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 پروتئین-های پروتئینبینی برهمکنشکاربردهای پردازش سیگنال گراف در پیش

 *جمشیدی و آرتا امیر رکسانا بابائی

 سرطان و زیستی هایسیستم پیشرفته تحقیقاتی آزمایشگاه، رکامپیوت علوم و آمار ریاضی، انشکدهد علوم، دانشکدگان تهران، تهران، دانشگاهایران، 

 25/06/1402 تاریخ پذیرش: 11/02/1402 تاریخ دریافت:

 چکیده

 در طیف را حیاتی ینقش هستند که نیپروتئبین دو یا چند  فیزیکی و شیمیایی هایاتصال ،نیپروتئ-نیپروتئ هایبرهمکنش

ها گراف لیو تحل هیتجز یو قدرتمند برا دیابزار جد کیگراف  گنالیپردازش س. کنندایفا می وسیعی از فرایندهای سلولی

مفاهیم مقدماتی پردازش  در این مقاله اعمال شده است. نیپروتئ-نیپروتئ یهاشبکه یبر رو یادیز تیبا موفق اریکه اخ باشدمی

با استفاده از تبدیل موجک  های گرافویژگی .شودمرور می نیپروتئ-نیپروتئبرهمکنش سازی شبکه جهت مدل گراف سیگنال

 یهابرهمکنش ینیبشیپمهم  هایتمیالگورتعدادی از در این مقاله . گرددمی بررسی بندی سلسه مراتبیخوشه و گراف طیفی

 هایشبکه بر روی هاالگوریتم این و نتایج حاصل از هشد بررسی 𝐿3و   GRABP ،Spectral linkاز جمله الگوریتم ناشناس 

که  دادنشان  هااین الگوریتم نتایج .شدگزارش  بدن انسان، گیاه رشادی، کرم الگانس و مخمر نیپروتئ-نیپروتئبرهمکنش  گراف

 دهد. صیتشخ موجودات زنده گراف شبکهدر را ناشناس  یهابرهمکنشی مناسب بیبا تقر تواندیم پردازش سیگنال گراف

 .ماشینیادگیری تبدیل موجک طیفی گراف،  ،پردازش سیگنال گراف، نیپروتئ-نیپروتئشبکه برهمکنش  :یکلیدواژه های 

 arta.jamshidi@ut.ac.irپست الکترونیکی:  نویسنده مسئول، *

 مقدمه

نشان دادن انواع مختلف  یبرا یروش مدل ساز کیگراف 

 هاحسگر و اجتماعی ،یکیولوژیب یهامانند شبکه هاشبکه

در حال رشد  نهیزم کیگراف  گنالی. پردازش سباشدیم

در  کیکلاس گنالیپردازش س یهاروش یسراست که به بر

 گنالی. پردازش سپردازدیم مدل شده با گراف یهاداده

و  هیتجز یقدرتمند از ابزارها را برا یاگراف مجموعه

 (.1) سازدیگسترده فراهم م اسیها در مقداده لیتحل

هستند که  یتعاملات مهم نیپروتئ-نیپروتئ یهارهمکنشب

 میمانند تنظ یکیولوژیب یندهایاز فرآ یاریبس یبرا

 شبکه برهمکنش .باشندیم یبدن، ضرور سمیمتابول

 که استحجم بالایی از داده دارای  نیپروتئ-نیپروتئ

 بسیاررا  کیکلاس یهابا روش این نوع از تعاملاتمطالعه 

پردازش سیگنال گراف به دلیل توانایی  .سازدمیدشوار 

تشخیص الگوی رفتاری و تقریب میزان ارتباطات شبکه 

های پردازش برهمکنش، مزیت بیشتری نسبت به روش

سیگنال کلاسیک دارد. در این مقاله عملکرد پردازش 

بینی برهمکنش های پیشسیگنال گراف و الگوریتم

ی مختلف بررسی هارا روی داده (،2) نیپروتئ-نیپروتئ

راف در کاربرد گنخست این مقاله  در بخش م.ایردهک

بینی پیوند و کشف له پیشمسا بینی تداخلات دارویی،پیش

 -پروتئینو سپس اهمیت برهمکنش  ردهکبررسی را دارو 

در بخش یم. ردرا برای کشف داروها مطالعه ک پروتئین

بررسی  این ابزار، مفاهیم مقدماتی پردازش سیگنال گراف

تفاده از مفهوم ماتریس لاپلاسین در اساز با  سپس شده و

شبکه  یهایژگیوتبدیل موجک طیفی گراف،  بخش

با توجه به ساختار موضعی  نیپروتئ-نیپروتئبرهمکنش 

بندی سلسله خوشه در بخش (.3د )شها استخراج داده

های ویژگی راتبی با الگوریتم پیوند میانگین، با استفاده ازم
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گراف متناظر با شبکه  از تبدیل موجک، بدست آمده

. در (3) شدهای مختلف تقسیم به خوشه هاداده برهمکنش

بر  بخش میدان تصادفی مارکوف، یک مدل از این میدان

شده و با استفاده از این  انتخابهای گراف روی سیگنال

شبکه  گراف متناظر با در احتمال وجود یال ،مدل

در بخش طرح الگوریتم  .(4) شدبررسی  هاداده برهمکنش

 زبا استفاده ا، پروتئین-تئینبینی برهمکنش پروپیش

بینی پیشبرای  الگوریتم یک ،ی مطالعه شدهابزارها

. این (5)د یگرد تشریح در گراف های ناشناسبرهمکنش

طوری الگوریتم شامل یک مساله یادگیری ماشین است، به

که در این یادگیری با استفاده از توزیع گیبس تعریف شده 

بر روی میدان تصادفی مارکوف، بیشترین احتمال وجود 

در بخش  (.6) شودها محاسبه میتئینبرهمکنش میان پرو

، الگوریتم بررسی سازی الگوریتم و ارزیابی عملکردپیاده

و با  اجرا شدهی مختلف هاشده بر روی مجموعه داده

هی داستفاده از معیار منحنی مشخصه عملکرد میزان باز

بررسی الگوریتم  . در بخش آخر،شدالگوریتم مشخص 

به دست آمده . نتایج گردیدمقایسه  هابا سایر الگوریتمشده 

بینی پیوندها با استفاده بیانگر دقت قابل قبول الگوریتم پیش

 از پردازش سیگنال گراف است. 

