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2Vien Khoa hoc va Cong nghé tién tién Nhat Bin,
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Tém tat. Thong tin tuong hd (Mutual Information-MI) gitta hai bién da dugc sit dung dé
phét hién mdi quan hé gitta hai bién; khi do do nay 16n thi sy phu thudc gitta hai bién ciing
16n va ngudgc lai. Tuy nhién, thong tin tuong ho lai khong cho ta biét modi quan hé gitta cac
bién 13 truc tiép hay gian tiép. Dé phat hien quan hé tuong téc 1 truc tiép hay gian tiép,
chiing ta c6 thé sit dung thong tin tuong hd c6 dicu kien déi v6i bién thit ba (Conditional
Mutual Information-CMI).

Trong cac nghién citu trude day, ching toi da dé xuat cac do do thong tin tuong hd da
bién. C6 rat nhiéu do do thong tin tuong hd khi sé bién nhiéu hon hai, méi do do thé hien
mot loai quan hé c6 thé ton tai gitta cic bién. Tuy nhién, ciing nhu thong tin tuong hd ciia
hai bién, cac do do thong tin tuong hd da bién chi cho ta biét ton tai hay khong mot moi
quan hé da bién; nhung khong cho ta biét méi quan hé d6 1a trye tiép hay gian tiép. Trong
nghién citu nay, ching toi dé xuat cac do do thong tin tuong hé da bién cé dieu kien va sit
dung chiing dé phat hién cac mdi quan hé da bién la truc tiép hay gian tiép thong qua bién
diéu kién.

T khéa: Ly thuyét thong tin, entropy, thong tin tuong hd, tai tao mang sinh hoc.

Abstract. Mutual information of two variables is a measure of relationship between two
variables; the larger this measure, the stronger the dependence, and vice visa. However,
mutual information does not indicate if the relationship between the variables is direct or
indirect. To detect "direct mutual relations", we can use conditional mutual information.

In the previous studies, we have proposed the mutual information measures of multiple
variables. There are many mutual information measures when the number of variables is
greater than two. Each of them is sensitive to a kind of relationships that may exist among the
multiple variables. However, as mutual information of two variables, the multivariate mutual
information measures do not show if a multivariate relationship are direct or indirect. In this
study, we propose the multivariate conditional mutual information measures and illustrate
that they can detect indirect multivariate relationships through conditional variables.

Key words. Information theory, entropy, mutual information, biological network
reconstruction.
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1. GIOGI THIEU

Thong tin tuong ho gitta hai bién 1a mot do do, do mébi quan heé tuong tac giita hai bién
[3]. Do do nay da duge sit dung dé phat hién cac tuong tic gien trong mang diéu hoa gien,
tuong tac protein trong mang protein [T, 8]. Mot s6 nghién citu sau d6 da chi ra rang, thong
tin tuong hd gitta hai bién khong thé phan biét dudce cac tuong téc gian tiép va tuong téc
trie tiép [13, [14]. Trong nghién citu d6, tac gia da dé xuat do do thong tin twong hd c6 dieu
kien (CMI) ctia hai bién trén tap cac bién con lai dé loai bd cac tuong tac gian tiép giita hai
bién. Két qua thic nghiém cho thay, ty lé phat hién ding cac tuong tic gien tang lén dang
ké nho loai bd dudgc céc tuong tac gian tiép trong mang cic gien.

Trong cac nghieén cttu gan day [10, 1], ching toi da dé xuat md rong do do thong tin
tuong ho tit hai bién lén nhiéu bién. Ching t6i da chi ra riang, trong trudng hgp hai bién,
chi ¢6 duy nhat mot loai quan hé gitta chiing. Trong trudng hop ba bién trd lén, sé ton tai
nhiéu loai quan hé nhu quan hé cap doi, quan hé dong thsi gitta cac bién va cd quan hé bo
phan giita ching. Chiing toi da dé xuat cac cong thitc khac nhau, mdi cong thitc dic trung
cho mot loai quan hé da bién d6. Cac do do thong tin tuong hd da bién da duge kiém chitng
vé kha nang phat hién tuong tac tham gia bdi nhiéu thanh phan tit dit lieu mo phéng va dit
liéu thuec.

