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1. Bevezetés

Id6beli el6zmények:

= 2010 elején két alkalmazott matematikus hallgato, Kovdcs Baldzs és
Tamaga Istvan, TDK témat keresett.

= Témakiiras, ChemAxon Kft: ,Molekulagrdfok leiroinak vizsgadlata a
hasonldsdgi keresés szempontjabdl” témavezetdk: Kovdcs Péter
(ChemAxon), Fekete Istvan (ELTE).

= A TDK dolgozat 2010-ben elkészilt: Kari 1. dij, OTDK 3. dij (2011)

« TAMOP 2010-12 palyazat egyik projektje: , Keresési feladatok
molekulagrdfokon” (Fekete I., Kovacs P., Tichler K. és 8 hallgatd).

= Elkészilt: a fenti TDK dolgozat, hét szakdolgozat (2010-2012), kés6bb
egy cikk és egy diplomamunka, majd egy PhD értekezés (egyik fele).
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2. Molekulak kodolasa

= Szerkezeti grafok (propionsav: C;HgO, és fluoroform: CHF; )

H  H & F
/
H—C—C—=¢C F—C—F
\
H  H O—H H

= SMILES kéd:
CCC(= 0)0 C(F)(F)F

= A SMILES kod a molekulat reprezentald graf mélységi  bejarasaval
(a H atomok elhagyasaval) kaphatd. Ez a legtomorebb vissza-
fejthetd kodolas.
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3. Fingerprintek eldallitasa

Fingerprint: a molekulakat kédolé hosszu 0-1 sorozat.
Az 1-es biteket a grafbeli legf. s hosszu utak alapjan allitjuk be (pl. s=7).
A fingerprint meg0riz bizonyos szerkezeti tulajdonsagokat.

A fingerprintek 6sszehasonlitdasa egyszer( és tavolsaguk kozelitéen
| ] tukrozi a kémiai hasonldsagot.
r

L = Példa: oxazolidin, PBFP 64-5-1
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4. Hasonlosagi keresés és a k-NN
probléma

= Gyakorlati alapfeladat:

* Egy g lekérdezb fingerprinthez megtalalni a k szamu
legkdzelebbi fingerprintet (a gyakorlatban k = 8..20).

* Valds feladat paraméterei n=236.617, d=1024 (NCI/ adatbazis).
Vannak tobb tizmillidés adatbazisok is.

= Leggyakoribb a tavolsagalapu megkozelités.
= Hamming-tavolsaggal: az eltérd értékd bitpoziciok szama:

g= 1 0 0 1 0 1 1 0 0
X= 0 0 1 1 0 0 1 1 4 =dyl(gx
y= 0 1 1 0 0 0 1 1 6 =dylgvy
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5. Helyzetérzéekeny hashelés (LSH) (1/3)

= Hashelés: FP-ek elhelyezése r szamu véletlen pozicid alapjan 2" vodorbe.
= Apéldabann=8,d=8ésr=3, random poziciok: 2, 5, 7.

= A k-NN keresés (k=3) pontos eredménye: D, C, F.

= Az LSH keresés kozelité eredménye: D, A, F. (Lasd: kovetkez6 dia!l)
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5. Helyzetérzékeny hashelés (LSH) (2/3)

= A példa folytatasa: a véletlen modon valasztott 2, 5 és 7. pozicidk
alapjan torténd hash-elés eredménye:

0 50 >
0.:0.1. Q 2| B D A T
00 > G i
ials 4 C T2
1..08. >,
1.0 B T
1.1.0
| 0 P > E I

= A harom (k=3), Q-hoz legkdzelebbi FP keresése kizarélag abban a
vodorben, amelyik Q-t tartalmazza! (Hatékonyabb, de tévedhet.)

