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生物缺失数据处理的贝叶斯模型研究 

沈 奇，王池社 

(金陵科技学院 信息技术学院，江苏 南京 211169) 

摘 要：文章针对生物信息实验中的分类预测问题，以属性缺失数据为对象，结合朴素贝叶斯算法的特点，设计了 

一 种基于改进 EM 算法的缺失数据朴素贝叶斯填充模型，并应用于蛋 白质作用位点的定位研究中．实验结果表明， 

通过算法进行生物缺失数据的处理，在准确率、精度、召回率、ROC方面均获得了比其他方法更好的效果． 
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Research of Bayesian M odel Based on M issing Data of Biology 

SHEN Qi，WANG Chi—she 
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Abstract：In order tO solve the classification prediction problem in biological inform ation experiments，this article de— 

signed a new Bayesian classification model based on attribute missing data which combined with the characteristics of 

Naive Bayesian algorithm．This model was applied to the research of protein--protein interaction site localized．Ex 

perimental results show that the biological missing data processing through this model has obtained better results 

than other methods in the fields of accuracy。precision．recal1 and RGK；． 
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1 引言 

现实世界的数据库(例如，商业数据库和医院数 

据库)中的数据很少是完全的：丢失的数据、观测不 

到的数据、隐藏的数据、录入过程中发生错误的数据 

等等是现实世界数据库的一个常见特征．为了能在 

现实世界中有效地应用知识发现的方法和系统，就 

必须面对数据不完全的挑战l】]．大部分学习算法在 

处理此类问题时采用的是直接删除的方法：将数据 

缺失严重的属性或元组直接删除，但这样必然会造 

成信息的丢失．一些传统的机器学习算法则是采用 

特殊值填充方法进行处理：利用数据集中已知信息 

对缺失数据进行估计，并用估计值替代相应的缺失 

数据．而另外一种常用的方法就是参数估计法：对所 

有的观测数据进行全局分析，对相应的缺失数据项 

进行参数估计，并用估计值替代相应的缺失数据． 

贝叶斯网络是数据挖掘的有效工具之一，它提 

供了一种自然地表示因果信息的方法，用来发现数 

据问的潜在关系，并以图形的方法描述出来_2]，它在 

处理缺失数据时具有其它机器学习所没有的优点： 

在一个训练实例中，如果一个属性值缺失，它便不被 

包括在频率计算中，概率的计算取决于真正出现属 

性值的训练实例个数，而不是训练实例的总数．因 

此，贝叶斯方法可以有效的处理缺失数据_3]，但其缺 

点也是显然的，造成缺失数据是随机丢失的． 

基于上述原因，设计了基于 RBC(Robust Bayes 

Clissiffier)_4]的缺失数据的分类器来解决 MAR假 

设问题[5]．文中在改进的 EM 算法缺失数据填充基 

础上，结合蛋白质作用位点定位研究的生物信息数 

据缺失的特点，设计了一个针对属性值缺失的贝叶 

斯模型，并将此模型应用到我们的前期研究中l6]．实 

验结果证明，此方法可以有效处理生物数据的缺失 
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问题． 

2 主要理论 

2．1 最大似然估计方法 

最大似然参数估计方法是在贝叶斯网络结构已 

知情况下的一种参数学习方法，其基本思想是利用 

似然函数来度量模型参数与数据样本的拟合程度： 

设有随机变量 X ，X。，⋯， ．假设 X 具有 r 

个可能的取值：1，2，⋯， ．在所给的贝叶斯网络结 

构 下，墨 的父结点集 (Xi)的所有可能的配置为 

1，2，⋯， ，定义下式为最大似然估计： 

l ，若∑ >0 

l ， 若否 
l i 

其中m 是数据中满足X 一k和丌(x )===J的样本 

的数量． 

2．2 缺失数据类型 

缺失数据的产生是多种原因的，统计学家根据 

数据集中所出现的缺失数据的情况，将缺失数据分 

为下述三类： 

完全随机缺失：数据的缺失是随机的，数据的缺 

失不依赖于任何不完全变量或完全变量． 

P(Ymissing I X，y)一 P(YMissing) 