، ییدارو تداخلها: بینی تداخل داروگراف و پیش

ناخواسته و گاه خطرناک است که در اثر مصرف  یادهیپد

تداخلات  نی. ادهدیچند دارو رخ م ایهمزمان دو 

 یحت یا و ، جراحتیجانب یهامنجر به واکنش توانندیم

 یبالقوه، نقش ییدارو هایلتداخ ییشناسا (.7) شوند مرگ

 روند درمان عیو تسر یدر کاهش عوارض جانب یاتیح

 ییشناسا های محاسباتی،گیری روشقبل از همه (.8) دندار

منابع مختلف مانند  مطالعه هیبر پا ییدارو هایتداخل

ها، روش نی. در ابود های ثبت شدهداده و مرجع یهاکتاب

مشابه،  یهایژگیبا و ییکه داروها گردیدمیفرض 

در  .دهندرا از خود نشان می یمشابه ییدارو هایتداخل

 زینیی هانقص، قابل قبول ییکارا برخلافها روش این

به  توانیها منقص نی. از جمله اشودمشاهده می

در  اشاره کرد. ییتداخلات دارو نیبی همبستگ یریگدهیناد

 یقدرتمند برا یگراف به عنوان ابزار هینظر ر،یاخ یهاسال

ها، مورد توجه قرار گرفته و شباهت داده یهمبستگ یبررس

 هایلتداخ ینیبشیپ یبرا توانیم هینظر نیاز ا (.9) است

به  گراف هیبر نظر یمبتن یهاروش .نمود استفاده ییدارو

 هایتداخل ینیبشیپ تیقابل ،بالا ییکارادقت و دلیل 

یی، دارو هایتداخل نیب یهمبستگ یبررس و دیجد ییدارو

 در توانیگراف منظریه از  (.10دارند )ارزش بالایی 

 هایاخلتد، ین روش. در اکرداستفاده  نیماش یریادگی

شناسایی، مختلف  یهاتمیبا استفاده از الگور ییدارو

 نیاز جمله ا (.11) دنگردیاستخراج مبندی و خوشه

 افتنی یبرا جستجو هایتمیبه الگور توانیم هاتمیالگور

 یبنددسته یبرا یبندخوشه و گراف یهاراس نیب یرمس

ها اشاره راس بین شباهت میزان گراف بر اساس یهاراس

 .(12) نمود

 یهادهیپد ،هایماریب ها و کشف دارو:بینی پیوندپیش

 یهاسلول نیب یرخطیهستند که از روابط غ یادهیچیپ

 افتنی یبرا (.13)گیرند دربرمیزنده را  اتمنفرد تا موجود

 یداروها دیو تول یطراح یعنی ،یماریپاسخ مناسب به هر ب

 .(14) نمودتوجه  هادهیپد نیاز ا یابه مجموعه دیمؤثر، با

بر و زمان نهیپرهز یروش به طور کلّی کشف دارو ندایفر

ی، نیبالشیپ قاتیاست که شامل پنج مرحله کشف و تحق

 ینظارتهای سازمان یبررسی، نیبال قاتیتحقی، منیا یبررس

 یهاروش (.15) باشدمی پس از فروش یمنینظارت بر او 

های هستند. الگوریتم دادهعلم بر  یکشف دارو مبتن نینو

 ندیسرعت  فرآ توانندیم پردازش دادهمعرفی شده در 

در علم  دهند. شیافزا یتوجه را به طور قابلکشف دارو 

وجود  کشف دارو نهیدر زم یچهار دسته روش اصلداده 

 یکردهایرو-2 ،گاندیبر ل یمبتن یکردهایرو-1: دارد

 یکردهایرو-4بر شبکه و  یمبتن یکردهایرو-3 ،اتصال

 گاندیبر ل های مبتنیدر روش .نیماش یریادگیبر  یمبتن

عوامل به اتصال به  لیمشابه تما یکه داروها شودیفرض م

 کردیرو نیکه ا ییدارند. از آنجا ی رامشابه ایزبیماری



 1402 پاییز و زمستان ،14، شماره 7جلد  مجله زیست شناسی ایران )علمی(

150 

استفاده  گاندهایاز شباهت لی نتایج خود نیبشیپ یبرا

 مندنیاز ،دستیابی به جواب یبرااین روش کند، یم

 .استها بیماریداروها و  نیب برهمکنشاز  یی اولیههانمونه

را بر اساس  ، داروی مورد نیاز رابر اتصال یمبتن یهاروش

 کند. این روشبینی میپیش هانیپروتئ یعدب ساختار سه

کارایی خود را از  ناشناخته باشد، نیکه ساختار پروتئ یزمان

 یریادگیبر شبکه و  یمبتن یکردهایرو .دهددست می

ذکر شده در دو  یهاتیبر محدودتا  کنندیتلاش م نیماش

بینی در پیش زین این دو رویکرد  غلبه کنند. گرید کردیرو

از پیش تعریف شده  یهادادهعواملی مانند به موثر داروها 

 (.16) دارند یقابل اعتماد بستگ و

در  ها:و درمان بیماری پروتئین-برهمکنش پروتئین

یکدیگر تعاملاتی ها با سیستم بدن موجودات زنده پروتئین

شود تا کنند که در نتیجه آن بدن قادر میرا برقرار می

های روزمره خود را انجام دهد. چنین تعاملاتی فعالیت

د. برهمکنش نشوپروتئین نامیده می-برهمکنش پروتئین

اطلاعات ها و ایجاد درمان بیماری پروتئین در-پروتئین

به عنوان . داردتاثیر بسیار مهمی  هابرای کشف دارو اولیه

در بدن انسان یک پروتئین سرکوبگر  p53مثال پروتئین 

تومور است که نقش حیاتی در حفظ پایداری ژنوم و 

 برای نمونه در ،های سرطانیجلوگیری از رشد تومور

درصد از  50در حدود  (.17) کندرا ایفا می ،سرطان ریه

یابد و در نتیجه، کاهش جهش می p53های انسانی، سرطان

ها مشاهده سطح این پروتئین در بسیاری از سرطان

های سرطانی به داروهای رایج برای درمان بیماری گردد.می

تاثیر بگذارند و  p53توانند بر روی پروتئین راحتی نمی

چالش کشف دارو برای کنترل این پروتئین در درمان 

 بررسی شبکه برهمکنشبا  (.18)است بسیار مهم سرطان 

پروتئین در بدن انسان مشخص شده است که  -پروتئین

برهمکنش  MDM4و  MDM2با دو پروتئین  p53پروتئین 

کنند. را کنترل می P53دارد و این دو پروتئین فعالیت 

MDM2 ثباتی و تجزیه سریع باعث بیP53 گردد. می

فعالیت این پروتئین از نیز  MDM4همچنین پروتئین 

. دانشمندان با توجه به این اطلاعات به دنبال کاهدمی

کشف گروهی از داروها بودند تا بتوان برهمکنش میان این 

کشف  باسرانجام  کهمتوقف کنند را ها بایگدیگر پروتئین

اتصال  از با موفقیت ،Nutlinsگروهی از داروها به نام 

MDM2  به پروتئینP53 با مهار این اتصال، جلوگیری شد .

تر شده و فعالیت سرکوب تومورهای با ثبات P53پروتئین 

بنابر آنچه گفته شد  (.19)یافته است سرطانی افزایش 

پروتئین در درمان  -های پروتئینبینی برهمکنشپیش

ها و کشف دارو نقشی ضروری دارد. بسیاری از بیماری

ناشناخته ها همچنان های موجود بین پروتئینبرهمکنش

باقی مانده است و بررسی وجود و یا عدم وجود این 

بر و ها پرهزینه، زمانروابط در علوم تجربی و آزمایشگاه

ه از نظریه گراف، پردازش باشد. با استفاددارای خطا می

توان در می و یادگیری ماشین احتمالی هایسیگنال، مدل

وتئین در پر -های پروتئینبینی برهمکنشعلم داده به پیش

تواند در سیستم موجودات زنده پرداخت. چنین روشی می

 -های پروتئینمدت زمان کمتر و با دقتی مناسب برهمکنش

 پروتئین را محاسبه کند. 

