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Bevezetés

"A tudomany izgalmas kaland. Ajtokat nyitogatunk, keressiik az igazsa-
got, s egyszerre ott van elGttiink, mint mesebeli kincs, a maga kézzelfog-

hato, tiindokls valosdgaban." Kosztolanyi Dezs6

A grafok, mint adatmodellek a természettudoméanyos és a mérnoki kutatasok
soran széles korben alkalmazhatoak. Szamos esetben — pl.: gyodgyszerkutatas, kép-
felismerés, szamitogépes tanitas — sziikséges kiilonb6z6 objektumok hasonlosdgénak
eldontése. Abban az esetben, ha az egyes objektumok reprezentalasara grafot hasz-
nalunk, akkor a feladatot konnyen visszavezethetjiik grafok kozti hasonlosig eldon-
tésére.

Klasszikus feladat annak eldontése, hogy két adott graf szerkezetileg azonos-e [3].
A grafizomorfizmus probléma biztosan NP-beli, azonban nem ismert, hogy P-beli
vagy NP-teljes-e. Néhany graftipusra léteznek polinomiélis algoritmusok, példaul
sikbarajzolhato grafokra [17], fokszamkorlatos grafokra [25], intervallumgrafokra [24]
és permutéaciografokra [11]. Ismert és ingyenesen elérhets grafizomorfiat eldonthetd
programcsomag a nauty [27] és conauto [23].

Objektumok feldolgozésa soran sziikség lehet két objektum hasonldsédganak meg-
allapitasara. Ebben az esetben az adott feladattol fiiggéen a két graf legnagyobb
kozos feszitett részgrafjat (MCS — Maximum Common (Induced) Subgraph) vagy
a két graf maximalis élszamu (MCES — Maximum Common Edge Subgraph) kozos
részgrafjat kell megkeresniink. Adott két graf esetén az MCS és MCES meghata-
rozésa NP-teljes feladat [16]. Két graf legnagyobb kozos részgrafjat meghatarozo
algoritmust talalunk [10]-ben, [12]-ben, [21]-ben és [33]-ban. A kémiai informatika
teriiletén két egyszerd molekula hasonlésaganak megallapitasa soran a két molekula
altal reprezentalt grafok MCES-ét érdemes meghatéarozni.

Egy maésik megkozelités szerint két grafot hasonlonak tekintiink, ha a gréafok
szerkesztési tavolsaga [38] egy elére megadott értéknél kisebb. Két graf szerkesztési
tavolsidga alatt azon minimalis 1épésszamot értjiik, mely alatt az egyik grafbol meg-
engedett 1épések sorozataval a mésik grafot kapjuk meg. Tipikus megengedett 1épés

egy csics vagy €l cimkéjének modositasa, egy él vagy csics beillesztése/torlése (ter-



mészetesen elGtte a ra illeszkedd éleket is torolntink kell). Két adott graf szerkesztési
tavolsaganak eldontése szintén NP-teljes feladat.

Vizsgéalhatjuk tovabba, hogy két adott graf, G, és Gs esetén GGy tartalmazza-
e részgrafként Gi-et [5]. Bizonyos alkalmazéasok esetén feszitett részgrafként tor-
ténd tartalmazast, mig més esetben a nem feltétlen feszitett részgrafként torténd
tartalmazast érdemes vizsgalni. A részgraf-izomorfia probléma NP-teljes. Részgraf-
izomorfiat eldonts eljaras a J. R. Ullmann 1976-ben publikalt algoritmus [35], L. P.
Cordella és mtsai. 2001-es algoritmusa, a VF2 [I3], valamint a H. Shang és mtsai.
altal 2008-ban publikalt algoritmus, a QuickSI [34].

Dolgozatunkban a részgraf-izomorfia-problémat [5] (mely alatt a nem feltétlen
feszitett részgrafként torténd tartalmazast értjiik) specialis grafokra, tin. moleku-
lagrafokra vizsgaltuk. Az ismertetett eljarasok tobbsége azonban kis moédositassal
konnyen alkalmazhato altalanos értelemben vett cimkézetlen vagy csics/élcimkézett
grafokra is.

Egy egyszert molekulét konnyen dbrazolhatunk grafként. A graf csicsai legyenek
az egyes atomok, és a graf élei pedig legyenek cimkézve az atomok kozotti kotéseknek
megfelelGen. Molekulagrafok esetén altaldban nem foglalkozunk a molekulaban sze-
replé hidrogénekkel és a rajuk illeszkedd kotésekkel, hiszen ezeket kémiai tudésunk
alapjan meghatarozhatjuk [8] 26].

A kémiai informatikaban (pl. gyogyszerkutatas soran) gyakran meriil fel az igény
arra, hogy egy adott molekula és molekula-adatbazis esetén adjuk meg azon mole-
kuldkat az adatbéazisbol, melyek részstrukturaként tartalmazzak az adott molekulat.
Mivel a részgraf-izomorfia probléma NP-teljes, és az adatbézis gyakran tobb szaz-
ezer, esetleg milli6 molekulabdl all, ezért azon megoldas, hogy az adatbazis min-
den egyes molekuldjaval végezziik el a részgraf-izomorfia-vizsgalatot a gyakorlatban
hasznalhatatlan. Ezért az adatbazison elsziirést végziink, ezaltal kisztirve azon mo-
lekuldkat az adatbazisbol, melyeknek biztosan nem részstrukturdja az adott mole-
kula. Csak az ezen eljaras utan megmaradt adatbéazisbeli molekulakkal végezziik el
a koltséges részgraf-izomorfia-vizsgalatot.

A kémiai informatikdban gyakran alkalmazott moddszer, hogy minden egyes, az
adott adatbazisban szerepld molekulahoz téarolunk egy fingerprintet [I]. A finger-
print egy 0-kbol és 1-esekbdl allo, jellemz&en 1024 hosszi sorozat, mely az adott
0 vagy 1, hogy a molekula rendelkezik-e az i. pozicionak megfelels tulajdonsiggal
(példaul tartalmaz-e benzolgytirtt). Az adatbazisban szereplé molekulakhoz tartozd
fingerprinteket csak egyszer szamoljuk ki, és a molekuldkkal egyiitt az adatbazisban

taroljuk.



Egy jo kémiai fingerprintre teljesiil, hogy ha a keresni kivant molekula finger-
printjének ¢. pozicidjan 1 szerepel, akkor az 6t, részstrukturaként tartalmazé mole-
kula fingerprintjének i. helyén is 1-esnek kell allnia. Ezen tulajdonsagot felhasznalva
gyorsan, egyszerd bitmtiveleteket alkalmazva végezhetiink elGsztirést az adatbazison.
Els§ 1épésben kiszamoljuk a keresni kivant molekulahoz tartozoé fingerprintet. Ezen
és az adatbazisban tarolt fingerprintek, valamint a fent emlitett tulajdonsag alapjan
kiszirjiikk az adatbazisbol azon molekulakat, melyek biztosan nem tartalmazhatjak
részstrukturaként az adott molekulat. A szakirodalomban tébb, kémiai fingerprin-
tet elGallito algoritmust talalunk [ 28, B1]. Megjegyezziik, hogy nem volt célunk
a kiilonboz6 fingerprintekkel torténd elGsziirések hatékonysaganak dsszehasonlitasa,
ezért a fingerprintekkel a dolgozatban nem foglalkozunk.

A részgraf-izomorfia-problémaval 2010 Gszén kezdtem el foglalkozni. Az ELTE
TTK Matematika BSc Alkalmazott matematikus szakiranyan készitett szakdolgo-
zatomban [30] az egyes részstruktira-keress és el@sziirg algoritmusokat vizsgaltam
elméleti szempontbdl. Az ELTE IK Programtervezé informatikus BSc szakiranyan
készitett szakdolgozatomhoz [29] az Ullmann- és a VF2 algoritmus implementaci-
ok futési idejét hasonlitottam Ossze. Az tjonnan elért eredményeket jelen dolgozat
keretében ismertetem. A kutatas soran elkészitett implementaciok helyességét és
hatékonysagat valés molekulagytjteményeken vizsgéltam.

A dolgozat a kovetkezSképpen épiil fel. Az [I] fejezetben a definiciokat ismer-
tetjiik és a részgraf-izomorfia probléma NP-teljességét bizonyitjuk. A [2 fejezetben
el6szor néhany elGszlirési modszert, majd két, részgraf-izomorfiat eldonté algorit-
must vizsgalunk: az Ullmann-algoritmust [35], majd a VF2-t [13]. Ezt kdvetGen egy
varhatoan optimalis atomsorrendet eldallito eljarast [34] tekintjiik at. Ezutan az al-
goritmusok implementélasa soran alkalmazott heurisztikakkal és a mért futasidskkel

foglalkozunk. Eredményeinket a [3] fejezetben foglaljuk dssze.



1. fejezet

Elméleti hattér

1.1. A részgraf-izomorfia probléma

1.1. Definicié Legyen G; = (Vi, E1) és Gy = (Va, Ey) két adott graf. A Gy grdf
részgrdaf-izomorf a Gy grdaffal, ha létezik olyan f : Vi — Vs injektiv fiigguény, melyre
a kovetkezd teljesiil: Vu € ViVu € Vi((u,v) € By = (f(u), f(v)) € Ey).

Jelolés: Gl Q G2

Fontosnak tartjuk hangsilyozni, hogy a szakirodalomban talédlunk egy maésik, a
fentivel nem ekvivalens definiciét a részgraf-izomorfia problémara. Abban az esetben
G feszitett részgrafként [37] kell, hogy tartalmazza Gi-et.

Cstics- és élcimkézett grafok (példaul a dolgozatban szerepld molekulagrafok)

esetén a részgraf-izomorfia definiciojaban tovabbi feltételekre van sziikség.

1.2. Definicié Csics- és élcimkézett grdaf alatt eqy G = (V, E, Sy, Y, ly,lg) ha-
tost értink, ahol V' és E a grdf csics-, illetve élhalmazadt jeloli, Xy illetve Xp a
csucsok €s az élek cimkéinek halmaza, Iy 'V — Yy éslp : E — Xg pedig a grdf

cimkézdfigguényei.

A kés6bbiekben kiilon hangstlyozzuk, ha csak egyik (csics- vagy él-) cimke van
jelen. A tovabbiakban cimkézett grafok alatt a csiics- és élcimkézett grafokat értjiik.

Cimkézett grafokra az definicio a kovetkezSképpen modosul.