= Kozelité eredmény: F, D, A. Elveszitettuk C-t, mivel az egyik hash-
poziciod az egyik kilonbség-bitre esett.
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5. Helyzetérzékeny hashelés (LSH) (3/3)

= Az LSH hibaja (valés NCI adatok: d =1024, r =10, 6 = 40):
* Egy kozeli szomszéd megtalalasanak a valdszin(isége:
Py;= 0,6646 (részletes becslés a dolgozatban!)
* Egy kozeli szomszéd elveszitésének a valdszinlisége:
= Az elveszitett szomszéd visszanyerése tobb hasheléssel:
* Kétszeres hashelés: PI\EIZ) = Py, +Pg Py = 0,8875
* Haromszoros hash: PI\SIB) =Py (1+ P; + P?) = 0,9836

* Hash-sorozat hatarértéke: lim PI\S/) = lim PM(l + Pr +

j—oo j—oo

PL.+P ) =Py =1

1-Pg
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6. A k-NN program

(1/2)

] OH ST |

H C/\\O / luster centers

Generate input vectors Chuster-based generation seftings Hash table settings for Locality Sensitive Hashing
Number of vectors (n): | 250000 2|  Mumberofclusters | 505 |  [dim=10,cou | Diensrs

a nyolc legkozelebbi
hasonlo gyogyszer-
molekula

3 heneration
gyogyszer- N cll | -
imple seanch - k-NM red
molekula :
L. 4 - 240445, 001110001101111000011010
ﬁngerprlntje CH 8 = 179361, 001110001101111000011010
3 11 - 35302, 001110001101111000111010
T9E3Z. 000I000)IL001000000111100001C 13 - 351%0. 001110001101111000011010
160438, 1010100010000101011¢ 1% - 159613, 001110001101111000011010
199028. 1111101000100100001 13 - 245378, 00L110001101111000011010
zz8279. 16 - 192638. 001110001101111000011010
38183, 1101100110101000C 17 - 143513, 001110001101111000011010
110535, 01000100001010L1C
95806, 1001100011010100010100101011C '
14156. 0011100111001 |
141011, 00111000
1zsase. 01007 ggzakt megoldas, kereses Lol
112659, 10 . .- 243393 (100,00%)
zse70. 01 @ teljes molekula-adatbazisban )
101814, oLk
123816. 0101 (250 ezer I'EI(OI'd) 17
15245, 001110080 :
178801. 0001110011111 10T o= £ 11.88
¥
Si earch - Histogram of distances
M ain parameters: n= 250000, d = 1024 Mirc 4
Generation method:  chuster-based, distib., incr. M asc g3
Generation time; 00:00:12.1093 Avg 31906
k-NN search
Number of neighbors (K | 83| [ Erdasgs chant |

104

-

A

4 = 240445,
& - 179361,
11 - 35908,
13 - 159613,
13 - 245978,
leé - 192638,
17 = l43513.
17 - 247477,

Load input wectors from test file
Dizplay limit: ' 50& |
[[] Random display

001110001101111000011010
001110001100 1010000L1010
0011100011011110001101010
001110001101111000011010
001110001100 1010000L1010
0011100011011110000L11010
0011100011010110000L1010
001110001100 1310000L1010

csokkent

LSH search - ogram of distances

Min: 4
Mas: 400
Avg: 16357

I Enlarge chart I

kozelito megoldas (random
hash-elés): egy hibas talalat,
de a keresési téer 11,6%-ra
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6. A k-NN program

(2/2)

-
5! Nearest Neighbor Search v2014.09.03.

Generate input vectors

Cluster-based generation settings Load input vectors from text file
Number of clusters: Display limit:
Min. modffied bits: [] Random display
Max. modified bits:
() Centerbased
@ Mutation mode!

Hash table settings for Locality Sensitive Hashing
dim =10, count = 1

Dimension: ‘
Count: ‘

Size:

(7) Use coordinate list

Number of vectors {n): | 100000} |
Dimension (d): [ m\
Display limit:
Random display
(") Random generation @ Clusterbased
[ Generate ] [ Save FPs ]
Input vectors
‘ 1= I

€8022. 1111110010111010100100111100C &
$468. 01001010110010010111010001101
4€377. 0101001111001111100000110101C
77244. 0101000010001001100011011110C

43544. 0001110111100110011001101110C
8838. 0001110111100110011001101110C
€3084. 1110100000111010011000110010C

83383. 0110111010011001001110100110C
§7383. 0100110010011010010110100011C
80573. 00000111000110110110011000001
90734. 0101011001011101011001110000C
€2718. 1111110010111010100100111100C
73811. 1100010010110111000010110110C
37%01. 00011101000001010100110111111
$7€71. 00011111110000111110110111111
94259. 11111000101010000011001100111

43528. 1001001111100110010000111111

7?297. 11111000101010000011001101011
< | »

Main parameters: n = 100000.d = 1024
Generation method:  cluster-based, incr.

