MHUHUCTEPCTBO OBPA3OBAHUA PECITYBJINKHU BEJIAPYCb
BEJIOPYCCKHUM TOCYAAPCTBEHHBIIA YHUBEPCUTET
dakyJabTeT NPUKJIATHOU MATEMATHKH U HHPOPMATHKH

Kadeapa nuckpeTHoid MAaTeMAaTHKH U AJITOPUTMUKH

MYPABENKO [lanuni Onerosud

AJT'OPUTMbBI HAXOXJIEHUS JIMHEMHBIX HEUTPAJIU3YIOIIUX
MOTHUBOB B MOJIEKVJIAPHBIX TAHHBIX

Marucrepckas auccepranus
cnenuanbHOCTh 1-31 80 09 «IIpuxknagHas MaTeMarrka U HHGOpPMATHKA»

PyxkoBoaurtenan

Mywko Bunena Braoumuposna
KaHIuaT (PU3UKO-MaTEMaTHIECKUX
HayK

Jlonyiiena K 3amure

« » 2021 .

3aBenyromuii kKaQenpoit TMCKPETHONW MAaTEMATUKU U aJITOPUTMUKH

B.M. Koros

TOKTOP (PU3HKO-MATEeMaTUYECKUX HayK, mpodeccop

Mumnck, 2021



OIVIABJIEHHE

NMEPEYEHB YCJOBHBIX OFO3HAUEHUI, CHMBOJIOB 1 TEPMUHOB

3

BBEJIEHUHE .......ccuuuiiiiiiniiieiinsnnicsnnissnencssssscsssessssscsssssssssssssssssssssssssssssssssses 4
IJTABA 1 OCOBEHHOCTHU 3AJTAU M ..........uueeevercsvuricssnncssnricssanessssscsnsenes 8
| 2321501 (53504 (S 3T Vi L PSPPSR 8
1.2 TIOCTPOCHHME TPAMDA ....vveeeeeevvieeeiiiieeeeiieeeeiteeeesiaeeeeereeeesesreeesenaeeeennns 9
1.3 K-yHUQOPMHBIA THTIEPTPAD. ... .eeeeerreeerieeiieeeiieeireeeieeeeveeeeveeeneeas 11
|23 80:70)1 1 S SUTSTUUTTR TR RO TR TP PRUPPRRPPRRNt 13
IJIABA 2 AJITOPUTM ITIOUCKA MAKCUMAJIBHBIX KJ/IHUK........... 14
2 B 0,11 (7o §:3% 031115 (530 3 (01 9.4 11 SFURUU USRI 14
2.2 AJITOPUTM PACKPACKH TPAMDA ...ccevvreeeeierieeeririeeeeierieeenereeeesneeeeenneens 16
2.3 CIUCOK MAKCUMAIIBHBIX KITHK .....vveeeeerreeeeirreeenireeesnneeeesnnneeessnneeens 18
2.4 Yay4dleHHs! CYyIIECTBYOIIUX AITOPHUTMOB ...cccvuvvreernurreeenireeennneeees 19
2.5 IapanienbHast BEPCHUS AITOPUTMA ....ccuevvvrreeeeernnrreeeesennnnnnreeeeennnnens 22
BBIBOIBL ...ttt et 25

IJTABA 3 PEAJIM3ALIUA AJITOPUTMA TIOUCKA CIIUCKA
MAKCHUMAJUIBHBIX KJIMK......cccoiveiisercssnicssnecssnnncssnncsssnessssecsssenes 26
3.1 TEHEPAITHS TAHHBIX ....ovvvreeeeeirrrreeeeeesirreeeeeeesnnreeeeessnnsseeeeeessssssseeens 26
3.2 OcHOBHBIEC TPEOOBAHUS HOBOU CTPYKTYPBI JAHHBIX ....ccvvvveeenerrennnns 30
3.3 YMeHBIICHUE TOTPEOTIEMON TAMSITH ... .vveeneveeenereeenereennreeeeeeenneenns 30
3.4 ChroniCle Map.......ccocciieeiiiiiieieiiee e e e e s 35
3.5 TTapanyICTBHASI BEPCHS ..veeeeeenerrreeeeeeiiirreeeeeannnreeeesesnnsaseeesesssssseeeens 36
3.6 PE3YIBTAT PAOOTBL ....c.vvveeevieeiieeeiiieeriieeenieesreeesireesseeessseeesseesneeens 37
RIS T 010701 £:10076: 0 D1 R0) 0) 2 0L : TR SR 38
BBIBOIBL ...ttt et 38
BAKITHOUEHHE ........uuuiiiiiiiniiinniiisnnissneicssnnisssncssssssssssssssssssssssssssssssssssasses 39
CIIMCOK UCHOJIB30BAHHBIX HCTOYHHUKOB ...........cceeverervueecnnes 40
MPUJIOTKEHUE A.......cooouuiiiniiinniiisnninsnnicsssnisssncsssssssssssssssssssssssssssssssssssssses 43
MPUJIOTKEHUE Bh......ccoouuiiiiiinniiisniissnnicsssnisssncssssscssssssssssssssssssssssssssssssses 54



V)]

NEPEYEHB YCJIOBHBIX OBO3HAUYEHWI, CHUMBO.JIOB U
TEPMHUHOB

. E — cniucoxk pebep rpada.
. GPU — graphics processing unit — OTAEIbHOE YCTPOWCTBO MEPCOHAIBHOTO

KOMITHIOTEPA WJIM UTPOBOM MPUCTABKHU, BHITIOIHAONICE rPadUIeCKUl pEHICPHHT.

. HDFS — Hadoop Distributed File System — pacnpenenennas ¢aiinioBas cucteMa

Hadoop.

. N(V) — crOmcok BepIIMH-COCeeH BEPIIUHbI V B rpade.
.V — cnmcok BepuinH rpada.
. AHK — Jle30kcupuOOHYKIEHHOBAsE KUCIOTa — MaKpoMOJieKyna (oHa U3 TpEX

OCHOBHBIX, J1Be Apyrue — PHK u Genku), obecrnieunBaromias XxpaHeHue, rnepeaady
U3 TMOKOJICHUS B TIOKOJICHUE U PEAN3aIMI0 TeHETUYECKON MPOTrpaMMbl Pa3BUTHUA U
(YHKIIMOHUPOBAHUS )KUBBIX OPraHU3MOB.

. Mbrorekec — mutual exclusion — NpUMUTHB CUHXPOHU3AIUHU, 00ECTICUNBAIOIINN

B3aMMHOC UCKIIIOYCHHEC UCIIOJIHCHUSA KPUTUUCCKUX YHaCTKOB KOAA.

. PHK — PuGonykiienHoBasi KUCJIOTa — OAHA U3 TPEX OCHOBHBIX MaKPOMOJIEKYI

(nBe apyrue — JIHK u Oenku), KoTopble comepxkarcsi B KIETKAaX BCEX >KUBBIX
OpPraHW3MOB U UTPAIOT BaXKHYIO POJIb B KOJAMPOBAHHH, IPOYTCHUH, PETYISALHUN U
BBIPAKEHUU TE€HOB.

. Tpen — HauMenbIiass enuHUIIA 0OOPAOOTKH, MCTOTHEHUE KOTOPOW MOXKET OBITh

HA3HAYEHO S1/IPOM OIEPALIMOHHON CUCTEMBI.

10.dpeiiMmBopk — mnporpammHas miatgopma, omnpeiensiiomas CTPYKTypy

MPOrpaMMHOM CUCTEMBI; MPOrpaMMHOE oOecIieueHre, obieryaroiiee pa3padoTky u
00bETMHEHHE PA3HBIX KOMITIOHEHTOB OOJIBIIIOTO MPOTPAMMHOTO MTPOCKTA.

11. A(G) — makcumanbHasl CTeTIeHb BepIIuHbI B G.



BBEAEHUE

Mmuorue 3agaun MOryT ObITh chopMynupoBaHbl B Bujae rpadoB, rae rpad
COCTOMT M3 HaOopa BepmIMH W Habopa pedep, B KOTOPHIX BEPUIMHBI 0003HAYAIOT
paccMaTrpuBaeMbie OOBEKTHI, a peOpa 0003HAUAIOT HEKOTOPHIC OTHOIICHHS MEXITY
oObexkTamu. Knnka — 310 moarpad, B KOTOPOM BCe Mapbl BEPIIMH CMEXHBI. Takum
o0pa3zoM, MakCUMaJlbHasl KJIMKa O3HAYaeT MAaKCHUMAaJIbHYIO COBOKYIHOCTh OOBEKTOB,
KOTOpPBIE€ CBSI3aHbl MEXAY COO0OMl IO HEKOTOPOMY 3a/JlaHHOMY KpuTeputo. Tak
Ha3bIBaeMas MpobiaemMa MaKCUMaIbHOW KIMKKW — ofHa u3 21 mpobnem, NP-moixHOTa
KoTopoii Obuta jgokazano P. Kapmom [1]. TToaTomy cymiectByeT yOexiaeHHE, UYTO
3a/lada 0 MAaKCHUMAaJIbHOM KJIMKE HE pellaeTcs 3a MOJMHOMHUAJIbHOE Bpems. Tem He
MEHee, 1o 3Toi mpolieme Obula MpojenaHa OojblIas SKCIEPUMEHTANIbHAS WU
Teopetndeckas padora. OHa mpuBIeKaeT OOJBIIOE BHUMAaHUE, OCOOCHHO B
nocJjeHee BpeMsi, MOCKOJIbKY OHa HalllJla MHOKECTBO MPAKTUYECKUX MPUIOKEHUH B
ououndopmarrke [2 — 5], pazpaboTke jekapcTB [6], pacro3HaBaHuU 00paszoB [7],
00paboTke u3o0paxkenuit [8], kmactepunre [9], cobope nmannwix [10], pa3paborke
KBaHTOBBIX cxeM [l1], paspaborke mocnenoBarenbHocTeit JIHK u PHK nns
OMOMOJIEKYJIIPHBIX BhIUMCICHUH [12], Teopun xoaupoBanus [13], mpoeKTHpOBAHUM
OecnpoBOHbIX ceTeil [14] U MHOTUX APYTHUX.

Mornekynbl MOXKHO OMHUCATh Kak Tpadbl C BepUIMHAMH, MPEICTABISIOMIUMUI
aTOMBI WJIM TPYIIIIBI aTOMOB, U pedpamu, MPeAcTaBISIONMMEI cBsi3u. OOHapyKeHHE
CXOJICTBA MEXJY MOJEKyJaMH, MOXET ObITh BBIPAKEHO Kak Mpobiema IOoucKa
MaKCUMaJIbHOM KIWKU B Tpadax, MOJy4YeHHBIX W3 CpPaBHUBAEMBbIX MOJEKyl. B
YaCTHOCTH, aJTOPUTM IOHUCKA MAKCUMaJbHOW KIHMKU TIO3BOJIIET OOHApYyKUBATh
CTPYKTYPHBIE CXOJICTBA OCJIKOB, KOTOPBIC MOJIE3HBI NMPU KIACCU(MUKAIIUNA OCIKOB HIIH
MPOTrHO3UPOBAHUM (DYyHKIIMM ONKOB [15] ¥ BBIMOIHATH MMOUCK CTPYKTYPHBIX CXOJICTB
B HEOOJBIINX COEIUHEHUSIX B OONBIIMX 0a3ax JaHHBIX XUMHUUYECKHUX COCTUHEHHM,
takux Kak ZINC [15], uTo siBisieTCs KIIOYOM K pa3pabOTKe HOBBIX JIEKAPCTB.

B pesynbrare BO3IEUCTBUS aHTUTCHHBIX OEIKOB MMMYHHAas CHUCTEMa IMAl[MEHTa
BbIpa0aThIBA€T AHTHUTENA, KOTOpPbIE MOTYT OBITh HCIOJIB30BAaHBl B KayeCTBE
OmoMapkepoB JJsI BBIABICHHUS paka WJIM BHUPYCHOW WH(DEKmuu. AHTUTEH
(a1, antigen ot antibody generator — «IIpOU3BOAUTENbL AHTUTEN») — Jt000E
BEIIECTBO, KOTOPOE OPraHU3M PAcCMAaTpPUBAET KaK YY>KEPOAHOE WM MOTEHIMATBHO
OMaCHOE€ U TPOTHB KOTOPOTO OPraHu3M OOBIYHO HAYMHAET BBIPAOATHIBATH
COOCTBEHHBIC aHTUTEJIa (MMMYHHBIN OTBET). MOJEKyIsIpHbIE B3aUMOACHCTBUS MEXKITY
SIUTONOM aHTUTeHa (AnuTomn (aHml. epitope), WIM aHTUTEHHas JACTEepPMUHAHTA —
YacTh MaKpOMOJIEKYJIbI aHTUTeHa, KOTOpasi Pacro3HAETCs MMMYHHOW CHCTEMOM) W
AHTUTEJIIOM YacCTO ONPEAENATCI KOPOTKUMHU JIUHEHWHBIMHU MOTHBAMHU
AMUHOKHCIIOTHOM TMOCJIEOBATEIbHOCTU aHTUIeHa. Takue B3auMOJIEWUCTBHUS MOTYT
ObITh OOHAPYKEHBI IKCIIEPUMEHTAIBHO C HCMHOJIb30BaHUEM OHOIMOTEK CITy4alHBIX
(haroBeIX IHUCIUICEB M CEKBEHUPOBAHUS HOBOTO MOKOJIEHUs. B 3TOM ciydae cozmaercs
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OubnroTeka BCEX BO3MOXKHBIX MENTHIOB (UKCHPOBAHHOW NJIWHBI, U TENTHUIBI,
pacro3HaBaeMble AHTUTEIIAMH, COACPKAIIMMUCA B CHIBOPOTKE KPOBHU YEJIOBEKA,
OTOUpAIOTCS, aMIUTUPUIIUPYIOTCS B OAKTEPUAX U CEKBEHHUPYIOTCS. BhruuciauTeapbHas
npobieMa COCTOMT B OOHapyXeHUM HCTUHHBIX MOTHBOB CBS3BIBAHHS,
COOTBETCTBYIOIIUX 3IHUTOIAM, CBI3aHHBIM C JUATHOCTHPOBAHHBIM 3a00JIEBAHUECM.

NHcTpyMeHTbl, pa3paOoTaHHbIE Il pPELICHUS JAaHHOM 3aJaud, HUCIHOJb3YIOT
pa3HooOpa3Hble aIrOPUTMHUYECKUE METOJbl, BKJIIOUYas kiactepusanuio [15],
HElpoHHbIE ceTh [16] U onTUMU3AIUIO UCCIEAYEeMbIX IMoclenoBareiabHocTei [17].
OnHako 3TH METOABI UMEIOT Psii HEIOCTATKOB: MHOTHE U3 HUX HE MaCIITaOUPYyOTCS
JUIsl OONBIIMX HAOOPOB JAHHBIX, TPEOYIOT MPEIBAPUTENbHBIX 3HAHUI O KOJIWYECTBE
WCTUHHBIX TMOCJIEA0BATCILHOCTEM M MMEIT HU3KYl0 TO4YHOCTH [15]. JlaHHbIE
HEIOCTATKN TIOKA3bIBAIOT, YTO COBPEMEHHBIC HHCTPYMEHTHI TPEOYIOT YIydIlICHUS,
YTO U SIBJISIETCS 11€JIbI0 MaruCTePCKON JUCCEepPTaLIUH.

JIJist TpOBEpKH MPENTIOKEHHOTO aJrOpUTMa TUTAHUPYETCS UCIIONb30BaTh JaHHBIC
MPENOCTABICHHBIE W WCIOJb30BAaHHBIC ABTOPAMHU AJITOPUTMOB, JOCTYITHBIX Ha
naHHbIi MOMEHT [2 — 5]. Jlanmee OymyT ucrnonb3oBaTbesi gaHHble U3 Los Alamos
National Labs HIV-1, NCBI Short Read Archive, European Nucleotide Archive, The
Cancer Genome Atlas u n1pyrux myOIUYHBIX PEO3UTOPHUEB.

B mnepBoit mnaBe paccMmorpeHa mnpobOiema mocTpoeHus rpada Ha OCHOBE
MOJICKYJIIPHBIX JaHHBIX, BBEJCHBI HEOOXOAUMBIC MOHSATHS W TECOPEMBI, 0003HAUYCHA
[[eJb MAarucCTepCKOM JuccepTalu, KpPaTKoO pacCMOTPEH alropuTM IOUCKA U
pacIMpeHnsi KIMK W BBEJICHA CIENMalibHAS CTPYKTypa JaHHBIX, HEOOXOauMas ISt
xpaHeHus rpada u Mpou3BeACHUS ONepaluii Ha/l HUM.

Bo BTOpoil m1aBe paccmarpuBaeTCs AJTOPUTM TOMCKA MAaKCUMAlbHBIX KITHUK,
OTHCaHBI CYIIECTBYIOIINE aJITOPUTMBI, 4 TAKXKE UX YIyUIICHHUS.

B Tperhell miaBe BBIABIAIOTCA TpeOOBaHMS K 3ajlaye, TEHEpalus HCXOAHBIX
TECTOBBIX JAHHBIX, UMILJIEMEHTAIMs Pa3pab0TaHHOTO BO BTOPOM IJIaBe ajlropuTMa u
TECTUPOBAHUE TIOTYUUBIIIETOCS PEIICHUS.
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Knouessie crnosa: I'PA®, K-YHUDOPMHBIN TUIIEPTPA®,
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PACIIINPEHNM A KJIMKUN.

