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RESUMEN
La mineria de subgrafos conexos frecuentes (SCF)
en colecciones de grafos etiquetados se ha conver-
tido en una importante linea de investigacion, den-
tro de la mineria de datos, por sus amplias aplica-
ciones. La identificacion de los duplicados y el
conteo de frecuencia siguen siendo dos tareas que
demandan de muchos recursos computacionales
en la mineria de SCF. En este trabajo se presenta
un nuevo algoritmo para la mineria de SCF que
sea enfocado a realizar estas dos tareas de una ma-
nera mas eficiente que los métodos existentes. El
desempefio de este nuevo algoritmo es comparado
con otros metodos reportados en el estado del arte.

I INTRODUCCION
Hoy en dia, debido a los rapidos avances cienti-
ficos y tecnoldgicos, se han incrementado notable-
mente las capacidades de creacién, almacenamien-
to y distribucion de grandes volimenes de datos.
Esta situacion ha generado la necesidad de nuevas
herramientas para transformar estos datos en infor-
macién o conocimiento Util para la toma de deci-
siones. Ejemplos de tales técnicas son las relacio-
nadas con subgrafos conexos frecuentes (SCF) en
colecciones de grafos etiquetados [1].
La mineria de SCF consiste en encontrar todos los
subgrafos conexos que ocurren frecuentemente en
una coleccién de grafos.
Los primeros algoritmos para la mineria de todos
los SCF fueron FSG [3] y AcGM [2]. Desde
entonces se han ido creando nuevos algoritmos
cada vez més eficientes para encontrar todos los
SCF [1]. Entre estos se puede mencionar a gSpan
[6] v Gaston [4] los cuales han mostrado los
mejores desempefios en estudios comparativos [5].
La identificacién de los duplicados y el conteo de
frecuencia siguen siendo dos tareas que atentan
contra la eficiencia de estos algoritmos [1,5].
Para acelerar la deteccion de duplicados se han
utilizado las formas canonicas. En particular, los
cddigos DFS han sido presentados como una solu-
cién prometedora para este problema [1,5].

En este articulo se presentan cinco nuevas propie-
dades de la codificacion DFS que permiten acele-
rar la deteccion de duplicados en la mineria de
SCF. Ademas, se introduce un nuevo algoritmo
llamado gdFil que esta enfocado a acelerar el
tiempo dedicado a dichas dos tareas (utilizando las
nuevas propiedades).

La organizacién de este articulo es la siguiente.
Primero, se introducen los conceptos basicos rela-
cionados con los codigos DFS (seccion I1). Luego,
se presentan las nuevas propiedades de los codigos
DFS (seccion I1I). El algoritmo gdFil es presen-
tado en la seccion IV. La seccidon V muestra los
resultados experimentales. Finalmente, se plantean
las conclusiones de este trabajo asi como los
posibles trabajos futuros.

Il CONCEPTOS BASICOS

Un arbol DFS T puede ser construido cuando se
realiza un recorrido en profundidad en un grafo
G = (V,E,L,1). Este grafo G puede tener varios
arboles DFS porque casi siempre existe mas de un
recorrido en profundidad. Cada arbol define un
orden entre todos los vértices del grafo; por tanto,
se puede enumerar cada vértice de acuerdo a este
orden DFS. La raiz de T serd enumerada con
indice 0 ya que es el primer vértice en el orden
DFS. El dltimo vértice en dicho orden corresponde
al vértice més a la derecha de T. El camino
directo desde la raiz hasta el vértice més a la
derecha es llamado la rama més a la derecha.
Cada arista de G es representada por una 5-tupla,
(@,j,lis 1 j, ;) donde i y j son los indices de los
vértices (origen y destino respectivamente), I; y [;
son las etiquetas de tales vertices, y [ es la
etiqueta de la arista. Si i < j entonces se esta en
presencia de una arista hacia adelante; de otro
modo es una arista hacia atras.

Una relacion de orden total <, entre dos tuplas e,
y e, puede ser definida de la siguiente manera. Se
cumple que e; <, e, Si e; aparece antes que e, en
un recorrido DFS. Cuando tuplas e, y e, tiene los
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mismo vértices de origen y destino, entonces son
comparadas respecto al orden lexicografico de las
etiquetas (las ultimas tres componentes de las
tuplas).