Tuy nhién, gidng nhu thong tin twong hd ctia hai bién, cac do do thong tin tuong hé da
bién ciing khong phan biét duge cac tuong tac tryc tiép vdi cac tuong tac gidn tiép. Viec
phét hién cac tuong tac da bién gian tiép sé gitp ta c6 mot cai nhin day dua va chinh xac
hon vé mo6i quan hé gitta cAc bién trong mang sinh hoc. Trong nghién cttu nay, chiing toi
dé xuat mé rong do do thong tin twong hd cé diéu kién cho trudng hgp da bién va sit dung
chiing dé x4c nhan cac quan hé da bién gian tiép. Viec phét hién cac tuong tac da bién gidn
tiép 1a tuong ddi phic tap. Y tudng ciia ching toi 1a dimg céc do do thong tin tuong hd dé
phét hién cac tuong tac gom ca truc tiép va gian tiép. Sau dé, sit dung thong tin tuong hd
da bién c6 diéu kien dé xac nhan hoiic loai bd cac tuong tac khong phai la tryc tiép.

Noi dung tiép theo ctia bai bdo duge trinh bay theo thi ty sau: phan [2| gidi thiéu cac
kién thic vé thong tin tuong hd va thong tin tuong hd c¢6 diéu kién clia hai bién trén bién
thit ba. Trong ching t6i dua ra nhitng danh gia cac do do nay véi phuong phap st dung
hé s6 tuong quan va hé s6 tuong quan bo phan trong viéc phat hien mdi quan hé giita hai
bién. Phan [3| gi6i thiéu cac dé xuat mé rong do do thong tin tuong hé va thong tin tuong hd
c6 diéu kién trong truong hgp da bién. Mot s6 vi du duge trinh bay trong phan nay nham
kiém ching kha ning phét hién céc quan hé da bién 1a truc tiép hay gian tiép ciia thong tin
tuong hd c6 dieu kien. Cudi cung 1a mot ting dung cidc do do chung toi dé xuat trong viec
phét hién quan hé gian tiép trong mang trao doi chat ¢ ngusi.

2. THONG TIN TUOGNG HO CUA HAI BIEN, THONG TIN TUONG HO
CO DIEU KIEN CUA HAI BIEN

2.1. Thoéng tin tuong hd cta hai bién

Thong tin tuong hé (MI) clia hai bién ngau nhien X va Y 1a do do trong Ly thuyét thong
tin phan 4nh quan hé gitta ching. Khi X va Y 1a cac bién ngau nhién rdi rac, MI duge dinh
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nghia nhu sau [2]:

MIX,Y) =Y pla,y)log p(2,y) (2.1)

S5 p(x).p(y)

Trong d6, p(x) va p(y) 1an lugt 1a ham phan phoi bien duyen cltia X va cia Y p(x,y) 1a
ham phan phdi xac sudt dong thai ctia hai bién X va Y.

Khi cac bién X va Y la lién tuc, phép tinh tong trong cong thiic trén duge thay béi phép
tinh tich phan trén mién gia tri cia X va Y.

Chiing ta c6 thé biéu dién thong tin tuwong hd qua entropy nhu sau:

MI(X,Y)=H(X)+ H(Y) - H(X,Y) (2.2)

Trong d6, H(X), H(Y) va H(X,Y) lan lugt 1a entropy ctia bién X, bién Y va (X,Y).

Thong tin tuwong hé da dude xac nhan 14 do do hitu ich trong viéc phat hién sy ton tai
quan hé giita hai bién [8) 10, [11]. Tuy nhién, d6 do nay khong thé phan biét duge d6 1a quan
hé tric tiép gitta hai bién hay 1a quan hé gidn tiép thong qua mot hoac nhiéu bién trung
gian. O day, hai bién dugc goi la c6 quan hé tryc tiép néu ching ciing tham gia vao mot su
kién (phan ting hoiic co ché diéu hoa gien) va goi la ¢6 quan he gidn tiép néu ching quan he
v6i nhau thong qua mot hodic mot day bién trung gian.

