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基于化合物库测试的gSpan算法 
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摘 要：gSpan算法是一种基于频繁图的数据挖掘算法。该算法基于无候选人产生的频繁子图，采用深度优先搜索策略挖 

掘频繁连接子图。由于其设计结构具有连续性以及无候选人产生，算法的性能得以提高，在执行速度上可以达到前人算 

法如FSG算法的15～100倍。基于化合物库Chemical一340测试发现，该算法能够以卓越性能有效挖掘频繁子图。该算法 

可以应用在搜索具有相同子结构的化合物研究中，对相关领域研究发展具有重要意义。 
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The gSpan Algorithm Based on Compound。-。Library Testing 
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Anhui University，Hefei 230039，China) 

Abstract：Introduces agraph—based substructure patternmining algorithm called gSpan．which discoversfr~uent substructureswith0ut 

candidate generation and a~pts the depth—first search strategy to mine frequen t connected subgraphs efficiently．Its performance is an- 

hanced becausethe continuous design and non—candidate．When itis applied onthe chemical compound—libraryChemical一340，gSpan 

substantially outperforms pm~ous algorithms such as FSG．sometimes by an order of magnitude．gSpan can be applied in the research of 

finding compoun ds with same substructure，it is very impo rtant to related areas． 
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O 引 言 

图形数据广泛存在于生活之中，如化学、生物等学 

科和国防等领域都大量使用图形数据，因此，对基于图 

的频繁子图挖掘算法的研究非常必要。基于图的数据 

挖掘算法提出时间并不长，但是由于图论作为数学的 

一 个研究领域已经有很长的历史 ，所以频繁子图挖掘 

发展很快，并被广泛应用到许多领域之中，如通过频繁 

子图挖掘算法找出构成有毒物质的分子结构，以及通 

过对网站浏览日志的挖掘，分析出最频繁的浏览模式 

等。 

目前，化合物结构在计算机中表达方式主要有两 

种类型：一类是线性表达式系统，此系统是应用简单编 

码规则对化合物的结构式进行编码，形成线性表达式。 

该系统较为简洁、唯一、单一，但是用其表达二维结构 
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有一定困难。另一类是拓扑表达法，将化合物结构式 

看成图，将原子看成边，用关联矩阵来表示其结构式。 

通过Morgan排序等方式可以使它具有单一性。 

1 gSpan算法 

1．1 一些概念 

频繁子图(frequent subgraph)：假定输入数据库 G 

= {G I i=0，1，⋯， }，给定一个最小支持度阈值 

minSup，规定 ：如果子图 g与 G 子图同构，则 o(g，G ) 

=1，否贝0 o(g，G )=0， (g，G)= 0(g，Gi)。如果 
G

,
EG 

(g，G)≥minSup，则 g是一个频繁子图。 

DFS词典序：假设z={code(G，T)I T是G的一 

个DFS树 l}。如图1所示。假定在标号集合(L)中有一 

个线性序列(<L)，则<T和<L的词典组合是一个 

在集合ET×L×L×L上的线性序列(<e)【̈。DFS词 

典序定义如下：如果 a=code(Gd， )=(a0，a 一， 

a )而且 』9=code( ， )=(b0，b -．，b )，a，』9∈ 

z，则 a≤』9当且仅当下面条件成立： 

(1) t，0≤ t≤min( z，n)，a =b ，k<t，af< 
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e bf 

(2)a = b ，0≤ k≤ 且 ≥ 17'／ 

最小DFS代码：给定一个图G，z(G)={code(G， 

T)I T是G的一个DFS树}，基于DFS词典序，最小的 

为 min(Z(G))，称为 G的最小 DFS代码。 

mini Code：首先对图进行深度优先搜索，形成一棵 

DFSTree(~l：l图1所示)，然后根据 < T来扫描该图，扫 

描边的顺序就构成了一个序列，称为 DFS Code，不同 

的DFS Code之间按照字典顺序排序。对这个图的所有 

DFS Code进行排序，找出最小DFS Code来唯一标识这 

个图，这个最小 DFS Code被称为 mini Code。 

b b 

(aJ (b) (c) 