Un cédigo DFS de G es una secuencia de las
tuplas que conforman las aristas de G ordenadas
segin <,. El orden <, puede ser extendido a un
orden lexicografico (<) entre cddigos DFS. El
cddigo DFS minimo de G es definido como el
menor cddigo DFS, respecto a <j, entre todos los
posibles codigos de G.

Para comprobar que un cddigo DFS es minimo o
no se requiere de una prueba exhaustiva que
poseer una alta complejidad computacional en
tiempo. Estas pruebas son conocidas como
pruebas CF (por sus siglas en inglés Canonical
Form test). Todos los algoritmos de mineria de
SCF realizan pruebas CF para todos los candida-
tos (mecanismo para eliminar los duplicados). En
la préxima seccion se introducen nuevas propieda-
des de los codigos DFS que permiten reducir el
namero de pruebas CF.

Sea s un codigo DFS minimo y e una arista que
no pertenece a s. Se dice que e es una extension
mas a la derecha de s si e conecta al vértice mas a
la derecha con otro vértice en la rama mas a
derecha de s (extension hacia atrés); o e introduce
un nuevo Vvértice conectado desde algin vértice de
la rama mas a derecha de s (extension hacia ade-
lante). En tales casos, el coédigo s'=soe
denotara al cédigo obtenido luego de extender a s
con e; se dice que s’ es un hijo de s o0 que s es el
padre de s’.

Los cddigos DFS fueron introducidos por primera
vez en [6].

11l NUEVAS PROPIEDADES DE LOS
CODIGOS DFS

En esta seccion se presentan nuevas propiedades
de los codigos DFS que, més adelante, seran
utilizadas para reducir el costo de detectar los
candidatos duplicados en la mineria de SCF.

Sea s un codigo DFS minimo. Se denotara
mediante RE(s) el conjunto de extensiones mas a
la derecha desde s. Este conjunto puede ser
particionado en varios subconjuntos:

RE(s) = By(s)U ..U B,_;(s) U )
Fo(s) U ..U F,_{(s),

donde B;(s) contiene las extensiones hacia atras
(tuplas) que tienen vértice destino con indice i, y
F;(s) es el conjunto de las extensiones hacia
adelante desde el vértice con indice i. Para cada
vértice v; en la rama més a la derecha (i,i # n —
1, es el indice de v; en el recorrido DFS) la arista

fi representa la arista hacia adelante que nace en
v; y que forma parte de la rama més a la derecha.
La notacién e~! serd utilizada para referirse a la
tupla e pero en el sentido inverso al que se le
impuso en el cddigo s.

Sea v; un vértice en la rama més a la derecha de s
con indice i. Entonces, se cumplen las siguientes
propiedades:

Pl: Sie€ F(s),i#n—1,ye<, f;, entonces
s ¢ e esun codigo DFS no-minimo.

P2: Sie€ Bi(s),ye '<, f;,entoncessoe es
un codigo DFS no-minimo.

P3: Sea E;(s) uno de los conjuntos B;(s) 0 F;(s)
y sea e;, e, € E;(s) tales que e; <, e,. Si
soe; es un codigo DFS minimo, entonces
s ¢ e, es un cddigo DFS minimo. Si s ¢ e, es
un codigo DFS no-minimo, entonces s o e;
es un codigo DFS no-minimo.

Las propiedades P1 y P2 constituyen condiciones
suficientes de no-minimalidad para algunos hijos
de s. P3, por su parte, es una propiedad de reu-
tilizacion ya que permite deducir la minimalidad o
no de un hijo de s a partir de la minimalidad o no
de otro hijo de s.

Si se asume que E;(s) esta ordenado segln el
orden <,, entonces de la propiedad P3 se deduce
lo siguiente:

P4: Si existen extensiones en E;(s) que producen
cédigos DFS no-minimos entonces tales
extensiones se encuentran al principio de
Ei(S).

P5: Si existen extensiones en E;(s) que producen
cédigos DFS minimos entonces tales
extensiones se encuentran al final de E;(s).