 های موجود میانرهمکنشب پردازش سیگنال گراف:

 یبر رو یابا در نظر گرفتن شبکه توانیرا م هانیپروتئ

و  نیهر پروتئ یکردیرو نی. در چنکردمطالعه  هاآن

توسط گراف مدل  هانیپروتئ گریبا د آن یهابرهمکنش

راس  کیبه صورت  نیهر پروتئ کهیطوربه شود؛یم یساز

داده  شینما الیدلخواه با  نیدو پروتئ نیو برهمکنش ب

Gبه صورت 𝐺اف گرفرض کنید  شود.یم = (V, E)   

راس  𝑁ای از مجموعه 𝑉که در آن   شده باشد داده شینما

{𝑣1, 𝑣2, … , 𝑣𝑛} ها بوده و نیپروتئ مجموعه متناظر با𝐸 

طوریکه های موجود در شبکه باشد بهمجموعه برهمکنش

∀𝑣𝑖, 𝑣𝑗 ∈ 𝑉 ∶ {𝑒𝑖𝑗 = (𝑣𝑖, 𝑣𝑗)} (20 .) برای مثال در شکل

پروتئین بدن انسان -ای از شبکه برهمکنش پروتئیننمونه 1

 8149سازی شده است. این شبکه شامل توسط گراف مدل

برهمکنش می باشد. در گراف متناظر با  11523پروتئین و 

این شبکه  هر راس متناظر با یک پروتئین بوده و تمامی 
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، همچنین در این اندها با رنگ مشکی نمایش داده شدهراس

متناظر با یک برهمکنش بین دو پروتئین  ،گراف هر یال

 اند.ها با رنگ آبی مشخص شدهمامی یالبوده و ت

 

پروتئین برای مجموعه داده شبکه -گراف برهمکنش پروتئین -1شکل 

 انسان. هایپروتئین

را  Aتوان ماتریس مجاورت می 𝐺با استفاده از گراف 

دهنده وجود و یا نشان 𝑎𝑖𝑗تعریف نمود که در آن مولفه 

باشد. لاپلاسین گراف می jو  iعدم وجود یال بین دو راس 

𝐺  به صورت𝐿 = 𝐷 − 𝐴 گردد که در آن تعریف می𝐷 

 باشد و عناصرمی 𝐺های گراف ماتریس قطری درجه راس

𝑑𝑖𝑖صورت به این ماتریس = ∑ 𝑎𝑖𝑗
𝑁
𝑗=1 اندیس به ازای هر 

𝑖 = 1, … , 𝑁 شوند. مقادیر ویژه ماتریس تعریف می

,𝜆1لاپلاسین را با  … , 𝜆𝑁  ژهیو ریمقاددهیم، نمایش می 

 هیفور لیمشابه با فرکانس در تبد ینقشگراف  ینلاپلاس

. بردارهای ویژه متناظر با مقادیر کنندیم فایا ی رامعمول

𝑈تشکیل ماتریس  ،ویژه = [𝑢1, 𝑢2, … , 𝑢𝑛] دهند. را می 

𝑥𝑛سیگنال گراف یک بعدی  ∈ 𝑅   برای راس دلخواه𝑛  به

𝑥𝑛صورت یک عدد حقیقی و سیگنال گراف چند بعدی ∈

𝑅𝑀  برای راس دلخواه𝑛  به صورت یک بردار قابل تعریف

 باشد. می

اتصلات موضعی در گراف را تبدیل موجک طیفی گراف: 

توان با استفاده از تبدیل موجک طیفی گراف ثبت نمود. می

از  یاموجک خانواده کی ک،یکلاس گنالیدر پردازش س

که  کندیشده در زمان را فراهم م یسازیبوم یهاگنالیس

ورد استفاده قرار م موضعی گنالیس یهایژگیو شینما یبرا

 ،در پردازش سیگنال کلاسیک نی. بنابراشوندگرفته می

سرعت  یا همان اسینه بر اساس مق ،موجک هیعنصر پا

 شودیپارامتر م سیگنالآن، بلکه بر اساس مکان  راتییتغ

موجک با  هی، عنصر پاگراف گنالیس دازشدر پر. (21)

مشخص  s وستهیپ اسیو پارامتر مق nپارامتر گسسته 

 بررسیرا  n راساطراف  یساز موضعی nشود. پارامتر یم

 یبودن تابع موجک را رو میزان هموار sپارامتر  کرده و

توان یک می 𝑠با استفاده از پارامتر  کند.یکنترل م گراف

تابع هسته باند گذر را تعریف نمود، به طوریکه این تابع بر 

تابع  کند. روی مقادیر ویژه ماتریس لاپلاسین حرکت می

 گردد:تعریف میبه صورت زیر  𝑔هسته باند گذر 

𝑔(𝑠𝜆) = { 

𝑥1
−𝛼(𝑠𝜆)𝛼 ,               𝑠𝜆 < 𝑥1

𝑝 (𝑠𝜆),           𝑥1 ≤ 𝑠𝜆 ≤ 𝑥_2

𝑥2
𝛽

(𝑠𝜆)−𝛽 ,               𝑠𝜆 > 𝑥_2

 

 یاچندجمله ابیدرون به صورت یک 𝑝(𝑠𝜆)که در آن 

 به که شودیمنحصر به فرد در نظر گرفته م یمکعب

و نقاط  βو  αمقادیر  .دارد آن توجه و مشتق g یوستگیپ

باشند. در مساله پارامترهای فیلتر می 𝑥2و  𝑥1انتقال 

  𝜆1پروتئین مقادیر ویژه -پردازش شبکه برهمکنش پروتئین

ها های بیشترین درجات تمامی راسمتناظر با طیف 𝜆2و 

ها در باشند و برای اطمینان از وجود آندر گراف می

αراس،  بررسی تبدیل موجک طیفی هر = β =
1

2
 و 

𝑥1 = 𝑥2و    1 =  شود. عنصر پایهدر نظر گرفته می 2

به صورت زیر   𝑛و حول راس  𝑠در مقیاس  𝜓𝑠,𝑛موجک 

 گردد:تعریف می

𝜓𝑠,𝑛 = ∑ 𝑔(𝑠𝜆𝑛)𝑢(𝑘)

𝑛

𝑘=1

[𝑛]𝑢(𝑘) 

تبدیل موجک طیفی گراف در حقیقت یک ترکیب خطی از 

اطلاعات باشد.  می 𝐺بردارهای ویژه لاپلاسین گراف 

های گراف در تبدیل موجک موضعی و توپولوژیکی راس

ویژگی  𝜓𝑠,𝑛گردد، بنابراین مقدار طیفی گراف ثبت می

با استفاده از ویژگی شود. نامیده می 𝑠در مقیاس  𝑛راس 

و  𝑖فاصله بین دو راس دلخواه  ،محاسبه شده برای هر راس

𝑗  در مقیاس𝑠 گرددبه صورت زیر تعریف می: 
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𝐷𝑠(𝑖, 𝑗) = 1 −
𝜓𝑠,𝑖

