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Pep$de	  array	  

IVIg	  an$body	  mixture	  

Red	  =	  epitopes	  (bind	  an$bodies)	  
Black	  =	  non-‐epitopes	  

Pep+de	   Class	   Pep+de	   Class	  

PGIGFPGPPGPKGDQ non-‐ep.	   RRMISRMPIFYLMSG epitope	  

PNMVFIGGINCANGK non-‐ep.	   LPPGFKRFTCLSIPR epitope	  

DGIGGAMHKAMLMAQ non-‐ep.	   EFSQMESYPEDYFPI epitope	  

REDNLTLDISKLKEQ non-‐ep.	   ...	  

TPLAGRGLAERASQQ non-‐ep.	  

DQVHPVDPYDLPPAG non-‐ep.	  

...	  

10,218	  non-‐epitopes	  

3,420	  
epitopes	  

RRMISRMPIFYLMSG 

Count	  of	   A	   C	   D	   E	   F	   G	   H	   I	   K	   L	   M	   N	   P	   Q	   R	   S	   T	   V	   W	   Y	  

1	   1	   2	   1	   3	   1	   3	   2	   1	  

AHribute	  set	  1:	  
amino-‐acid	  counts	  

AHribute	  set	  2:	  
amino-‐acid	  count	  differences	  

Difference	  in	  counts	  of	   F	  –	  G	   F	  –	  I	   F	  –	  L	   F	  –	  M	   F	  –	  P	   F	  –	  R	   F	  –	  S	   F	  –	  Y	   G	  –	  F	   G	  –	  I	   ...	  

0	   –1	   0	   –2	   0	   –2	   –1	   0	   0	   –1	  

RRMISRMPIFYLMSG 

AHribute	  set	  3:	  
subsequence	  counts	  

Count	  of	   RR	   RM	   MI	   ...	   RRM	   RMI	   MIS	   ...	   ACDE	   ...	   ACDEF	   ...	  

1	   2	   1	   1	   1	   1	   0	   0	  

RRMISRMPIFYLMSG 

AHribute	  set	  4:	  
amino-‐acid	  class	  counts	  

Represent	  pep$des	  by	  eight	  
aHribute	  sets	  for	  machine	  learning	  

TRAINING	  DATA	  

Pep+de	   Class	  

RRKGGLEEPQPPAEQ ?	  

SEDLENALKAVINDK ?	  

EDHVKLVNEVTEFAK ?	  

GEKIIQEFLSKVKQM ?	  

ILVSRSLKMRGQAFV ?	  

YTCQCRAGYQSTLTR ?	  

...	  

13,640	  pep$des	  

TEST	  DATA	  

15-‐mers	  

Count	  of	   +ny	   small	   large	   basic	   acidic	   neutral	   ...	  

3	   1	   11	   3	   0	   12	  

	   l 	   l 	   l 	   l 	   t 	   l 	   l 	   s 	   l 	   l 	   l 	   l 	   l 	   t 	   t 	  

RRMISRMPIFYLMSG 

	  b b n n n b n n n n n n n n n 	  

AHribute	  set	  5:	  class	  subsequence	  counts	  

	   l 	   l 	   l 	   l 	   t 	   l 	   l 	   s 	   l 	   l 	   l 	   l 	   l 	   t 	   t 	  

RRMISRMPIFYLMSG 

	  b b n n n b n n n n n n n n n 	  

Count	  of	   ll	   lt	   tl	   ls	   sl	   [	   ...	   bb	   bn	   nb	   nn	   ...	  

8	   2	   1	   1	   1	   1	   1	   2	   1	   10	  

AHribute	  set	  6:	  amino-‐acid	  pair	  counts	  
(an$bodies	  may	  bind	  in	  two	  places)	  

Count	  of	  pairs	  at	  distance	   (R,	  R)	  at	  1	   (R,	  M)	  at	  2	   (R,	  I)	  at	  3	   ...	   (A,	  C)	  at	  1	   (A,	  C)	  at	  2	   ...	  

1	   1	   2	   0	   0	  

RRMISRMPIFYLMSG 
1	  2	   3	  

AHribute	  set	  7:	  amino-‐acids	  at	  distances	  from	  first	  +	  first	  amino	  acid	  
(an$bodies	  may	  bind	  in	  two	  places,	  first	  amino	  acid	  most	  accesible)	  

3	  

Count	  of	  at	  distance	   ...	   R	  at	  1	   ...	   M	  at	  2	   ...	   A	  at	  3	   C	  at	  3	   ...	   First	  

1	   1	   0	   0	   R	  

R
 
RMISRMPIFYLMSG 

AHribute	  set	  8:	  
average	  amino-‐acid	  proper$es	  

Hydrophobicity	   Size	   Polarity	   Flexibility	   Accesibility	   ...	  

0.448	   0.596	   0.306	   0.231	   0.376	  

RRMISRMPIFYLMSG 

SVM	  

Logis$c	  
regression	  

SVM	  

Stacking:	  
SVM	  +	  
log.	  reg.	  

Stacking:	  
SVM	  +	  
log.	  reg.	  

Stacking:	  
SVM	  +	  
log.	  reg.	  

SVM	  

Stacking:	  
SVM	  +	  
log.	  reg.	  

AH
ribute	  set	  1	  

AH
ribute	  set	  2	  

AH
ribute	  set	  3	  

AH
ribute	  set	  4	  

AH
ribute	  set	  5	  

AH
ribute	  set	  6	  

AH
ribute	  set	  7	  

AH
ribute	  set	  8	  

AS1	   AS2	   AS3	   AS4	   AS5	   AS6	   AS7	   AS8	   Class	  

0.98	   0.77	   0.93	   0.82	   0.43	   0.79	   0.91	   0.85	   ?	  

AS1	   AS2	   AS3	   AS4	   AS5	   AS6	   AS7	   AS8	   Class	  

0.32	   0.21	   0.12	   0.64	   0.31	   0.25	   0.02	   0.16	   non-‐ep.	  /	  epitope	  

AHributes	  for	  meta	  machine	  learning	  
(eight	  probabili$es	  for	  epitope)	  

TRAINING	  

TEST	  

Each	  of	  the	  eight	  classifiers	  

outputs	  a	  probability	  for	  epitope	  

Linear	  
regression	  

Train	  a	  meta	  classifier	  

Classify	  with	  the	  
meta	  classifier	  

Pep+de	   Class	  

RRKGGLEEPQPPAEQ non-‐ep.	  

SEDLENALKAVINDK non-‐ep.	  

EDHVKLVNEVTEFAK non-‐ep.	  

GEKIIQEFLSKVKQM non-‐ep.	  

ILVSRSLKMRGQAFV epitope	  

YTCQCRAGYQSTLTR epitope	  

...	  

Pep$des	  w
ith	  predicted	  class	  

OUR	  METHOD	  
Accuracy:	  83.7	  %	  	  
Area	  under	  ROC:	  0.883	  

STATE	  OF	  THE	  ART	  
PUBLISHED	  METHOD	  
(EL-‐Manzalawy	  et	  al.	  2008,	  
trained	  and	  tested	  on	  our	  data)	  
Accuracy:	  82.0	  %	  	  
Area	  under	  ROC:	  0.868	  

WE	  WIN	  :-‐)	  
TEST	  DATA	  

STEP	  

1	  

STEP	  

2	  

STEP	  

3	  

STEP	  

5	  

STEP	  

6	  

STEP	  

7	  
STEP	  

8	  

STEP	  

10	  

STEP	  

11	  

STEP	  

12	  
Final	  

decision	  