De las propiedades P4 y P5 se deduce que cada
conjunto E;(s), puede ser particionado en dos
subconjuntos E;(s) = E; (s) U E;(s) tal que todas
las extensiones en E; (s) producen cédigos DFS
no-minimos (particiéon duplicada), todas las
extensiones en E;(s) producen cddigos DFS
minimos (particion atil) y las extensiones de
E; (s) son anteriores a las de E;(s) segin la
relacion de orden <..

El mayor elemento (segin <,) del conjunto E; (s)
es llamado corte no-canonico de E;(s) y el menor
elemento de E;(s) es llamado corte candnico de
E;(s). Notese que alguno de estos cortes pudiera
no existir ya que los conjuntos E; (s) y E;(s)
pudieran ser vacios.

Sea H;(s) un subconjunto propio de E;(s). Se
denotard mediante é;(s) y é;(s) los cortes no-



canonico y candnico de E;(s) respectivamente. De
igual manera, h;(s) y h;(s) denotan los cortes de
H;(s). Entonces dichos cortes estan dispuestos en
el siguiente orden:

hi(s) < &(s) < &(s) < hy(s) . 2

En este caso, se dice que é;(s) y é;(s) son los
cortes globales de E;(s) y que h;(s) y h;(s) son
cortes locales de E;(s). Los cortes globales son
Unicos para cada conjunto E;(s); sin embargo
E;(s) puede tener varios cortes locales.

IV ALGORITMO GDFIL
En esta seccion de introduce un nuevo algoritmo
Ilamado gfFil (por sus siglas en Inglés graph dup-
licate-filtering miner) que utiliza las propiedades
de la seccién anterior para eliminar todos los
duplicados durante la enumeracion de candidatos.
La idea central de gdFil consiste en ir calculando
los cortes (candnicos y no candnicos) mientras se
enumeran los candidatos.
El Algoritmo 1 muestra una descripcién general
gdFil. Primero, se eliminan todos los vértices y
aristas no frecuentes y asi tener una representacion
simplificada de la coleccion de grafos (linea 1).
Luego, se recorre el espacio de bldsqueda a partir
de cada una de las aristas frecuentes (linea 4). Para
cada arista frecuente e, el procedimiento buscar
es el encargado de encontrar todos los SCF fre-
cuentes que contienen a e.
El procedimiento buscar se encarga de deter-
minar las extensiones mas a la derecha desde el
SCF representado por el cddigo DFS s (determinar
los nuevos candidatos). Para evitar que surjan
candidatos ildgicos (que no ocurran en D), se
recorren cada uno de los grafos G € D tales que s
es subgrafo de G (linea 8) y se determinan las
extensiones e tales que el candidato s¢e es un
subgrafo de G (linea 9).
Para eliminar los candidatos duplicados, el proce-
dimiento buscar va calculando los cortes cand-
nicos y no-canénicos mientras se enumeran los
candidatos. Primero, los cortes globales son
inicializados, los no-candnicos toman valor —co y
los canodnicos en +oco para garantizar que se
cumpla (2) aun cuando no se han calculado cortes
locales. Luego, los cortes locales son calculados
(linea 12) usando cada conjunto C, y se utilizan
para obtener aproximaciones a los cortes globales
(linea 13).
Las aproximaciones de los cortes globales son
utilizadas para eliminar candidatos duplicados sin
necesidad de realizar pruebas CF (linea 11). En la
primera iteracion del ciclo (lineas 8-15), el

filtrado por los cortes globales (linea 11) no tiene
ningun efecto ya que los cortes globales estan
inicializados en too. En las siguientes iteraciones
de dicho ciclo, algunos candidatos seran filtrados
segln las aproximaciones a los cortes globales que
cada vez serdn mas cercanos al valor correcto.

Las pruebas CF solamente son requeridas cuando
existan candidatos que no sean filtrados por los
cortes globales. En ese caso, el resultado de dichas
pruebas es usado para calcular los cortes locales
(linea 12).

