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2.2 Ahnlichkeitsmodelle fur Sequenzdaten

 Eine Sequenz der Lange n ist eine Abbildung der Indexmenge |, ={1, ..., n} in einen
Wertebereich W |, - W

» Sequenzen lassen sich anhand ihres Wertebereichs klassifizieren:
— nominale Werte (Kategorien, Alphabete, allgemein: Aufzahlungstypen)
Beispiele:
Texte: |, - Buchstaben
DNA-Sequenzen: |, — Nucleinsduren{C, G A, T}
Proteinsequenzen: |, - Aminosduren {LEU, ARG, ...}

— kontinuierliche Werte (reelle Zahlen)
Beispiele (allg. Zeitreihen):
Aktienkurse: I,, — Kurswerte
Fieberkurven: I,, — Temperaturwerte

» Klassen von Anfragen
— Vollsequenzsuche: Sequenzen sind Uber ihre gesamte Lange dhnlich
— Teilsequenzsuche: Suche nach Vorkommen von kurzen Anfragesequenzen in
(langeren) Datenbanksequenzen
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2.2.1 Edit-Distanz: Ahnlichkeit von allgemeinen Sequenzen

* |ldee: Edit Distance D(q, ) ist die minimale Anzahl von Editierungsoperationen
(Einfligen, Loschen, Andern), um die Sequenz sin die Sequenz g zu tberfiihren.

» Beigpid:
D(“TURSCHLOSS’, “ABSCHUSS’) = 5, dazwei Léschungen (*) und drei Anderun-
gen (: ) nétig sind, um die erste Sequenz in die zweite umzuformen. Funf Buchstaben
bleiben unverandert erhalten (] ), wie folgende Zuordnung (Alignment) zeigt:

T UR L O
VAN N -

O— 0O
II— T
nw—w
nw—wm

S
o :
ABS U
» Formale Definition:

D(q, ) = D(Qy. jen(q): S1.len(s)) Mit

j fallsi =0
R fallsj =0
D(y.s S1.j) = D(0h. -1, S1.j-1) fallsi>0,j>0undq =5

min{D(dy i1, S j-)*1, D(Ay i1, S1.j)*+1, D(Ay j, S1.j—1)+1} sonst
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» Berechnungsschema (“dynamische Optimierung”):
D(q, s) kannin O(len(q) - len(s)) Zeit berechnet werden, wie folgendes Schema zeigt:

0 10

1234567389
TURSCHL OS S

Y

O~NOUTRARWNPRE O
WnNCITOOL®>
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» Deutung des Berechnungsschemas
— Horizontaler Schritt: (i-1,]) - (i, ])
L dschen des aktuellen Zeichens g; (i-1, j-1) ()]

— Vertikaler Schritt: (i, j-1) - (i, ])
Einfugen des Zeichens 5_1 in g an der Position |

— Diagonaler Schritt: (i—1, j-1) - (i, j) (-1,)) =—— (i)
Beibehalten bzw. Andern des aktuellen Zeichens

« Die Anderungs-minimale Zuordnung zweier Sequenzen ist nicht immer eindeutig:

ANE
|
A ND

ANE AN
- AN AN

B
oder |
B

W w
> >
zZ— Z

D

» Neben dem paarweisen Alignment betrachtet man oft auch die ahderungsminimale
Zuordnung mehrerer Sequenzen (Multiples Alignment), etwain der molekularen
Bioinformatik: Vergleich mehrerer Protein- oder DNA-Sequenzen.
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Verallgemeinerung: Gewichtung der Operationen

e Grundidee
— Bisher: Einheitliche Kosten fur Anderungen, Einfigungen, Entfernungen
— Neu: Unterschiedliche Kosten y(x, y) fur verschiedene Operationen x — y

« Beispiele fir die Kosten y(x, y) von Anderungsoperationen:
— fur nominale Wertebereiche:  y(x,y) =0falsx =y, 1sonst (wie oben)
— flr numerische Wertebereiche: y(x,y) =|x-Vy/|
— fUr beliebige Wertebereiche:  y(X, y) aus Tabelle lesen

» Die Kosten von Einflige- und Ldschoperationen werden ebenfalls individualisiert:
— Einfligen eines Zeichensyy: v(©0,y)  (d.h. Andern des ‘leeren’ Zeichens )
— LOschen eines Zeiches x: V(x,0) (d.h. Andern zum ‘leeren’ Zeichen 0)

