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HAL is a multi-disciplinary open access
archive for the deposit and dissemination of sci-
entific research documents, whether they are pub-
lished or not. The documents may come from
teaching and research institutions in France or
abroad, or from public or private research centers.

L’archive ouverte pluridisciplinaire HAL, est
destinée au dépôt et à la diffusion de documents
scientifiques de niveau recherche, publiés ou non,
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recherche français ou étrangers, des laboratoires
publics ou privés.
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����
� �� �#$ %
����& ��� '#$ %���&� � � � � � � � � � �(
��" $ 
��
���������� �� ��� �����
����
� �� ��� ������
��������

�
������ � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � �(
��) *����+�� �
����� �� �
����
������ ��� �
��������� � � � � � � � ��
��, ��� ������ ��
����
� ������ �� ����� ������ � � � � � � � � ��
��- ��� ���
 ���� �� �
����� ��
����
�� � � � � � � � � � � � � � � � ��
��. /0�������� �
� �� �� ��� ��1� �� �������� ���������� � � � � �,
���( �
���������� �0���� �� � ��������� 2���3 �
���������� ��

���� ��� ������4 ���������� '����3 �
���������� �� ���
���� ��� ������4 ���������� � � � � � � � � � � � � � � � � � � �.
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����� �����
����
� %������
��������& �
����
��
��� ���� �
��� �� ����� ����� %�,� ����� ��� �(". �����&
����� ��� ���� ���� �������  ��� Cα �� ��� ���� ���� ���
� �������� ��
������ δ ≥ 75� � � � � � � � � � � � � � � � � � � ��

��� /0���� �� �� ������� �
��� %�& ��� � ����� �
��� %�&� � �)
��� /0���� �� � ����
��� %�& ���� �� �
�6���� �� ��� �
���� %�&7

%�& ��� %�&  ��� � �����
� �� 3
3
= 1� � � � � � � � � � � � � � � � �,

��� /0���� �� � ���������� ���
�� �
�� �� � 89* �����
 %�& ���
�� � �9* �����
 %�&� /��� ���� �� ��� ���
�� �
�� 
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������
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��� ���������� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � �-
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������ ��
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� ��������� � ��
��" :���
� ������ �� �������� ���
������ ��
 �����
� ��������� ��
��) :���
� ������ �� +��
 ���
������ ��
 �����
� ��������� � � � ��

��� $� �0���� �� � � 
��
���������� ������������� �����
�� ����
��� �
�� ��
 �0��
������ %�
�� ;��4�� ����� ������� %�*�&&�
��� +��
� ��� ��� � ��� ��

��������� �������� �� ���� ����
�� ��� ����
���� �� ��� 
�� �
����� �����
����
�� � � � � � � � )"

��� ������������� �����
� �������� �
��� �
!� � � � � � � � � � � � ))
��� $� �0���� �� � � ������������ ����
����� � � � � � � � � � � ,�
��� '��� �� 
��
���������� ������������� �����
�� Ω∗ �
�� � �
��

6���� ����
���� Ω ��������� �� ��� ������������ ��
����� %τ&� ,.
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���
� �� ��
���� ����� ������� � � � � � � � � ()

��( *���������� �� ������� �� *�+ ��� ��� ��� ������� ���������

�� ��� ��� ������������� ������������ ���  ��� ��!����

����������� ���������� �����, ������� �����%���
 �
���� -����,

��������%�
 �
������ � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � (+

��# *���������� �� ������� �� *�. ��� ��� ��� ������� ���������

�� ��� ��� ������������� ������������ ���  ��� ��!����

����������� ���������� �����, ������� �����%���
 �
���� -����,

��������%�
 �
������ � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � (.

��+) *���������� �� ������� �� *�/ ��� ��� ��� ������� ���������

�� ��� ��� ������������� ������������ ���  ��� ��!����
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 �
���� -����,

��������%�
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������ � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � (.

��++ *���������� �� ������� �� *�� ��� ��� ��� ������� ���������

�� ��� ��� ������������� ������������ ���  ��� ��!����

����������� ���������� �����, ������� �����%���
 �
���� -����,

��������%�
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���
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�%������  ��� �����0 *��� �� ������

����
��� ������
���� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � (�

��+ 1 �2�%��� �� � ����� �� � 
��%�
�� 
�%����� � � � � � � � � #/

��. *���������� �� ��������� �� ��3� ��� ��� 43�%�� �������� � � +)+

��/ *���������� �� ��������� �� ��3� ��� ��� 15*� �������� �
���

�������� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � +).

��� *���������� �� ��������� �� ��3� ��� ��� 43�%�� ������� ����

��!���� ������ �� k ��%��� �� ���������������� � � � � � � � � +).

��� *���������� �� ��������� �� ��3� ��� ��� 15*� �������� �
���

������� ���� ��!���� ������ �� k ��%��� �� ���������������� +)/

��$ -���%� �� 
�������� ��� 6-� �� ��� �7�� ������
�  ���

��!���� �%��� �� 
������� �k�� � � � � � � � � � � � � � � � � � +)�

��" -���%� �� 
�������� ��� 6-� �� ��� �7�� ������
� �� ����
�

+)) �������������� �%�� ��!���� �%��� �� ���������� � � � +)�

��( -���%� �� 
�������� ��� 6-� �� ��� �7�� ������
� �� ����
�

�)) �������������� �%�� ��!���� �%��� �� ���������� � � � +)�
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���� �������
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��#
�
�� ���������� ����
����� � � � � � � � � � � � � � � � � � �  �

$�� "������
������� � ��
 
��
���
���� �����
�� � � � � � � � � � � %$

$�� &��	
� � ��
'�
�� ��	������ (Ω)* �
��
�
�����+
 ����	���,

���
� ��	������ (Ω∗) ��� ��
 �
�
���� ���
 � � � � � � � � � � %�

$�! �������-* ��
�����* �
���� (�
�����+��-)* .,���
 ��� ��" � ��


������/����� � 
��� �����
� ����� &� ����
� 0��� ��
'�
��

��	������ (.��) ��
� �
��
�
�����+
 ����	������
� ��	������

(��1) � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � %%

$�$ &��	
� � ��	������ (2�3) ��� �������- (���) � ��
 ����,

��/����� � 
��� �����
� ����� &� ����
� 0��� ��
'�
�� ��	,

������ (.��) ��
� �
��
�
�����+
 ����	������
� ��	������ ��,

��� ������� (��162)* �����45 (��180) ��� 1��� 5 (��1250) %4

$� 6�����
 ����-��� � ��������� 0��� ��#
�
�� ��	��������

���
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 �� �
������7 �����
�� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 84

 �� &��	
� � ��
'�
�� ��	������ (Ω) 
������
� ��� 
��� �����
� 88

 �! "������� � �+
���
 ��������� ���� � ��
 �������� �
�,

�
�
�����+
 ��	������ (�6�) 0��� ���
 �
�
��
� 	- ��
 ��9+


������� (&�) ��� ��
 ������� �
� � ��� ��
'�
�� ��	������ (.�3)��55
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����� !
	"����� ����	���# �
 ��������� � � � � � � � � � � � � � 

����� $�����
 ��
�
� �
 %
	"����� ����	���# � � � � � � � � � ��

����� ����� 	� ����
��	
����# �
 ������
 ��
�
� � � � � � � � ��

����� &������
� ��� '�����# 	� ������
� � � � � � � � � � � � � ��

����� ���������	
� 	� ������
� �
 ���� ��
�
� � � � � � � � � � ��

����( ���������	
� 	� ���� ��
�
� � � � � � � � � � � � � � � � �)

��� *�	�	����� ���%��	�
� + ��	�
�	������� �
� ��	�	����� ���� � � �)

����� *�	�
�	������� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � �)

����� *�	�	����� ���� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � �)

����� $�	���
 ��������� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � ��

����� ,�	� ��	���
 ��-���������� �	 ��	���
 ������ � � � � � �(

��� �	
�����	
 � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � ��

� ������ ����� ��
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�������� ��� �	 ����� ����� ���� ��
 � �� �!���� �� ����
 � !���"��

#� �� "�
 �  ��� !���� ����
 	������
�$ � ��
	�	�% & ����"�	�% '