Algoritmo 1. gdri1(D,d,S)

Input: D — coleccion de grafos, § — umbral de
frecuencia minima.
Output: S — resultado de la mineria

1 Eliminar vértices y aristas no frecuentes en
D;

2 Se<conjunto con todos los  vértices
frecuentes;

3 E «conjunto con todos las aristas (cédigos
DFS de tamafio 1) frecuentes;

4 forall e € E do buscar(D,e,6,S);

Procedimiento buscar (D, s, §,S);

5 S<Su{s)

6 C«0;

7  Inicializar cortes globales de C los no-
candnicos en —co y los canodnicos en +oo;

8 forall G € D tal que s es un subgrafo de G
do

9 C, < conjunto de extensiones e tales que
s o e es un subgrafo de G;

10 Eliminar de C, los elementos que son
filtrados por las propiedades P1y P2;

11 Eliminar de C, los elementos que son
filtrados por los cortes globales de C;

12 Calcular los cortes de C, (cortes locales

de C) mediante las bUsquedas binarias y
eliminar de C, los duplicados que quedan;

13 Actualizar los cortes globales a partir de
los cortes locales de C;

14 C<CuUC,;

15 end

16 Eliminar de C las extensiones no frecuentes

segln &;
17 forall e € € dobuscar (D,s ¢ e,§,S);

El valor correcto de los cortes globales s6lo se
alcanzard con seguridad al final de estas
iteraciones; no obstante, pudiera ocurrir que desde
la primera iteracién ya estos cortes alcancen su
valor definitivo. Es de esperar que en las Ultimas
iteraciones no sea necesario realizar ninguna prue-
ba CF para localizar nuevos cortes locales.



Al terminar estas iteraciones el conjunto C contie-
ne solamente candidatos Utiles (no duplicados)
solamente es necesario eliminar aquellos que no
son frecuentes (linea 16). Luego, se procede a
continuar la busqueda de manera recursiva para
encontrar los SCF que contienen a s. Esta bus-
gueda termina cuando s los candidatos sean todos
duplicados o no frecuentes.

En gdFil se utilizan estructuras de corresponden-
cias, analogas a las utilizadas en otros algoritmos
de mineria de SCF [4], para mantener indexados
los grafos G € D tales que s es subgrafo de G. De
este modo se acelera el paso de una iteracion a
otraen la linea 8.

A diferencia de los algoritmos reportados, gdFil
solamente calcula dichas estructuras de correspon-
dencias para los candidatos Utiles (no duplica-
dos).

391
CAN2DA99
264 o gdFil
gSpan
134 B Gaston

N R

Tiempos de ejecucién en min.
©
o
L

MRS

umbral de frecuencia en %

Fig. 1 Tiempos de ejecucién usando las colecciones
CAN2DA99 y HIV y variando el umbral de frecuencia.

V RESULTADOS EXPERIMENTALES
En esta seccién, nuestro algoritmo es comparado
respecto a los dos algoritmos que mas se han
citado recientemente (gSpan y Gaston). Estos ulti-
mos fueron implementados en el paquete ParMol
con el fin de realizar un estudio comparativo [5].
El algoritmo gdFil fue implementado también en
Java, utilizando las mismas bibliotecas para el
manejo de grafos del paquete ParMol.

Todos los experimentos fueron ejecutados en una
PC con procesador Intel Core 2 Duo de 2.2 GHz
con 4 GB de RAM usando Linux-Debian a 64-
bits. Se utiliz6 la maquina virtual de Java de IBM
Version 6.

Para evaluar el desempefio de estos algoritmos se
utilizaron las colecciones de grafos CAN2DA99' y
HIV".

La Fig. 1 muestra el desempefio de los algoritmos
para diferentes valores del umbral de frecuencia.
En los casos evaluados, gdFil obtuvo los menores
tiempos de ejecucion.

VI CONCLUSIONES
En este trabajo se presentaron cinco nuevas pro-
piedades de los codigos DFS las cuales pueden ser
usadas para acelerar el proceso de deteccion de
duplicados en la mineria de SCF. Estas propieda-
des permiten definir fronteras (cortes) entre los
candidatos Utiles y los duplicados durante el reco-
rrido del espacio de busqueda.
Un nuevo algoritmo (gdFil) para la mineria de
SCF fue disefiado utilizando estas nuevas propie-
dades. Este algoritmo fue comparado respecto a
dos de los mejores algoritmos reportados en la
literatura. La experimentacion mostr6 que nuestro
algoritmo logra el mejor desempefio.
Como trabajo futuro, se propone utilizar estas nue-
vas propiedades para acelerar la blsqueda en la
mineria de SCF cerrados y maximales.
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