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This study focuses on developing a hybrid approach for predicting molecular-genetic interactions,
combining graph neural networks (GNNs) and co-occurrence analysis of entities in scientific literature.
The method’s effectiveness is demonstrated using the associative network of Escherichia coli,
reconstructed using the ANDSystem and its ANDDigest module. Results showed a significant
improvement in the accuracy of interaction predictions, in terms of conformity to the original graph
topology, compared to using GNNs alone. The combination of approaches improved the F1-score from
0.815 to 0.97 and reduced the loss function value from 0.405 to 0.08. Evaluation on experimentally
confirmed protein-protein interactions also demonstrated high model efficiency (F1-score 0.9799,
Matthews correlation coefficient 0.9597). The proposed method can be applied in analyzing complex
biological systems, planning experiments, and optimizing biotechnological processes.
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Исследование посвящено разработке гибридного подхода к предсказанию молекулярно-
генетических взаимодействий, объединяющего графовые нейронные сети (ГНС) и анализ сов-
местной встречаемости сущностей в научной литературе. Эффективность метода продемон-
стрирована на примере ассоциативной сети Escherichia coli, реконструированной с использова-
нием системы ANDSystem и ее модуля ANDDigest. Результаты показали значительное улучше-
ние точности предсказания взаимодействий относительно соответствия топологии исходного
графа, по сравнению с использованием только ГНС. Комбинация подходов позволила улуч-
шить F1-меру с 0.815 до 0.97, а также снизить значение функции потерь с 0.405 до 0.08. Оценка
на экспериментально подтвержденных белок-белок взаимодействиях также продемонстриро-
вала высокую эффективность модели (F1-мера 0.9799, коэффициент корреляции Мэттьюса
0.9597). Предложенный метод может найти применение при анализе сложных биологических
систем, планировании экспериментов и оптимизации биотехнологических процессов.

Ключевые слова: графовые нейронные сети, молекулярно-генетические взаимодействия,
автоматический анализ текстов, Escherichia coli, ANDSystem, ANDDigest, GraphSAGE.

Введение. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ îáúåì íàó÷íîé ëèòåðàòóðû óâåëè÷èâàåòñÿ áåñïðåöå-
äåíòíûìè òåìïàìè, ñî ñðåäíèì ãîäîâûì ðîñòîì îêîëî 4,1 % è óäâîåíèåì êàæäûå 17 ëåò
[1]. Òîëüêî áàçà äàííûõ PubMed ñîäåðæèò â ñåáå áîëåå 37 ìèëëèîíîâ àííîòàöèé íàó÷íûõ
èññëåäîâàíèé, ïîñâÿùåííûõ íàóêàì î æèçíè è áèîìåäèöèíå, ñ åæåãîäíûì ïîïîëíåíèåì
ïðèìåðíî íà 1,5 ìèëëèîíà äîêóìåíòîâ. Òàêîé îáøèðíûé êîðïóñ îïóáëèêîâàííûõ ñòàòåé
ñèëüíî îñëîæíÿåò äëÿ èññëåäîâàòåëåé âîçìîæíîñòè äëÿ îòñëåæèâàíèÿ ðåëåâàíòíîé èí-
ôîðìàöèè. Ïðè ýòîì èçó÷åíèå ñëîæíûõ áèîëîãè÷åñêèõ ñèñòåì, à òàêæå ïëàíèðîâàíèå
ýêñïåðèìåíòîâ íåâîçìîæíî áåç èíòåãðàöèè çíàíèé èç ðàçëè÷íûõ èñòî÷íèêîâ, òàêèõ êàê
íàó÷íàÿ ëèòåðàòóðà, êóðèðóåìûå áàçû äàííûõ è ïàòåíòû [2], è íàïðÿìóþ ñâÿçàíî ñ ïîë-
íîòîé àíàëèçèðóåìîé èíôîðìàöèè.