𝑇 𝜓𝑠,𝑗

‖𝜓𝑠,𝑖‖‖𝜓𝑠,𝑗‖
  

های موجود در داده بندیی گروهبرا: هابندی دادهخوشه

استفاده نمود.  یبندخوشه از توانیم یک مجموعه

که  باشدیها ماز داده ییهادسته افتنی ندیفرا یبندخوشه

 یکسانی یهایژگیو یدارا ،دسته موجود در هرعناصر 

 یبندخوشه فرایند هستند.  در گریکدینسبت به 

عدم شباهت  یا و تبر اساس شباه ها از داده ایمجموعه

 یبندطبقه ،خوشه به ناممختلف  ییهارمجموعهیدر ز

روش محبوب  کی یسلسله مراتب یبندخوشه. شوندیم

گراف، از  یشده بر رو فیتعر یهاداده یبنددسته یبرا

در این  است. نیپروتئ-نیبرهمکنش پروتئ یهاجمله شبکه

خوشه حضور  کیاز  شیداده ممکن است در ب کروش ی

توان با استفاده بندی سلسله مراتبی را می. خوشهداشته باشد

 وندیپ ،یتک وندیپ الگوریتممانند  یمختلف یهاالگوریتماز 

در الگوریتم پیوند . نمود جراا نیانگیم وندیکامل و پ

به صورت  𝐶𝑗و  𝐶𝑖فاصله بین دو خوشه دلخواه  ،میانگین

 فیدر دو خوشه تعری موجود هاداده یتمام هفاصل نیانگیم

با الگوریتم  بندی سلسله مراتبیاجرای خوشه . باگرددیم

 𝐾به  𝐺های گراف راس ،𝑠مقیاس دلخواه در  پیوند میانگین

Γ𝑘خوشه 
(𝑠) که در آنگردند تقسیم می𝑘 = 1, … , 𝐾 (22.) 

کرم  پروتئین از بدن 40مجموعه  2عنوان مثال در شکل به

 بندی شده است.با استفاده از این روش خوشهالگانس 

 
 .های بدن کرم الگانس با استفاده از الگوریتم پیوند میانگینپروتئین از مجموعه پروتئین 40بندی خوشه -2شکل 

با در نظر گرفتن یک حد آستانه برای فاصله همبستگی در 

ها به ها، نمودار قطع شده و دادهبندی دادهنمودار خوشه

 به صورت حد آستانه گردند.تعدادی خوشه تقسیم می

در  ی بوجود آمدههامیانگین فاصله همبستگی تمامی خوشه

، با محاسبه 3 لمثال در شک شود. به عنوانفته مینظر گر

راس از گراف متناظر با  60تبدیل موجک طیفی گراف 

بندی پروتئین بدن انسان، خوشه-شبکه برهمکنش پروتئین

 مقیاس الگوریتم پیوند میانگین درسلسله مراتبی با 

 𝑆 = های قرار گرفته در یک اجرا شده است، راس 1,2

 اند.خوشه یکسان، با رنگ مشابه نمایش داده شده

 هیدر نظر میدان تصادفی مارکوفمیدان تصادفی مارکوف: 

 یهاداده یتعاملات شرط فیتوص یبرا لآمار و احتما

 هانیشبکه، مانند شبکه برهمکنش پروتئ کیدر  هیهمسا

 یتصادف ندینوع فرا کی یتصادف دانیم .گرددیاستفاده م

را برحسب  یتصادف یرهایمتغ تواندیاست که م یبعد کی

در  گریعبارت د به .کند یها مدل سازآن یمکان تیموقع

خود مدل  هیهمسا یهاها برحسب دادهداده ندیفرا نیا

 (.5شوند )می
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𝑠)الف(  = 𝑠)ب(     1 = 2 

𝑆 هایمقیاس پروتئین بدن انسان به ازای-راس از گراف متناظر با شبکه برهمکنش پروتئین 60بندی سلسله مراتبی خوشه -3شکل  = 1,2. 

𝑣فرض کنید به ازای هر راس  ∈ 𝑉  از گراف𝐺،  سیگنال

𝑥(𝑣)بعدی  𝑚گراف  ∈ ℝ𝑚  داده شده باشد. همچنین

خوشه مجزا  𝐶به  𝐺های گراف فرض کنید مجموعه راس

از  𝑣تقسیم شده باشد، در اینصورت برای هر راس دلخواه 

𝑐 به ازای هر خوشه ،𝐺گراف  ∈ {1,2, … , 𝐶} توان می

γ(𝑣)بردار  = [𝛾
1
(𝑣), 𝛾

2
(𝑣), … , 𝛾

𝐶
(𝑣)]  را تعریف

𝛾𝑐(𝑣)طوریکه مولفه نمود، به =  𝑣س اگر و تنها اگر را 1

متعلق باشد و در غیر اینصورت مقدار صفر را  𝑐به خوشه 

𝑣داشته باشد. به ازای هر راس  ∈ 𝑉، های مجموعه سیگنال

های تصادفی تشکیل میدان γ(𝑣)و بردارهای  𝑥(𝑣)گراف 

𝑋: 𝑉 → ℝ𝑀  وΓ: 𝑉 → 𝐵  دهند که در آن را می𝐵 

 𝐺های گراف به ازای تمامی راس γ(𝑣)مجموعه بردارهای 

مجموعه  𝐺از گراف  𝑒باشد. همچنین به ازای هر یال می

نیز تشکیل میدان تصادفی  𝐴های ماتریس مجاورت مولفه

اثبات نمود که با توجه به سه  توانیمدهند. مارکوف را می

 نام برده فضای دانیم

𝑀 ≜ 𝑉 ⋃ Ε ⋃ 𝑉  موجود بوده و یک میدان تصادفی

:𝑋̃ مارکوف به صورت 𝑀 → ℝ𝑀⋃ {0,1} ⋃ 𝐵  قابل

 طوریکه در آن به ازای هربه ،باشدتعریف می

𝑚 ∈ [𝑣, 𝑒, 𝑣] :داریم 

𝑥̃(𝑚) = { 

𝑥𝑣 ∈ ℝ𝑚

𝑎𝑒 ∈ {0,1}
𝛾𝑣 ∈ 𝐵

 

کند و لذا دق میص( 3) بسیگ عیدر توزچنین میدانی 

در میدان مارکوف از رابطه زیر  عنصراحتمال وجود یک 

 آید:بدست می

  𝑃𝑋̃(𝑥̃) =
𝑒𝑥𝑝{−𝑈(𝑥)}

∑ 𝑒𝑥𝑝{−𝑈(𝑥)}𝑥̃∈𝑋̃

 

