HUMBOLDT-UNIVERSITAT ZU BERLIN

Exposé zur Studienarbeit

»Datenbankgestiitzte approximative Suche mit Prifix-Baum-Indizes*

Astrid Rheinlander

Betreuer: Prof. Dr. Ulf Leser

Motivation

Expressed Sequence Tags (ESTs) sind kurze, transkribierte Nukleotidsequenzen, die die expri-
mierten Gene einer Zelle beschreiben. ESTs kénnen durch Ansequenzierung von cDNA-Klonen
schnell und glinstig generiert werden. Die Qualitit von EST-Sequenzen ist haufig relativ schlecht,
Grinde dafir sind u. a. die interindividuelle Varianz und Lesefehler bei der Sequenzierung, Die
EST-Datenbank dbEST [5] enthalt mittlerweile mehr als 55 Millionen identifizierte EST-Sequen-
zen. Eine Arbeit, insbes. das zielgerichtete Auffinden gespeicherter Informationen, auf diesen
ungenauen Daten erfordert neben effizienten Zugriffsstrukturen auch die Moglichkeit
approximativ zu suchen und zu joinen. Da kommerzielle RDBMS die Funktionalitit des
approximativen Joins nicht direkt unterstitzen, muss dies durch user-defined functions (UDF)
nachgertistet werden.

Nicky Hochmuth hat in seiner Diplomarbeit den Prifix-Baum als Indexstruktur fir EST-String-
Attribute im kommerziellen RDBMS Oracle Database vorgestellt [3]. Darauf aufbauend wurde in
der Diplomarbeit von Martin Knobloch Hochmuths Implementierung nach C++ portiert und
optimiert [4]. Knobloch konnte die Performanz des Prifix-Baums CppPTree in diversen Punkten
sprunghaft verbessern, speziell die Ausfihrung des Joins auf CppPTree-indizierten
Stringattributen konnte innerhalb von Oracle im Vergleich zu internen Operatoren schneller
ausgefithrt werden. In der vorhanden Implementierung steht nur die Suche mit Wildcards zur
Verfugung, die Suche nach ESTs mit hochstens & Fehlern (& Mismatch) oder mit Levenshtein-
Abstand (e[.A4) <k fehlt. Ebenso ist ein approximativer Join mit & Mismatches oder el .A bisher
nicht méglich.

Zielstellung

Ziel dieser Arbeit ist, Funktionalitit fir die approximative Suche und den approximativen Join in
CppPTree bereitzustellen. Es sollen folgende Varianten implementiert werden:

1. Fur ein Pattern P, eine Zahl £ und eine EST-Menge S ={S,,..,5,}:
k-Mismatch: Finde alle §, € S,|S, |4 P|, die sich von P in hochstens £ Stellen unterscheiden.
e[.A: Finde alle S, € §, die einen el .4 von héchstens £ zu P haben.



. Fur zwei EST-Mengen P ={P,,..,P },5 ={5,,...,5,} und eine Zahl £:

k-Mismatch: Fir alle P, € P, finde alle S, € 5,| S, |=| P, |, die sich von P, in hochstens £ Stellen

unterscheiden.
eL.A: Furalle P, € P, finde alle 5, € §' mit el.4 hochstens £ zu P,

Die Effizienz der approximativen Suche soll anhand beispielhafter Daten aus JbEST [5]
verifiziert werden. Dartiber hinaus soll die vervollstindigte CppPTree-Indexstruktur fir die
Integration als UDF in das kommerzielle RDBMS Oracle Database angepasst werden.

Techniken

1.

eLA als Ahnlichkeitsma8 fiir zwei Strings

Der einfache Levenshtein-Abstand (e[.4) fir zwei Strings P, § bezeichnet die geringste
Anzahl bendétigter Insertions, Deletions und Replacements fiir die Transformation von Pin §
und kann algorithmisch mit Hilfe der dynamischen Programmierung berechnet werden. Die
Ahnlichkeit von P und S wird auf die Ahnlichkeit zweier Teilstrings von P und § reduziert,
sukzessive wird der el.A4 fiur wachsende Prifixe von P und § berechnet. Dabei sind alle
folgenden Teillosungen, und damit auch die Gesamtlosung, mindestens so grof3 wie die
aktuell kleinste Teillosung. Aulerdem ist die Gesamtlosung mindestens so grofl wie die
Differenz der Lingen von P und S. Die Zeit- und Platzkomplexitit des Verfahrens betragt ftr
zwei Strings jeweils O(|P|*| 5| ).