Generation time: 00:00:04.9680 -
k-NN search
Number of neighbors {k): [ Search I

Simple search - k-NN results LSH search - k-NN results Mutti-search
4 - 39687. 100100111110011001000011 4 33687. 100100111110011001000011 fiviber of vectors to seach:
S - 30938. 100100111110011001000011 s 30938. 100100111110011001000011 >
7 - 20364. 100100111110011001000011 7 20364. 100100111110011001000011 © All vectors
7 - 33428. 100100111110011001000011 7 33428. 100100111110011001000011 -
7 - 78546. 100100111110011001000011 7 78546. 100100111110011001000011 © Sample size: 10000
8 - 85745. 100100111110011001000011 8 85745. 100100111110011001000011 ; =
9 - 11724. 100100111110011001000011 3 11724. 100100111110011001000011|  Numberof neighbors () | 5|
10 - 40923. 100100111110011001000011 10 40923. 100100111110011001000011
10 - 77137. 100100111110011001000011 10 77137. 100100111110011001000011
11 - 5776. 100100111110011001000011 11 §776. 100100111110011001000011
< [ » < [ »
Search time: 00:00:00.1420 Search time: 00:00:00.0100
Dist. calculations: 99999 (100.00%) Dist. calculations: 1271 (1.27%)
Min. distance: 4 Min. distance: 4
Max. distance: 1 Max. distance: 1
Ava. distance: 7.80 Avg. distance: 7.80
Simple search - Histogram of distances LSH search - Histogram of distances
Min: 4 Min: 4
Max: 553 Max: 4398
Avg: 50435 Ava: 321
| Ewot chat | | Beot chat_|
= Enlarge chart X Enlarge chart

@ Random coord. selection

1024
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7. Véletlen bitsorozatok es a legkozelebbi
szomszéd probléma (1/3)

Generaljunk n=236.617, d=1024 hosszu véletlen 0-1 sorozatot
* Ezek az ,,adatpontok” kevesen vannak 21924 elem(i térben.
* Varhatdéan 512 tavolsagra helyezkednek el egymastdl, paronként.

* Alegkozelebbi szomszéd barmelyik lehet, esetleges, hogy éppen
melyik az = nincs értelme az NN problémanak.

Keressuk annak valdszin(iségét, hogy legfeljebb / tavolsagra
vangap-tél: P(dy(p,q) <1). Legyen [=512-5-16=432.

Binomialis eloszlas mellett:

1 (1024 593 _
o P(dy(p,q) < 432) < 21024(432 )—= 3.29 - 1077

161
Normalis eloszlas mellett, 5-szigma szaballyal:
.« P(dy(p,q) < 432) =2.867 - 1077
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7. Véletlen bitsorozatok es a legkozelebbi
szomszéd probléma (2/3)

= Dimenzidoszam novekedésével az adattér mérete
exponencialisan novekszik.

= Nagy adatmennyiség mellett is ritka kitoltést eredményez.

= Ez ajelenség a ,dimenzionalitds bosszuja” (curse of
dimensionality).

= Szemléltetése a kockaba irt gombbel.

(A tér nagy része ,tavol van” a kdozépponttdl,
a ,sarkok felé” helyezkedik el.)

= A térfogatok aranya drasztikusan csokken

* d=3 esetén 0.523599
* d=8 esetén 0.015854
* d=14 esetén 0.000037
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7. Véletlen bitsorozatok es a legkozelebbi
szomszéd probléma (3/3)

= Az LSH-megoldas létezik ugyan, de esetleges:
* Nincs gyakorlati haszna.