صورت زیر سراسری بوده و به تابع پتانسیل  Uکه در آن 

  باشد:قابل محاسبه می

 𝑈(𝑥̃) = ∑ ∑ 𝑄(𝑥̃𝑚 , 𝑥̃𝑛)𝑛∈𝑁𝑚𝑚∈𝑋̃ 

𝑄 عنصربین دو  ایدسته تابع پتانسیل 𝑚 و 𝑛  به بوده و

 𝑁𝑚. گرددصورت یک تابع غیرکاهشی نامنفی تعریف می

. با تعریف باشدمی 𝑚عنصر  هایهمسایگیمجموعه 

توان احتمال وجود یک ای میمناسب تابع پتانسیل دسته

طوریکه این احتمال بر بررسی نمود، به 𝐺یال را در گراف 

ها بدست های گراف و خوشهحسب مجموعه سیگنال

، احتمال توزیع گیبس 𝑋̃در میدان تصادفی مارکوف آید. می

 باشد بنابراین داریم:می Γو  𝑋 ،𝐴وابسته به سه مولفه 

𝑃𝑋,𝐴,Γ(x, a, 𝛾) =
𝑒𝑥𝑝{−𝑈(x, a, 𝛾)}

𝑍
 

ها بوده و از برای داده عامل نرمال ساز کی 𝑍که در آن 

𝑍رابطه  = ∑ 𝑒𝑥𝑝{−𝑈(𝑥̃)}𝑥∈𝑋̃  .با قابل محاسبه است

تابع پتانسیل سراسری را  Γو  𝑋 ،𝐴توجه به سه مولفه 

 محاسبه نمود: صفحه بعدتوان از رابطه می
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𝑈(x, a, 𝛾) = ∑ 𝑎𝑖𝑗𝑄𝑋(𝑥𝑖 , 𝑥𝑗)

𝑖∈𝑣,   𝑗∈𝑁𝑖

+ ∑ 𝑎𝑖𝑗𝑄Γ(𝛾𝑖 , 𝛾𝑗)

𝑖∈𝑣,   𝑗∈𝑁𝑖

+ ∑ 𝑄𝐴(𝑎, 𝑎𝑘)

𝑒∈𝐸,   𝑘∈𝑁𝑒

 

 

𝑄𝑋 ،𝑄Γ  و𝑄𝐴 ای و نامنفی می باشند. سه تابع پتانسیل دسته

∑ 𝑎𝑖𝑗𝑄𝑋(𝑥𝑖 , 𝑥𝑗)𝑖∈𝑣,𝑗∈𝑁𝑖
مرتبط با سیگنال گراف بوده و  

گیرد، در نظر میها را میزان ارتباطات میان راس

∑ 𝑎𝑖𝑗𝑄Γ(𝛾𝑖 , 𝛾𝑗)𝑖∈𝑣,𝑗∈𝑁𝑖
در ها را احتمال مشاهده یال 

∑های مختلف کنترل کرده و خوشه 𝑄𝐴(𝑎, 𝑎𝑘)𝑒∈𝐸,𝑘∈𝑁𝑒
 

مفروض را در خود ذخیره  های خارج شده از راسیال

 کند. می

در پروتئین: -بینی برهمکنش پروتئینطرح الگوریتم پیش

این بخش به بررسی یک الگوریتم برای حل مساله 

پروتئین با استفاده از مدل -بینی برهمکنش پروتئینپیش

های بینی یالمساله پیش ،4پردازیم. در شکل گراف می

ناشناس در بخشی از شبکه پروتئین درون سلولی نشان 

، GABARAPL1 ،BNIP3Lهای است. پروتئینداده شده 

GABARAPL2 ،BCL2 ،BCL2L13  وGABARAP  در

و  تیکم میبه تنظ هیتا سطح پا یتوکندریبا حذف مسلول 

بینی در مساله پیش د.نکنیکمک م یتوکندریم تیفیک

های پروتئین در این شبکه، برهمکنش-برهمکنش پروتئین

 GABARAPL1 ،GABARAPL2های موجود بین پروتئین

حذف گردیده و با استفاده از الگوی اتصال  GABARAPو 

ها، احتمال وجود برهمکنش بین پروتئین دیگر پروتئین

های سبز یال 4 شکل شود. درهای ذکر شده بررسی می

باشد. الگوریتم بر روی های اولیه میمتناظر با برهمکنش

به های آبی رنگ را در مجموعه ها اجرا شده و یالداده

بینی نموده است. الگوریتم پیش ،عنوان برهمکنش

 باشد.پیشنهادی شامل سه مرحله می

ها با استفاده از تبدیل موجک بندی دادهگروه مرحله اول،

طیفی گراف: در ابتدا با استفاده از تبدیل موجک طیفی 

 sدر مقیاس  𝑖های متناظر با هر راس دلخواه گراف، ویژگی

های شود. با استفاده از ویژگیاستخراج می 𝜓𝑠,𝑖به صورت 

فاصله های موجود، بدست آمده برای تمامی راس

بندی سلسله مراتبی با پیوند میانگین همبستگی و خوشه

𝛤𝑘خوشه  𝐾ها را به توان دادهمی
(𝑠)  بندی نمودگروه ،

𝑘در آن  طوریکهبه = 1, … , 𝐾 هر خوشه متناظر با .

های موجود میان ها و برهمکنشنای از پروتئیزیرمجموعه

 ها است.آن

 

 
-ناشناس در شبکه گراف برهمکنش پروتئین بینی یالپیش -4شکل 

های شناخته شده با رنگ سبز و یال ناشناس پروتئین بدن انسان، یال

 اند.محاسبه شده توسط الگوریتم با رنگ آبی مشخص شده

به ، تعریف سیگنال گراف چندبعدی: حال مرحله دوم

رای هر راس قرار گرفته تعریف سیگنال گراف چندبعدی ب

سیگنال  𝑖پردازیم. به ازای هر راس دلخواه می در هر خوشه

گراف چندبعدی برای آن به صورت زیر قابل تعریف می 

 باشد:

𝑥𝑖 =  𝐴𝑖 

ام از ماتریس مجاورت گراف -𝑖ستون  𝐴𝑖که در آن 

با توجه به تعریف سیگنال گراف چندبعدی  باشد.می

توان از مولفه معرفی شده در تابع پتانسیل سراسری می

∑ 𝑄𝐴(𝑎, 𝑎𝑘)𝑒∈𝐸,𝑘∈𝑁𝑒
صرف نظر نمود زیرا در این مدل از  

های خارج شده از تمامی یال ،گراف چند بعدی سیگنال

 شود.ها در نظر گرفته میتمامی راس
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رای تخمین سیگنال معرفی یک نگاشت ب مرحله سوم،

 عنصرطور که از احتمال وجود یک مارکوف: همانگراف 

مشخص است احتمال وجود یال بین دو در میدان مارکوف 

قرار زمانی در بیشترین حالت ممکن خود  𝑗و  𝑖راس 

کمترین مقدار ممکن را به  خواهد داشت که تابع پتانسیل

بینی برهمکنش خود بگیرد و لذا برای حل مساله پیش

بایستی  𝑎̅𝑖𝑗ازای هر یال ناشناس پروتئین به-پروتئین

 تساوی زیر برقرار باشد:

