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Struktur Protein

Fungsi Protein dapat dilihat

dari strukturnya

Semakin tinggi strukturnya

maka semakin mudah untuk

menentukan fungsi biologis

dari protein tersebut

Courtesy: National Human Genome Research Institute



Struktur ProteinStruktur Protein



Mengapa Memprediksi Struktur Protein?

X-Ray Crystallography dan Nuclear Magnetic Resonance 
Spectroscopy (NMR) -> waktu yang sangat banyak dan 
biaya yang mahal

(Metfessel dan Saurugger (1993), Long dan Tian (2019)).

Solusi : Menggunakan pendekatan komputasi.



Mengapa Memprediksi Struktur Protein?



Prediksi Struktur Sekunder Protein

Pendekatan Komputasi: Sequence Labelling



3 Kelas dan 8 Kelas

Tingkat akurasi diukur dengan persamaan 
Q3 dan Q8 



Publikasi PSSP berbasis NN dan DL

Publikasi PSSP dengan Neural Network dan Deep Learning pada Tahun 2016-2021 (Ismi, 2021)



(Ismi, 2021)



(Ismi, 2021)
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Dataset

CullPDB (Zhou dan Troyanskaya, 2014)

- 5365 sekuens asam amino yang tersimpan dalam 

bentuk array  berukuran 5365 x 700 x 57

- digunakan sebagai data latih

CB513

- 514 sekuens asam amino yang tersimpan dalam 

bentuk array  berukuran  514 x 700 x 57

- digunakan sebagai data uji



Dataset

Indeks Panjang Keterangan Fungsi Digunakan

0-21 22 Orthogonal 
Input Profile

Fitur Ya

22-30 9 Label struktur 
sekunder (8 
kelas)

Label Ya

31 1 N - Terminal - Tidak

32 1 C - Terminal - Tidak

33-34 2 Solvent 
Accessibility

- Tidak

35-56 22 PSSM Profile Fitur Ya



Position Specific Scoring Matrix

• PSSM digunakan untuk mengetahui peluang atau skor kemunculan 

suatu asam amino pada suatu posisi dalam sekuens asam amino.

• PSSM juga menunjukkan seberapa besar kemungkinan suatu asam 

amino pada suatu posisi berubah menjadi asam amino lain tanpa 

mengubah fungsi dari protein. 

• Skor PSSM yang tinggi mengindikasikan suatu asam amino akan 

berubah menjadi asam amino lainnya.



Metode: Kombinasi CNN + SVM

1-Dimensional CNN akan digunakan dalam menangkap 

fitur spasial dan memperkaya fitur dari sekuens asam 

amino

SVM akan digunakan memprediksi struktur sekunder 

protein berdasarkan fitur dari CNN



Metode: Kombinasi CNN + SVM



Shift-and-Stitch CNN

Shift and stitch adalah cara yang digunakan oleh Lin, et al. (2016) untuk

mengatasi permasalahan berkurangnya panjang sekuens yang 

disebabkan oleh operasi konvolusi dan operasi pooling.

Dibagi kedalam 2 tahapan: shift dan stitch



Shift-and-Stitch CNN



N T A A N R D C E EN T A A N R D C E E
CONV SIZE = 5
MAXPOOL SIZE = 2

Panjang Awal = 10

Shift-and-Stitch CNN



N T A A N R D C E EN T A A N R D C E E
CONV SIZE = 5
MAXPOOL SIZE = 2

Panjang Awal = 10

Shift-and-Stitch CNN

N T A A N R D C E E

gandakan sekuens awal
sebanyak maxpool size

N T A A N R D C E E



N T A A N R D C E EN T A A N R D C E E
CONV SIZE = 5
MAXPOOL SIZE = 2

Panjang Awal = 10

Shift-and-Stitch CNN

N T A A N R D C E E N T A A N R D C E E

beri padding sebanyak:
(convsize - 1 / 2) - 1 di depan 
(convsize - 1) - ((convsize - 1 / 2)- 1 ) di belakang

0 0 0 0 00 0 0

Panjang Hasil Padding = 14



N T A A N R D C E EN T A A N R D C E E
CONV SIZE = 5
MAXPOOL SIZE = 2

Panjang Awal = 10

Shift-and-Stitch CNN

N T A A N R D C E E N T A A N R D C E E

konvolusi pada kedua sekuens

0 0 0 0 00 0 0

Panjang Hasil Padding = 14

Panjang Hasil Konvolusi = 10



N T A A N R D C E EN T A A N R D C E E
CONV SIZE = 5
MAXPOOL SIZE = 2

Panjang Awal = 10

Shift-and-Stitch CNN

N T A A N R D C E E N T A A N R D C E E

max pooling

0 0 0 0 00 0 0

Panjang Hasil Padding = 14

Panjang Hasil Konvolusi = 10



N T A A N R D C E EN T A A N R D C E E
CONV SIZE = 5
MAXPOOL SIZE = 2

Panjang Awal = 10

Shift-and-Stitch CNN

N T A A N R D C E E N T A A N R D C E E

stitch

0 0 0 0 00 0 0

Panjang Hasil Padding = 14

Panjang Hasil Konvolusi = 10

1 2 3 4 5 1 2 3 4 5

1 1 2 2 3 3 4 4 5 5 Panjang Akhir = 10



Shift-and-Stitch CNN



CNN Parameter Tuning

Nilai parameter yang tidak berubah Nilai parameter yang berubah



CNN Parameter Tuning

Nilai parameter yang tidak berubah Nilai parameter yang berubah

http://etd.repository.ugm.ac.id/penelitian/detail/186888



CNN Parameter Tuning



CNN-SVM



SVM Parameter Tuning

Nilai parameter yang berubah



SVM Parameter Tuning



SVM Parameter Tuning



Perbandingan Performa

CNN (68.711%) Hybrid CNN+SVM (68.735%)



Perbandingan dengan Penelitian Lain

• Bi-RNN Single Model (Johansen et al., 2017)

• MUST-CNN (Lin et al., 2016)

• Multi-scale CNN One-hot Encoded (Zhou et 

al., 2018)

• DeepProf+SeqVec, DeepSeqVec (Heinzinger

et al., 2019)



Perbandingan dengan Penelitian Lain

• DeepProf+SeqVec, DeepSeqVec (Heinzinger et al., 

2019)

• SVM-SF (Wang et al., 2016)

• SVM-GA (Chen et al., 2016)



Kesimpulan

• Hybrid CNN-SVM untuk Sequence Labelling, spesifiknya untuk 

memprediksi struktur sekunder protein

• Hybrid CNN-SVM mampu meningkatkan kemampuan prediksi CNN biasa

• Menghasilkan skor Q3 81.49% dan Q8 68.735% pada data test CB513



Terima Kasih!
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