�������	�% �	
 ( ����	�	�� ���� ��
� � �� ��� �� ��"!�"	����%

i.e.% ��	)� ��� �� �	 
� � &% ��� �� � �	 �� �����!�	
�	�

!������	 �	 �� ���� ��
% �	
 �� ��" ���	�  �� ( �	
 '� ��� ��	

� �!��	�
 �� � �*�	� �  ��� �����% �� ����� ��� �� +	��	 ��

� �� "����� ���� 	��
� �� �	��� �	��������	� � ��� +	��	 ��)�	�
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)���� ���� �	 �� ��
�	�% 
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�	�% ��������	% �	
 �!�����	 � �	��

#� 
�,�� ��"������  ��" ��� �� ��	���	�	� �� ����� ����� �	���


� 
�������� �	
 ��	���	�	� �� ��� ������ �-� �	���
 � ���"�	�

&���% ��  ��� ��� ���� �� � ��
	�	�% - ��������% ' �������	�% �	


( ����	�	��

������ .����	� �� ���������� "����"������  ��"
 �� ��	���	����	 � 

�/ 
����	�� �"�	� ���
� �
0	
 �	
 
����
 �	 1����	 ��2�2��� ����� ��3

 �� �� ��""�	 ���������� ���" � �"�	� ���
�� �	�� ��	� ����	�� &��

!��� ������� ���� �	 ��"��� )�� ���������� !������ &�� �� ��!�	���� �	

�	  ��" �� �	����  �� � )����� � !������������  �	����	� �	���
�	� 	4��

"���� ���������% ��	
�	�% ���	�!��� �	
 ������% �""�	 !�������	% ��	����

� ������% ��� � ��� ��"!� � � !����	 ��� �"�����"������ !����	� ��

���������
 �	 ����� ��5 �	
 "�� 
����� ����� !����	� �� ��)	 �	 �����	

��2�2�

�������  !� 	���
� ����
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�� ������� �	 
��� ���� �� ���������� ���������

�������� �� ��� �α ���	
 �� � ��� ��� ����� ���� ������������ ��� �	��� ����

�� ������� ��� ���� �� �� ����������	���� ���������
 ��� ��		�� ����

������� ��� �	��� ���� ��	��� ��� � ������ �������� �������� �����


�	�	�	� ��� ���� ������ �� ������ ����������

 	��� ���� ������!�� ��� �!������ ����� �" �������
  �� �	��� ���� �" ���

������� ��� #����� �������� �� ������� ����
 $�� ������� "��� ���� !��%!�

����� ��	������� ��!��!��
 &������' �� � ������ �� ������������ �������

"�!� ����� �" ������� ��!��!�� � ���!������ �� (��!�� )
*


� ������� ���������� ��� �%!���� �" ��� �	��� ���� ����!� �� ���

����� � ������ ��� ������� ���	��� ��!��!��


� �������� ���������� ��� ����� �" �	��� ���� �� ��� ���	��� ��!��

�!�� ��� "��� �� "��	 ��	���+ ����� ��	������� ��!��!�� �!� �� � ��	�

�������� �" ���	���� �����������
 ���� ����� ��	������� "���	���

��� ���� ��� "��	 �" ��� �" ����� ������� "��	, � ����� ���"��	�����

������ α − helix' � ������ ������� ���� ������ β − sheet ��� � turn

����� ��� ����������� ����� ������ �� ������� ���������


� �������� ���������� ��� -��� "����� ���� �" � ������� ���� �� �� �����

��� ����' i.e.' ���� � ����� � ��� ������� �������� ��!��!�� .�� �	���

������� /0���!��!��1
 2�������' �� � "��	�� �� ��� ������ �������� �"

��� �������� ��!��!�� !�� ���� ���� ����!� ���� ��� "�� ���� ��

��� ����� ��� �� ���� ���� �� ��� /0�����


�  �������� ���������� �� �������' ������� ��� �"��� ��	���� �" ���

���� �%!���� �" �	��� ����
 ��� %!�������� ��!��!�� �" � �������

����� �� ��� ��	�������� �" �� �%!���� ����� ���� ��� �� � ����

	���' � �������� ��� � �������� ��!��!��


0!���� ��� ����!����' ������� �� ����!�� ������
 (��	 ��� ����������

�� �������' ��� �	��� ���� "��	��� ������� �%!���� ��� �+���� �� ������

����� ���� ����!���� 	!���� "��	 ��� ���� �" �	��� ���� ���� ������� ����!��

��� ������ �" 03 	!������
 $!������ �" �	��� ���� ��� %!����-�� �� ���

�������� substitution matrix


�	�	�	� ������ ����������� ��������

 ������� !����!���� 	����+ � � )45)4 	����+ ����� ���� ���!� v �������

� ���� �" �	��� ���� (x, y) ������ ��� ���� �" 	!������ �" ��� �	��� ����

x �� ��� �	��� ���� y' !�� ���� x, y ∈ [1..20]


�����������	
�
���
�����	
�
������
����������� �������� �����



Σ

A Σ ∀l, l′ ∈ Σ A
A : Σ2 → [⊥,�] ⊂ R

(l, l′) → s

s l′ l



�� ������	 �
 ���� ���� ��� �������� �����	����

������������ ���	
 s �� �� [⊥,�]� � s = ⊥ ��
� ��
 ������������ �� ���������
�

��� � s = � ��
� �� �� �
	����� ��
 ����
� ⊥ ��� � ��� ���
�	 �	 ��� �� A�

��� ���� �	�
	 �����	 ���������	 ������� ��� ��� ������� �����

�	� � !"#� �$�	��� ���%� &

��� ���	��� ��� '��	� �������� ������	( ����) 
�� ��*�+���� ��

������ ������� �����, ��� ������	 ����) ��������	�� �� � ���������	

�������� -�� �.. ���� 	 � ������+�� ��� �- �*�+���	/ i.e./ � ������	 ����

���� 	�� ������� ��� ���*�� �- ��� �����	, ��� � �	�
	 �� � ��
��
	�
���

���
��
���������� ���	�� '����(, 0- 
� ��+��+� ��� ����) �� ���+- � -�


����/ 
� ����	 � ����) ���� ���� 1*�� ��� ������+��� �- ���������	

-�� +��1�� �*�+���	��� ����	��� �	��� ��� ��������	 ���� �������� ����2

��	� 
��+� -�++�
 ��� ���� ������	 �� ����� 	 ��� ���� ����), �� �� ����

���+� ���� 	 ��3��	�� ��������	 ���1����/ ���� ���� ����) � ���	�2

-����� 	�� � ����) �- ��+����� ���� ��++�� ������	 ����) �- ������

������� �����, ��� ���	�-������	 � ���-����� �� ��	����	1 ��� ��+��*�

-��3��	��� �- ������	 �- ��	� ���� �	� �� ���	1 ��� +�1����� �- ����

�+���	� �- ��� ����),

������ ���	��� � �����	� �������� 
�� �	�������	 �� �1�+1�� ���

���������	 �- ��	� ����, 4�+� ���������� ���*� -��� *��� ��+�� ���2

��	�/ ���� ��� ��1��� �- ���������	 �- ��	� ���� � �������� �� �����*	1

�+���� �- ��	� ���� -��� ���� ����	� �����	�, 5��� �+��� �����	� � �����

�	� �1�+� ��	���*�� ��1�	, ����� �+���� ��� ���� �� 1���� �++ ��1��	�� �-

��3��	��� ��*	1 � �	��� �����	��1� �- ��	��� 
��	 ���� �+���, ���

-��3��	�� �- ���������	 � ������� -�� ���� ��� �- ��	� ���� ���	 � +�1�2

����� ������+�� ����) ��++�� � !"#� '� !��� "#�������	 ����)( �

��+��+���� �*�� ����� -��3��	���, 5*��� �����	��1� �- ��	��� � � ������+��

����), 6�� 	���	��/ ��� � !"#�7% ����) '��� ���+� %,%( � ����	�� ��	1

�	 ��	��� �������+� �- 7%8, $�	��� �	� $�	��� �$�	��� ���%� ��	������

���� ������� -��� � �������� ��	��		1 ���� ���	 %... �+����,



���� �������	
� �
	������ � ��������
��	� 
�� �������	
� �
�
 ��

�
�
�
��
�
��
�
�
	
�
�


��

�
�
��
�
�
�
�
�
�
��
�
�
�
�


�
�
�
��

�
�
�
�
�
�
�
�
�

�
�

�
�

�
�

�
�

�
 

!
"

