
. f 1鱿并乎瓜展 第 16卷 第 7期2 0 0 6年 7月

基于语义路径覆盖的G e ne ont ol og y术语

间语义相似性度量方法
’

李 荣
`

, 2

曹顺良
2

李园园
2

谭 濒
2

朱扬勇
` ,

2
钟 扬

3

李亦学
2 ,

“
`

1
.

复旦大学计算机与信息技术系
,

上海 2 0 0 4 3 3 ; 2
.

上海生物信息技术研究中心
,

上海 20 0 235 ;

3
.

复旦大学生命科学学院
,

上海 2 。。 4 3 3 ; 4
.

中国科学 院上海生命科学院生物信息中心
,

上海 2。。。 31

摘要 进行 G O ( ge n e o n ot l o g y ) 语义相似性度量是解决生物学数据集成中语义异构问题 的重要方

法
.

传统方法主要是基于距 离的度量和基于信息量的度量
.

文中提出了一 种基于语义路径覆盖的度

量方法
,

并实现 了其 中 C o m ib n e 算法
.

该算法首先计算出每个节点的信息量
,

然后分别计算两个

节点的语 义路径的交的节点信息量之 和以及这两个节点语 义路径的并的节点信息量之和
,

将这两

者之 间的比率作为相似性度量值
.

实验结果表 明该算法具有较高的相关系数
.

关键词 eG n e o nt ol
ogy 语义相似性度 t 信息 t

从特定蛋 白质的功能信息出发
,

查找与其功能

相似或者相关的蛋 白质
,

并对这些蛋白质间关联程

度进行 比较
、

量化是生物信息学研究中经常遇到的

问题
.

由于功能相似或相关的蛋 白质并不一定具有

较强的序列上的相似性
,

所 以基于序列 比对 的查询

方法不能完全满足需要
.

由于各种生物学数据库的

广泛分布以及高度的异构等特性
,

使得在不 同的数

据源中查找相关蛋白质的信息极为不便川
.

对不同

数据源的数据进行集成是解决这 一问题的方法之

除了数据源间语法上的异构以外
,

生物数据集

成的主要障碍是语义上 的异构
.

这种异构既存在于

不同数据源之间
,

也存在于同一个数据源 内
.

进行

生物学的数据集成必须解决语义上的异构问题
,

即

需进行语义数据集成川
,

消除由于系统建立者的应

用背景知识不同而带来 的理解差异
,

由此产生了本

体 ( o
nt ol o g y )这一概念

,

以减少或消除概念及术语

的混乱
.

本体的建立成为数据共享
、

互操作以及数

据集成的基础
.

生物本体中使用最广
、

影响最大的

是 由 G en e O nt ol o g y 协会开发和维护的 G O川
.

G O

的结构见图 1
,

是一个有向无环图
,

图中的节点为

G O 的条 目 ( e n t r y )所对应的术语 ( t e r m )
.

G O 应用的一个重要方面就是通过对 G O 术语

的语义相似性进行度量
,

在被 G O 注释的异构数据

源中找出在功能
、

生物过程或组成成分等方面具有

相似性 的条 目川
,

如在一个数据库 中找出与特定蛋

白质具有功能相似性的蛋白质
.

计算有向无环图中各个节点语义的相似度 的方

法可以分为两类
:

基于边或距离的方法和基于信息

量的方法
.

给定一对术语 。 1

和 。 : ,

基于边或距离的

度量方法川通过计算分类体系 ( at x o n o m y )或本体中

与这两个术语相关的节点之间的距离来获得术语间

的相似性
,

这个距离称为路径距离
.

距离越短
,

相

似性越高
.

基于距离的方法的主要缺陷是假设本体中的节

点和链接都是均匀分布的川
.

然而在本体或分类体

系中链接密度可变的情况下
,

这一假设并不成立
.

