Рассчитайте веса строк вашего выравнивания программой pfw

Получен новый файл с выравниванием.
Визуально (в GeneDoc) отличия не видны, однако, если открыть файл в текстовом редакторе, то видно, что если раньше веса у всех последовательностей были одинаковые (равные единице), то теперь они стали разные.

Создайте профиль программой pfmake

Получен файл в формате GenBank с профилем. Формат записи профиля (таблицей) похож на тот, что выдает prophecy.
Проверьте профиль

Довольно многим редко встречающимся а.о. были присвоены высокие веса.
В 6-й позиции может стоять только S, были установленные неположительные веса для всех остальных а.о.

Подготовьте файл с последовательностями в fasta-формате, в которых будет проводиться поиск

Использую /home/export/samba/public/y09/Term4/Materials/bacteria.fasta
Нормируйте профиль

Новый файл с профилем в таком же формате как и первоначальный. Веса в таблице не изменились, но изменились значения некоторых сведений, а именно:

· Cut off score (стал наименьшим возможным из всех signed int чисел - -2147483648) 

· Информация о нормализации – R1 и R2 константы теперь отсутствуют, а режим сменился с “No units” на “-LogE”.
После нормировки pfsearch отказался работать ( . При чтении файла была выдана ошибка, что он не может прочитать значение как раз того самого cut off score.

Поиск по профилю

Поиск проводился с порогом 2, т.к. при пороге 1 возвращается больше 10000 результатов.
Анализ результатов

Было 4 случая, когда в одном белке профиль срабатывал дважды, оставлены находки с наибольшими весами.
Из практикума №11 по профилям была взята структура таблицы для автоматического подсчета свойств алгоритма.
Сравнительная ROC-кривая (profile – профиль прошлого практикума, pf – этого):
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Максимальный score – 5.44, все верные белки находятся с 3.79.
Профиль, построенный PfTools значительно хуже, чем простой взвешенный профиль из практикума №11 по селективности (в начале его ROC-кривая идет ниже, чем у простого профиля), лучшие 30 результатов оказались примерно 50:50 разбавлены ошибками (16 TP и 14 FP при пороге 5.14).

При этом новый профиль лучше по чувствительности (новый профиль раньше обнаруживает все белки).
Паттерн:

Precision (true hits / (true hits + false positives)) = 156/173 = 90.17 %
Recall (true hits / (true hits + false negatives)) = 156/168 = 92.85 %
Профиль – простая взвешенная матрица:

Precision (true hits / (true hits + false positives)) = 94.31 %
Recall (true hits / (true hits + false negatives)) = 69.05 %
Профиль – PfTools:
Precision (true hits / (true hits + false positives)) = 78.79 % (максимально возможный, при пороге в 495)
Recall (true hits / (true hits + false negatives)) = 61.90 %
Профиль – простая взвешенная матрица для Precision ~= 79%:

Precision (true hits / (true hits + false positives)) = 80.79 %
Recall (true hits / (true hits + false negatives)) = 72.62 %