1.3. Definicié Legyen adott két cimkézett graf, Gy = (V1, E1, Xv,, 2g,, vy, lg,) €s
Gy = (Va, B9, Xy, YR, vy, lg,). G1 részgrif-izomorf Gy-vel, ha létezik olyan
f Vi — Vs injektiv fiigguény, melyre a kovetkezdk teljestilnek::

1. Vu € Vi (I (u) =l (f(u)))
2. Vu e Vi Vv eV (u,v) € By = (f(u), f(v)) € Es)

4



3. YueViVvel; ((U,U) € b = lEl((u> 'U)) = lEz((f(u)’ f("U))))

A tovabbiakban a részgraf-izomorfia definicioja alatt az definiciot értjiik,
mig a definicioban szerepld fiiggvényt részgraf-izomorfizmusnak nevezziik. Az egyes
algoritmusok ismertetése soran — abban az esetben, ha a szigortubb, feszitett rész-
grafként torténd tartalmazast el6ird definicio esetén tovabbi feltételnek is teljesiilnie

kell — megjegyzésként feltiintetjiik ezen feltételt is.

1.1. Példa
9C-N\8 12C_N11
C\ C 8C/ \C4
6 \S(i-_ 7 ﬁlo QT/ 5(|:/ \|C|3
C ’C Cl0  6C 2C 013
~ TN

1.1. abra. Példa a részgraf-izomorfia probléma inputjara

Tekintsik az [1.1. dbrdan ldthato Gy és Go cimkézett grifokat. Egy lehetséges
f:Vi—= Vs

f(1) = 14 f(5)=>5 7(9) =12
f(2) =2 7(6) =8 F(10) =3
3)=1 (1) =14
f(4)=6 f(8) =11

1.4. Tétel Legyen adott két cimkézett graf, G, = (Vi, E1, %v, 2g,, by, lg,) €5
Go = (Vao, Ea, Xy, X, by, L, ). Annak eldontése, hogy G1 C Gy, NP-teljes feladat.

A tétel bizonyitasa el6tt bevezetiink néhény tovabbi definiciot és kozliink egy
tételt is.

1.5. Definicidé Egy G grdfban Hamilton-kirnek neveziink eqy H kért, ha G minden

csucsdat pontosan egyszer tartalmazza.



1.6. Definici6 (Hamilton-kor feladat) Adott eqy G graf. Dontsiik el, hogy G

tartalmaz-e Hamalton-kort.

Az tétel bizonyitasahoz felhasznaljuk az alabbi kézismert tételt.

1.7. Tétel A Hamilton-kor feladat NP-teljes feladat.

Bizonyitds: tétel) El6szor megmutatjuk, hogy a részgraf-izomorfia probléma
NP-beli: a tant az f : Vi — V4 fiiggvény. Polinom idében ellenérizhets, hogy f
kielégiti-e az definicioban szerepld feltételeket.

Ezutan a Hamilton-kor feladatot — melyrsl az tétel szerint tudjuk, hogy
NP-teljes feladat — polinomiélisan visszavezetjiik a részgraf-izomorfia problémara.
Legyen G egy input a Hamilton-kor feladatra, C),, pedig az n pontu kor, ahol n jeloli
a G graf csiucsszamat. Ekkor C),, C GG pontosan akkor, ha G tartalmaz Hamilton-kort.

O

Dolgozatunk célja a kémiai grafok részgraf-izomorfidjanak vizsgalata. A kémiai
informatikaban G-t query-nek, Go-t pedig target-nek nevezziik, graf helyett mole-
kula(graf)rol, cstics helyett atomrol, él helyett kotésrdl, részgraf helyett pedig rész-
strukturarol beszéliink. Mivel célunk kémiai grafok részgraf-izomorfiajanak eldonté-
se, ezért a tovabbiakban mi is ezen elnevezéseket hasznéljuk.

A kémiai informatikidban az egyszert molekulakat altalaban SMILES formatum-

ban kodoljuk, melyrsl a kovetkezs alfejezetben egy rovid ismertet6t adunk.

1.2. A SMILES formatum

A SMILES (Simplified Molecular-Input Line-Entry System) [4, 36] formatum
egy gyakran alkalmazott leironyelv a molekulak témor, ASCII karakterekkel torténd

kodolaséra. Ezen leiras elényei:
e tOmMOrség, egyszertiség

e egyetlen sorban leirhat6 a molekula (sok esetben egyszert inputként kezelni,
pl.: command line argumentum egy programnal vagy egy dialogus ablak text

input mezd§jébe bevihets, nem sziikséges fajlt csatolni)
e hordozhatosag

e viszonylag konnyt szerkesztés és interpretilas a vegyészek és a szamitogépes

programok szamara.



A molekulédban szerepls atomokat a vegyjeliikkel jeloljik (példaul: C, N, 0, C1).
Az egyszeres kémiai kotéseket nem tiintetjiik fel, a kétszeres kémiai kotéseket az =,
haromszoros kotéseket pedig a # jellel reprezentaljuk. Az egyméshoz csatlakozo ato-
mokat legegyszertibb esetben a vegyjeleik egymaés utan iraséval reprezentalhatjuk. A
molekulédban szerepl6 koroket a kovetkezSképpen jegyezhetjiik fel. A kérben szerep-
16 valamely atomot jel6ljiik meg egy szammal. Ezen sorszam kovetkezé elfordulasa
esetén tudjuk, hogy a szammal jel6lt atom és a legutoljara feldolgozott atom kozott
kotés szerepel. Ezen sorszamot a kés6bbiekben tjra felhasznalhatjuk.

A molekulaban szerepls elagazasokat a SMILES forméatumban kerek zéaréjelek
kozott jegyezziik fel. Az elagazasokat egymasba is agyazhatjuk. Tébb komponensbgl
allo molekula esetén az egyes komponensek leirdsat ponttal valasztjuk el.

A molekula egy tomor SMILES reprezentacioja a molekula egy bejarasan alapul.
Tekintsiik a molekula egy tetszéleges atomjat, majd inditsunk innen egy mélységi
bejarast. Ezen bejaras sorédn az egyes atomokat és a kozottiik 1évs kotések a fent
emlitett modon koédoljuk el. Konnyen lathato, hogy egy molekula tobb, ekvivalens
SMILES reprezentacioval is rendelkezhet.

Sok egyéb informécié (pl. hidrogének, aromas gytirtik) reprezentalasara is alkal-
mas a SMILES formatum [4] 36], de ezeket itt nem targyaljuk.

1.2. Példa

Tekintsiik az. dbrdn ldthatd dltaldnositott molekuldt. Ugy is gondolhatunk mo-
lekuldk egy halmazdra, mint eqy t6bb komponensbdl dllé molekuldra. A tovdbbiakban
molekula alatt ezen dltaldnos értelemben vett molekuldt értjik. Ezen molekula két kii-
lonbozd reprezentdcidja SMILES formdtumban: CC(=C)C(N)0S.C1CNC(C1)C1CCCO1
és C1CNC(C1)c20CCcc2.50C(N)C(=C)C.

c—cC

/ \

S—o0 C ‘. A°
\ //

c—c\ é

\ c N c

\ /

c—cC

1.2. abra. A reprezentalt molekula



2. fejezet

Részstruktiura-keres6é algoritmusok

osszehasonlitasa

Az [1] fejezetben belattuk, hogy a részgraf-izomorfia probléma NP-teljes feladat
tétel). Emiatt a koltséges részgraf-izomorfiat eldonts algoritmusok futtatasat
altalaban elGsztirés el6zi meg. Ezen eljaras feladata, hogy gyorsan ellenérizhet felté-
telek segitségével minél tobb olyan query-target part kisziirjon, mely esetén a target
molekula nem tartalmazza részstruktiraként a query molekulat.

Az elGsziirés utan kizarolag a megmaradt molekulagraf-parokra végziink részgraf-
izomorfia vizsgalatot. Gyakran alkalmazott részstruktira-keress algoritmus a J. R.
Ullmann &altal 1976-ban publikalt algoritmus [35] és az L. P. Cordella és mtsai 2001-
es algoritmusa [I3], a VF2. Szintén részstruktura-keress algoritmus a H. Shang és
mstai. altal 2008-ban publikalt algoritmus, a QuickSI [34]. Ezen algoritmusok imp-
lementalasa és Osszehasonlito elemzése jelen dolgozat {6 célkitiizése.

A fejezet felépitése a kiovetkezs. ElGszor az alkalmazott elGsziirési modszereket
tekintjiik 4t, majd az Ullmann-algoritmussal és a VF2-vel folytatjuk a vizsgalo-
dast. Ezutan a QuickSI algoritmus varhatéan optimalis atomsorrendet meghatarozo
részével foglalkozunk. Ezt kdvetSen az egyes algoritmusok implementélasa soran al-

kalmazott heurisztikdkat és a kapott eredményeket ismertetjiik.

2.1. ElGsziirés

Az el6sziirés soran célunk kisztirni olyan query-target parokat, melyek esetén a
target biztosan nem tartalmazhatja a query molekulat részstruktiaraként. Trivialis
elgsziirési feltételek a query és a target atomszamaira és a kotésszamaira vonat-
kozo egyenl6tlenségek. Tovabbi kdnnyen adodo feltétel, hogy a target a kiillonbo6zé

rendszami atomokbol legalabb annyit tartalmaz, mint amennyi a query-ben meg-



talalhat6. Hasonlo feltétel mondhato el a query és a target molekulaban talalhato
kiilonb6z6 kotéstipusok szamarol is.

Egy tovabbi elGsziirési modszer a két molekulahoz egy-egy matrixot haté-
roz meg. A matrix sorai a kotéseknek, oszlopai pedig a gyakori atomoknak
(B,C,N,O,F,P,S Cl,Se, Br,I) felelnek meg, melyeket az amerikai Nemzeti Rak-
kutatoé Intézet [6] nyilvanos molekulagytjteményén készitett statisztika alapjan va-
lasztottunk ki. A matrix kezdetben az azonosan 0 matrix. A modszer a molekula
kotéseit egyesével vizsgalja meg. Amennyiben a kotés végén szereplé mindkét atom
gyakori, akkor a kotésnek és az atomoknak megfelels elemek értékét eggyel megno-
veli. Konnyen lathato, hogy a részgraf-izomorfia teljesiiléséhez a query-hez tartozo
matrix minden eleme legfeljebb akkora lehet, mint a target-hez tartozé matrix meg-

felel§ eleme.

2.1. Példa

Legyenek a query és a target a (2.1, dbrdan ldathato molekuldk. Ekkor a kévetkezd
madtrizot kapjuk. A konnyebb dttekinthetdség érdekében a query-hez és a target-hez
tartozo madtrizokat eqyiitt, az egyes elemeket kettdsponttal elvdlasztva kézolyik. Fel-
tintettik tovdbbd a sorok €s az oszlopok cimkéit, valamint a mdtrixok nem nulla
elemeit pirossal kiemeltiik. Jol ldthato, hogy targethez tartozé mdtriz minden ele-
me 0, a query-hez tartozo mdtrixnak azonban van nem nulla eleme, ezért a target

biztosan nem tartalmazza részstruktiuraként a query-t.