« Die Definition der y-gewichteten Edit-Distanz D(i, j > 0) lautet damit:
Dy(A, A) =0 — A bezeichnet die leere Sequenz
Dy()\, sl__j) = Dy()\, 51..j—1) + y(0, %)— Einflgen der Sequenz SH
Dy(dy.i» A) = D\(dy j—1, A) + Y(q;, ©) — Entfernen der Sequenz qy
Dy(G1.» S1.§) = Min{Dy(dy,j_1, S1.j-1) + V(G §), — 99f. Andern von g; zu §
Dy(01.i-1 S1.j) + Y(G;, 0), — Loschenvon g
Dy(d1.i, S1.j-1) + Y0, §)} — Einfugen von s
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2.2.2 Ahnlichkeitsmodell fur Zeitreihen fester Lange
[AFS93] Agrawa R., Faloutsos C., Swami A.: Efficient Smilarity Search in Sequence Databases. Proc. FODO 1993 (LNCS 730), 69-84.

» Anfragebeispiele
— “ldentifiziere Unternehmen mit einem ahnlichen Umsatzverlauf.”
— “Bestimme Produkte mit einer dhnlichen Entwicklung der Verkaufszahlen.”
— “Ermittle Aktien mit eitnem ahnlichen Kursverlauf.”
— “Stelle fest, ob ein Musikstiick zu einem der geschiitzten Werke ghnlichist.”

o Charakterisierung des Verfahrens

— Beschrankung auf Vollsequenzsuche (Teilsequenzen werden nicht betrachtet).

— Sequenzen |, » [ werden als n-dimensionale Vektoren aus (" betrachtet.

— Mit Hilfe der Diskreten Fourier-Transformation (DFT) werden die Sequenzen vom
Zeitbereich in den Frequenzbereich abgebildet.

— Aufgrund der Beobachtung, dass nur die tiefsten Frequenzen eine praktische Bedeu-
tung haben, werden die Vektoren gektirzt.

— Lange Zeitrethen werden also durch kurze Sequenzen von Frequenzen dargestel lt.

» Diskrete Fourier-Transformation (DFT)
— Gegebensei ein Signal X =[x],t=0,...,n—-1
— Die DFT von x ist eine Sequenz X = [X¢] von n komplexen Zahlen, =0, ...,n—-1
mit
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_ 1.1 - _ .
X¢ = %thoxtexp(—arrft/n), f=0,1,...,n=1(f: Frequenzen)

wobei i die komplexe Einheit bezeichnet, d.h. i% = —1.
— Durch dieinverse DFT wird das urspringliche Signal x wiederhergestellt:

1 1 . .
Xe = — X.exp(i2nft/n), t=0,1, ..., n—=1(t: Zeitpunkte
t A/F]Zfzo f p( ) ( p )

[X] < [X¢] bezeichne ein Fourier-Paar, d.h. DFT([%]) = [X¢ und DI—‘I“l([Xf]) =[x

» Die DFT ist einelineare Abbildung, d.h. mit [x] « [Xg und [y  [Yf] gilt auch
() [X+yd < [X+ Yy und
(i) [ax] - [aX;] fur ein Skalar a [1]

 Verschiebungsinvarianz _
— A =|c| heildt die Amplitude und ¢ die Phase einer komplexen Zahl c=a+ib= A€?.
— Eine Verschiebung im Zeitbereich verschiebt nur die Phase, nicht jedoch die Ampli-
tude der Fourierkoeffizienten: [x._yq] « [X¢ exp(i2mfty/n)]
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» Energie einer Sequenz
— Die Energie E(c) von c ist das Quadrat der Amplitude: E(c) = |c*.
— Die Energie E(x) einer Sequenz x ist die Summe aller Energien Uber die Sequenz:

n-1
EC) =X IP=% _ %2

e Satz von Parseval
Die Energie eines Signalsim Zeitbereich ist gleich der Energie im Frequenzbereich.