2.2. Thoéng tin tudng hd cé6 diéu kién ciia hai bién

Khi cac bién X va Y khong tryc tiép quan hé v6i nhau nhung ¢6 moi quan hé gian tiép
thong qua bién thit ba, MI sé phat hién sit ton tai quan hé gitta X va Y. Néu quan sat thém
dugc bién Z, ta c6 thé biét thém thong tin vé mbi quan hé nay. Bing cach lay trung binh
thong tin tuong hd ciia hai bién X v Y trén bién Z, ta c6 thé biét dude X va Y c6 quan
he gian tiép thong qua Z (ky hieu, X <+ Z <+ Y) hay khong. Do do trung binh thong tin
tuong ho ciia hai bién trén bién tht ba dugc goi la thong tin tuong hé cé diéu kién (CMI)
va duge dinh nghia nhu sau:

MIKY12) = Y0 5% play] 2)tos s 0D (2.3)

z2€Z zeX yeY
= > p()MI(X,Y | Z = 2) (2.4)
z2€Z

Trong do6, p(x | z) 1a ham phan phéi xac suat clia bién X véi diéu kien Z; p(x,y | 2) 1a
ham phan phdi xac suat dong thai ciia hai bién X va Y véi diéu kieén Z.

MI ciia hai bién c6 thé ting len hoisic giam di khi c¢6 sy xuét hien ctia bién thi ba. Trong
khi MI(X,Y | Z) do miic do tuong hd trung binh gitta hai bién X va Y trén céc gid tri cia
Z thi MI(X,Y) do miic do tuwong hd trén khong gian dit licu clia hai bién X va Y. C6 the
MI(X,Y) 16n nhung MI(X,Y | Z) nhd vi khi quan sat trén hai bién X va Y ta chi nhin
dugc hinh chiéu ctia dit lieu trén khong gian hai chiéu X va Y. Nhung khi quan sit ci ba
bién X,Y, Z, mbi quan heé gitta X vA Y c6 sy chi phéi ciia Z, khi d6 ta cé thé biét dugc su
phu thuoc gian tiép X <+ Z «+ Y.

Vi du 2.1. Lap 10 lan qua trinh sinh ba bién rdi rac X,Y, Z theo xich Markov X — Z — Y.
Cu thé, trong vi du nay, ching toi sit dung Matlab dé sinh ba bién theo qui tic sau: Z =
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X + noise; va'Y = Z + noises. Két qua tinh toan cac gia tri MI vd CMI dugc trinh bay
trong Béang

Badng 1. Quan hé gian tiép X < Z < Y v6i dit lieu roi rac

n | MI(X,)Y) | MI(Y,Z) | MI(Z,X) | MI(Y,Z[X) | MI(Z,X]Y) | MI(X,Y|Z)
1| 07179 | 0.8678 | 0.8022 0.1505 0.0850 0.0007
2 | 04602 | 0.6628 | 0.6636 0.2085 0.2093 0.0059
3| 05031 | 0.6391 | 0.7599 0.1389 0.2598 0.0030
4| 05626 | 0.7552 | 0.7132 0.1957 0.1536 0.0030
5| 04400 | 0.7116 | 0.5954 0.2779 0.1618 0.0063
6 | 05395 | 0.6766 | 0.7622 0.1401 0.2257 0.0031
7| 06343 | 0.6845 | 0.9256 0.0518 0.2929 0.0016
8 | 05460 | 0.7706 | 0.6640 0.2275 0.1209 0.0029
9 | 05695 | 0.7574 | 0.7261 0.1909 0.1596 0.0030
10 | 0.5811 | 0.7261 | 0.6758 0.1658 0.1154 0.0027

Quan sét cac gia tri trong cot MI(X,Y | Z) ctia Bang [l ta thiy chiing rat nhé so vdi
cac gia tri CMI khac. Hon nita, sy chénh léch gitta MI(X,Y) va MI(X,Y | Z) rat l6n so
véi céc cap (Y, Z) va (Z,X). Trong truong hgp ba bién XY, Z 1a lien tuc, ta cling c6 két
qud tuong tu nhu truong hgp rdi rac (xem Bang .

