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Métodos locales para agrupamiento de grafos S.E.Schaeffer

Resumen
Importancia y Relevancia del Proyecto

En muchos problemas de los campos de bioinformatica y mineria de datos, es comun que un instancia
tipica del problema esta estructurado en una manera no uniforme, o sea, esta compuesto de
subproblemas mas altamente restringidas que el problema completo. En muchos casos, los problemas
de interés estan relaxionados a uno o dos subproblemas densos y no es necesario utilizar los datos
completos para ofrecer una solucion buena a un subproblema.

En este trabajo planteamos el problema de la identificacion de subproblemas “independientes” y
“interesantes” de problemas del mundo real, es decir, el problema de agrupamiento (inglés:
clustering). El trabajo inicia por definir buenas medidas estructurales para la indentificacion de
subproblemas. La teoria de grafos ofrece herramientas poderosas para tales definiciones. Existen
varios métodos de agrupamiento global de grafos, que clasifiquen el grafo entero en subgrafos segin
ciertos criterios. Lo que interesa a nosotros es poder identificar solamente el subproblema o los
subproblemas relevantes desde el punto de vista de una pregunta de naturaleza local. Ya existen
algunas ideas iniciales sobre el agrupamiento local, pero hace falta trabajo rigoroso en el desarrollo
de algoritmos de agrupamiento local que sirvan para problemas del mundo real: en las aplicaciones,
los datos suelen ser mas complejos que grafos simples, y los algoritmos existentes no prestan mucha
atencion a las posibilidades de ponderacion y direccion de la representacion de los datos como un
grafo.

Nuesto enfoque esta en problemas del tipo de optimizacion combinatorial, donde por lo general se
busca por configuraciones que cumplen con ciertos requisitos: las rutas de entrega mas cortas o las
ubicaciones mas adecuadas para centros de distribucion, etcétera. El problema general de
agrupamiento, como muchos de optimizacion combinatorial, es NP-dificil. Sin entrar en detalles
técnicos, no se cree que puedan existir algoritmos exactos de solucion con tiempo de ejecucion que
aumente no mas rapido que polinomialmente con el tamano del problema. Con procesar solamente
subproblemas, podemos recudir el tamano del problema. Esto combinado con la aplicacion de
algoritmos de aproximacién ya ofrece una solucion viable para datos de tamano masivo igual como
para datos sujetos a cambios y actualizaciones frecuentes. El reto esta en explotar efectivamente la
estructura no uniforme de los datos por su representacion de la forma de un grafo.

Metodologia Propuesta

El desarrollo e implementacion de algoritmos locales de agrupamiento de grafos que sean capaces de
ofrecer soluciones de alta calidad rapidamente sera el enfoque principal del trabajo propuesto. La
hipotesis de la propuesta es que el problema en estudio puede ser resuelto de manera eficiente, es
decir, desde un enfoque de la aplicacion de métodos para optimizar medidas locales
matematicamente fundadas. Los detalles de la metodologia se exponen en el protocolo del proyecto.
En resumen, en este trabajo se pretende llevar a cabo investigacion sobre el agrupamiento local,
relevante en el campo de mineria de datos y biotecnologia. Aplicamos algébra de grafos y técnicas
avanzadas de optimizacion combinatorial para desarrollar métodos de solucion eficientes - es aqui
donde yace la contribucion cientifica del trabajo propuesto. El trabajo involucra un componente
computacional bastante significativo. Hasta donde se tiene conocimiento, el problema de
agrupamiento local aqui planteado todavia es un campo abierto con muchas aplicaciones potenciales
de gran impacto y muy poco trabajo existente.
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Protocolo de Investigacion

1. Introduccién y Antecedentes Cientificos

Introduccion: En muchos ambientes de mineria de datos, tales como aquellos provenientes de la
biotecnogia o del mundo de negocios, es comln que varias de las preguntas de interes son de caracter
local. Con localidad queremos decir que una respuesta adecuada no cuenta con ninguna informacion
global de los datos de entrada, ni necesita el procesamiento de los datos completos para su
construccion. Preguntas de ese tipo son por ejemplo los siguientes:

;Cuales genes del paciente Hernandez y del paciente Gonzales son los mas parecidos?
;Cuales proteinas tienen la estructura mas similar?