𝑎̅𝑖𝑗 =  𝑚𝑖𝑛
𝑎𝑖𝑗∈𝐴

 𝑈(𝑥, 𝛾) 

ها زمانی بیشترین احتمال برهمکنش را بایکدیگر پروتئین

و ین دها ببا شبکه برهمکنش داده دارند که در گراف متناظر

 ولذا تابع (،23) سه راس موجود باشدپروتئین مسیری با 

ای تعریف گردد که در این ای بایستی به گونهپتانسیل دسته

ای به بدین منظور تابع پتانسیل دسته .شرط صدق کند

 گردد:صورت زیر تعریف می

𝑄𝑋(𝑥𝑖 , 𝑥𝑗) = 𝜇𝜒(1 −
‖𝑋𝑖𝐴𝑋𝑗‖

1,1

‖𝐴‖1,1

) 

0که در آن  ≤ 𝜇𝜒 ≤ شود. تابع پتانسیل در نظرگرفته می 1

 باشد:ای نیز از رابطه زیر قابل محاسبه میبین دسته

𝑄𝛤(𝛾𝑖 , 𝛾𝑗) =  ‖𝛾𝑖 − 𝛾𝑗‖
0
 

را  𝐺بینی یال در گراف نابر آنچه گفته شد مساله پیشب

 توان به صورت زیر بازنویسی نمود:می

𝑎̅𝑖𝑗 = 𝑚𝑖𝑛
𝑎𝑖𝑗∈𝐴

 ∑ 𝑎̅𝑖𝑗𝑄𝑋(𝑥𝑖 , 𝑥𝑗) + ∑ 𝑎̅𝑖𝑗𝑄𝛤(𝛾𝑖 , 𝛾𝑗)

𝑖∈𝑣,𝑗∈𝑁𝑖𝑖∈𝑣,𝑗∈𝑁𝑖

 

 

مشخص است مدل میدان  فوقطور که در رابطه همان

تصادفی مارکوف و نحوه تعریف تابع پتانسیل بر روی 

کند. هر سیگنال گراف نقش مهمی را در حل مساله ایفا می

تری را از شبکه چه تابع پتانسیل الگوی بهتر و واقعی

ها دریافت کند، مدل میدان تصادفی برهمکنش داده

تری از قمارکوف با استفاده از توزیع گیبس احتمال دقی

ها را تشخیص خواهد داد. با وجود برهمکنش در میان داده

بینی توان مساله پیشمی 𝜃در نظر گرفتن حد آستانه 

از حد  𝑎̅𝑖𝑗را حل نمود. اگر  پروتئین-برهمکنش پروتئین

بزرگتر باشد یک یال در گراف متناظر با مجموعه  𝜃آستانه 

ر نظر گرفته رسم گردیده و د 𝑗و  𝑖داده بین دو راس 

با یکدیگر برهمکنش دارند.  𝑗و  𝑖شود که دو پروتئین می

𝜃حد آستانه  =  در نظر گرفته شده است. 0.95

 

 .(2) (GRABP) فپروتئین بر مبنای گرا -ش پروتئینبینی برهمکنپیش -1الگوریتم 

  دریافت ماتریس مجاورت𝐴 حد آستانه ،𝜃. 

 پروتئین به  -پروتئینبندی گراف متناظر با شبکه برهمکنش خوشه𝐾 بندی خوشه با استفاده از خوشه

 .سلسله مراتبی با الگوریتم پیوند میانگین

  محاسبه سیگنال گراف𝑥𝑖  و𝑥𝑗  برای راس𝑖  و𝑗   از گراف𝐺 با استفاده از ماتریس مجاورت 𝐴. 

 بینی یال در گراف حل مساله پیش𝐺  :از رابطه 

𝑎̅𝑖𝑗 = 𝑚𝑖𝑛
𝑎𝑖𝑗∈𝐴

 ∑ 𝑎̅𝑖𝑗𝑄𝑋(𝑥𝑖 , 𝑥𝑗) + ∑ 𝑎̅𝑖𝑗𝑄Γ (𝛾
𝑖
, 𝛾

𝑗
)

𝑖∈𝑉,𝑗∈𝑁𝑖𝑖∈𝑉,𝑗∈𝑁𝑖

 

  اگر𝑎̅𝑖𝑗 ≥ 𝜃  پروتئین بین دو راس  -پروتئیندر گراف متناظر با شبکه برهمکنش𝑖  و𝑗  یالی در نظر گرفته

 بشود.
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در  الگوریتم پیشنهادی و ارزیابی عملکرد:پیاده سازی 

 پروتئین-بینی برهمکنش پروتئینپیش تمیبخش الگور نیا

مجموعه  روی را بربا استفاده از پردازش سیگنال گراف 

در  هاشیآزما نی. مجموعه امیکنیاعمال می واقع یهاداده

تکرار مونته کارلو انجام  10افزار متلب با درنظر گرفتن نرم

از  یصورت تصادفبه الی یشده است. در هر تکرار تعداد

حذف  نیتئپرو -نیتئبرهمکنش پرو متناظر با شبکه گراف

ها اعمال شده است. برهمکنش داده ینیبشیپ مسالهشده و 

 -های پروتئینبرهمکنش یهامجموعه دادهدر این مقاله از 

 کرم الگانس، (25) یرشاد اهیگ ،(24) بدن انسان پروتئین

ها، استفاده شده است. تعداد پروتئین (27)و مخمر  (26)

های حذف شده در هر ها و تعداد یالتعداد برهمکنش

 1مرحله برای هر مجموعه داده معرفی شده، در جدول 

 ارائه شده است.

 .تمیالگور یحذف شده در اجرا یهاالیها و تعداد تعداد برهمکنش ها،نیتعداد پروتئ -1جدول 

 هاتعداد یال هاتعداد راس مجموعه داده
های تعداد یال

 حذف شده

 1152 11523 8149 بدن انسان

 591 5919 2532 گیاه رشادی

 353 3538 2214 کرم الگانس

 251 2518 1647 مخمر
 

𝜇𝜒 هامجموعه داده یر تمامد =  یبرقرار یراو ب 0.75

 یمحاسبات نهیاز هز یریو جلوگ تمیالگور ینگیبه

𝑆𝑚𝑎𝑥 = بینی پیش تمیالگور در نظر گرفته شده است. 6

را  ی سلسله مراتبی با پیوند میانگینبندخوشه برهمکنش،

مختلف اجرا کرده و در هر تکرار مونته کارلو  اسیمق 6 در

ها در گراف متناظر با یال ینیبشیپ یبرا را اسیمق نیبهتر

مهم  یارهایاز مع یکی .ردیگینظر م در را هاشبکه داده

 مشخصه عملکرد یمنحن ،نیماش یریادگی ی مسالهابیارز

مثبت حقیقی را بر مبنای  صیتشخ درصدکه  باشدیم

رسم  مورد نظر برای آزمایش کاذب مثبتدرصد تشخیص 

مشخصه عملکرد در  یاستفاده از منحن .(28) می کند

دقت بالا و  لیبه دل نیماش یریادگی یهامدل یابیارز

درنظر با  است. دیمف اریآن، بس یریپذ سهیمقا تیقابل

 توانیم ،مشخصه عملکرد یمنحن ریمساحت ز گرفتن

 یشده تا چه حد به درست یمعرف تمینمود که الگور یسربر

توان مشخص . با استفاده از این معیار میعمل نموده است

های بدست آمده از این الگوریتم در نمود که برهمکنش

های واقعی تا چه حد درست  تشخیص داده مجموعه داده

 0 نیمشخصه عملکرد ب یمنحن مساحت زیر ریقادم .اندشده

دهنده باشد، نشان شتریبمقدار  نیقرار دارند و هرچه ا 1تا 

طور کلی عملکرد الگوریتم به بهتر بودن عملکرد مدل است.