B C N ) F P S Cl Se Br 1

eqgyszeres 0:0 4:0 1:0 0:0 0:0 0:0 0:0 0:0 0:0
kétszeres 0:0 0:0 0:0 0:0 0:0 0:0 0:0 O0:0 0:0 0:0 0:0
haromszoros \0:0 0:0 0:0 0:0 0:0 0:0 0:0 0:0 0:0
N C
C—C\ C—Fe—N
0O 0
query target

2.1. abra. Példa az elGsziirés inputjara



A gyakorlatban az elGsziirés sordn a bevezetében is emlitett molekulaleiré finger-
printeket [I], 28, B1] is alkalmaznak. Nem volt célunk fingerprintet készits eljarasok
implementalasa, ezért csak a fent emlitett modszereket alkalmazva végeztiink els-

sz{irést méréseink soran.

2.2. Részstruktira-keres6 algoritmusok

A kovetkezGkben a két leggyakrabban alkalmazott részstruktira-keres algorit-
must, az Ullmann-algoritmust [35] és a VF2-t [13] elemezziik. Mindkét esetben el-
mondhato, hogy a szerzék az algoritmust a publikilt cikkben cimkézetlen grafokra,
egyetlen, a szigorubb definicionak (feszitett részgrafként torténd tartalmazas) meg-
felels részgraf-izomorfizmus megkeresésére ismertették. Tovabba a VF2 algoritmus
esetén a szerzdk a problémat iranyitott grafokra vizsgaltak. Ezen algoritmusokat mo-
dositottuk tgy, hogy az definici6 szerinti részgraf-izomorfizmusok szaméat kapjuk
meg az adott query és target molekula esetén.

Amennyiben G részgraf-izomorf Gs-vel, akkor sok esetben tobb kiilonb6zd
részgraf-izomorfizmus is megadhaté kozottiik (pl. szimmetrikus struktiardk ese-
tén). Bizonyos alkalmazasok esetén elegendd eldonteni, hogy a target molekula
tartalmazza-e részstrukturaként a query molekulét (pl. azon adatbazisbeli molekula-
kat szeretnénk meghatérozni, melyek tartalmaznak egy adott funkciés csoportot [2]),
azonban szamos vizsgalat soran (pl. reakciok elemzése esetén) sziikséges az Osszes
leképezés meghatéarozasa.

A dolgozatunkban bemutatott részstruktura-keresd algoritmusok esetén a vissza-
térési érték nem az Osszes, definicidnak eleget tevés fiiggvény, hanem ezen fligg-
vények szama. Abban az esetben, ha a target nem tartalmazza részstruktiraként a
query molekulét, ezen érték természetesen 0. Az ismertetett algoritmusok kis modo-
sitasaval elérhetd, hogy az adott algoritmus ne a kérdéses fiiggvények szamat, hanem
egy vagy az Osszes fiiggvényt adja vissza.

Az Ullmann- és a VF2 algoritmus visszalépéses keresésen alapuldé modszerek,
melyek futasa soran egy-egy keresési fat épit fel. Ezen fa egy cstcsa egy f: V) — V5
parciélis izomorfizmusnak felel meg. Célunk, hogy ezen leképezést bévitve, az [1.3]
definicionak eleget tevs f : Vi — V; fliggvény (eke)t kapjunk, vagy jelezziik, amennyi-
ben az adott parcialis izomorfizmust bévitve ilyen fliggvény biztosan nem létezik.
Mivel a teljes fa exponenciélis méreti lehet, csak azon részeit épitjiik fel, amelyeket
be kell jarnunk. Annak érdekében, hogy a keresés soran kihagyhaté részfakat minél
hamarabb kisziirhessiik — és ezéltal az algoritmus minél gyorsabb legyen —, mindkét

algoritmus un. ,Finomitasi kritériumokat” vezet be. A két algoritmus a keresési fat
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lényegesen kiilonb6z6 modon épiti fel, valamint az alkalmazott adatszerkezetek is
kiilonbozsek. A részleteket az egyes algoritmusok lefrasanal targyaljuk.

H. Shang munkatarsaival egy tovabbi részstruktura-keres§ algoritmust, a
QuickSI-t (quick subgraph isomorphism) publikalt 2008-ban [34]. Ezen algoritmus
is egy visszalépéses keresésen alapulé modszer, mely cstics- vagy élcimkézett grafok
esetén miikodik hatékonyan. Habar a szerzdk a cikkben csicscimkézett grafokkal
foglalkoztak, az ismertetett eljaras konnyen alkalmazhato cstcs- és élcimkézett gra-
fokra. Ezen algoritmus el6re rogziti a query molekuldaban a feldolgozand6 atomok
sorrendjét, majd ezen sorrend alapjan épiti fel a keresési fa egyes szintjeit. A sorren-
det igyekszik tgy meghatarozni, hogy a keresési fa varhatéan minél kisebb legyen.
Mivel az algoritmus lényeges, a tébbi algoritmustol eltérd lépése a query atomjai-
nak atrendezése kezdeti 1épésként, ezért ezen algoritmust nem a cikknek megfelelGen
implementaltuk. MindGssze az atomok atrendezését vizsgaltuk, és az Ullmann- és a
VF2 algoritmusokat ezen 1j sorrendre futtattuk.

Egy tipikus keresési feladat sordn azon molekuldkat keressiik egy molekula-
adatbazisbol, melyek részstruktiraként tartalmazzak az adott query-t. Ekkor elegen-
dé egyszer meghatarozni a varhatéan optimaélis atomsorrendet a query-ben, melyet
utdna az Osszes, paronkénti részstruktira-vizsgalat soran alkalmazhatunk.

A VF2 algoritmus a keresés egyes szintjeit nem a query elére meghatarozott
atomsorrendje alapjan épiti fel, hanem tugy, hogy ha a query mar leillesztett atomja-
inak szomszédsagi halmaza nem iires, akkor onnan veszi a minimalis indexti atomot,
kilénben pedig a még le nem illesztett atomok koziil a legkisebb indexiinek a ké-
pét keresi. Latni fogjuk, hogy a QuickSI altal meghatarozott atomsorrendre teljesiil
a VF2-nél sziikséges invaridnstulajdonsag, ezért az atomok tovabbi atrendezésére

nincs sziikség.

2.2.1. Az Ullmann-algoritmus
Az algoritmus

A tovabbiakban J. R. Ullmann [35] 1976-ban publikalt, gyakran alkalmazott
algoritmusat elemezziik. Az algoritmus kezdélépéseként minden u; € Vi cstcshoz

hozzarendeljiik a lehetséges képek halmazat :
Hi = {vjlv; € Vo ANy, (wi) = Ly, (vy) A deg(u;) < deg(v;)},

ahol deg(u;) jeloli az u; csics fokszamét Gq-ben.
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query target

2.2. abra. Példa az Ullmann-algoritmus inputjara

2.2. Példa

Tekintsik a [2.2 dbrdan ldthato query és target molekuldkat. A H; halmazokat

meghatdrozva kapjuk :

uy — Hy = {va, vyq, 06}
Ug +— Ho = {vg, v4}
Us Hg = {U3,1)5}

uy = Hy = {v2, v4, v}

Rogzitsiink GG cstcsainak egy tetszdleges sorrendjét: uy, ug, . . ., u,. Ekkor a keresési
fat a kovetkezSképpen épitjiik fel. A fa gyokere legyen az iires halmaz. Ez lesz a 0.
szint. A fa minden egyes csticsa egy f : Vi’ — V4’ injektiv leképezés, ahol Vi’ C V; és
Vo' C Va és |V | = |V5]. Formélisan, egy, az i. szinten 1év6 bels6 cstcsnak a kovetkezd

fiiggvény felel meg:
flur) =v; € Ha

fluz) =vj, € Hy

fui) =v;, € H;

Ezen leképezést probaljuk meg kiterjeszteni w;,i-re ugy, hogy f(u;11) értéke a
H;.1 halmazbol valo, és f tovabbra is injektiv legyen. Igy meghataroztunk egy olyan

f Vi — V5 injektiv leképezést, melyre
flu)) =v;, e H; Vi=1,... n,
ahol ny := |V4].
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o
Uq Uy
Ua V4 V2 V4 Uy
u3 3%”5 U3 @ Us /&2)%05 3}\05
Uy LX) L) [} ) ) L) L )

V2 Vg Vg U2 V4 Vg Vg Vg Vg V2 Vg Vg U2 Uy Vg U V4 Vg V2 Vg Ug Vg Vg Vg U2 Vg Vg V2 Vg Vg U2 Uy Vg V2 U4 Vg
2.3. abra. A keresési fa a[2.2] dbran lathato input esetén

2.3. Példa

Legyen az algoritmus inputja a [2.3. dbrdn szerepld query-target pdr. Ekkor a
[2.3 dbrdan ldthato keresési fat kapjuk, ha a csicsokat az uy,ug,us, us sorrendben

dolgozzuk fel.

Az igy kapott leképezések kozott keressiik az Osszes olyan f-et, mely teljesiti a
részgraf-izomorfia definicidjaban szerepld feltételeket. Ezen f fiiggvények kere-
sésére visszalépéses keresést hasznalunk a kialakult fan. Tekintsiik a keresési fa egy

belsd csnucsét:
flur) =v;, € Hy

fluz) =vj, € Hy

flw) =v;, € H;
Az u; 1 cstcshoz hozzarendeljiik a v € H;, 1 cstcsot,
1. ha f tovabbra is injektiv marad: Vk € [1,...,i|(v # v;,)
2. ha léteznek élek a megfelel§ képek kozott, és ekkor az élcimkék is megegyeznek :

Vk e [L,...d] ((ur, uiv1) € Er = ((f(ur), f(ui1)) € Ba Alg, ((uk, witr1)) = 1g, ((v),,v))))

3. ha wu;y; minden szomszédjanak lehet olyan képe, amely szomszédja v-nek.
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Abban az esetben, ha ezen feltételek koziil valamelyik nem teljesiil, akkor t6rol-
jik v-t u; lehetséges képei koziil. Amennyiben az Osszes feltétel teljesiil, a parcialis
izomorfizmust kiegészitjiik az f(u;y1) = v megfeleltetéssel, v-t toroljik az 6sszes H

halmazbol, és ekkor a modositott parcidlis izomorfizmust probaljuk tovabb béviteni.

