
HAL Id: tel-00946989
https://theses.hal.science/tel-00946989

Submitted on 14 Feb 2014

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,
émanant des établissements d’enseignement et de
recherche français ou étrangers, des laboratoires
publics ou privés.

Topological and domain Knowledge-based subgraph
mining : application on protein 3D-structures

Wajdi Dhifli

To cite this version:
Wajdi Dhifli. Topological and domain Knowledge-based subgraph mining : application on protein
3D-structures. Other [cs.OH]. Université Blaise Pascal - Clermont-Ferrand II, 2013. English. �NNT :
2013CLF22410�. �tel-00946989�

https://theses.hal.science/tel-00946989
https://hal.archives-ouvertes.fr


������ ������ 	
������
� � ������

 ��

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

� � � � � � � � �

�� ������ ��	 ���
	 ��

������ �� ��	
�����


����	�
�
 � �������� 	
���
�

�	�	�
	
 ��

����	 
�����

����������� �	
 �����	

	����
�������
 ��������

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

��	���	
 �� ����� 
���������

�	�	�
	
 �� �	�	��	� 11th, 2013

���� �

��������� �

��� ����		
� ��


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

��� ��������
 ������ 	��

� ���

����� �� ��
�
� �� �����
��� ������

��� ��� ��
��  ������
!
 ���

����
�� "
�

�� #
�$��	

�	
������ �

%�� %�
�� &� ������� �'���� '����� (����


%�� �
�� ��

����� "����� ����)
���
�� (����


%�� �
��*(���+��� ������ �'��� ����*
�*������ (����


%�� ���
$�
� ���
�� ���

����� �� ��
�	���*(
����� ��� (����



������ �

��� ,�$
��
�� ����� ������ ���

����� �� ��
�	���*(
����� ��� (����










���� �� ���	
��

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

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

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

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

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

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

��������%�
 �
������ � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � (/

��+. ������	
����
 �

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


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

��+ 1
 �2�%��� �� � ����� �� � 
��%�
�� 
�%���
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$�� "������
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��
���
���� �����
�� � � � � � � � � � � %$

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

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

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


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

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

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

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

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

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

��� ��
����� (��162)* ��
���45 (��180) ��� 1��� 5 (��1250) %4
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� ��������� 0��� ��#
�
�� ��	�������
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�� ��	������ (Ω) 
������
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��� �����
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��
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 ��9+
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����� !
	"����� ����	���# �
 ��������� � � � � � � � � � � � � � 

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

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

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

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

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

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

����� *�	�
�	������� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � �)
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���
�	 �- ��
	� ��
�� 
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	�� ��
	1

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

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



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

�
�
�
��
�
��
�
�
	
�
�


��


�
�
��
�
�
�
�
�
�
��
�
�
�

�


�
�
�
��

�
�
�
�
�
�
�
�
�

�
�

�
�

�
�

�
�

�
 

!
"