比如用
“
p h o t o r e e e p t o r ”

(光受体
,

G O
: 0 0 0 9 8 8 1 )
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与
“ tr an sm emb r an e e e e r pto r”

(跨 膜 受 体
,

G O
:

0 0 0 4 8 5 8 ) 之 间的关 系和
“ C h a p e r o n e ”

( 分子伴 侣
,

G O
: 0 0 0 3 7 5 4 ) 与

“ s i g n a l t r a n s d u e e r ”
( 信 号 传感

器
,

G O
: 0 0 0 4 8 7 1 ) 之间 的关 系做 比较

,

如图 1 所

示
,

虽然它们有直接的共 同祖先
,

而且它们之间的

距离都相等
,

但前两者明显比后两者要相似得多
.
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图 1 G O 结构示意 图

Z h o n g 等川提出的基于距离 的语义相 似性度量

算法源于概念层次 中上层概念之间的距离 比下层概

念之间的距离大的想法
,

也支持兄弟之间的距离 比

父子之间的距离大的含义
。

这种算法根据两个概念

各 自所处 的概念层次之 间 的距 离来计算 语义相 似

性
.

度量语义相似性的另一种方法是采用信息论 困

中信息量的概念
.

基于信息量 的方法对链接密度 的

可变性问题具有较小的敏感性
,

有时甚至是不敏感

的「8〕
.

基于信息量的方法基 于如下的假设
:

两个术语

共享的信息越多
,

则它们越相似
.

在这种情况下两

个术语共享的信息可以使用在本体中包含它们的节

点的信息量来 进行计算
.

R e s in k sj[ 定义 的语义相似
J

性度量的取值为两个节点的共 同祖先的信息量的最

大值
.

iL 护
〕提出的方法不仅考 虑了两个术语 的共 同

祖先
,

还考虑了术语本身的信息量
.

基于距离的度量方法和基于信息量 的度量方法

从完全不 同的角度来考虑语义相似性
.

基于距离 的

方法比较直观
,

而基于信息量 的方法更具有理论上

的合理性
.

基于信息量的方法忽略了结构方 面的信息
,

它

具有如下一些缺点
:

所产 生的术语 比较的结果通常

是比较粗糙 的
,

特别是 如果术 语对 的祖先 是相 同

的
,

那么任何子层的术语对的相似性的值就没有区

别
,

不能加以 比较
.

例如术语对 ( r e e e p t o r S i g n a l i n g

p r o t e i n
, r e e e p t o r a s s o e i a t e d p r o t e i n ) 与术语对 ( r e -

e e p t o r s i g n a l i n g p
r o t e i n

,
t r a n s m e m b r a n e e ) 相似 性

的值是相同的
.

同样
,

其他类型的链接关系信息也

被忽略了
.

1 基于语义路径覆盖的 G O 术语间相似性度

量方法

为了克服上述两种方法的缺陷
,

使求 出的 G O

术语间的相似性更加符合实际的情况
,

结合这两种

方法我们提出了一种新的基于语义路径覆盖 的 G O

术语 间相 似 性 度量 方 法
,

并 实 现 了 一 个 具 体算
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( 3) 计算 出 犷的子孙节点出现的概率 p( 卯 一
"

竺 N

法—
一

C oi b mn e算法
.

由于 G O的 3个本体
:

分子

功 能 ( mo le e u la r
f un et in o)

、

生 物 过 程 ( i b o l ogi e a l

p roes s e) 和细胞结构 ( e e l lu lae ro m pon n et) 是互相独

立的
,

所以分别考虑每个本体
.

首先给出在算法中用到的几个基本定义
.

定义 1 关系图 关系图是一个有向无环图 G 一

( V
,

E
,

W
, :

)
,

其中 V尹中 是节点的集合
, r

是图

的根
.

E 仁 V 火 V 是节点间有 向边的集合
.

W 是 V

到正实数集合的函数
,

称为权重函数
.