Badng 2. Quan hé gian tiép X < Z < Y v6i dit lieu lién tuc

n | MI(X,)Y) | MI(Y,Z) | MI(Z,X) | MI(Y,Z[X) | MI(Z,X]Y) | MI(X,Y|Z)
1 | 1.1160 | 1.2275 | 1.6746 0.1168 0.5639 0.0053
2 | 1.0465 | 1.2705 | 1.5215 0.2240 0.4751 0.0000
3| 1.1301 | 1.3662 | 1.6871 0.2395 0.5603 0.0033
4| 1.0948 | 1.2949 | 1.4992 0.2034 0.4076 0.0032
5| 11314 | 1.2995 | 1.6412 0.1693 0.5111 0.0013
6 | 1.0682 | 1.3292 | 1.6274 0.2687 0.5669 0.0077
7| 09284 | 1.0772 | 1.6978 0.1531 0.7737 0.0043
8 | 1.1725 | 1.3710 | 1.6396 0.1993 0.4679 0.0008
9 | 1.1974 | 1.4622 | 1.7728 0.2740 0.5846 0.0092
10 | 1.0436 | 1.1358 | 1.6151 0.0998 0.5791 0.0075

2.3. Ij’ng dung théng tin tuong hd cé diéu kién ciia hai bién dé phat hién tuong
tac gian tiép
Trong mot nghién citu trude day [14], Zhang va cong sy da dé xuat thuat toan Path

Consistency (PC) dé phat hien quan h¢ gitta hai bién. Trong thuat toan do, tac gia dung MI
ctia hai bién dé phét hién quan hé gitta chiing, sau dé st dung CMI dé loai bé quan hé gidn
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tiép. Tuy nhién, thuat toan PC chi xét dén truong hgp MI(X,Y) 16n hon ngudng nao do,
con truong hgp MI(X,Y) nhé hon ngudng thi tdc gid coi nhu gitta X va Y khong ton tai
quan hé. Nhu vay, phuong phap PC c6 thé da bo sét cac quan hé gian tiép X < Z <> Y.

Ngoai viéc sit dung cip MI va CMI dé tim céc tuong tac thuc su gitta cac bién va loai
bé cac tuong tac gian tiép nhu trong bai bao trén, mot y tuéng tuong ty dé la diing hé s
tuong quan va hé sé tuong quan bo phan dé phat hién tuong téc gitta cac bién [7]. Trong
nghién citu nay, tac gia da si dung hé s6 tuong quan dé phat hién céc tuong tac gitta hai
bién va dung hé s6 tuong quan bo phan (ttc 1a he s6 tuong quan gitta hai bién sau khi loai
bo tuong quan gian tiép thong qua mot bién thi ba) dé phat hién tuong quan giita hai bién
c6 1a gian tiép khong. Nhude diém clia phuong phap nay la hé s6 tuong quan va hé sb tuong
quan bo phan chi ¢6 thé phat hién duge cac kiéu quan hé tuyén tinh [4]. Ching han, khi hai
bién c6 quan hé phi tuyén, y = 22, thi hé s6 tuong quan giita ching bang 0. Nhu vay, hé s6
tuong quan khong thé phét hien duge sy phu thudc phi tuyén, trong khi thong tin tuong hd
lai 1am duge diéu nay.

3. THONG TIN TUGNG HO DA BIEN, THONG TIN TUONG HO DA
BIEN CO DIEU KIEN
3.1. Thoéng tin twong hd da bién

Trong trudng hop da bién, ngoai mdi quan hé tuong tac gitta hai bién, con c6 them mdi
quan hé dong thai gitta ba bién (goi 1a quan he tdng hgp) vi moi quan he gitta mot bién véi
cap hai bién con lai (goi 14 quan hé bo phan). Tu cac phan tich do, ching toi da dé xuat
cong thitc MI tdng quat trong trudng hgp da bién nhu sau [11]:

Dinh nghia 3.1. Thong tin tuong hd ctia n bién { X7, ..., X, } v6i phan hoach { D1, ..., Dy}
dugc dinh nghia:

]WI{D1 _____ Dk}(Xl,...,Xn)ZH(D1)+...+H(Dk)—H(Xh...,Xn) (3.5)
trong do, {Xl,...,Xn} =D1®...®D;.