با استفاده از پردازش  پروتئین-بینی برهمکنش پروتئینپیش

سیگنال گراف و زمان محاسبه الگوریتم به ازای هر راس از 

آمده است. در مجموعه داده  2ها در جدول مجموعه داده

ن، بدن انسا پروتئین -ینهای پروتئشبکه برهمکنش

از منحنی مشخصه  0.92الگوریتم موفق به کسب مساحت 

دهد تابع پتانسیل عملکرد شده است که این نتیجه نشان می

بدلیل در نظر گرفتن مسیرهای به طول دو الگوی دقیقی را 

ها بدست آورده است. الگوریتم در از شبکه برهمکنش داده

کرم الگانس و مخمر نیز   های گیاه رشادی،مجموعه داده

موفق به کسب مساحت مناسبی از منحنی مشخصه عملکرد 

ف های مختلشده است. با اجرای الگوریتم به ازای مقیاس

𝑠از مقیاس  شود که بهترین نتایجمشاهده می = حاصل  3

از طیف  𝑔شوند زیرا در این مقیاس تابع هسته باند گذر می

تبدیل  شود و همچنینمیخته سامقادیر ویژه  از مناسبی

موجک طیفی گراف یا همان ویژگی متناظر با هر راس 

درجه موجود در گراف محاسبه شده و  3نسبت به بالاترین 

 گیرد.بیشترین الگوهای اتصال در گراف را در نظر می
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 .گراف گنالیبا استفاده از پردازش س نیپروتئ-نیبرهمکنش پروتئ ینیبشیپ تمیعملکرد الگور -2جدول 

 مجموعه داده
حنی نمساحت زیر م

 مشخصه عملکرد

زمان محاسبات به ازای هر 

 راس گراف

 (𝑠)2.20 0.92 بدن انسان
 (𝑠)1.18 0.88 گیاه رشادی
 (𝑠)0.88 0.77 کرم الگانس

 (𝑠)0.70 0.76 مخمر
 

الگوریتم ارتباط طیفی یا همان  :ارتباط طیفی الگوریتم

𝑠𝑝𝑒𝑐𝑡𝑟𝑎𝑙 𝑙𝑖𝑛𝑘 بندی گراف بر پایه یک نوع از خوشه

میانگین -𝐾بندی ماتریس لاپلاسین و الگوریتم خوشه

𝑈باشد. فرض کنید می = [𝑢1, 𝑢2, … , 𝑢𝑛]  ماتریس

بردارهای ویژه متناظر با مقادیر ویژه ماتریس لاپلاسین 

 𝐺ام از گراف -𝑖گراف باشد. در این روش بردار ویژه راس 

تعریف شده و فاصله  𝑈ام از ماتریس -𝑖به صورت ردیف 

 :از رابطه  𝑗و  𝑖طیفی دو راس دلخواه 

𝐷(𝑖, 𝑗) = ‖𝑢𝑖 − 𝑢𝑗‖ 

بردارهای  𝑢𝑗و  𝑢𝑖گردد که در آن به ترتیب محاسبه می

باشد. در این می 𝐺از گراف  𝑗و  𝑖ویژه متناظر با دو راس 

ها میانگین، داده-𝐾بندی روش با استفاده از الگوریتم خوشه

 𝑖هر راس دلخواه  بندی شده و بهشه مجزا دستهخو 𝐾به 

p ،(𝑝در خوشه  ∈ 1, … , 𝐾) مقدار 

 𝐼𝐷𝑋(𝑖) = ‖𝑢𝑖 − 𝑐𝑝‖
 𝑐𝑝در آن  شود کهنسبت داده می 2

در یک   𝑗و  𝑖اگر دو راس دلخواه باشد. می 𝑝مرکز خوشه 

 از رابطه: هاآن، میزان شباهت قرار گرفته باشند خوشه

𝑆𝑖𝑚 𝑆𝐶 (𝑖, 𝑗) = 1 − |𝐷(𝑖, 𝐼𝐷𝑋(𝑖)) − 𝐷(𝑗, 𝐼𝐷𝑋(𝑗))| 

و اگر دو راس مفروض در یک خوشه قرار نگرفته باشند، 

 ها از رابطه:میزان شباهت آن

𝑆𝑖𝑚 𝐷𝐶(𝑖, 𝑗) =
1

1 + 𝐷(𝑖, 𝐼𝐷𝑋(𝑗)) + 𝐷(𝑗, 𝐼𝐷𝑋(𝑖))
 

 

از حد  𝑗و  𝑖گردد. اگر میزان شباهت دو راس محاسبه می

 𝑗و  𝑖بیشتر باشد این الگوریتم یالی بین دو راس  𝜃آستانه 

بینی را بوجود آورده و به این صورت مساله پیش

پروتئین را در گراف متناظر با این -برهمکنش پروتئین

 ند.کحل میشبکه 

 

 .(29) (Spectral link) پروتئین بر مبنای ارتباط طیفی-پروتئین بینی برهمکنشپیش -2الگوریتم 

  دریافت ماتریس لاپلاسین گراف𝐺ها، حد آستانه ، تعداد خوشه𝜃. 

 محاسبه ماتریس بردارهای ویژه متناظر با مقادیر ویژه ماتریس لاپلاسین. 

 از رابطه  هااسبه فاصله طیفی بین راسمح𝐷(𝑖, 𝑗) = ‖𝑢𝑖 − 𝑢𝑗‖
2. 

 ها به بندی راسخوشه𝐾 بندی خوشه با استفاده از الگوریتم خوشه𝐾-میانگین. 