定义 2 路径 G 一 ( V
,

E
,

W
,

讨是一个关系

图
,

设有节点 跳
, v ; ,

…
, v ,

任 V
, n ) o

,

如果有

向边序列 (
。 ; , 。 : ,

…
, 。 ,

)满足任意
。 〔 E (1 镇 i簇 n)

是 二 一 ;

到 v ,

的边
,

则称节点序列 P 一 v(
。 , 二 , ,

…
,

二 ”

) 是从 二。

到 v ,

的路径
.

如果两个节点之 间没有

路径
,

则定义为空路径
.

定义 3 语义路径 设有关系图 G 一 <V
,

E
,

W
,

种
,

称从 : 到任意节点
v 任 V 的有 向路径是一条 二

的语义路径
.

v 的语义路径至少有一条
,

它们的集

合记为 献 v)
.

定义 4 语义路径的交 设关系图 G 上有语义路

径 P 一 (饥
, 。 ` ,

…
,

饥 )和 Q = ( v
乞

, v
几

,

…
, v
认)

,

不妨设 n ) m > O
,

则 P 和 Q 的交是一语义路径
,

记

为 尸门Q
,

具体定义是
:

如果存在一个最大的 k妻 0

满足 v `
一 v’t

,

。镇 i簇 k
,

k镇 m
,

且 热 、 ,

并 v’* + , ,

则

尸自Q = ( v 。 , v , ,

…
, v *

)
·

定义 5 语义路径的并 设关系图 G 上有语义路

径 P = ( v 。 , v , ,

…
, v ,

)和 Q = ( v
毛

, v
飞

,

…
, v
认)

,

n > o
,

m > o
,

语义路径 尸 和 Q 中的所有节点的集

合构成 尸 和 Q 语义路径的并
,

记为 尸 U .Q

根据上述相关论述我们给出一种基于语义路径

覆盖的 G O 术语间相似性度量算法—
C o m ib n e

算

法
.

该算法根据路径的相交程度来计算出它们之间

相似性的值
,

即利用 G O 本身的结构
,

采用基于语

义链接 ( S e m a n it c h n k s ) 的方法来对每一个概念的信

息量进行计算
.

设 v l

和 二 :

为 G O 中的两个节点
,

采用 C o m
-

ib n e
算法求解

v l

和 v :

相似性值的过程如下
:

( 1) 计算出以 )分类体系结构中节点的总个数 N ;

(2 ) 对每个节点 甲
,

计算出它 的子孙节 点的个

数斌
;

(4 ) 根据信息论计 算出 沪 的信息 量 I C (妇 一

一 10 9 ( P (沪 ) ) ;

( 5) 求出节点 二 :

与节点 v Z

的语义路径的交
。 :

a
一 ( ( U NP

:

) 自 ( U NP
,

) )
,

八 ,
,

沂 六价 ) 、饼
, ,

6 内巧 )

其 中六
v ,

)为节点 v ,

的语义路径的集合
,

笋( 。 : )

为节点 二 2

的语义路径的集合
;

( 6) 求出节点 v l

与节点 v :

的语义路径的并 月
:

、 一 ( ( U NP
、

) U ( U 二
、

))
;

NP
C 六 伙 )

即
` 拟 飞 ,

( 7) 求出
a

所包含节点的信息量的和 I C a( ) :

IC (
。
) 一 艺 I e (。

, ) ;

勿 已 口

(8 ) 相应地
,

求出 召所包含节点 的信息量的和

I C (口)
:

cI (夕) 一 艺 , C (。
,

) ;

山i 〔 夕

( 9) 定义节点 vl 和 仇 之间的语义相似性为 I(C a)

与 I C招 ) 的比率
,

即
:

IC (
a
)

S `
m 、 ” , ’ ” 2 ’ 一 元又石了

.

2 结果与讨论

如图 2 所 示
,

采 用 C o m b i n e
算 法 求 G O

:

0 0 4 2 7 1 1 与 G O
: o o 4 2 7 x2 的语义相似性

.