OOBeKT wucciefoBaHHS — MPOECKTHUPOBAHUE W peaju3alus alropurMa
HAXOXKJIEHUS JIMHEWHBIX HEUTPAIU3YIOIINX MOTHBOB B MOJIEKYISPHBIX JAHHBIX, YTO
SBIISIETCSl PELIEHUEM 3aJauyd MOMCKAa CIHMCKa MAaKCUMAaJbHBIX KIUK B Tpade, As
HAXOXKJIEHUs1 OMOMApKepOB JIs BBISBICHUS paka WM BUPYCHON MH(PEKIIUH.

HCHB pa6OTBI — H3Y4YUTb U MMPOAHAJIU3UPOBATH CYHICCTBYIOIIHC ITOAXOAbI K
PCHICHUIO 3a/la4r IMOHCKa MaKCHUMaJIbHON KJIMKH M CIIPOCKTUPOBATL U PCAIN30BATDH
AJITOPHUTM IMOHCKA CIIMCKAa MAKCUMAJIbHBIX KIJIHK.

B xome paboTbl ObUT MNPOM3BENEH aHaIM3 CYLIECTBYIOIIMX MOAXOJOB K
pELIeHHUIO 3aJa4 MOMCKAa MAaKCUMaJlbHOW KJIMKH, OOOCHOBaHHE NPUMEHEHUS
MaKCHUMaJbHBIX KJIMK JJISi HAaXOXKACHUS OMOMapKepoB JJisl BBISBICHUS paka WIN
BUPYCHOM HH(EKIUU, OBUT CHPOEKTUPOBAH, pPEAIM30BaH IOCIECIOBATEIbHBIA U
napajuIeTbHBINA aJTOPUTM MOMCKA CITUCKA MAKCUMAJIbHBIX KITUK.

PesynsraroMm paloThl ABIsSETCS MPUIIOKEHHE, peaTu30BaHHOE Ha sA3bIKe Java u
Scala ¢ ucnonp3zoBanueM Spark u ¢peiimBopka Fractal, koropoe mo3BomsieT MO
CIHUCKY pebep HalTH CITUCOK MaKCHUMAJIbHBIX KJIHMK 32 IPUEMIIEMOE BpeMSI.

OOnacTh HNpUMEHEHUS — MEJIUuIIMHA, NpPOrpaMMHOE oOOecmedYeHue
JTMArHOCTUPOBAHUS paKa WM BUPYCHON HH(EKITUH.

Crpykrypa marucrepckoil nuccepranuu: «llepedeHb yciaoBHBIX 0003HAYCHUH,
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ABSTRACT

Master thesis, 57 pages, 18 images, 24 references, 2 appendices.

Keywords: GRAPH, K-UNIFORM HYPERGRAPH, BIOINFORMATICS,
CLICK, GRAPH COLORING, CLICK PROBLEM, SEARCH FOR MAXIMUM
CLIPS, PARALLEL ALGORITHM, CLICK EXTENSIONS.

The object of research is the design and implementation of an algorithm for
finding linear neutralizing motifs in molecular data, which is a solution to the
problem of finding a list of maximum clicks in a graph to find biomarkers for
detecting cancer or viral infection.

The purpose of the work is to study and analyze existing approaches to solving
the problem of finding the maximum clicks and to design and implement an
algorithm for finding the list of maximum clicks.

In the course of the work, the analysis of existing approaches to solving the
problems of finding the maximum clicks was carried out, the justification for the use
of maximum clicks to find biomarkers for detecting cancer or viral infection, a
sequential and parallel algorithm for finding the list of maximum clicks was designed
and implemented.

The result of the work is an application implemented in Java and Scala using
Spark and the Fractal framework, which allows finding the list of maximum clicks in
a reasonable time using a list of edges.

The field of application is medicine, software for diagnosing cancer or viral
infection.

The structure of the master thesis: "List of symbols and terms", "Introduction",
“Abstract”, the main part, "Conclusion", "List of used literature" and "Appendix".



IJTABA 1
OCOBEHHOCTHU 3AJAYHU

1.1 BBeaenue B 3agauy

Kinukoil HeopueHTHpOBaHHOrO rpad)a Ha3bIBAETCS MOJMHOXXECTBO €r0 BEPILHH,

J00bIE JIBE U3 KOTOPBIX COeAMHEHBI peOpoM. MHBIMU cliOBamMu, 3TO MOJHBIN moArpad
nepBoHavYaIbHOTO Tpada. Pasmep KIWMKU ompenesseTcss KaKk YuCiI0 BEpIIUH B HEW.
MakcumainbHasi KJIuKa — 3TO KJIMKa, KOTOpas HE MOXET OBbITh pacuIupeHa MyTeéM
BKJIFOUEHUS JIOTIOJIHUTEITBHBIX CMEXHBIX BEPIIUH, TO €CTh HET KJIUKHA OOJBIIETO
pasmepa, BKJIIOYAIOIIECH BCE BEPIIUHBI JaHHOUM kiuku. Haubonbinas makcumaibHas
KJIMKa — 3TO MaKCUMaJbHas KJIMKa, pa3Mep KOTOpoil HauOonbliuid. PazMep kiuku
OTIpeNeNsIeTCS KOJMYECTBOM BEPIIWH, BXOASIMMX B OTy KIUKy. B rpade,
U300paKEHHOM Ha pucyHke 1, cymectByer Tpu knmuku — {4, B, F}, {C, D, E} u {B,
C, E, F}. Ilpu stom knuka {B, C, E, F'} sBiseTcst HauOOJbIIIeH.

Pucynox 1. [Ipumep rpada.

ITouck makcuManbHOM KiIMKM — NP-monHas 3amada [12], U BBIYMCIUTENIBHO
CJIOXHO TONYy4uTh 3()PEKTUBHOE TOYHOE PEIICHUE, WU XOTS Obl MPUOIMKEHHOE
[13]. HecMoTpsi Ha 3TO, CyHIIECTBYET OOJBIIOE KOJIMYECTBO 3a/1ad, KOTOPhIE MOTYT
OBITh chOpMyTHpPOBaHBl B BHUJE 3aJadyd TOMCKA MakCHUMalbHOW KiIHKH. K
HACTOSAIIEMY BpPEMEHHM JOCTUTHYT 3HAUUTEIbHBIA TEOPETUUYECKHIl mporpecc B
pa3paboTKe M aHaJM3€ TOYHBIX AJTOPUTMOB JJi MOMCKA MAaKCUMAJIbHOW KIIMKU WJIU
MaKCHUMaJIbHOTO HE3aBHCUMOTO MHOXECTBAa (KOTOpPOE€ SBISETCS MaKCUMallbHOU
KITMKOM TOMOJIHUTENHHOTO Tpada), Hanpumep, [16], [17] u [18]. Cnexyer ynoMsiHyTh,
YTO AJTOPUTM C TEOPETUYECKHU JIy4IIeH CIOKHOCTHIO HE 00s3aTelbHO padoTaeT
obicTpee Ha mpaktuke. CnemoBarenbHO, ISl PEIICHUsS 3a7ayd, MOCTABICHHOW B



Maructepckoi pabore, TpeOyercs pa3paboTaTh TOUYHBINM aJITOPUTM IOUCKA
MaKCUMAaJIbHBIX KJIMK, KOTOPBIN Ha MPAaKTHKE pabOTaeT O4eHb OBICTPO.

Opnnaxko, IpexJie YeM HayaTh MOMCK MaKCUMAaJbHON KJIMKH, HEOOXOIUMO MOCTPOUTH
rpad, rae OyIeT MPOUCXOIUTh MOUCK ATOM KIIUKH.

1.2 IlocTpoenue rpada

[Ipeanonoxum, P — Habop mentuaoB juiuHbl L. JIjis nienoro uucna k, k-4acthb

nentuaa p € P, COOTBETCTBYIOMAs MOAMHOXKECTBY J = {j|, ..., ji}, IPEACTaBIACT
coboii mapy (s, r), TA€ S NpENCTaBiIsieT COOOW MOACTPOKY p, OOpPa30BaHHYIO
AMUHOKHCIIOTAMU B TOJOXEHUAX J, a 7 — BEKTOp YHCENl IPOMEKYTOUHBIX
MOJIOKEHUN MEXAY IMOCIeN0BaTelbHbIMU 3ieMeHTamu J. Hanpumep, mma p =
KKEGLHD, k=4 uJ={2,4, 6,7} coorBercrBytomas k-yacte umeer Bua (KGHD,
(1, 1, 0)). 3nauenue k 0OBIYHO ompeneNsieTcs Mojab3oBaTeneM. Tak Kak NenTUAbl B
peanbHBIX JaHHBIX OOBIYHO KopoTkue (L < 10), MOXKHO 3aIyCcKaTh MPeI0KEHHBIHN
AITOPUTM C pa3HbIMU 3HAYCHUSIMH k (k= 4 win 5 0OBIYHO JOCTATOYHO).

Bwmecto Toro, yto0 paccMarpuBaTrh Bech HaOOp P, MOKHO paccMOTpeTh Habop K
BCEX YHHMKAJIbHBIX k-dacteil Bcex mentunoB. [lo MHOecTBY K, cTpouTtcs rpad G =
G(K). BepmuHbl NOpencTaBIsiOT COOOM k-4acTH, BEPIIMHBI CMEXKHBIC, €CIIH OHHU
pa3znuyaroTcs B IByX aMUHOKHCIIOTaX, YYUTHIBAs MHTEPBAJIbI.

[Ipumep rpada nepeceduenuit s Tpex k-dacteid vI, v2 u v3 u300pakeH Ha

pUCYHKE 2.
V1: (KGHD, (1,1,0)) K_G_HD
V2: (KMHD, (2,0,0) — K__MHD =—
V3: (GMHD, (0,0,0)) __GMHD

Pucynoxk 2. [Ipumep noctpoennoro rpada.



Jlist kaxaoit BepiuHbl v co3aaetcss Habop (kK — 1)-uacteit H(v), momydeHHBIN
yIaJeHUEeM KaKJI0H M3 aMUHOKHUCIOT W3 k-yactu. Hampumep, nns k-yactu vI u3
pucynka 1 H(vl) umeer Bun {((GHD, (1,0)), (KHD, (3,0)), (KGD, (1,2)), (KGH,
(1,1))}. Bepmmast vI u v2 cmexusie, ecau H(vl) u H(v2) conmepxaT OIMHAKOBYIO
(k-1)-gactp, T0 ects H(vl) N H(v2) # @. B npumepe H(vl) u H(v2) conepxar
onunakoByto yacts (KHD, (3,0)).

Kmukoit B rtpade G sBusercs HAOOp k-dacteit, JrOObIe NIBE€ M3 KOTOPBIX
COEIMHEHBbI peOpOM, BMECTE C 3THM, KIIMKH MPEACTABISAIOT OO0 HeUTpanu3yrouue
MOTUBBL. B TO Bpemsi kak B oOmeM ciydae TeHepalus BCEX BO3MOXKHBIX
MaKCUMAaJIbHBIX KUK, TO €CTh KIIUK, KOTOPHIE HE MOTYT OBITh PaCIIUPEHBI IMyTEM
00aBICHNUS CMEXKHBIX BEPIINH, TPEOyeT IKCIOHEHIIMAIBHOTO BPEMEHH, B JTAHHOM
ciaydyae MOXHO 3((PEKTUBHO pEemuTh 3Ty MpoOIeMy, HCIOIb3yS KOMOWHATOPHBIC
cBoiictBa rpada G. [1o mocrpoenuto G sBnsiercs rpadom nepecedeHnii IMHeHoro k-
yHH(pOpMHOTO THIeprpada.

Protein graph 2
(3dbjC)

Maximum clique

Protein product grap
(1alla-3dbjQ)

Pucynok 3. buonornueckoe mpuMEHEHHUE KITHK.
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Ha pucynke 3 moka3aHO CpaBHEHHE CTPYKTYpbl OEJIKOB C HCIIOJIb30BAHUEM
aJIropuTMa MOMCKA MaKCUMaJIbHBIX KIHK. CHavyana Oenku npeodpasyrorcs B rpaduku
OeNKoB (CBEpXy PHUCYHKa) — I HAIVISIHOCTHU IOKa3aHa TOJIBKO 4YacTh KaXKJI0TrO
rpaduka 6enkoB. BepiinHbl OKpailieHbl B COOTBETCTBUU C UX (U3UKO-XUMUYECKUMHU
CBOMCTBaMU: aKIENTOPHBINA (KpacHBIN), JOHOPHBIN (3€JEHbIN), CTOKUHT (PO30BBI) U
amuparuueckuii (kenteiit). ['padux OeaKOBOro mMpoayKTa MOCTPOEH M3 000X
rpadukoB OenkoB (B IeHTpe). MakcumaiabHas KIMKA W3 4YEThIpEX BEpIIUH,
COCMHEHHBIX KpPACHBIMH KpasiMU, YKa3blBa€T Ha CXOJICTBO MEXKIy O€IKaMH.
Hakonen, nBa cpaBHUMBaeMbIX Oe€lKa HakJIaJAbIBAIOTCS JPYr Ha Jpyra (BHU3Y) B
COOTBETCTBUM C HAaWJIYYIIMM BBIPABHUBAHUEM BEPIIMH, NPEICTABICHHBIX
MaKCUMAJIbHOM KJIIMKOM.

[Tocne ToOro, Kak KIMKU-KAHAWJATbl HAWJIEHBI, W3 KaXKJIOW KIUKU Oyaer
cobuparbcss MoTuB. [lo ompeneleHUIO, BEpPHIMHBI KIUKH COOTBETCTBYIOT
MOJINOCAEI0OBATEIbHOCTAM, KOTOPBIE HJICAIIBHO NEPEKPBIBAIOTCA JAPYr C JIPYTOM.
Takum 00pa3oM, UX MOKHO CKJICHTh JIPYT C APYTOM IO MEPECEUCHUSIM, U TIOTYyUUTh
MOTHB. MOTHUBBI, B CBOIO OYEpPENlb, COOTBETCTBYET TaK HAa3bIBAEMBIM SIUTONAM -
4acTsAM BPENOHOCHOM MOJIEKYJIbl, K KOTOPbBIM MOTYT ILEIUIATbCS aHTUTENA,
BbIpabaThiBaeMble HMMMYHHOU cucTeMoil. B wurtore momyden HaOOp MOTHUBOB-
KaHauaaroB M. 3areM BBIOMpAIOTCA HAJACKHBIE MOTUBBI M3 IMOJy4YEHHOro Habopa.
Camplii mpOCTON KpUTEpUM — DTO BBIOPATh MOTHBBI, COOTBETCTBYIOIIUE
HAuOONBIINM KJIMKaM. UTOOBI HMCKIIOYUTH CEKBEHHUPOBAHUE XUMEp (OpraHU3MOB,
COCTOSIIIIUX W3 TCHETHYECKH PAa3HOPOIHBIX KJIETOK) BaXKHO 00ECHEYUTh, YTOOBI K-
YacTM B KJIMKE HMENM BBICOKME 3HaueHusa. Takum oOpa3zom, OyayT BbIOMpAThCS
MOTUBBI M ¢ caMbIMU BbICOKMMU 3HaueHusmu d (M) = n(M) * c(M), tne n(M) —
pasMep COOTBETCTBYIOIIEH KIUKH, a ¢(M) — xomudecTBO k-gacTeit 3Toil KIMKH.

1.3 K-ynugopmubiii runeprpad

BBenem HeoOxomumbie orpeneneHus U Teopembl. PebepubiM rpadom L(G)
Ha3bIBaeTCsA Tpad, MpEACTaBISIONNN cocencTBo pédep rpada G. PebepHbiit rpad
L(H) runeprpada H onpenensieTcs: yCIOBUSIMHU:

1) Bepummnsl rpada L(H) OUEKTUBHO COOTBETCTBYIOT peOpaM runeprpada H;

2) nBe BepLIMHBI CMEXHBI B L(H) TOrna M TOJIBKO TOrJa, KOTAa COOTBETCTBYIOIIHE
pebpa runeprpada H nepecekarorcs.

l'uneprpad HazpiBaeTcs k-yHU(DOPMHBIM, €CIIH KaXA0€ ero pedpo umeeT pasmep k, To

€CThb COAEPKUT POBHO k BepluMH. ['mneprpad Ha3zpIBaeTCsA JMHEWHBIM, €CHH J00as

napa runeppéoep MMeeT B MEpPEeceYeHrr MaKCUMyM ofHYy BepiuHy. Kiacc rpados

nepeceueHuit pedep JIMHEHHBIX k-yHU(POPMHBIX TuneprpadoB 0003HaYaeTCs L,ﬁ.

Knuka, coneprxaias He MeHee K BepInH, Ha3bIBaeTCs k-KIMKOH.
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Cewmeiicteo Q = (C), C,, ..., C)) wmk rpadga G Ha3bIBACTCS KPayCCOBBIM K-

pa3OueHueMm rpaga, a knuku C; - KJ1acTepaMy 3TOro pa30UeHHUs, €CII:

1) kaxnoe pedpo rpada G BxonuT B onuH kinactep Cj;

2) Kaxpgas BepmmHa rpadga G BXoAUT He 0oJee, 4eM B k KitacTepoB pa3zonenus Q.
Teopema 1 [10]. Kaxmgas makcumanbHas > (k> — k + 2)-kmuka rpada sBisiercs
KJIACTEPOM KaXKJIOTO €ro Kpayccona k-pa30OueHus.

Teopema 2 [11]. Tpad mnpmuagnexur kmaccy G € L', ecim u Tompko ecin
CYIIIECTBYET KPayCcCcoBO k-pa3zOreHue 3Toro rpada.

