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Resumen

En este trabajo se realiza una comparacién entre los métodos basados en transformaciones de grafos reportados
en la literatura. El uso de estos métodos permite la realizaciéon de la mineria de subgrafos frecuentes en
colecciones de multi-grafos. Tales métodos son descritos y analizados desde el punto de vista de su complejidad
computacional. Adicionalmente, la eficiencia de estos métodos es evaluada sobre diferentes colecciones sintéticas
de multi-grafos. Esta comparacién nos permitié arribar a varias conclusiones ttiles para futuras aplicaciones
de estos métodos.

Palabras claves: Transformacién de grafos, mineria de multi-grafos, subgrafos frecuentes.

Abstract

In this paper, a comparison between the reported methods, which are based on graph transformations, is shown.
Using these methods, it has possible performed mining frequent subgraphs on multi-graph collections. In this
work, a description and an analysis from the computational complexity viewpoint is performed. Besides, the
efficiency of these methods is evaluated over different synthetic multi-graph collections. Finally, we arrive to
several useful conclusions for future applications of these methods.

Keywords: Graph transformation, multi-graph mining, frequent subgraphs.
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Introduccién

En la ultima década, el uso de la mineria de subgrafos frecuentes aproximados (mineria de SFAs) sobre grafos
simples ha alcanzado gran aceptacién en la comunidad cientifica (Patel and Oza, 2014). Sin embargo, a pesar
de que mediante estos enfoques se han alcanzado resultados alentadores, existen aplicaciones donde los datos
son modelados mediante estructuras mas complejas (Hu et al., 2014; Bothorel et al., 2015; Setak et al., 2015).
En estos trabajos se modelan los datos utilizando multi-grafos, donde un multi-grafo es un grafo que puede
contener lazos y multiples aristas (multi-aristas) entre dos vértices. Los autores de estos trabajos plantean que
en algunas aplicaciones pueden existir més de una relacién (arista) entre las entidades u objetos (vértices) y
esta informacion no puede ser modelada mediante grafos simples. Este tipo de representacién de los datos no
permite la aplicacién de los algoritmos tradicionales para la mineria de SFAs, porque estdn disefiados para

trabajar con grafos simples.

Para dar solucién a esta problematica se han reportado algunos métodos basados en transformaciones de grafos
que permiten la aplicacién de los algoritmos tradicionales para la mineria de SFAs en contextos de multi-grafos
(Acosta-Mendoza et al., 2015a,b). Estos métodos estan disenados para identificar diferentes tipos de patrones
aunque se aplique el mismo algoritmo para la mineria de SFAs en ambos casos. Esto hace que tengan diferentes
aplicaciones en el contexto de los multi-grafos. Por este motivo, en este articulo se realiza una descripcion de
estos métodos enfocada al tipo de patrones que permiten identificar. De igual manera se describen los contextos
donde estos métodos son aplicables. Ademas, es importante conocer la complejidad computacional de dichos

métodos y por esta razén, en este trabajo se presenta un andlisis de sus complejidades a modo de comparacion.

Materiales y métodos o Metodologia computacional

En esta seccion se presentan las notaciones y definiciones necesarias para la comprension del resto del trabajo.
Ademads, se brinda una breve descripcién de los métodos basados en transformacién de grafos para la mineria

de SFAs en colecciones de multi-grafos.

Marco teodrico

Como en este articulo se tratan los grafos no dirigidos y etiquetados, entonces se formaliza este tipo de grafo

mediante la definicién 1.

DEFINICION 1 (GRAFO ETIQUETADO) Sea L = Ly U Lg el dominio de todas las posibles etiquetas, donde
Ly y Lg son los conjuntos de etiquetas para los vértices y las aristas respectivamente, un grafo etiquetado (o

simplemente grafo) es una 5-tupla, G = (V, E,¢,1,J), donde V es un conjunto de elementos llamados vértices,
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E es un conjunto de elementos llamados aristas, ¢ : E — V x V es la funcién de incidencia (la arista e, a
través de la funcion ¢(e), conecta los vértices u y v si ¢(e) = {u,v}), I : V — Ly es una funcion etiquetadora

que asigna etiquetas a los vértices y J : E — Ly es una funcion etiquetadora que asigna etiquetas a las aristas.