Работа выполнена за счет финансирования Курчатовского геномного центра ФИЦ ИЦиГ СО РАН,

соглашение с Министерством образования и науки РФ № 075-15-2019-1662. Вычисления проводились с

использованием ресурсов ЦКП «Биоинформатика».
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Ãðàôîâàÿ íåéðîííàÿ ñåòü (ÃÍÑ) � ýòî êëàññ íåéðîííûõ ñåòåé, ïðåäíàçíà÷åííûõ äëÿ
îáðàáîòêè äàííûõ, êîòîðûå ìîãóò áûòü ïðåäñòàâëåíû â âèäå ãðàôîâ [3]. ÃÍÑ ïðîèçâåëè
ðåâîëþöèþ â àíàëèçå ñòðóêòóðèðîâàííûõ äàííûõ, ïðåäñòàâëåííûõ â âèäå àññîöèàòèâ-
íûõ ñåòåé. Èõ àðõèòåêòóðà èäåàëüíî ïîäõîäèò äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñëîæíûõ âçàèìîñâÿçåé
ìåæäó ìîëåêóëÿðíî-ãåíåòè÷åñêèìè ñóùíîñòÿìè, ñîîòâåòñòâóþùèìè òîïîëîãèè ãðàôîâ [4].
Â îñíîâå ÃÍÑ ëåæèò ïðèíöèï îáðàáîòêè äàííûõ, ãäå èíôîðìàöèÿ ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ ïî
ãðàôîâîé ñòðóêòóðå ïóòåì èòåðàòèâíîãî îáíîâëåíèÿ ïðåäñòàâëåíèé óçëîâ íà îñíîâå èõ
ëîêàëüíîãî îêðóæåíèÿ. Ýòà îñîáåííîñòü ïîçâîëÿåò ýôôåêòèâíî âûÿâëÿòü êàê ëîêàëüíûå
(íà óðîâíå áëèæàéøåãî îêðóæåíèÿ âåðøèí), òàê è ãëîáàëüíûå (íà óðîâíå âñåãî ãðàôà)
øàáëîíû âçàèìîäåéñòâèé â ñëîæíûõ áèîëîãè÷åñêèõ ñèñòåìàõ. Â îòëè÷èå îò êëàññè÷åñêèõ
íåéðîííûõ ñåòåé, ÃÍÑ ñïîñîáíû ðàáîòàòü ñ íåðåãóëÿðíûìè ñòðóêòóðàìè äàííûõ, ãäå êàæ-
äûé óçåë ìîæåò èìåòü ïðîèçâîëüíîå êîëè÷åñòâî ñâÿçåé, ÷òî îñîáåííî âàæíî ïðè àíàëèçå
ìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé è ãåííûõ ñåòåé.

Â ñëó÷àå çàäà÷ èç îáëàñòè áèîëîãèè â êà÷åñòâå àññîöèàòèâíûõ ñåòåé ÷àùå âñåãî ðàñ-
ñìàòðèâàþòñÿ ãåííûå ñåòè, ïðåäñòàâëÿþùèå ñîáîé ãðóïïû êîîðäèíèðîâàííî ôóíêöèîíè-
ðóþùèõ ãåíîâ, âçàèìîäåéñòâóþùèõ äðóã ñ äðóãîì êàê ÷åðåç ñâîè ïåðâè÷íûå ïðîäóêòû
(ÐÍÊ è áåëêè), òàê è ÷åðåç ðàçëè÷íûå ìåòàáîëèòû è äðóãèå âòîðè÷íûå ïðîäóêòû ôóíê-
öèîíèðîâàíèÿ [5].

Òàêèì îáðàçîì, êëþ÷åâûì ïðåèìóùåñòâîì ÃÍÑ ÿâëÿåòñÿ èõ ñïîñîáíîñòü ê îáó÷åíèþ è
ðàñïðîñòðàíåíèþ èíôîðìàöèè ÷åðåç óçëû è ðåáðà ãðàôà ïîñðåäñòâîì èòåðàòèâíîãî ïðî-
öåññà àãðåãàöèè è îáíîâëåíèÿ ïðèçíàêîâ. Ýòî ñâîéñòâî äåëàåò èõ èñêëþ÷èòåëüíî ýôôåê-
òèâíûìè äëÿ ðåøåíèÿ òàêèõ çàäà÷, êàê ïðåäñêàçàíèå íîâûõ ñâÿçåé, êëàññèôèêàöèÿ óçëîâ
è êëàñòåðèçàöèÿ â áèîëîãè÷åñêèõ ãðàôàõ çíàíèé. Âàæíûì ñâîéñòâîì ÃÍÑ ÿâëÿåòñÿ èõ
áîëåå âûñîêàÿ èíòåðïðåòèðóåìîñòü â ñðàâíåíèè ñ äðóãèìè ìåòîäàìè ãëóáîêîãî ìàøèííîãî
îáó÷åíèÿ [6].