Approximatives Suchen in Prifix-Badumen

Shang/Merrett haben eine Methode zur approximativen Suche in Prifixbdumen vorgestellt,
die auf Depth-First-Traversierung und gleichzeitiger dynamischer Programmierung basiert [7].
Dabei werden folgende Eigenschaften des Prifixbaums und der dynamischen
Programmierung ausgenutzt:

(1) Sei x ein Knoten im Prafixbaum T', der das Prifix §/7..x/ reprasentiert und P ein Pattern.
Dann haben alle Strings §,...,5, im Teilbaum unterhalb von x das Prifix §/7..x/ gemeinsam,
die Zeilen 0 bis x der Distanzmatrix M/S,P/ sind fir alle §; identisch. Dieser Bereich muss
deshalb nur einmal ausgewertet werden und somit wird im Average Case der Aufwand fiir die
Berechnung des el A reduziert.

(2) Falls in einer Zeile j, 0 < j < x, von M ausschliefSlich Werte > £ enthalten sind, kann kein
String S, mit dem Prifix §/7..x/ einen el LA(P,S )<k erreichen. Deshalb kann der Teilbaum

ab Knoten x fur die weitere Suche ignoriert werden.

Die Suche nach e LA(P,S)<4k fir alle Strings § in T hat die Komplexitit O(|P|*|T|*s),

wobei s die Maximallinge der Strings in T bezeichnet. Shang/Merrett haben dieses Verfahren
auf englischem Text und auf Quellcodes von C-Programmen ausgewertet und mit der
Performanz von agrep verglichen. Fir 0 < £<1 war die Suche im Prifixbaum performant,
fir wachsende £ war agrep durchweg schneller.

Hochmuth hat das Verfahren fir prifix-baum-indizierte ESTs implementiert und
experimentell mit der Performanz einer sortierten Stringliste verglichen [3]. Im Ergebnis
benotigte die Suche in der Stringliste durchschnittlich die Halfte der Rechenzeit der Suche im
Prifixbaum. Hochmuth fihrt dies auf den Ausschluss von Strings aufgrund ihrer Linge in
der Stringliste zurtick.



Fir die Suche nach &-Mismatches ist keine dynamische Programmierung erforderlich, da in
diesem Fall nur Strings mit gleicher Linge zum Pattern gefragt sind, die beliebige & Fehler
enthalten dirfen. Eigenschaften (1) und (2) gelten analog, da die Fehlerzahl fiir gemeinsame
Prifixe nur einmal ermittelt werden muss und die Anzahl der Fehler fiir wachsende Prifixe
nie kleiner als die bisherige Fehlerzahl wird.

Einschrinken des Suchraums durch Filter

Aufgrund der Komplexitit der el.4-Berechnung sollten Filtermethoden eingesetzt werden,
die frihzeitig moglichst grofle Teilbdume aus dem Suchraum ausschlieBen und so die Kosten
reduzieren.

Lingentfilter
Zwet Strings S, P kénnen nur dann e[.A(S,P)< 4 haben, falls | S — P |< £ gilt. Im Prifixbaum
sind die exakten Stringlingen jedoch nur an den Knoten zu ermitteln, die Strings
reprasentieren. Fur alle anderen Knoten ist die Linge des Prifix bekannt, die Linge aller
Suffixe im darunter liegenden Teilbaum nicht. Eine Variante wire, fir jeden Knoten eine
Liste der Lingen der Strings im Subbaum zu verwalten. Dies hitte einen quadratischen
Aufwand von O(|Anzabl der Knoten in T'| *| Angabl der Strings in T'|) zur Folge und ist somit
nicht performant.
Alternativ kann fir jeden Knoten x die Linge des kurzesten (winlength) und lingsten
(maxLength) Strings im Teilbaum unterhalb von x gespeichert werden. Falls

| xc.mmaxcLength + fk |< P.Length oder | x.minlength — k|> P.Length
gilt, enthilt der Teilbaum unterhalb von x keine Treffer mit e[.A(S,P)< 4 bzw. maximal £

Fehlern und kann daher komplett ignoriert werden. Die Ermittlung von maxLength und
minlength kann wihrend der Indexerstellung mit konstantem Aufwand erfolgen. Pro Knoten
entsteht durch die zwei zusitzlichen Attribute ein Overhead von O(2).

Fir Knoten x in Prifixbaum T, und Knoten y in Prifixbaum 7T, sind die Lingen des jeweils
kiirzesten und des lingsten Strings im Teilbaum unterhalb von x und y bekannt. Deshalb gilt:
Die Teilbiume ab x und ab y enthalten potentiell Strings S, € T,(x),5 € T,(y) mit

eLA(S,;,S5 )< & bzw. maximal £ Fehlern, wenn

| y.minlength — x.maxLength |< & oder | x.minlength — y.maxLength |< k
gilt.