2.4. Példa

Az injektivitdsi kritérium alapjan a [2.3 példa esetén a biborvorés szinnel
jelolt csicsokat a[2.53. dbrdn ldthatd keresési fabol torolhetjik. A faban kék szinnel
jeloltik az dsszes, olyan parcidlis izomorfizmust, melyet bévitve végul f : Vi — V4

részgrdf-izomorfizmust kapunk.

A finomitési eljaras soran folyamatosan figyeljiik, hogy valamelyik H; iires
halmaz-e. Ekkor az algoritmus visszalép az el6z6 szintre. Amennyiben az algorit-

mus a 0. szintrdl 1épne vissza, az eljaras leall.

Alkalmazott adatstruktarak

Jelolje ny a Gy graf, no pedig a G, graf csicshalmazanak elemszamét. Az
Ullmann-algoritmus soran a mappinge€ {1,...,ny}" segitségével taroljuk az aktualis
parcialis izomorfizmust: mapping[il=j, ha f(u;) = v;.

A visszalépéses keresés lehetséges lépéseit az M € L™*™ matrix segitségével
irjuk le, ahol . = {igaz, hamis}. A méatrix a keresési fa egy szintjén a lehetséges el-
agazasokat tarolja. Az M matrix segitségével a keresési fa méretét is csokkenthetjiik,

ahol inicializalaskor

M — igaz ha deg(w;) < deg(vj) Ay, (u;) = by, (v;)
v hamis kiilonben

Jeloljiik d-vel, hogy a keresési fa épp mely szintjén jarunk. Részgraf-
izomorfizmust abban az esetben talalunk, amennyiben minden G-beli cstcsnak
megfeleltettiink egy Go-beli csiicsot az definicionak megfelelGen, azaz d > ny. Az
[ algoritmus forméjaban Gsszefoglalt kod 1 — 3. sora ezen tulajdonsagot ellendrzi. A
4 — 5. sor felsorolja azon fel nem hasznélt csucsokat, melyek kielégitik a Finomitasi
kritériumokat. Abban az esetben, ha a Finomitasi kritérium igaz az (ug4, vy) parra,
a tombot és a matrixot ennek az allapotnak megfelelGen modositjuk.

Az algoritmus fontos lépése a matrix ritkitasa, melyet a métrix inicializalasa
utan és minden allapotmentést kovetGen elvégziink. Ekkor megvizsgaljuk, hogy ha
m;; igaz, akkor a Gy graf i. csicsanak a szomszédainak lehetséges képei kozott van-e

olyan csucs, mely a Go graf j. cstcsanak szomszédja. Abban az esetben, ha ez a
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feltétel nem teljesiil, m;;-t hamisra allitjuk. Ha sikeriilt a matrix valamely elemét
hamisra allitani, a matrixot megprobaljuk wjra ritkitani.
Az 6sszefoglalt pszeudokod a 10. sorban visszalép az el6z6 szintre, amennyiben

az adott cstics alatt biztosan nincs részgraf-izomorfizmus fiiggvény.

algorithm 1 UllmannAlgoritmus(Gy, Ge, M, mapping, d)
Input : G, G, grafok

M : méatrix

mapping: n, hossza témb, kezdetben minden értéke -1
d: keresési mélység, értéke kezdetben 0
Output: taldlatok szama € Z: az definicionak eleget tevs f : V) — V5 fiiggvé-
nyek szama, értéke kezdetben 0
1: if d > n; then
talalatok szama := talalatok szama + 1
end if
: for each 1 < j < ny do
if FinomitasiKritérium(d,j) igaz then
AdatokMentése EsMatrixRitkitasa(d, j)
UllmannAlgoritmus(G1, Ge, M, mapping,d + 1)
AdatokVisszaallitasa()
end if

end for each

,_.
@

Fontosnak tartjuk hangsilyozni, hogy mig a keresés soran minden egyes mélység
esetén el kell tarolnunk az aktualis M matrixot, addig a tombrsl nem készitiink mé-
solatot a parciélis izomorfizmus minden egyes bévitésénél, hanem ugyanazt a tombot
hasznaljuk végig, bévités és visszalépés esetén pedig konstans id6ben modositjuk a
megfelels elemét.

Az Ullmann-algoritmus memoériaigénye O(n?), ahol n := n; + ny, mivel a témb
meérete O(ny) és minden lépésben eltaroljuk az M matrixot, a keresési fa konstruk-

civja alapjan n; kiilonb6z6 1épés lehet.

2.2.2. A VF2 algoritmus
Az algoritmus

A kovetkezSkben L. P. Cordella, P. Foggia, C. Sansone és M. Vento 2001-ben
publikalt algoritmusat [9], a VF2-t elemezziik. Az algoritmus alkalmazhatoséganak

fontos feltétele, hogy a G gréaf cstcshalmaza teljesen rendezett legyen. Az algorit-
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mus egy visszalépéses keresés, melynek soran az egyes allapotok egy-egy parcialis
izomorfizmusnak felelnek meg.

A parcialis izomorfizmus kibGvitéséhez az algoritmus elGszor meghatérozza azon
jelolt (u,v) péarokat, melyekkel ezen s allapotot bévithetné. Jelolje Jeloltek(s)
az ezen jelolt parokat tartalmazoé halmazt. Ezen parokra nem teljesiil, hogy
az s allapotot béarmely Jeloltek(s)-beli parral bévitve tovabbra is (parcialis)
izomorfizmust kapunk G; és G5 kozott. Ennek a feltételnek az ellendrzését a
Finomitasi Kritérium(s, u, v) fliggvény végzi. FinomitasiKritérium(s,u,v) értéke
pontosan akkor igaz, ha az s allapotot az (u, v) parral bévitve tovabbra is (parcialis)
izomorfizmust kapunk.

Miel6tt a Jeloltek(s) halmaz és a FinomitdsiKritérium(s,u,v) kiszamitasat
részleteznénk, bevezetiink néhany néhany jelolést, melyre a késGbbiekben sziiksé-
giink lesz. Legyen M(s) := {(u,v)lu € Vi Av € Vo A f(u) = v}, ahol f parcilis
izomorfizmus G egy feszitett részgrafja és Gy kozott, azaz M (s) az aktualis parcialis
izomorfizmusnak megfelel§ parokat tartalmazza. Jelolje sy a kezdGéllapotot. Ekkor
nyilvan M (sg) = 0. Jelolje G1(s), illetve Ga(s) azon V; illetve Va-beli cstcsokat,
melyeket M (s) tartalmaz, azaz precizen: Gi(s) := {u € Vi|Fv € Vo f(u) = v A
A (u,v) € M(s)}. Go(s) hasonloan definidlhato. Legyen u egy tetszdleges G (s)-beli
csucs. Jeloljik N(u)-val az u cstcs Vi-beli szomszédait tartalmazo halmazt, tehét
N(u) = {u; € Vi|(u,u;) € E1}. Jeloljiik N(Gi(s))-sel a G(s)-beli csucsok szomszé-

dainak halmazat, vagyis N(G1(s)) := U N(u). Az N(G5(s)) halmazt hasonléan

ueG1(s)
definidlhatjuk.

A kovetkezd néhany abran a kdnnyebb attekinthetGség érdekében a kovetkezd
szinézést alkalmazzuk: a G (s) és G(s) halmazokat kék szinnel, az N(G1(s))\G1(s)
¢és az N(Go(s))\Ga(s) halmazokat pedig zold szinnel jeloljiik.

A jelolt parokat tartalmazo halmaz, Jeloltek(s) meghatarozéasakor kétféle esetet
kiilonboztetiink meg, melyeket a [2.4] és [2.5] abran is feltiintettiink.

1. eset: N(G1(s))\G1(s) # 0
A keresési tér minimalizélasa érdekében ekkor N(G1(s))\G1(s) legkisebb sor-
szamu csicsdnak keressiik a képét. FEzen csics képe az élstruktira megtar-
tasa miatt csak N(G2)\Ga(s) halmazbeli csics lehet. Emiatt ezen esetben
Jeloltek(s) := {min(N(G1(s))\G1(s))} x (N(Ga(s))\Gs(s)).

2. eset: N(G1(s))\G1(s) =0

Amennyiben s # sg, akkor a (7 graf biztosan nem Osszefiiged. Ebben az

esetben V1\Gi(s) legkisebb sorszamu cstucsénak keressiik a képét. Ezen cstcs
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szomszédainak képét még nem ismerjik, emiatt a cstics képe barmely, koréb-
ban még fel nem hasznalt csiics lehet. Ezen gondolatmenet alapjan kapjuk,
hogy ekkor Jeloltek(s) := {min(Vi\G1(s))} x (Va\Ga(s)).

Va
Vi

=)

G1(s) Go(s)

2.4. dbra. A Jeloltek(s) halmaz kiszamitasanak 1. esete

Va

Gl(S)

2.5. abra. A Jeloltek(s) halmaz kiszamitasanak 2. esete

Megjegyzés. Abban az esetben, ha a részgraf-izomorfia alatt a szigoribb, feszi-
tett részgrafként torténd tartalmazast értjiik, a Jeloltek(s) halmaz meghataroza-

sa a 2. esetben a kovetkezSképpen valtozik az élstruktira megtartasa érdekében:

Jeloltek(s) := {min(V1\G1(s))} x (Vo\(N(G2(s)) U Ga(s))).

A FinomitasiKritérium(s,u,v) logikai fliggvény alkalmazasaval a keresési fa
meéretét csokkenthetjiik. Ertéke pontosan akkor igaz, ha az M(s') := M(s)U{(u,v)}
(parcialis) izomorfizmust tovabb bévitve végiil egy részgraf-izomorfizmust kaphatunk
G1 és Go kozott. A Finomitasi Kritérium(s,u,v) kiszamitasanal megvizsgaljuk,
hogy u és v kompatibilis-e: sziikséges, hogy a cstics- és az élcimkék egyezGek legyenek,
illetve G5(s")-nek legalabb annyi még le nem illesztett szomszédja kell, hogy legyen,
mint G1(s')-nek (2.6 abra). Formalisan a kovetkezd feltételeknek kell teljesiilniiik:
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1. lyﬁ(u) ZZZVQ(U)

2. Y(u,u;) € Ey(u; € Gi(s) = lg, (u,u;) = lg, (v, f(u;)))

3. [N(G1(s) U {up)\(Gi(s) U{u})] < [N(Ga(s) U {v})\(Ga(s) U {v})]

Y
s

Vi

(;1(8) (;2(8)

2.6. abra. FinomitasiKritérium(s,u,v) 3. feltétel

Megjegyzés. Ha a részgraf-izomorfia alatt a szigorubb, feszitett részgrafként tartal-
mazast értjik, akkor a FinomitasiKritérium fiiggvény kiszamitasakor a2.7] abran
jelolt halmazok szamosségéara vonatkozo egyenlGtlenségnek is teljesiilnie kell, forma-

lisan:
4. VIN(NV(Gi(s) U{u}) U Gi(s) U {u})] < [V2\(V(Ga(s) U {v}) U Ga(s) U {v})].

