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A dolgozatban grafelméleti hasonlosag-mértékeket vizsgalunk, illetve alkalmazunk
fehérje interakcios halozatokra. A motivacio egy biologiai eredetd probléma: Ha-
sonlo funkcidju fehérjéket szeretnénk talalni egy élGlény fehérjéinek kolcsonhatési
halozatanak struktirdja alapjan. A bioldgidban az utobbi években elterjedtek bi-
zonyos ugynevezett nagy atereszts képességii mérési modszerek, amik igen sok mérési
adat kinyerésére alkalmasak. Az igy nyert adatok rengeteg informaciot rejtenek, de
az ebben rejlé lehetGségek kihasznalasahoz hatékony elemz6 modszerek sziiksége-
sek. Mivel a probléma még igen fiatal, nem sok kialakult médszer all rendelkezésre.
Sok biologiai jellegti probléma viszont jellegében hasonlé més teriileteken felvet6ds
probléméakhoz, amikre viszont mér dolgoztak ki moédszereket. A fehérjék egymés-
sal valo kolcsonhatasainak rendszerét példaul formalizalhatjuk egy grafként: Egy
élolény fehérje interakcios halozata egy iranyitatlan graf, ahol a csicsok a fehér-
jéknek felelnek meg és két cstcsot akkor kot 0ssze él, ha a megfelels fehérjék kdleson-
hatésba léphetnek. A fehérje interakcios graf segitségével a fehérjék hasonlosagénak
kérdését graf csucsainak hasonlosagaként tudjuk megfogalmazni. Sok mas a gyakor-
latban felvet6dd probléma is formalizalhaté hasonlé modon: Példaul kereshetiink
egy adott cikkhez hasonlo témaju cikket. Itt a cikkeket feleltethetjiik meg cstcsok-
nak, és irdnyitott élet hizunk egy cikknek megfelels csticsbol az altala hivatkozott
cikkeknek megfelel§ csiicsokba. Szintén felvet6dik az igény hogy egy weboldalhoz
hasonl6 lapokat talaljunk. A web esetén az oldalakat feleltethetjiik meg csticsok-
nak és a hiperlinkeket iranyitott éleknek. Kihasznalva hogy ezekben a grafokban az
éllel valod Osszekotottségnek fontos intuitiv jelentése van, erre az intuitiv jelentésre
alapozva definialhatunk valamilyen hasonlosagi mértéket a grafok cstucsain. Ha az
éllel valo 0sszekotottség intuitiv jelentését jol értettiik meg, remélhetjiik, hogy az igy
kapott hasonlésagi mérték jol ki fogja fejezni a csticsoknak megfelelé objektumok
hasonlésagat. A fentebb emlitett két problémaéaval kapcsolatban a szakirodalomban
javasoltak kiilonféle grafelméleti hasonlosag-mértékeket [4],[1]: ezek koziil én a ko-
citacioval és a SimRank-el foglalkoztam (illetve a ko-citacié bizonyos normalt val-
tozataival). Ezek koziil a ko-citacid a gyakorlatban is elterjedt, és a SimRank-nek
is talalni gyakorlati alkalmazasat [3],[2]. Azt gondoljuk, hogy a fehérje interakcios
halozatokban az éllel valo 6sszekotottség jelentése alapjaiban véve hasonlo ezekhez az
esetekhez, igy ezek a hasonlosagi mértékek a fehérjék hasonlosaganak mértékérdl is
hasznos informaciot szolgaltathatnak. A dolgozatban ezért azt vizsgaljuk, vajon ezek
a mas alkalmazasokban mér hasznosnak bizonyult grafelméleti hasonlésag-mértékek
alkalmasak-e a fehérjék hasonlosagénak mérésére.