-1 -1
Formal: Sei X die DFT von x, dann gilt: zn %|2 = Z: X2
t=0 =0

oy, b

I
d t2
t

/
/

/ -

Mit anderen Worten: Die euklidische Distanz zweier Signale x und y stimmt im Zeit-
und im Frequenzbereich tiberein: || x =y |P=|IX =Y |
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 Grundidee der Technik
— Als Ahnlichkeitsfunktion fiir Sequenzen wird die euklidische Distanz verwendet:

D(x, y) = Ix =y [l = /St ~y2

— Der Satz von Parseval ermoglicht nun, die Distanzen im Frequenzbereich statt im
Zeitbereich zu berechnen: D(x,y) = D(X, Y)

» Kirzen der Sequenzen fur die Indexierung
— In praktischen Beispielen haben die tiefsten Frequenzen die grofite Bedeutung.
— Die ersten Frequenz-K oeffizienten enhalten also die wichtigste Information.
— FUr den Aufbau eines Index werden die transformierten Sequenzen gekurzt, d.h. von
[Xd,f=0,1, ..., n—1werden nur die ersten c Koeffizienten [X;<.l, C < n, indexiert.
— Im Index kann dann eine untere Schranke der echten Distanz berechnet werden:

DY) = (S oPa—W2 < [3Zghe-yi%=D(x.y)

— Diese Eigenschaft ist wichtig fur die Suche, well sie die Vollstandigkeit der Ergeb-
nisse aus Index garantiert, d.h. die Ergebnisse aus dem Index bilden eine Ober-
menge der tatsachlichen Ergebnisse. Es ergibt sich also folgender Anfrageablauf:

Skript Multimedia-Datenbanksysteme - Modelle der Datenexploration

—46 - Ahnlichkeitsmodelle fur Sequenzdaten)

» Anfragebearbeitung
— Ausgegeben werden sollen alle Objekte o in der Datenbank, die sich htchstensum €
vom Anfrageobjekt g (“query”) unterscheiden: {o [0 DB | D(o, Q) < €}

— \ollstandigkeit der Anfragebearbeitung
Ein Filterschritt basierend auf einem Index mit ¢ < n Koeffizienten kann nun eine
Obermenge der Ergebnisse finden (Kandidaten), d.h. der Filterschritt ist vollstandig:

{oUDB|D(0o,q)<¢} U {oIDB|Dgo,q)<c¢}
(tatsachliche Ergebnisse)  (Kandidaten aus Index)

Beweis: Wegen D(0, g) < D(o, ) gilt fur jedes o mit D(o, q) < € auch D(o, Q) < €.
Esgibt also keinen Treffer o' mit D(0',q) < € <D(0’,q), der im Index verloren geht.

— Kaorrektheit der Anfragebearbeitung
Ein nachgeschalteter Verfeinerungsschritt berechnet die exakten Distanzwerte
D(o, ) auf den vollsténdigen Sequenzen und gewahrleistet so, dal? die ausgegebe-
nen Resultate tatsachlich das Ahnlichkeitskriterium D(o, q) < € erfiillen.
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e Zusammenfassung

— Zeitreihen werden mit Hilfe der Diskreten Fourier-Transformation (DFT) vom Zeit-
bereich in den Frequenzbereich abgebildet.

— Satz von Parseval: Die euklidische Distanz ist invariant gegentiber der Fouriertrans-
formation, d.h. sie hat den gleichen Wert im Zeit- wie im Frequenzbereich.

— Beobachtung: nur die tiefsten Frequenzen haben eine praktische Bedeutung. Experi-
mente zeigen, dal3d die ersten 1 bis 3 Koeffizienten gentigen.

— Insgesamt: Abbildung von hochdimensionalen Zeitreihen in niedriger-dimensionale
Sequenzen von Frequenzwerten.

— Mehrstufige Anfragebearbeitung mit R*-Baum im Filterschritt.

2.2.3 Modell fir die Suche nach Teilsequenzen

[FRM 94] Faloutsos C., Ranganathan M., Manolopoulos Y.: Fast Subsequence Matching in Time-Series Databases. Proc. ACM SIGMOD Int.
Conf. on Management of Data, 1994, 419-429.

 Hier: Suche nach Teilsequenzen (nicht mehr nur vollsténdige Sequenzen)
— Gegeben seien N Sequenzen S, S,, ..., S beliebiger Langen, eine Anfragesequenz
Q, eine Ahnlichkeitstoleranz € sowie eine Distanzfunktion D fir Sequenzen.
— Gesucht sind digjenigen §, die Teilsequenzen s = §[k, k+len(Q) —1] beinhalten,
deren Abstand D(s, Q) hdchstens € betragt. Zu jedem § soll auch die Position k der
entsprechenden Teil sequenz s ausgegeben werden.
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* Anwendungsbeispiele
— Finanz- und betriebswirtschaftliche Datenbanken: “Finde Beispiele aus der Vergan-
genheit, bei denen sich die Verkaufsentwicklung dhnlich entwickelt hat wie bel
unserem Produkt in den vergangenen drel Monaten.”
— Technisch-wissenschaftliche Datenbanken: “Wann konnte ein @nliches Verhalten
des Sonnenwindes gemessen werden wie heute vormittag von 10.00 bis 12.00 Uhr?”’