Trong truong hdp ba bién, ching ta c6 cac do do thong tin tuong hé nhu sau:

MI(X,Y,Z) =TC(X,Y,Z) = H(X)+ HY) + H(Z) — H(X,Y, Z) (3.6)
MI(X,[Y,Z]) = H(X)+ H(Y, Z) - H(X,Y, Z) (3.7)
MI(Y,[Z,X))= HY)+H(Z X)— H(X,Y, Z) (3.8)
MI(Z,[X,Y]) = H(Z) + H(X,Y) — H(X,Y, Z) (3.9)

Tuy nhién, nhu phan tich trong phan do do thong tin tuong hd da bién khong thé
cho ta biét mdi quan hé gitta cic bién 14 quan hé triyc tiép hay gidn tiép thong qua cac bién
trung gian. Vi vay, trong phan tiép theo, chiing to6i dé xuat cac cong thitc md rong thong tin
tuong hod c6 diéu kién trong truong hgp da bién.
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3.2. Théng tin twong hd da bién c6 diéu kién

Tt dinh nghia CMI trong truong hgp hai bién, chiing t6i dé xuat mot mé rong ctia do
do CMI 1& do do thong tin tuong hé da bién cé diéu kién nhu sau:

Dinh nghia 3.2. Thong tin tuong hd c¢6 diéu kieén ctia n bién {X71, ..., X,,} v6i phan hoach
{Dy,..., Dy} tréen diéu kien C dugce dinh nghia:

MIp,. . py(X1,.... X |C) = H(D1|C)+...+ H(Dy | C) —
- H(Xy,...,X,|0) (3.10)
trong do, {X1,...,Xp}=D1®...® Dy.

Trong trudng hgp ba bién X, Y, Z, ta c6 cac phan hoach sau:

a. Dy ={X}, Dy ={Y}, D3 ={Z}

b. D; ={X},D,={Y,Z}

c. D ={Y},Dy={Z X}

d. Dy ={Z},Dy={X,Y}

Do d6, tuong ting véi 4 kidu phan hoach tréen, theo cong thic (3.10)) ta c6 cac do do thong
tin tuong hd c6 diéu kién ctia ba bién X,Y, Z trén bién thi tu T nhu sau:

e Thong tin tuong ho tong hop cia ba bién X,Y, Z tren diéu kien T

MI(X,Y,Z |T)=H(X |T)+HY |T)+ H(Z|T)-H(X,Y,Z|T) (3.11)

e Thong tin tuong ho bo phan gitta mot bién vdi cip hai bién trén dieu kien T
MIX,[Y,Z] | T)=H(X |T)+HY,Z|T)-H(X,Y,Z|T) (3.12)
MIY,[Z,X]|T)=H(Y |T)+H(Z,X|T)-H(X,Y,Z|T) (3.13)
MI(Z,X,Y]|T)=H(Z|T)+HX,Y |T)-H(X,Y,Z|T) (3.14)

Giéng nhu CMI ctia hai bién, cac CMI da bién ciing c6 kha ning phat hién cic tuong
tac da bién gian tiép.

Vi du 3.1. Trong vi du nay, ching t6i sit dung Matlab lip 10 lan qua trinh sinh bén bién
X,Y, Z, T theo qui tic sau: hai bién lién tuc Y, Z doc lap; bién T phu thuoc vao Y va Z, gia
st T =Y + Z + noises; bién X phu thuodc vao bién T, gid st X = T + noises. Sau khi tinh
toan cac gia tri CMI trén tat ca cac bién diéu kién, ta c6 két qua duge trinh bay trong Bang
Cot MI(Y, Z) cho ta thay hai bién Y va Z doc lap. Gia tri trong cot MI(X,[Y, Z]|T) rat
nho so v6i cac gia tri CMI trén cac diéu kién bién X,Y, Z. Nhu phan tich trong Vi du
diéu do c6 nghia ring, giita X va (Y, Z) c6 mdi quan hé gian tiép thong qua bién T (kiéu
X T+ Y, 7).

Nhu vay, dya vao thong tin tuong hé da bién va thong tin tuong hd da bién cé diéu kien,
khong nhitng chiing ta c6 thé biét dugc moi quan hé ton tai gitta cac bién ma con c6 thé biét
duge mdi quan hé do 1 quan hé tryc tiép hay gian tiép.
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Bdng 3. Quan hé gian tiép X « T « [V, Z] véi dit ligu lien tuc

n | MI(Y,Z) | MI(T,[Y,Z]) | MI(X,[Y,Z]) | MI(T,[Y,Z][X) | MI(X,[Y,Z][T)
1 | 0.0019 2.6680 1.4355 1.2326 0.0001
2 | 0.0002 2.6469 1.5718 1.0890 0.0138
3 | 0.0020 2.6661 1.4642 1.2159 0.0140
4 | 0.0040 2.7685 1.5094 1.2775 0.0184
5 | 0.0012 2.6481 1.6885 0.9748 0.0152
6 | 0.0003 2.6646 1.3962 1.2699 0.0015
7 | 0.0020 2.7581 1.4426 1.3253 0.0097
8 | 0.0054 2.5400 1.2922 1.2746 0.0269
9 | 0.0051 2.6122 1.4902 1.1236 0.0017
10 | 0.0002 2.7149 1.6008 1.1272 0.0130