为简便起

见
,

我们只选取了 G O 中相关的部分
.

图中标注了

每个节点的信息量
,

这两个节点的语义路径的交为

{ G O
: 0 0 0 8 1 5 0

,

G O
: 0 0 0 7 6 10

,

G O
: 0 0 0 0 0 0 3

,

G O
: 0 0 1 9 0 9 8 }

,

其节点信息量 的和为 1 2
.

7 5 7 5
,

语

义 路 径 的 并 为 觉G O
: 0 0 0 8 15 0

,

G O
: 0 0 0 7 6 1 0

,

G O
: 0 0 0 0 0 0 3

,

G O
: 0 0 1 90 9 8

,

G ( )
: 0 0 4 2 7 12

,

G O
:

0 0 4 2 7 1 1 }
,

其 节 点 信 息 量 的 和 为 3 1
.

1 3 8 9
.

G O
:

0 0 4 2 7 12 与 G O
: 0 0 4 2 7 1 1 的语 义 相 似 性 的 值 为
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/ 哭
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G O : 0 0 4 2 7 11

9 190 7

图 2 e o m b i n e
算法示例

目前还没有一个标准 的方法来对 G O 的语义相

似性进行度量
,

在此
,

我们采用 R es n ik 的做法川来

比较各种语义相似性 的算法
,

将相似性算法的计算

结果与人工打分的结果相 比较
,

计算它们之间的相

关性
.

首先采用 R e s in k 提供的算法计算 出 G O 中每一

术语对的相 似性 的值
,

挑 选 出 25 对覆 盖高
、

中
、

低分值的术语对
,

挑选 出的术语对见表 1
.

我们邀请

了课题组外 10 位长期专注于研究工作的生物学研

究人员 ( 这些 生物学 研究 人 员并不 了解我 们 的工

作 )
,

发放打分表 ( 表 中的术语对 是无序的 )
,

请 他

们分别对这些挑选出的术语对进行打分
.

完全没有

语义相似性的术语对打分为 。 分
,

完全相 同的 ( 即

互为同义词 ) 为 10 分
,

其他依次类推
.

将各术语对

在打分表 中的分值求平均
,

作为该术语对的相似性

度量标准
.

其次
,

分别采用 Z Z L 算法川
、

iL n 算法叫 以 及

C o m ib n e
算法等分别求 出这 25 对术语对 的相 似性

值
,

结果见表 .2

表 1 挑选 的 C O 术语对

序号

1 o l ig o s a e e
h

a r id
e 一 t r a n s p o r t i n g A T P

a s e a e t i v i t y

2 s t o r e
一
o p e r a t e d

e a
l
e
i

u
m e h a n n e l a e t i

v
i t y

3 e y e l o a r t e n o l s y n t h a s e a e t i v i t y

4 g lu e i t o l t r a n s p o r t e r a e t i v i t y

5 p h o s p h o l ip
a s e a e t iv l t y

6 i n t e r
l e u k i n

一
2 0 r e e e P t o r

b i n d i n g

7 A T P d
e p e n d

e n t R N A h e l i e a s e a e t i v i t y

S P 一 e l e m e n t b i n d i n g

9 a
d

e n i n e
d e a m i n a s e a e t i v i t y

术语对

m a l t o s e 一飞r a n s p o r t i n g A T P a s e a e t i v i t y

v o l t a g e一 g a t e d e a l e i u rn e h a n n e l a e t i v i t y

p s e u d o u r id i n e s y n t h a s e a e t i v i t y

p r o p a n e di o l t r a n s p o r t e r a e t i v i t y

Ph o s P h o l l p
a s e

D
a e t i v i t y

10 h y d r o x y p y r u v a t e r e d u e t a s e a e t i v i t y

1 1 几n t e r l e u k i-n 2 7 r e e e P t o r a e t i v i t y

1 2 w i s h f u l t h i n k i n g b i n d i n g

1 3 s h i k im a t e k i n a s e a e t i v i t y

14 s p e r m id i n e p o r t e r a e t i v i t y

15 p h o s p h a t id y l i n o s i t o l
一 3一 p h o s p h a t a s e a e t i v i t y