图 1 深度优先搜索树 

空间树：将图的mini Code作为一个空间树的节 

点，对该节点进行最右路径扩展，把生成的新子图作为 

该节点的孩子，同一父节点的不同子节点之间是按照 

字典顺序排序，这样就生成了一棵空间树。如果将该空 

间树的所有非频繁子节点剪枝就形成了一棵频繁子图 

树。 

Occurrence：如果子图g与输人数据库中图G具有 

子图同构关系，则 G被称为g的 occurrence。 

1．2 gSpan算法思想 

Kuramochi等人曾研究出一种应用图邻近表示和 

边增长策略的挖掘算法——FsG算法u J。FSG算法 

利用逐层演绎方式，是一种类 Apriori算法L2 J。而类 

Apriori算法在频繁子图挖掘应用中面临两个问题： 

(1)候选人产生问题：与关联算法相比，FSG产生 

候选人算法更复杂，代价更巨大； 

(2)修剪主动错误问题：FSG算法中子图同构是一 

个NP完全问题，修剪主动错误代价巨大。gSpan算法 

将深度优先搜索策略应用到频繁子图挖掘中，能够显 

著减少上文所提到的巨大开销。该算法提出DFS词 

典序和最小DFS Code两个技术，建立canonical label来 

支持 DFS搜索，改善了上文提到的无候选人的频繁子 

图挖掘和主动错误修剪存在的问题。 

假定存在标号集合{A，B，C，⋯}为顶点，{a．b， 

c，⋯}为边。在算法 1中，第一次循环将找到所有包含 

边A 一A的频繁子图。第二次循环将找到所有包含A 

一  

B，但不包含任何A 一A的频繁子图。循环重复执 

行直到找到所有的频繁子图。当这个过程循环执行 

时，数据库规模会缩减，而子图规模会增加。Sub— 

graph—Mining函数发现当支持度小于 minSup，或其代 

码不是最小代码时(即这个图和它的所有后代都已产 

生并都已被挖掘)即停止搜索，此递归函数能够找到所 

有频繁子图【卜5l。 

gSpan算法思想如下所述： 

1)计算所有边的支持度，将所有非频繁边从输人 

数据库中删除，并以频繁边作为初始子图。 

2)产生候选子图：对 k频 

繁 子 图 的 n1ini Code的 DFS 

Tree进行最右路径扩展，每次 

添加一条边，得到 k+1候选子 

4 图。该方法经证明能够保证挖 

掘结果的完整性。 

3)剪枝：如果 k+1候选子 

图不是 n1ini Code形式的，则认 

为该图是冗余的，从候选子图 

中删除。如图2所示。 

_L 

2-edge 

n—edge 

图2 DFS Tree搜索空间 

4)每次在计算k频繁子图的支持度的时候，同时 

记录k频繁子图的所有 occurrence。这样，k+1候选子 

图的支持度就可以通过对 k频繁子图的所有 OCCUr— 

rence进行最右路径扩展获得【 。 

5)缩减数据库：当某条频繁边的所有子节点都生 

成后，就将该边从输人数据库中删除，缩减输入数据 

库。 

算法 1 GraphSet—projection(D．S) 

1：以频繁度排序 D中的标号； 

2：移出不频繁的定点和边； 

3：重标号剩余的顶点和边； 

4：S 一 所有 D中频繁 1一edge图； 

5：s 以DFS词典序进行排序； 

6：S— S1： 

，  、  

f

， ， 、

、  

C  

d． 
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7：对每一个 e∈S 的边循环操作 

8：用 e初始化s，用包含 e的图设置s．D 

9：Subgraph—Mining(D，S，S)； 

10：D D — e： 

11：如果 I D I<minSup； 

12：Break； 

子过程 1 Subgraph—Mining(D，S，S) 

1：If S!=min(S) 