B cuny ompenenenust kpaycoBa k-pa3OMEHHSI OKpPYKCHHE Ka)KJIOW BEPIIHHBI
rpada G € L,i COACPKUT HEe Oosiee ueM k MomapHO HECMEXKHBIX BepiiuH. [losTomy,
€CJIM CTEMEHU BepIIMH rpada ITOCTATOUHO BEIMKH, TO Kaxaas BepuinHa rpada G
BXO/IMB B HEKOTOpYIO k-Oomblryro kiuky. Kiacc Lé pebepHbIX rpadoB MPOCTHIX
rpadoB U3yUEH OYE€Hb XOPOIIIO, B YACTHOCTH, CYIIECTBYIOT 3(P(HEKTUBHBIC AITOPUTMBI
JUTsL pellieHus 3a7adu pacrno3HaBanus G € Lé. Curyarus CymecTBeHHO MEHSETCH,
ecnu k paBeH He AByM, a TpéM u Bhimie. B [10] gokazano, 4To aJisi PUKCUPOBAHHOTO
k > 3 3apava pacriosHaBanusi G € L,i saBisieTcss NP-monHoiA.

Pucynok 4. [Ipumep runeprpada.

Ha pucynke 4 nokaszan npumep runeprpada, rae e,-¢, — pebpa rpada, a v,-v; —
BEpIINHEI Tpada.
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BriBoabI

B nepBoii mitaBe ObUTO PACCMOTPEHO CIIEAYIOIIEE:
* BBCJICHHE B 3a/a4y;
® AJITOPUTM TOCTPOCHHUS Tpada;
® OMOJIOTHYECKHUM CMBICH KIIHK;
® 00K aNTOPUTM PadOTHI;
® OCHOBHBIC TEOPEMBI U OTIPE/ICTICHUSI.

13



IJTABA 2
AJITOPUTM ITIONCKA MAKCUMAJIBHBIX K/IUK

2.1 CymecTByrouue moaxoabl

Ha pemenue 3amaun moucka MakCUMajdbHOW KJIMKH ObUIO MOTPAYEHO OTPOMHOE

KOJIMYECTBO yCWnii. Pelienne 3agadn movMcka MakCUMMaJIbHOM KJIMKHU B JIMTEPAType
MOXXHO pa3feiuTh Ha TpW rpynnsl. [lepBas rpymma BKJIOYAEeT LUEHTPAIU30BaAHHbBIC
MOCJIEA0BaTeNIbHbIE aITOPUTMbI. BTOpas rpymnmna ctpeMuTcs pacnapaieliuTh MOUCK
0 JOCTYIHBIM IMpOLECCOpPaM WM AApaM Ha OJHOW MalllMHEe, Npejiaras
MHOTOTIOTOYHBIE MOAXOJbl. TpeThbs Trpynmna B3sjaa Ha ceOs HampaBJiCHUE
pacmpeneneHuss dK3eMIuigpa rpada Mo HECKOJIbKMM MallMHaM JJIs 00eCredeHHUs
0oJiee BBICOKOM MacIITaOuPyEeMOCTH.

AJTOpUTMBI W3 MEPBOM TPYyNIbl MOXKHO pa3AeiuTh Ha JBE TPYIIMHI:
NpUOIMKEHHBIE METOJIbI, BKJIOYAIOUIUE aJITOPUTMbI CTOXACTHYECKOIO JIOKAJIHHOTO
MOWCKA, U TOUYHBIE alTOPUTMBIL. [IpuOIkeHHbIe aNnTOPUTMBI MOTYT pelIaTh OONbIINe
Y CJIOXHBIE 3aJaud, HO HE MOTYT TapaHTUPOBATH ONTHUMAJbHOCTh UX PEIICHUMU.
TouHBIE aNTOPUTMBI TAPAHTUPYIOT ONTUMAJIBHOCTH HAWJAEHHBIX pPELICHUM.
[Tockosibky 3ajgadya MOMCKAa MAKCUMAJIbHOW KIHWKHU sBIsieTca NP-TpyaHou,
3¢ (HEKTHBHBIX aJTOPUTMOB C TOYHBIM TTOJMHOMHUAIHHBIM BPEMEHEM €111e He HaleHO.
OnHako OBUIO MPHUIJIOXKEHO MHOIO YCHJIMH JJISI UMIJIEMEHTAIUU OBICTPBIX
aNropuTMOB Ha mnpakTuke. OgHa M3 caMbIX YCHEUIHBIX NapagurM Uil peLICHUS
JTAHHOM 3a/1auy Ha3bIBA€TCA METOJIOM BETBEM U IpaHull [7].

Merton BeTBeil U TpaHUI] — OONIUN AITOPUTMUYECKUN METOJ NJis HAXOXKIACHUS
ONTUMAJILHBIX PEIICHUN Pa3IMYHbIX 3a/a4 ONTUMHU3AIMU, OCOOEHHO IUCKPETHOU U
KOMOMHATOPHOM ONTUMHU3AIMU. MeToA SBISETCS pPa3BUTHEM METOAA IOJHOTO
nepebopa, B OTIMYHME OT IOCIEAHEr0 — C OTCEBOM IOJMHOMKECTB JOIYCTUMBIX
pEILIEHUH, 3aBEJIOMO HE COAEPKAIIUX ONTUMAJIbHBIX PELIICHUI.

Bropas rpynma airopuTMoB HCCIEI0BANIa pacnapalieIiBaHuE MOKUCKA MO sIpam
Ha oxHoi wmammHe. Depolli [8] BmepBbie mnpenactaBun odeHb S(PGEKTUBHBIN
HEHTPAIN30BAHHBIN aJITOPUTM, OOBEIUHUB CYIICCTBYIOIIUE OJOKH pa3IuYHBIX
anroputMoB. OHM OOBEIMHUIU YIYUYIICHHYIO MPUOIMKEHHYIO packpacky u3 [9],
HauaJgpHOE yrnopsiaoueHue BepinH u3 [10] u ucnonp3zoBanue OUTOBBIX CTPOK U3 [11].
3areM OHM 3(PPEKTUBHO pacnapaIeIWId aJrOpUTM B MHOTOIIOTOYHOU cpenae. Rossi
B [12] mpemnoxwi mnapauiebHbIA aJITOPUTM, OPUCHTHUPOBAHHBIM Ha OOJIBIIHE
paspexxkeHHble Tpadbri. OHU HCMIOJIB30BAIU XAPAKTEPUCTUKH COIUAIBHBIX H
MH()OPMALIMOHHBIX CETEH U MPUMEHSIIN arpeCCUBHBIE METOABI yaaieHus. Jlanee onu
pacmapajjelinid MNOUCK MAaKCHUMAJIbHOM KJIHWKU. XOTSA OHHU NPEIT0XKHUIHU
YHUBEPCAJIBHOE pacnapajuieIMBaHHe, KOTOPOE€ TaKK€ MOXKHO HCIOJIb30BATh B
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pacupeneieHHBIX (QpeMBOpPKax, peanu3alus aBTOPOB U IKCIHEPHUMEHTHI
MPOBOJIUIIUCH TOJILKO B MHOTOIIOTOYHOM Ccpeie.

Tperbst TpyIlna ajaropuTMOB HCIOJB3YeT paclpeneiieHHble (PEeHMBOPKHU s
JOCTIKeHMsT Ooyiee BbICOKOM MacmTabupyemoctu. Hampumep, Pardalos B [13]
npenIokuiIn anroputM max-clique wa ocHoe MPI. Onmnako momens MPI He
obecrneurBaeT OTKa30yCTOMUYMBOCTU. Kpome TOro, oH He Takoi MacuITaOUupyeMblii,
KaK Jpyrue pacmpeleieHHble Mojenu, Takue kak MapReduce. Pacnpenenenusie
anroputMbl max-clique, ocHoBanHbie Ha MapReduce, OpuTH mpemioxensl B [14],
[15]. B [16] Peng BniepBbie NpeaioKuil HAUBHBIA pacnpeAeiaeHHbId anroput™m. OHH
nojlaraJiIich Ha HAWBHOE Clly4ailHoe pa3OMeHHe M HE HCIMONb30BaIM HUKAKHX
npueMoB oTceueHus. Xiang [17] 3aremM NpemIoXKUI CTPATETHI0 PEKYypPCUBHOTO
pasneneHus, HasbiBaeMyro BMC-paznenenueM, KoTopas o00€cCledMBaeT XOpolliee
pacmpenelieHue Harpy3kud. 3aTeM OHHM HcIoJib3oBanu pazouenue BMC B
s dexTuBHOM U MacmTabupyemom anroputme MapReduce. MomiHocTs ux moaxona
ObLIa MPOJIEMOHCTPUPOBAHA TIYTEM PEIICHHUS, BIIEPBHIC, OMHOTO U3 OONbmux rpadoB
u3 tecta DIMACS, ¢ ucnionp3oBanueM knacrepa u3 128 mamms.

B marucrepckoit pabore OyneT pealv30BaH TOYHBINM aJIrOpUTM, OCHOBAHHBIN Ha
Merone BerBeil W rpaHuil. CTaHAApTHBIA MOCJEIOBATEIbHBIA AJITOPUTM IIOMCKA
MAaKCUMAJIbHOW KJIMKH, pPEaJv3YyIOIIU METOJ BETBEH WM TPaHUI] MPEJICTABICH B
Anroputme 1.

Anroput™ 1
1. w=20
2. C = {}

3. P =G.V
4, extend(C, P)

6.

7. Function extend(C, P):

8. for v in P:

9. if |p(v)| + |C| < w then
10. return

11. endif

12. C =CU {v}

13. P’ = [p(Vv)

14. if |P'| >0

15. extend(C, P')
16. else

17. w = max(w, |C|)
18. end if

19. C =C - {v}

20. P =P - {v}
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21. end for

[Tepemennass w — miioOanbHas MIEPEMEHHAS I pa3Mepa MaKCUMAJIbHON KITUKH,
C — cer BepmMH B Tekyuiei kinuke u P — cet emie He oOpaboTanHbix BepiuH. Ha
KaXXJIOM I1are OepeTcsi BEpIINHA U3 ceTa He 00pabOTaHHBIX BEPIITUH, €CITH TPAHUTHOE
YCJIOBHE BBITIOHACTCS, BEPIIMHA JO0ABISAETCSA B TEKYIIYIO KJIMKY, B CETE OCTAIOTCS
TOJILKO BEPIIMHBI, CMEKHBIE C TeKylel. Jlanee, peKypCUBHO BbI3bIBAETCS (DYyHKIIUA
pacmmpenus. [locie paGotel anroputma B mepemeHHod C OyaeT MakcUMalbHas
HaliICHHAsl KJIMKa.

B Merone BerBedl M rpaHul] Haubojee BaXHBIM MOMEHTOM SIBJISETCA
3¢ PeKTUBHOE COKpalleHHEe TMPOCTPAHCTBA IMOWCKA C HU3KUMH HaKJIaJHBIMU
pacxomamu. DakTH4ecKku, 3HAYUTEIBHOE COKpAIlleHHWE MPOCTPAHCTBA ITOUCKA
JOBOJILHO JIETKO JIOCTHUTACTCS C BBICOKUMH HAKJIQJAHBIMH pPAacXOdaMH, HO 3TO
IPUBEJET K YBEJIIMUYEHUIO 00I1IeTO BpEMEHU PaOOTHI.

KannumaTom cokpariaroniero KpuTepus MOKeT ObITh packpacka rpada, a IMeHHO
KOJTMYECTBO IIBETOB, HEOOXOAMMBIX [JIi pacKpamuBaHus Tpada, 3TO BEPXHSIA
rpaHulia pa3Mepa MakCUMalbHOW KKK B rpade G. JlefcTBUTENBHO, TaK KaK KIIMKa
pasmepa k sBisieTcs moiaHBIM ToArpadoM, IS €€ pacKkpacku HEoOXOauMO POBHO k
1IBeTOB. TakXke, packpacka BepmuH rpada maét cambie y3KHE TPaHUIILI IJIs METOMA
BEeTBEU U rpanul [18].

2.2 AiroputM packpacku rpaga

AnropuTtMm packpacku rpaga Ha3HayaeT LBeTa (WM YKcia) BepIIMHAM B rpade
TaK, 4TO JIB€ CMEXHbIE BEpPUIMHBI UMEIOT pa3Hbie 1BeTa (win uucia). KomnuecTBo
UBETOB, MPUCBOCHHBIX AaJTOPUTMOM, HCIOJB3YETCS aJIrOPUTMOM IOUCKA
MaKCHMaJIbHOM KJIMKU B Ka4€CTBE TPAHUYHOrO YCJIOBHS (KaK pa3Mep MaKCUMaJlbHOU
kiukn). XoTa packpacka rpada sto NP-crnoxnas 3amgada [1], cymiecTByOT
npUOIMKEHHBIE aJTOPUTMbBI, OCHOBaHHBIE Ha XKaaHOW packpacke [16]. CroxxHOCTD
Takux anroputMoB — O(n?) (n — konuyecTBO BepiuH B Trpade). [Ipumep Takoro
aJropuTMa MPEACTABIECH HA PUCYHKE 5.

Ha nepBoM miare BbiOMpaeTcs BepmnHa A (Kak BeplIMHA € HaumOOJbLIEH
CTEIEHbIO), € MPUCBAMBAETCS TEKYIIMWA AOCTYyMHbIA 1BeT — 1. Jlanee BepmmHa A
noOaBiisieTcs B ceT packpaiieHHbIXx BepiinH U. Bee cocenu BepumuHbl A yaaistoTcs
u3 Vcopy, a BepmmHa A ynangercs u3 V. Tak kak Vcopy mycT, TO B HETO 3aHOBO
n00aBIsAOTCS Bce BeplInHbl U3 V. Tekymuii uBetT MeHsercsa Ha 2 (yBeIUYHUBAETCS Ha
1). Janee, u3 Vcopy BbiOWpaercs BepmmHa B, eil mpucBamBaeTcs TEKYyIIUN
nocTynHbIM 11BeT (2), mocie atoro B mobGamisercs B U. Cocenu BepmuHbl B
yaanstores u3 Veopy, 1 B ynangerca u3z V. 9Ty maru BbINOJHSIOTCS MOKa V HE IMYCT,
Torja rpad packpalleH U alroOpuTM MpEeKpaliaeT CBOK padoTy.

KonmnyecTBO MCHOIB30BaHHBIX LBETOB, TO €CTh 4 B 3TOM IPUMEpE, SBIISIETCS
BEpPXHEH IpaHMIleil pazMepa MaKCUMAJIbHOM KJIMKH, KOTOpask MOXKET ObITh HaiilieHa B
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JTaHHOM rpade. DTO YUCIIO UCIIONB3YETCS B aJITOPUTME MOUCKA MAKCUMATBLHON KITUKH
B KaQUECTBE T'PAaHUI] B TIOMCKOBOM JIEPEBE.
Ha pucynke 5 mokazana Bu3yaiu3alusi ajropuTMa pacKpaluuBaHus rpada.

[Ilaru nayT cieBa HanpaBo, cBepxy BHU3. Ha pucyHnke oOBeneHa oopabareiBacmasi Ha
Ka/IOM I1are BepIINHA.

(c d) (c a) \c'*‘ (o d)
V: V: V: V:
a,b,cdef a,b,cdef b,cde,f ¢, def
Vcopy: Vcopy: Vcopy: Vcopy:

a,b,cdef b,cdef f
U: U: U: U:
a a, b ab,f

‘\]'_Hm

(af}—-o)

V: V. V.

¢, de d e d

Vcopy: Vcopy: Vcopy:

¢, de e d

U: U: U:
a,b,fc ab,fce a,b,fcd

Pucynok 5. Busyanuzanus anropurMa packpamBanus rpada.

Tomita B [9] mokaszan, 4To mNepBOHAuYajdbHAs COPTUPOBKA BEPIIMH IEpe
NPUMEHEHUEM METOJa BETBEM M TpaHUIl MOXKET CHUJIBHO TOBIUATH KakK Ha
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MPOCTPAHCTBO TIOMCKA, TaK W Ha oOmiee BpeMs BbmoidHeHUs. OH MpeIoKuI
anroputm  MCQ, KOTOpBII H3HAYaAJIbHO COPTUPYET BEPUIMHBI IO CTENECHU H
MPUMEHSIET TIPOCTYI0 HA4YaJbHYIO HYMEpAIUIo / pacKpackKy, Iie€ OH yCTaHaBIMBAaeT
col[V[i]]=1mms1 < A(G) ucol[V[i]]=A(G) +1 mma A(G) + 1 <1 <L |V

N3HauanbHbIA TOPSIIOK BEPIIMH B aJlTOPUTME pacKpacku rpada 3HaYUTEIHHO
BJIMSET Ha BBIMOJHEHHE aJITOpUTMa IOHUCKA MaKCUMaJibHOW kiauku [11].
PackpamBanue yxe, TO €CTh IJisi pacKpalluBaHUs HEOOXOIMMO MEHbINE I[BETOB,
€C/IM BEpIIMHBI PACIOJOKEHBI B HE BO3PACTAIOMIEH NOCIEHOBATEIBHOCTH HX
creneneil. Takum 00pa3oM, eciii CTeNeHb U OOJbIIe WM PaBHO CTENEHU V, U UAET
nepen v. OmHAKO oOCTaeTcsi HEKOTOpas CBOOOJa B YHOPSIOYMBAHUU BEPIIHH,
UMEIOIIUX ONMHAKOBbIe crereHu. Tomita B [10] omucan sddexTuBHOE HAYAIBHOE
YHOPSIAOYEHNE BEPIIMH OJHOM M TOM K€ CTENEHH C BBEICHHEM pPaCUIMPEHHOMN
CTEIICHH, ONPENENIIEMON JUIsl JAHHOW BEPIIMHBI KAaK CyMMa CTEIIEHEW BCEX €€
cMeHbIX BepuiuH. [Ipu npenBapuTenbHON 00paOOTKE BBIUUCISETCS pacUIMpEHHas
CTEIEHb, 32 KOTOPOH CJEAyeT HayaldbHas COPTUPOBKA IO HEBO3PACTAIONICH CTEIEHU
Y HEBO3pACTAOUIEN PACIIMPEHHOW CTENEHM Ui BEPIIMH paBHbIX creneHel. [locne
TOT0, KaK BEpPIIMHBI OTCOPTUPOBAHBI, OHU MIEPEHYMEPOBBIBAIOTCS, TAK YTO BEPILIHUHA C
HaWBBICIIECH CTENEHbIO UMEET MHJIEKC OJIMH, BEPIIMHA CO BTOPOM BBICHIEH CTENIEHBIO
— MHJAEKC J[Ba U TaK jaaiee. Marpuiia CMEXHOCTH, TO €CTh MaTpulla pa3Mepa n X n
U1 Tpada ¢ n BEpUIMHAMH, B KOTOPOM DJIEMEHT ajj HE PaBEH HYJIO, €CIU MEXIY
BEpIIMHAMM 1 W ] CYLIECTBYeT peOpo, 3areM BOCCTAHABIMBAETCS C IOMOUIBIO
NEPEHYMEPOBaHHBIX BeplIMH. ClEeACTBUEM NEpEeHyMepaluu SBISETCS Jiydllas
JOoKanmu3anusl J0CTynma K TMaMsATH U, CIIeJoBarejapHO, Oosee »(PpdekTuBHOE
UCIIOIb30BaHUE KAII-maMaTH. Kpome Toro, BBOAWTCS JOMOJHUTEIbHBIM HaOOP
BEPIINH, KOTOPBIN MOIJIEPAKUBAECT UCXOIHBIN MOPSIOK BEPIIUH HA MPOTSKEHUU BCETO
BBITIOJIHEHUS AJITOPUTMA IMOUCKA MAKCUMAaIbHOMN KIIMKHU.