* 4.5 szigma szabalyra alapozva, annak valdszinlisége, hogy két
elem kozti tavolsag legalabb 446: P(dy (p, q) < 446) = 0,804

* Annak valdszinlsége, hogy a keresett szomszéd egy masik
edénybe keriil: P = 1 — (578/1024)1° = 0,9967

= Hasito poziciok szamanak csokkentése:

* A p és g fingerprintek két edény (r=1) esetén is kozel 0,5
valoszinlséggel kertlnek kiilonb6z6 edénybe.
= A program igazolja a szamitasokat:
* Gyakorlatilag soha nem kapjuk vissza az egzakt eredményt.
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8. Szabalyosan tomorodo bitsorozatok
(1/3)

és az LSH

= Mesterségesen generalt adatok masik ,véglete”:

szabalyszer( klaszterek.

= Azt varjuk, hogy a helyzetérzékeny hasitas (LSH) magas talalati arannyal

mUkodik a szabalyos klaszterek esetén.

= A generalt klaszterek centrumait egyenletes eloszlas szerint vesszik fel.

A klaszterek generalasanak paraméterei:

-n a bitsorozatok szama

-d a bitsorozatok hossza T =
-m atomorodések szama S5 T s 5

- t,, t, atdvolsigok also és felsé korlatjai - &% .

= A klaszterek generaldsa tobb véletlen I S — - - - -
valasztas hierarchikus szekvencidja:
klaszter - szUl6 sorozat - t tavolsag s

(t, <t<t) - atbillentendt pozicisk. | Tt EE

= A kdzéppontok varhato tavolsaga d/2. i
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8. Szabalyosan tomorodo bitsorozatok
és az LSH (2/3)

= Egy klaszter el6allitasanak alapjat a rekurziv fa képezi.
= A kovetkez6 csucs barmelyik el6z6nek a gyereke lehet.

= A rekurziv fa ,,egyben marad, nem csuszik szét”.
Szamos szimulacié igazolja!

= Altaldnositas: ha Uj cstcsot
generalunk, akkor a szul6 és

0 10 20 30 40 50 60

az Uj gyerek csucs kozotti tavolsagot is sorsoljuk (adott hatarok kozott).
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8. Szabalyosan tomorodo bitsorozatok
es az LSH

= Az LSH a lekérdezd g fingerprintnek mind a kK szamu kozeli
szomszédjat megtalalja: a ,,0-s” oszlopban a valdszinlisegek.

= Tovabbi
oszlopokban
a novekvo
hibazasok
valdszinlségei;
a sorok egyre
nagyobb szil6-
gyerek tavol-
sagoknak
felelnek meg.

2018. 11. 06.

(3/3)

Tavolsag
1-1 92.15| 5.05 | 077 | 045 | 025 | 0.26 | 0.23 | 0.24 | 0.33
1-2 8923 | 648 | 1.22 | 0.60 [ 045 | 036 | 043 | 048 | 0.51
1-3 8695 | 745 | 1.59 | 081 | 055 | 055 | 0.53 | 0.55 | 0.81
1-4 8475 | 847 | 197 | 097 | 0.61 | 0.61 [ 0.76 | 0.64 | 1.10
1-5 8187 | 981 | 247 | 1.26 | 0.79 | 0.78 | 0.73 | 096 | 1.25
1-10 70.60 | 13.77 | 461 | 2.15 | 1.64 | 146 | 148 | 1.82 | 2.44
1-20 5403 | 1875 | 7.34 | 381 | 296 | 263 | 254 | 334 | 4.59
1-30 40.68 | 20.75 | 10.10 | 5.86 | 4.01 | 3.75 | 3.82 | 487 | 6.16
1-40 3129 | 20.73 | 11.73 | 7.15 | 5.13 | 481 | 4.78 | 598 | 841
5-10 5769 (2107 | 702 | 322 | 192 | 1.77 | 1.80 | 221 | 3.30
10-40 1830 | 21.01 | 1530 | 9.70 | 6.99 | 5.67 | 581 | 7.22 | 9.99
20-40 1094 | 18.12 | 16.53 | 11.54 | 831 | 7.06 | 6.79 | 8.69 | 12.02
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9. Valés fingerprint adatbazis es az LSH
(1/2)

= A valds fingerprint adatbazis paraméterei:
n=236.617, d=1024, k=8, r=10

= Nagymennyiségl k-NN keresés:
* Az adathalmazt véletlenszerlen 24 db 1000 elemd fajlra tagoljuk.
* 5db random allomany minden FP-jére 10 fliggetlen k-NN keresés.
* Az 5 fajlra 1-1 atlag sort kapunk, majd ezeket is atlagoljuk.