&
v

» Mindestlange w fir Anfragesequenzen
— Im weiteren wird eine Mindestlange w fUr Anfrageseguenzen angenommen.
— Beispiel: Bei Aktienkursen ist man an wochentlichen oder monatlichen Mustern der
Kursverlaufe interessiert, da sie weniger rauschanfalig sind.
— Kirzere Anfragen werden nach wie vor unterstiitzt (durch sequentielle Suche).
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» Abbildung der Zeitreihen
— Uber jede der Sequenzen wird ein Fenster der Lange w geschoben.
— An jeder Fensterposition wird die sichtbare Teilsequenz (wie oben) durch DFT
codiert und stellt dadurch einen Punkt im w-dimensionalen Frequenzenraum dar.
— Eine Sequenz Swird aso durch eine Folge von len(S) —w + 1 vielen Punkten der
Dimension w représentiert, d.h. ein (Feature-)Punkt fir jede Fensterposition.

— Beispid: =
Zwei Sequenzen S; und S, ~| R
mit den DFT-Folgen C, und C, af | jlf—.:l
(hier im 2D): "l .- | |
=" :,*; {-’g_ i &
rar L
e u__,]' C2
SR e Quelle: [FRM 94]

 Suche Uber den Featurepunkten
— Sequentieller Scan: Durchlaufe die Menge aller Punkte in der Datenbank
— Verwendung mehrdimensionaler Indexstrukturen (z.B. R*-Baum, X-Baum, ...)
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* Index fir die einzelnen Punkte
— Bereichsanfrage: e-Bereich um Anfragepunkt im Index anfragen, dann verfeinern.
— Dieser Suchalgorithmusist vollstéandig (Beweis wie vorher).
— Experimente zeigen, dass diese Methode etwa doppelt so langsam wie elne sequen-
tielle Suche ist, eine bessere L6sung ist also dringend erwinscht.

» Zusammenfassen von Punkten zu Bereichen.
— Beobachtung: Aufeinanderfolgende Punkte liegen oft nahe beieinander, dadie
Inhalte zweier stark Uberlappender Fenster sehr &hnlich sind.
— ldee: Aufspaltung der Punktefolgen in Teilfolgen, dann Représentation der Teilfol-
gen durch ihre minimal umgebenden (Hyper-)Rechtecke.

— Im Beispiel: el
* Speicherung weniger Rechtecke —— l MRz
statt vieler Punkte und == |

* (hierarchische) Zusammenfassung U T |
der Rechtecke im Index (MBR = — l ) ;
minimum bounding rectangle)

Quédle: [FRM 94]
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» Einfligen neuer Daten
— wesentliche Aufgabe: Unterteilung von Punktfolgen C in “gute” Teilfolgen.
— Punktezahl kann fix sein (z.B. 50) oder von Gesamtlange abhangen (z.B. ./len(C))
— Auftellung mit fester Punktanzahl pro Teilfolge kann schlecht sein:

! feste Punktezahl =! variable Punktezahl

| B [ &l
— M |l'..'..'_
! | :| o

|h "

| - u

- r..E ‘ M. M
E. F

- Quelle: [FRM 94]

— ldee: Heuristik zur Aufteilung bei Minimierung der erwarteten Plattenzugriffe
— Algorithmus zur Zerlegung einer Punktfolge in Teilfolgen:

Ordne den ersten Punkt einer (trivialen) Teilfolge zu.
Fur jeden nachfolgenden Punkt p:
Falls p die Grenzkosten der aktuellen Teilfolge erhoht,
dann starte eine neue Teilfolge mit p,
sonst flige p in die aktuelle Teilfolge ein.
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— Grenzkosten fur k Punkte in einer entsprechenden Tellfolge L: Zugriffe(L) / k
— Erwartete Zugriffe fur ein n-dim. Rechteck L aus [0, 1)™ mit den Seitenlangen
Ly, Lo, ..., Ly

Zugriffe(lL) = |—|_”_ [+08)

Anfragebearbeitung mit Anfragesequenzen der Minimallange w
— Anfrage: “ Suche Teilsequenzen, die zur Sequenz g hdchstens den Abstand € haben.”
— Algorithmus:

1. Bilde die Anfragesequenz q auf den Punkt ¢ im Featureraum ab.

2. ldentifiziere mit Hilfe des Index digjenigen Teilfolgen, deren minimal
umgebende Rechtecke die Kugel um gs mit dem Radius € schneiden.

