
2016/7/6「DDBJチャレンジキックオフ講習会」ハンズオンのチュートリアルです。NIG神

沼 
 

 
1. チャレンジ課題 

 
 

 
 
2. 訓練・テストのデータファイル 
 
＜データ形式＞ 
■変数(入力: seq_tr, 出力: out_tr)を使って機械学習モデリングを行います。 
■変数(入力: seq_te)を使って出力の予測します。 
■予測データをビッグデータ大学に投稿してください。 

 
 
＜設置場所＞ 
*ビッグデータ大学内 
*遺伝研スパコン内 /home/challenge/data/下に設置 
 



＜設置ファイル＞　 

DDBJ­challenge.mat  チャレンジの課題データ　(MATLABバイナリ形式) 
.mat​読込は​R​：​R.matlab​の​readMat() , Python​：
scipy.io.loadmat() 

challenge_ldatest.m  線形判別分析のMATLABスクリプト 

challenge_ldatest.sh  challenge_ldatest.mをNIGスパコンにジョブ投入するシェルスクリプト 

sample_lda.txt  出力ファイル①ビッグデータ大学に投稿する予測結果ファイル 

sample_auc_tr.txt  訓練データによる構築モデル性能評価：AUC値 
 
AUC(Area under the curve)=​受信者動作特性(ROC: Receiver Operating 
Characteristic)曲線下の面積。モデル構築によるアルゴリズムの性能評価
に用いられる。AUC値が1に近い程、性能が高い。 

 
 

 
 
3. 遺伝研スパコンへのログイン 
 
①公開鍵の登録 
   　スパコンwebsiteにて、公開鍵(id_rsa.pub)内容をコピーして、入力フォームにペース

ト。 
　　登録後、数分でログイン可能になる。 
　　​入力フォームURL：　https://sc.ddbj.nig.ac.jp/index.php/ja­form­ssh­application­2 
 
②sshでスパコンゲートウェイに接続 
　　　​ssh –i .ssh/id_rsa 　アカウント名@gw2.ddbj.nig.ac.jp 
 
③計算ノードにログイン 
　　　＊　​qlogin​ ​(​通常利用の場合：ノード名指定不要​) 
　　　もしくは 

　　　＊ ​ ​ssh nt161​   ​(​チャレンジ専用​GPU​ノードで​matlab​を対話モードで起動する場合：  
　　　　　　　　　　　nt161​～​nt170​の​10​台中から​1​台を指定してsshでログイン​) 
 

 
 
4. MATLABの線形判別分析法で、Challengeデータを解析 
 
遺伝研スパコンでの実行方法 
 
[kaminuma@nt170 160706]$ ​cp /home/challenge/data/challenge_ldatest.* . 
 
[kaminuma@nt170 160706]$​ ​ls ­l 
合計 16 

https://cran.r-project.org/package=R.matlab
https://sc.ddbj.nig.ac.jp/index.php/ja-form-ssh-application-2


drwxr­xr­x  2 kaminuma yn­nig 4096  7月  5 18:45 2016 ./ 
drwxrwx­­­ 12 kaminuma yn­nig 4096  7月  5 18:44 2016 ../ 
­rw­r­­r­­  1 kaminuma yn­nig 1346  7月  5 18:46 2016 ​challenge_ldatest.m 
­rw­r­­r­­  1 kaminuma yn­nig  122  7月  5 18:46 2016 ​challenge_ldatest.sh 
 
 
[kaminuma@nt170 160706]$ ​cat challenge_ldatest.sh 
#!/bin/bash 
#$ ­S /bin/bash 
#$ ­cwd 
#$ ­l mem_req=24G 
#$ ­l s_vmem=24G 
#$ ­l ​challenge 
 
matlab ­nodisplay ­r "challenge_ldatest" 
 

 
 
 
[kaminuma@nt170 160706]$ ​less challenge_ldatest.m 
function challenge_ldatest 
% 
% DDBJ data analysis challenge 
% 
% Eli Kaminuma 
% 2016/7/6 DDBJing sample code 
% 
 
%­­­­­ data load­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­ 
 
tmp=load('/home/challenge/data/DDBJ­challenge.mat'); 
 
seq_tr=double(tmp.seq_tr); % training input sequence 
seq_te=double(tmp.seq_te); % test input sequence 
ans_tr=double(tmp.out_tr); % training answer 
 
 
%­­­­­ modeling/predicting individual eight conditions ­­­­­­­­ 
 
AUCLOG=zeros(8,1); 
TimeLOG=zeros(8,1); 
N_TR=size(seq_tr,1) 
N_TE=size(seq_te,1) 
 
out=zeros(N_TE,8); 
 



 
for kk=1:8 
 
  %­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­ 
  tic; % timer 
 
  out_tr=ans_tr(:,kk); % pickup kk­th training data 
 
  %­­­­modeling/calculating training performance­­­­­­­­­­­­­­­­­ 
 
  model = fitcdiscr(seq_tr, out_tr,'discrimType','Linear'); 
 
  [label_tr,score_lda_tr]=predict(model,seq_tr); 
  [XT,YT,TT,AUCLOG(kk)] = perfcurve(out_tr,score_lda_tr(:,2),1); 
 
  %­­­­predicting test data­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­ 
 
  [label_te,score_lda_te]=predict(model,seq_te); 
  out(:,kk)=score_lda_te(:,2); 
 