2.3 CIuCOK MAKCUMAJbHBIX KJIUK

PesynbratoM Tekymied peanau3alud alropuTMa SBISIETCS HauOOJbIIas
MaKCUMallbHas Kiauka B rpade. OgHako, B UCXOMHOW 3ajade TAHHOW MarmcTepCKOn
paboTbl HeoOXoauMo HaTu crnucok iuHbl N (N 3amaercs Moiab30BaTesIeM)
HauOOJNIBIIUX MAaKCUMAJIbHBIX KJIMK B Trpade. Ha panHoM »sTame a0cTaTroyHo
3¢ deKTUBHO OyleT 3aImyCTUTh MOMCK MaKCUMAaJIbHBIX KIUK N pa3, HO mepes KaKaou
uTEpaIreil HeoOXOAMMO YIAJATh y)Ke HailiieHHbIe KIuku u3 Tpada. B [3] mokasaHo,
YTO KJIMKHU B rpade He MOTYT MepeceKarbes o pedpam, To ecTh pedpo rpada MoxeT
IpUHAAJIEKATh TOJIBKO 0JHOM Kiuke. CiaenoBaTenbHO, IS yaajdeHus: KIMKU u3 rpada,
JOCTaTOYHO YJIaJuTh Bce pedpa, npuHaiexamue 3Tod kinmke. Ilocie 3Toro
HEOOXOAMMO TepeKpacuTh rpad, Tak Kak CTENEeHH, a CJIeJ0BAaTelIbHO, U MOPSAOK,
BEPLIMH U3MEHWINCH, U KOJIMYECTBO UCIOJIb3yEMBbIX LIBETOB TOKE MOKET U3MEHUTHCS
(YMEHBLIUTHCA). AJITOPUTM 2 MOKA3bIBAET OOILYIO0 CXeMY pabOThl aJropuT™Ma MOMCKa
MaKCHMaJIbHBIX KIIHK.
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Anroput™m 2
Input: N, G

1. ¢ = {}

2. G' =G

3. while len(C) < N:

4. max _color = color(G')

5. clique = get max clique(G’, max_color)
6. C.add(clique)

7. G’ = cut clique(G, clique)

Ha Bxon moctymnaer rpag G M KOJIMYECTBO MCKOMBIX KIWK. B xome paboThl
aJropuTMa MaKCUMaJbHbIE HalJICHHbIC KIMKU coXpaHsitoTces B ceT C.

2.4 Yiay4uieHus CyleCTBYHIIMX aJITOPUTMOB

CrangapTHbIA TOCEI0BATEbHBINM aJITOPUTM MOMCKAa MAaKCUMaJIbHOW KIIMKU
peanu30BbIBaeTCA 4depe3 pekypcuro. JlaHHas 0COOEHHOCTh OrpPAaHHYMUBAET pa3zMep
MaKCHUMaJIbHONH UCKOMOMW KJIMKH MaKCUMaJbHOW NIYOMHON PEKYpPCHUHU, KOTOPasi MOXKET
3aBUCETh OT OMIMM KOMIWISITOpPA, OT TOro, Ha Kakoi maTdopMme BBHIMOJIHSIETCS, B
KAKOW ONEpPallMOHHOM CHCTEME M C KaKMMM HacTpoukamu. Mcnonb3oBaHue TaHHOTO
ajaropuT™Ma IMOAPa3yMEBAET MCIIOJIb30BAHUE MPAKTUYECKH HE KOHTPOJIUPYEMOIO
pecypca: cTeka BBI30BOB. DTO HE TOJBKO HE MPEACKAa3yemMoO, HO U OYEHb Majo IS
3a]auyd B JIaHHOM Maructepckoi pabore. M3BecTHO, 4TO HHO0OM pPEKYpPCHUBHBIN
aQITOPUTM MOXKHO Tepenucarh 0e3 HUCHOJb30BaHWsS pekypcun. He pexypcuBHas
BEpCHUs IaHHOTO AJITOPUTMA MPEJICTaBIeHa B AIroput™e 3.

Anroputm 3
Input: G

5. w =20
6. P =G.V
7. layer = first extends(P)
8. cliques = {}
9. while True:

10. new layer = extends all(layer)
11. if new layer == {}:

12. break

13. layer = new layer

14. end while

15.

16. Function first extends(P):
17. subgraphs = {}

18. for v in P:

19. subgraphs.add({v}, p(v))
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20. end for

21. return subgraphs

22.

23. Function extends all(subgraphs):
24, all extends = {}

25. for s, ¢ in subgraphs:

26. all extends.add all(extend(s, c))
27. end for

28. return all extends

29.

30. Function extend(C, P):

31. new _extends = {}

32. for v in P:

33. if |[Fp(v)| + |C|] > w - 1 then
34. extend.add(C U {v}, Ip(v))
35. end if

36. end for
37. return new_extends

Anroputm 3 mnpunHumaer Ha Bxon rpagp G. B mepeMeHHONH W XpaHUTCS
TEeKyUIM MakCMMaJbHBIN pa3mep Kiuku. B mepemenHoil P — Bce Bepiunbl rpada,
¢yHKUMs first extends NPOU3BOAUT PACIIMPEHUE KIMKHU JJI KaKJOW BEPUIMHBI,
TO €CTh KaX/as BepIIMHa OepeTcsl B KaueCTBE KIMKHU, a €€ CIUCOK CMEKHOCTH — B
Ka4eCTBE BEPIIMH KaHAUAATOB. OyHKIMSA extends_all IPUHUMAECT MACCUB Iap —
KJIMKa, COMCOK BEPIIMH KaHJIWJATOB W MPOU3BOAUT PACLIMPEHUE JUIsl KaXKJIOM Iaphl,
BO3Bpallasi HOBbI MaccuB nap. CaMoe MHTEPECHOE B ATOM aJIroOpUTMEe — (YHKLUS
pacimipenust (extend). Ota (QYHKIUS NPUHUMAET TEKYIIyI0 KJIMKY M CIIMCOK €€
BEpPIIMH KaHAUJATOB U IPOU3BOAUT PACIIUPEHUE KIUKH, TO €CTh I KaXIou
BEpIIMHBI JICJIAaCT CIIeAyIollee: J100aBIseT 3Ty BEPIIMHY B KIUKY U (QUIBTpyeT
CIHMCOK KaHJUJAaTOB TakK, 4TOO B HEM OCTaJUCh TOJHKO CMEKHBIC C HEW BEPIIUHBI.
Takum 00pa3oM B CHUCKE KaHJIUIATOB BCErZa OCTAIOTCS BEPIIMHBI, CMEXHBIE CO
BCEMHM BEPIUMHAMU B KJIMKE. [laHHOE IeCTBHUE MOKA3aHO HA PUCYHKE O.
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prefix: {0} | dag: 1, 2

Pucynok 6. Cxema paboTsl pyHKIMH extend.

CrneBa OT BEepTUKAJIbHON YepPThl PACIIOJIOKEH CET BEPIINH, KOTOpPbIE 00pa3yroT
KJIMKY, a CIIpaBa PAaCIOJIOKEH CET BEPIINH KaHAUAATOB HA paclIupeHue KiIuku. [lpu
nepexojie Ha CISAYIOIIMMA Mar 1Mo CTPEJIKaM CIHCOK KaHAWIAaTOB (PUIBTPYETCS, U B
HEM OCTAaIOTCS TOJBKO aKTyaJIbHbIE BEPIIUHBI.

Opnnako, Tekymias Bepcus HE NMPUHUMAET pa3Mep KIHMKH, U3-32 ITOTO MOXKET
MOSIBUTHCA CYILIECTBEHHOE KOJMYECTBO JMUIIHUX PACHIMPEHUN JJIs BEPIIMH C
3aBEJIOMO HEIOCTAaTOYHBIMU CTENEHSIMHU (CTEMEHb BEPIIMHBI MEHBIIE TEKYIIEro
pasMepa MCKOMOW KJIHMKH). YTOOBI 3TO HCHpPaBUTh, JOCTATOYHO TO0OABUTH HOBBIM
apryMEHT B aJITOPUTM — pa3Mep UCKOMON MaKCUMaJbHON KIIUKU.

Anroput™m 4
Input: G, Size

1. P =G.V

2. layer = first extends(P, Size)

3. cliques = {}

4. while True:

5. new layer = extends all(layer, Size)
6. if new layer == {}:

7. break

8. layer = new_layer
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9. end while

10.

11.Function first extends(P, Size):
12. subgraphs = {}

13. for v in P:

14. if |Tp(v)| >= Size:

15. subgraphs.add({v}, I'p(v))
16. end for

17.return subgraphs

18.

19.Function extend(C, P, Size):

20. new extends = {}

21. for v in P:

22. if |Tp(v)| + |C| >= Size:

23. filtered N = {}

24. for u in I'p(v):

25. if |Tp(u)| + |C| + 1 >= Size:
26. filtered N.add(u)

27. extend.add(C U {v}, filtered N)
28. end if

29. end for
30.return new extends

OyHKIMA extends all W OCHOBHOW MOTOK aJrOpUTMa MPAKTUYECKH HE
u3MeHUINCh. OCHOBHBIE HM3MEHEHHS MPOU3ONLIM B (YHKIUSIX extend U
extends_all: TeHephb BCE BEPIITUHBI IIPOBEPAIOTCS Iepe] J00ABICHHEM B KITMKH HIIH
B CET KaHAUJIATOB Ha PaCIIMPECHUE.

Auroput™mbl 3 U 4 HE UMEIOT 3aBUCUMOCTHU OT CTEKA BBI30OBOB, OJIHAKO, CEHYac
nosiBWJIaCh HoOBasg nmnpoOnema. bonbmue rpadbsl BeayT K OrFPOMHOMY YHUCITY
noarpadoB, 4To MOTpeOnseT OONbINOE KOMMYECTBO MaMsATH. JlJIS perieHus >Tou
poOJIeMbI TTOHATOOUTCS CHeIMalibHas CTPYKTypa AAaHHBIX M aJTOPUTM COXPaHEHUS
noarpadoB. Peanuzanus 1aHHOM CTPYKTYphI OyJIeT pacCMOTpEHa B TPEThEH IIIaBe.

2.5 MMapajutesibHas Bepcus AJropuTMa

B stom pasmene mpencTaBiseTCs HOBBI alrOpUTM MapajuieTLHOTO TOHCKA
MaKCUMaJIbHBIX KJIMK, OCHOBAaHHBI Ha alrOpPUTME, OMHCAHHOM B MPEABIAYIIEM
pasgene. brok-cxema mapaielpbHOrO anropuTMa IOKa3aHa Ha pucyHke 7. B
AJTOPUTME HCIIOIB3YIOTCS METOIBI MHOTOTIOTOYHOCTH, KOTOPBIE TOJCPKUBAIOTCS B
OOJNBIIMHCTBE S3BIKOB MPOTPAMMHUPOBAHUS 0€3 MOMOJHUTEIBHBIX OWOIMOTEK WU
IPYro moaAepXKh TPOTPAaMMHOTO oOecrnedeHusi. ITO JAellaeT ajIroOpUTM
NIEPCHOCUMBIM Ha JPYTHE S3BIKK U OlNepaIiioHHbIe cucTeMbl. OH MOXKET paboTaTh Ha
OOJBIIMHCTBE COBPEMEHHBIX MHOTOSJICPHBIX KOMIBIOTEPHBIX apXUTEKTYP.
[TapanensHbI anTOpUTM BEACT CeOSI UACHTHYHO IOCIEAOBATEIHFHOMY aJTOPUTMY
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IOpU BBINOJHEHUH HA OJHOM SIIp€, HO JUIsl €r0 BBIMOJHEHUS TpeOyeTcs HEMHOIO
Oosbllle BpEMEHU H3-3a JTOOABJIICHHOTO Koja yrpaBieHus mnotokamu. OIHAKoO mpu
BBIIIOJIHEHUM HA HECKOJIBKUX SAPAaxX OH JIETKO KOMIIEHCHPYET OTH HAKJIAIHBIC
pacxoipl, €ciu MpobieMa MaKCUMaJbHOW KIHMKH, KOTOPYIO HYXHO pPELIUTH,
HETpUBHAJIbHA, HAIIPUMED, Tpadbl C BEICOKOH MJIOTHOCTHIO.

oXxugaHue
3anyck COpTUpOBKa packpacka cosaaHue p 33BEPWEHUA
anropuma BEpPLUMH rpaca Tpenos BCEX TPEaos
3aBepLueHne
anropuma

aneHue HaiaeHHbIX Het HaiAeHo cbop
yn A AOCTaTOQHO KNMUK HaﬁﬂeHHle
KUK U3 rpadga
KNUK
[
MbloTeKcHan 3awmTa
eCTb
3anyck HEo6DABOTaHHbBIE Aa B3ATH obpaboTaThb 3aBepLueHre
Tpena P ! BepLnHy BepLUHY Tpepa
BEPLUUHDbI
Het
Tpen 1
Tpen 2
Tpen 3
Tpen p

Pucynok 7. biiok-cxema napajiiebHOro ajaropurma.

OcHOBHOU anroputMm (CBEpXy Ha pHUCYHKE 7) HAuYMHAETCS C JTamna
IpeBapUTEIHLHON 00pabOTKH, COCTOSINETO U3 MEPBOHAYAIBLHOTO YIOPSAIOUYNBAHUS U
COPTUPOBKM BEPIIMH. DTOT IWIAr HE PaclapajuIeIMBacTCs, MOCKOJIBbKY BpPEMS €ro
BBITIOJIHEHUSI [0 CPAaBHEHHUIO C OOIIMM BpEeMEHEM, HEOOXOJUMBIM [IJIsi TIOMCKa
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MaKCHMaJIbHOM KJIMKU, UMEET 3HAYCHHE TOJIHKO Ha HEOOJBIIUX U JIETKO PENIaeMbIX
rpacdax. Takue rpadpl He SBISIOTCS [EJICBBIMH TpadaMy JAHHOTO alTOPUTMA, W B
HUX YacTO KJHMKHM MOXHO HCKaTh 0Oojee 3p(PEeKTUBHO C MOMOIIbIO
MOCJIEZI0BATENILHOTO alITOPUTMA.

ANTOPUTM TEPEXOAUT K CO3JAHUIO0 P PaOOYMX IMOTOKOB, KOJIMYECTBO KOTOPHIX
MOXeET OBITh YCTaHOBJICHO BO BpEMs BBINOJNHEHHUs. Paboume MOTOKHM CO3MAOTCS U
3aITyCKaIOTCs TIOCIIEA0BaTENIbHO, KK/ MTOTOK HA CBOEM COOCTBEHHOM SIIPE.

Crenyromuii UAET Iar OCHOBHOTO aJiTOPUTMa — JIOKAAThCS 3aBEPIICHUS BCEX
MIOTOKOB U OCBOOOJIUTH MX PEeCypchl. B pesymbrare paboThl — HOBBIC HaWICHHBIC
KIuKkd. Jlanee HeoOXOIUMO IMPOBEPUTH, YTO KIMK HAHIEHO ITOCTAaTOYHO (TO €CTh
Oonbiie MO0 paBHO unciay N, 3amaBaeMoOMy TOJb30BareieM). Eciu KIMK MEHbIe
HEOOXOAMMOTO 4YHCJIa, HAWJICHHBIC KIWUKH YyAAISIOTCS u3 rpada M alropuT™M
MOBTOPSIETCS C TIEPBOTO II1ara.