3.3. Uéc lugng entropy, MI va CMI

Tit cac cong thite tinh MI va CMI, ta thay cdc do do ndy dugc dinh hugng dya trén
entropy, entropy dugc dinh lugng dya trén ham mat do. Néu dit liéu 1a rdi rac, ta c6 thé dé
dang uéc lugng ham mat do dya trén théng ké tan suat. Trong truong hop dit lidu lién tuc,
bai toan trd nén kho khan hon. Cac phuong phéap uéce lugng duge chia thanh hai loai [6l [12]:
uée lugng tham s6 (Bayesian, Maximum Likelihood, Edgeworth,. ..) va uéc lugng phi tham
s6 (Histogram, B-spline, Kernel density, k-nearest neighbours,. .. ). D6i véi cac phuong phap
tham s6, tu tudng chinh ctia phuong phap nay 1a gid dinh ham mat do thuéc mot ho ham
nhat dinh v6i mot tap cac tham sé kém theo. Muyc dich cia phuong phéap 1a tim cac gia tri
thich hgp cho cac tham sé dé phit hgp véi dit lieu dau vao. Trong khi dé, phuong phap phi
tham s6 lai khong can gid dinh ham mat do phai thuoc mot ho ham nhat dinh. Hién nay,
cac phuong phap uéc lugng phi tham sé duge st dung rong rai vi phuong phap nay mang
tinh tu nhién hon. That khé dé biét trude dit lieu c6 phan bd thudc dang nao trong khi ta
dang can u6c lugng phan bo dé.

Trong nghién ctu nay, ching t6i st dung phuong phap udc lugng entropy, MI va CMI
theo phan bd xac suat Gaussian duge mo ta trong [1]:

N
1 1 1 i
P(Xi) = ; CSDETATE exp( — 5 (X5 = X)TCTHX; - X)) (3.15)
Trong d6, C' 1a ma tran hiép phuong sai ctia bién X; N 1a s6 lugng mau; n 1a s6 lugng
bién trong C.
V6i ude lugng xac suit trong cong thite (3.15), ta c6 entropy duge biéu dién nhu sau [14]:
1

H(X) =log [(2776)"/2 | C |2 | = §log(27re)" | C| (3.16)

Do do6, MI va CMI ciing dugc uéc lugng nhu sau:

1, GO 1CF)]

MIX.Y) =
(XY =3 loe ez vy

(3.17)
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|C(X.2)|.1CY,2) |
*TC(2) .1 C(X.Y,2) |

Tuong ti, cic cong thitc ching toi dé xuat — Vi, — ciing duge biéu

dién nhu sau:

MI(X,Y | Z) = 1 (3.18)

MI.3.2) = L1og CUOL1ED 102 10)
MI(X,[Y,2]) = ;log !()C(z )’( EYC(Z}]/; ‘Z )| (3.20)
MI(X,Y,Z|T) = élog | C<X‘ (Tj)( E - ”20_(‘ C())(” 1‘/,‘ g)(‘z ol (3.21)
MI(X,[Y,2) | T) = ; log ex. 7). 10(Y. 2], T) l (3.22)

ST 1C(X, [V, Z),T)

3.4. Ung dung théng tin tuong hé da bién c6 diéu kién dé phat hién tuong tac
gian tiép

Trong phan nay, ching toi sé trinh bay mot ting dung ciia cac do do dé xuat trong viec
phét hién cac quan hé tuong tac gian tiép. Ching t6i 4p dung phuong phap dé xuat len dit lieu
trao ddi chat in silico vé sit chuyén héa trong té bao hong cau RBC [5, []. Day 1a dit licu biéu
dién dusi dang mot ma tran 1000 x 39 mo ta ndng do clia 39 chat chuyén hoa tai 1000 diém
thoi gian. D lieu nay dugc tai vé tai dia chi http://menem.com/~ilya/wiki/index.php/RBC
_ Metabolic_ Network. Mo hinh RBC bao gom 39 chat chuyén hoéa va 44 phan tng.