  %­­­­­­­­ timer ­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­ 
 
  TimeLOG(kk) = toc; 
 
end 
 
dlmwrite('sample_lda.txt',out,' '); 
dlmwrite('sample_auc_tr.txt',AUCLOG); 
 
fprintf('­­­FIN[ElapsedTime(min)=%.2f][AUC=%.2f]­­­\n',sum(TimeLOG)/60,mean(AUCLOG)); 
 
 
%========[FIN]================================== 
 
 

 
[kaminuma@nt170 160706]$ ​qsub challenge_ldatest.sh 
Your job 7147030 ("challenge_ldatest.sh") has been submitted 
 

 
 
[kaminuma@nt170 160706]$ ​qstat 
job­ID  prior   name  user  state submit/start at  queue  jclass 

slots ja­task­ID 
­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­­ 



   7146816 0.25194 QLOGIN kaminuma  r  07/05/2016 17:30:38 login.q@nt099i 
1 

 ​  7147030 ​0.25000 challenge_ kaminuma  r  07/05/2016 18:57:10 
challenge.q@nt168i  1 
 
 

 
 
 
[kaminuma@nt170 160706]$ ​ls ­l 
 
­rw­r­­r­­  1 kaminuma yn­nig   1346  7月  5 18:46 2016 challenge_ldatest.m 
­rw­r­­r­­  1 kaminuma yn­nig 111  7月  5 19:00 2016 challenge_ldatest.sh 
­rw­r­­r­­  1 kaminuma yn­nig  0  7月  5 19:00 2016 ​challenge_ldatest.sh.e7147033  
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　(標
準エラー) 
­rw­r­­r­­  1 kaminuma yn­nig 898  7月  5 19:02 2016 ​challenge_ldatest.sh.o7147033 
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 (標
準出力) 
­rw­r­­r­­  1 kaminuma yn­nig 64  7月  5 19:02 2016​ sample_auc_tr.txt  
­rw­r­­r­­  1 kaminuma yn­nig 652528  7月  5 19:02 2016​ sample_lda.txt 
 

 
 
[kaminuma@nt170 160706]$ ​cat challenge_ldatest.sh.o7147033 
 
  < M A T L A B (R) > 
  Copyright 1984­2016 The MathWorks, Inc. 
  R2016a (9.0.0.341360) 64­bit (glnxa64) 
  February 11, 2016 
＜中略＞ 
N_TR = 
  60000 
 
N_TE = 
  10000 
 
­­­FIN [ElapsedTime(min)=​1.36​][AUC=​0.67​]­­­　 
                              ↑　​総計算時間は1.36分。訓練データ8条件の平均AUCは0.67 
 

 
 
[kaminuma@nt170 160706]$ ​cat sample_auc_tr.txt 
0.70056 
0.77772 
0.66623 



0.64251 
0.63793 
0.76049 
0.58816 
0.62413 
↑　訓練データ1条件ずつのAUC, 平均は標準出力での0.67。 
 

 
 
[kaminuma@nt170 160706]$​ cat sample_lda.txt （予測結果：真確率ファイル） 
 
0.044468 0.10076 0.08073 0.48344 0.34521 0.40086 0.30471 0.17754 
0.033496 0.13188 0.20314 0.55447 0.18272 0.13753 0.18789 0.1152 
0.045572 0.428 0.054755 0.30207 0.1341 0.087429 0.18152 0.21076 
0.011437 0.039643 0.17207 0.62627 0.31328 0.4152 0.18731 0.12842 
0.098373 0.31975 0.10752 0.39901 0.12401 0.073645 0.25709 0.21598 
0.048972 0.14751 0.046383 0.4391 0.2288 0.29228 0.28766 0.18423 
0.015213 0.018333 0.23794 0.66641 0.39734 0.52767 0.24068 0.10958 
0.026631 0.18165 0.11912 0.47957 0.16453 0.24346 0.341 0.20033 
0.076155 0.090377 0.2123 0.57961 0.3427 0.26133 0.28921 0.2449 
0.017996 0.10757 0.070729 0.39395 0.35233 0.24187 0.26481 0.12811 
： 
＜中略＞ 

 
 
5.　予測結果をビッグデータ大学に投稿 
 
 
NIGスパコンからローカルPCへデータファイルをコピーします。(ローカルPCのターミナル

で操作) 
最後にピリオドが要るので注意して下さい。 
 
[eli@jupitar ~]$​ scp kaminuma@gw2.ddbj.nig.ac.jp:~/sample_lda.txt . 
Enter passphrase for key '/home/eli/.ssh/id_rsa': 
sample_lda.txt                                              100%  637KB 637.2KB/s   00:00 
 

 
ビッグデータ大学のウェブサイトに行きます。 



http://universityofbigdata.net/competition/5749873794088960 

 
 
 
Googleアカウントでログインします。 

 
ローカルPCの​sample_lda.txt​を選択して、Submitボタンを押したら投稿完了です。 

 
 
追記：　遺伝研スパコンchallenge.qの混雑具合は、​遺伝研スパコンのホームページ​から 
確認可能です。Phase 2研究用thin計算ノードのchallenge.qを御覧ください。 
challenge.q以外は研究利用のキューです。 

http://universityofbigdata.net/competition/5749873794088960
https://sc.ddbj.nig.ac.jp/


 
 


