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摘要

• 课题来源:
• 基因异构网络有着丰富的信息，但尚未被用于用于预测药物

特征——靶向关系预测

• 深度学习在大型网络处理方面有着巨大的优势

• 研究成果：
• 其性能优于其余基于拓扑结构的相似性比对方法

• 该方法处理三元信息优于二元信息

• 使用网络拓扑结构度量优于使用药物分子结构或基因序列信

息
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绪论
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Materials and methods
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相似性计算算法详解

1. 随机选取图节点
2. 从该节点生成随机序列（RandomWalk）
3. 由此序列优化迭代表示矩阵（SkipGram）
4. 相似度计算
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DeepWalk

优化目标：

P({vi−w, ..., vi+w}/vi|Φ(vi)) =
i+w∏

j=i−w,j ̸=i
P(vj|Φ(vi))

针对其中每个节点，可以转化为

P(vj|Φ(vi)) =

⌈log|V|⌉∏
l=1

1

1 + e(−Φ(vi)·Ψ(bl))

相似度：

sim(u, v) = u · v
|u||v|
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Association discovering

DBSI:

confidenceDBSI(di, tj) =

∑n
l=1,l̸=i sim(di, dl)al,j∑n

l=1,l̸=i sim(di, dl)

TBSI:
confidenceTBSI(di, tj) =

∑m
l=1,l̸=j sim(tj, tl)ai,l∑m

l=1,l̸=i sim(tj, tl)

标准化处理：

nomarlizedConfidenceDBSI(di, tj) =
confidenceDBSI(di, tj)− Max(di, ·)

Max(di, ·)− Min(di, ·)

nomarlizedConfidenceTBSI(di, tj) =
confidenceTBSI(di, tj)− Max(·, tj)

Max(·, tj)− Min(·, tj)
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结果分析

二元信息网络使用交叉验证与外部信息的 AUC 比对
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结果分析

二元与三元信息网络使用交叉验证与外部信息的 AUC 比对

9



结果分析

区分 FDTA 与 PDTA
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结果分析

DeepWalk 方法数据汇总
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结果分析

图 1: DBSI 图 2: TBSI
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结果分析

随机去除数据点的影响
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结果分析

取出不同联系的影响
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结果分析

DeepWalk 与传统方法比较 15



结果讨论

• 不足之处：
• 无法产生新的发现

• 很难再扩展考虑别的信息

• 展望：将更多的信息纳入异构网络
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