;Cudles clientes compraron productos similares? ;A quiénes deberiamos dirigir promociones?
;Cuales empresas tienen historia bursatil parecida?

;Qué libros tiene la biblioteca de la misma tema que este libro interesante que ya lei?

X X X X X

En tal caso, cualquier método de buscar la respuesta que cuente con procesamiento completo del
base de datos seria altamiente ineficiente, ain mas asi si la cantidad de informacion es masiva y
sujeto a modificacion constante, por ejemplo através de la introduccion de datos nuevos. Por lo
tanto, el pregunta de como evaluar propiedades estructurales de naturaleza local se convierte en
crucial al encontrar respuestas a las preguntas de los campos de aplicacion con eficacia y rapidez.

En este trabajo planteamos los problemas de definir medidas de calidad de la estrutura local de datos
con justificacion matematica, por utilizar métodos de la teoria y el algébra de grafos (Chung 1997).
Pretendemos aplicar las medidas desarrolladas para identificar de subestructuras que corresponden
directamente a la respuesta de una pregunta de naturaleza local. Tales medidas se basan en las
relaciones entre los datos, facilmente capturados en representaciones en forma de grafos. Un grafo
consiste de un conjunto de nodos o vértices que estan conectados por un conjunto de conexiones o
aristas. Para capturar mejor los datos, tipicamente se impone pesos en los vértices y aristas, asi
creando un grafo ponderado. Muchas veces las conexiones no son simétricas, y el grafo que resulta es
dirigido.

El problema de identificacion de subestruturas “relativamente independientes” y densamente conexas
en grafos se llama agrupamiento (inglés: clustering). La mayoria de las formulaciones del problema de
agrupamiento de grafos son sumamente dificiles de resolver: estan clasificados como problemas NP-
dificiles (Sima y Schaeffer 2005, Garey y Johnson 1979). Sin entrar en detalles técnicos, no se cree
que sea posible construir un algoritmo que tuviera un tiempo de ejecucion polinomial en términos del
la cantidad de datos involucrados. En la practica, se requiere soluciones rapidas y el tiempo de
ejecucion se convierte en un asunto crucial. Tipicamente se evita la resolucion de problemas NP-
dificiles por construir soluciones aproximadas q que no son las soluciones exactas optimas. En el
disefo de algoritmos de aproximacion, el reto estda en explotar efectivamente la estructura
matematica del problema para poder encontrar rapidamente soluciones aproximadas de alta calidad.
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Sin embargo, si el problema tiene tamafio masivo, incluso un método aproximado puede consumir
demasiado tiempo. Igualmente en el caso que los datos estan actualizados con frecuencia, resulta
imposible construir ni una aproximacion para la solucion entera antes de que ya haya otro cambio en
las entradas del algoritmo. Por eso, nuestro interés esta en algoritmos de computo local. Aunque la
solucion exacta de los métodos locales confronta los mismos problemas de ser NP-dificil, la reduccion
en la cantidad de datos procesados puede resultar en ahorro inmenso con respeto al tiempo de
ejecucion y el eso de recursos de memoria. Esto facilita la solucion de problemas de tamano masivo
de una manera distribuida y paralela, y ademas ofrece un método para contestar directamente
preguntas interesantes de naturaleza local sin tener que resolver el problema entero. Con
computacion local, cambios frecuentes en los datos ya no posee dificultades.

Planteamiento del Problema: En un grafo G = (V, E), donde V es un conjunto de los vértices y E un
conjunto de aristas, ;cual es el subgrafo relevante de un dado vértice v en V? Es decir, ;cuales otros
vértices w en V son estructuralmente cercanos al vértice v. La Fig. 1 ilustra un ejemplo de un grafo
con 55 vértices que forman siete “cuevas” de vértices cercanos, donde es facil identificar la
estructura de los grupos locales.

Figura 1: Un grafo de 55 vértices que forman siete subgrafos densos.