随机缺失：数据的缺失不是完全随机的，即该数 

据的缺失依赖于其他完全变量． 

P(Ymissing l X，y)一P(YMissing l X)l 

非随机缺失：除上述两种情况外的其它情况． 

3 处理缺失数据的贝叶斯算法模型 

算法的指导思想是利用数据集中已知信息对缺 

失数据进行估计，并用估计值替代相应的缺失数据； 

在填充后形成的完整数据集上，采用朴素贝叶斯方 

法构建模型．该方法的目标就是充分利用观测数据 

的全局信息，识别出数据集中数据值问的关联，运用 

这种关联帮助估计缺失值． 

3．1 改进的EM 算法进行缺失值填充 

生物缺失数据的分类模型在蛋白质相互作用的 

研究中具有重要的应用价值，基于此，我们仅考虑基 

于朴素贝叶斯分类结构下属性信息的丢失情况，通 

过对Robust方法处理缺失数据的理论进行研究，结 

合 NV／算法与生物缺失数据的特点，变换 E一步骤 

与M一步骤的公式，进行条件概率与先验概率区间 

的计算： 

考虑一个由 个变量 X = {X ，Xz，⋯，X )组 

成的朴素贝叶斯结构，样本数据集记为D，并假定各 

属性满足离散属性(连续数据可以预先离散化)；节 

点 X 共有r 个取值 1，2，⋯，n，类节点G共有q 个 

取值 1，2，⋯，q ；记 (?，Cj)为属性A 的值缺失，类 

值为J的实例的个数． 

改进的 EM算法步骤如下： 

(1)利用下式计算条件概率 P(x f cj)： 

P(z l c，)一_ —  立  一  

∑[1+ (z ，CJ)]+咒(?，Cj) 
m 一 1 

将此概率值作为EM算法的参数 ． 

(2)E一步骤：计算不完整数据集的充分统计量 

的期望值 

m  一 ∑N，：．P(z ，cj—J l Yz，0 ) 

其中，Y 是数据集中的第 z个实例，可能含有缺失 

值．z 表示属性X 取第k个值． 

(3)M一步骤：基于修补后的完整数据计算 的 

最大似然估计值． 

甜 一  

∑m拈 
一 l 

迭代第(2)(3)步，收敛到一个给定的阈值，得 

到的‰ 即可以作为朴素贝叶斯分类器的输入． 

3．2 基于缺失数据的朴素贝叶斯模型(RNBC) 

在上述数值填充算法的基础上，我们建立基于 

缺失数据的朴素贝叶斯模型如下： 

(1)对所有的缺失的样本实例采用上述方法进 

行缺失数据填充． 

(2)在得到的完整数据集上，计算先验概率 

P(C )和条件概率 P(x l cj)一 ． 

(3)利用经典的朴素贝叶斯分类器进行分类计 

算如下： 

cNB—arg max P(C )II P(x l cj) 
一 】 

4 实验结果 

4．1 实验数据的选择 

在生物信息学中，蛋白质问的作用位点预测研 

究是一个重要的研究内容，它的研究对于蛋白质的 

功能预测、蛋白质复合物的结构预测具有重要的研 

究意义．我们针对生物信息数据易缺失的特点，选择 

蛋白质作用位点定位研究的数据为研究对象．为了 
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比较方便，数据来源仍选择我们前期研究的数据，主 

要步骤简述如下： 

(1)选择包括了53个蛋白质复合物的81条蛋 

白质链． 

(2)选择进化保守性的残基保守性打分及溶剂 

可及表面积 ASA两个主要的生化特征． 

(3)选择残基的9序列邻近信息． 

通过对所有 81条蛋白质链的相关特征信息的 

提取，发现基本上每一链的残基保守性打分都会出 

现缺失，少则几个原子，多的达到56个之多．将这些 

数据用三种不同的方法来处理，分别得到了三类样 

本：第一类是直接将缺失数据删除，得到了 2314个 

界面残基和 5555个非界面残基．第二类是将所有缺 

失数据直接用“?”替代而不加删除，得到 2659个界 

面残基和 6190个非界面残基．第三类是将所有缺失 

数据采用本文的算法进行缺失数据填充，仍然为 

2659个界面残基和 6190个非界面残基． 

4．2 实验结果分析 

针对上述三类样本，文中采用朴素贝叶斯分类 

器与支持向量机(1ibSVM)对第一、二类样本进行学 

习；采用基于缺失数据的朴素贝叶斯模型(RNBC) 

进行第三类样本数据的学习．学习的结果采用 1O— 

fold交叉验证方法进行结果验证．所有的运行环境 

基于 wEKA的源码开放机器学习算法，方法预测 

结果如图1所示． 

图 l 三类不同样本的实验结果图 

由上图可以看出，在相同样本数据集上，NBC 

由于具有缺失数据 的处理能力，其运算效果 比 

libSVM方法具有较好的效果．更重要的是，对样本 

数据集中的缺失数据采用文中提出的改进 EM 算 

法进行缺失值填充处理后运用 NBC得到的预测效 

果，比直接删除缺失数据或用‘?’代替缺失数据都要 

好，其预测的准确率、精度、召回率以及 ROC指标 

值均比前两种缺失数据处理方法有显著提高． 

5 结束语 

在当前信息数据量迅速发展的情况下，如何有 

效的进行缺失数据的处理越来越重要．尤其是在生 

物信息学的应用中，由于目前的实验手段等原因，缺 

失数据是普遍存在的，有的时候这样的缺失数据的 

信息量甚至是很大的．如何根据数据信息的特征进 

行有效的缺失数据算法设计是一项具有重要意义的 

研究方向． 
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