Ìåòîäû, îñíîâàííûå íà ñîâìåñòíîé âñòðå÷àåìîñòè, ÿâëÿþòñÿ äðóãèì ïîäõîäîì äëÿ âû-
ÿâëåíèÿ âçàèìîñâÿçåé ïóòåì ñòàòèñòè÷åñêîãî îáíàðóæåíèÿ ïàð ñóùíîñòåé, êîòîðûå çíà-
÷èìî óïîìèíàþòñÿ âìåñòå â îäíîì êîíòåêñòå. Îñíîâíûìè ïðåèìóùåñòâàìè ýòîãî êëàññà
ÿâëÿþòñÿ ïðîñòîòà ðåàëèçàöèè è âûñîêàÿ ïîëíîòà èçâëå÷åíèÿ èíôîðìàöèè. Ïðèìåðàìè
ñèñòåì, èñïîëüçóþùèõ ýòîò ïîäõîä, ÿâëÿþòñÿ ANDDigest [7] è STRING [8]. Â òî æå âðåìÿ,
îñíîâíûì íåäîñòàòêîì òàêîãî ïîäõîäà ÿâëÿåòñÿ âûñîêèé óðîâåíü ëîæíîïîëîæèòåëüíûõ
ðåçóëüòàòîâ.

Â äàííîì èññëåäîâàíèè íàìè ïðåäëàãàåòñÿ ãèáðèäíûé ïîäõîä ê ðåøåíèþ çàäà÷è ïðåä-
ñêàçàíèÿ íîâûõ âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó ïàðàìè îáúåêòîâ ãðàôà. Íà ïðèìåðå àññîöèàòèâ-
íîé ñåòè áàêòåðèè E. coli íàìè áûëà ïðîäåìîíñòðèðîâàíà åãî ýôôåêòèâíîñòü â ñðàâíåíèè
ñ èñïîëüçîâàíèåì òîëüêî ÃÍÍ. Ðàçðàáîòàííûé ìåòîä îáúåäèíÿåò äâà êëþ÷åâûõ èñòî÷íèêà
èíôîðìàöèè: 1) ñòàòèñòèêó ñîâìåñòíîé âñòðå÷àåìîñòè ïàð ñóùíîñòåé èç ïðåäîïðåäåëåí-
íîé îíòîëîãèè, èçâëå÷åííóþ èç êîðïóñà íàó÷íûõ ðåôåðàòîâ PubMed, è 2) âåêòîðíûå ïðåä-
ñòàâëåíèÿ óçëîâ ãðàôà çíàíèé ANDSystem [9, 10], ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ àðõèòåêòóðû
ãðàôîâûõ íåéðîííûõ ñåòåé GraphSAGE [11].

Escherichia coli ÿâëÿåòñÿ õîðîøî èçâåñòíûì ìîäåëüíûì îðãàíèçìîì ïðè ïðîâåäåíèè
áèîëîãè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé, âêëþ÷àÿ ñâÿçàííûå ñ ïðîìûøëåííûìè áèîòåõíîëîãèÿìè.
Ýòà áàêòåðèÿ øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ â ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ áèîòåõíîëîãèè áëàãîäàðÿ âû-
ñîêîé ñêîðîñòè ðîñòà åå ïîïóëÿöèè, ïðîñòîòå ãåíåòè÷åñêèõ ìàíèïóëÿöèé è õîðîøåé èçó-
÷åííîñòè åå áèîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ [12]. Â ÷àñòíîñòè, E. coli øèðîêî ïðèìåíÿåòñÿ ïðè
ïðîèçâîäñòâå ðåêîìáèíàíòíûõ áåëêîâ, áèîòîïëèâà è äðóãèõ öåííûõ ìåòàáîëèòîâ [13]. Èñ-
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Рис. 1. Общая схема гибридного метода предсказания взаимодействий между парами

молекулярно-генетических сущностей из онтологии ANDSystem, основанного на комбинированном

использовании графовых нейронных сетей и значений статистически значимых совстречаемостей этих

пар в научной литературе

ñëåäîâàíèÿ íà E. coli ÷àñòî ñëóæàò îñíîâîé äëÿ ðàçðàáîòêè íîâûõ áèîòåõíîëîãè÷åñêèõ
ïðîöåññîâ è îïòèìèçàöèè ñóùåñòâóþùèõ ïðîèçâîäñòâ [14].

