C2142 Navrh algoritm( pro pfirodovédce
7. Grafy.

Tomas Racek

Jaro 2022



Vyhledavani v databazich I

Opakovani. Umime efektivné vyhledavat a fadit objekty podle rdznych klict v pripadé,
Ze je na téchto klicich definovano usporadani (<).

Vyhledavani molekul. M&jme molekulu a chtéjme zjistit, zdali se jiz vyskytuje v dané
sadé sloucenin (= databazi).

e Zaznamy o molekulach ¢asto obsahuji jednoznacné identifikatory (Fetézce znaka)
— umime.

Problém. Tyto informace ale nemusi byt dostupné. K dispozici mame vSak minimalné:
¢ (daje o atomech (pozice, typy)
¢ vazby mezi atomy



Pfiklad molekuly - format MOL
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Vyhledavani v databazich II

Intuice. Porovndni na zakladé pozic jednotlivych atomi a vazeb predstavuje vypocetné
netrivialni problém. Soucasné databaze navic obsahuiji stovky tisic az miliony struktur.

Navrh FeSeni. Provedme vyhledavani v nékolika fazich, které budou postupné
omezovat mnozinu pfipustnych struktur. Postupujme od nejjednodussich metod po

Ve vewvys

1. jednoduché deskriptory (pf. sumarni vzorec)
2. vyuZiti znalosti topologie, podstruktur
3. porovnani pozic atom{ v prostoru

Priklad. Porovnani molekul podle sumdrnich vzorcd v rozumném case vyrazné
redukuje mnozZinu kandidatl. Nicméné samo o sobé nestaci.



Vyhledavani v databazich III

Omezeni. Pomoci sumarniho vzorce nelze rozliSit izomery.

H, H

>

O
H,C~ “OH HsC~ “CH,3
Ethanol (Alcohol) Dimethylether

Topologie. Je nutné pridat dalSi informace o struktufe sloucenin - propojeni vazbami.
Problém. Potfebujeme nalézt vhodnou datovou strukturu pro reprezentaci molekuly.

3. faze. Ani toto rozliSeni obecné nestadi (stereoizomery), ale ziskané vysledky Ize
pouzit jako vychozi bod pro dalsi algoritmy.



Graf

Definice. Graf G = (V, E), kde V je mnozina uzlG (vrchol) a E je mnoZina hran.

Typy grafl
e orientovany - hrany jsou usporadané dvojice (u,v)
¢ neorientovany - hrany jsou dvouprvkové podmnoZiny {u, v}

Pfiklad orientovaného grafu
* G=(VE)
e V={A,B,CD,E,F}
* E={(4,B),(B,C),(CE),(D,B),(E,D),(E F)
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Reprezentace grafu

Minimalni pozadavky na datovou strukturu
¢ dotaz na existenci hrany v grafu
¢ sousedé daného vrcholu

Trivialni FeSeni predstavuje obycejny seznam (pole) hran. Nicméné vySe zminéné
operace pak nelze implementovat efektivné.

* G=(VE)

e V={A,B,C,D,E,F}

* E={(4,B),(B,C),(CE),(D,B),(ED)E,F)}
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Matice sousednosti

Matice sousednosti. Vytvorme pro graf G = (V, E) matici A o rozmérech |V| x |V|
s vlastnosti:
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Vlastnosti
¢ dotaz na pfitomnost hrany je konstatni operace
¢ seznam naslednikd daného vrcholu v linearnim case
* potieba |V|> paméti — vhodné pro husté grafy (|E| ~ |V|?)



Seznam nasledniku

Seznam naslednikd. Uvazme pole ukazatell na seznamy naslednikd danych vrchold.

Priklad
e © 9”0
s o '
« —{3] °
Vlastnosti

¢ dotaz na pfitomnost hrany je linearni operace
e seznam naslednik( v linedrnim case
® pouze |V| + |E| paméti — vhodné pro Fidké grafy (|E| ~ |V])



Prochazeni grafu

Cil. Projit vSechny vrcholy grafu dostupné ze zvoleného vychoziho.

Naivni FeSeni. Projit postupné seznam vrcholl od zac¢atku do konce (podobné jako u
obycejného pole).

® zjevné lineadrni operace

¢ nerespektuje strukturu grafu

¢ graf nemusi byt souvisly — projdeme i jeho nedosaZitelné casti

IdedIni feseni O
® zachova linearni sloZitost @_,

e kazdy vrchol projde pravé jednou
¢ odstrani vySe uvedené nedostatky



Prochazeni do Sirky

Breadth First Search (BFS) prochazi graf po jednotlivych drovnich - neZ projde vrcholy
vzdalené (co do poctu hran) n od vychoziho, projde predtim vSechny vrcholy vzdalené

n—1.
e 00 ©
Breadth-First Search (BFS)
Vlastnosti

e prochazime nejdrive vSechny pfimé ndsledniky vrchold
¢ pro uloZeni poradi, ve kterém vrcholy prohledavame, pouzivame frontu
e linearni sloZitost vzhledem k velikosti grafu - O(|V| + |E|)



Prochazeni do Sifky - pseudokéd

1: function BFS(G,u) is

2: Necht Q je prazdna fronta

3: Enqueue (Q,u)

4: Oznac¢ u jako navStiveny

5: while Q neni prazdna do

6: v <« Dequeue(Q)

7: for all (v,w)€ E do

8: if w neni navstiveny then
9: Ozna¢ w jako navsStiveny
10: Enqueue(Q,w)

11: fi

12: done

13: done

14: end



Prochazeni do hloubky

Depth First Search (DFS) prochazi graf ,,dokud to jde”, pak se vraci do posledniho
mista, kde existuje neprozkoumana cesta, kterou pak pokracuje dale (= obvyklé
prohledavani bludistg).

Vlastnosti
e linearni algoritmus - O(|V| + |E])
e Casto v rekurzivni podobg, iterativni vyuziva zasobnik

: function DFS(G,u) is
Ozna¢ u jako navstiveny
for all (u,v) € E do
if v neni navStiveny then
DFS(G,v)
fi
done
end
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Prochazeni do hloubky (iterativné) - pseudokdd

1: function DFS(G,u) is

2: Necht S je prazdny zasobnik

3: Push(S,u)

4: Ozna¢ u jako navstiveny

5: while S neni prazdny do

6: v« Pop(S)

7: for all (v,w)€E do

8: if w neni navStiveny then
9: Ozna¢ w jako navStiveny
10: Push (S, w)

11: fi

12: done

13: done

14: end

Otazka. Cim se lisi pseudokéd pro BFS a DFS?



Prochazeni bindrniho stromu

BFS — prochazeni po drovnich

Varianty DFS
e pre-order — 1. uzel, 2. levy podstrom, 3. pravy podstrom
® in-order — 1. levy podstrom, 2. uzel, 3. pravy podstrom
® post-order — 1. levy podstrom, 2. pravy podstrom, 3. uzel

Poradi prochazeni vrcholl
® BFS:2,7,5,1,6,9,5,11,4
® DFS pre-order: 2,7,1,6,5,11,5,9,4
e DFSin-order: 1,7,5,6,11,2,5,4,9
DFS post-oder: 1,5, 11,6, 7,4,9,5, 2

Otazka. Co kdybychom pouZili DFS in-order na BST?