Trabajo existente: La investigacion en el campo de agrupacion de datos generales (inglés: data
clustering) ha sido muy amplia (Jain y Dubes 1988) y las propuestas para agrupamiento global de
grafos, es decir, la computacion de todos los subgrupos simultaneamente utilizando toda la
informacion de adyacencia del grafo, ya son varios (Newman 2004). Sin embargo, por lo general estan
basados computaciones extensivas con un tiempo de ejecucion larga. Métodos globales tienen una
naturaleza muy distinta al enfoque que se presenta en este trabajo: la identificacion de
subestructuras relevantes por computacién local y su solucion rapida aproximada. Lograr tiempos de
ejecucion muy pequefos facilita la adaptacion a cambios frecuentes en los datos de entrada, un
escenario muy comun en los campos de aplicacion de mineria de datos. Los métodos existentes para
agrupamiento local son pocos: los primeros fueron los métodos Schaeffer (2005), Orponen y Schaeffer
(2005) y Clauset (2005). Técnicamente una posibilidad para agrupamiento local fue sugerida por Wu y
Huberman (2004), pero no contaba con utilizacion en computacion local explicita, sino funcionaba con
computacion global.
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Areas de oportunidad: Hasta donde se tiene conocimiento, el problema de agrupacion local no
todavia tiene soluciones satisfactorias con justificacion matematica y éxito practica. Especialmente
en el caso de grafos ponderados y dirigidos practicamente todavia no existen resultados. Ademas, la
aplicacion de los métodos de agrupamiento local en problemas del mundo real ha sido bastante
limitada por la naturaleza tedrica de las pocas propuestas existentes.

En las aplicaciones, por lo general los grafos son por lo menos ponderados y en muchos casos
también dirigidos, ambos aspectos dan al problema de agrupacion local una estructura matematica
diferente al problema de grafos simples no ponderados, para el cual es necesario su estudio y solucion
eficiente, lo cual constituye el componente cientifico basico de esta propuesta de investigacion. En
particular, por la definicion de medidas con justificacion matematica y su optimizacion por técnicas
de blsqueda local pueden ofrecer métodos de solucion innovativas, eficientes, y con resultados de
alta calidad.

Metodologia propuesta: El desarrollo e implementacion de algoritmos eficientes de agrupacion local
de grafos ponderados y dirigidos, que todavia no existen, sera el enfoque principal del trabajo
propuesto. Dado su enfoque matematico en el disefio de las medidas de calidad de agrupamiento, el
desarrollo y estudio de tales algoritmos pertenece a una area entre las matematicas y ciencias
computacionales. Las aplicaciones del mundo real provienen por de varios ramos de ciencia,
actualmente en especial de la biotecnologia. Para lograr a cabo investigacion exitosa de agrupamiento
local, pasamos por seis pasos basicos:

(1) un entendimiento matematico de la estructura de subgrupos por algébra de grafos y
propiedades espectrales como los eigenvectores de las matrices de adyacencia del grafo de
entrada,

(2) las definiciones de medidas de calidad para determinar hasta qué grado un dado subgrafo
forma un buen grupo para agrupamiento,

(3) el disefio de algoritmos exactos para encontrar el mejor grupo para un dado vértice de
interés, aunque seran por lo general de tiempo exponencial, por la naturaleza NP-dura del
probelma de agrupamiento,

(4) el desarrollo de algoritmos de aproximacién para agrupamiento local por el uso de las
medidas como funciones objetivos de busqueda local,

(5) el analisis tedrica de la eficiencia de los algoritmos desarrolados y de la exactitud de las
aproximaciones en comparasion con los algoritmos exactos para instancias pequeas, y

(6) la amplia experimentacion aplicada con datos artificiales generados para probar los metodos
y datos reales de problemas practicas relevantes.

En cada uno de estos pasos, hay que cuidar especialmente la adaptacion de los métodos para aplicar
también con grafos ponderados y dirigidos. También hay que cuidar que explotamos en plena potencia
la estructura no uniforme de las instancias tipicas, en vez de desarrollar métodos para “casos
promedios aleatorios”. Asi podemos garantizar resultados nuevos y métodos Utiles en uso practico
para los varios campos de aplicacion.
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2. Objetivos y Metas

Objetivos Generales:

X Investigacion:

o Efectuar investigacion basica de problemas de agrupacion de grafos a fin de lograr un
mayor entendimiento y técnicas de solucion mas eficientes y matematicamente
justificadas. El trabajo estara basado en problemas de grafos de tamano masivo para
procesamiento en paralelo.

o Efectuar investigacion y desarrollo de medidas de calidad para subgrafos basada en las
matematicas de procesos estocasticos, aplicados a resolver el problema en cuestion.

o Avanzar significativamente el estado del arte en la area de agrupacion de datos para
resolver en paralelo o con aproximaciones las problemas de optimizacion combinatoria,
permaneciendo a la vanguardia en dichas lineas de investigacion.

x Colaboracion conjunta: Realizar trabajo conjunto con investigadores de prestigio internacional
en areas afines con la finalidad de fomentar los lazos de colaboracion de nuestro programa con
otros programas de reconocido nivel.