#
�

�
�

�
�

�
�

�
�

��
��

��
�

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��

	
��

�
�

��
�

�
�

�
�

�
��

��
�

��
��

��
��

��
��

��



��

�
�

�
��

�
�

�
�

�
�

��
�

��
��

��
��

��
��

��

�
��

��
�

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��

�
�

�
��

��
�

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��



��

�
�

��
�

	
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
�

��
��

��

�
��

�
�

��
��

�
	

�
�

�
��

�
�

��
��

��
��

��
��

��

�
��

�
�

��
��

��
�

	
�

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��

�
��

�
�

��
��

��
�

�



�
�

�
�

��
��

��
��

��
��

��

�
��

�
�

��
��

��
�

�
�



�

�
�

�
��

��
��

��
��

��

�
��

��
�

��
��

��
�

�
�

�
�

�
��

��
��

��
��

��
�

��

�
��

��
��

��
��

��
�

��
�

�
�



�

��
��

��
��

��
��

��

�
��

�
�

��
��

��
�

��
�

�
��

�



��
��

��
��

��
��

��

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

�
��

��
��



�

�
��

�
��

��

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

�
�

�
�

�
��

��

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

�
�

�
�

�
��

��

�
��

��
��

��
�

��
��

��
��

��
��

��
��

�
�

�
�

��
��

��

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

�
�

�
��

	
�

�

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
�

��
��

��
��

��
��

�
�

�

�
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

�
�

�
�



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

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

��� ������ �� �	�
��� �
��
�


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

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

	� �� ��
�� ��
��
�� ���� ����

��	�
��� �

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

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

'�(���	� �
 �� ����	 �	�� 
���� �

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

��	����� �� ��)
����� �	 *+��
	
�

	�� 
�
���� ���� ��

�	 	��
�
� 
��� 
����

����� �	���	��� �� 
�� ����� �� +����,� -�	 
�� ���
 #��(� �
��
�


���

��
	����� � �� ����� ./�� ��� 0�� !�� 1�2 ��	 "3456 �� ��� ����� .%���

%��� %0�� ���� ���2 ��	 7� �� '����	 "3456 ��
	���� ��� ��(�	 7� ���


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


� �����	� ��	� ����	���
 ��� �����	 ��)
������ �
 �� ��

�	 
� 
�� ��(�	 "34�

56 �	 �����	 7� �  ��
 �� �
		��
 �������	��
��� 
���� 
�� "3456 0�

8����� ���9 �� 
�� �
��
�


��� ��
	�� �����
�� �� ����
�
�

�
%
%
% �&�
���
�
�' �( �
����
��� ����

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

���� �� ��
� ����

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


�
�� 
�� ��)
���
��� �� ���������� ��
�� 
	�����	���� 
��� ��
� � ����

�	

	������� ��	��
� ��� �
�	��� 
��� ��
� ��� ��
������� :������ 
��� �������	��


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

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

��
���������� ��� �
��	�� ����	���� 
� 
�� ;
����� ����� <����	�� 8;�<9

������ �����
��	 "������ +�
����� =�����
����� 
�� �
���	 �� ��
������ 	���

��
�	�� �� ;�< ��� �	�(� �	�� ��� ��
������ �� 
�� ���	 %111 
� %�%� ��

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

�

 ���� �� 
���	 ��>��� ���� ���
 �� ���
�
	�
�� �� -��
	� ��1 (���� ���(� 
��

�������
��� ���	���� �� ��>� �� ���� �� 
�� ���
 #��(� ���������� ��
�������

 ��
�� (�	# ����� �� 
����� 
� ��
�� 
�� ��������� �	�(
� �� 
�� ���
�


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

��( ��
� ������ ����	�
��� ��	 �

���
�� �������� ��� #��(����� 	�
	������

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

-�	 ���� ���	�� �	�
���� ���� ���� ������ �

���� ����� �� 
���	 �	���	�

�
	
�

	�� ���� �� ����
�� 
�� �	���	� �
	
�

	� �� ��	� ������ 
� 	��	����



��� ��� 
�� �
��	 �
	
�

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

���� ���	��
�	 	��	����
� ��� ��		��������� ����� ���� �	�� 
�� ������ :�

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

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





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

�
�
�
� ���� �	���
� ���� ����

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

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

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

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

���������	�� �+�
����!# �� ��� ��� �� ,�������� ��%�" �� ����
��	 
���
��

&-.-� 	��������	" 
�� ��� ����	����� !��	 ���
��� �(��� ���
# /� 
�������"

��� ��� ���	��� 
����	 �	��	 �� ������� 	����� 
�� ������+ 0�����	 �� ���

�
�
" 
�
��1� ����" 
�� (�	�
��1� ��� ��	���	#

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


�	� �
���� ���# /� �
��" ��� ��� 2�� �	 	����� 
 ��+��
� ����
� ��	������!

��� �������
��	 �� 
���	 �� 
 �������� �� ��� �� 	�
�� �	�� ,������ 3#% ���

���� ���
��	�#

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

3 �����
� 	��� �� ��� ������
����
� 	���� �� ������� �� 	��������	 �	 �� ���


��� 
 ���(������ �����	���
���� �� ����� 	�
��
� �������
����# ,���� 
 ��� 

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

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

!�
�� ����	 
�� ��� ����������	 
�� ��� !�
�� ��!�	# /� ��	� �+�	���! ���
	"