Ðåçóëüòàòû íàøåãî èññëåäîâàíèÿ ïðèìåíèòåëüíî ê àññîöèàòèâíîé ñåòè èç ANDSystem
äëÿ äàííîãî îðãàíèçìà ïîêàçàëè, ÷òî èíòåãðàöèÿ ÃÍÍ è èíôîðìàöèè î ñòàòèñòè÷åñêè çíà-
÷èìîé ñî-âñòðå÷àåìîñòè ïàð ìîëåêóëÿðíî-ãåíåòè÷åñêèõ ñóùíîñòåé èç ANDDigest ïîâûøà-
åò òî÷íîñòü êëàññèôèêàöèîííîé íåéðîííîé ñåòè ïðè ðåøåíèè çàäà÷è ïðåäñêàçàíèÿ íîâûõ
ðåáåð. Â ÷àñòíîñòè, íàøà ãèáðèäíàÿ ìîäåëü ïðåâîñõîäèò áàçîâûé ïîäõîä GraphSAGE,
èñïîëüçóþùèé òîëüêî âåêòîðíûå ïðåäñòàâëåíèÿ óçëîâ.

1. Результаты и обсуждение. Îáùàÿ ñõåìà ðàçðàáîòàííîãî ìåòîäà ïðåäñòàâëåíà
íà ðèñ. 1. Íà ïåðâîì ýòàïå âûïîëíÿëàñü ðåêîíñòðóêöèÿ ãðàôà çíàíèé äëÿ îðãàíèçìà
Escherichia coli, ñîãëàñíî ïðîòîêîëó àâòîìàòè÷åñêîãî èçâëå÷åíèÿ çíàíèé, ðåàëèçîâàííî-
ìó â ñèñòåìàõ ANDSystem è ANDDigest [7, 10]. Íà îñíîâå ïîëó÷åííîé òîïîëîãèè ãðàôà
ïðîâîäèëàñü âåêòîðèçàöèÿ åãî âåðøèí ìåòîäîì GraphSAGE, ñ îäíîâðåìåííûì îáó÷åíèåì
äâîè÷íîé êëàññèôèêàöèîííîé ìîäåëè äëÿ ïðåäñêàçàíèÿ âåðîÿòíîñòè ðåáðà ìåæäó ïàðàìè.

Âûáîð GraphSAGE áûë îáóñëîâëåí äâóìÿ ôàêòîðàìè. Ïåðâûé � ýòî èñïîëüçîâàíèå
ïîäâûáîðîê: âìåñòî îáðàáîòêè âñåé ñåòè ñðàçó, àëãîðèòì âûáèðàåò îãðàíè÷åííîå ïîäìíî-
æåñòâî ñîñåäåé êàæäîãî óçëà è ÷àñòü èõ ëîêàëüíîãî îêðóæåíèÿ, ÷òî çíà÷èòåëüíî óìåíü-
øàåò îáúåì îáðàáàòûâàåìûõ äàííûõ íà êàæäîì øàãå, áåç ñóùåñòâåííîé ïîòåðè òî÷íîñòè.
Âòîðîé � ýòî èíäóêòèâíîå îáó÷åíèå: ïîñêîëüêó ïðèçíàêè êàæäîãî óçëà âû÷èñëÿþòñÿ íà
îñíîâå åãî îêðóæåíèÿ, GraphSAGE ìîæåò ãåíåðèðîâàòü âåêòîðíûå ïðåäñòàâëåíèÿ äëÿ íî-
âûõ óçëîâ, áåç íåîáõîäèìîñòè ïîâòîðíîãî ïåðåîáó÷åíèÿ âñåé ìîäåëè. Äàííàÿ îñîáåííîñòü
èìååò êëþ÷åâîå çíà÷åíèå ïðè ðàáîòå ñ äèíàìè÷åñêèìè áèîëîãè÷åñêèìè ñèñòåìàìè.
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Таблица 1
Оценка точности двоичной классификационной модели
на основе белок-белок взаимодействий в Escherichia Coli