Q-Gramm-Filter [2]

Der Suchraum kann auch durch Ausnutzung der Eigenschaften von ¢-Grammen
eingeschrinkt werden, da zwei Strings § und P mit relativ kurzem el.4 zueinander auch eine
grofle Anzahl g-Gramme gemeinsam haben. Dabei gilt fir die Strings und die Mengen der
korrespondierenden ¢g-Gramme Gy, G, und eLA(S,P)< k:

dAS,P)SkS G NG, 2max(|S],|P|)—1-(k=1)*q.

Gravano et al. [2] konnten mit Hilfe des q-Gramm-Filters und eines Lingenfilters den
Suchraum fir approximative Joins auf Telefonbuchdaten enorm einschrinken. Die Anzahl
der Join-Kandidaten, die schlieBlich mit dynamischer Programmierung untersucht werden
mussten, verringerte sich um 99%, die Ausfithrung des Joins konnte um das 20-fache im
Vergleich zur Variante ohne Filter gesteigert werden. Die Berechnung der g¢-Gramme erfolgte
nicht im Voraus, sondern als Teil des Preprocessings wihrend des Joins. Der zusitzliche
Aufwand fir die ¢g-Gramm-Berechnung im Vergleich mit der Ausfithrungszeit des Joins war
vernachlissigbar.



Dieser Ansatz soll auf den CppPTree tibertragen werden. Die ¢g-Gramme G, fiir das Prifix
P/1.x] an Knoten x werden erst zu dem Zeitpunkt berechnet, an dem x das erste Mal
besucht wird. Da die Menge der g-Gramme G,. fir den Vaterknoten x’von x bereits bekannt
ist, kann G, aus G, berechnet werden:

G, =G, —{z|zistg-Grammin P/(x"-g+1).x" [} U{y| yistg-Gramm in P/(x"-g+1)..x]} .

Die Wahl von ¢ sollte im Bereich von logy (|S|) liegen [5], fir ESTs auf einem 4-
buchstabigen Alphabet ist dies das Intervall [3,6].

Haufigkeitsvektoren [1]
Fir einen String S tber einem Alphabet X =¢,,..,«, enthilt der Hiufigkeitsvektor

F(8)=]f,»f] in jeder Komponente die Anzahl der Vorkommen von Zeichen &,in S.
Der Hiufigkeitsabstand fDis#(f(S),f(P)) fur zwei Strings S, P ist die kleinste Anzahl +1,—1,%1-

Operationen, um den f§) in f{P) zu transformieren. Aghili et al. [1] haben gezeigt, dass fDist
eine untere Schranke fir den el .4 darstellt:

fDist(f(S), f(P)) >k = e AS,P)> k.
Der Hiufigkeitsabstand liefert also ein hinreichendes Kriterium, Strings frithzeitig aus der
Menge der potentiellen Treffer auszuschlieen.
Der Hiufigkeitsvektor kann fiir jedes Prifix bereits wiahrend der Indexerstellung berechnet
werden. Uber einem 4-buchstabigen Alphabet ergibt sich so ein Overhead von 4 Integet-
Werten pro Knoten.

Arbeitsschritte

1. Attributerweiterung der Knoten in CppPTree
Fir jedes Knotenobjekt x sollen zusitzlich folgende Attribute gespeichert werden:
- minLength: Linge des kiirzesten Strings, der sich im Teilbaum unterhalb von x befindet,
- maxLength: Linge des lingsten Strings, der sich im Teilbaum unterhalb von x befindet,
- Haufigkeitsvektor f/5(7..x)/, der die Anzahl der a,c,g,t im aktuellen Prifix §(7..x) enthilt.

2. Implementierung der Suche nach k-Mismatches
Der Prifixbaum wird Depth-First traversiert, an jedem Knoten x wird der Lingenfilter in
Bezug auf die Patternlinge eingesetzt. Der Hiufigkeitsfilter kann auch an jedem Knoten
angewandt werden, da fir &-Mismatches nur Strings § mit der gleichen Linge des Patterns P
gesucht werden. Deshalb gilt fir Prifixe gleicher Linge x von § und P:

fDist(f(S(1..x), f(P(l.x)) > k= eLAS(1..x), P(1l.x)) > k.

Siehe auch Anhang, Algorithmus 1.
Fiar A&-Mismatches auf zwei Prifixbdumen erfolgt die Suche analog, indem T, und T,
gleichzeitig traversiert werden und jeweils fiir wachsende Prifixe der Strings in T, und T, die
Anzahl der Fehler ermittelt wird.

3. Implementierung der Suche nach eLA<k
Fir die Suche nach einem String P im Prifix-Baum T wird T Depth-First traversiert. An jedem
Knoten wird der Lingenfilter und/oder der ¢g-Gramm-Filter eingesetzt. Falls einer dieser
Filter greift, wird der Teilbaum ab x nicht weiter betrachtet. Sonst wird die Distanzmatrix
M/S,P] berechnet, falls M/S,,P/ ausschlieSlich Werte > £ enthilt, wird der Teilbaum ab x
nicht weiter untersucht (siche Anhang, Algorithmus 2).