* Egy fingerprintre végrehajtott egy k-NN keresés outputja, alatta az
alsé sor: 10 keresés hibazasi dsszesitése.

Fingerprint id: 69642, Exact search results: id 69630 dist
24, id 69640 dist 39, id 17309 dist 45, id 97332 dist 48, id
186037 dist 48, id 69649 dist 53, id 69652 dist 53, id 69644
dist 54

2°:3 -4 0.0 1.:2 O
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9. Valoés fingerprint adatbazis es az LSH
(2/2)

= A két tablazat leirasa az el6z6 dian szerepel.

= Az LSH keresés talalati aranya viszonylag alacsony

* Az A legfeljebb két hibaval végz6d6 keresések talalati aranya nem
teszik ki a keresések 45%-at sem.

0 | 7 8

22.53% | 11.75% | 8.82% 8.46% 1.76% 7.92% 8.35% | 10.60% | 13.81%

22.57% | 10.64% | 9.39% 8.08% 8.14% 8.35% 8.82% | 10.03% | 13.98%

22.70% | 10.83% | 9.46% 8.50% 8.28% 8.22% 8.77% | 10.44% | 12.80%

2290% | 11.63% | 9.29% 8.61% 8.00% 71.74% 8.13% | 10.23% | 13.47%

22.21% | 12.21% | 9.50% 8.02% 7.38% 7.81% 8.39% | 10.26% | 14.22%

2258% | 11.41% | 929% | 8.33% 791% 8.01% 8.49% | 10.31% | 13.66%
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10. A keresés pontossaganak javitasa
konvergencia figyelésével (1/5)

= Az Felhasznaldi szoftver esetén az egzakt megoldasa (a teljes k-NN
keresés) nem keril feltlintetésre.

= Az LSH keresés kozelit6 eredményének pontossaga 6nmagaban nem
becslilhetd.

= |terativ keresést végziink az eredmény konvergenciajanak figyelésével.

= A hatékonysag miatt az iteraciok szama max. 5, a keresési tér a teljes tér
max. 15%-a.

= Példa egy iteralt k-NN keresésre:
az 5. |épésben mar
nincs javulas,
a 0sszes keresés
a teljes tér 13,63 %-
ara terjedt ki.

1 2 3 4 5 6 7 8 0.00%

80 100 100 103 103 104 106 106 0.21%
80 80 8 8 100 100 103 103 1.53%
66 80 80 8 8 100 100 103 2.60%
66 80 80 8 8 99 100 100 4.60%
66 80 80 8 8 99 100 100 4.69%

o B~ W N -

2018. 11. 06. BME Matematikai Modellalkotds Szemindrium 20/24




10. A keresés pontossaganak javitasa
konvergencia figyelésével (2/5)

= |teracid: egy kozeli fingerprint elvesztésének valdszinlisége
csokken, ha az eredményt tobb hasitas unidja adja.

= Alekérdez6 g fingerprintet tartalmazo edények unidjat képezzik,
iteralt mdodon, az Ujabb hashelések alapjan.

= Példa: az LSH két iteracidjaval pontos eredményt kapunk: D, C, F

(Iasd: 6. dia).

v oo oo \
Q 1 0 0 1 0 1 1 0 Q 1 0 0 1 0 1 1 0
A 0 0 1 1 0 0 1 1 A 0 0 1 1 0 0 1 1
B 0 1 1 0 0 0 1 1 B 0 1 1 0 0 0 1 1
C 0 0 1 1 1 1 1 0 C 0 0 1 1 1 1 1 0
D 1 0 1 0 0 1 1 0 D 1 0 1 0 0 1 1 0
E 0 1 0 0 1 1 1 1 E 0 1 0 0 1 1 1 1
E 0 0 1 1 0 1 1 1 F 0 0 1 1 0 1 1 1
G 0 0 0 1 1 1 0 1 G 0 0 0 1 1 1 0 1
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10. A keresés pontossaganak javitasa
konvergencia figyelésével

(3/5)

= |teralt LSH keresés: 1. |épés: 2 legkdzelebbi szomszédot talal meg.