Истинно Положительные (ИП) Предсказания 99,452
Истинно Отрицательные (ИО) Предсказания 96,475
Ложно Положительные (ЛП) Предсказания 3,525
Ложно Отрицательные (ЛО) Предсказания 548
Специфичность 0.9648
Точность 0.9658
Точность классификации 0.9796
F1-мера 0.9799
Коэффициент корреляции Мэттьюса 0.9597

Îáó÷åíèå ïðîâîäèëîñü íåçàâèñèìî äâóìÿ ñïîñîáàìè. Â ïåðâîì ñëó÷àå ïðèìåíÿëñÿ àëãî-
ðèòì, îïèñàííûé Hamilton è ñîàâòîðàìè [11]. Âî âòîðîì ïðè îáó÷åíèè êëàññèôèêàöèîííîé
ìîäåëè â êà÷åñòâå äîïîëíèòåëüíîãî âõîäíîãî ïðèçíàêà ê êàæäîé ïàðå äîáàâëÿëîñü çíà÷å-
íèå åå ñî-âñòðå÷àåìîñòè â ëèòåðàòóðå, êîòîðîå áðàëîñü èç ÁÄ ANDDigest (ðèñ. 1). Êðèòå-
ðèåì äëÿ îñòàíîâêè îáó÷åíèÿ â îáîèõ ñëó÷àÿõ ÿâëÿëîñü îòñóòñòâèå óëó÷øåíèé çíà÷åíèÿ
ôóíêöèè ïîòåðü äâîè÷íîé êëàññèôèêàöèîííîé ìîäåëè íà òåñòîâîé âûáîðêå â òå÷åíèå 50
ýïîõ.

Èíòåðåñíî, ÷òî â ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ ïàðàìåòðà ñî-âñòðå÷àåìîñòè îáó÷åíèå ìîäåëè äëè-
ëîñü òîëüêî 145 ýïîõ, òî÷íîñòü êëàññèôèêàöèîííîé ìîäåëè íà îñíîâå F1-ìåðû ñîñòàâèëà
0.815 ïðè çíà÷åíèè ôóíêöèè ïîòåðü (loss) 0.405. Äîáàâëåíèå ñî-âñòðå÷àåìîñòè óâåëè÷èëî
ïðîäîëæèòåëüíîñòü îáó÷åíèÿ äî 2065 ýïîõ, ïîçâîëèâ óëó÷øèòü F1-ìåðó äî 0.97, à òàêæå
ñíèçèòü çíà÷åíèå ôóíêöèè ïîòåðü äî 0.08.

Äëÿ îöåíêè ñîîòâåòñòâèÿ ïðåäñêàçàííûõ âçàèìîäåéñòâèé ðåàëüíûì áèîëîãè÷åñêèì
ïðîöåññàì â áàêòåðèè â êà÷åñòâå ïîëîæèòåëüíûõ ïðèìåðîâ íàìè áûëî îòîáðàíî 100,000
ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîäòâåðæäåííûõ áåëîê-áåëîê âçàèìîäåéñòâèé ANDSystem, ýêñòðàãèðî-
âàííûõ íà îñíîâå áàçû äàííûõ ìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé IntAct [15]. Îòðèöàòåëüíûå
ïðèìåðû ôîðìèðîâàëèñü íà îñíîâå ñëó÷àéíîãî âûáîðà àíàëîãè÷íîãî ÷èñëà ïàð âåêòîðíûõ
ïðåäñòàâëåíèé áåëêîâ, íå èìåâøèõ ðåáåð â èñõîäíîì ãðàôå [16]. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ ðàñ-
ñìàòðèâàëèñü òîëüêî ïðèìåðû, íå èñïîëüçîâàâøèåñÿ ïðè îáó÷åíèè êëàññèôèêàöèîííîé
ìîäåëè. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïðèâåäåíû â òàáë. 1.

2. Материалы и методы. Èññëåäîâàíèå ïðîâîäèëîñü íà îñíîâå àññîöèàòèâíîé ñå-
òè áèîëîãè÷åñêèõ âçàèìîäåéñòâèé Escherichia coli, ýêñòðàãèðîâàííîé èç áàçû çíàíèé
ANDSystem [9, 16]. Ïîñëå êîíâåðòàöèè â óíèìîäàëüíóþ íåîðèåíòèðîâàííóþ ôîðìó ñòðóê-
òóðà ãðàôà âêëþ÷àëà â ñåáÿ 143,858 âåðøèí è 29,934,978 ðåáåð.