#
�

�
�

�
�

�
�

�
�

��
��

��
�

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��

	
��

�
�

��
�

�
�

�
�

�
��

��
�

��
��

��
��

��
��

��



��

�
�

�
��

�
�

�
�

�
�

��
�

��
��

��
��

��
��

��

�
��

��
�

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��

�
�

�
��

��
�

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��


��

�
�

��
�

	
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
�

��
��

��

�
��

�
�

��
��

�
	

�
�

�
��

�
�

��
��

��
��

��
��

��

�
��

�
�

��
��

��
�

	
�

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��

�
��

�
�

��
��

��
�

�



�
�

�
�

��
��

��
��

��
��

��

�
��

�
�

��
��

��
�

�
�



�

�
�

�
��

��
��

��
��

��

�
��

��
�

��
��

��
�

�
�

�
�

�
��

��
��

��
��

��
�

��

�
��

��
��

��
��

��
�

��
�

�
�



�

��
��

��
��

��
��

��

�
��

�
�

��
��

��
�

��
�

�
��

�



��
��

��
��

��
��

��

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

�
��

��
��



�

�
��

�
��

��

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

�
�

�
�

�
��

��

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

�
�

�
�

�
��

��

�
��

��
��

��
�

��
��

��
��

��
��

��
��

�
�

�
�

��
��

��

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

�
�

�
��

	
�

�

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
�

��
��

��
��

��
��

�
�

�

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

�
�

�
�



�� ������	 �
 ���� ���� ��� �������� �����	����

����� �������  !��� ��� " ��� ��"� "��"������ ���	#$
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$�� ��� �	 ������ �� %&'% � ����
�(�� )����� *�������" �� �	

���������	�� �+�����!# �� ��� ��� �� ,�������� ��%�" �� ������	 �����
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# /� �������"
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������ �� �� 	��� �� �	�
� ������� ������ �� ������
 ����
�������� ����� �	�� ����� ���	� ��� !� "�� #��� ���� �� �� ��������
��� �#��� ����� �� � ��� �� ������ �� ��� ������ ���� �� ���������
$ ��$ ��
������ ������������ �	�� ���� �� ����� �� ������ ��� ����	#%������ � ��
��$ ������������ i.e.� �#��$ ������� &��� ��� �'�#�
� �� (��	�� ��)�*�

(��	�� ��)�+ "�����	
����� �'�#�
� �� � �,%������ -���+ "�����	
����� ��
#��� ��� ,�
�	��$ ���������� .����+ "�����	
����� �� ��� #��� ��� ,�
�	��$
����������

% �
�� ���� "��� �� ��� #��� �������� 	��� �� ��� 
������	��� "�� #���
���� �� �� �������� ���� �#��� ���� ��
$ �� � #��� ���# MA �� ��� "���
#��� ���# ��� �� ���
� 
��� ��� Cα �� ��� Cβ ���#�� �� /������ 
��� ���
�#��� ���� �������� �� ��� ���� ����� �������� �-���

 ���0� �	�� ����!�
"� ����� ������������ ��� �#��� ����� u ��� v ��� 
����� �$ �� ����
e(u, v) = 1� �� ��� �	�
����� �������� ������ ����� �� #��� ���#�
Δ(MA(u),MA(v)) �� ��
� � �������
� �������� δ� (��#�

$+

e(u, v) =

{
1, if Δ(MA(u),MA(v)) ≤ δ

0, otherwise
&��)*

�� ��� 
������	��� #��$ ���� 	��� ���� #����� ������

$ ��� Cα ���#
��� ��� 	�	�

$ δ ≥ 71 �� ��� ���	#��� ���� Cα ���#� ��/�� ���
�����

 ����� �� ��� ������� ������#����� ��	�� ����!�

% ��� ����� ��#� �'�������� ���� ���� #��� �� ��� #��� ���# #������
(�� �������� �� ������ ���2!� �	����� �������� ��� ����� ���� �������
�� ����������� ��� ��������� ��
$ ������ ��� #��� ���#� �� �#��� �����
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0, otherwise
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!�� ������ ����� ����� 	�

��� ��	�� ��	
� ���� ��� ���� ����� ���� ��� ��	� ������ *�������� 	� ���

���� �� ����	
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� �� ��� ��	�� ��	
� �� ��� ��	� ������ 	� ���
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 	�� �� �	�%� �	�� � ���� �������	�� ����
 ��
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 	� ����	��� &� �������� ��	� ���� 
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����� �����
 ����	
��� �������	����� ��� 
	������ ������ ��� ��� ����� 	�

��� ��	�� ��	
�� ��	� �	!��� 	�������� ��� ������$	�� �� ��� �$����	�� �	���

,��	
��� ����! ��� ����	��	�� ��� ������� �������
 �� �����	��� ��� ������$	��

�� ���	� ��������� ���� 
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�� ���� ��� 
	������ ������ ��� ������	
� ��

��� �	
� ���	�� �� ��	�� ��	
� �� 
��	
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�
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-� �	���!	����� ����%	�! ��� Cα ����� 
�(�� ��� ������� ����� �� ��� ����

��	� ���������	�� .���� �//01� � ������ �� ��� ��� ��	� ���� �����
 	�

��� �$���	����� � ���
���� ��	�! Cα �� ��� ��	� ����� - ���� �$�����

�� � �����	� � ���������� ���� �������������	� �����	�� ����������
 	��� �
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Cα δ ≥ 7
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��� 	
�� ������ � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � ��

��� ����
�� ������ � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � ��

��� �
������ ����
�� �������
� � � � � � � � � � � � � � � � ��

����� ����	
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������ � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � ��
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�
������ � � � � � � � � � � � � � � � � � � ��

����� ��
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�� �������� ������
�� ��������
� � � � � � � � � � 
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G = (V,E,Σ, L) G′ = (V ′, E ′,Σ′, L′)
f V → V ′

∀u, v ∈ V : ∀{u, v} ∈ E ⇔ {f(u), f(v)} ∈ E ′

∀v ∈ V : L(v) = L′(f(v))

∀{u, v} ∈ E : L{u, v} = L′{f(u), f(v)}

L L′ G G′

G

G′ G ⊆ G′

f : V → V ′

∀u, v ∈ V : ∀{u, v} ∈ E → {f(u), f(v)} ∈ E ′

∀v ∈ V, L(v) = L′(f(v))

∀{u, v} ∈ E : L{u, v} = L′{f(u), f(v)}

f G G′ G

G′ G′ G

g G
τ Gg

G g i.e. g Gg

g | Gg | g

support(g) =
| Gg |
| G | ≥ τ



3
3
= 1

1+1+1
3

= 1 i.e.

τ ∈



i.e.

0
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3



���� ������	
 ������� ��������� ��

��� ��� ���	
�� �� ���� ������� ��� ���� ������ 
���� ��� ������ �� ���

���� ������ �������	 ��� ����� �������� �
������	 ���� ����� �� ��� ��	�� ���

������� ������ ����� �� ��� ����� ���������� �� ��� ���� ��� ������
���� 
���	

��� ��������	 ������

� �0� �1� �4� �2� �5� �3� ��4� �
� ��
��� ��� �
��������� ����� ������ 	���

������ ���� �1�� ��5� �
� ��
��� ��� �
��������� ����� ������ 	��������

���� �2�

����� ������	
 ������� ��������� ����������

!�� ���������� ��� ���"
��� �
�	���� �����	 ���� ���� ��������

#$���	 %&'�� (�)���� %&'%� *������ %&''+ , ������� ���) �� #-��) '../+�

����� �
����� �������� �� �����0����� ��� 	���� ������ ��	������ �����

SUBDUE ��� ����������	 ���"
��� 	���� �������� ����� �� � �����
� ���

��������� ���	�� ��� ���)	��
�� )������	� 1���� ���)� ���� ���� ��������

����� �� ��� ���������� �� ����2���� �������	����� ��)� WARMR #*��	 %&&'+ ���

FARMER #3�4���� %&&'+ ��� �
������
�� ����� ���"
��� �
�	����� ����

�������� �����
��� ���� ,����
	� ����� ���������� ����� �� ��������� ����

����� ��� ���"
��� �
�	������ ��� �
5�� ���� ��� ��	� ����
������ �� �����

�� ���� ��� ����
�������� ����
���� 6� ��������� ��� ���������� �
�	�����

��� ����������� ��� ������0 ����� ��� 	����� ����� �������� �����������

���� ������	 �����

7������ ����� ��
����� ����� �0���� ��� ���� ����	����� �� ��� ����������

�� ���"
��� �
�	���� �������� ����� � ��� ������������� ���������� ��� ���

��������	����� ����������

������� ������������� ����������

8������� � ������������� ���������� ����� ���� �
�	����� �� ����� ��9�� �����

�� � �������
� ������� ��� 	������� �
�	���� ���������� � �����	 � ����

�� �� ��	� �� �� �0�����	 ���"
��� �
�	���� ��� ���� ���� ������ ��������

����� ���������� �� ���� �
�	���� ���������� �� ��9� k + 1 ��� 	��������

� ����� �� � 4��� ��������� �� ��� ���"
��� �
�	����� �� ��9� k �����	 �

������ �
�	���� �� ��9� k−1 ��
�� �� ����� �� �� ���� �� 	������� �
�	����

���������� �� ����� k+1� ��� �
�	����� �� ��9� k ���� �� �� ������ 	��������

:����� ��� ���� ������������� ���������� -����"
���� � ��� �������������

���������� ��� �� 
�� ��� 7�� ������	 ����� ��� ������ � ���������� ���������

	���������

��� ���� ��	������� ���� ���� ���� �������� �� ���� ����	�� ��� ,8!