3. Untersuche die zugehdrigen Teilsequenzen und verwirf falsche Antworten.

— DieKorrektheit der Antworten wird im Schritt 3 sichergestellt (“Verfeinerung”).

— Die \ollstandigkeit der Antworten wird dadurch garantiert, dass im Schritt 2 (“Filt-
erschritt”) umgebende Rechtecke verwendet werden; es kénnen al so keine Resultate
verlorengehen.
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Anfragebearbeitung mit langeren Anfragesequenzen g, d.h. len(q) > w
— Problem: Index kennt nur Sequenzen der Lange w
— ldee Préfixsuche: Suche mit einer Teilsequenz von g der Lange w, z.B. dem Préfix.
— Die Préfixsuche stellt die Vollsténdigkeit sicher, da auf jeden Fall eine Obermenge
der tatsichlichen Resultate ermittelt wird:

Lemma: Falls zwei Sequenzen s und g derselben Lange | sich (beztiglich des euklidi-
schen Abstands D) um nicht mehr al's € unterscheiden, dann stimmen auch jeweils zwel
entsprechende Teilsequenzen gi:j] und q[i:j] im selben Rahmen € Uberein:

D(s,q)<e = D(diij], qli;j]) <€ for I<igj<l

Beweis: Die Behauptung folgt aus folgender Eigenschaft:
D], dliii]) = [ [ ? € Sk 1l5—ad?=D(s Q)

Anfragebearbeitung fir sehr lange Anfragesequenzen q, d.h. len(q) >>w
— Problem: Volumen der Anfragekugel im Featureraum ist sehr grof3
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— ldee: Zerlege die Anfragesequenz in mehrere Teil sequenzen der Lénge w
— Annahme: Die Lange der Anfragesequenz q ist ein Vielfachesvonw: len(q) = p-w
(andernfalls kann die obige Préfixl6sung angewandt werden).

 Algorithmus Zerlegungssuche:

1. Zerlege die Anfragesequenz q in p Tellsequenzen der Lange w, die p Kugeln
mit Radius €/./p im Featureraum entsprechen.

2. Hole mit Hilfe des Index alle Teilfolgen aus der Datenbank, deren umgebendes
Rechteck eine der p Anfragekugeln schneidet.

3. Untersuche die zugehdrigen Teilsequenzen, um falsche Resultate zu verwerfen.

» Vollstandigkeit des Algorithmus
— Seien zwel Sequenzen sund g gleich lang, d.h. len(s) = len(q) = p:w.
— Fur das folgende Lemma betrachten wir die p digunkten Teil sequenzen
S = 9i-w+1: (i+1)-w] und g; = q[i-w+1: (i+1)-w] fari =0, ..., p-1.

Lemma: Falls zwel Sequenzen s und g derselben Lénge | sich héchstens um € unter-

scheiden, dann gibt es mindestens ein Paar s; und g; von sich entsprechenden Tellse-
quenzen mit einem Abstand kleiner oder gleich &/ /p:
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D(ssq)<e = 0i=0,..,p-1D(s,q)<ep

Beweis (durch Widerspruch): Sei D(s, g) < €. Falls dle p Teilsequenzen einen Abstand
groRer als e/./p hatten, ware der Gesamtabstand groRer als €:

AusD(s, o) = «/Z(i *UWs[] —q[])2 > &l Jp furadlei =0, ..., p-1

j=iw+1

folgt D(s, q) = 3D ™(s[j] —q[j1)2 > €/p, und damit

j=iw+1

D(s, o) = ¥P L (slil —ali])? > p - €%p = €, A0 D(s, 0) > ¢

 Vergleich von Préfixsuche und Zerlegungssuche:
— Betrachte das Volumen V der Anfragekugeln im r-dimensionalen Featureraum:
— Préfixsuche: V() =K €' (K bezeichne das Volumen der r-dim. Einheitskugel).
— Zerlegungssuche: p Kugeln aK-(e//p)', dlso V() =K pe'/./p" =K ¢ p™/2
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— Ergebnis: Zerlegungssuche ist effizienter, falls pl‘”2 <1,dh.falsr>2.

£ eNp eNp

CRE W
il

Préfixsuche Zerlegungssuche
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