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Аннотация
В работе представлен прототип инструмента Prot2Motif, позволяющий по аминокислотной последовательности транс-

крипционного фактора предсказывать мотивы сайтов посадки на ДНК. Основа модели — рекуррентная нейронная сеть, по-
зволяющая работать как с биологическими последовательностями, так и с их матричными представлениями. 

Abstract
A prototype of the Prot2Motif tool is presented in this work. Prot2Motif enables the prediction of DNA binding site motifs 

based on the amino acid sequence of a transcription factor. The core of the model is a recurrent neural network, which can process both 
biological sequences and their matrix representations.

В последние десятилетия биоинформатика стала передовой областью научных исследований, которые предо-
ставляют новые возможности для понимания генетической основы жизни. Одна из задач данной области — поиск 
сайтов посадки транскрипционных факторов (СПТФ). Транскрипционные факторы (ТФ) — это белки, контролиру-
ющие первый этап экспрессии генов. СПТФ — это короткие последовательности нуклеотидов длиной от 5 до 30 
нуклеотидов, которые распознаются специальными ДНК-связывающими доменами ТФ. Поиск таких коротких по-
следовательностей позволяет лучше понимать процесс регуляции экспрессии генов на уровне транскрипции. 

Существует множество как экспериментальных методик, так и вычислительных инструментов, позволяю-
щих решать данную задачу. Однако инструменты in silico могут предсказывать сайты только на основе априорной 
информации о нуклеотидной последовательности. Поэтому мы разработали прототип инструмента Prot2Motif, 
который может предсказать сайты посадки исходя из первичной структуры белка. Основа модели — рекуррент-
ная нейронная сеть (RNN), позволяющая генерировать последовательности нуклеотидов.

Наш инструмент включает в  себя несколько компонентов. Первым звеном является модель ESM-2 
(Evolutionary Scale Modeling), которая переводит последовательность аминокислот в вектора (эмбеддинги). Вто-
рое звено — InterProScan, необходимый для поиска ДНК-связывающего домена в белке. Третий компонент — ре-
куррентная нейронная сеть, позволяющая генерировать частоты встречаемости нуклеотидов в позициях.

В качестве набора данных по мотивам сайтов связывания была взята база данных HOCOMOCO v13. Ин-
формация о первичной структуре белков была извлечена из баз данных UniProt и TFclass. 

Для оценки качества нейронной сети была выбрана оценка SWscore [1], выражаемая формулой

{ }( )21 , , ,
2

SWscore ,
2

= ∈

 − − 
 =

∑ ∑
m

ij iji j A C G T
A B

m
где m — длина мотива (m = 25); Aij— вероятность нуклеотида j в позиции i исходной матрицы; Bij — вероятность 
нуклеотида j в позиции i сгенерированной матрицы. Оценка SWscore может принимать значения от 0 до 1, где 
1 — точное совпадение. 
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После обучения модели RNN качество предсказания на тестовой выборке составило 0,792, что свидетель-
ствует о возможности модели находить взаимосвязи между структурой мотива сайта посадки и ДНК-связываю-
щего домена белка. На рисунке представлен пример референсного и предсказанного мотива.

а — референсное LOGO-представление SPI1.H13CORE.1.S.B;  
б — предсказанное LOGO-представление. Белок — Uniprot ID: P17947

В процессе обучения и оценки качества генерации замечено, что модель способна определять консерватив-
ность нуклеотидов в позициях — это выражается в корректном выборе наиболее часто встречаемого нуклеотида. 

На сегодняшний день проводится оптимизация процесса обучения нейронной сети, что позволит улуч-
шить качество генерации мотивов сайтов связывания.
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