#6��)
��� %&&&+� ��8 #*
������� %&&'+ ��� �;!��� #<�����) %&&%+ ,8!

��� ��8 ��� ��� �������� �
� ��� ���� ��5������ ������� ���� �� ���� ,8!



�� ������	 
� ������ ��	��

��������� � ���	
	��� �� ����	
�� � �������� �������� �
�� � ��	�� ��
���

��� ��������� � ���	
	��� �� ����	
�� � �������� �������� �
�� �� �	���

���
�� ���� �	���	
� �
�� ����� �� ��� �����
�� ��
�� ��� ���	
	��� ������

��
��� !� ������ �� 
	���
��
�� ��� �������� ������ ����� ��� ��������� �
�� ���

������ "���� ����� 
� ������ �������
�� ��������� �
�� k ����� �� #���
��

��
�� �� �������� ��������� �� k�$ ����� ��%
�� k�& ����� 
� ��##���


���
�� �����	���	���� ���	������

�������������� ���������� ����	 �� �����	� 	
���%���	 �������� �������� ��

�		
�� �� �	�� 
� �%��� ����
��� ���
�
��� "		
�� �� �	�� #�� ������ �		
��

� ��� ��	�� '����
��� ��� ������
%��� ������#�	 ���
� �� #��� �������� ����

����� 
� ��������	� !� �������� �� ���
��
�����	 ����������� ��������������

���������� ��� #��� (�
��� �� ��� ������ #����	� )��� )�� ��	 ��� ���

���*� �������������� ���������� 	� ��� ���	 ��� �����
%�  �
� ������
���

���	 
� ��� ���
��
�����	 ����������� ��%���������� ���� �
���� ��+�� ��� �����

��# �� 	���
����� �������
��� !�	��	� ��� �	�� �����
�� �������� ��� �������

�������
�� ��� ��#� �������� #���
��� �
#�� ���# 	
+����� �����
���� ,�����

�
��
�� �������������� ���������� ��
�	 �� ������� ���� �� �%�
	 �� �� �����

#
�
#
-� ��� �������
�� �� 	���
���� �������� ���	
	�����

.�� #�
� �����
��#� ���� ��%� ���� �������	 
� ��
� �������� ���

���� /)������ &00&1� ����� /2�� &00&1� ���� /,��� &0031 ��	 �"�.45

/5
 ���� &0061� ���� 
� #�
��� �������	 �� #
�� �������� ��������� 
� � ���

�� #��������� !� ��	�� �� ���������� ��� #
�
�� �������� ���� ������ ��� �#�

��		
�� �
�� �� ���%
����� ����	 ��������� ���� ���� ��� �����
��� �
�� ��

�����
���	 ���� �� ����� �#��		
���� '%�� ������ ���� ���� ���� ����������

��	 ���*�����	 *�����	�� ��� ����
��� 
� ��
�� ��������� #��� 	���
������

.�� ����� �����
��# �		������ ��� ������# �� 	���
���
�� 	
+�������� !�

7��� ������ �������
�� ���	
	���� ��
�� ��� �
����#��� �����
�� �����
���� !�

��
� �����
���� �����	
�� �� � ��� �� ��� ������ ��� ���� ���� ���� ����
�����

���# ��� �����
�� ��	� �� ��� ������ ��	� 
� �����	 ��� �
����#��� ����� 4���

�����
��� �� ��� �
����#��� ���� ��� ������	� !� ��� ���%�	 ���� ���	
	����

�������
�� ��
�� ��� �
����#��� �����
�� �����
��� 
� ��#������ .� ����%
���

��� ���� �� 
��#����
�# ������� ���������� ����� ���� � �����
��� ���������

���
�� ����� ���� �������� 
� �
#��� ����������	 �� � ��
��� ��	� �����	 ���

#
�
#�# ��� ��	�� �����
�� �� ���� 	�����
�� �� 
��#����
� ����������

���� ���� ���� � �����
��� �����������
��� 
� � #���
 ���#� �����	 ���

8����
��� "	 ������ ����
 98"�: �� ��������� ������ ��	 �� 	����� 
���

#����
�#� !� ��������� ��� �������� ���	
	���� �
���� �� �����
�� �� �

8"� �� ��  �
�
�� ��� 8"�� ��
�� � ��� �� �	����	 ����������

!� #��� �������� �"�.45 
� ����
	���	 �� ��� ������� �������� #
�
��



���� �����	� 
������� ��

��������	
 �� ������� �� ��� �������� ���������� �� �������� ��� ��� ���� �

���� ����� �� ��� ��������� �������� �������� ��� ����� ��� ������ ��� ����

� ������� ����� �� ��	���	�� ���� �	���� ���������� ��������� ���� ����


����� �� !"# �������� ���	 ��$������� �� ��������� ��� �������� ��������

	����� ���� ���� 	������ ���� ������� 	������ ��� %����� �������� 	�����


&������������ ��� �������� ���	������	 �� ���� ������	�� �� ��� %��� ����


�� !"# ���� ������ ��� �	������� ���� �� ���� ���������� ���	������	

�������� �� ��������� ���� �������� ���� ������ �� ��� ����


����� ������	
 �� �����	 
������� ������� ���
� ���

������� 
�������


������� �� ��� ����	���������� ��������� ��� ��������� �� � �������� ���'

����� ��� ���� ��������
 !��� ������ � ������	 �� ��	�����������
 ������� ����

������	 ���	�� ���� 	��� ������� ���� ����� ��������� �� ���� ������ ��

����������� ��	��� �� �	����� �������� ���������
 !� �����	� ���� ����'

��	� �������� �� �������� �������� 	����� ���� ���� ��������� ��	��� �����

�������� 	����� ��� 	���	�� �������� 	�����


������� �� ������� ��	
���� � �������� ��	
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������ ��	��� �� �	�������� ����� ���� �� ������� �� �"���
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����

�������� !��

� g∗ ��� ��� k ��
������ ��	��� ��������	��� ��� 
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")�� $%%*'� ��!���� " 
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�� �����
 �� ���� ������� �� �
� ��� �� ����� �� �
�� �
�����

�� �
� ����� �
�� ���
 �����
�� ��� �� .�	 ������������� ������
�� ��	

���������� � �����! �
�� 	�.��� 	�������� �i.e., ������������� ������� �
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�� ������� �
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����� ����	�	 ����� �������
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��� ���� 	�0�������� 1����

�� ���� �
��� �����
 �� ���	 �� �
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�� 	�0�� �� �
� ��� �� �!������� �
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����� �� ������	 	
� ������������ ��� 	
� ����� �	�	���	 �� 	
� ��������

�������
� ��	 G �� � ��	���	 �� ���	��� �	���	���� ��������	�� �� ����
��

���
 ����
 G = (V,E,Σ, L) �� G �� ����� �� � ������	��� �� ����� �����

������ V ��� ����� ���	����	����� E� �
� ����� �� V ��� ������� ��	
�� ��

���
���	 Σ ����� ����� 	����� ��� L �� 	
� ����� ����	��� 	
�	 ��� ���


���� �� V 	� � ����� �� Σ� �� ����	� �� |V | 	
� ����� �� ����� �	
� ����


������ ��� �� |E| 	
� ����� �� ����� �	
� ����
 ������ ��	 ���� Ω �� 	
� ��	

�� ��� ���	 �������
� �!	���	�� ��� G� ���� �������� 
��� �� patterns�

�	������� �� ������������	 
����� ��� A �� � �����������	 
���� ���	��

���� Σ� A �� ���	�� �� ��������

A : Σ2 −→ [⊥,�] ⊂ R

(l, l′) −→ x
�"�#�

����� l, l′ ∈ Σ �	� x �� ��� �����������	 ����� ������	 ��� ������ l �	� l′�

�
� 
��
�� 	
� ����� �� x ��� 	
� ��� ��$��� �� 	
� ����	�	�	��� �� l′ �� l�

%� x = ⊥ 	
�� 	
� ����	�	�	��� �� ���������� ��� �� x = � 	
�� �	 �� ���	����

i.e.� 	
� ����	�	�	��� �
���� 
������ �
� ������ ⊥ ��� � ��� ��	����� ���

����&�����'��� �
�� �� ������ �� ��	 �� A� ����� (�( �
��� � ���� �!����

�� � ���	��� ����	�	�	��� �	��! ��'��� ���� 	
� ���� ����� 	�����

%� ���	����) ����	�	�	��� �	������ ��	
 ����	��� ��� ����	��� ������ ���&

�����	 �������� ����	�	�	����� �������� ����	��� ������ ��� ����� 	� 	
� ���

��$��� ����	�	�	���� �
��� ����	��� ������ ��� ����� 	� 	
� ���� ��$��� ����� %�

����� 	� ���� ��� ����	��� 	� 
��
�� ������ �� x� �� ��'�� M ���� Σ ����

���� ∀ l, l′ ∈ Σ� M(l, l′) = eA(l,l′)� 	� 
� ������� ��� ������������ ���
��

������� ����� ��� ���� ���������� 
� ���� ��� ���������� ����������� ��

�����
�

��������� �	 ����������� 	
�����	
�� ��� ������
 P = (VP , EP ,Σ, L)

��� P ′ = (VP ′ , EP ′ ,Σ, L) ��� 
�	� �� �� 
����������� 	
�����	� ����	�� ���


��� 
����� �� ���� shape(P, P ′) = true� 	��

� P ��� P ′ ���� ��� 
��� ����� ��� 
	��� i.e., |VP | = |VP ′ | ��� |EP | =
|EP ′ |�

� ∃ � �	����	�� �����	�� f : VP → VP ′ : ∀u, v ∈ VP � 	� {u, v} ∈ EP ����

{f(u), f(v)} ∈ EP ′ ��� 	����
��� 
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�� ���� !
 �������� �	���
�� ����� �
��� � ������� P =

(VP , EP ,Σ, L) ∈ Ω� ��� ������� �	���
�� ���� Mpatt(P )� ����	��� ���

����
�
�
�� ���� P �	����� �� ��� ����� ������� ���
�� ��� ���� ������

Mpatt(P ) = 1−
|VP |∏
i=1

Mel(VP [i]) $%�&'

�����
∏|VP |

i=1 Mel(VP [i]) ���������� ��� ���� ���� ��� ������� P ���� ���

�	���� �� ��� ����� ������� �i.e. P ����� 
������� ��� Mel(VP [i]) ���������� ���

���������� ��������
�� ���� ��� ��� ���� VP [i] ∈ VP � ���
����� �
��� �

���� v ���
�� � ����� ���
�� �
� ����� l ∈ Σ� Mel(v) ����	��� ��� ����
�
�
��

���� v ���� ��� �	���� �� ��� ����� ���� ������
�� �� 
�� ����� l�

Mel(v) =
M(l, l)∑|Σ|
i=1M(l, li)
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�������� P ��� P ′� �� ������ �� Spatt(P, P
′) ��� �	���
�	�
�� ���� �� P ′ ��

P � �� ����	��� ��� ����
�
�
�� ���� P �	����� �� P ′� ���������

Spatt(P, P
′) =

∑|VP |
i=1 Sel(VP [i], VP ′ [i])

| VP | $%�%'
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�	�	�����	 �����������	� 
��	��� ��

Sel(VP [i], VP ′ [i]) �������� ��� 	
�������� ���� ��� �
�� VP [i] ����������� ���

�
�� VP ′ [i] ����� 
� ��� ����������
� ��
��� ������� ����� ����
 ����� ��	���

����
��� ��� ���
����� �
 � 	�
������ ����������
� ��������� �
� ��� ����


���� l ����� �� 
�� ��
���� 
�� ���� ���� ����������� ��� �� �� 
���
��� ������

���
������� ����� ��
 �
��� v ��� v′ ������ �
����	
������ ��� ���� l, l′ ∈
L� ��� ��������� ����������
� ��
�� ������� v ��� v′� ���
��� �� Sel(v, v

′)�
�� �
�	���� �� �

���

Sel(v, v
′) =

M(l, l′)
M(l, l)

���� 

�	������� �� �������� �	
����	���� ����� �� ���������� �� ��� ��� �� ���

���� � ������� P �	
����	��� P ′� �� ���� subst(P, P ′, τ) = true� ���

�� P ��� P ′ ��� ���	��	����� ���������� �i.e.� shape(P, P ′) = true�

��  �� ����� �! �	
����	���� �! P ′ 
� P �� "������ ���� � "�#�� 	���$���������

τ �i.e.� Spatt(P, P
′) ≥ τ� ����� 0% ≤ τ ≤ 100%�

!���� �� ��� 	�
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��� ����� ���������� � ��#��� �������$���
��

�	������� �� �%��	
����	��� ������� Ω∗ ⊂ Ω ���������� ��� �	
��� �! ���$

���������#� 	��	
����	��� �������� �! ��� ���� �! ����� ���� ��� �&��� ��� ����

�! �������� (P1, P2) �� Ω∗ ���� ��� �	
����	��
��� ���� ������� �� ��� �����	�
�	
����	���� ��������� τ �

' ������� P ∗ �� ���������� �� ������������#� 	��	
����	��� �������� i.e.�

P ∗ �� Ω∗� �! ����� ���� ��� �&���� ��� ������� P �� Ω∗ �	�� ���� Mpatt(P ) ��

"������ ���� Mpatt(P
∗) ��� P �	
����	��� P ∗�

P ∗ ∈ Ω∗� �! �P ∈ Ω∗ | Mpatt(P ) > Mpatt(P
∗) ��� subst(P, P ∗, τ) = true

���% 

�	������� �� �(���� �	����� )�#�� ��� �������� P ��� P ′� �! P �	
����	���

P ′ ���� P ���	�� ��������� P ′ �� ��� "����� ����� P ′ ���	��� *� Ω∗� ���
���	������ ���� �! P ���� ������� 
��� ��� ���	������� �! P �� ���� �� ����� �!

P ′ ���� ���	������ ����� ��� +������ ,��������

∀P, P ′ ∈ Ω� �! subst(P, P ′, τ) = true ���� DP = DP ∪DP ′ ���& 

����� DP ��� DP ′ ��� ������������"�� ��� ���	������ ���� �! P ��� ���� �! P ′�



��

������	 
� ��������� ���� 	��	��������� ������������

�	��� �����	� �� ���� �� ����������� ���	����

����� �����	
��

����� � ��� 	
 �������� Ω �� � ����������	� ������ M� �� ��	�	�� ������

��		 ���� ���	����� ��� � ������� �������	� ���	����� ����� ������� ��������

��� ��� 	
 ������������ �������� Ω∗ ������ Ω� ���� 	� 	�� ���������� �	��

����� ��� ��� �������� �� Ω∗ ��� ���������� ����� �� 	�� �	� �	����� ��� ����
	
 �������� ���� ��� ��������������  �� ������� ��	���� 	
 ��� ���	����� ��

����	����  � �������		

!���! Ω� M� τ

"�����! Ω∗! "������������ ��������#
� ����

� ���� Ω ���	 k ������� | ∀P ′, P” ∈ Ωk, |VP ′ | = |VP”| ��
|EP ′ | = |EP”|$

� ��	���� Ωk ⊂ Ω ��

� Ωk ← sort(Ωk by Mpatt)$

� ��	���� P ∈ Ωk ��

� �� Mpatt(P ) > 0 ���

� ��	���� P ′ ∈ Ωk\{P} | Mpatt(P
′) < Mpatt(P ) ��

� �� Mpatt(P
′) > 0 ���

	 �� shape(P, P ′) ���
�
 ��	���� ������� ��	
��� P ��� P ′ ��
�� �� subst(P, P ′, τ) ���
�� support(P ) ← %	�� ����	���(P, P ′)$
�� ���	�� P ′ 
�	� Ωk$

