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Bevezetés

Feladat: két molekulagraf legnagyobb kdzds részgrafjanak
meghatarozasa.

Alkalmazasok:
@ hasonl6sagi keresés
@ klaszterezés
@ 2D/3D illesztés
@ reakciok elemzése
@ stb.

Forras: P. Englert and P. Kovacs. Efficient heuristics for maximum common
substructure search. J. Chem. Inf. Model., 55:941-955, 2015. IF: 3.657.



Molekulak reprezentacidja
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Az aromas gyruiket
igy dbrdzoljuk

Molekulagraf
@ iranyitatlan, egyszeri, csucs- és élcimkézett graf
@ cslcsai az atomokat reprezentaljak (pl. C, N, O, F, Cl, Br stb.)

@ élei a kémiai kdtéseket reprezentaljak (egyszeres, kétszeres,
aromas stb.)

@ a hidrogénatomokat kézvetlenll nem reprezentaljuk (altalaban)



Molekulagrafok hasonlésaga

Mennyire hasonld ez a két molekulagraf?
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Molekulagrafok hasonlésaga

Hasonlésag (Jaccard, Tanimoto):
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Molekulagrafok hasonlésaga
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Molekulagrafok hasonl6saga

Hasonlésag: 0,958



Tovabbi alkalmazasok

Klaszterezés

e
A
i
N

17 o bing
w1 % [
.

"o, © 5@ e
*OU@X é&@ o *© XJ@.,@C X!wuiw‘% oLb o AQ%

Xi



Tovabbi alkalmazasok

3D illesztés




MCIS — MCES

0 L0

MCIS = Maximum Common Induced Subgraph

0 L0

MCES = Maximum Common Edge Subgraph



MCIS — MCES

MCIS
—( /Y @ a kdzods részgrafnak feszitettnek
kell lennie
, @ csucsok kdzotti leképezéssel
Maximum Common definialhaté
Induced Subgraph
@ méret = csucsok szama
MCES
— 7 @ a kOz0bs részgraf nem feltétlendl
feszitett

@ élek kdzotti leképezéssel

Maximum Common definialhaté

Edge Subgraph
@ méret = élek szama



Visszavezetés a maximalis klikk feladatra

G, G,

Direktszorzat-graf (MCIS feladat)
@ cslcsai a Gy és Gy azonos cimkéjl csucsaibol alkotott parok
@ élei ezek kompatibilitdsat fejezik ki



Visszavezetés a maximalis klikk feladatra

G, G,

Direktszorzat-graf (MCIS feladat)
@ cslcsai a Gy és Gy azonos cimkéjl csucsaibol alkotott parok
@ élei ezek kompatibilitdsat fejezik ki
@ (uq, ) és (vy, vo) kompatibilis <= uy # vq, Ux # Vo, valamint
@ u; nem szomszédos v4-gyel és u> nem szomszédos V»-vel

@ vagy uq-vy €s Us-V» is szomszédosak és a kdzottik 1évo élek
cimkéje azonos Gi-ben és Go-ben



Visszavezetés a maximalis klikk feladatra

G, G,
G XG,

Direktszorzat-graf (MCIS feladat)

@ (uy, ) és (v1, v2) kompatibilis = egy feszitett k6zds részgrafot meghatarozé
V(Gi) — V(Gg) leképezés egyszerre tartalmazhatja dket



Visszavezetés a maximalis klikk feladatra

G, G,
G XG,

Direktszorzat-graf (MCIS feladat)

@ (uy, ) és (v1, v2) kompatibilis = egy feszitett k6zds részgrafot meghatarozé
V(Gi) — V(Gg) leképezés egyszerre tartalmazhatja dket

@ kovetkezmény: G; x G klikkjei és a feszitett kdzds részgrafokat
meghataroz6 leképezések kdlcsdondsen egyértelmiien megfeleltethetdk
egymasnak (és a méretiik is azonos)



Visszavezetés a maximalis klikk feladatra

G, G,
G XG,

Direktszorzat-graf (MCIS feladat)

@ (uy, ) és (v1, v2) kompatibilis = egy feszitett k6zds részgrafot meghatarozé
V(Gi) — V(Gg) leképezés egyszerre tartalmazhatja dket

@ kovetkezmény: G; x G klikkjei és a feszitett kdzds részgrafokat
meghataroz6 leképezések kdlcsdondsen egyértelmiien megfeleltethetdk
egymasnak (és a méretiik is azonos)

@ tehat az MCIS feladat visszavezethetd a Gy x G, grafban maximalis klikk
keresésére



Visszavezetés a maximalis klikk feladatra

Direktszorzat-graf (MCES feladat)

@ Gj és G helyett tekintsuk az élgrafjaikat: L(Gy) és L(G2)
@ L(Gy) x L(Go) az élparok kompatibilitdsat reprezentalja



Visszavezetés a maximalis klikk feladatra

Direktszorzat-graf (MCES feladat)

@ Gj és G helyett tekintsuk az élgrafjaikat: L(Gy) és L(G2)
@ L(Gy) x L(Go) az élparok kompatibilitdsat reprezentalja
@ Gy és Gy egy izolalt csucsot nem tartalmazd kdzos részgrafja

(nem felt. feszitett) megfeleltethetd az L(Gy) és L(G») egy kdzds
feszitett részgrafjanak

e forditva is igaz, feltéve hogy nem tértént AY csere (I. késdbb)



Visszavezetés a maximalis klikk feladatra

Direktszorzat-graf (MCES feladat)