Ahhoz hogy egy grafelméleti hasonlésdg-mérték altal adott hasonlosag-fogalom
relevancidjat meg tudjuk {télni, valasztanunk kell egy ettdl fiiggetlen mértéket az



adott objektumok hasonlosagara. Ezek utdan megvizsgalhatjuk hogy a grafelméleti
mérték altal adott hasonlésdg mennyire egyezik ezzel. Mi a fehérjehalozatok esetén
az EC szam els6 harom blokkjaban val6 megegyezést vettiik a hasonlosag indikatora-
nak. (Az EC szam egy enzimfehérjéhez az altala katalizalt reakcio alapjan rendelt
4 blokkbol allo6 azonosité. Mivel az egymast kévetd blokkok egyre finomabb os-
ztalyozasat adjék a reakcionak, az EC szdm elsé 3 blokkjaban vald egyezés kifejez
valamilyen fajta hasonlésagot.) Ezek utan vizsgaltuk hogy a grafelméleti hasonlosag-
mérték szerint nagy hasonlosagu csicsok milyen aranyban hasonldak az EC-szamuk
alapjan, illetve hogy az EC-szam alapjan hasonlo fehérjék atlagosan nagyobb hason-
losagot kapnak-e a grafelméleti hasonlosag-mérték szerint, mint az EC-szam szerint
nem hasonl6 fehérjék.

Egy hasonlésag-mértékkel kapcsolatban nem csak az az egyediili elvaras hogy
az altala kifejezett hasonlosag-fogalom minél inkabb egybevagjon az intuitiv vagy
valamilyen mas alapon vett hasonlosidgfogalommal. A j6 alkalmazhatosag szempont-
jabol nagyon fontos példaul hogy egy ilyen mérték mennyire stabil a graf perturba-
cidival szemben. A mi esetiinkben ez kiilonosen fontos, mert a rendelkezésre allo
fehérje interakcios halézatok még korédntsem teljesek, és a fehérjék kolcsonhaté-
sainak kimérésére hasznalt modszereknek is vannak hibalehet6ségei. Ezért vizsgal-
tam ezeknek a grafelméleti hasonlosdg-mértékeknek a stabilitasat. Feltételt adtam a
csucsparok relativ hasonlosdgainak stabilitasara a SimRank esetén, és ellenpéldakat
arra az estre ha ezek a feltételek nem teljesiilnek. A ko-citacié esetén a kdvetkezs
eredményre jutottam: Altalanos vélekedés, hogy a ko-citacié nem tiikrozi vissza
jol a cstuicsok hasonlésagat ha a grafban a fokszamok nagyon szérédnak. Ennek a
problémanak az orvoslasaképp a ko-citaciot le szoktdak normalni a fokszamok egy
fiiggvényével. A szokasos normélasok esetén viszont a normaélt hasonlosagi mérték
elveszti a stabilitasat. Ennek hatésa a kisérleti eredményeken is jol megfigyelhetd
volt. Hogy ezen a probléman segitsek, javasoltam egy maéas fajta normalast, ami
mellett lehet valamilyen relativ stabilitast garantalni.

Végiil szintén fontos kérdés hogy a grafelméleti hasonlosag-mérték értékeit kon-
nyen ki lehessen szamolni. A ko-citacié gyorsan kiszamithato, a dolgozatban egy
O(mdynqez) 16pésszamu algoritmust javasolok a kiszamitasara. (m a graf éleinek sza-
mat jeloli, dpq, pedig a maximalis fokszdmot.) A SimRank iterativ algoritmikus
kiszamitaséaval is foglalkozok. Ezzel kapcsolatban javaslok egy més megkozelitést az
algoritmikus kiszamitasra, ami a gyakorlatban az operaciok egy més csoportositasa-
nak felel meg. Ezt a moszert a [2| cikk (ami szintén javasol gyorsitasokat a SimRank
kiszamitésara) eredményeivel hasonlitom &ssze, illetve fel is haszndlom a cikkben
javasolt modszerek némelyikét az eredeti algoritmus javitasara.

A teljes dolgozat a cél megjelolésével elkérhetsé Grolmusz Vincétsl.
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