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1 Motivation

Die Aufklarung von Stoffwechselwegen ist ein zentrales Anliegen der Lebenswis-
senschaften. Die Modellierung und Analyse metabolischer Netzwerke ist Gegen-
stand eines eigenen Forschungszweiges, der Systembiologie. Datenbanken wie
KEGG machen Netzwerke verschiedener Spezies 6ffentlich zuganglich. Stoff-
wechselwege werden von Molekilen gebildet, die durch chemische Reaktionen
miteinander in Beziehung stehen. Metabolische Netzwerke sind also Graphen,
deren Knotenmenge aus Proteinen, Enzymen, anderen chemischen Substanzen
0. &. gebildet werden. Die qualitative Suche nach Stoffwechselwegen mit spezi-
fischen Eigenschaften entspricht damit in wesentlichen Teilen elementaren gra-
phentheoretischen Aufgabenstellungen. Da die Graphen sehr grof3 sein kénnen,
ist es notwendig, effiziente Algorithmen und Speicherstrukturen zur Unterstuit-
zung der Suche zu verwenden. Potenziell I&3t sich dazu die spezielle Struktur
solcher Netzwerke ausnutzen.

2 Zielsetzung

Es sollen Algorithmen entwickelt und implementiert werden, die es ermoglichen,
Pfadanfragen an metabolische Netzwerke bzw. beliebige gerichtete Gi@dphen
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(V, E) zu stellen. Varianten davon sind z. B.
Gegegen zwei Knoten A und B,

e gibt es einen Pfad von A nach B?

e welches ist der kuirzeste Pfad von A nach B?
e Qibt es einen Pfad von A nach B mit Lange k?
e z&dhle alle Pfade von A nach B auf

e etc.

Die Daten der Netzwerke liegen als Liste von Knoten und (gerichteten, ungewich-
teten) Kanten in einer Oracle-Datenbank vor. Die Pfadanfragen sollen auch auf
gro3en Graphen mit mehreren Millionen Kanten noch durchfihrbar sein. Zu im-
plementieren sind also nicht hauptspeicher-basierte Algorithmen, sondern solche,
die auch die Kosten fur 1/0-Zugriffe berticksichtigen. Um eine schnelle Beant-
wortung der Anfragen zu ermdglichen, sollen Indexstrukturen angelegt werden,
die die Beantwortung so gut wie maglich unterstiitzen und wenig Speicherplatz
bendtigen.

3 \Vorgehensweise

Der limitierende Faktor, der die Anzahl der anwendbaren Algorithmen und Index-
strukturen einschrankt, ist der Speicherbedarf. So ist es bei groRen Netzwerken
unmoglich, die Transitive Hulle zu berechnen, d. h. fur jedes Raan € £ x E

die Lange eines kurzesten Pfades von u nach v zu speichern, da diese im worst-
case quadratisch in der Knotenzahl ist.

Es werden also Methoden verlangt, die Informationen Uber die Struktur des
Graphen wesentlich effizienter abspeichern konnen. Zur Uberpriifung der Erreich-
barkeit gentgt es, die starken Zusammenhangskomponenten des Graphen zu un-
tersuchen. Starke Zusammenhangskomponenten in gerichteten Graphen bilden
das Gegenstiick von Zusammenhangskomponenten in ungerichteten Graphen. Da-
mit reduziert sich der Rechenaufwand zur Entscheidung der Erreichbarkeit er-
heblich. Innerhalb einer Komponente ist die Eigenschaft ,Erreichbarkeit* trivial
erfillt. Die starken Zusammenhangskomponenten selbst bilden einen gerichte-
ten azyklischen Graphen (DAG). Zur Entscheidung von Erreichbarkeit zwischen
Knoten in verschiedenen Komponenten kann man entweder den DAG traversie-
ren oder einen vorberechneten Index, beispielsweise die transitive Hille Gber den
Komponenten anfragen. Diese wirde sehr viel weniger Knoten enthalten als der
Ursprungsgraph. Starke Zusammenhangskomponenten sind in linearer Zeit bere-
chenbar, z. B.
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Abbildung 1: Starke Zusammenhangskomponenten

e durch zweimalige Tiefensuche (beschrieben z. B?]h [
e oder durch den Algorithmus von Tarjan

Zur Berechung der Distanz, also der kirzesten Entfernung zwischen zwei Kno-
ten, reicht die Information der starken Zusammenhangskomponenten nicht aus.
Die einfachste Mdglichkeit, Distanzinformationen zur Verfigung zu stellen, ist,
die Kanten in der transitiven Hille um Distanzbeschriftungen zu erweitern. Die-
se Methode ist wegen des quadratischen Platzbedarfes jedoch fiir groRe Graphen
nicht durchfiihrbar. Es existiert jedoch ein Verfahren um die transitive Hille stark
zu komprimieren. Der 2-Hop-Cover Algorithmu®]) erlaubt es, alle in der tran-
sitiven Hulle reprasentierten Pfade als Konkatenation je zweier Pfadteilstiicke zu
reprasentieren. Diese Teilsticke werden an sogenannten ,hop - nodes* zusam-
mengefugt. Statt der ganzen transitiven Huille speichert man nur die L&ngen der
Pfade zu den hop-nodes. Damit ist es mdglich, alle Entfernungen zwischen Kno-
ten im Graphen zu rekonstruieren. Ein Problem des Algorithmus besteht in der
schlechten Laufzeit bei der Berechnung der hop-nodes. Ein anderes besteht darin,
dass die transitive Hulle vor der Uberdeckung durch hop-nodes zunachst vollstan-
dig materialisiert werden muss. Darum soll in der Arbeit geprift werden, ob sich
der Aufwand beschranken laf3t, indem man sich bei der Berechnung auf kleinere
Partitionen (z. B. starke Zusammenhangskomponenten) des Graphen beschrénkt
oder Distanzen nur bis zu einer gewissen Tiefe bertcksichtigt werden sollen. Flr
Knotenpaare, deren Entfernung aufgrund dieser Beschrankung nicht effizient an-
gefragt werden kann, muss dann eine Breitensuche durchgeftihrt werden.

Diese Verfahren und Algorithmen sollen in der Diplomarbeit flir das relationale
Datenbanksystem Oracle implementiert werden. Als Programmiersprachen bie-
ten sich die native Oracle-Sprache PL/SQL an oder Java in Verbindung mit SQLJ
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oder JDBC. Es ist einerseits zu prufen, ob die beschriebenen Verfahren mit den
theoretisch garantierten Laufzeitbeschrankungen implementierbar sind. Auf der

anderen Seite sollen die Algorithmen skalierbar sein und gute Laufzeiten in der
Praxis erbringen.
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