2：Return； 

3：S— S U{S}； 

4：列举 D中每一个图内的S，计算其孩子数目； 

5：for每一个 C，C是S的孩子 dO 

6：If support(C)>：minSup 

7：S C： 

8：Subgraph_Mining(Ds，S，S)； 

2 基于化合物库 Chemica一340性能测试 

文中采用的实验化合物库属于一种稀疏数据库， 

其中包含 340种化合物，24种原子，66种原子类型和 

4种类型的结合物。 转换为拓扑表达法相当于每个图 

平均包含27个节点和28条边，其中最大的图包含214 

条边和214个顶点。化合物库将原子和结合物的类型 

作为canonical labdL7．8]，文中采用化学化合物库 Chem— 

ical一340对算法进行性能测试，应用gSpan算法挖掘库 

中频繁子图。测试PC机配备有512MB内存、Red Hat 

Linu)【9操作系统、Intel Pentium IV。性能测试运行界 

mols．push Chem．open-mol(filename)if File．exist?(filename) 

print“．” 

end 

puts 

puts“Load mmpleted!” 

#Calculatewith 

filename=“temp／temp．gspan．#{Process．pid}．0” 

filename．SUCC!While Fik．exist?(filename) 

filename=filename+“．fp” 

Chem．save(mols，filename) 

system(“gSpan#{filename}～O—s32”) 

freqs~Chem．open—tool(“#{filename}．fp”) 

# Save Image 

puts 

puts Now savelnaagesin tem p／ ⋯ t · ’ 

mols．each—with—index do Itool，iI 

m=mo1．match—by—ullmann(freqs[1O]) 

if rn 

rn．each do IindexI 

mo1．nodes[index]．visible=true 

end 

# neednl1agick or use pelf 

mo1．save(File．join(“temp”，“tool一#⋯．prig”)) 

end 

End 

运行结果如图4所示。gSpan算法以0．44秒的耗 

时，25％的支持度，在 Chemical一340化合物库中挖掘 

到 1142个频繁子图。 

图3 挖掘频繁子图运行界面 

部分代码如下： 

require‘chem’ 

# Load 

puts“Load molecules” 

tools=[] 

1．upto(100)do⋯ 

filensnle=‘‘／home／tanaka／share／data／kegg／ligand／mol／C％ 

05d．tool”％ i 

文中描述了一种基于频繁子图挖掘 

的gSp~m算法。该算法利用深度优先搜 

索策略构建词典序的canonical labd，大大 

减少了冗余候选子图的产生，并避免了大 

量重复扫描数据库。gSpan算法设计结构 

具有连续性以及无候选人产生，降低了其 

空间复杂度和时间复杂度。实验可证明 

gSpan算法性能比前人算法更优越，例如 

在执行速度上可以达到FSG算法的 15～ 

100倍。基于化合物库 Chemical一340测 

试发现，该算法能够以卓越性能有效挖掘频繁子图，可 

应用在挖掘具有相同子结构的化合物研究中，如未知 

化合物毒性预测等。对相关领域研究发展具有重要意 

义 。 

下一步，将进行 gSpan算法在未知化合物毒性预 

测方面的应用研究工作。 

(下转第 64页) 

维普资讯 http://www.cqvip.com 

http://www.cqvip.com


· 64· 计算机技术与发展 第 l7卷 

化算法对于光滑的物体表面重建效果较理想。 

图4 系统界面及重建效果 

图5 真实图像的重建效果 

(左为重建后的模型，右为图像) 

(上接第 60页) 
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图4 gSpan算法性能曲线图 
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4 结论与展望 

对 SFS算法进行了研究分析，并提出一种利用 

SFS进行曲面外形曲面的重建的方法，在此基础上，利 

用 VC和 OpenGL开发了一个重建平台，可以实现一 

般曲面的重建。该系统基本可以快速地重建出物体的 

外形，或者先重建出各个部件，然后导入 3D Max等其 

它成熟的三维造型软件中进行编辑修改，最后组装成 

整机。但该系统也存在一些不足，所以提出以下几点 

展望：1)系统中采用的重建算法有待进一步改进，以 

实现任意光照下的灰度图像的三维重建。2)提高重 

建精度，特别是重建误差太大，需要进一步研究。 
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