X Formacion de recursos humanos de alto nivel: Involucrar a estudiantes de posgrado, cuyos
trabajos de tesis se enfocaran a tratar tareas especificas del proyecto y que seran dirigidos por el
investigador responsable y posiblemente co-dirigidos por algunos de los investigadores que
colaboran en el proyecto.

X Difusion: Publicar y diseminar resultados de la investigaccion realizada en revistas y congresos de
prestigio internacional y nacional.

X Apoyar a la infraestructura del programa.

Metas Especificas:

X Lograr un entendimiento profundo de la estructura matematica del problema planteado, con la
finalidad de poder desarrollar técnicas de solucion que exploten a ésta favorablemente y que
permitan estudiar posteriormente otras variaciones mas complejas de los problemas.

x  Desarrollar algoritmos de agrupamiento local para grafos dirigidos y ponderados, en parelelo a
generalizar y adaptar los métodos ya desarrollados por el grupo de trabajo para grafos simples.

x Desarrollar e implementar computacionalmente métodos de bulsqueda local para resolver
problemas de tamaifio masivo con computacion paralela y distribuida.

X Formacion de recursos humanos: Dirigir y formar al menos un estudiante de posgrado.

X Publicacion y diseminacion de resultados: Se espera exponer resultados parciales y finales en al
menos un foro internacional y un nacional y publicar al menos un articulo en revista internacional,
uno en memoria de congreso internacional y uno en revista o memoria de congreso nacional.

X Adquisicion de la infraestructura necesaria para su exitosa realizacion:

o Un equipo de computo tipo Dual Core con memoria suficiente para los experimentos.
o Software especializado de matematicas, simulacion y programacion.
o Textosy revistas en areas relacionadas al proyecto.
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3. Metodologia

(1) La primera etapa del proyecto estara enfocada al estudio matematico del problema para
poder establecer propiedades y caracterizaciones de nuevas y extensiones del trabajo
existente para grafos dirigidos y ponderados.

(2) La segunda etapa del proyecto estara enfocada a experimentar con las medidas y definiciones
formuladas en la primera etapa y para disenar conceptualmente como aplicar métodos de
blsqueda local en la optimizacion de dichas medidas.

(3) La tercera etapa del trabajo consistira en desarrollar e implementar computacionalmente los

algoritmos disefados en la segunda etapa. El Dr. Pekka Orponen, experto reconocido en el

area de teoria de computacion, colaborara para darle un sélido soporte a nuestros algoritmos.

Finalmente, la cuarta etapa del trabajo consistira en evaluar experimentalmente y por

comparaciones los algoritmos desarrollados utilizando tanto instancias de datos reales como

datos generados, asi como la elaboracion de los correspondientes articulos cientificos.

4

4. Infraestructura y apoyo técnico disponible

El Programa de Posgrado en Ingenieria de Sistemas es de reciente creacion, motivo por el cual se
encuentra en una etapa de desarrollo en materia de adquisicion y reforzamiento de infraestructura.
La actual infraestructura disponible en el Programa Doctoral de la Facultad de Ingenieria Mecanica y
Eléctrica para la realizacion del proyecto es la siguiente:

X Equipo de computo:

< Un laboratorio de computo con un servidor Sun Fire V440, una estacion de trabajo Sun
Ultra 10 y veinte terminales graficas que comparten los recursos del servidor.

« Una computadora del laboratorio de los estudiantes de PISIS con procesador de Pentium
2.66 Ghz, 512 KB de memoria y un disco duro de 40 GB en uso del investigador principal
mientras no cuente con equipo de computo por proyectos.

* Software:

1. Compiladores de varios lenguajes de programacion, como C, C++y Java.
2. Sistema de librerias para resolver problemas de optimizacion (CPLEX).
3. Programas de modelacion algebraica de problemas de optimizacion (AMPL y GAMS).
4. Programa de modelacion matematica (MATLAB y Octave).
* Red: Todo el equipo de computo se encuentra conectado a la red de la UANL.