�� �	�	 &$

�� Ω∗ ← Ω∗ ∪ Ωk$

������� �� 
	��	��! '���� Ω �� ���� ���	 ������� 	
 �������� ������ ���

���� ������ 	
 �	�� �� ����� (� 	��� �	 �������� ��� �	�� ������� ����

������ ���� ������ �� �	��� �� � �������� 	��� �� ��� ������� ������	�

��	�� Mpatt�  ���� ���� ������ �� ��	��� �������� 
�	� ��� ������� ������

��� ������� Mpatt� )	� ���� �������� �� �		* 
	� ��� ��� 	���� �������� �� ��

���� �	 ����������� ���� ������� �	 ��� ����������	� ������	��  �� ���� 	


����������	� �� ���
	��� ����������� 
	� ����� �	������ ������� ������� �����

	
 �������� ����� � ����������	� �� 
	��� (
 � ����������	� �� 
	�� ���� � ����

������� ������� ���� ����� �� �	 ��� �	 ��	��� ������� ��� ����������	� ����

��� ���� 	
 ��� �������� ����� �� ��� �	� �		*��� 
	� ��� ���� ����������	�



���� ������ �	
�	�	�����	 �����������	� 
��	��� ��

��� �� ��� �	
� 
���	� ��� � �����
� �	�� ��� ������� �� ��� ���	 �������

�
�� ��� ���� ������	� �� ������ �

 ��� ������	� � ���������� �	� �� ���

���� ��������� 
��� �� ���� �� ��� ��������� ������	 ���� ���� ��� 
����� �



�������	� �

 ��� ������	� � ���������� �������� ���� ������ ��� ����		�

������	� �������	� ��� �������	����� �	���������� ������	 ����

���
	��� � ��� Ω �� � ��� �� 	����
�� ��� Ω∗ �� ������ �� ������������ 	���
��
�� ����� �� � ���������� ���
� M ��� � ��
������ τ � i.e.� ���������

(Ω,M, τ) = Ω∗� Ω∗ ��� ��� �� �����
��� �� ��� �� �� 	
�	�
 ������� ���
���� �� ������ ��� 
��	��� �� τ � ��
������

���������(Ω∗,M, τ) = Ω∗ ���� 

����� � ���� ��		��� ���� �

� ���������� 	
 Ω∗ \���������(Ω∗,M, τ) �= ∅
� ���������� �
 ���������(Ω∗,M, τ) \ Ω∗ �= ∅
��	������ � ��		���� ���� Ω∗ ���� ������� ������������ 	����
��� ���

� �	������� ���� ����
��� ��  �!���� �"� ���
� ���� ��� ���� ��� 	�


�� 	����
�� � Ω∗ ���� �
� ������������� #$�� � ��
������ τ � Ω∗ ������ ��
�����
��� �� ��� �� �� 	
�	�
 ������� ��� ���� �� ������ ��
������ ∀P ∈
Ω∗, �P ′ ∈ Ω∗|Mpatt(P ) > Mpatt(P

′) ��� subst(P, P ′, τ)
%� ��
 ��	������ & �� �� �
��� ��������� � ��		���� �� ����
��� ���

	����
�� ���� ��
� ��� �
������ � Ω∗� ��� ����
����� ��������� �����
��	������  �!���� �" ���� ��������� � ��		���� �� 
���$� ����������

	����
��� ��� �� ����
��� ��� �����

��� �	��� ��������	 
�	��� �!"# ��	��
� $%���	�	 &'(��

)�*	��
� +,,(- �������� ���� ���	 � ��� �� �������� ����� ��� ���� �.�
�	��

��	 � ��� �	� ���� ������ ��� �������� ���������	 �� ��� ����� /�����	�

�� ��� !"#� Ω∗ �������	�� � ��
��
� ������0���	 �� Ω�

���
�	���� 1������ Ω ��	��	� n ������	�� Ω � ����� 	�� g �������

���� ��	��		� ������	� �� ����� k� ��� � ��	� 	 O(n)� 2��� ����� Ωk

� ������ 	 O(|Ωk| ∗ log|Ωk|)� 1�����	� ��� �	���������� ������	� ��3����

�����	� Ωk (O(|Ωk|)) �	� ��� ���� ������	� �����	� 	 ��� ����� ���� �



����		� ������	� (O(|Ωk|)) �� ����� ��� ����� O(k) �	� ��� ���������	

O(k)� ��� ���	� ���� ������	� ��� �	���������� ������	� 	 � ����� Ωk

��	 �� ��	� 	 O(|Ωk|2 ∗ k2)� 4�	��� 	 ��� ����� ����� ��� ����
�.�� �� ���

�
������ � O(g ∗ m2
max ∗ k2

max)� ����� kmax � ��� ��.��� ������	 �����

�	� mmax � ��� 	����� �� ������	� �� ��� 
������ ����� Ωk�



• x ∈ Blosum62, x ← ex

•

Mel(A) =
M(A,A)

∑20
i=1 M(A,li)

� 0.840

Mel(C) = M(C,C)
∑20

i=1 M(C,li)
� 0.999

Mel(T ) =
M(T,T )

∑20
i=1 M(T,li)

� 0.936

Mel(S) =
M(S,S)

∑20
i=1 M(S,li)

� 0.776

•

Mpatt(G1) = 1− (Mel(A) ∗Mel(C) ∗Mel(T )) � 1− (0.840 ∗ 0.999 ∗
0.936) � 1− 0.786 � 0.214

Mpatt(G2) = 1− (Mel(A) ∗Mel(C) ∗Mel(S)) � 1− (0.840 ∗ 0.999 ∗
0.776) � 1− 0.652 � 0.348

Mpatt(G1) < Mpatt(G2)

• shape(G1, G2) = true

G1 G2

τ �
68.32%



���� ������	�
�� �

�� ���������� �� ���	
�� ��� 
����
���� ���� ��� ����� 	����� ��	�

	��� ������� G1 ��� G2� 
���� � 
����
���� ���� ���� � ���
� ������� ��

��
�� �� ��� ����� 
����
���� �������� � ��
�� �� �� ����� ��		��� �

	������ ����� �� ���� ���� � �� ����	��� ��� ��� 
����
���� ���� �

���	
��� ��� ���� ��� ��		��� ������� G1 ��� G2 ����� ��� 	����� ����

��� ��������� ��		��� ��� ��� ����	�� �� A ↔ A� C ↔ C� S ↔ T �

• ������� 
����
���� �����

� Spatt(G2, G1) =
(
M(A,A)
M(A,A)

+
M(C,C)
M(C,C)

+
M(S,T )
M(S,S)

)

|G2| � 0.6832

� ��
�  ! 
����
��  " ��� ��� 
����
���� �������� 0% ≤ τ ≤
68.32%

�� ��� 
���	���#�� 
����
���� �������� � ������� ���� 68.32% $i.e.�

∀τ ≥ 68.32%% ���� ��������� 	������ ����&��� ��� ����� 	����� ��	�

	���� '������� $i.e.� ∀τ ≤ 68.32%%� G2 
����
�� G1� �� ��� ���� 
	�

	��� �� G2 ��� G1 ��� (����� ���� G1 � ��������

• )������ 
		���� DG2 = DG2 ∪DG1 $DGi � ��� ���
������ ��� �� Gi%

• *����� G1

��� ������	�
��

����� ��������

�� ����� �� ��	����������� ����
��� �
� �		������ �� 
� ��
� ������ ��

	������ +,���
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������ ������ �������� ��	�� ��� 	������ �������� �������� ���� ���

������� ,��� 4��& -4����� !///1� ����� 5�" 
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������	 �
 ��������� ������ 	��	���������� �������������

�	��� �����	�� �� ����� �� ������������ ���	����

� ����|�|� ���	��
 ����� �� �����

���	������ � ��� �����	�� �����	� ������������� ���� ��� �������	� ����

	
�� �
��  ��!� �� ����	�� ���
���	���	��	�� �����	��� "���� �����	�� ���

��	�
� 	�#�
#�� 	� ������	��	�� ����	��
 �	���
� ��	�	���	�� ���� ����	�� �

��

 	��� ��� 	��	�� �� 	�� �������	�� ��� �
� �� ���	#��� � ������� �� �������

�	���
	�� �#���� ����
�	�� � ������ 	� ��

 �����	���� "��� ����
��� �����
	�

��$����� 	�� ������
�� ������������ ��� ����� ����� �� ��� ��

 ����	�����

������

	�� �������	��	��� ���	
	��� ��������	
	��� ��� ������	��� !�	�� 	� ����

����
��� �	#���� ������	� �����	��� ���� �� ������	� ��#�
������� 
����	��

��� ������� ��� ���������	��

������ ������� � "�� %����� ����	�� ������	�� ��& ��� 	������
��
	��


	 � ����	��� �	�	
�� 	� ��������� ��� ��'������ "��� �����
� ��� ���	���

�������� ����	��� "��� ��� ����
� ����� 	� ��
���
�� 	�#�
#�� 	� ��� 	��

���� ������� 	� ��� ��(�� �	���������		
	�� ����
�� �
��� ) ��� )) ����
��

��
���
��� ��� 	� #��	��� "���

 ����������

������  ����� ������� � *���	�� ����� 	� �
����� ��	��
�� �����	� ���

#	������ )� ���� ��� %����� +%�
�	������������, 
���	�� ��� ���	
� ��


���	�� !�	�� ����� ���������
 ����
��� 	� ���	� �	����-�	�� ������������

������	�	�� ����	��� "���� ��� �� 
���� �!�
#� ���������
 ���	
	�� �� 
���	���

�� !�	�� %����� 
���	�� 	� ���� "�	� ���	
� 	�#�
#�� ������ �� �����	�� �
��	��

�	#��� �����	��� 	��
��	�� ��

���

 �����	��� 	����� �������� �� ���������

��� �������	��

�	����� !������" ���� ���� ������� � .����	�  	������ ����
��	� ����	�

������	�� ��/ �
�� � ��
� 	� #��	��� ��

�
�� ���������� 	��
��	�� �	#	�	���

���
	�����	��� �������	�� ��� �	0�����	��	��� "��� ��� ��	�
� �����	�� ����

���	1�� ����� ���� � ����	��

� ���	�� ��������� ������ �� ����� "�	�

����

� ����
�� 	� � �����	���
 ������ �� ��� ������ �����	� � �����	�� ���

$��� ���	#	��� ��

�
�� 
����	��� �� �����	��	�� !	�� ����� �����	��� "�� ����

�
��	� ����	�� �� �����	�  	����� ��� �	��
� ������#��� ��� ��#���
 ����������

��#� ��� ��
#��� 
���	�� �� 
���� ������� �� ��#�
��  	���������	1� 	��		����

��� ��� ���������� �� � ����� �� �	�������

"�
� /��� %��������	��	�� �� ��� �����	�����
 ��������

������� ���	 
� ����� ���� |�| ����|�| ����|�| ����|�| ����|�|
��� ����� ��	
����� �� ��� ��� ��� � ���

��� ����� ����� ������� �� ��� ��� ��� � ���

��� ����� ����	 ����� ������� �� ��� ��� ��� � ���

��� ����� �
���� ������ ���������

�!"!���

�� ��� ���� ��� � ���



���� �����	� 
�� �������� ��

�������� 	�� 
	���� ���� ��	
� �� 	���� 	���� ����� �� �	�� 	��� �����
���� ������� ��������� �	� ���� ��
������� 	� 	���� 	��� ������� 	�� �� �	�����
��� ��� 	���� 	��� ��
�� ��� ����� u 	�� v 	�� ������ �� 	� ���� e(u, v) = 1

�� �� �������	� ����	��� ������� ���� ��� Cα 	���� Δ(Cα(u), Cα(v)) �� �����
	 ������� ����	��� δ� �� �� �����	���� �	�� ������ ��� ��� ��!������ ���
���	��� δ ≥ 7" �� �� 	������� �	� Cα 	���� ��!�� �� �#��	�� �	
� ��
�� 
������ �������	���� $%�	� �&&'(� �� ��� �)
�������� �� ��� δ = 7"�

����� �������	 
�� ������

*����	��� �� 	 
	����� ��������� 	

��	� ��� 	�
���� 	�� ��
	��+�� �	����
�� ������ �� �������� 
	������ 	�� ���� ���������������� �� ����� �� �#	��	��
��� 	

��	� �� !��� ��� �� ��	��,��,��,	�� ����� �� ���-���� �����	

�����#��� �.
	� $/	� �&&�( �� !�� �� ���-���� �����	
� �� �	� �	�	���
��� 	 ������� ���-����� ������� �� �&0� ��� �� ��� ��������� ��
������ �� ������������� 
	������ 	���� ��� ��� 	 ������� ������������
������� τ1�&0 	�� Blosum62 ���� �	��� ���� 	� �� ������������ �	���)�
2� ��� Blosum62 ���	��� �� ������ ��� �	� �� 
������� ���� �� ��������� ��
�	3����� �� ��	� 
������ �����	������ $���� �&&�( 	�� �� �� ���� 	� �� ���	���
�	���) �� ���� ��������	� 	

���	����� ��� 	� 456.� $6������ 788&(� �� ��
���� ���������� �	� �� ����� �� �&0 	� ������� ���-����� ������� ���
���-���� �����	
 �)��	����� �� �� 	#� ����� 
	������ �� ����� �� �	�� ��
�)
�������	� �#	��	���� ��	����� ��� �� ���� 	�� ���
��	����	� �����	������

�� ����� �� �#	��	�� �� ������ �� �������� �����	
� �� ��!�� �� ��,
������� �	�� 	� �� �	�� �� �� ������ �� ������������� �����	
� ���� ��
�����	� ��� �� ���-���� �����	
�� 9���	��� :

Selection rate =
|Ω∗| ∗ 100

|Ω| ���8�

�� �#	��	�� �� ��������������� �� �� �������� 
	������ �� ��� ��� 	�
��	����� ��� ��	���!�	����� 2� 
������ 	 ',���� �����,#	���	���� ��	���!�	���� �'
����� �� �	� 
������ �	�	���� 2� ������ �	� 
������ ���� 	 ���	�� #����� 
�������� �� ;7; �� ;&; �� 
������� �� �� 	������ �� �� ��	���� �� ��
���������� 
������� 9�� ��	���!�	���� �� ��� ��	���!��� ���� �� ��������
2��	 $2����� �&&'(�

��� �����	� 
�� ��������

�� ��� ������� �� ������� �)
�������� �� �)	���� �� �<����#����� 	�� �=,
������ �� ��������� �� !����� �� ��
������	��#� ������������� �����	
��



��
������	 
� ��������� ���� 	��	��������� ������������

�	��� �����	� �� ���� �� ����������� ���	����

����� ���	 
���� �� ������� �������� �Ω�� ������������ �������������

�������� �Ω∗� ��� ��� ��������� ���

������� | Ω | | Ω∗ | �������� 	���  !"

�� !""#"� !�" #�" 

��� �$%&!  $%"% '� $

��&   �!"�  �! &  ��%�

���  #!&&"& ""$% #�"&

(������ )� ���� ��� �*��� �� �������� ��� ������������ ����+ ��� ��� ������,

������ �������� �� ��� ������� -� ����� ����. ��� ��/�,����� �����������

�� ������� ��� )� ������ ��� ������0������ ������ �� �� ������� )���

����� �� ���� ������� ��������� ������� ��� ��� ���������

����� ����	�
�� 	�����

-� ���) ��� ������ �� �� �+�������� �� ���� �� ����� �� ������� ���

������0������ ������� ��� �������� ������ ������ �� ������ �� ��� ������

��� ��� ��&�

��� ���� ����� �� ��������� ������� �������� �� ��� �� ���� ���,

��������� ������ 1� ��. ������� � ������� ��������� �� ��� ����� ��

������ ���� ������. ��� �����. �� ��� ��������. ���)��� ����� ����� ���

��� ������ ���. ��� ��� ��� ������ �������� ���. )���� ����� ���

������ ������ �� ����� ��� ���) ���� �� ������� �������� ����������.

��� ����� �� ��������� ��� ��������� ��� ���)� ���� ��� ����� �� ��,

����������� ������� | Ω∗ | ���� ��� �+����  &2 �� ��� ������� ��� �� �������

�������� | Ω | �� ��� )��� ���� )��� ��& ��� ���� ������ ���� ����  2 )���

�� ��� ���� ���� ����� ���� �+�������� ��� ������ 3��)����� �. ������,

������ �� �� ����� ��� ������������ ����+ �� ��� ��������� ������� ���������

���. ����������� ���)��� ������� ���� �� �������. ������ �. ����� ���,

���� ��������� ����������

��� ������0������ ������ ����� ����� ��.�� �
4� �� ������ �� ����� ��&�

���. ���� ���������� ��� ������. �� ��� �������� �������� 1������ ���. )���

���������� �� ��� ������������� ������� �� ����. ������������ � ���,

����. ��������� ����� ��& ���)� ���� ��� ������0������ ������. �����0�����.