Simple search - k-NN results

LSH search - k-NN results

2018. 11. 06.

74 - 2359¢€1. 001101010001100000001101 133 - 84724. 001101010000100000001101
I3 -~ 4218. 001101010000000000001101 148 - 985¢€. 001101010000100000001101
133 - 84724. 001101010000100000001101 158 - 116248. 001101010000101000001101
135 - 158524. 001101010000000000001101 173 - S87743. 001101010000000000001101
140 - 2€813. 001101010000000000001101 18€¢ — 15%5%74. 001101010100100000001001
141 - 11€008. 001101110000000010001101 186 - 985¢e5. 001101010000100000001100
148 - 985¢e6. 001101010000100000001101 181 - 31755. 001101010001001000001001
154 - 34051. 001101010000000000001101 182 - €4707. 001101010000000000001101
< [ » <« [ »
Search time: 00:00:00.2800 Search time: 00:00:00.0200
Dist. calculations: 236615 (100.00%) Dist. calculations: 9505 (4.02%)
Min. distance: 74 Min. distance: 133
Max. distance: 154 Max. distance: 192
Ava. distance: 132.50 Ava. distance: 170.88
Simple search - Histogram of distances LSH search - Histogram of distances

Min: 74 Min: 133
Max: 615 Max: 439
Avg: 408.18 Ava: 366.66

Enlarge chart

Enlarge chart
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10. A keresés pontossaganak javitasa

konvergencia figyelésével

megtalalja;

a keresés tér
korlatot is
elérte kdzben.

2018. 11. 06.

Simple search - k-NN results

(4/5)

Iteralt LSH keresés: 4. |épés: mind a 8 legkodzelebbi szomszédot

LSH search - k-NN results

74 - 2355S€1. 001101010001100000001101 74 - 2358%€1. 001101010001100000001101
131 - 4218. 001101010000000000001101 131 - 4218. 001101010000000000001101
133 - 84724. 001101010000100000001101 133 - 84724. 001101010000100000001101
135 - 158524. 001101010000000000001101 135 - 158524. 001101010000000000001101
140 - 2€813. 001101010000000000001101 140 - 2€813. 001101010000000000001101
141 - 116008. 001101110000000010001101 141 - 116008. 001101110000000010001101
148 - 985¢é€. 001101010000100000001101 148 - 985€¢. 001101010000100000001101
154 - 954051. 001101010000000000001101 154 - 9540581. 001101010000000000001101
< [l » + gl 3
Search time: 00:00:00.2800 Search time: 00:00:00.0200
Dist. calculations: 236615 (100.00%) Dist. calculations: 11752 (4.97%)
Min. distance: 74 Min. distance: 74
Max. distance: 154 Max. distance: 154
Ava. distance: 132.50 Ava. distance: 132.50

Simple search - Histogram of distances LSH search - Histogram of distances
Min: 74 Min: 74
Max: 615 Max: 536
Avg: 40518 Avg: 368.88

Enlarge chart

Enlarge chart
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10. A keresés pontossaganak javitasa
konvergencia figyelésével (5/5)

= A varakozasnak megfelel6en javul a hatékonysag:
A legfeljebb két hibaval végz6d6 keresések talalati aranya 75% folé
emelkedett (vesd Ossze: 16. dia).

0 1 2 3 4 5 6 7 8

53.04% | 15.98% | 8.63% 5.63% 4.69% 3.82% 3.21% 2.54% 2.46%

55.10% | 15.23% | 8.04% 5.05% 4.50% 3.43% 3.28% 2.67% 2.70%

53.39% | 14.76% | 8.11% 6.00% 5.02% 3.90% 3.08% 2.67% 3.07%

52.81% | 15.30% 8.21% 5.61% 4.35% 4.00% 3.24% 3.35% 3.13%

54.07% | 15.04% | 8.34% 5.81% 4.14% 3.56% 2.96% 3.10% 2.98%

53.68% | 15.26% 8.27% 5.62% 4.54% 3.74% 3.15% 2.87% 2.87%
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