DEFINICION 2 (SUBGRAFO Y SUPERGRAFO) Sean G1 = (Vi, E1,¢1, 11, J1) y Go = (Va, Ea, ¢, I, J2) dos gra-
fos, G1 es un subgrafo de Go si Vi C Va, Eh1 C Eo, ¢1 es una restriccion de ¢o al Vi, 11 es una restriccion de
Is al Vi, y J1 es una restriccion de Jo al Ey. En este caso Go es un supergrafo de G, denotado por G1 C Gs.

DEFINICION 3 (MULTI-ARISTA, ARISTA SIMPLE Y LAZO) Una arista e € E, donde ¢(e) = {u,v} y u # v,
es una multi-arista si eziste € € E tal que e # € y ¢(e) = ¢(€'); pero si |p(e)] = 1, e es un lazo (i.e.

o(e) = {u} ={v}); en otro caso e es una arista simple.

De esta manera, el conjunto de aristas E de un grafo puede ser particionado en tres subconjuntos disjuntos

Es) pm) y EW® conteniendo aristas simples, multi-aristas v lazos, respectivamente.

DEFINICION 4 (GRAFO SIMPLE Y MULTI-GRAFO) Un grafo es grafo simple si no tiene ni lazos, ni multi-

aristas, i.e. tiene solo aristas simples, E = E®), siendo E™ = y EW = (: en otro caso, G es un multi-grafo.

DEFINICION 5 (GRAFO RETORNABLE) Sean k y o dos etiquetas diferentes para vértices que son usadas para
representar lazos y aristas. El grafo simple G' = (V' E',¢',I', J') es un grafo retornable a un multi-grafo si
cumple con las siguientes condiciones: cada vértice v € V' con I'(v) = o tiene exactamente dos aristas ey y

ea, tal que J'(e1) = J'(e2), y cada vértice v € V' con I'(v) = k tiene exactamente una arista.

Finalmente, las definiciones de subgrafo frecuente y mineria de SFAs utilizadas en este articulo son las presen-
tadas en (Morales-Gonzélez et al., 2014; Acosta-Mendoza et al., 2015a,b).

Métodos basados en transformaciones de grafos

Como se menciond anteriormente, el enfoque basado en transformaciones de grafos se puede utilizar para
realizar la mineria de SFAs en colecciones de multi-grafos. Este enfoque nos permite aplicar algoritmos tradi-
cionales para la mineria de SFAs sobre colecciones de multi-grafos. Basados en este enfoque se han reportado
dos métodos: el primero (onlyMulti) fue presentado en (Acosta-Mendoza et al., 2015b), y el segundo, (allEdges)

fue reportado en (Acosta-Mendoza et al., 2015a). Estos métodos contienen dos algoritmos: uno que permite
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transformar un multi-grafo G en un grafo simple G’ y otro que transforma el grafo G’ en el multi-grafo G. Este
proceso de transformacién permite realizar la mineria de SFAs sin perder informacién seméantica ni topoldgica

en el contexto de los multi-grafos originales (Acosta-Mendoza et al., 2015a,b).

El algoritmo para transformar multi-grafos en grafos simples, M2Simple del método onlyMulti, estd compuesto
por dos pasos, como se ilustra en la figura 1(a): (1) cada lazo es transformado en una arista simple, agregando
un nuevo vértice con la etiqueta especial “k” y una arista que une el vértice del lazo y el nuevo vértice,
manteniendo la etiqueta del lazo, y (2) se sustituyen cada multi-arista por dos aristas simples, agregando un
nuevo vértice con la etiqueta especial “o” y dos aristas con la etiqueta de la multi-arista eliminada, donde cada
una enlaza un vértice de la multi-arista con el nuevo vértice. Por otro lado, este algoritmo - para el método
allEdges - realiza el primer paso descrito anteriormente pero el segundo paso es diferente (ver figura 1(b)). En
este caso, no solo se sustituyen las multi-aristas sino que todas las aristas son transformadas. Es importante
senalar que las etiquetas k y ¢ solo pueden ser utilizadas para identificar modificaciones de lazos y aristas, no

pueden formar parte del conjunto posible de etiquetas utilizadas en los datos originales.