Ezen egyenl6tlenség nem teljesiil abban az esetben, ha részgraf-izomorfia alatt a
dolgozatban is alkalmazott, definiciot értjiik. Tekintsiik erre az alabbi egyszert
példat.

2.5. Példa

Legyen Gy és Gy al2.8 dbrdn ldthato grifok. Ekkor s = sg, azaz a kezdddllapotban
vagyunk, és a FinomitasiKritérium(sg,uy,vi) €értékét szeretnénk meghatdrozni.
Ekkor az elobb emlitett 4. feltétel nem teljesiil, de G1 C Gy fenndll. Eqy lehetséges

f Vi = Vi részgrif-izomorfizmus: f(uy) = vy, f(ug) = vy €s f(ug) = vs.
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Va
Vi

(;1(8) (;2(8)

2.7. abra. Tovabbi feltétel a FinomitdsiKritérium(s,u,v) kiszamitasakor feszitett

részgraf-izomorfia esetén

Vs

(;2(8)

2.8. abra. Nem teljesiil a FinomitasiKritérium(s,u,v) 4. feltétele nem feszitett

részgraf-izomorfia esetén

Alkalmazott adatstruktarak

Legyen a cstcsok sorszama Gi-ben 1,...,nq, Go-ben pedig 1,...,ny. Az ak-
tualis parcialis izomorfizmust ezen algoritmus esetén is — mint a korabban be-
mutatott Ullmann-algoritmusnal — a mappingll,...,n;] tomb segitségével téarol-
juk: mappinglil=j] & f(u;) = v; (v; € Vi,v; € V;). Tovabba a részgraf-
izomorfizmus injektivitasa miatt sziikséges feljegyezniink, hogy mely Vs-beli csi-
csok vannak benne az aktudlis parcialis izomorfizmus értékkészletében. Ezen infor-
maciot az isUsed[1,...,ne] tombben taroljuk: mapping[i]=j és isUsed[j]l=true
& flu) = v; (w; € Vi,v; € Va). Kezdetben Vi € [1,...,n] mapping[i]l=-1 és
Vi€ [l,...,ne) isUsed[jl=false.

A szomszédsagi halmazok tarolasahoz tovabbi két tOombot,
querysNeighbours[1l,...,n1]-t és targetsNeighboursl[l,...,ns]-t haszna-

lunk. querysNeighbours[i] értéke azon keresési mélység, melynek soran az u; € V3
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algorithm 2 V2 Algoritmus(s)
Input : G, G5 grafok

Output: talalatok szama € Z: az definicionak eleget tevé f : V) — V; fiigg-
vény(ek) szama, értéke kezdetben 0

1: if d > n; then

2:  taldlatok szama := talalatok szama + 1

3: else

4. Jeloltek(s) kiszamitasa

5. for each (u,v) € Jeldltek(s) do

6: if FinomitasiKritérium(s,u,v) igaz then
7 M(s") == M(s)U{(u,v)}

8 AdatokMentése(u,v)

9

V E2Algoritmus(s’)
10: AdatokVisszaadllitasal()
11: end if

12:  end for each

13: end if

csucs bekeriilt a Gi(s) U N(G1(s)) halmazba. A targetsNeighbours toémb elemei
hasonléan definialhatoak. Kezdetben ezen két tomb minden eleme 0.

Ezen tombok fontos tulajdonsaga, hogy ha az i. tombelem nem nulla az s alla-
potban, akkor az 6sszes allapot soran, melyet s kibGvitésével értiink el, tovibbra sem
lesz nulla. Ezért nem sziikséges minden allapothoz kiilon térolni ezen négy tombot.
Amennyiben visszalépésre kertl sor, az eltarolt informéciok alapjan vissza tudjuk
allitani az el6z6 allapotot tarold tomboket.

Az algoritmus soran folyamatosan nyilvantartjuk az N(G1(s))\Gi(s) és az
N(G3(s))\Ga(s) halmazok szamossagat. Ezen két érték tarolasaval elkeriilhetd, hogy
a G illetve a (G5 Osszes atomjat minden allapot soran meg kelljen vizsgalni, hogy
megallapithassunk ezen szamossagokat, ehelyett elegendé ezt az ellenérzést az u
illetve v atomok szomszédaira elvégezni, s a korabbi értéket sziikség esetén modosi-
tani. Minden allapot esetén feljegyezziik azon (u,v) part, mellyel a parcialis izomor-
fizmust kiegészitettiik. A kiilonb6z6 keresési mélységekhez tartozo informaciokat a
historyl[l,...,n,] tombben taroljuk.

Mivel a tombok mérete n-nel aranyos, tovabba minden allapot soran konstans
méretd memoriat hasznalunk, és legfeljebb n; allapot van, melyet tarolnunk kell, igy
az algoritmus memoriaigénye O(n). Az algoritmus implementélasa soran alkalmazott

heurisztikdkat a késébbiek soran ismertetjiik. Latni fogjuk, hogy ezen heurisztikak

20



alkalmazésa esetén az algoritmus memoriaigénye tovabbra is O(n).

2.3. Varhatéan optimalis atomsorrend meghataroza-

Sa

A tovabbiakban a H. Shang, Y. Zhang, X. Lin és J. Xu Yu cikke [34] altal
2008-ban publikalt részstruktiura-keress algoritmus, a QuickSI (quick subgraph iso-
morphism) a kordbban ismertetett algoritmusoktol eltérs lépésével, az atomok feldol-
gozasi sorrendjének a kivalasztasaval foglalkozunk. A szerzdk az algoritmust cstics-
cimkézett grafokra ismertették, melyet Ggy modositottunk, hogy cimkézett grafokra
oldjuk meg a problémét, mivel a kémiai molekulagrafok ilyenek. Megjegyezziik, hogy
az eredeti algoritmus csak Osszefliggd, legalabb kétcsticsu grafok esetén alkalmaz-
hato, melyet tgy modositottunk, hogy tobb komponensbdl allo, izolélt csicsokat
tartalmazo graf esetén is hasznalhato legyen.

Célunk, hogy a query molekuldban az atomokat olyan sorrendben dolgozzuk fel,
hogy a keresési fa mérete minél kisebb legyen. Az algoritmus elsé 1épésben a keresés-
re hasznalt adatbazison az egyes atom- és kotéstipusok elfordulésaval foglalkozik,
majd ezen adatokat felhasznalva igyekszik minél jobb atomsorrendet meghatarozni.

Jeloljiik D-vel az adatbazisban talédlhato grafokat tartalmazo halmazt.

2.1. Definicid Adott egy x csucscimke. Definidljuk x dtlagos belsd tartdjdt, ¢(x)-et
a kovetkezdképpen: ¢(x) 1= [{u] 3G € Dlu € V(G) MMy (v) = =)}
{GIG € DA 3u e V(G v (W = )}

Az el6sziirés soran konnyen kisziirhetjiik azon grafokat, melyek nem tartalmaz-
nak szénatomot, ezért a nevezében |D| helyett azon grafok szama szerepel, melyek
tartalmaznak szénatomot. Példaul ¢(C') az az érték, melyet tigy kapunk, ha a D-beli
C-atomok szamat elosztjuk azon grafok szamaval, melyek tartalmaznak C-t. Emiatt
¢(C') nem azt fejezi ki, hogy mennyire gyakori ezen csticscimke, hanem azt, hogy ha
egy grafban van C, akkor mennyire varhato, hogy lesz még egy a grafban.

Hasonléan definialhatjuk egy csiics-él-csiicscimke sorozat atlagos belsé tartojat.
Ezen esetben figyelembe vessziik az él két végén szerepld csiicsok cimkéit is. Példaul
C = O atlagos belsé tartojanak kiszamitasa soran az adatbazisban el6forduldé C' = O
kapcsolodasok szamat osztjuk azon grafok szédmaval, melyek tartalmaznak C' = O
kapcsolodast. A tovabbiakban a ,cstics-él-csiicscimke atlagos belsd tartoja” helyett a
rovidebb €l atlagos belsd tartdja” elnevezést hasznaljuk, nem elfelejtve, hogy értéke
fiigg az él két végén szerepls két csics cimkéjétdl is. Jeloljik ¢.(y)-nal az y él atlagos

bels6 tartojat.
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2.2. Definicio

Pe(T0Y) = [{(u,v)|3G € D((u,v) € ENly(u) =2 Nly(v) =y Nlp((u,v)) = o)}
e |Aut($<>y>||{G’G€D A Elu, UEV((Z‘/(U):LL’> A lV<U):y A lE((U, U))IO)H’
1 ha ¢(u) # o(v)

2 ha ¢(u) = ¢(v)

ahol |Aut(z o y)| = {

2.3. Definicié Adott a G| grdf és eqy u € Vi csics. Definidljuk az u csics dtlagos
belsd tartojat, ¢p(u)-t a kivetkezdképpen: ¢(u) == ¢(ly, (u)).

2.4. Definicié Adott a Gy grif és eqy (u,v) € Ey él. Definidljuk az (u,v) €l dtlagos
belsd tartojat, ¢o(u,v)-t a kovetkezéképpen: ¢e(u,v) := ¢e(ly, (u),lg, ((u,v)),ly, (v)).

A G graf varhatéan optimalis atomsorrendjének meghatarozasahoz készitsiik el
egy sulyozott, cimkézett G, grafot a kovetkezéképpen. Szamitsuk ki minden G1-beli
cstcsra és élre az atlagos bels6 tartot, majd minden csiicshoz és élhez rendeljiik

hozz4a ezen értékeket.

