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Feladat ismertetése

 Fehérjék kristályosodási hőmérsékletének 

vizsgálata

 Az input az aminosavak sorrendje, az 

output a kristályosodási hőmérséklete

 Felhasznált modell a Random Forest és az 

XGBoost



A hőmérsékletek eloszlása



Adat előkészítése

 Szekvenciák lerövidítése 100 hosszúra:

 A túl rövid szekvenciákat eldobtam

 A túl hosszúaknak csak az első száz elemét tartottam meg

 Ezt a módszert később lehet fejleszteni

 One-hot encoding: minden betűt egy 24 dimenziós 
vektorral helyettesítünk:

 24 féle aminosav  fordul elő, bár ezek közül 3 nagyon ritka

 Így egy bemenetet egy 2400 hosszú vektorral 
reprezentálunk

 Singular Value Decomposition (SVD) használata a 
dimenziószám 50-re csökkentésére

 Ritka mátrix formátumban tárolható



Singular Value Decomposition

 𝐴 = 𝑈 ∗ 𝑆 ∗ 𝑉𝑇 ahol:

 𝐴 az eredeti mátrix, mérete 𝑛 ∗ 𝑚

 S főátlójának elemei a λ𝑖(𝐴 ∗ 𝐴
𝑇)-k, ahol λ𝑖(𝐵) a B mátrix i. 

legnagyobb sajátértéke. S mérete 𝑛 ∗ 𝑚

U oszlopai az A mátrix bal szinguláris vektorai, V oszlopai 

pedig a jobb szinguláris vektorok. U 𝑛 ∗ 𝑛, V pedig 𝑚 ∗ 𝑚
méretű

 Gyakran alkalmazzák, ha egy mátrix dimenziószámát 

szeretnék csökkenteni, én is erre használtam

 Az U első 50 oszlopát tartottam csak meg



Random Forest

Hiperparaméterek

állítása

A modell kiértékelése a 

legjobb paraméterek mellett

Az elért legkisebb mse: 57.1986.



Random Forest

A hőmérsékletek átlaga 291 fok volt, a medián és módusz 293. 

Kipróbáltam, milyen mse érték adódna, ha a jóslat végig ezen két érték 

egyike lenne. Ezekben az esetekben az mse 63 illetve 67 volt. Vagyis a 

Random Forest javított ehhez képest.



XGBoost

Az XGBoost esetén nehezebb a hiperparaméterek hangolása, mint 

a Random Forestnél. Emiatt lehet jobb az eredmény utóbbinál.

Az elért legjobb mse: 63.301344.



Jövőbeli feladatok

 A mostani módszerek javítása:

 Padelés használata a túl rövid szekvenciáknál, 

vagy loopolás

 A ritka aminosavakat ugyanazzal a betűvel 

jelöljük

 El kellene érni, hogy akármilyen hosszú 
aminosav szekvenciát be tudjunk adni a 
rekurzív modellnek, és az jól tudjon jósolni

 LSTM (Long Short Term Memory) kipróbálása

 BERT modell betanítása a fehérje adatbázisra



Köszönöm a figyelmet!