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

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

����������	 ������� ��� 
���� 
���	#

�	��� �	���
�� �����
!���� ,��� 
����
���	 �
(� ���� �����	�� �� ���

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

�,
��� ���&�# $��	� 
����
���	 �	� ��4����� ������0��	# /� ��� ��������!" ��

���	��� ��� ��	� 
���� 
����
���	# /� 
�� ���	� 
����
���	" ����	 �� ���

!�
��	 �����	��� ��� 
���� 
���	# 5���(��" ���� ��4�� �� ��� �
� �� ���	�� 

����! ��� ��!�	 �� 
������ �� ��6��� ��� ����� �+�	���! �����
�����	# ,��� ��

���� �+���		 ��� ��!�	 �� ��� 	����!�� �� �����
����� ������� 
���� 
���	7

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

�
��	 �� 
���� 
���	#

 �	
�������
�� $��
�!��
���� �	 �	�� �� ��
�	���� 
� ��8���" ����� 

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

���
�!��	# /� �	 ��		���� �� �
(� �������� ���
�!��
���� ��� ��� 	
��

��8���# $�� ���
��
� ���
�!��
���� ����
��
� %&�-� �	 
 	����
� �
�

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



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

�� ������	
������ �� 
�� 	��� �� �	�
� ������� ������ �� ������
 
����
�������� ����� �	�� ����� ���	� ��� !� "�� #��� ���� �� �� ��������
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$ ��$ ��
������ ������������ �	�� ���� �� ����� �� ������ ��� ����	#%������ � ��
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e(u, v) =
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0, otherwise
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1�� G �� � 
��
� ��������� 2��� 
��
� G = (V,E) �� G �� 
���	 �� � ���������	
�� 	���� V �	� ��
�� E� �� ��	��� �� |V | ��� 	����� �� 	���� �� G �����

�������� �� ��� 
��
� ������ �	� �� |E| ��� 	����� �� ��
�� �� G ����� ������

��� 
��
� ��3��� �� ��� 	���� u �	� v ∈ V �	� {u, v} ∈ E ���	 u �	� v ���

���� �� �� ��4���	� 	����� $�� 	���� �	� ��
�� �� G ��	 �� ������� �����	 �	

��
����� Σ ���� ���� G ������� G = (V,E,Σ, L) ����� Σ = ΣV ∪ΣE �	� L

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

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

L(u) �	� L{u, v}�



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

1 2 3

4 1 3 5 2

3
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��� ����� 	�����

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

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

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

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



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

��	��� ��

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%�

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

����������� 	������� ��
�
� �� �� ���

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

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


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

�	������� �� �%��	
����	��� �������
 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 ′�
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������	 
� �
�������� ��
�
� 	��	���
������ �
�����������

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

����� �����	
��

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

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


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

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

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

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

�
�� ��� ���� ������	� �� ������ �

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

���
� ��������� 

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




�������	� �

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

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

���
	��� � ��� 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%
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� Spatt(G2, G1) =
(
M(A,A)
M(A,A)

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

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

)

|G2| � 0.6832
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�� ��� 

���
	���#�� 

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

�� �
� �������	� ����	��� ������� �
��� ��� Cα 	���� Δ(Cα(u), Cα(v)) �� �����
	 �
���
��� ����	��� δ� �� �
� �����	���� �	�� ���
��� ��� �
�� ��!������ ���

���	��� δ ≥ 7" �� �
� 	������� �
	� Cα 	���� ��!�� �
� �#��	�� �
	
� ��
�
� 
������ �������	���� $%�	� �&&'(� �� ��� �)
�������� �� ��� δ = 7"�

����� �������	 
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	������ 	�� �
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� ��	��,��,�
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	� $/	� �&&�( �� !�� �
� ���-���� �����	

� �� �	�
 �	�	���
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 	 ������� ���-����� �
���
��� �� �&0� �
�� �� ��� ��������� ��
������ �
� ������������� 
	������ 	���� �
�� ���
 	 ������� ������������
�
���
��� τ1�&0 	�� Blosum62 ���� �	��� ���� 	� �
� ������������ �	���)�
2� ��� Blosum62 ���	��� �� ������ ��� �
	� �� 
������� ���� �� ��������� �
�
�	3����� �� ��	� 
������ �����	������ $���� �&&�( 	�� �� �� ���� 	� �
� ���	���
�	���) �� ���� ��������	� 	

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

 �)��	����� �� �� 
	#� ����� 
	������ �� ����� �� �	�� �
�
�)
�������	� �#	��	���� ��	����� ��� �� ���� 	�� ���
��	����	� �����	������

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

� �� ��!�� �
� ��,
������� �	�� 	� �
� �	�� �� �
� ������ �� ������������� �����	

� ���� �
�
�����	� ��� �� ���-���� �����	

�� 9���	��� :

Selection rate =
|Ω∗| ∗ 100

|Ω| ���8�

�� �#	��	�� �
� ��������������� �� �
� �������� 
	������ �� ��� �
�� 	�
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������ �	�	���� 2� ������ �	�
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�������� �� ;7; �� ;&; �
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������� �� �
� 	������ �� �
� ��	���� �� �
�
���������� 
������� 9�� ��	���!�	���� �� ��� ��	���!��� ���� �
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���� �Ω∗� ��� ��� ��������� 
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������� | Ω | | Ω∗ | ��������
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��� �$%&!  $%"% '� $

��&   �!"�  �! &  ��%�

���  #!&&"& ""$% #�"&

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

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

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

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

����� ����	�
�� 	
�����

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

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

��� ��� ��&�

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

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

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

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


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

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

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

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

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


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

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

��� ���,

�
��� ��������� ���
�������

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

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

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

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

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

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

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

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

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