Fir el.A auf zwei Prifixbdumen erfolgt die Suche analog, indem T, und T, gleichzeitig
traversiert werden und der el.A4 fir jeweils wachsende Prifixe der Strings in T, und T,
berechnet wird.

Der Hiufigkeitsfilter erscheint fir den Vergleich von zwei echten Prifixen in inneren Knoten
zunichst nicht praktikabel, fiir die Verarbeitung von Suffixen ergibt sich durchaus ein
Einsatzfeld. Suffix-Knoten sind stets Blitter des Prifix-Baums, die eigentlichen Suffixe sind
in einer separaten Suffix-Datei auf der Festplatte abgelegt. Der Gedanke ist, Zugriffe auf
diese Datei solange wie méglich zu vermeiden: Angenommen, Pattern P wird untersucht und
der Baumabstieg ist bis zu einem Blatt in T fortgeschritten, das String § reprisentiert.

fDist(f(P)f(§)) wird ermittelt und das Suffix von § wird nur dann von der Platte geladen und

mit dynamischer Programmierung untersucht, falls fDisz( f(S), f(P)) <4 gilt.

Integration in Oracle Database als UDF

Fir die Nutzung in Oracle Database muss CppPTree am Oracle Data Cartridge Interface (ODCI)
in Form einer shared library angemeldet werden. Fur Knoblochs Implementierung liegt die
Anbindung bereits vor und muss nun um die neuen Funktionen erweitert werden. Fiir Details
zur Verfahrensweise siche [4].

Performance-Analyse

Die Effektivitit der Filterstrategien Linge, ¢-Gramme und Haufigkeitsvektoren soll einzeln
und in verschiedenen Kombinationen untersucht werden. Zum Vergleich werden
Algorithmen implementiert, die auf jegliche Vorfilterung verzichten. Experimentell wird eine
optimale Linge der ¢-Gramme fir ESTs ermittelt.
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Anhang

Algorithmus 1: Suche nach allen Vorkommen eines Patterns im Prifixbaum mit héchstens k Fehlern

kMismatchSearch (Pattern P, CppPTree T, k) {

Node x = T.root
p=0
faults = 0

While T contains unmarked nodes {
Mark x as visited

If (x.maxIength+ k < P.length) ot (x.minlength — & > P.length) {
Mark all children of x as visited
x = x.nextElement
continue

}

Compute frequency-vector f{P/7..x])

If frequency-distance of f{§/7..x]) and f{P/1..x]) > k {
Mark all children of x as visited
x = x.nextElement
continue

}

faults = faults+ no. of mismatches in S[p+1..x] and P[p+1.x]
If (faults > £) {

Mark all children of x as visited

x = x.nextElement

continue

b
p=x

If x contains String-ID and p = Plength {
output String-ID
b

x = x.nextElement

/* P[1..p] was already checked */
/* no. of seen mismatches */

/* apply length filtering */

/* go on with next item

in dfs-order */

/* apply frequency filtering * /
/* go on with next item

in dfs-order */

/* compare iff both filters
p
were passed */

/* update last checked position */

/* a match occurred */

/* go on with next item in

dfs-order */




Algorithmus 2: Suche nach allen Vorkommen eines Patterns im Prifixbaum mit elLA hochstens k

eLASearch (Pattern P, CppPTree 7, &) {
Node x = T.root

While T contains unmarked nodes {
Mark x as visited

If (x.maxIength+ k < P.length) ot (x.minlength — & > P.length) { /* apply length filtering */

Mark all children of x as visited
x = x.nextElement
continue

}

G. = set of g-grams in prefix §/7..x/
y = min(P.Length, x)
Gp = set of g-grams in P/7..y]

If G, NGy, <max(|S, |, y)—-1-(k£-1){
Mark all children of x as visited
x = x.nextElement
continue

}

If xis leaf {
Compute frequency-vector f{P)
If frequency-distance of f{§)and f{P) > £ {
x = x.nextElement
continue

}

Compute distance-matrix M with el .A(S _, P)
If M contains a value M[i, /1< 4 {

if x contains String-ID {
If Mn, m) £ &£ M[n,m] output String-1D

}

H
Else {

Mark all children of x as visited
h

x=x.nextElement

/* go on with next item
in dfs-order */

/* P will be evaluated until y */
/* apply g-gram filtering */
/* go on with next item

in dfs-order */

/* apply frequency filtering */

/* go on with next item

in dfs-order */

/* dynamic programming */

/* possible match */

/* el L A>kEF/

/* go on with next item
in dfs-order */