Kaxxipiii co3MaHHbBIN TOTOK (BHU3Y Ha PHCYHKE 7) BXOJUT B IUKII M CHaJasa
IPOBEPsICT HAJTUYKE TOCTYMHBIX 3aJaHui (BepiInH). ECM JOCTYITHBIX 3a/laHUid HET,
3HAYMT, BCS paboTa ykKe Ha3HA4YeHa, U TIOTOK 3aBepiaercs. Ecnu 3amanue 10CTymHO,
MOTOK TOJIy4aeT €ro W HauuHaeT o0paboTky BepimuHbl. [locnennnm u Hamboinee
TPYIIOEMKHM JICHCTBUEM SIBIISICTCS PEIICHUE 3a/I1aHUs, TO €CTh MMOUCK MaKCHUMaJbHOU
KJIUKK B paboyeM MHOXKECTBE BEPIIMH TMOJYYEHHOTO 3aJaHus. OJTO JeaeTcs
aJTOPUTMOM, KOTOPBIN Ha BXOJ] MIPUHUMAET YK€ HE BeCh Tpad, a pabouee MHOXKECTBO
BEPIIMH 3aJaHUs TEKYIIETO TPeaa.

[TapannenbHass Bepcus alropuTMa OyaeT pealn3oBaHa C IMOMOUIBIO
bperimBopka Fractal (https://github.com/dccspeed/fractal) sTo
BBICOKOTIPOM3BOIUTENIbHAS CHUCTEMa I TMOAACPXKKHA pPACHpPEAeIEHHOTO aHajan3a
rpadoBbix 1abnoHoB. Fractal paccmarpuBaeT pacnpenesieHHYI0 M TapajuielbHYIO
Cpely, OpraHW30BaHHYIO OJHUM MAacTEepPOM MPHIOKEHUS W MHOXXECTBOM pPaOOYHX.
Kak mokazaHo Ha pucyHke 8, mosb3oBarenb B3aumopaeicTByeT ¢ Fractal, ornpasmsis
KOMaHJIbI MacTepy mnpwiokeHus (a). MacTtep COMEpX)UT MEXaHWU3M BBITIOJHEHUS,
KOTOPBIN yIpaBisieT 0a30BBIMU pECypcaMH KJlacTepa U KOOPAUHUPYET BHITIOJIHEHUE
maroB anroputMa (b).
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(a) master

execution engine

v

m-2 m-1

Pucynok 8. Cxema apxurekrypsl Fractal.

KoMMmyHHKaIMsl MPOUCXOIUT MEXY MAcTepoOM U pabOYMMHU, HO BO3MOXKHA U
Mexay padounmu. [Ipu 3anmycke NpUIIOKEHHs] TPOUCXOAUT MHULMATN3ALKs MacTepa,
B KOTOPYIO BXOAMT CO3/1aHHE HEOOXOAMMOIO KOJIMYECTBA pabOYMX MOTOKOB, a TAKKe
YTeHHE BXOIHOTO rpada B mamsaTu. BxoaHsle rpadpl MOTyT XpaHUTHCS B JIOKAJIbHOU
¢ainoBoit cucreme unum B HDFS. 3arem kaxnablii pabouuil ormpasisieT
perucTpauroHHoe coobuieHre macrtepy. Korga mactep moaTBEp:KIAET pErucTpanuio
paboumnx, OH mMepemaeT ux ajapeca. TakuMm 00pa3oM, KaKIblii pabo4mii 3HAET, Kak
CBSI3aThCS C JIpyrux pabounmu. Mactep co3naer HaOop HeoOpabOTaHHBIX BEPIIMH U
pacceuiaeT pabouuM uX BepuiuMHbl. Ecnm ke palOounii 3akoHUYMSI paboTy, OH
oOpariaercsi K MacTepy 3a HOBOMH.

BruiBoabI

Bo BTOpOI1 r1aBe ObUTM PACCMOTPEHBI CIEAYIONINE MMYHKTHI:

» 0030p CYIIECTBYIOIIMX MOAXO0B U aJITOPUTMOB;

e OMMCaHbI TPOOJIEMBI CYIIECTBYIOIIUX AJITOPUTMOB,;

* HA OCHOBE CYIIECTBYIOIIUX MOAXOM0B OBLT pa3padOTaH aqTOPUTM pEIICHUS 3a7aun
MOCTaBJICHHOM B MarucTepckod nauccepranuu. lIpousBereHbl HEOOXOIUMBbIE
YAYYIICHUS U U3MEHEHUS,;

e pa3palboTaHa napajjiesbHasi BEPCHs aJITOPUTMA.
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IJIABA 3
PEAJINBAIIUA AJITOPUTMA TIOUCKA CITMCKA
MAKCHUMAJIBHBIX KJIUK

3.1 I'enepauusi JaHHBIX

[Ipexxne, 4emM MPUCTYNHUTHh K pean3alii aJropuTMa MOUCKa MaKCHMAaJIbHBIX
KJIMK, HEOOXOJUMO CO03/1aTh reHeparop rpadoB s MPOBEPKH U TECTHUPOBAHUSA
aJIroOpyUTMA.

Kak ommcano B [24] peanpHbie Tpadsl sBistorcs 4-yHuGopMHBIME rpadamMu C
xkonudyecTBoM BepiuH nopszka 100000. Bepmunamu B Takux rpadax sBistoTcs 4-
Mepbl (TOJIBKO 4 aMUHOKUCIOTHI CYIIECTBYIOT B IMOCJIEA0BATEIBHOCTIX JUTMHOU 7).
[To cxeme, onucaHHOI B MepBOM M1aBe, OylIeT reHepupoBaThCA HAOOp MENTHAOB, U3
KOTOpBIX Jnanee co3paeTcs Habop K Bcex yHuKanbHBIX k-uacTedl Bcex
CreHEpUPOBAaHHBIX NeNTUA0B. Bee 4-mepbl cpaBHUBAKOTCS 10 odepenu. Ecim y nByx
4-mepoB 00JIbIIe UK PAaBHO 3 00MMX OYKB (AMUHOKHUCIIOT) B OJIMHAKOBBIX MO3UITUSX,
TO OHH SIBJISIFOTCSL CMEKHbIMU BepinHamu. Hanpumep, a — 3to A-TG-Y, b — 310 L-
TG-Y, a ¢ — 310 A-QT-Y. B 3TOM mIpuMepe a cmexHas ¢ b u ¢, a b ¥ ¢ He ABISIOTCA
CMEKHBIMH.

AJTOPUTM TreHepaINK MOCIEA0BATEILHOCTEN BBINISIAUT CIAEAYIOIIUM 00pa3oM:

Anroput™m 5
Input: preDefStr, n

1. retvVal = new Vector
2. randLetIndx = 0
3. randD = 0.0

4. for i in (0, n):

5. temp = “"

6. for ¢ in preDefStr:

7. if ¢ == “-*:

8. randLetIndx = random()

9. temp += aminoAcidLets.charAt(randLetIndx)
10. else:

11. randD = random.double()

12. if randD > 0.5:

13. temp = temp + preDefStr.charAt(j)

14. else:

15. randLetIndx = random()

16. temp += aminoAcidLets.charAt(randLetIndx)
17. retvVal.add(temp)

18. return retval
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AJITOpUTM NPUHUMAET aPIYMEHTHI preDefStr W n, I1e€ preDefStr — CTpOKa
Buna “A-TG-Y”, rue OyKBBI IPEACTABISAIOT COOOH aMUHOKHUCIIOTHI, @ N — CKOJIBKO 4-
MEPOB, YMHO)KEHHBIX Ha 35, OyeT CreHepupoBaHo. 35 — 3TO YUCIIO COUYETaHUM U3 7
no 4. Takum o00pa3oM, MOXHO KOHTPOJHPOBATh KOJUYECTBO BEPIIMH B
CTeHEepUPOBaHHOM Tpade ¢ marom B 35.

Anroput™m paboTaeT Mo CIeAYIOIIeN JIOTUKE: MPU MPOXOKACHUU IO CTPOKE,
€CJIU TeKYIIMI CUMBOJI IPOYEPK — BBIOMpAETCS ciydaiiHas aMUHOKHUCIIOTA, €CITU JKe
OykBa — ¢ BeposiTHOCTBhIO 50% BBHIOMpAETCS aMUHOKHUCIIOTAa U3 preDefStr WIH
ciydaiiHass. B utore momydaeTcsi CUCOK 4-MEpOB, KOTOPBIE SIBISIOTCS BEPUIMHAMHU
rpada.

Jlanee HEOOXOAMMO TMOCTPOUTH CIUCOK CMEXKHOCTH. [[7s1 3TOro J0CTaTOYHO
CpPaBHUTh BCE CIE€HEPUPOBAHHBIE 4-MEphI U, €CIM y JBYX 4-MepoB ecTh 3 00Iue
AMUHOKUCJIOTHI, CTOSIIIIME HA OJMHAKOBBIX IMO3UIUAX, COOTBETCTBYIOIIUE BEPIIHHBI
CMEXHBIE.

Anroput™m 6

Input: sedquences

1. adjacencylList = []

2. for i in (0, sequences.len):

3. for j in (0, sequences.len):
4. if i == j:

5. continue

6. score = 0

7. for k in (0, 7):

8. if sequences[i][k] == sequences[j]l[k] and
9. sequences[i][k] != ‘-"':
10. score += 1

11. if score >= 3:

12. adjacencyList[i].add(3j)

13. return adjacencylist

Ha Bxon mocTymaer cHHCOK CreHepupoBaHHBIX 4-MepoB, (DYHKIMS TOCTPOCHUS
CpaBHUBAET Bce 4-Mephl IPYT C APYTrOM, CTPOUT pedpa, eCiu KpUTepUil CMEKHOCTH
BBINIOJIHEH, TO BO3BPAIAET CIUCOK CMEXHOCTH CTEHEPUPOBAHHOTO rpada.
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— Vertices ~— Edges
1 000 000 000
100 000 000
10 000 000
1 000 000
100 000
10 000

1000

100

10

1
595 665 735 805 1050 1120 2100 7000 9100 21000 42000 105000

Pucynok 9. KonnuectBo pedep 1 BepIlIMH B CTeHEPUPOBAHHBIX Ipadax.

Ha pucynke 9 nokaszansl cBoMcTBa creHepupoBaHHbIX rpados. [llkana opaunar
— JorapuMuueckoe KOJIMYECTBO BEPIIMH W pedep, a mmkama abcuucc —
KOJINYECTBO CreHEPUPOBAHHBIX 4-MepoB. Pasmep peanbHbIX rpadoB — okono 100

000 BepiuH, MOATOMY MaKCUMAaJbHBIN creHepupoBaHHBIN Tpad umeer 105 000
BepinH u 333 242 026 pebep.

500 000

375 000

250 000

125 000

0
505 665 735 805 1050 1120 2100 7000 9100 21000 42000 105000

Pucynok 10. Pazmep MakcuMallbHOM KJIMKH, B 3aBUCUMOCTH OT pa3Mepa rpada.
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Ha pucynke 10 moka3aHbl pa3Mepbl MAKCUMAJIIbHBIX KJIMK B CTEHEPUPOBAHHBIX
rpadax. Kak BugHO 1O rpaduky, pazMep KIUKH YBEIUYMBACTCS MPOMOPIHUOHATHHO

pasmepy rpada.

602 21

BOBL 21 3
5D%- 21 609~ 21 509~ 21

Bt $1%- 2 611+ 21 600 21
6116121 21 s ot 2l
R i 610:- 21
611+-21 610~ %1'2._ %13 610r-21 :
810 21 609 - 21

§10n- 21 B0%:205

6115521
611421

Pucynox 11. Tlpumep crenepupoBaHHOro rpada.

Ha pucynke 11 nokaszan npumep rpada ¢ 525 BeplIMHAMU U pacKpall€HHbIMU
YETBIPbMSI MAaKCHUMAJIbHBIMU KIMKaMU. Ha pucyHKe BHIIHO, YTO KJIMKH PAaCIOJIO0KEHBI
JOCTaTOYHO OJIM3KO JPYyT K APYyTY, MO3TOMY Tpad OyaeT KiIacTepu30BaThbCsl 0COOBIM
obpazom: u3 rpada G (V, E) mist kaxxoit BepiivHbl cTpouTcest HOBbIN rpad G, rie V’
={viUNWV),E={u v)€e E|ue V', ve V’}. To ecTb s KaXI0l BEPUTUHBI
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cTpouTcs Tpad, comepkaliuii BCEX €€ coceleid, W HavyaJo M KOHEIl BCEX BEPIIHUH
MIPUHAJJICKAT MHOXKECTBY COCEICH TEKYIIeH BEPIITUHBI.

3.2 OcHOBHBbIC TPEOOBAHUA HOBOM CTPYKTYPbI JAHHBIX

O0603HauuM (PyHKIMOHAJIbHBIE U HE(PYHKIIMOHATIbHBIE TPEOOBAaHUS K HOBOM
cTpykrype. CTpyKTypa AOJKHA:
1) XpaHUTh TEKyUIHE KIUKUA U COIUCOK BEPIIMH-KaHAUAATOB (moarpad);
2) He 3aHMMaTh MHOTO MECTa B aMsTH;
3) HUMETh BO3MOYKHOCTb yAJISITh BETBU PACILIUPEHUN;
4) uMeTh BOBMOXHOCTb BO3BPAIIATHCS K MPEAbIIYIINM KIMKAM U UX KaHAUIATaM.
Wtak, npakTUuecKu BceM TPEOOBAaHUSAM YIOBIETBOPSIET JEPEBO CIEAYIONIET0 BUAA:

class ComputationTree
List<ComputationTree> children
ComputationTree parent

ComputationResult head

class ComputationResult
SubgraphEnumerator candidates
Subgraph subgraph

0 o U W N K-

Kunacc, KoTopblid COOEPKHUT MOJIE POAUTEID CBOETO K€ TUIA U CIIUCOK JIETEH
CBOETO JK€ THUIIA, & TAKXKE CChUIKY Ha TEKYIIYIO KJIUMKY UM €€ KaHJWUJATOB. YIaJICHUE
BETBEH MOXHO PEAJIM30BaTh MPOCTHIM YAAJIECHHEM DJJIEMEHTAa M3 CIUCKa JETEH.
BosBpanienne k npeaplIyluM KINKaM OCYIIECTBIISIETCS ¢ IOMOIIBIO MOJIS POAUTEb.
[TosHBIN KOO TPUBEIECH B MPUIOKEHNH B.

3.3 YMeHblIeHUE OTPedIsIeMOi MAMSATH

[TpousBeneM TECTOBBIN 3allyCK Ha CreHEpUpOBaHHOM rpade, B koropom 105
000 Bepmmn u 333 242 026 pebep. Ha pucynke 12 mokaszan rpadux norpeodisemon
IPUIOKEHUEM MTaMSITH.
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Uptime: 11 min 45 sec Perform GC Heap Dump

Heap | Metaspace X

Size: 8,589,934,592 B Used: 4,204,642,472 B
Max: 8,589,934,592 B

8,000 MB
7,500 MB
7,000 MB

6,500 MB

6,000 MB | g -

5,500 MB

5,000 MB:

4,500 MB

4,000 MB:

3,500 MB

3,000 MB

2,500 MB

2,000 MB

1,500 MB

1,000 MB |

500 MBA/

0 MB T T T T T T T T T T T
2:37 PM 2:38 PM 2:39PM 2:40 PM 2:41PM 2:42 PM 2:43 PM 2:44 PM 2:45 PM 2:46 PM 2:47 PM

O Heap size B Used heap

Pucynok 12. I'paduk nmotpebiseMoii maMsatu

HtoroBasi CcTpyKTypa 3aHMMaeT Jaxe OOJbIIEe MECTa, YeM HpPeblayIIne
BapuaHThl airoput™Ma, 4yto Beaer K OutOfMemoryError. Tak kak npuiiokeHue
3aBEPIIAIIOCH aBAPUUHO, TOJHBIA pasMep MNOTPeOasieMOl MaMsITH HE H3BECTEH.
Pemnte OutOfMemoryError MOXHO ¢ TOMOIIBIO JIEHUBBIX PACHIUPEHUN W
pacuiMpeHuil B yOuHy, a He B IIMpHUHY. Mied 1aHHOro anropuTrMa 3akKiloyaeTcs B
TOM, YTO NPOrpamMMe HE HY>KHO 3allOMHUHATh U XPAaHUTb COCTOSHHUS BCEX BETBEH U
y3JI0B B JIEpEBE PACIIMPEHUH, AOCTATOYHO 3HATh TOJIBKO COCTOSHHE TEKYILIEH
pacmMpsieMold BepIIMHBI. PaccMOTpUM MOCTpOEHHE JiepeBa pACIIMPEHUN s
TecToBOro rpada, n300paK€eHHOro Ha pucyHke 13.
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Pucynox 13. TectoBsrii rpad

Ha pucynke 14 nokazano, kak OyJieT BbIINISIIETh I€PEBO PACIIUPEHUI.
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Pucynox 14. JlepeBo pacuupeHuii.

Bce, 4T0 HM>KE KpAacHOM ITYHKTUPHOW JIMHUM, OTCEKAETCs IPOBEPKOM Ha

MaKCHUMaJIbHbIH BO3MOXHBIM pasMep kiuku |U| + |C| < w. Ludpsl Ha TyHKTHPHBIX
JUHUSX TIOKa3bIBAIOT TOPANOK pacmupeHuii kimk. Crpenka BHU3 0003HadaeT
BEPIIMHY, KOTOpas 100aBIIETCS B KIUKY, & KPAaCHBIN MPUT MOKA3hIBACT BEPIITUHBI,
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KOTOPBIE€ YIAJSAIOTCSA U3 CIHCKAa BEPUIMH-KaHAWAATOB. J[aHHBIN alropuTM OMUCAH B
anropurme 7.

Anroputm 7

Input N - KONMYECTBO WCKOMbIX KIUK

1. w=20
2. P =G.V
3. layer = first extends(P)

4. cliques = {}

5. head = layer.head

6. done = false

7. while cliques.size < N and not done:
8. new head = extends first(head)
9. 1if new head == null:

10. head, done0 = get new head(head)
11. done = done0

12. end while

13.

