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A teoria de grafos é usada para descrever varios sistemas complexos como
as redes sociais, redes de trasmissao de energia, internet,etc. Nesse contexto,
estudamos dois tipos de redes bioldgicas: redes metabdlicas e redes de in-
teragoes de proteinas (PPI - Protein Protein Interaction). Um né (ou vértice
do grafo) nas redes PPI, simboliza uma proteina, ji uma ligagdo entre os
nos, nos diz que as duas protéinas interagem entre si em algum processo. Ja
nas redes metabdlicas cada vértice representa um metabdlito e uma conexao
entre eles significa que ambos fazem parte de uma reagao quimica como um
par produto-reagente.

O que buscamos indentificar sao protéinas e moléculas que participem da
mesma fungao bioldgica nos organismos. Para fazer isso, tiramos vantagem de
uma das propriedades dessas redes: a presenca de clusters. Clusters ou aglo-
meramentos, sao conjuntos de nés muito conectados entre si, mas, a0 mesmo
tempo, fracamente ligados com o resto da rede. Em resumo, metabdlitos e
proteinas que fazem parte de uma mesma funcao devem ser membros de um
mesmo cluster.

Com isso em mente, fizemos um algoritmo para reordenar a rede de modo
que os clusters fiquem em evidéncia. Imaginamos que os nés estao dispostos
num espago unidimencional discreto e que existe uma forca atuante entre
cada né 7 e j da rede. Essa forca pode ser de dois tipos: repulsiva, se os nés
nao compartilharem nenhum vizinho, ou atrativa do tipo massa-mola se os
nos tiverem vizinhos em comum. Nesse caso, o topological overlap entre os
nos atua como a constante elastica da mola.

Analisando a forga resultante sobre cada né, vemos se o né tem téndencia
a se deslocar para a esquerda ou para a direita na rede. O algoritmo, entao,
faz permutacgoes entre os nos - trocando nés a esquerda com tendéncia de ir
para a direita por nés a direita que tenham tendéncia de ir para a esquerda.
Essas permutacoes visam minimizar a energia potencial associada a essas
forgas e, além disso, aproximar os nés com maior topological overlap entre si
- aproximando os clusters.

Existem outros algoritmos que também reordenam as redes. Nesse tra-
balho iremos comparar os resultados obtidos pelo nosso algoritmo com os do
PageRank e do Kruskal.

O PageRank ¢é o algoritmo usado pelo Google para ordernar os resultados
das buscas em seu site. Visa obter a relevancia de cada né (no caso, os sites)
da rede e os ordena de acordo com esses com esse resultado. Ja o Kruskal
encontra a arvore geradora minima do grafo para ordend-lo.