2.6. Példa

Az amerikai Nemzeti Rdkkutato Intézet publikus adatbdzisat [6] felhaszndlva
kiszamoltuk az egyes belsd tartokat. A kapott értékek egy része lathato a[2.9 dbran. A
[2.10. dbrdn ldathato Gy grdf esetén a kapott sulyozott grdf tekinthetd meg ugyanazon
az dbrdan. A kénnyebb dttekinthetdség érdekében a csicsok dtlagos belsd tartojdt keék,

az élek datlagos belsd tartojdt pedig lila szinnel jeloltik.

y Pe(y)

i X
P(x) N ol 1

N | 26
N—-0O| 34

O 34
C—-C | 101

C | 15.7
C=C1| 49

2.9. abra. Néhény cstucs- és élcimkék atlagos belss tartoja

Ezen G, grafot felhasznélva készitjiik el a varhatéan optimalis atomsorrendet a
G graf esetén. Jeloljik T[1,...,ni|-gyel az ezen eljaras altal meghatarozott atom-
sorrendet tartalmazo tombot. Kezdetben az izolalt csiicsokkal foglalkozunk. Az els-
sziirés soran kisziirtiik azon grafokat, melyek nem tartalmaznak elegendd szamu
csticsot az egyes csucscimkék esetén, valamint a részgraf-izomorfia [I.3] definicidja

alapjan egy izolalt cstcs képe barmely, vele azonos csticscimkéji Go-beli cstics lehet.
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2.10. dbra. Az input és az elGéllitott sulyozott graf

Ez azonban nem teljesiil nem izolalt cstcs esetén. Emiatt célszerd a visszalépéses
keresések soran legutoljara az izolalt cstcsok képét meghatarozni. Ennek kovetkez-
tében kezdetben az izolalt csticsokkal foglalkozunk, melyeket a T" utolsé pozicidin
helyeziink el. Ezt kévetSen a még fel nem dolgozott csticsokat tartalmazd részgraf
varhatéan optimalis cstucssorrendjének meghatarozasihoz egy minimalis feszitGer-
dejét hatarozunk meg a Prim-algoritmust [I4] [I8] alkalmazva, melyet kiegészitiink
azon esetekre vonatkozo élvéalasztassal, melyek esetén a Prim-algoritmus véletlen-
szeriien véalasztana egy élt a minimalis stulyu élek koziil. A cstcssorrendet aszerint
allapitjuk meg, hogy a cstcsok milyen sorrendben keriiltek be a feszitGerdébe.

Ezen algoritmus és a Prim-algoritmus kezddélépése lényegesen kiilonbozik. Mig
a Prim-algoritmus esetén egy tetszéleges csiicsbol kiindulva épitjiik fel a feszitGer-
dét, addig ezen esetben egy minimalis atlagos tartoju élt valasztunk ki — abban az
esetben, ha tobb ilyen ¢l is van, akkor ezen élek koziil valasszuk azt, melynek két
végén 1évs cstucsok fokszamosszege a legkisebb — és ezen két él végpontja lesz a
feszitGerdébe bekeriils elsd két csics. Az elss feszitGerdsbeli él, (u,v) kivalasztasa
utan meghatéarozzuk, hogy mely cstcs legyen T'[1] és T'[2]. Amennyiben ¢(u) # ¢(v),
akkor T'[1] legyen az a csucs u és v koziil, melynek az atlagos belss tartoja a kisebb.
Abban az esetben, ha ezen értékek megegyeznek, akkor T'[1] legyen u és v koziil az
csuces, melynek fokszama nagyobb. Amennyiben a fokszamok is egyenléek, véletlen-
szertien valasszunk. Az élek és a cstcsok kozti sorrend megvalasztasat az indokolja,
hogy korabban hatarozzuk meg a ritkabban eléfordulé csiicsok képét, s csak ezutan
keressiik a gyakori csticsok képét. Mivel egy nagyobb fokszamu cstcsnak varhatoéan
kevesebb lehetséges képe van, mint egy kisebb fokszamu csticsnak, ezért preferdljuk
a nagyobb fokszami csticsokat.

Jeloljiik P-vel azon minimalis silyt éleket tartalmazo halmazt, melyek koziil ki-

valasztjuk azt az élt, amivel a Gy feszitGerdst kibovitjiik. Amennyiben P legaldbb
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kételemt, véalasszuk azt élt, melynek 4j, nem feszitGerdébeli csticsa maximalis fok-
szamu G y-ben. Abban az esetben, ha tobb ilyen él is van, akkor valasszuk azt, mely
1j cstucsanak a fokszdma G,-ben a legkisebb. Ha ezek utéan is tobb jeldlt él van,
akkor valasszunk véletlenszerten.

Abban az esetben, ha a kapott feszitGerd6t nem tudjuk kiegésziteni feszitGerds-
bél kiindulé éllel, valasztunk egy Gjabb, minimalis élt a fent leirtaknak megfelelGen,
kiegészitjiik a feszitGerdst ezen éllel, majd a fenti gondolatmenetet folytatva tovabb-
épitjik a feszitGerddst.

Ezen, varhatoan optimaélis atomsorrendet meghatérozo algoritmus pszeudokodjat
tartalmazza a [3 algoritmus. A kénnyebb attekinthet&ség érdekében az algoritmust
tobb részre bontottuk. Az egyes részalgoritmusok esetén eltekintiink az input- és

outputparaméterek ismertetésétdl.

algorithm 3 Varhat6anOptiméalisCsicsSorrend(G,)

Input : G, : G1-bdl az atlagos belss tartd alapjan elkészitett silyozott graf
Output: TI1,...,n¢]: a varhatéan optimalis atomsorrendet tartalmazé tomb
1: IzolaltCsucsokFeldolgozasa(G,)

2: kovindexATémbben:=1
3: while |V, | <n; do
4. (u,v) :=KezdsélKivalasztasa(G,,)
5. Kezd6CsucsokSorrendje(Gy,, (u,v))
6:  while van még feldolgozatlan csiics a komponensben do
7 KovEIKivalasztasaEslllesztése(Gy,)
8: end while
9: end while
10: return T'[1,...,n4
2.7. Példa

Tekintsik a[2.11. dbrdan ldthatd grdfot. Mivel a grdf tartalmaz izoldlt csucsokat,
ezért a vdarhatoan optimdlis atomsorrendet meghatdrozo algoritmus eldszor ezen csi-
csok feldolgozdsi sorszamdt hatdrozza meg gy, hogy ezen sorszamok minél nagyobbak
legyenek. Emiatt lett az izoldlt N és O csucsok sorszama rendre 13 és 14. Ezt ko-
vetden kivdlasztjuk a minimdlis dtlagos belsd tartoji él(eke)t. Mivel két ilyen él (a
két N —O) is van, és ezen élek végpontjin lévd csicsok fokszamdsszege megegyezik,
ezért véletlenszeriien valasztunk ezen két €l kozil eqyet. Tegyiik fel, hogy a 3 csics-
bol dllo komponensben taldlhato N — O élt vdlasztottuk. Ezutdn az €l két végpontjdn
lévé csicsok kozott dontjik el a sorrendet. Mivel 2.6 = ¢(N) < ¢(O) = 3.4, ezért
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algorithm 4 IzolaltCstcsokFeldolgozasa(Gy,)
Input : G, : G1-bdl az atlagos belss tartd alapjan elkészitett silyozott graf

1 Vg, =10

: Eq, =10

: kovIndex AT ombben == n,

: fori=ny,...,1do

if degq,, (u;) = 0 then
TkovIndex AT 6mbben] := i
kovIndex AT ombben := kovIndex AT ombben — 1
Va, == Vg, U{u}

end if

: end for

© ® S g WD

—
o

algorithm 5 KezdgsélKivalasztasa(Gy,)
Input : G, : G1-bdl az atlagos belss tartd alapjan elkészitett silyozott graf

L P o= {(u,0)|(u,v) € BE(Gu)\E(Gp) ANV (u,0) € E(Gu)(9e(u,v) < ¢e(u',0'))}
2: if |P| > 1 then

3 P:={(u,v)|(u,v) € PAVW, ") € P(deg(u) + deg(v) < deg(u’) 4+ deg(v'))}
4: end if

5. if |P| > 1 then

6:  (u,v) := valasszunk P-bdl véletlenszertien

7: else

8:  (u,v) := P-beli elem

9: end if

10: return (u,v)

a N csics sorszama 1, az O csics sorszama pedig 2. Az algoritmus a kovetkezd
lépésben a komponensben taldlhato C sorszdmdt hatdrozza meg, mely a 3-as érték.
Mivel még nem hatdroztuk meg az dsszes csucs sorszdmdat, ezért az algoritmus ismét
meghatdrozza a minimdlis dtlagos belsd tartoji él(eke)t, mely jelen esetben az dbra
kézepén ldathato N — O. Hasonloan a kordbbiakhoz, a kivdlasztott él két végpontjan
lévd csics dtlagos belsd tartdjat meguizsgdlva kapjuk, hogy 2.6 = ¢(N) < ¢(O) =
= 3.4, emiatt a N csics sorszdama 4, az O csiucs sorszama pedig 5 lesz. Ezutdn
a komponensben taldlhato tébbi csics sorszamdt hatdrozzuk meg. A 9-es sorszdmii
csucs meghatdrozasakor két — az abrdn zold téglalappal jelolt — olyan csics kézil vd-
laszthatunk, melyek dtlagos belsd tartoja €s az eddigi meghatdrozott Gy grdf az ij
csucesal kiegészitve ugyan megegyezik, de ezen csiucsok fokszama G.,-ben kiilonbizd.

Ezen két csics kézil valasszuk azt, melynek a fokszima G.-ben a kisebb. A 10-es
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algorithm 6 KezdsCsucsokSorrendje(Gy,, (u,v))
Input : G, : G1-bdl az atlagos belss tartd alapjan elkészitett silyozott graf

1. if ¢(u) = ¢(v) then

2:  if degg, (u) = degg,, (v) then

3 T[kovIndex AT ombben] := u

4 kovIndex AT ombben := kovIndex AT ombben + 1

5 TkovIndex AT ombben] := v

6: kovIndex AT ombben := kovIndex AT ombben + 1

7. else

8 TkovIndex AT 6mbben] := arg max{degq, (u), dega, (v)}
9 kovIndex AT ombben := kovIndex AT ombben + 1

10: T[kovIndex AT 6mbben] := arg min{degq,, (u), dega,, (v)}
11: kovIndex AT ombben := kovIndex AT émbben + 1

12:  end if

13: else

14:  T[kovIndex AT émbben] := arg min{¢(u), p(v)}
15:  kovIndex AT ombben := kovIndex AT ombben + 1
16:  T[kovIndex AT émbben| := arg max{¢(u), ¢(v)}
17:  kovIndex AT ombben = kovIndex AT ombben + 1
18: end if

19: Vg, = Vg, U{u,v}

20: Eg, = Eg, U{(u,v)}

sorszami atom meghatdrozdsa sordn szintén két — az dbrdn sdrga szinnel jelolt —
csucs kozil vdlaszthatunk. Az elébbiekhez hasonlo megfontolds alapjin kapjuk, hogy
ezen két csics kézil a Gy-ben kisebb fokszdmai csiucsot valasszuk.

Az algoritmus dltal meghatdrozott, vdarhatoan optimdlis csucssorrendet az dbrdn

lila szinnel tintettik fel.

