} 

 

vector<double> DataReader::splitValues (string stringEncoding) 

{ 

 vector<double> doubleEncoding; 

 istringstream iss(stringEncoding); 

 

 copy(istream_iterator<double>(iss), 

         istream_iterator<double>(), 

          back_inserter<vector<double> >(doubleEncoding)); 

 for(int i=0;i<doubleEncoding.size();i++) 

  doubleEncoding[i]=doubleEncoding[i]/100.0; 

 

 

 return doubleEncoding; 

} 



423 
 

OutputData.h 

#include "targetver.h" 

 

#include <stdio.h> 

 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <math.h> 

#include <ctype.h> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

 

 

 

using namespace std; 

#ifndef OutputData_h 

#define OutputData_h 

 

//*******************************************************************

********************* 

//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 printOutputTrain; 

 ofstream printNetwork; 

 ofstream printNetworkHTML; 

 ofstream printEnsembleResults; 

 char folderName[100]; 

 char HTMLName[100]; 

 char networkId[100]; 

 char ensembleResultsName[100]; 

 int ensembleOutputCounter; 

 

public: 

 

 OutputData(char id,char outputFolder[100]); 

        OutputData(char *id,char outputFolder[100]); 

 ~OutputData(void); 

 char nameOfSimulation[200]; 

 

 //methods of OutputData class 

 void createErrorFiles(vector<double> 

trainingError,vector<double> testingError, 

    vector<double> 

proteinTrainingError,vector<double> proteinTestingError); 
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 void createOutputFile(vector<char> 

primaryStructure,vector<char> secondaryStructure, 

    vector<char> predictedSecondaryStructure,char 

proteinName[100],double percentage,int c,vector<vector <double> > 

vectoroutputresult,int flag); 

 void createZOutputFileforFilter(vector<char> 

primaryStructure,vector<char> secondaryStructure, 

    vector<char> predictedSecondaryStructure,char 

proteinName[100],double percentage,int c,vector<vector <double> > 

vectoroutputresult); 

 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 closeOutputPointers(void); 

        void closeAllPointers(void); 

 void createEnsembleOutputFile(void); 

 void closeEnsembleOutputFile(void); 

 void printEnsembleOutputFile(vector<char> 

primaryStructure,vector<char> secondaryStructure, 

   vector<char> predictedSecondaryStructure,char 

proteinName[100], vector<vector <double> > vectoroutputresult1, 

   vector<vector <double> > vectoroutputresult2, 

vector<vector <double> > vectoroutputresult3, 

   vector<vector <double> > vectoroutputresult4, 

vector<vector <double> > vectoroutputresult5, 

   vector<vector <double> > vectoroutputresult6, 

vector<vector <double> > vectoroutputresultensemble); 

}; 

#endif 
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OutputData.cpp 

#include "OutputData.h" 

#include "targetver.h" 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <fstream> 

#include <iostream> 

#include <math.h> 

#include <ctype.h> 

#include <vector> 

#include <time.h> 

#include <string> 

 

 

 

using namespace std; 

 

// 

//*******************************************************************

********************* 

//Constructor DataReader(void):initiates the DataReader 

//*******************************************************************

********************* 

OutputData::OutputData(char id,char outputFolder[100]) 

{ 

 //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; 

 

 

 networkId[0]=id; 

 

 networkId[1]='\0'; 

 

 //cout<<networkId[0]<<endl; 

 

    time ( &rawtime ); 

 timeinfo = localtime ( &rawtime ); 

 

 

 

    char temp[200];char temp3[200]; 

 

 //cout<<networkId<<endl; 

 

 for(int i=0;i<200;i++) 

 { 

  temp[i]='\0'; 

  temp3[i]='\0'; 

 

 } 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 
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 { 

  folderName[i]='\0'; 

  HTMLName[i]='\0'; 

  nameOfSimulation[i]='\0'; 

 } 

 

 //cout<<networkId<<endl; 

 

   strcat(temp,outputFolder); 

 //strcat(temp,asctime (timeinfo)); 

 strcat(temp3,outputFolder); 

 //strcat(temp3,asctime (timeinfo)); 

 //strcat(HTMLName,asctime(timeinfo)); 

 strcat(nameOfSimulation,outputFolder); 

 

 

 //cout<<networkId<<endl; 

 

 

 //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(temp3[i]=='\n') 

  { 

   temp3[i]='\0'; 

  } 

  if(temp3[i]==' ') 

  { 

   temp3[i]='-'; 

  } 

  if(temp3[i]==':') 

  { 

   temp3[i]='_'; 

  } 

 }*/ 

 

 /*for(int i=0;i<100;i++){ 

  if(HTMLName[i]=='\n') 

  { 

   HTMLName[i]='\0'; 

  } 

  if(HTMLName[i]==' ') 

  { 

   HTMLName[i]='_';; 