14. Function first extends(P):

15. subgraphs = {}

l6. for v in P:

17. subgraphs.add({v}, p(v))

18. end for

19. return subgraphs

20.

21. Function extends first(subgraphs):
22. all extends = {}

23. s, ¢ = subgraphs.head

24. return extend(s, c)

25.

26. Function extend(C, P):

27. new_extends = {}

28. for v in P:

29. if |p(v)| + |C| > w - 1 then
30. new extends.add(v)

31. end if

32. end for

33. return (P, new extends)

34.

35. Function get new head(head):
36. child = head.get _new child()
37. if child == null:

38. back = true
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39. child == head

40. while child.has parent() && back:
41. child first = child.visit()

42. if child first != null:

43. head = child first

44. back false

45. end if

46. end while

47. if head == null:

48. done = true
49. else

50. head = child
51. end if

52. return (head, done)

Peanuzyem AnroputM 7 U 3alyCTUM NPUIIOKEHUE C UCXOJHBIM TE€CTOBBIM
rpadom. PucyHok 15 moka3biBaeT pe3yibTar 3amycka.

Uptime: 12 min 45 sec Perform GC Heap Dump

‘ Heap| Metaspace X

Size: 7,455,375,360 B Used: 4,764,946,928 B
Max: 8,589,934,592 B

7,000 MB
6,500 MB:

6,000 MB

5,500 MB

5,000 MB

4,500 MB

4,000 MB

3,500 MB

3,000 MB

2,500 MB

2,000 MB

1,500 MB

1,000 MB:

500 MB

0 MB

3:09PM 3:10 PM 3:11PM 3:12PM 3:13PM 3:14PM 3:15PM 3:16 PM 3:17PM 3:18PM 3:19PM 320PM 3214
O Heap size B Used heap

Pucynoxk 15. I'paduk moTpebasieMoit maMsTH ¢ JICHUBBIM PACIIHPEHUEM.

Kak Bumno mo rpaduky, OutOfMemoryError yxe He mnosABIsSeTCS, HO
CTPYKTypa BC€ emie 3aHuMaeT MHoro mecra — 5500 MB.
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3.4 Chronicle Map

YMeHbIIUTH pa3mep noTpedisieMoil maMaTu MOKHO ¢ romoisio Chronicle

Map. Chronicle Map (https://github.com/OpenHFT/Chronicle-Map) — 310
CBEpXObICTpOE HE OJOKUpYIOLlee XpaHWIUIIE KIOYed M 3HAaYEeHUHW B MaMATH,
MIPEAHA3HAYEHHOE U1l MPWIOKEHUN C MAJIOW 3aJ€P>KKOU WM MHOTOIPOLIECCOPHBIX
npunoxennit. Pasmep Chronicle Map orpannyeH He OmNepaTUBHOW MaMAThIO, a
JOCTYITHOM €MKOCThIO Jucka. IIpomexxyTounble mnoarpadbl M CHUCOK BEpIIMH-
KaHauaaroB OynyT xpaHuThcsi B Chronicle Map, a B nepeBe pacuidpeHuit OymayT
CoZiepKaTbCsl TOJBKO KIIIOYM K COOTBETCTBYIOLIMM 3HaueHHUsM. BHecem HeOobIne
U3MeHeHHs B Anroput™ 7, no6asuB padoty ¢ Chronicle Map. M3mensarcs Bcero nse
(GYHKIUU, TO3TOMY JUIsl KPATKOCTH MTPUBEAEM TOJIBKO UX B AJlroput™me 8.

Anroputm 8

1. Function extend(C, P, map):
2. for v in P:

3. if |p(v)| + |C| > w - 1 then
4. key = generate key()

5. map.put(key, v, [v(P))

6. end if

7. end for

8. return key

10. Function generate key():

11. return generate random int()

12.

13. Function extends first(subgraphs, map):
l14. s, ¢ = map.get(subgraphs.head)

15. return extend(s, c)

[TpousBeneM MOBTOPHBIA 3alycK MpOrpamMMbl Ha TeX K€ JaHHBIX, HO C
Chronicle Map. I'paduk norpedisiemoii mamMsiTH MOKa3aH Ha pUCYHKE 16.
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‘ Heap ‘ Metaspace

Size: 4,076,863,488 B
Max: 8,589,934,592 B

4,£5U MBS

4,000 MB

3,750 MB

3,500 MB

3,250 MB

3,000 MB:

2,750 MB:

2,500 MB

2,250 MB:

2,000 MB

1,750 MB

1,500 MB

1,250 MB

1,000 MB

750 MB:

500 MB:

250 MB:

Used: 1,192,215,688 B

0 MB
5:44 PM

5:45 PM 5:46 PM 5:47 PM 5:48 PM 5:49 PM 5:50 PM 5:51PM 5:52 PM 5:53
O Heap size B Used heap

Pucynox 16. I'paduk morpedasemoit namsatu ¢ Chronicle Map.

HroroBas peann3anus 3aHMMAeT MNPAKTHYECKU B [1BA pa3a MEHbIIE MeCTa.
[TonHas peanu3anys JTaHHOTO aIrOPUTMA IPUBEACHA B IPUIIOKEHUU A.

3.5 ITapaJyiesbHast Bepcus

B mapamnensHOM BEpCUU MOTOKH MCCIEAYIOT HECKOJIBKO BETBEUW IEpeBa

MOMCKA OJHOBPEMEHHO, KaXJas BETBb HAYMHACTCS B OTACIBHON HadadbHOU
BEpIIMHE, KaK MOKa3aHo Ha pucyHke 17 B mpumepe rpacda c pucynka 13. Ilorok 1
UCCJIeTyeT BETBb, MMEIOIIYIO BEPIIIMHY a B KAYECTBE KOPHS U BCE APYTHE BEPIIUHBI B
KadecTBe KaHauaaroB. [1oTok 2 wucclenyeTr Apyryr BETBb, MOJYYCHHYIO IEPBBIM
pasfeneHreM 3aJlaHus, U HMMEET BEPIIMHY b B KauecTBE KOPHS M BCE Jpyrue
BEpIIMHBI, KPOME BEpIIMHBI a, B KadecTBE KaHAumaroB. KommuecTBo BepIIvH-
KaHIuaaToB B pabodemM Habope U yMeHBIIAETCS C KaKIbIM JOTOTHUTEIBHBIM
MIOTOKOM, U COOTBETCTBCHHO YMEHBIIIACTCS CPEIHEE BPEeMsI BBITOJIHCHHS, TIOOTOMY B
NEPBYIO OYEpENlb MILYTCS CIOXKHBIE, Hambosnee Tpynoemkue BeTBU. Korga moroku,
UCCIICAYIOIIME CIIOKHBIE BETKH, 3aBEPIIAIOT CBOIO PalbOTy, OCTAIOTCS TOJIBKO TE
MIOTOKH, KOTOPBIE HCCICAYIOT TPOCTHIE BETKH, YTO OOECICYMBACT HU3KOE BpEMS
IPOCTOSI U XOPOIIYI0 OallaHCUPOBKY HArpy3ku. AHAJIOIMYHO PHUCYHKY 14, BCE yTO
IO/ MYHKTUPHOM JIMHHUEN OTCEKAeTCs IMPOBEPKOW HAa MAKCUMAJIBHBIA BO3MOXHBIN
pasmep knuku [U| + [C| <w.
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B oTauyne OT mocienoBaTeIbHOTO aiaroputMma (pucyHok 14),
napasuiesibHbI aITOPUTM HCCIIEYET JABE BETBU OAHOBPEMEHHO (pUCYHOK 17). OTo
YMEHbBIIAeT KOJMYECTBO LIAroB, TO €CTh ¢ 9 10 7 B MOCNEA0BATEILHOM aJIrOpPUTME, U
IPUBOJIUT K OoJiee OBICTPOMY BPEMEHU BHITIOTHEHUS (YCKOPEHUIO) alrOpruTMA.

Toen 1 3apava 1: Tpen 2
/p A U={a,b,c,d,e,f} 2\ /P i) \

c=9 \

3apava 2: 4

» U={4,b,cde,f}
c=0 Aﬁ
3\7 3apauva 3:

U={K,c,de,f}
U={l,c,d, eX} c={
C ={b}
N
N
N 5
RN - 6 d=-

Y v
U={l,d 8 =
CatesD e

PiiNg !

Pucynoxk 17. [TapannenbHast Bepcusi 1epeBa paclIMpeHUd.

3.6 PesyabTar padboThl

AJropuT™ OBLI peaanu30BaH ¢ OMOIIBIO A3BIKOB Scala n Java u ¢ppeitMBopkoB
Spark u Fractal. I[Iporpamma 3anmyckanace Ha MacBook Pro (2018) ¢ mporeccopom
2.6 GHz 6-Core Intel Core 17. Ha pucynke 18 Ha mikasne opauHar moka3zaHO Bpems
paboThl B CEKyHJax B JIOrapu(pMuU4YeckoM MacuiTabe, B 3aBUCUMOCTH OT pa3Mmepa
rpada (KoJMuecTBO BEPIIMH) Ha ITKaje abCIwcc.

B Tectax mpou3BOIMIICS TMOUCK 5 MakcUMaibHBIX KIMK. Kimku B rpadax
peanbHOro pasmepa, a umeHHo rpadsl ¢ 105000 Bepmmaamu u 333000000 pebpamu,
BBIUUCIISIIOTCS. HA JAHHOM KoMmmbroTepe 3a 1834 cexyHabl mnu 3a 30 MHHYT, 4TO
SIBJISIETCSA OTVIMYHBIM PE3YJIBTATOM Ha JAHHOM JTarle.
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Pucynok 18. Bpemst paGoThl mpuiokeHus, B 3aBUCUMOCTH OT pa3Mepa rpada.

3.7 Baauaauus ajaropurma

Jli1st TOrO, 9TOOBI OIIEHUTH U MTPOBEPUTH PEATU30BAHHBIN AITOPUTM, OBLITH
CreHEepHUpPOBaHBI 00pa3Ibl MOCIECAOBATEIBHOCTECH pa3HOW AJIWHBI U OBLIH
UMIUIAaHTUPOBAJIN MpEeAONpeeIeHHbIe MOTHUBBI B 00pasubl. [lanee anroputm ObuI
OPUMEHEH K CMOJETMPOBAHHBIM JaHHBIM. [lociie yCHemHoro mpoXOoXKJIEeHUsS BCeX
TECTOB ObUTa MHHWIIMMPOBAHA TMPOBEpKA Ha pealbHBIX OaHHBIX U3 Los Alamos
National Labs HIV-1, NCBI Short Read Archive, European Nucleotide Archive, The
Cancer Genome Atlas u npyrux myOJIMYHBIX PENO3UTOpUEB. B MaHHBIMT MOMEHT
AJITOPUTM MPOXOAUT BAJIUJAIMIO B YHUBEpcUTeTe mtara J[opmkus.

BriBoabI

B Tpetbeii mmaBe ObUIM PACCMOTPEHBI CIAEAYIOUINE TyHKTHI:

* peanuzalus aaropuTMa MocTpoeHus rpada M reHepanusi TeCTOBbIX rpadoB 1o 4-
Mepam;

* IPOEKTUPOBAHUE W peann3anus CHEUUaJIbHONW CTPYKTYpPbI JAaHHBIX JUISI XPaHEHUS
MIPOMEKYTOUHBIX PE3YJBTATOB (BEPIIMH KaHIUIaTOB U MIPOMEKYTOUHBIX KIIHK);

* peayn3anys NEPBOM BEPCUU aJITOPUTMA U pean3alus CyUIECTBEHHBIX YIIyUIIEHUN
JAHHOTO MPUJIOKEHHUS;

* pa3paboTKa MapasuieIbHOM BEPCUU alrOPUTMA;

* HayaJbHas BaIUAalus pPeain30BaHHOIO aJrOpUTMa.
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SAK/TIOYEHHE

Monekyabl MOXXHO OINMHCATh Kak Tpadbl ¢ BEPIIMHAMH, IMPEACTABISIONIIMHI
aTOMBbl WJIM TPYIIIBI aTOMOB, U peOdpaMu, MPEACTABIAIOMMNMEU cBs3u. OOHapyKeHHE
CXOJICTBA MEXJY MOJEKyJaMH, MOXET ObITh BBIPAKEHO Kak Mpobiema IOuCKa
MaKCUMaJIbHOM KJIMKA B Tpadax, TOJYyUYEHHBIX W3 CpPAaBHMBAEMBIX MOJIEKyl. B
YaCTHOCTH, aJTOPHUTM TOHMCKa CHHCKAa MaKCHUMAaJbHBIX KJIHUK ITO3BOJISET
00HapyXXUBATh CTPYKTYpPHBIE CXOJACTBAa OCJIKOB, KOTOPBIEC TOJIE3HBI MpPHU
kiaccudukanuu OeJIKOB WM MPOTHO3UPOBAHUU (YHKIUNA OENTKOB, W BBHITOIHATH
MOUCK CTPYKTYPHBIX CXOJICTB B HEOOJBIINX COCIMHEHUIX B OONBIIMX 0a3axX JaHHBIX
XUMUYECKUX COeTUHEHMH, Takux kKak ZINC, 4To siBisieTcs KIOYOM K pa3paboTke
HOBBIX JICKAPCTB.

B pamkax gaHHOU nuccepTarmoOHHONW pabOThI MpoaHATU3UPOBAHBI MaTEPHAIIBI
U CYIIECTBYIOIIME IMOAXOAbl IO MpoOieMe MOoHCKa MaKCUMAalbHBIX KIHMK. BbLIo
U3y4eHO OOJIBIIIOE YHCIIO CYIIECTBYIOIINX alropuTMOB. Ha 0CHOBE 3THX JaHHBIX ObLI
CIOPOEKTUPOBAH M PEaTn30BaH, C IMOMOUIbIO SI3BIKOB MpOTrpaMMHpOBaHus Java u
Scala, a Taxxe QpeiimBopkoB Fractal u Spark, mocnenoBarensHbIil U MapaienbHbBIN
aJrOpUTM T[IOMCKa CIHCKAa MaKCUMalbHBIX KIUK. Tak ’xe Oblia u3yueHa H
peann3oBaHa cxema MocTpoeHus rpada mo Habopy MenTHAOB.

JlanHoe pemieHre ObUIO YCHEIIHO MPOTECTUPOBAHO HA CreHEPUPOBAHHOM
HaObope rTpadoB, TMOKazalo mnpuemsieMoe Bpemsi paboThl Ha Tpadax peansbHOTo
pa3Mepa. B maHHBIN MOMEHT peann30BaHHOE MPUIIOKEHUE MTPOBEPSETCS Ha pealbHbIX
nanubix U3 Los Alamos National Labs HIV-1, NCBI Short Read Archive, European
Nucleotide Archive, The Cancer Genome Atlas u Apyrux myOIHYHBIX PEMO3UTOPUEB.
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val N = c.getConfig.getInteger ("top N", 1)
val graph = c.getConfig.getMainGraph[MainGraph[ , 1] ()
val resize = () => {

Refrigerator.neigh sizes =
KClistEnumerator.neigboursSizes

Refrigerator.size =

Refrigerator.neigh sizes.get (Refrigerator.neigh sizes.size
- Refrigerator.idx) + 1

KClistEnumerator.size = Refrigerator.size
logWarning(s"Refrigerator size: $
{Refrigerator.size.toString};")

}

KClistEnumerator.getColors (graph)

var first = true
val repeatOrClean = () => {
var continue = true
if (Refrigerator.result.size == N) {
continue = false
} else {
//well, there are no cliques, reduce clique size and
try again
Refrigerator.inc ()
resize ()

if (Refrigerator.size < 6 && !first) {
continue = false

iter.clearDag ()
iter.resetCursor ()

first = false
continue
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val execEngine =
c.getExecutionkEngine.asInstanceOf [SparkFromScratchEngine[S]
]
var currComp = c.nextComputation ()
while (currComp != null) {

currComp.setExecutionEngine (execEngine)

currComp.init (confiqg)

currComp.initAggregations (confiqg)

currComp = currComp.nextComputation

}

lastStepConsumer = new LastStepConsumer|[S] ()
var ret main : ComputationResults[S] = null

while (repeatOrClean()) {

val start = System.currentTimeMillis

val ret = processCompute (iter, c)
logWarning(s"processCompute time: $
{ (System.currentTimeMillis - start) / 1000.0}s"™)

val computationTree = new ComputationTree[S] (c, null)

for (r <- ret.getResults) {
computationTree.adopt (new ComputationTree[S]

(computationTree, c.nextComputation(), r))

}

var result = computationTree
var done = ret.size() == 0
var repeat = false

val addClique = (s : S) => {
Refrigerator.result = s.getVertices
Refrigerator.result
if (Refrigerator.result.size == N) {
done = true
} else {
repeat = false
logWarning ("FOUND!™)
logWarning (s.getVertices.toString)
val start = System.currentTimeMillis
graph.removeCliques (List (s.getVertices))
logWarning(s"removeCligques time:
{ (System.currentTimeMillis - start) / 1000.0}s;")
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KClistEnumerator.dropColors ()
KClistEnumerator.getColors (graph)

Refrigerator.idx = 1
resize ()

val repeatLoop = () => {

if (done) {
false

} else 1if (result != null && !repeat) {
val (r, d) = next children(result)
result = r
done = d
!done