@ Gj és G helyett tekintsuk az élgrafjaikat: L(Gy) és L(G2)
@ L(Gy) x L(Go) az élparok kompatibilitdsat reprezentalja
@ Gy és Gy egy izolalt csucsot nem tartalmazd kdzos részgrafja

(nem felt. feszitett) megfeleltethetd az L(Gy) és L(G») egy kdzds
feszitett részgrafjanak

e forditva is igaz, feltéve hogy nem tértént AY csere (I. késdbb)
o kovetkezmény: az MCES feladat visszavezethet6 az L(Gjy) és

L(Gy) grafokon értelmezett MCIS feladatra, tehat az
L(Gy) x L(Gy) gréfban maximalis klikk keresésére



Visszavezetés a maximalis klikk feladatra

Direktszorzat-graf eléallitasa (MCES)
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Visszavezetés a maximalis klikk feladatra

AY csere
@ ha Gj és G, izomorfak, akkor nyilvan az élgrafjaik is
@ és megforditva?



Visszavezetés a maximalis klikk feladatra

AY csere
@ ha Gy és G, izomorfak, akkor nyilvan az élgrafjaik is
@ és megforditva?
o Tétel (Whitney, 1932): Két 6sszefliggd graf akkor és csak akkor

izomorf, ha az élgréafjaik izomorfak, egyetlen kivételtdl eltekintve:
Ks és Kj 3, amelyek nem izomorfak, de az élgrafjaik izomorfak.

@ szerencsére molekulagrafokban a Kz (haromszdg vagy A)
részgraf elég ritka

A

Ks (A graf) és az élgrafja Ki 3 (Y graf) és az élgrafja



A feladat bonyolultsaga

@ az MCIS és MCES feladatok NP-nehezek

@ a megfeleld dontési problémak NP-teljesek: Iétezik-e k méreti
kdzos (feszitett) részgraf



A feladat bonyolultsaga

@ az MCIS és MCES feladatok NP-nehezek

@ a megfeleld dontési problémak NP-teljesek: Iétezik-e k méreti
kdzos (feszitett) részgraf

@ MCES feladat specialis esetei:
o részgraf-izomorfia (NP-teljes)
e maximalis klikk (NP-teljes)
e Hamilton-kér (NP-teljes, még max. 3 foku sikgrafokra is)

@ a max. klikk probléma az MCIS feladatnak is spec. esete



Osszefliggéség

5 &

Osszefliggd MCES Nem &sszefliggd MCES




Algoritmus

@ MCES feladatot visszavezetjik a max. klikk feladatra
(L(Gy) x L(Gp) grafban)

@ max. klikk keresésére egy hatékony heurisztikus algoritmust
alkalmazunk

@ kidolgoztunk tovabbi heurisztikakat, amelyekkel a médszert
pontosabba és gyorsabba tettik

@ ezekben kihasznaljuk a molekulagrafok specialitasait (csucs- és
élcimkék, alacsony fokszam stb.)



Reprezentacio

2500 MB T T T T
B Adjacency matrix
4 New representation
@ 2000 MB | ' 1
N ; :
Q.
©
£ 1500 MB -
s
> g
baw] o
E 1000 MB |- l . E
£ '
= 500MB | | .. i
L
I"__,,Q"
oMB L smaul-- L L L
0 50 100 150 200 250
Atom count

Csucsmatrixos abrazolas: 3,02 n4 1

Komplementer gréaf tarolasa éllistaval: 71,42 n31"



Korai terminalas

01 F T T T T I 3
’(-I)\ I~ X
7 L
c
3 o001f i
)] o 1
s F
Y : :
£ I
=3
s 0.001 E
C F
S L
m -
i Without heuristics X ]
With all heuristics +
0.0001 Y . . . .

500 1000 1500 2000 2500
Input size (m;m,)



ECFP heurisztika
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@ az un. extended connectivity fingerprint (ECFP) generalasi
algoritmusan alapuld heurisztika

@ a grafok csucsainak kérnyezeteit hash-kodokkal reprezentéljuk

@ eldnyben részesitjlk olyan csicsok és élek egymashoz
rendelését, amelyek nagy izomorf kérnyezettel rendelkeznek



Leképezés optimalizalasa

@ a kdz6s részgraf méretén kivil gyakran fontos az inputgrafok
csucsait és éleit egymashoz rendeld leképezeés is (pl. reakcidk
elemzése, molekulak illesztése)

@ leképezés szempontjabdl jelentds csucsokat azonositjuk

@ a leképezések 6sszehasonlitasahoz egy heurisztikus értékeld
figgvényt hasznalunk



Hozzarendelés javitdsa
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Szuboptimalis leképezés Elvart leképezés



Hozzarendelés javitdsa

Szuboptimdlis leképezés Elvart leképezés



Hozzarendelés javitdsa

Ez a heurisztika gyakran segit abban is, hogy nagyobb k6z6s
részgrafot talaljunk
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Szuboptimdlis eredmény Optimalis eredmény



Eredmények — 1. példa
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Eredmények — 1. példa

Heurisztikak nélkdl:

Atomok szama: 80 Kotések szama: 78 Komponensek szama: 10 Hasonlésag: 0,71



Eredmények — 1. példa

Heurisztikakkal :
Atomok szama: 82 Kotések szama:92 Komponensek szama:2 Hasonlésag: 0,96



Eredmények — 2. példa



Eredmények — 2. példa
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Heurisztikak nélkdl:
Atomok szama: 58 Kotések szama: 55 Komponensek szama: 6 Hasonlésag: 0,57



Eredmények — 2. példa

Heurisztikakkal :
Atomok szama: 59 Kotések szama: 75 Komponensek szama:1 Hasonl6sag: 0,97



Eredmények
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