  } 

  if(HTMLName[i]==':') 

  { 
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   HTMLName[i]='_'; 

  } 

 }*/ 

 

 //create folder 

 //system("mkdir temp"); 

 

 //create the string path 

 //strcat(temp,"\\"); 

 //strcat(temp,asctime (timeinfo)); 

 //strcat(temp3,"\\"); 

 //strcat(temp3,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++) 

 { 

  if(temp3[i]=='\n') 

  { 

   temp3[i]='\0'; 

  } 

  if(temp3[i]==' ') 

  { 

   temp3[i]='-'; 

  } 

  if(temp3[i]==':') 

  { 

   temp3[i]='_'; 

  } 

 }*/ 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  folderName[i]=temp[i]; 

 } 

 

 

 

 

 strcat(temp,networkId); 

 strcat(temp3,networkId); 

 strcat(temp,"_Output.txt"); 

 strcat(temp3,"_OutputForTrain.txt"); 
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 //initiate pointer of the output file for test 

 

 

 printOutput.open(temp); 

 printOutputTrain.open(temp3); 

 

 ensembleOutputCounter=0; 

         

         

 

} 

OutputData::OutputData(char *id,char outputFolder[100]) 

{ 

 

        strcpy(networkId,id); 

 

    char temp[200]; 

 

 //cout<<networkId<<endl; 

 

 for(int i=0;i<200;i++) 

 { 

  temp[i]='\0'; 

   

 

 } 

 

 for(int i=0;i<100;i++) 

 { 

  folderName[i]='\0'; 

   

 } 

  

   strcat(temp,outputFolder); 

         

        for(int i=0;i<100;i++) 

            { 

  folderName[i]=temp[i]; 

            } 

 

 strcat(temp,networkId); 

 strcat(temp,"_Output.txt"); 

        printOutput.open(temp); 

 

 

} 

 

//*******************************************************************

********************* 

//Deconstructor DataReader(void) 

//*******************************************************************

********************* 

OutputData::~OutputData(void) 

{ 

 

} 

 

//*******************************************************************

********************* 

//void createErrorFiles(vector<double> trainingError,vector<double> 

testingError, 
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//   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'; 

  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,networkId); 

 

 

 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; 

 } 

 

 //creates the string path and opens the output file with errors 

per protein 
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 strcat(temp1,networkId); 

 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"; 

 

 if(proteinTrainingError.size()<=20000) 

  for(int i=0;i<proteinTrainingError.size();i++) 

  { 

  

 printErrorP<<i<<".\t\t"<<proteinTrainingError[i]<<"\t\t"<<prote

inTestingError[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,int trainOrTest, 

                        vector<vector <double> > 

vectoroutputresult,int flag) 

{ 

 if(trainOrTest==2) 

 { 

 //writes the name of a protein and the percentage of success 

 printOutput<<proteinName<<" Correctness 

Percentage:"<<percentage<<"%"<<endl; 

 //cout<<proteinName<<endl; 

 //writes the primary structure 

 printOutput<<"primaryStructure           :"; 

 for(int i=0;i<primaryStructure.size();i++) 



431 
 

 { 

  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; 

 

        //writes the 

 //printOutput<<"predictedSecondaryStructure:"; 

       /* if(flag==0){ 

         printOutput<<"Output Value of:"<<endl; 

        for(int i=0;i<vectoroutputresult.at(1).size();i++){ 

            

            if(i==0) 

                printOutput<<"H\t"; 

            else if(i==1) 

                printOutput<<"L\t"; 

            else if(i==2) 

                printOutput<<"E\t";*/ 

 /*for(int k=0;k<vectoroutputresult.size();k++) 

 { 

                printOutput.precision(4); 

  printOutput<<vectoroutputresult.at(k).at(i); 

                if(k!=vectoroutputresult.size()-1) 

                    printOutput<<","; 

 }*/ 

        printOutput<<endl; 

        /*} 

        }*/ 

        /*else 

 printOutput<<endl;*/ 

 } 

 else 

 { 

 //writes the name of a protein and the percentage of success 

 printOutputTrain<<proteinName<<" Correctness 

Percentage:"<<percentage<<"%"<<endl; 

 //cout<<proteinName<<endl; 

 //writes the primary structure 

 printOutputTrain<<"primaryStructure           :"; 

 for(int i=0;i<primaryStructure.size();i++) 

 { 

  printOutputTrain<<primaryStructure[i]; 

 } 

 printOutputTrain<<endl; 

 

 //writes the secondary structure 
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 printOutputTrain<<"secondaryStructure         :"; 

 for(int i=0;i<secondaryStructure.size();i++) 

 { 

  printOutputTrain<<secondaryStructure[i]; 

 } 

 printOutputTrain<<endl; 

 

 //writes the predicted secondary structure 

 printOutputTrain<<"predictedSecondaryStructure:"; 

 for(int i=0;i<predictedSecondaryStructure.size();i++) 