16 p h o s p h o m
e v a l o n a t e k i n a s e a e t i v i t y

17 l ip id
一

l i n k e d p e p t id o g l y e a n t r a n s p o r t e r a e t i v i t y

1 8 t h i o r e d o x i n r e d u e t a s e ( N A D P H ) a e t i v i t y

19 3 `一 5 ` e x o d e o x y r i b o n u e l e a s e a e t i v i t y

2 0 e
h a p e r o n i n A T P a s e a e t i v i t y

2 1 t r a n s 一 2
一

m e t h y l
一 5一 i s o p r o p y lh e x a

一

2
, 5一 d i

e n a l d e h y d
r o g e n a s e

2 2 3一 d e h y d
r o s h i k im

a t e d e h y d r a t a s e a e t i v i t y

2 3 e e l o s i o n h o r
m o n e a e t i v i t y

24 o x y s t e r o l b i n d i n g

2 5 s o r b o s e P o r t e r a e t i v i t y

i n t e r
l e u k i n

一

2 2 r e e e p t o r
b i n d i n g

r
ib o s e p o r t e r a e t i v i t y

r ib o n u e
l e a s e 111 a e t i v i t y

h y d r o l
a s e a e t i v i t y

,
a e t i n g o n e a r b o n 一 n i t r o g e n ( b u t n o t p e p t id e )

b o n d s ,

i n o t h e r e o m P o u n d s

i s o e i t r a t e d e h y d r o g e n a s e
( N A D P + )

a e t i v i t y

A 3 a d
e n o s i n e r e e e p t o r a e t i v l t y

,

G
一 p r o t e l n e o u p l

e
d

d e a t h r e e e p t o r a d a p t o r p r o t e i n a e t i
v
i t y

p h o s ph o e n o lp y r u v a t e一 p r o t e i n p h o s p h o t r a n s f e r a s e a e t i v i t y

K D E I s e q u e n e e b i n d i n g

F A T I O h y d r o l a s e a e t i v i t y

a lp ha 一 1 , 3一 m a n n o s y l t
r a n s fe r a s e a e t i v i t y

Pa n t o t h e n a t e t r a n s p o r t e r a e t i v i t y

t h e t a D N A p o ly m e r a s e a e t i
v
i t y

e d y s o n e

仔
a e y l t r a n s

f e r a s e a e t i
v
i t y

d T D P一 4一d e h y d r o r
h a m n o s e 3

,

5一 e p im
e r a s e a e t i v i t y

a e t i v i t y e h l o
r o p h y l l s y n t h e t a s e a e t iv i t y

l o n t r a n s P o r t e r a e t一v 一t y

p h y t o e n e s y n t h a s e a e t i v i t y

D N A l ig a s e a e t i v i t y

t R N A d ih y d
r o u r l

d i n e s y n t h
a s e a e t i v i t y
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表 2GO 术语对相似性值

术语对

序号
Ren si kLi n Z ZL

C omi bn e 人工打分

7
.

9 0 1

6
.

19 0

6
.

109

5
.

7 6 1

5
.

8 8 6

4
.

30 4

4
.

0 40

3
.

306

3
.

97 9

3
.

9 0 3

2
.

8 2 3

2
.

22 3

2
.

8 0 4

1
.

7 6 2

1
.

8 14

8 5 1 3

1
.

8 1 3

0
.

56 2

0
.

56 2

0
.

6 2 5

0
.

56 2

O

0

O

0
.

6 2 5

0
.

6 2 9 1

0
.

8 09 1

0
.

7 32 4

0
.

7 2 9 1

0
.

8 67 2

0
.

5 38 0

0
.

5 097

0
.

4 47 3

0
.

57 4 3

0
.

