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Aufgaben

In der Vorlesung wurden maschinelle Lernmethoden in der Bioinformatik anhand des Beispiels
mGene besprochen. Die Gensuchmaschine mGene funktioniert nach einem 2-Schichten Prinzip.
In der ersten Schicht werden biologische Signale durch Support-Vector-Maschinen (SVM) gelernt
und in der zweiten Schicht werden die Ausgaben der SVMs als Eingaben zum Strukturlernen
verwendet, um eine genaue Segmentierung in “nicht-Gen”, “Gen” (Intron,Exon, usw.) zu erhalten.
In der Ubung sollen der Spektrum und der Weighted Degree Kernel—zwei Kerne aus der Gruppe
der String-Kerne—weiter vertieft werden, da sie eine entscheidende Rolle beim Lernen der ersten
Schicht in mGene spielen.

1. Der Weighted Degree Kern ist wie folgt definiert (Beispiel siehe Bild):
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Zeige fir den Spektrum und den Weighted Degree (WD) Kern, dass es sich um positiv-
definite Mercerkerne handelt. (10 Punkte)

2. Berechne die Gewichte in der “Block”-Formulierung des WD Kerns (im Bild dargestellt), so
dass dieser #quivalent ist. (10 Punkte)
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3. Lade die SHOGUN-toolbox fiir Bioinformatik/Maschinelles Lernen herunter, http://www.
shogun-toolbox.org und trainiere mit Hilfe des WD-Kerns einen Spleissstellenerkenner.
Schreibe ein Skript splicesites.m, welches wie folgt vorgeht:

e Lade die Daten.

e Teile den Datensatz zufillig in fiinf Teile.

— Fiir jeweils 4 der 5 Teile, fithre eine weitere 5-fache Kreuzvalidierung iiber die Regu-
larisierungsparameter C' € {0.01,0.1,1,10,100} und Kerngrade K € {1,2,3,4,5}
durch, um die besten Parameter zu bestimmen.

— Bestimme die Performance des dabei gefundenen besten Parametersatzes auf dem
verbleibendem Fiinftel des urspriinglichen Datensatzes.

Fiir den Parametersatz, der die beste Performance auf dem verbliebenen Fiinftel ergeben
hat, sagen Labels fiir die Testdaten voraus.



Abzugeben sind

e das Skript splicesites.m,

e die ASCII-Datei results.txt, die fiir jede Wahl von Parametern die mittlere Perfor-
mance und die Standardabweichung enthilt (iiber alle insgesamt 25 Iterationen), sowie
die ermittelte Performance auf dem verbleibenden Fiinftel,

o ecine ASCII-Datei predictedlabels.txt, welche die Labels auf den Testdaten enthilt.

Da die Klassen sehr unbalanciert sind, macht es keinen Sinn, den Klassifierzierungsfehler
zu betrachten, betrachte statt dessen den AUC-Score!'. Zu Shogun gibt es auch ein paar
Beispiele?, unter anderem fiir den WD-Kernel, die als Ausgangspunkt genommen werden
konnen. Ggf. kénnte es leichter sein, shogun mit octave® als frontend zu konfigurieren. (20
Punkte)

Isiche z.B. http://en.wikipedia.org/wiki/Receiver_operating_characteristic
2http://www.fml.tuebingen.mpg.de/raetsch/projects/shogun/WeightedDegreeKernel
Shttp://www.octave.org