�������� )��� ��� ��������� -� ������ � ���� ���� �� ������. ���������. )���

�� ��� ��� )��� � ���� �� ��� ����  !2 ��� ������� ������ ���� ������.

)��� ���� �� ����� ��������� ��� ������. ������� )� ���� ��� ������

��������� ������ 5,������ ��� 678 ������ �� ��� ������ -� ���� ������ ��

����������� �� ��������� )��� ��� ��� ��������� ������. ������� ����



���� �����	� 
�� �������� ��

����� ���	 
������� ��������� ����� �������������� ������ ��� 
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������ ������ �� ���� ������� ����! "# ������� $��� ��%���� ���!���� ��&!�

���� ������������ ������������� ���!���� ��&'�
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�� ������� ���
�� ������� ���

��� ��� ��� ��� ��� ��� ��� ��� ��� ���

(&) *�+, *�-. *�+) *�+/ *�-* *�/* *�+� *�-. *�+� *�-.

(&, *�.* *�/* *�.+ *�/� *�-� *�.+ *�-/ *�./ *�-/ *�./

(&� *�.+ *�/� *�./ )�** *�.+ *�./ *�.+ *�/� *�.+ *�/�

(&� *�-/ *�/. *�.+ *�/, *�-* *�/. *�-+ *�/� *�-+ *�/�

������� ��� ���������� �� �� ����������

����� ����	
� ���� �
��� ����
�
�
��� ��
�����

#������ #����0+,� �����!���� ���� �� ��� ���� ������������ 0������ �������

��! ��� ��1������� ���� �$� �0��� ���� ����� $���� 0����� �� ���� ���� ��

����������� ��0�� 2� $��� �� ����� ��� �3��� �� ����! ���� ������������ 0��

����� �� ��� �4���0����� ������� 5����� $� ����0 ��� ��0� �4���0����

�����$��! ��� ��0� ������� ��� ������!� ��� ����! �$� ���� ������������ 0��

������ ��0��� Blosum80 ��� Pam250� ��� ������ �� ������ �� �����

���� 2� ��0��� ��� �������� ������ �� ��0� �� ��0�� �� ���!���� ���

������ ������ ������� $��� ����� �������� ����! ��� $���� ��� �� ��%���� ����

!���� ��� ����� ����! ���!���� ��������� �������� �� ��������� $���

#����0+,� 
 ��!� ��������� ��� ����0������ $��� � ���� �������0��� �� ���

������ ������ ������� �� ������� ����! ��������� $��� ��� ��� ������������

0������� 6� �� ������ ������� ���� ���� ����! ��3���� ������������ 0�������

��������� �� ���� �� ������ � �0��� ��� ������� ������ �� �������� 6� ��

���� $��� 0��������! ���� �� ��� ��� ��������� ��� ���� ������ ������ �����

��� �� �������� ����! #����0+, ��� ��� ���� ��������� ��� �� �������� ����!

'�0,7*� ���� �� ��0��� ��� �� ��$ ������� ������� $����� ��� ��0� �������

��� ����� ���� ������������ 0���4 $�� ���������� �� �0�������� �4���� �

�������� ����� �� ����������

����� �����
 �� ������ 
�� ����
�
�
��� 
������	�

6� �� �4���0����� $� ���� � ������������ �������� ��� �*8� �� ������ ���

������������� ������� ��0 ��� ��� �� ��������� ��%���� ���!����� 5���

$� ����� ��� �0���� �� �����! ��� ������������ �������� �� ���� ��� ��0�

�� �� �������� ���!���� ��� ��� ������ ������ ������� 2� ����0 ��� ��0�
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���� "��� ���#
��� �
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�&' �(�)62�* !��
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�(�)80� ��� )��'-, �(�)250�

�������
��� ���62 ���80 ���250

 �! "��  �! "��  �! "��  �! "��

.�/ 011,1� ,�&' 0'1/ ,�0+ 02'+ ,�&0 &/20 ,�&+

.�' '-+20/ ,�+, /-+1+ ,�1, /-12, ,�+0 /-'12 ,�+0

.�2 //�012 ,�+& /�0/2 ,�1� /�01' ,�1/ /�2&2 ,�12

.�� /,02212 ,�01 11-+ ,�1+ /,�/0 ,�1, 1/�+ ,�1,

�3��������� ���"��� ��� ���� ����� ��� �������� "���� %������ ��� �
� 

����
��� �������� ��� ,4 � 1,4 "��� � ���� ��5� � /,� $��
�� ��� ��������

��� �������� ���� �� ��� �
�����
��� ���������� 6� ���� � ����7 �� ��� �� 

���������� � ���
��� ��� �
� � 
� �������� �������� � � ��� ���������* "�

������ ��� ���� �3��������� 
���� ���%� ����� �	!� �$��
�� ��-� ��� �"

���� "��� 7�"� ���������� ������ ��� �
���� %���� ������� ��89� �$�� 


�� ��&� ��� ������� ���� �:��-� �$��
�� ��0�� ��� ������������ ���
���� �

��� ������� ��� � ���#
��� �
������� ������� �� ��������� �� � �������� %��
�

�� ��������� ��
�* ��� ���
���� %��
�� � ��������� ���� ��� ��%�

��� ���� � ��� �������� %��
� ��� ��������� �� �����* ��� ���� 
���� ���

�������� %��
� ��� ��������� �� ������

6� $��
�� ���* "� ����� ���� ��������� ���
��� ����������� ��� �
� 

��� � �������� ���������� "��� �"�� �
�����
��� ���������� 6� ����* ���

�
���� � ������������%� 
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�����
��� �������� ��� �� �3���� -,4 �� ���

�
�����
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�����
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��� �
��������
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�
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Ω∗

Ω τ









τ = 30%

max

tp = 30% tn = 0%

maxvar = 1 δ = 0.25



max

O(g ∗m2
max ∗ k2

max)

g

kmax mmax

Ωk

O(g ∗ (mmax ∗ log(mmax) ∗ (kmax ∗ log(kmax))
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�������
 τ � ��� τ � ��� τ � ��

����� �� �� ��

����� �� �� ���

����� ��� ��� ���
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 ���� ��� � � ���

������ ��� ��� ����

��������� !�� �� ������ "��������#��$ ���!� � ��� ��"������ �� ������%

��� ����& ��!� &���" �� ���&��"�� ��'��& �� ���� ��#� ��� ������ (��!�$

���� &���"� !�� �� ��������� ��� ����� ��"������ �� ������� "��!������

��� �����	
���

)� ��� !��"��$ �� "��"���� � ��'�� ����!��� �""���!� ��� �����& � ��"��%

�����'� ����� �� "����� ���� � �� �� ���*��� ���&��"��� +���,� !�����

������ �� ��� ����� �� �� �������� ������ "����� �� �� �����!���

�"�!�$ ��� �""���!� !�������� �� �����!� ������ "����� �� �� "����

�"�!�� -."�������� ������ ��'����� �� ��"����!� �� ��!��"�����& �� "����

������ ,������&� ��� ������ �� ����& �� ���������� �� ��������� ��%

���� ����� �!��� ������� ��������� � ���! ���� ����������� ������

"����� �� !����� ���&��"� ����!��� �""���!��� �&����� ��������� ��

���� � !����������� ����!� �� ������ �� ���&��"�� �� ����!��& � ���� ��"%

�������'� ��� ��������'� ����� �������& ������ ��� ���� �/!��� ������

�."��������� ��������� !�� ���� �� ���� �� "����� ��*���!�� 0���� �� ����

&��"��1 ��� � �� ����"��'���� ���!� ������ � � �� ���� �� ������� �����&

��,� ��� �� ���� ����%����� ���������

) �� ���� ���� ��������& �� ��������� �� �� ������ � "����� �2%

���!���� �� !�� �� &�������#�� � ���� �"�� �� ��� �����'�� � �� "�������

� ��3�� � ����. ��"�������& �� ��������� ������ �� ����� �������

4 "�������& ����� ����!��� �� � !������� ���� �� ��������� ��� ����%

���� �'�� "����� ��� ������� ��#��� 4����&� ��� ��!������ �."���������
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 �$%&$& '(�
)
 "*!"�+� � �������� ����� �� ,-&.% '(�
)
 "*!/�+

�� � #����� ����� 
 ,$& '(�
)
 "*!/�+� .� ��� ���� ��� ���#��� �� ��� ����
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�� �
�� �� %0$& '(�
)
 "*!"�+ �� ,1( '(�
)
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����� ������	 ��! �
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