} else {
true

while (repeatLoop()) {
val start0 = System.currentTimeMillis

var subgraph : S = result.head.subgraph

var saved iter : SubgraphEnumerator([S]

result.head.enumerator

if (!done && !repeat) {
if (result.head.getResultType
ResultType.SERIALIZED) ({
//0k, we have serialized iter and sub

val (e, s, ser time)

read 1ter(result.head.serializedFilelIter,

result.head.serializedFileSub, c)
saved iter = e
subgraph = s
KClistEnumerator.loads += 1

logWarning (s"deser iter: ${result.id}; size:

S

{s.getVertices.size}; dag size: S${e.getDag.size}; deser

time: S{ser time / 1000.0}s; ")

} else 1f (result.head.getResultType

ResultType.VERTEX) {
//0k, we have only vertex, need to extend
iter.maybeRemovelastWord ()
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val (next iter, extend time) = extend(iter,
result.head.vertex)

val ser = System.currentTimeMillis
val (e, s) = copylter(next iter, iter.getSubgraph)
val ser time = System.currentTimeMillis - ser

val orphan = new ComputationResult[S] (e, s)
//result.setHead (new ComputationResult[S] (e, s))
saved iter = e

subgraph = s

logWarning (s"extend ${result.head.vertex};
extend time: ${extend time / 1000.0}s; copy iter: S
{ser time / 1000.0}s; id: ${result.id}")
result = new ComputationTree[S] (result,
iter.getComputation.nextComputation (), orphan)
} else 1if (result.head.getResultType ==
ResultType.SUBGRAPH) {
//0k, we have subgraph, rebuild iter
val vertices = ListBuffer.empty[Int]
vertices += result.head.vertex
var p = result.parent
while (p.head !'= null && p.head.getResultType !=
ResultType.REGULAR) {
vertices += p.head.vertex
P = p.parent
}
subgraph = if (p.head != null) {
SparkConfiguration.deserialize[S]
(SparkConfiguration.serialize (p.head.subgraph))
} else {
SparkConfiguration.deserialize[S]
(SparkConfiguration.serialize (iter.getSubgraph))
}
vertices.reverselterator.foreach (v =>
subgraph.addWord (v))

val (e, time) = sub2iter(c, subgraph)
saved iter = e
KClistEnumerator.rebuilds += 1
logWarning (s"rebuild subgraph and iter; size: $
{subgraph.getVertices.size}; dag size: S{e.getDag.size};
rebuild time: S$S{time / 1000.0}s; 1id: S{result.id}")
}
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if (subgraph.getVertices.size() == Refrigerator.size) {
addCliqgque (subgraph)
} else {
if (writePath) {
logWarning (subgraph.toOutputString + " -- dag size:
" + saved iter.getDag.size().toString)

}

val nextComp = result.nextComputation
nextComp.setSubgraphEnumerator (saved iter)
subgraph.nextExtensionLevel ()

val results = nextComp.compute (subgraph) .getResults
subgraph.previousExtensionLevel ()

if (results.length == 1) {
// so here is the logic:

// on the previous iteration we checked all
candidates, 1if the results.length == 1, we have only one
candidate

// so, starting from this point we only need to
find first candidate from next candidates
// because the number may only falling

repeat = true

//check if we already have a clique
//the first one should always be with subgraph and
enumerator
val s = results.get(0).subgraph
val dag = results.get(0) .enumerator.getDag

if (KClistEnumerator.isClique (dag)) {
logWarning (s"KClistEnumerator.isClique for $
{s.getVertices}!")

for (i <- dag.keySet()) {
s.addWord (1)

}

addClique (s)

repeat = false

if (repeat) {
result.setHead (results.get (0))
result.updateId()
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result.updatelevel ()
}

} else {
if (writePath && results.isEmpty) {
logWarning (" |--> X")

//result.head.reset ()

for (orphan <- results) {
val ¢ = new ComputationTree[S] (result,

nextComp.nextComputation (), orphan)

result.adopt (c)

}
repeat = false

val stepTime = System.currentTimeMillis - startO
if (true || result.level % 100 == 0) {
logWarning (s"handling ${result.id}, level $
{result.level}, " +

s"time: ${stepTime / 1000.0}s; " +
s"extend time all: S{extend time all / 1000.0}s;

" _I_
s"ser time all: S${ser time all / 1000.0}s;

colors: ${colors all / 1000.0}s;")

//colors vertices all: ${colors vertices all};
colors neighbours all: S{colors neighbours all};")

}

extend time all = 0
ser time all = 0
colors all = 0
colors vertices all = OL
colors neighbours all = 0L
}
}
val elapsed = System.currentTimeMillis - start

logInfo(s"WorkStealingMode dinternal-=S3$
{config.internalWsEnabled () }" +
s" external=${config.externalWsEnabled()}")
logInfo(s"InitialComputation step=S${c.getStep}" +
s" partitionId=${c.getPartitionId} took ${elapsed} ms")
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ret main = ret
}
graph.closeMap ()
ret main

HcxoaHbiid KOA MOMCKA CJIEAYIIero noarpada

private def next children(current: ComputationTreel[S]):
(ComputationTree[S], Boolean) = {
var result = current
var done = false

//visit first available child if possible

val child = result.visit ()

if (child == null) {
//well, we have no children, go back to parent
result.killChildren ()
result.head.reset ()

var back = true
while (result.hasParent && back) {

result = result.parent
val child0 = result.visit ()
if (childO != null) {

result = child0
back = false

}

if (result.parent == null) {
//oh, this is init parent, we have visited all nodes
done = true
}
} else {

//we go deeper, result is child
result = child

(result, done)

HNcxoaHbIi KO AJITOPUTMA JICHUBOIO PACIIUPEHUS
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private def hasNextComputation (iter: SubgraphEnumerator[S],

c: Computation[S], nextComp: Computation[S]):
ComputationResults[S] = {
val graph = c.getConfig.getMainGraph[MainGraph[ , ]]()
val states = KClistEnumerator.getColors (graph)
val size = Refrigerator.size - 1
val result = new ComputationResults|[S]

val data path = c.getConfig.getString("dump path", "")
val getOnlyFirst = iter.isGetFirstCandidate

var found = false
var extendNeeded = iter.getSubgraph.getNumVertices >
KClistEnumerator.EXTENDS THRESHOLD
var log = ""
val prefixSize = iter.getSubgraph.getVertices.size ()
val maxPossibleSize = prefixSize + max (0,

iter.getAdditionalSize - 1)

while (! (found && getOnlyFirst) && iter.hasNext) {
val u = iter.nextElem()
val (unigColors, elapsed) = FractalSparkRunner.time ({

val dag = iter.getDag

val neigh colors = ListBuffer.empty[Int]
neigh colors += states(u)

if (!dag.containsKey(u)) {
val neighbours = graph.getVertexNeighbours (u)
val cursor = neighbours.cursor ()
while (cursor.moveNext ()) {
neigh colors += states(cursor.elem())
}
} else {
val dagNeighbours = dag.get (u)
val cursor = dagNeighbours.cursor ()
while (cursor.moveNext ()) {
neigh colors += states(cursor.elem())
}
}

colors neighbours all += neigh colors.size
//k-clique contains k colors
neigh colors.distinct.size
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colors vertices all += 1
colors all += elapsed

val isFirstComputation = maxPossibleSize == 0
val 1sSizeOk = ! (isFirstComputation && unigColors <
size || !isFirstComputation && maxPossibleSize < size)
if (isSizeOk && unigColors + prefixSize > size) {
found = true
if (prefixSize == 0) {
extendNeeded = false
KClistEnumerator.graphCounter += 1
}
if (extendNeeded) {
val (next iter, extend time) = extend(iter, u)
if (result.size() > 0) {
var ser time: Long = 0
val (iterName, subName, s) = save iter (next iter,

iter.getSubgraph, data path)
ser time = s
result.add (iterName, subName)
KClistEnumerator.dumps += 1

ser time all += ser time

if (false && writePath) {

val str = 1if (getOnlyFirst) "only first " else

mwn

logWarning (" |--> " + str + u.toString)

log += s"\nSu: dump to file
{KClistEnumerator.dumps.toString} dag size:
{iter.getbDag.sizel}l; sub size:
{iter.getSubgraph.getVertices.size () }" +

$
S
S

s"; extend time: S{extend time / 1000.0}s;

ser time: ${ser time / 1000.0}s; get colors: S$S{elapsed /

1000.0}s;"

} else {
var ci =
val copy = System.currentTimeMillis
if (getOnlyFirst) {

ci = "just add; "
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result.add(next iter, iter.getSubgraph)

} else {
val (iterNew, subNew) = copylter (next iter,
iter.getSubgraph)
ci = "copy iter; "

result.add (iterNew, subNew)

}

val copy time = System.currentTimeMillis - copy

log += s"\nSu: $ci dag size: ${iter.getDag.size};
sub size: ${iter.getSubgraph.getVertices.size()}" +
s"; extend time: S{extend time / 1000.0}s;
copy time: S${copy time / 1000.0}s; get colors: S{elapsed /
1000.0}s; ™"
}
} else {
if (writePath) {
log += s"\n$u: add vertex"
}

result.add (u, prefixSize == 0)

if (prefixSize != 0 && !extendNeeded && result.size() >
0) |
//let's extend, because we have only one appropriate
vertex
val subgraph = SparkConfiguration.deserialize[S]
(SparkConfiguration.serialize (iter.getSubgraph))
iter.set (c, subgraph)
val (next iter, extend time) = extend(iter,
result.get (0) .vertex)
log += s"\nextend first time: ${extend time / 1000.0}s"
result.get (0) .reset ()
if (result.size() == 1) {
next iter.shouldRemoveLastWord = false
next iter.setGetFirstCandidate (true)
}
result.get (0) .enumerator = next iter
result.get (0) .subgraph = subgraph
result.get (0) .setResultType (ResultType.REGULAR)
}

iter.extend = true
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if (result.size() > 0) logWarning(s"Length: $
{result.size()}")
if (log != "") logWarning(log)
result
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public class ComputationTree<S extends Subgraph> {
Computation<S> nextComputation;

public void setHead (ComputationResult<S> head)
this.head = head;

ComputationResult<S> head;
ComputationTree<S> parent;

private List<ComputationTree<S>> children;
private int firstNotVisited = 0;

public int level;

private static int idCounter = 0;

public int id;

ComputationTree (ComputationTree<S>

parent,

Computation<S> nextComputation, ComputationResult<S> head)

{
this.nextComputation = nextComputation;
this.head = head;
this.children = new ArrayList<>();
this.parent = parent;

if (parent == null) {
this.level = 0;
} else {

this.level = parent.level + 1;

updateId() ;

ComputationTree (Computation<S> nextComputation,

ComputationResult<S> head) {
this(null, nextComputation, head);

public ComputationTree<S> wvisit () {
if (hasUnvisited()) {
ComputationTree<S>
children.get (firstNotVisited) ;
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//children.set (firstNotVisited, null);
firstNotVisited++;
return child;
} else {
return null;

public boolean hasUnvisited() {
return firstNotVisited < this.children.size();

public void adopt (ComputationTree<S> orphan) {
children.add (orphan) ;

public boolean hasParent () {
return parent != null;

public void killChildren() {
children = new ArrayList<>();

public void updateId() {
id = idCounter++;

public void updatelLevel () {
level++;
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enum ResultType {
VERTEX,
SUBGRAPH,
SERTIALIZED,
REGULAR

public class ComputationResult<S extends Subgraph> {
SubgraphEnumerator<S> enumerator;
S subgraph;
String serializedFileIter = "";
String serializedFileSub = "";
int vertex = -1;

public void setResultType (ResultType resultType) {
this.resultType = resultType;

public ResultType getResultType () {
return resultType;

private ResultType resultType;

ComputationResult (SubgraphEnumerator<S> enumerator, S
subgraph) {
//System.out.println ("ResultType.REGULAR") ;
resultType = ResultType.REGULAR;
this.enumerator = enumerator;
this.subgraph = subgraph;

ComputationResult (S subgraph) {

//System.out.println ("ResultType.SUBGRAPH") ;
resultType = ResultType.SUBGRAPH;
this.subgraph = subgraph;

ComputationResult (String serializedFilelter, String
serializedFileSub) {

//System.out.println ("ResultType.SERIALIZED") ;
resultType = ResultType.SERIALIZED;
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this.serializedFilelter = serializedFilelIter;
this.serializedFileSub = serializedFileSub;

ComputationResult (int v, boolean first) {
if (first) {
//System.out.println ("ResultType.VERTEX") ;

resultType = ResultType.VERTEX;
vertex = vy

} else {

//System.out.println ("ResultType.SUBGRAPH
ONE") ;

resultType = ResultType.SUBGRAPH;
vertex = v,

void reset () {
subgraph = null;
enumerator = null;
serializedFilelter = "";
serializedFileSub = "";
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	ПЕРЕЧЕНЬ УСЛОВНЫХ ОБОЗНАЧЕНИЙ, СИМВОЛОВ И ТЕРМИНОВ
	ВВЕДЕНИЕ
	В результате воздействия антигенных белков иммунная система пациента вырабатывает антитела, которые могут быть использованы в качестве биомаркеров для выявления рака или вирусной инфекции. Антиген (англ. antigen от antibody generator — «производитель антител») — любое вещество, которое организм рассматривает как чужеродное или потенциально опасное и против которого организм обычно начинает вырабатывать собственные антитела (иммунный ответ). Молекулярные взаимодействия между эпитопом антигена (эпитоп (англ. epitope), или антигенная детерминанта — часть макромолекулы антигена, которая распознаётся иммунной системой) и антителом часто определяются короткими линейными мотивами аминокислотной последовательности антигена. Такие взаимодействия могут быть обнаружены экспериментально с использованием библиотек случайных фаговых дисплеев и секвенирования нового поколения. В этом случае создается библиотека всех возможных пептидов фиксированной длины, и пептиды, распознаваемые антителами, содержащимися в сыворотке крови человека, отбираются, амплифицируются в бактериях и секвенируются. Вычислительная проблема состоит в обнаружении истинных мотивов связывания, соответствующих эпитопам, связанным с диагностированным заболеванием.
	Инструменты, разработанные для решения данной задачи, используют разнообразные алгоритмические методы, включая кластеризацию [15], нейронные сети [16] и оптимизацию исследуемых последовательностей [17]. Однако эти методы имеют ряд недостатков: многие из них не масштабируются для больших наборов данных, требуют предварительных знаний о количестве истинных последовательностей и имеют низкую точность [15]. Данные недостатки показывают, что современные инструменты требуют улучшения, что и является целью магистерской диссертации.
	Для проверки предложенного алгоритма планируется использовать данные предоставленные и использованные авторами алгоритмов, доступных на данный момент [2 — 5]. Далее будут использоваться данные из Los Alamos National Labs HIV-1, NCBI Short Read Archive, European Nucleotide Archive, The Cancer Genome Atlas и других публичных репозиториев.
	В первой главе рассмотрена проблема построения графа на основе молекулярных данных, введены необходимые понятия и теоремы, обозначена цель магистерской диссертации, кратко рассмотрен алгоритм поиска и расширения клик и введена специальная структура данных, необходимая для хранения графа и произведения операций над ним.
	Во второй главе рассматривается алгоритм поиска максимальных клик, описаны существующие алгоритмы, а также их улучшения.
	В третьей главе выявляются требования к задаче, генерация исходных тестовых данных, имплементация разработанного во второй главе алгоритма и тестирование получившегося решения.
	ГЛАВА 1  ОСОБЕННОСТИ ЗАДАЧИ
	1.1 Введение в задачу
	Кликой неориентированного графа называется подмножество его вершин, любые две из которых соединены ребром. Иными словами, это полный подграф первоначального графа. Размер клики определяется как число вершин в ней. Максимальная клика — это клика, которая не может быть расширена путём включения дополнительных смежных вершин, то есть нет клики большего размера, включающей все вершины данной клики. Наибольшая максимальная клика — это максимальная клика, размер которой наибольший. Размер клики определяется количеством вершин, входящих в эту клику. В графе, изображенном на рисунке 1, существует три клики — {A, B, F}, {C, D, E} и {B, C, E, F}. При этом клика {B, C, E, F} является наибольшей.
	Поиск максимальной клики — NP-полная задача [12], и вычислительно сложно получить эффективное точное решение, или хотя бы приближенное [13]. Несмотря на это, существует большое количество задач, которые могут быть сформулированы в виде задачи поиска максимальной клики. К настоящему времени достигнут значительный теоретический прогресс в разработке и анализе точных алгоритмов для поиска максимальной клики или максимального независимого множества (которое является максимальной кликой дополнительного графа), например, [16], [17] и [18]. Следует упомянуть, что алгоритм с теоретически лучшей сложностью не обязательно работает быстрее на практике. Следовательно, для решения задачи, поставленной в магистерской работе, требуется разработать точный алгоритм поиска максимальных клик, который на практике работает очень быстро.
	Однако, прежде чем начать поиск максимальной клики, необходимо построить граф, где будет происходить поиск этой клики.