Îáó÷åíèå è ñîõðàíåíèå ìîäåëåé îñóùåñòâëÿëîñü íà îñíîâå ñêðèïòà, ðåàëèçîâàííîãî íà
ÿçûêå Python âåðñèè 3.8, ñ èñïîëüçîâàíèåì áèáëèîòåê DGL (v0.8.1) è PyTorch (v2.1.0). Ïðå-
äîáðàáîòêà äàííûõ ðåàëèçîâàíà ñ èñïîëüçîâàíèåì áèáëèîòåê NumPy (v1.26.0) è Pandas
(v1.4.2). Îöåíêà òî÷íîñòè ìîäåëåé ïðîèçâîäèëàñü ñ ïîìîùüþ Scikit-learn (v1.1.3).

Óçëû ãðàôà ïðåäñòàâëÿëèñü 14-ìåðíûìè âåêòîðàìè ïðèçíàêîâ, ãäå êàæäàÿ ðàçìåð-
íîñòü ñîîòâåòñòâîâàëà òèïó âåðøèíû. Ìîäåëü ýíêîäåðà óçëîâ ñîñòîÿëà èç äâóõ ñêðûòûõ
ãðàôîâûõ ñâåðòî÷íûõ ñëîåâ òèïà SAGEConv (GraphSAGE) ñ àãðåãàöèåé ïî ñðåäíåìó çíà-
÷åíèþ. Òàêèì îáðàçîì, âû÷èñëåíèå ýìáåääèíãîâ óçëîâ ïðîèçâîäèëîñü íà îñíîâå óñðåä-
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íåííûõ âåêòîðîâ ïðèçíàêîâ âûáðàííîãî ïîäìíîæåñòâà ñîñåäíèõ âåðøèí. Êàæäûé ñëîé
ñîäåðæàë 32 íåéðîíà ñ ôóíêöèåé àêòèâàöèè ReLU äëÿ ââåäåíèÿ íåëèíåéíîñòè.

Ïðåäñêàçàíèå âåðîÿòíîñòè ñóùåñòâîâàíèÿ ðåáðà ìåæäó ïàðîé óçëîâ îñóùåñòâëÿëîñü
ìíîãîñëîéíûì ïåðöåïòðîíîì (ÌÑÏ), ðåàëèçîâàííûì êàê äâîè÷íûé êëàññèôèêàòîð. Âõîä-
íûìè äàííûìè äëÿ ïðåäèêòîðà ñëóæèëà êîíêàòåíàöèÿ âåêòîðíûõ ïðåäñòàâëåíèé èñõîä-
íîãî è öåëåâîãî óçëîâ, à òàêæå ïðèçíàêà ðåáðà, ïðåäñòàâëåííîãî p-value ñîâìåñòíîé âñòðå-
÷àåìîñòè ðàññìàòðèâàåìîé ïàðû â íàó÷íîé ëèòåðàòóðå, èçâëåêàåìîãî èç ÁÄ ANDDigest.
Ðàçìåðíîñòü âõîäíîãî âåêòîðà ñîñòàâëÿëà 65. Ñêðûòûé ñëîé ÌÑÏ èìåë 32 íåéðîíà ñ
àêòèâàöèåé ReLU, ÷òî îáåñïå÷èâàëî âû÷èñëåíèå ñêàëÿðíîé îöåíêè äëÿ êàæäîãî ðåáðà,
èíäèöèðóþùåé âåðîÿòíîñòü âçàèìîäåéñòâèÿ.