 { 

  printOutputTrain<<predictedSecondaryStructure[i]; 

 } 

 printOutputTrain<<endl; 

        /*for(int i=1;i<OtH.size();i++) 

 { 

  printOutput<<OtH.at(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]; 

  temp1[i]=folderName[i]; 

 

 } 

 

 //creates the string path and opens the output file with 

parameters 

 strcat(temp,networkId); 

 strcat(temp,"_Network_Specifications.txt"); 

 printNetwork.open(temp); 
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 //creates the string path and opens the HTML file with results 

 //strcat(temp1,"DataOut//"); 

 strcat(temp1,HTMLName); 

 strcat(temp1,networkId); 

 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 (Hidden 

Neurons):"<<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 (Hidden 

Neurons):"<<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; 

 printNetworkHTML<<"<div id=\"navigation\">"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<ul>"<<endl; 

 printNetworkHTML<<"<li><a href=\"#\">Report</a></li>"<<endl; 
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 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 (Hidden 

Neurons): "<<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 (Hidden Neurons): 

"<<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; 

 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; 
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 //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(); 

} 

 

 

void OutputData::closeOutputPointers(){ 

    printOutput.close(); 

} 

 

 

void OutputData::createEnsembleOutputFile(){ 

 

 printEnsembleResults.open("ensembleResults.txt"); 

 

 printEnsembleResults<<"ID\t\tpdbCode\t\tchain\t\tAA\t\tObsSS\t\

tPredSS\t\tH\t\tE\t\tL\t\tBRNN1_H\t\tBRNN1_E\t\tBRNN1_L\t\tBRNN2_H\t\

tBRNN2_E\t\tBRNN2_L\t\tBRNN3_H\t\tBRNN3_E\t\tBRNN3_L\t\tBRNN4_H\t\tBR

NN4_E\t\tBRNN4_L\t\tBRNN5_H\t\tBRNN5_E\t\tBRNN5_L\t\tBRNN6_H\t\tBRNN6

_E\t\tBRNN6_L"<<endl; 

 printEnsembleResults<<"****************************************

*********************************************************************

*********************************************************************

*********************************************************************

************"<<endl; 

 

} 

 

 

 

void OutputData::closeEnsembleOutputFile(){ 

 

 printEnsembleResults.close(); 

 

} 

 

 

void OutputData::printEnsembleOutputFile(vector<char> 

primaryStructure,vector<char> secondaryStructure, 

  vector<char> predictedSecondaryStructure,char 

proteinName[100], vector<vector <double> > vectoroutputresult1, 

  vector<vector <double> > vectoroutputresult2, 

vector<vector <double> > vectoroutputresult3, 

  vector<vector <double> > vectoroutputresult4, 

vector<vector <double> > vectoroutputresult5, 
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  vector<vector <double> > vectoroutputresult6, 

vector<vector <double> > vectoroutputresultensemble){ 

 

 

 

 //cout<<primaryStructure.size()<<" 

"<<predictedSecondaryStructure.size()<<endl; 

 for(int i=0;i<primaryStructure.size();i++) 

 { 

  ensembleOutputCounter++; 

 

 printEnsembleResults<<ensembleOutputCounter<<"\t\t"<<proteinNam

e[0]<<proteinName[1]<<proteinName[2]<<proteinName[3]<<"\t\t"<<protein

Name[4]<<"\t\t"<<primaryStructure[i]<<"\t\t"<<secondaryStructure[i]<<

"\t\t"<<predictedSecondaryStructure[i]<<"\t\t"<<vectoroutputresultens

emble[i][0]<<"\t\t"<<vectoroutputresultensemble[i][2]<<"\t\t"<<vector

outputresultensemble[i][1]<<"\t\t"<<vectoroutputresult1[i][0]<<"\t\t"

<<vectoroutputresult1[i][2]<<"\t\t"<<vectoroutputresult1[i][1]<<vecto

routputresult2[i][0]<<"\t\t"<<vectoroutputresult2[i][2]<<"\t\t"<<vect

oroutputresult2[i][1]<<vectoroutputresult3[i][0]<<"\t\t"<<vectoroutpu

tresult3[i][2]<<"\t\t"<<vectoroutputresult3[i][1]<<vectoroutputresult

4[i][0]<<"\t\t"<<vectoroutputresult4[i][2]<<"\t\t"<<vectoroutputresul

t4[i][1]<<vectoroutputresult5[i][0]<<"\t\t"<<vectoroutputresult5[i][2

]<<"\t\t"<<vectoroutputresult5[i][1]<<vectoroutputresult6[i][0]<<"\t\

t"<<vectoroutputresult6[i][2]<<"\t\t"<<vectoroutputresult6[i][1]<<end

l; 

 } 

 

} 

 

 