9 9 4 4

0
.

7 6 9 3

0
.

39 1 3

0
.

37 6 6

0
.

26 4 4

0
.

27 0 0

0
.

27 2 2

0
.

28 0 3

0
.

1 1 3 3

0
.

15 9 3

0
.

1 31 3

0
.

1 1 3 3

0
.

107 1

0
.

07 47

0
.

07 9 3

0
.

1 31 3

0
.

9 9 99

0
.

6 9 9 1

0
.

98 4 4

0
.

98 68

0
.

9 98 0

0
.

6 98 8

0
.

9 966

0
.

8 6 9 1

0
.

5 97 0

O
`

8 5 9 0

0
.

9 4 19

0
.

8 2 5 1

0
.

95 31

0
.

7 57 9

0
.

8 8 09

0
.

8 8 7 6

0
.

8 2 15

0
.

7 7 6 1

7 5 02 9

0
.

7 6 56

0
.

7 6 6 5

0
.

7 5 0 3

0
.

57 0 3

0
.

5 46 9

0
.

8 6 14

0
.

8 9 36

05 309

0
.

5 45 1

0
.

5 1 19

0
.

55 0 1

0
.

5 02 9

0
.

2 5 9 4

0
.

12 5 9

0
.

8 6 2 2

0
.

8 6 5 3

0
.

118 6

0
.

5 1 14

0
.

2 47 4

0
.

0 327

0
.

9 9 07

0
.

7 2 5 1

0
.

16 4 4

0
.

07 7 5

0
.

0 42 2

0
.

08 6 9

0
.

08 2 9

0
.

07 0 3

0
.

5 0 38

0
.

06 5 9

0
.

08 5 0

8
.

30

8
.

0 0

3
.

5 4

3
.

5 4

8 5 4

7
.

0 0

2 9 0

2 0 0

3
.

9 0

4
.

35

0 30

35 0

4
.

0 0

09 0

3
.

5 4

2
.

9 0

3
.

35

1
.

5 3

1
.

35

1
.

8 0

2
.

35

1
.

45

O

1
.

5 4

0
.

9 0

成中语义异构的重要方法
.

综合基于路径的度量方

法和基于信息量的度量方法
,

我们提出了一种基于

语义路径覆盖的度量方法
,

并实现了其 中的 C o m
-

ib n e
算法

,

相比其他算法具有较高的相关系数
.

我们将 C o m ib n e 算法应用于解决不同数据库之

间或同一数据库之间术语的语义异构问题以及不同

基因之间相似性的查找
.

为了加快语义相似性查询

的速度
,

将计算结果存人 s e m a n t i C S im i l a r i t y 数据

库表中
,

方便地得到 G O 中任意两个术语之间的相

似度
,

也就可以方便地得到被不同的 G O 术语注释

的基因或基因产物之间的相似性
,

从而有效地解决

由于语义异构引起的生物信息学数据整合的困难
.

参 考 文 献

2

3

4

1少é345678910n121413巧17161918加红22绍2425

最后
,

将各算法计算出的结果与人工打分 的结

果求相关系数
,

结果见表 3
.

5

表 3 各算法的相关 系数

相似性算法

2 2 1 的算法

R e s n ik 的算法

iL
n 的算法

C o m b i n e 算法

相关系数 6

0
.

7 1 4 4

0
.

8 2 4 1

0
.

84 96

0
.

8 6 38
7

从表 3 中可以看 出
,

C o m ib n e
算法的相关系数

最高
,

达到 0
.

8 6 3 8
,

基于距离的 Z Z L 的算法 的相

关系数最 低
,

为 0
.

71 44
,

而基于信息量 的 R es n ik

和 L in 的算法的相关系数介于两者之间
.

这是因为

C o m ib n e
算法综合考虑 了相 比较的节点 (术语对 )在

本体中所处的相对位置
,

同时也考虑了每一个术语

信息量的大小
,

因而具有较好的准确性
.
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