PseAAC-General (PseAAC Builder 3.0) 使用指南

PseAAC-General是基于PseAAC软件的扩展，是一种蛋白质特征提取软件。该软件号称比以往的软件快了100倍。该软件虽然称自己有GUI，但是在软件包里却没有实现，若想使用GUI，需要向作者索取。本文只提供基本的功能介绍，所想了解一些进阶功能，例如可扩展Lua脚本，请查看软件的官方使用文档。
1． 安装


该软件虽然有Linux和Windows两个版本，但是所谓的windows版本是在Cygwin环境下使用的，所以本文介绍Linux版本的使用方法。


首先在http://pseb.sourceforge.net/ 下载Linux版本的代码并解压，针对Ubuntu系统，已经有了直接可执行的二进制文件，所以无需重新编译便可执行。可执行文件在/prebin目录下面。若是其他Linux系统，则需要重新make来编译。实验室的Linux主机都是安装的Ubuntu系统，因此都可以在/prebin目录下直接执行。软件在实验室70上的/usr/local/pseb-linux-3.0目录已经安装，可以直接使用。
2． 参数介绍

该软件的主要使用方式还是命令行形式，最可能常用的命令行应该在/psebin目录下输入：

pseb –i ./test.fasta –a –d –o output.txt或者
pseb –i ./test.fasta–t 2 –b ./uniport-go-0372187.bem –o output.txt

第二条命令行需要准备bem文件，这在下面的介绍中将会涉及到。
下面是软件的参数列表：
	-a –aminoacid
	代表氨基酸组成，指定了这个参数就代表把氨基酸组成加进特征，总计20维。

	-b –bem-file
	bem-file是BEM格式的文件，只在-t的值为2时才生效。

	-d –dipeptide
	指定二肽组成加入特征，总计400维。

	-e –user-ext=LUA_FILE
	LUA_FILE是指Lua脚本。

	-i –input
	输入文件，格式为FASTA。

	-I –lambda
	参数范围为(0,20)，默认为10.

	-m –output-format
	输出文件的格式，可选：svm、csv、tab格式，默认为tab格式。

	-n –ext-opyions=VAR_STRING
	VAR_STRING是一组Lua变量，“name1 = value1;name2 = value2;…“由分号分隔,这些变量只在脚本的开始会执行一次。

	-o –output
	输出文件。

	-q –query
	由于程序包括所有AAIndex数据库在内，因此这个选项用于输出你所选的物理化学属性名称列表。这个选项是一个直接的选择。当这个选项出现在命令行上，所有其他选项将被忽略。当这个选项出现与其他直接选择，从左到右将被执行。

	-s –segment
	SEG是一个0-4的整数，默认为1。序列将被分段为SEG个片段。

	-t –tepe=PSE_TYPE
	可选0-3的整数。

0- 经典的氨基酸组成

1- 两亲（amphiphilic）伪氨基酸组成

2- 基于BEMs的特征

3- 用户自定义的Lua脚本
如果省略这一选项，- w选项将被忽略。如果将此选项设置为2，a – l - x和- w选项将被忽略，- b选项成为强制性的。

	-w –weight
	为(0,1]的数。如果不指定重量参数，程序将不使用的w来平衡pseudo-factors和real-factors。如果使用都指定了- d和- a,重量将被应用到平衡前420维的特征向量。

	-x –select-aaundex
	SELECTION_FILE是一个文本文件，包含选定的物理化学性质的名字。此文件的每一行包含一个物理化学属性的名称。这些名字应该从列表中，由- q选项给出。此文件中列出的物理化学属性将被用于计算伪氨基酸成分。如果省略该选项，选择的物理化学性质将决定- t选项。物理化学性质将使用原始形式的伪氨基酸成分。

	-？ --help
	帮助信息

	-usage
	使用信息

	-V
	版本信息


3． 生成模式组件

PSEB3.0支持两种扩展组件：二分扩展组件（Binary Extension Modeles）与嵌入式脚本程序（Embedded Script Procedures）。
二分扩展模型：


使用命令行

pseb –i ./test.fasta –t 2 –b ./uniport-go-0372187.bem

嵌入式脚本程序：

允许用户使用Lua脚本直接定制。

4． BEM更新工具


在/psebin目录下，除了pseb程序之外，还有bmv与bmc两个程序，bmc为BEM编译工具，bmv则为查看工具。这两个程序是跟BEM更新有关。

1. 预处理程序 GPAList.pl

该程序处理下载过来的uniport文件，然后生成三个用bmc使用的文件：

GPAList.pl uniprot_file column_id column_term
参数column_id和column_term是以0开始的计数的。分别代表在uniprot文件中包含蛋白质ID和特征的是在哪列。例如ID在第一列，特征在第四列，则：
GPAList.pl test.tab 0 3
2. bmv


bmv –i –m bem_file 命令可以检查bem文件是否正确。如果正确，则会显示一下信息：
Total features: 20660

Total instances: 539616

Total ones in feature matrix: 2399431
3. updata-bems.sh

update-bems.sh {go|ipr}
该脚本只有一个参数，如果为“go”则会为Gene Ontology annotations 生成BEM文件，如果是“ipr”，则为protein domain compositions生成BEM文件。
4. 编译工具bmc

bmc –o output_file –f feature_list –p protein_list –m association_map
其中，output_file为输出文件，feature_list和protein_list以及association_map则为BEM的预处理程序GPAList.pl产生。Output文件不能直接用于PseAAC程序，要先解压：

gzip output_file
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