2.4. Az algoritmusok implementalasa

Célunk az egyes részgraf-izomorfiat eldonts algoritmusok implementélasa és
Osszehasonlité elemzése volt. Az implementaciok Java programozési nyelven késziil-
tek. A molekulak SMILES forméatumbol torténd felépitéséhez és reprezentalasahoz a
Kovacs Péter altal készitett keretrendszert hasznaltuk [32]. A fejlesztés és a futasidék

mérése Lenovo T520 laptopon (Intel Core i7 processzor, 8 GB memoria), Windows

26



algorithm 7 KovEIKivélasztasaEslllesztése(G,)
Input : G, : G1-bdl az atlagos belsd tarto alapjan elkészitett stulyozott graf

1: P:={(u,v)|(u,v) € E(Gy) Nu € Vg, Nv ¢ Vg, }

2: P:={(u,v)|(u,v) € PAVY(u,v") € P(p(u,v) < ¢(u,0v))}

3: if |P| > 1 then

4: P:={(u,v)|(u,v) € PAV(,v") € P(|Indg,(Va, U{u,v})| < |Indg, (Va, U{u',v'})|),
ahol Indg, (Va, U {u,v}) jeloli a Vi, U {u,v} csicsok altal feszitett részgraf
élhalmazat G,-ben

5. end if

6: if |P| > 1 then

7. P={(u,v)|(u,v) € PAVY(,v') € P(degg, (v) < degg, (V') }

8: end if

9: if |P| > 1 then

10:  (u,v) := valasszunk P-bdl véletlenszertien

11: else

122 (u,v) := P-beli elem

13: end if

14: T[kévIndex AT émbben| := v

15: kovIndex AT ombben := kovIndex AT ombben + 1
16: Vg, = Vg, U{v}

17: Eg, := Indg,(Va,)

7 operacios rendszeren tortént.

Az implementélt részstruktura-keresé algoritmusok futasidejét tobb tesztkészle-
ten is megmértiik. Vizsgaltuk, hogy az egyes implementaciok mennyire gyorsak kis
query - kis target, kis query - nagy target, nagy query - nagy target molekulaparokon.
(A kémiai informatikaban kicsi molekula alatt a legfeljebb 15 nem-hidrogén atomot
tartalmazo6 molekulat értjiik, mig a 30 nem-hidrogén atommal rendelkezé molekula
méar nagynak szamit.) A mérések soran alkalmazott molekulédkat az amerikai Nem-
zeti Réakkutato Intézet publikus molekulagytjteményébdl [0] valasztottuk ki. Adott
query és target molekulak esetén az Osszes query-target molekulaparra mértik a
futasidét. A kis query - kis target molekulaparok esetén 20 kis, gyakori molekulat
— melyek koziil néhany a [2.12] abran lathato — kerestiink részstruktiaraként a fent
emlitett molekulagytjtemény 11-15 atomot tartalmazo molekuldin (6sszesen 48.243
molekula). A kis query - nagy target molekulaparok esetén a query molekuldk a
korabban kivalasztott 20 kis molekula, a target molekulak pedig a fenti molekula-

gytjtemény legalabb 76 nem-hidrogén atomot tartalmazé molekuléai (Gsszesen 829
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2.11. 4bra. Példa a varhatoan optimaélis atomsorrendre

molekula) voltak. Nagy query - nagy target molekulapéarok esetén a futasidét ossze-
sen 11 molekulakészletre mértiik, és az igy kapott futasidék Osszegét hasonlitottuk
0ssze. Minden esetben a query és target molekuldk az adott molekulakészlet mole-
kulai (25, 50, 75 vagy 200 molekula) voltak. Egy tesztkészleten beliili két molekula
nagyon hasonl6 volt. Két nagy, azonos készletben szerepld tesztmolekula lathato
a abran. A kiilonbozd tesztesetek inputjait foglaljuk 6ssze a tablazatban.
Az egyes cellakban rendre a teszteléshez hasznalt query és target molekulak leirasa
szerepel.

Méréseink soran a query és a target molekuldk SMILES formatumban alltak ren-
delkezéstinkre. Minden esetben megmeértiik, hogy az egyes implementaciok mennyi
id6 alatt talaljak meg az elsd, illetve az Gsszes, definicidnak eleget tevs részgraf-
izomorfizmust.

A tovabbiakban a kémiai struktirak néhany érdekes és fontos jelenségével fog-

lalkozunk, majd az implementalés soran alkalmazott heurisztikakat tekintjiik at.

Query molekulak

kicsi nagy

20 kicsi molekula
kicsi -
11-15 atomot tartalmaz6 molekulak

20 kicsi molekula
nagy nagy, hasonlé molekulak

legalabb 76 atomot tartalmazé molekulak

Target molekulék

2.1. tablazat.
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2.12. dbra. Néhany kis query molekula

2.4.1. Kémiai jelenségek a molekulakban

A molekulak kémiai értelemben vett izomorfidja nem pontosan esik egybe a nekik
megfeleltetett grafok izomorfidjaval. A fejlesztés soran nem volt célunk a szamos
kémiai jelenség korrekt kezelése, csak az egyes részstruktira-keres§ algoritmusok
futasi idejének Osszehasonlitdsa. A vizsgalt modszerek hasonlo elvek szerint épiilnek
fel, ezaltal tovabbi kémiai intelligencia konnyen beépithets az egyes algoritmusokba.
A kovetkezSkben ezek koziil néhanyat mutatunk be roviden a teljesség igénye nélkiil.

Az aromas gytriiket kialakité atomok delokalizalt elektronrendszert alkotnak.
Az aromas gytriiket tobbféleképpen is abrazolhatjuk: a gytrikben résztvevs ato-
mok kozé felvaltva rajzolunk egyszeres és kétszeres kotést (Kekulé-formula), vagy
az aromas gytriiket egy korrel jeloljiik. Az aromas kotésekkel kapcsolatban bévebb
leiras talalhato [§]-ban és [19]-ben.

Természetesen egy gyakorlati alkalmazasban az aromas rendszerek helyes keze-
lése elengedhetetlen, hiszen a felhasznalok a kémiai értelmezésre kivancsiak. Egy
kézenfekvs megoldasi modszer egy eléfeldolgozasi 1épés, ami az aromés rendszerek-
ben szereplS egyszeres és kétszeres kotéseket egy speciadlis, aromas tipust kotésre

cseréli le, igy az algoritmusok véltozatlan formaban alkalmazhatoak.

2.8. Példa

A [2.1]) dbrdan ldthato molekuldk az eltérd rajz ellenére ugyanazt a molekuldt
jelolik.
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2.13. dbra. Két nagy tesztmolekula

Tekintsiik a [2.15. dbrdn ldthato query és target molekuldt. A részgrdf-izomorfia
definicioja szerint a target molekula nem tartalmazza részstruktiraként a query

molekuldt, azonban kémiai értelemben igen.

Kémiailag fontos jelenség tovabba a tautomerizacio [26], melynek soran normaél
koriilmények kozott két molekula szabadon atalakul egymésba. A 2.17] abran egy
molekula két kiilonboz6 tautomerjét lathatjuk.

A sztereoizomer molekuldk [26] esetén a molekulak &ltal meghatarozott grafok
izomorfak, azonban a molekuldk 3-dimenzios szerkezete mégis kiilonbozs. A [2.18|
abran két ilyen molekula lathato.

Mivel a molekulak reprezentaldsdhoz hasznalt keretrendszer nem biztositott lehe-
tGséget molekula aromatizélasara, tautomerizaciora valamint sztereoizomerek meg-
kiilonboztetésére, ezen funkcionalitasok elkészitésétdl a kellen Gsszetett kémiai sza-
balyrendszer miatt eltekintettiink, ezért nem a kémiai, hanem matematikai értelem-

ben vett részstruktura-tartalmazast vizsgaltuk.
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2.15. dbra. Példa arra, hogy a target molekula részstrukturaként tartalmazza a
query molekulat az aroméas gytrtiszerkezetek kémiai értelmezése miatt (az m

definici6 alapjan ez nem teljesiil)

Ezen jelenségek helyes vizsgalata is alapvets fontossagu a gyakorlati alkalmaza-
sokban. A ChemAxon Kft. MolSearch [20] implementacioja képes megfelelGen kezel-
ni ezeket és még szamos mas kémiai jelenséget, emiatt lényegesen Osszetettebb és sok
esetben sziikségszertien lassabb, mint a dolgozat keretében vizsgalt implementéciok.

A tovabbiakban az egyes algoritmusok implementalasa soran hozott dontésekkel
foglalkozunk. A molekulagrafok tn. SMILES formatumban . alfejezet, |§| oldal)

alltak rendelkezésiinkre.

2.4.2. Heurisztikdk alkalmazasa

A részstruktira-keresé implementéciok futéasideje jelentésen csokkent abban az
esetben, ha a kiovetkez§ heurisztikat alkalmaztuk. A query molekula minden egyes
u atomjahoz tartsuk nyilvan — amennyiben van neki — a sziil§ atomjat [14], melyet

a késébbiekben parent(u)-val jeloliink.

2.5. Definicié Ha az w; atomnak van olyan u; szomszédja, melyet a részstruktira-
keresd algoritmus elobb illeszt le, akkor ezen szomszédok kozil a legkisebb sorszami

atom legyen parent(u;).
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2.16. abra. Példa arra, hogy a target molekula nem tartalmazza részstruktiaraként
a query molekulat az aroméas gytirtszerkezetek kémiai értelmezése miatt (habar az
definici6 alapjan ez teljestil)
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2.17. abra. Példa egy molekula két kiilonb6z8 tautomerjére

A definiciobol kovetkezik, hogy a query molekula minden 6sszefiiggd komponen-
sében pontosan egy atomnak (amelyiket el@szor illesztjiik le az adott komponens-
b&l) nem lesz sziilje. Abban az esetben, ha az u; atom képét keressiik, elegendd
megvizsgalni, hogy f(parent(u;)) szomszédai kozott van-e olyan atom, melyet meg-
feleltethetiink u;-nek.

2.9. Példa

Legyen a részstruktira-keresés inputja a [2.19. dbran ldthato query és target
molekula. Tegyiik fel, hogy az aktudlis parcidlis izomorfizmus: f(u;) = vy €s
f(ug) = ve. Az ezen dllapothoz tartozo szild-kapcsolatokat tekinthetink meg a|2.20.

abrdan. A szild-gyerek kapcsolatokat a szild atom felé mutato zold nyilakkal jeléltik.