	1.2 Построение графа
	Предположим, P — набор пептидов длины L. Для целого числа k, k-часть пептида p ∈ P, соответствующая подмножеству J = {j, ..., j}, представляет собой пару (s, r), где s представляет собой подстроку p, образованную аминокислотами в положениях J, а r — вектор чисел промежуточных положений между последовательными элементами J. Например, для p = KKEGLHD, k = 4 и J = {2, 4, 6, 7} соответствующая k-часть имеет вид (KGHD, (1, 1, 0)). Значение k обычно определяется пользователем. Так как пептиды в реальных данных обычно короткие (L < 10), можно запускать предложенный алгоритм с разными значениями k (k = 4 или 5 обычно достаточно).
	Вместо того, чтоб рассматривать весь набор Р, можно рассмотреть набор K всех уникальных k-частей всех пептидов. По множеству K, строится граф G = G(K). Вершины представляют собой k-части, вершины смежные, если они различаются в двух аминокислотах, учитывая интервалы.
	Пример графа пересечений для трех k-частей v1, v2 и v3 изображен на рисунке 2.
	Для каждой вершины v создается набор (k — 1)-частей H(v), полученный удалением каждой из аминокислот из k-части. Например, для k-части v1 из рисунка 1  имеет вид {((GHD, (1,0)), (KHD, (3,0)), (KGD, (1,2)), (KGH, (1,1))}. Вершины v1 и v2 смежные, если  и  содержат одинаковую (k-1)-часть, то есть . В примере  и  содержат одинаковую часть (KHD, (3,0)).
	Кликой в графе G является набор k-частей, любые две из которых соединены ребром, вместе с этим, клики представляют собой нейтрализующие мотивы. В то время как в общем случае генерация всех возможных максимальных клик, то есть клик, которые не могут быть расширены путём добавления смежных вершин, требует экспоненциального времени, в данном случае можно эффективно решить эту проблему, используя комбинаторные свойства графа G. По построению G является графом пересечений линейного k-униформного гиперграфа.
	На рисунке 3 показано сравнение структуры белков с использованием алгоритма поиска максимальных клик. Сначала белки преобразуются в графики белков (сверху рисунка) — для наглядности показана только часть каждого графика белков. Вершины окрашены в соответствии с их физико-химическими свойствами: акцепторный (красный), донорный (зеленый), стэкинг (розовый) и алифатический (желтый). График белкового продукта построен из обоих графиков белков (в центре). Максимальная клика из четырех вершин, соединенных красными краями, указывает на сходство между белками. Наконец, два сравниваемых белка накладываются друг на друга (внизу) в соответствии с наилучшим выравниванием вершин, представленных максимальной кликой.
	После того, как клики-кандидаты найдены, из каждой клики будет собираться мотив. По определению, вершины клики соответствуют подпосдедовательностям, которые идеально перекрываются друг с другом.  Таким образом, их можно склеить друг с другом по пересечениям, и получить мотив. Мотивы, в свою очередь, соответствует так называемым эпитопам - частям вредоносной молекулы, к которым могут цепляться антитела, вырабатываемые иммунной системой. В итоге получен набор мотивов-кандидатов М. Затем выбираются надежные мотивы из полученного набора. Самый простой критерий — это выбрать мотивы, соответствующие наибольшим кликам. Чтобы исключить секвенирование химер (организмов, состоящих из генетически разнородных клеток) важно обеспечить, чтобы k-части в клике имели высокие значения. Таким образом, будут выбираться мотивы M с самыми высокими значениями d (M) = n(M) * c(M), где n(M) — размер соответствующей клики, а c(M) — количество k-частей этой клики.

	1.3 K-униформный гиперграф
	Введем необходимые определения и теоремы. Реберным графом L(G) называется граф, представляющий соседство рёбер графа G. Реберный граф L(H) гиперграфа H определяется условиями:
	вершины графа L(H) биективно соответствуют ребрам гиперграфа H;
	две вершины смежны в L(H) тогда и только тогда, когда соответствующие ребра гиперграфа H пересекаются.
	Гиперграф называется k-униформным, если каждое его ребро имеет размер k, то есть содержит ровно k вершин. Гиперграф называется линейным, если любая пара гиперрёбер имеет в пересечении максимум одну вершину. Класс графов пересечений ребер линейных k-униформных гиперграфов обозначается .
	Клика, содержащая не менее k вершин, называется k-кликой.
	Семейство Q = (C, C, …, C) клик графа G называется крауссовым k-разбиением графа, а клики C - кластерами этого разбиения, если:
	каждое ребро графа G входит в один кластер C;
	Каждая вершина графа G входит не более, чем в k кластеров разбиения Q.
	Теорема 1 [10]. Каждая максимальная -клика графа является кластером каждого его крауссова k-разбиения.
	Теорема 2 [11]. Граф принадлежит классу , если и только если существует крауссово k-разбиение этого графа.
	В силу определения краусова k-разбиения окружение каждой вершины графа   содержит не более чем k попарно несмежных вершин. Поэтому, если степени вершин графа достаточно велики, то каждая вершина графа G входив в некоторую k-большую клику. Класс  реберных графов простых графов изучен очень хорошо, в частности, существуют эффективные алгоритмы для решения задачи распознавания . Ситуация существенно меняется, если k равен не двум, а трём и выше. В [10] доказано, что для фиксированного  задача распознавания   является NP-полной.
	На рисунке 4 показан пример гиперграфа, где e-e — ребра графа, а v-v — вершины графа.

	Выводы
	В первой главе было рассмотрено следующее:
	введение в задачу;
	алгоритм построения графа;
	биологический смысл клик;
	общий алгоритм работы;
	основные теоремы и определения.
	ГЛАВА 2  АЛГОРИТМ ПОИСКА МАКСИМАЛЬНЫХ КЛИК

	2.1 Существующие подходы
	На решение задачи поиска максимальной клики было потрачено огромное количество усилий. Решение задачи поиска максимальной клики в литературе можно разделить на три группы. Первая группа включает централизованные последовательные алгоритмы. Вторая группа стремится распараллелить поиск по доступным процессорам или ядрам на одной машине, предлагая многопоточные подходы. Третья группа взяла на себя направление распределения экземпляра графа по нескольким машинам для обеспечения более высокой масштабируемости.
	Алгоритмы из первой группы можно разделить на две группы: приближенные методы, включающие алгоритмы стохастического локального поиска, и точные алгоритмы. Приближенные алгоритмы могут решать большие и сложные задачи, но не могут гарантировать оптимальность их решений. Точные алгоритмы гарантируют оптимальность найденных решений. Поскольку задача поиска максимальной клики является NP-трудной, эффективных алгоритмов с точным полиномиальным временем еще не найдено. Однако было приложено много усилий для имплементации быстрых алгоритмов на практике. Одна из самых успешных парадигм для решения данной задачи называется методом ветвей и границ [7].
	Метод ветвей и границ — общий алгоритмический метод для нахождения оптимальных решений различных задач оптимизации, особенно дискретной и комбинаторной оптимизации. Метод является развитием метода полного перебора, в отличие от последнего — с отсевом подмножеств допустимых решений, заведомо не содержащих оптимальных решений.
	Вторая группа алгоритмов исследовала распараллеливание поиска по ядрам на одной машине. Depolli [8] впервые представил очень эффективный централизованный алгоритм, объединив существующие блоки различных алгоритмов. Они объединили улучшенную приближенную раскраску из [9], начальное упорядочение вершин из [10] и использование битовых строк из [11]. Затем они эффективно распараллелили алгоритм в многопоточной среде. Rossi в [12] предложил параллельный алгоритм, ориентированный на большие разреженные графы. Они использовали характеристики социальных и информационных сетей и применяли агрессивные методы удаления. Далее они распараллелили поиск максимальной клики. Хотя они предложили универсальное распараллеливание, которое также можно использовать в распределенных фреймворках, реализация авторов и эксперименты проводились только в многопоточной среде.
	Третья группа алгоритмов использует распределенные фреймворки для достижения более высокой масштабируемости. Например, Pardalos в [13] предложили алгоритм max-clique на основе MPI. Однако модель MPI не обеспечивает отказоустойчивости. Кроме того, он не такой масштабируемый, как другие распределенные модели, такие как MapReduce. Распределенные алгоритмы max-clique, основанные на MapReduce, были предложены в [14], [15]. В [16] Peng впервые предложил наивный распределенный алгоритм. Они полагались на наивное случайное разбиение и не использовали никаких приемов отсечения. Xiang [17] затем предложил стратегию рекурсивного разделения, называемую BMC-разделением, которая обеспечивает хорошее распределение нагрузки. Затем они использовали разбиение BMC в эффективном и масштабируемом алгоритме MapReduce. Мощность их подхода была продемонстрирована путем решения, впервые, одного из больших графов из теста DIMACS, с использованием кластера из 128 машин.
	В магистерской работе будет реализован точный алгоритм, основанный на методе ветвей и границ. Стандартный последовательный алгоритм поиска максимальной клики, реализующий метод ветвей и границ представлен в Алгоритме 1.
	Алгоритм 1
	w = 0
	C = {}
	P = G.V
	extend(C, P)
	6.
	7.  Function extend(C, P):
	8.    for v in P:
	9.     if |Гp(v)| + |C| < w then
	10.     return
	11.    endif
	12.    C = C  {v}
	13.    P’ = Гp(v)
	14.    if |P’| > 0
	15.     extend(C, P’)
	16.    else
	17.     w = max(w, |C|)
	18.    end if
	19.    C = C - {v}
	20.    P = P - {v}
	21.   end for
	Переменная w — глобальная переменная для размера максимальной клики, С — сет вершин в текущей клике и P — сет еще не обработанных вершин. На каждом шаге берется вершина из сета не обработанных вершин, если граничное условие выполняется, вершина добавляется в текущую клику, в сете остаются только вершины, смежные с текущей. Далее, рекурсивно вызывается функция расширения. После работы алгоритма в переменной C будет максимальная найденная клика.
	В методе ветвей и границ наиболее важным моментом является эффективное сокращение пространства поиска с низкими накладными расходами. Фактически, значительное сокращение пространства поиска довольно легко достигается с высокими накладными расходами, но это приведет к увеличению общего времени работы.
	Кандидатом сокращающего критерия может быть раскраска графа, а именно количество цветов, необходимых для раскрашивания графа, это верхняя граница размера максимальной клики в графе G. Действительно, так как клика размера k является полным подграфом, для ее раскраски необходимо ровно k цветов. Также, раскраска вершин графа даёт самые узкие границы для метода ветвей и границ [18].

	2.2 Алгоритм раскраски графа
	2.3 Список максимальных клик
	2.4 Улучшения существующих алгоритмов
	w = 0
	P = G.V
	layer = first_extends(P)
	cliques = {}
	while True:
	new_layer = extends_all(layer)
	if new_layer == {}:
	break
	layer = new_layer
	end while
	Function first_extends(P):
	subgraphs = {}
	for v in P:
	subgraphs.add({v}, Гp(v))
	end for
	return subgraphs
	Function extends_all(subgraphs):
	all_extends = {}
	for s, c in subgraphs:
	all_extends.add_all(extend(s, c))
	end for
	return all_extends
	Function extend(C, P):
	new_extends = {}
	for v in P:
	if |Гp(v)| + |C| > w - 1 then
	extend.add(C  {v}, Гp(v))
	end if
	end for
	return new_extends
	P = G.V
	layer = first_extends(P, Size)
	cliques = {}
	while True:
	new_layer = extends_all(layer, Size)
	if new_layer == {}:
	break
	layer = new_layer
	end while
	Function first_extends(P, Size):
	subgraphs = {}
	for v in P:
	if |Гp(v)| >= Size:
	subgraphs.add({v}, Гp(v))
	end for
	return subgraphs
	Function extend(C, P, Size):
	new_extends = {}
	for v in P:
	if |Гp(v)| + |C| >= Size:
	filtered_N = {}
	for u in Гp(v):
	if |Гp(u)| + |C| + 1 >= Size:
	filtered_N.add(u)
	extend.add(C  {v}, filtered_N)
	end if
	end for
	return new_extends

	2.5 Параллельная версия алгоритма
	Выводы
	ГЛАВА 3  РЕАЛИЗАЦИЯ АЛГОРИТМА ПОИСКА СПИСКА МАКСИМАЛЬНЫХ КЛИК

	3.1 Генерация данных
	retVal = new Vector
	randLetIndx = 0
	randD = 0.0
	for i in (0, n):
	temp = “”
	for c in preDefStr:
	if c == “-“:
	randLetIndx = random()
	temp += aminoAcidLets.charAt(randLetIndx)
	else:
	randD = random.double()
	if randD > 0.5:
	temp = temp + preDefStr.charAt(j)
	else:
	randLetIndx = random()
	temp += aminoAcidLets.charAt(randLetIndx)
	retVal.add(temp)
	return retVal
	1.  adjacencyList = []
	for i in (0, sequences.len):
	for j in (0, sequences.len):
	if i == j:
	continue
	score = 0
	for k in (0, 7):
	if sequences[i][k] == sequences[j][k] and
	sequences[i][k] != ‘-‘:
	score += 1
	if score >= 3:
	adjacencyList[i].add(j)
	return adjacencyList

	3.2 Основные требования новой структуры данных
	Обозначим функциональные и нефункциональные требования к новой структуре. Структура должна:
	хранить текущие клики и список вершин-кандидатов (подграф);
	не занимать много места в памяти;
	иметь возможность удалять ветви расширений;
	иметь возможность возвращаться к предыдущим кликам и их кандидатам.
	Итак, практически всем требованиям удовлетворяет дерево следующего вида:
	1. class ComputationTree
	2. List<ComputationTree> children
	3. ComputationTree parent
	4. ComputationResult head
	5.
	6. class ComputationResult
	7. SubgraphEnumerator candidates
	8. Subgraph subgraph
	Класс, который содержит поле родитель своего же типа и список детей своего же типа, а также ссылку на текущую клику и ее кандидатов. Удаление ветвей можно реализовать простым удалением элемента из списка детей. Возвращение к предыдущим кликам осуществляется с помощью поля родитель. Полный код приведен в приложении B.

	3.3 Уменьшение потребляемой памяти
	На рисунке 14 показано, как будет выглядеть дерево расширений.
	Все, что ниже красной пунктирной линии, отсекается проверкой на максимальный возможный размер клики |U| + |C| < w. Цифры на пунктирных линиях показывают порядок расширений клик. Стрелка вниз обозначает вершину, которая добавляется в клику, а красный шрифт показывает вершины, которые удаляются из списка вершин-кандидатов. Данный алгоритм описан в алгоритме 7.
	Алгоритм 7
	w = 0
	P = G.V
	layer = first_extends(P)
	cliques = {}
	head = layer.head
	done = false
	while cliques.size < N and not done:
	new_head = extends_first(head)
	if new_head == null:
	head, done0 = get_new_head(head)
	done = done0
	end while
	Function first_extends(P):
	subgraphs = {}
	for v in P:
	subgraphs.add({v}, Гp(v))
	end for
	return subgraphs
	Function extends_first(subgraphs):
	all_extends = {}
	s, c = subgraphs.head
	return extend(s, c)
	Function extend(C, P):
	new_extends = {}
	for v in P:
	if |Гp(v)| + |C| > w - 1 then
	new_extends.add(v)
	end if
	end for
	return (P, new_extends)
	Function get_new_head(head):
	child = head.get_new_child()
	if child == null:
	back = true
	child == head
	while child.has_parent() && back:
	child_first = child.visit()
	if child_first != null:
	head = child_first
	back = false
	end if
	end while
	if head == null:
	done = true
	else
	head = child
	end if
	return (head, done)
	Реализуем Алгоритм 7 и запустим приложение с исходным тестовым графом. Рисунок 15 показывает результат запуска.
	Как видно по графику, OutOfMemoryError уже не появляется, но структура всё еще занимает много места — 5500 MB.

	3.4 Chronicle Map
	Уменьшить размер потребляемой памяти можно с помощью Chronicle Map. Chronicle Map (https://github.com/OpenHFT/Chronicle-Map) — это сверхбыстрое не блокирующее хранилище ключей и значений в памяти, предназначенное для приложений с малой задержкой или многопроцессорных приложений. Размер Chronicle Map ограничен не оперативной памятью, а доступной емкостью диска. Промежуточные подграфы и список вершин-кандидатов будут храниться в Chronicle Map, а в дереве расширений будут содержаться только ключи к соответствующим значениям. Внесем небольшие изменения в Алгоритм 7, добавив работу с Chronicle Map. Изменятся всего две функции, поэтому для краткости приведем только их в Алгоритме 8.
	Алгоритм 8
	Function extend(C, P, map):
	for v in P:
	if |Гp(v)| + |C| > w - 1 then
	key = generate_key()
	map.put(key, v, Гv(P))
	end if
	end for
	return key
	Function generate_key():
	return generate_random_int()
	Function extends_first(subgraphs, map):
	s, c = map.get(subgraphs.head)
	return extend(s, c)
	Произведем повторный запуск программы на тех же данных, но с Chronicle Map. График потребляемой памяти показан на рисунке 16.
	Итоговая реализация занимает практически в два раза меньше места. Полная реализация данного алгоритма приведена в приложении А.

	3.5 Параллельная версия
	В параллельной версии потоки исследуют несколько ветвей дерева поиска одновременно, каждая ветвь начинается в отдельной начальной вершине, как показано на рисунке 17 в примере графа с рисунка 13. Поток 1 исследует ветвь, имеющую вершину a в качестве корня и все другие вершины в качестве кандидатов. Поток 2 исследует другую ветвь, полученную первым разделением задания, и имеет вершину b в качестве корня и все другие вершины, кроме вершины a, в качестве кандидатов. Количество вершин-кандидатов в рабочем наборе U уменьшается с каждым дополнительным потоком, и соответственно уменьшается среднее время выполнения, поэтому в первую очередь ищутся сложные, наиболее трудоемкие ветви. Когда потоки, исследующие сложные ветки, завершают свою работу, остаются только те потоки, которые исследуют простые ветки, что обеспечивает низкое время простоя и хорошую балансировку нагрузки. Аналогично рисунку 14, всё что под пунктирной линией отсекается проверкой на максимальный возможный размер клики |U| + |C| < w.
	В отличие от последовательного алгоритма (рисунок 14), параллельный алгоритм исследует две ветви одновременно (рисунок 17). Это уменьшает количество шагов, то есть с 9 до 7 в последовательном алгоритме, и приводит к более быстрому времени выполнения (ускорению) алгоритма.
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