El algoritmo para transformar grafos simples en multi-grafos es comiin para ambos métodos (onlyMulti y
allEdges). En este se recorren todos los vértices del grafo dado y cuando se identifica un vértice v con la
etiqueta especial k o p se sustituye por un lazo o una arista entre los vértices adyacentes, respectivamente,
eliminando la o las aristas que unian v al grafo. Este algoritmo solo puede aplicarse satisfactoriamente en los

grafos que son retornables de acuerdo con la definicién 5, siendo esta una condicién necesaria para el proceso.

Paso 2 Paso 2 1ol 3
.o‘ & .“'..

2 Paso 1 1} ;2 AW Paso 2 2 Paso 1 N
G O - G S O‘z"kﬁz

(a) Método onlyMulti. (b) Método allEdges.

Paso 2

Figura 1. Esquema del proceso de transformacién de grafos.

Resultados y discusiéon

Los métodos basados en transformaciones de grafos (onlyMulti (Acosta-Mendoza et al., 2015b) y allEdges
(Acosta-Mendoza et al., 2015a), descritos en la seccién anterior) se diferencian por la forma de transformar
un multi-grafo en un grafo simple. Esta diferencia hace que los algoritmos para la mineria no identifiquen

los mismos patrones sobre las colecciones de grafos resultantes. En onlyMulti las aristas simples se tratan
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diferentes de las multi-aristas, mientras que en allEdges se tratan como iguales. Por este motivo, lo que para
un método se identifica con una frecuencia determinada, no necesariamente debe tener la misma frecuencia
en el otro método. Se puede decir que suponiendo que P; y P» son los conjuntos de patrones identificados
como frecuentes por los métodos onlyMulti y allEdges respectivamente, entonces P; C P,. Un ejemplo sencillo
de esto se puede observar en la figura 2, donde D = {G4,...,Gg}, PL = {SF|,SFy} y Po = {SFy,...,FS3}
utilizando un umbral de soporte § = 0,5 para un enfoque de mineria de subgrafos frecuentes. En este ejemplo
se puede ver que el patréon SF; tiene frecuencia 1 en D y SF5 tiene ocurrencias en los grafos Gi,G3s, Gg
para ambos métodos (onlyMulti y allEdges). Sin embargo, para el método allEdges, que trata por iguales las
aristas simples y las multi-aristas, el patréon SF5 tiene ocurrencias en G1,G3,Gs y Gg, v el patrén SF3 tiene

ocurrencias en G1,Gs, G4 v Gg.

1@2 E 2@2 E izgl * E E
G, G, G, G, Gy G SFl SF, SF,

Figura 2. Ejemplo de subgrafos frecuentes identificados mediante los métodos basados en transformaciones de grafos.

Como se menciond anteriormente, onlyMulti y allEdges realizan las transformaciones de grafos mediante dos
algoritmos: uno que transforma un multi-grafo en un grafo simple (M2Simple) y otro que realiza la operacién
inversa (S2Multi). Para ambos métodos el algoritmo S2Multi es comin, mientras que el algoritmo M2Simple -
para el método onlyMulti- transforma solamente los lazos y las multi-aristas y -para allEdges- transforma todas
las aristas (lazos, aristas simples y multi-aristas). Sin embargo, la complejidad computacional de M2Simple
es O(k *n? % d) en el peor de los casos para ambos métodos, donde k es la mayor cantidad de multi-aristas
entre dos vértices, n es el nimero de vértices del grafo de la coleccién con mayor cantidad de vértices y d es
la cantidad de grafos de la coleccién. Es importante senalar que en onlyMulti solamente se realiza la misma
cantidad de transformaciones que en allEdges cuando todas las aristas son lazos y/o multi-aristas. El algoritmo
S2Multi tiene una complejidad de O((n + k * n?) x d). Sin embargo, como no es comtin que todas las aristas
del multi-grafo de entrada, transformado por el algoritmo M2Simple, sean lazos y/o multi-aristas, entonces,
se puede llegar a la conclusion de que la complejidad de este algoritmo para el método onlyMulti es menor, en

la mayoria de los casos, que para el método allEdges.