Äëÿ ïðåäñêàçàíèÿ âçàèìîäåéñòâèé ðåøàëàñü çàäà÷à äâîè÷íîé êëàññèôèêàöèè ñ ïðè-
ìåíåíèåì ôóíêöèè ïîòåðü äâîè÷íîé êðîññ-ýíòðîïèè ñ ëîãèòàìè. Â êà÷åñòâå îïòèìèçàòîðà
èñïîëüçîâàëñÿ AdamW [18] ñ êîýôôèöèåíòîì îáó÷åíèÿ 0.01, êîìáèíèðóþùèé àäàïòèâíûå
ñêîðîñòè îáó÷åíèÿ ñ L2-ðåãóëÿðèçàöèåé âåñîâ äëÿ ïðåäîòâðàùåíèÿ ïåðåîáó÷åíèÿ. Ìàê-
ñèìàëüíàÿ ïðîäîëæèòåëüíîñòü òðåíèðîâêè ìîäåëåé ñîñòàâëÿëà 5,000 ýïîõ ñ âû÷èñëåíèåì
ìåòðèê êàæäûå 5 ýïîõ. Ïðè îòñóòñòâèè óëó÷øåíèé çíà÷åíèÿ ôóíêöèè ïîòåðü íà êîíòðîëü-
íîì íàáîðå ïðèìåðîâ â òå÷åíèå 50 ýïîõ ïðîèçâîäèëèñü ïðåêðàùåíèå îáó÷åíèÿ è ñîõðàíåíèå
ìîäåëåé ñ ëó÷øèìè çíà÷åíèÿìè ôóíêöèè ïîòåðü, à òàêæå ñîîòâåòñòâóþùèõ èì âåêòîðíûõ
ïðåäñòàâëåíèé âåðøèí ãðàôà.

Заключение. Êîìáèíèðîâàíèå ìåòîäîâ íà îñíîâå ÃÍÑ è êëàññè÷åñêèõ ìåòîäîâ àíà-
ëèçà òåêñòîâ ïîçâîëÿåò áîëåå ýôôåêòèâíî èäåíòèôèöèðîâàòü ïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåé-
ñòâèÿ ìåæäó ìîëåêóëÿðíî-ãåíåòè÷åñêèìè ñóùíîñòÿìè, ïðåäñêàçûâàòü íåèçâåñòíûå àññî-
öèàöèè è ðàñêðûâàòü áàçîâûå ïðîöåññû â ñîîòâåòñòâèè ñ èñõîäíîé òîïîëîãèåé ãðàôà.

Ïðåäëîæåííûé ãèáðèäíûé ïîäõîä, îáúåäèíÿþùèé àðõèòåêòóðó GraphSAGE è èíôîð-
ìàöèþ î ñòàòèñòè÷åñêè çíà÷èìîé ñî-âñòðå÷àåìîñòè ïàð èç ANDDigest, ïðîäåìîíñòðèðîâàë
ñóùåñòâåííîå óëó÷øåíèå òî÷íîñòè ïðåäñêàçàíèÿ íîâûõ ðåáåð â àññîöèàòèâíîé ñåòè E. coli

ïî ñðàâíåíèþ ñ èñïîëüçîâàíèåì òîëüêî ÃÍÑ.
Äîáàâëåíèå ïàðàìåòðà ñî-âñòðå÷àåìîñòè óëó÷øèëî ýôôåêòèâíîñòü ïðåäñêàçàòåëüíîé

ìîäåëè, ïîâûñèâ â ïðîöåññå îáó÷åíèÿ F1-ìåðó ñ 0.815 äî 0.97 è ñíèçèâ ôóíêöèþ ïîòåðü ñ
0.405 äî 0.08. Îöåíêà íà ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîäòâåðæäåííûõ áåëîê-áåëêîâûõ âçàèìîäåé-
ñòâèÿõ ïîêàçàëà âûñîêóþ òî÷íîñòü ìîäåëè ñî çíà÷åíèåì F1-ìåðû 0.9799 è êîýôôèöèåíòîì
êîððåëÿöèè Ìýòòüþñà 0.9597.

Òàêèì îáðàçîì, ðàçðàáîòàííûé êîìáèíèðîâàííûé ìåòîä ìîæåò áûòü ïîëåçåí äëÿ
áîëåå ýôôåêòèâíîãî ïðåäñêàçàíèÿ íîâûõ âçàèìîäåéñòâèé, ñîãëàñóþùèõñÿ ñ îíòîëîãè-
÷åñêîé ìîäåëüþ. Â ÷àñòíîñòè, äàííûé ìåòîä ìîæåò ïðèìåíÿòüñÿ ïðè ðåøåíèè çàäà÷
àíàëèçà ñëîæíûõ áèîëîãè÷åñêèõ ñèñòåì, ïëàíèðîâàíèè ýêñïåðèìåíòîâ è îïòèìèçàöèè
áèîòåõíîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, îñîáåííî â êîíòåêñòå áûñòðî ðàñòóùåãî îáúåìà íàó÷íîé
ëèòåðàòóðû.
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