 های دلخواه محاسبه میزان شباهت راس𝑖, 𝑗 :درون یک خوشه از رابطه 

𝑆𝑖𝑚 𝑆𝐶 (𝑖, 𝑗) = 1 − |𝐷(𝑖, 𝐼𝐷𝑋(𝑖)) − 𝐷(𝑗, 𝐼𝐷𝑋(𝑗))| 
 های دلخواه محاسبه میزان شباهت راس𝑖, 𝑗  های متفاوت از رابطه:موجود در خوشه 

𝑆𝑖𝑚 𝐷𝐶(𝑖, 𝑗) =
1

1 + 𝐷(𝑖, 𝐼𝐷𝑋(𝑗)) + 𝐷(𝑗, 𝐼𝐷𝑋(𝑖))
 

  بوجود آمدن یال به عنوان خروجی در صورتی که میزان شباهت از حد آستانه𝜃 بیشتر باشد. 
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پروتئین بر مبنای -بینی برهمکنش پروتئینپیش الگوریتم

 ینیبشیپ یروش برا نیا :(𝑳𝟑) وجود مسیر

موجود  یاز الگوها ها،نیپروتئ های موجود بینبرهمکنش

. برخلاف کندیاستفاده م گریکدیها با در نحوه تعامل آن

تنها عامل برهمکنش  ،یشباهت ساختار ج،یتصور را

 یبا بررس 𝐿3 تمی. الگورباشدمین نیپروتئ-نیپروتئ

 ییالگوها افتنیبه دنبال  ها،نیپروتئ نیموجود ب یرهایمس

 نی. در اباشندمیاحتمال برهمکنش  دهدهناست که نشان

با طول سه وجود  یریمس ن،یدو پروتئ نیروش، اگر ب

با  نیدو پروتئ نیکه ا کندیم ینیبشیپ تمیداشته باشد، الگور

 از 𝑎𝑖𝑗فرض کنید مولفه  برهمکنش خواهند داشت. گریکدی

متناظر با وجود یال بین دو راس  ،ماتریس مجاورت گراف

احتمال وجود یال بین این دو راس از  باشد. 𝑗و  𝑖دلخواه 

 رابطه:

𝑝𝑖𝑗 =
𝑎𝑖𝑧𝑎𝑧𝑞𝑎𝑞𝑗

√𝐹𝑧𝐹𝑞

 

به ترتیب درجه  𝐹𝑞و  𝐹𝑧گردد که در آن محاسبه می

د. اگر احتمال وجود برهمکنش نباشمی 𝑞و  𝑧های راس

بیشتر باشد، بین دو  𝜃از حد آستانه  𝑗و  𝑖بین دو راس 

 شود. یالی در نظر گرفته می ،راس مفروض

 

 .(23) (𝑳𝟑) پروتئین بر مبنای وجود مسیر-بینی برهمکنش پروتئینپیش -3الگوریتم 

  دریافت ماتریس مجاورت𝐴 حد آستانه ،𝜃. 

  محاسبه احتمال وجود یال بین دو راس دلخواه𝑖  و𝑗 :از رابطه 

𝑝𝑖𝑗 =
𝑎𝑖𝑧𝑎𝑧𝑞𝑎𝑞𝑗

√𝐹𝑧𝐹𝑞

 

  اگر𝑝𝑖𝑗 ≥ 𝜃 آنگاه بین دو راس ،𝑖  و𝑗 شود.یالی در نظر گرفته می 

 

در این بخش به مقایسه سه الگوریتم  ها:مقایسه الگوریتم

 GRABP ،Spectralپروتئین -پروتئینبینی برهمکنش پیش

link  و𝐿3 پردازیم. سه الگوریتم بررسی شده با در نظر می

𝜃گرفتن حد آستانه  = بر روی سه مجموعه داده  0.95

و کرم  ، گیاه رشادیبدن انسان پروتئین-پروتئینبرهمکنش 

الگانس اجرا شده است و مساحت منحنی مشخصه 

 گزارش شده است. 3عملکرد در جدول 

 پروتئین بر مبنای گراف، ارتباط طیفی و وجود مسیر-تئینبینی برهمکنش پرومقایسه منحنی مشخصه عملکرد در سه الگوریتم پیش -3 جدول

 GRABP Spectral link 𝐿3 مجموعه داده

 0.89 0.49 0.92 بدن انسان

 0.82 0.66 0.88 گیاه رشادی

 0.70 0.50 0.77 کرم الگانس

 

الگوریتم گردد، مشاهده می 3طور که در جدول همان

GRABPبینی بالاتری را از خود نشان ، قدرت پیش

ها را به درستی تشخیص برهمکنش ،𝐿3دهد. الگوریتم می

کارایی  Spectral linkدهد اما نسبت به الگوریتم نمی

 دهد.بالاتری را از خود نشان می

 گیرینتیجه

پروتئین با -بینی برهمکنش پروتئینپیش ،در این مقاله

شده است. بدین  مروراستفاده از پردازش سیگنال گراف 

پروتئین با -مدل شبکه برهمکنش پروتئینمنظور ابتدا 
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و سپس با استفاده از مفهوم  هشد استفاده از گراف بررسی

 شده ها مطالعه، ویژگی راستبدیل موجک طیفی گراف

بندی سلسله ها با استفاده از خوشهداده است. در ادامه

در بندی شدند. پیوند میانگین گروهالگوریتم  با مراتبی

پروتئین بر مبنای -پروتئینبرهمکنش بینی پیشالگوریتم 

های ناشناخته با استفاده بینی برهمکنش، مساله پیشگراف

سازی به یک مساله بهینه از میدان تصادفی مارکوف،

ها تبدیل برهمکنش بین پروتئین ماکسیمم احتمال وجود

صورت مساله هتوان بطور معادل میگردید. این مساله را به

ها و مجموعه ه سیگنالسیل مجموعنکمینه شدن تابع پتا

در نظر گرفت. الگوریتم بررسی شده در ده تکرار  هاخوشه

معیار مساحت  ها اجرا شد. با استفاده ازبر روی گراف داده

 GRABP ،Spectralسه الگوریتم منحنی مشخصه عملکرد 

link  و𝐿3  .که الگوریتم  دهندنتایج نشان میمقایسه شد

 بر مبنای گرافپروتئین -بینی برهمکنش پروتئینپیش

(GRABP)ف در موجودات های مختل، برای مجموعه داده

در ها نسبت به سایر روشرا  تریزنده، توانایی بالا

 ها دارد.بینی صحیح برهمکنشپیش
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Applications of graph signal processing in predicting protein-

protein interactions 

Babaei R. and Jamshidi A.A.* 

Advanced Systems Biology and Cancer Research Lab., School of Mathematics Statistics and Computer 

Science, College of Science, University of Tehran, Tehran, I.R. of Iran 

Abstract 

Protein-protein interactions are physical and chemical connections between two or more 

proteins that play a vital role in a wide range of cellular processes. Graph signal 

processing is a new and powerful tool for graph analysis, which has recently been 

successfully applied to protein-protein networks. In this article, the basic concepts of 

graph signal processing for protein-protein interaction network modeling are reviewed. 

Graph features are investigated using spectral graph wavelet transform and hierarchical 

clustering. Some of the main unknown interaction prediction algorithms including 

GRABP, Spectral link and L3 algorithms are reviewed and the results of these 

algorithms are reported on protein-protein interaction graph networks of the human 

body, Arabidopsis plant, C. Elegans worm and yeast. The results of these algorithms 

show that graph signal processing can detect unknown interactions in the graph network 

of living organisms with good approximation. 

Key words: Protein-protein interaction network, Graph signal processing, Spectral 

Graph wavelet transform, Machine learning. 

 