Teniendo en cuenta las diferencias, entre los métodos onlyMulti y allEdges, asi como la complejidad compu-
tacional de los mismos, se puede identificar cuél es el método idéneo para algunas aplicaciones. Generalmente,
lo comtun es que las aristas simples pueden tener ocurrencias en las multi-aristas y viceversa, siendo allEdges
el de mayor aplicabilidad. Sin embargo, onlyMulti es aplicable en contextos més especificos, donde la informa-

cién de las multi-aristas en su conjunto tengan algun significado local y las aristas simples no puedan tener
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Tabla 1. Tiempo de ejecucién del método onlyMulti sobre diferentes colecciones sintéticas de multi-grafos.

(a) Variando |V| de 1000 a 5000 (b) Variando |E| de 1000 a 5000 (c) Variando |D| de 5000 a 25000
con |D| = 5000 y |E| = 1000. con |D| = 5000 y |V| = 1000. con |E| = 1000 y |V]| = 1000.
Method Coleccién M2Simple S2Multi Coleccién M2Simple S2Multi Coleccién M2Simple S2Multi
e D5kV1KE1E 48.68 19.35 D5kEV1KE1E 48.68 19.35 D5kV1kKE1E 48.68 19.35
= D5kEV2kE1E 54.30 24.37 D5kEV1KE2E 178.59 42.54 D10kV1EE1k 101.13 38.60
§ D5kEV3kE1Ek 57.71 29.19 D5kV1KESE 404.70 86.05 D15kV1EE1k 149.24 57.78
= D5kEV4EE1E 64.03 35.44 D5kEV1KE4Ek 731.06 153.36 D20kV1EE1k 196.53 78.48
© D5kEVSEE1E 68.80 40.80 D5kEV1KESE 1176.00 250.40 D25kV1EE1k 257.92 89.28
0 D5EVIEE1E 15.70 202.39 D5EVIEE1E 15.84 203.20 D5kVI1EE1E 15.29 201.42
) D5kEVI1EE1E 21.06 201.91 D5kEVI1kE2E 25.89 937.97 D10kV1kE1k 31.70 404.00
5 D5kEVSkE1E 25.28 210.15 D5kEVI1KESE 36.19 1025.17 D15kV1kE1k 46.05 607.67
;ﬁ D5kEV4EE1E 30.46 215.12 D5EVI1kE4k 45.73 1843.44 D20kV1kE1k 63.08 810.82
D5kEV5kE1E 35.94 227.56 D5kEVI1KESE 57.83 2602.30 D25kV1kE1k 77.74 1014.43

ocurrencias en estas, ni viceversa.

Adicionalmente, se presenta un experimento sobre varias colecciones sintéticas de multi-grafos con el objetivo
de evaluar la eficiencia de los métodos basados en transformaciones. Para esto se construyeron tres tipos
de colecciones de multi-grafos utilizando el emulador de grafos sintético PyGen'. Estas colecciones fueron
generadas variando un pardametro (i.e. cantidad de multi-grafos de la coleccién, cantidad promedio de vértices
y aristas por multi-grafo) a la vez. Primero, se fijan la cantidad de multi-grafos de la coleccién |D| = 5000
y la cantidad promedio de aristas por multi-grafo |F| = 1000, variando la cantidad promedio de vértices por
multi-grafo [V| de 1000 a 5000 con incremento de 1000. Luego, se fijan |V| = 1000 y |D| = 5000, variando |E|
de 1000 a 5000 con incremento de 1000. Finalmente, se varia |D| de 5000 a 25000 con incremento de 5000,
manteniendo |V| = |E| = 1000.