Ching t6i da lap trinh trén Matlab, sit dung cac cong thitc ude lugng da trinh bay trong
phan |3.3[ dé tinh toan cac gia tri MI. Sau khi da phat hién dugc mdi quan hé tuong téc giita
cac cap bon chat nhd vao do do MI da bién da dé xuat, ching toi sit dung do do CMI da
bién dé phat hien mbi quan hé tuong téc gian tiép giita ching.

Chang han, véi cap bon bién cé gia tri thong tin tuong hd 16n 14 (4,5,6,13) tuong ting
véi cac chat (DHAP,GAP,DPG13, NADH) lien quan dén hai phan tng tpi va gapdh;
(15,18,19,20) tuong ting véi cac chat (GO6P, RU5P, R5P, X5P) lien quan dén phan tng
glbpdh, rubpi va xubpe, ta c6 cac gia tri CMI dudc trinh bay trong Bang

Badng 4. Phat hién cac tuong tac gian tiép stt dung CMI deé xuat

| Cap (456,13) | Cap (151819,20) |
MI(4,[6,13]|5)=0.01 | MI(15,[19,20]|18)=0.006
MI(6,[13,4]|5)=0.10 | MI(19,]20,15]|18)=0.018
MI(13,[4,6]|5)=0.11 | MI(20,[15,19]|18)=0.034
MI(4,[5,13]|6)=6.52 | MI(18,[19,20]|15)=4.952
MI(4,[5,6]|13)=6.93 | MI(18,[20,15]|19)=1.143

Quan sat cac gid tri trong Bang |4} ta c6 nhan xét: gia tri M1(4,[6,13]|5) nho nhat, diéu
dé c6 nghia la gitta (DHAP, GAP, DPG13, NADH) c6 mbi quan hé tuong tac gian tiép kicu



CAC DO DO THONG TIN TUONG HO DA BIEN CO DIEU KIEN 125

DHAP < GAP < [DPG13, NADH]. Tuong tu, gitta (GO6P, RU5P, R5P, X5P) ¢6 mbi
quan hé gidn tiép GO6P <> RU5SP < [R5P, X5P]. D6i chiéu v6i mo hinh RBC dé cho trong
[5], ta thay cac quan hé vira tim dugc hoan toan trung khép véi cdc phén tng duge mo ta
trong Hinh a) va Hinh (b) ctia mo hinh RBC.

Hinh 3.1. M6 hinh RBC tuong ting véi: (a) phan ing tpi va gapdh. (b) phan ing gl6pdh, rubpi
va zubpe. Trong dé, hinh elip biéu dién cac chat, hinh chi nhat biéu dién cac phan tng.

4. KET LUAN

Trong nghién cttu nay, ching toi da dé xuat cac do do thong tin tuong hé da bién cé dicu
kién. Bang cac vi du minh hoa, ching toi da chi ra réng cac do do thong tin tuong hé da
bién c6 diéu kién 1a hitu ich trong viéc xac dinh quan hé da bién gian tiép thong qua bién
trung gian. Khi s6 bién tang lén, cac loai quan hé gitta cac bién ciing da dang, viéc xac dinh
cac loai quan hé da bién 1a gian tiép thong qua cic bién khac 1a van dé hét sic phic tap.

Ciing trong nghién cttu nay, ching toi da 4p dung do do thong tin tuong hd da bién c6
diéu kien trén dit lieu trao doi chat vé sy chuyén héa trong té bao hdng cau ciia ngudi. Két
quéd cho thay, do do ma ching toi dé xuat c6 kha niang phat hién chinh xac cdc quan hé
tuong tac gian tiép ma céc phuong phéap trude day cé thé da bo sét. Tuy nhién, trong nghién
citu nay, chiing t6i méi chi kiém chiing méi lién hé giita do do thong tin tuong hé da bién c6
diéu kién vé6i tuong téc gian tiép chit chua chitng minh chit ché vé mat mat toan hoc la do
do nay cé thé phat hien tuong tac gian tiép. Day la van dé ching t6i sé con tiép tuc nghién
clu.
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