}|-I H
|
N - C\w-,,,” p . - C\\\ N
0 0]

2.18. abra. Példa két kilonbozs sztreoizomer molekulara
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A kovetkezd lépésben az uz atom képét keressik. Mivel parent(us) = us atom, ezért
ug lehetséges képe az f(uz) = ve atomnak szomszédja. Emiatt csak a vy és vg atomot

kell meguizsgdlns.
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2.19. abra. A részstruktura-keresd algoritmus egy lehetséges input query-target
molekulaparja
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2.20. abra. Szils cstcsok alkalmazésa

A részstruktiura-keresd algoritmusok esetén megvizsgaltuk, hogy miképpen mo-
dosul a futasidé abban az esetben, ha az ismertetett algoritmusokat nem rekurziv,
hanem iterativ médon implementéljuk. Az iterativ implementéacio atlagosan 10%-kal
gyorsabbnak bizonyult, mint a rekurziv valtozat.

Az Ullmann- és a VF2 algoritmus futasidejének mérésekor megvizsgaltuk, hogy
miként valtozik az elss és az Osszes részgraf-izomorfizmus megtalaldsdhoz sziikséges
id6 abban az esetben, ha a query molekula atomsorrendjét a alfejezetben (21}

oldal) targyalt varhatoéan optimalis atomsorrendet meghatarozo algoritmus alapjan
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megvaltoztatjuk. A varhatéan optimaélis atomsorrendet meghatérozo algoritmus kis
modositassal az j atomsorrend alapjan képes a sziil6 atomok meghatarozaséra is.
Elmondhato6, hogy a futésidé mind az j atomsorrend, mind a sziil§ atomok alkal-
mazasa esetén az Osszes tesztkészleten nagymértékben csokkent.

Az Ullmann-algoritmus futésidejét az Osszes tesztkészlet esetén kb. 15-20%-kal
sikeriilt csokkenteni az alabbi egyszert észrevétel alapjan. Az algoritmus futasa soran
a keresési fa i. szintjét a query molekula ¢. atomja alapjan épitjiik fel. Ekkor a matrix
els6 7 — 1 soraban soronként pontosan egy igaz érték talalhato. Az aktualis parcialis
izomorfizmust az f(u;) = v; megfeleltetéssel bévitve a matrix . sordban, valamint
a j. oszlopaban 1év§ elemeket az (i, 7). elem kivételével hamis-ra valtoztatjuk, ezért
az allapotmentést kovetGen a métrix ritkitasat elegendd az ¢ + 1. sortol vizsgalni.

Az Ullmann-algoritmus futasidejét kb. 10%-kal és memoriaigényét egy nagysag-
renddel csokkentettiik az alabbi heurisztika alkalmazésaval. Az algoritmus futasa
soran minden egyes allapotmentés soran nem az egész matrixot taroljuk el, hanem
a matrix azon indexpozicioit jegyezziik fel, ahol a matrix elemét igaz-rél hamis-ra
valtoztattuk. Mivel a matrixnak Osszesen nj - no eleme van, és allapotmentés so-
ran elemet nem valtoztatunk hamis-rol igaz-ra, ezért egyszerre legfeljebb ny - no
indexpozici6 tarolasara van sziikség. Ennek kovetkeztében az Ullmann-algoritmus
memoériaigénye O(n?®)-r6l O(n?)-re csdkkent.

Az Ullmann-algoritmus esetén elmondhatjuk, hogy érdemes elGszor kiszamolni a
varhatoan optimalis atomsorrendet és a sziilé atomokat, majd az eredeti algoritmust
a korabban ismertetett — a méatrix ritkitdsara és az allapotmentésre vonatkozd —
heurisztikdkkal modositani.

A VF2 algoritmus esetén észrevettiik, hogy abban az esetben, ha lerogzitjiik
az atomok sorrendjét a query molekulaban, akkor a keresési fa i. szintjét mindig
ugyanazon atom szerint épitjiik fel. A Jeloltek(s) kiszamitasanak kétféle esetre vo-
natkozo képletét elsére tekintve (16| oldal) ez nem tiinik nyilvanvalonak, azonban a
két esetet kiilon kezelve kénnyen igazolhatd ezen megallapitas. Emiatt a Jeldltek(s)
meghatarozasa soran nem szilikséges a parcialis izomorfizmus minden egyes bévitése
esetén minimumot szamolni, hanem elegendé egyszer, a legelején ezen sorrendet meg-
hatarozni. Elmondhat6 tovabba, hogy a korabban ismertetett varhatéoan optimaélis
atomsorrendet meghatarozé algoritmus éaltal kiszamolt sorrendet nem sziikséges at-
rendezni, hiszen teljesiti a sziikséges feltételt. (Nevezetesen, ha N(G1(s))\G1(s) # 0,
akkor N(G1(s))\(G1(s)), kiilénben pedig V1\G1(s) minimélis sorszami atomjanak
keressiik a képét.)

Elmondhatjuk, hogy a VF2 algoritmus futésideje jelentsen, kb. 20-25%-kal csok-

kent akkor, ha a parcilis izomorfizmus bévitése soran a teljes Jeldltek(s) halmazt
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nem szamitjuk ki elére és a memoridban sem téaroljuk, hanem csak egy jeloltet ha-
tarozunk meg, a vizsgalodast ezen jelolttel folytatjuk tovabb, majd visszalépést ko-
vetGen egy tjabb jeloltet hatarozunk meg, ha van ilyen, egyébként visszalépiink az
eggyel korabbi szintre.

A VF2 algoritmus esetén a legjobb futésidét minden esetben (kicsi query - ki-
csi target, kicsi query - nagy target, nagy query - nagy target) akkor kaptuk, ha
elgszor meghataroztuk a query molekula varhatéan optimélis atomsorrendjét és a
sziil§ cstucsokat. Ezt kévetGen az algoritmus soran a Jeldltek(s)-t nem taroljuk, ha-
nem sziikség esetén — elsG részgraf-izomorfizmus keresése soran nem feltétlen kell az
Osszes jelolt — a kovetkezé jeloltet kiszamoljuk. Habar jo otletnek tiinik az erede-
ti algoritmusban szereplé szomszédsagi halmazok méretének Gsszehasonlitasa .
abra, . oldal), méréseink soran azt tapasztaltuk, hogy ezen elgondolas a futés-
idst atlagosan 20%-kal novelte, ezért ezen feltétel ellenérzését célszert mellézni (az
algoritmus helyességét nem modositja).

Az Ullmann-algoritmus és a VF2 heurisztikdkkal kiegészitett véltozatait Gssze-
hasonlitottuk. A VF2 méréseink sordn minden esetben (elsé vagy Osszes részgraf-
izomorfizmus keresése, query-target molekulak kiilonb6zé mérete) gyorsabbnak bi-
zonyult, mint az Ullmann-algoritmus.

A heurisztikdkkal kiegészitett Ullmann-algoritmus és a VF2 futasidejét dsszeha-
sonlitottuk egy ipari alkalmazas, a ChemAxon Kft. MolSearch részstruktira-keress
alkalmazasanak [20] futasidejével. Ezen mérésekhez felhasznaltuk a ChemAxon Kft.
Marvin és JChem konyvtarainak 5.11.4-es verziojat, melyekhez akadémiai licencet
biztositottak szamunkra.

Elmondhatjuk, hogy mindhérom esetben az 6sszes részgraf-izomorfizmus megta-
lalashoz 1.5-3-szor annyi id6 sziikséges, mint ha csak az els6 részgraf-izomorfizmust
keresnénk. Méréseink soran azt tapasztaltuk, hogy a VF2 gyorsabb, mint az egyéb-
ként lényegesen gazdagabb funkcionalist nyjté MolSearch. Az altalunk implemen-
talt VF2 jelentGsen gyorsabbnak bizonyult kicsi query - kicsi target molekuldkon
torténd keresés esetén, mint a mésik két alkalmazas. Ezen tesztmolekulak esetén az
Ullmann-algoritmus is gyorsabb volt, mint a MolSearch. Kis query - nagy target
tesztkészlet esetén az altalunk implementalt Ullmann-algoritmus és a MolSearch az
els6 részgraf-izomorfizmust kozel azonos id6 alatt taldlja meg, azonban az Gsszes
taldlat keresése, valamint nagy query molekulak esetén a MolSearch gyorsabb. Az
Ullmann- és a VF2 algoritmus kiilonboz6 tesztkészleteken mért 1000 query-target

molekulapérra es6 atlagos futési idejét a[2.21} dbran tekinthetjiik meg.
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3. fejezet

Osszefoglalas

A dolgozatban az NP-teljes részgraf-izomorfia probléméat vizsgaltuk kémiai mo-
lekulagrafokra. ElGszor a problémat, majd néhény elsziirési modszert és a két
leggyakrabban alkalmazott részgraf-izomorfizmus-keresG algoritmust, az Ullmann-
algoritmust [35] és a VF2-t [13] tekintettiik at. Ezutan egy ujabb, kifejezetten
részstruktira-keresésre publikalt algoritmus, a QuickSI [34] egy olyan részével fog-
lalkoztunk, amely a varhatéan optimalis atomsorrendet hatarozza meg.

Ezt kovetSen az implementalt algoritmusok futési idejét hasonlitottuk 6ssze tobb
tesztkészleten, az els§ és az Osszes részgraf-izomorfizmus megtaldlasahoz sziikség
id6t is figyelembe véve. Az egyes algoritmusok esetén tobb heurisztikat is imple-
mentaltunk. Vizsgaltuk, hogy ezen heurisztikak egyiittes alkalmazasa esetén hogyan
modosul a kereséshez hasznélt id6. Az Ullmann-algoritmus és a VF2 esetén megha-
taroztuk azon heurisztika-egyiittallasokat, melyek hasznalata esetén méréseink soran
a legkisebb futasid6t kaptuk.

Osszefoglalva elmondhatjuk, hogy az @j heurisztikakkal az ELTE IK Programter-
vez$ informatikus BSc szakan készitett szakdolgozatban [29] szerepld elsG részgraf-
izomorfizmus megtalaldsahoz sziikséges id6t az Ullmann-algoritmus és a VF2 esetén
is jelentGsen sikeriilt csokkenteni. Ezen feliil a dolgozatban nem csak az elsg, hanem
az Osszes részgraf-izomorfizmus megkereséséhez sziikséges idével is foglalkoztunk (a
szakdolgozatban ez nem szerepelt).

Ezen két implementacio futasidejét Osszehasonlitottuk a ChemAxon Kft. bé-
vebb funkcionalitést biztosito részstruktira-keress alkalmazasaval, a MolSearch-csel
[20]. Méréseink soran a VF2 gyorsabbnak bizonyult a masik két alkalmazasnal. Az
Ullmann-algoritmus és a MolSearch koziil nem egyértelmt, hogy melyik a jobb. Az
Ullmann-algoritmus kicsi query - kicsi target molekulak esetén, mig a MolSearch a

nagy query - nagy target molekulak esetén volt gyorsabb.
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