En la tabla 1 se muestra el comportamiento, en términos de tiempo de ejecucién, de ambos algoritmos en-
cargados del proceso de transformacién (M2Simple y S2Multi). Los resultados resumidos en esta tabla se
alcanzan transformando cada coleccién de multi-grafos en una coleccion de grafos simples utilizando el algorit-
mo M2Simple de ambos métodos (onlyMulti y allEdges). Luego, cada coleccién de grafos simples se transforma
en una coleccién de mutli-grafos utilizando el algoritmo S2Multi. La tabla 1 esta dividida en tres segtn el tipo
de coleccién. En la primera columna de esta tabla se muestra el método utilizado, en la segunda, quinta y
novena se muestran las colecciones y en el resto de las columnas se muestran los tiempos de ejecuciéon en

segundos de los algoritmos encargados del proceso de transformacion para ambos métodos.

Como se muestra en la tabla 1, ambos métodos basados en transformaciones de grafos tienen tiempos de
ejecucién que no sobrepasan los 45 minutos en colecciones de hasta 50000 multi-grafos. Estos tiempos de
ejecucién aumentan a medida que se incrementan las variables |D|, |V| y | E|, haciendo més costoso el proceso

el aumento de |E|. En esta tabla se puede observar que el método allEdges necesita més tiempo sobre las

'PyGen accesible en http://pywebgraph.sourceforge.net.
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mismas colecciones de multi-grafos que el método onlyMulti. Esto se debe a que el primero transforma todas
las aristas (ya sean lazos, multi-aristas o aristas simples) incrementando considerablemente la complejidad de
la coleccion, mientras que el segundo solamente modifica los lazos y las multi-aristas. Esto permite que el
algoritmo S2Multi del método onlyMulti procese menor cantidad de aristas que el mismo algoritmo para el
método allEdges. De manera diferente ocurre con el algoritmo M2Simple, el cual necesita mas tiempo para el
método onlyMulti debido a que debe recorrer todas las aristas identificando las multiples y los lazos, mientras
que para allEdges se modifican todas sin realizar andlisis alguno de las aristas. Es importante senalar que el
tiempo de transformacion es despreciable frente a los tiempos necesarios para la ejecucién de un algoritmo
para la mineria. Esto se debe a que la complejidad de los algoritmos para la mineria es exponencial respecto

a la cantidad de patrones que se identifican en la coleccién.

Finalmente, la utilidad de los patrones identificados pueden ser consultados en (Acosta-Mendoza et al., 2015b)
y (Acosta-Mendoza et al., 2015a). En estos trabajos se muestra la utilidad de este tipo de patrones en tareas

de clasificacion de imégenes.

Conclusiones

En este articulo se realizé una descripcién de los métodos basados en transformaciones de grafos, reportados
en la literatura, para lograr que los algoritmos tradicionales para la mineria de SFAs se puedan aplicar en
colecciones de multi-grafos. Estos métodos transforman multi-grafos en grafos simples mediante la adicién de
vértices y aristas especiales. Teniendo en cuenta sus caracteristicas, se llegé a la conclusién de que, aunque
en el peor de los casos ambos métodos tienen la misma complejidad computacional, el método onlyMulti es
menos complejo que allEdges en la mayoria de los casos. Esto lo hace mas viable en aplicaciones reales, aunque
habria que analizar los patrones que se obtienen para inclinarse por uno especifico. Adicionalmente, evalué la
eficiencia de los algoritmos encargados de realizar las transformaciones de grafos que confeccionan a dichos
métodos reportados sobre diferentes colecciones sintéticas de multi-grafos. Basados en estos experimentos se
puede concluir que los tiempos necesarios para llevar a cabo las transformaciones de los multi-grafos en grafos
simples y viceversa son pequenos, siendo menores de 45 minutos en el peor de los casos, procesando colecciones
de hasta 50000 multi-grafos.

Como trabajo futuro se propondran algoritmos que realicen la mineria directamente en colecciones de multi-
grafos. De esta manera se eliminard la complejidad adicional introducida por los métodos basados en transfor-

maciones de grafos debido al incremento de vértices y aristas que se le realiza al conjunto de datos originales.
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