X Material bibliografico: La biblioteca del Programa Doctoral cuenta con numero limitado de textos
y de publicaciones periddicas debido a la reciente creacion del programa. Entre los
requerimientos financieros del proyecto se contempla la adquisicion de textos en las areas de
optimizacion combinatorial, teoria de grafos y mineria de datos.

« Publicaciones periddicas recientes: para el proyecto, las mas relevantes son INFORMS
Journal on Computing, Journal of Combinatorial Optimization, Journal of Heuristics,
Mathematical Programming y SIAM Review.
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5. Formacion de Recursos Humanos

X Uno o dos estudiantes de maestria (dos estudiantes ya expresaron interés de trabajar en el tema).

X Uno o dos estudiantes de tesis de licenciatura.
X Dos estudiantes de licenciatura del Programa de Verano Cientifico y Tecnologico de la UANL.

6. Calendario de Actividades Trimestral

Trimestre 1/4
X Obtencion de la literatura necesaria para la realizacion del proyecto.
¥ Obtencion de equipo de computo, instalacion del software necesario (por gran parte
herramientas gratuitas o desarrolladas por los investigadores mismos).
X Estudio de la estructura matematica de grafos para definir medidas de calidad de
agrupamiento.
X Derivacion de propiedades y caracterizacion de soluciones de agrupacion local.

Trimestre 2/4
X Derivacion y disefio de métodos de solucion por bisqueda local para optimizar las medidas
definidas en el primer trimestre.
X Implementacion de técnicas de optimizacion exacta para instancias de tamano moderado.
X Pruebas computacionales preliminarias con instancias de tamano masivo.

Trimestre 3/4
¥ Estudio y derivacion de métodos de busqueda local para instancias de tamafio masivo.
X Refinacion y implementacion computacional de los algoritmos de agrupacion através de
busqueda local.

¥ Evaluacion computacional preliminaria de calidad de soluciones obtenidas por bisqueda local.

Trimestre 4/4
X Evaluacion tedrica y computacional de los métodos desarrollados con experimentacion
extensiva.

X Preparacion de articulos cientificos para publicar y divulgar los resultados tedricos y practicos

obtenidos durante los primeros tres cuatrimestres.
X Presentacion de resultados en un foro internacional y uno nacional.
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9. Justificacion Financiera

Rubro: 100 Gasto corriente y 200 Gasto de inversion

Clave | Partida Descripcion Importe
(MN)
101 Viaticos 0
102 Pasajes Boleto de avion a congreso internacional: 6,490
590 USD X 11 MN/USD = $6,490.
103 Trabajo de campo | N/A 0
104 Ediciones e Impresion de articulos y encuadernacion de tesis. 1,900
impresiones
105 Servicios Servicios de copiado 500
externos
106 Cuotas de Un congreso nacional $2,000 MN y un congreso 9,480
inscripcion internacional 350 USD; las suscripciones a Institute for
Operations Research and Management Science (130
USD), Mathematical Programming Society (80 USD),
Society for Industrial and Applied Mathematics (120
usD).
210 USD x 11 MN/USD = $7,480.
107 Articulos diversos | Consumibles, software, mobiliario para equipo 4,500
108 Libros y revistas Suscripcion a revistas ($2,000); textos relevantes en las 5,000
areas de matematicas, computacion y optimizacion
($3,000).
109 Animales N/A 0
110 Becas Dos (2) estudiantes de verano cientifico. 2,000
Total de gasto corriente 29,870
201 Equipo de apoyo 0
202 Equipo de Una computadora desktop Mac Pro con sistema operativo 35,116
computo UNIX/MacOS con las siguientes especificaciones:
X 2 procesadores con doblentcleo a 2,66 Ghz
X 4 MB de caché de nivel 2 compartida
X Dos buses frontales a 1,33 Ghz
X 1 GB de memoria a 667 Mhz
X Tarjeta grafica con 256 MB de memoria
X Disco duro SATA de 250 GB a 7.200 rpm
X SuperDrive de DVD+RW y CD-RW
Adjuntado estan la cotizacion utilizada de Mac Digital
S.A. y otra cotizacion recibida (con precio de 35,977
pesos) de Mac S.A. Los otros proveedores contactados no
enviaron cotizaciones.
Total de gasto de inversion 35,116
Suma Total 64,986
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