Vyuzitie Travisovych ¢iastocnych sum vo
Wheelerovych grafoch a nastroj Wheeler Graph
Toolkit: Report za letny semester

Ondrej Skornak
Jin 2024

1 Uvod

Tento semester som sa mal zamerat na §tidium a implementdciu metédy Travisovych
¢iastocnych sim (TPS) a jej vyuzitie vo Wheelerovych grafoch. Hlavnym cielom bolo
pochopit, ako TPS moze zlepsit techniky kompresie dat, najmé v kontexte Burrows-
Wheelerovej transformécie (BWT) a jej implementacie v blokovych kompresoroch ako
Bzip2. Pre tento semester sa upustilo od implementacie BWT do Bzip2 z dovodu toho, ze
po findlnej konzultacii v zimnom semestri, ndm prislo zaujimavejsie skusit zlepsit priamo
BWT pomocou danych Specialnych ¢iastocnych stim.

2 Ciele projektu

Projekt mal dva hlavné ciele:
e Stidium BWT a jeho vyuzitie v kompresii dét.

e Implementdcia tunelovacich metéd v Bzip2 s cielom vytvorit plne funkény kom-
presny algoritmus.

Pocas letného semestra sa sustredim stdle na prvy ciel, so §pecifickym zameranim na
pochopenie TPS a ich aplikacie v BWT ako aj mozné vyuzitie aj v inych pripadoch.

3 Travisové ciastkové sumy

Travisové ¢iastkové sumy (TPS) sa vyuzivaji v komprimovanych détovych struktirach
a indexovani na zlepSenie efektivity kompresie dat a rychlejsie spracovania dotazov. TPS
st nevyhnutné pre:

e Kompresia dat: Zlepsenie kompresnych algoritmov vyuzitim datovych struktir na
minimalizaciu redundancie a ich zrychlenie.

e Analyza sekvencii: Efektivne reprezentovanie datovych struktir, ako si de Bru-
ijnové grafy, na spracovanie velkych genomickych dét.

e VsSeobecné datové struktury: Zlepsenie datovych struktir, ako si tries a suffix
trees, pre rychlejsie spracovanie dotazov a znizenie poziadaviek na tulozny priestor.



4 Vyuzitie Travisovych ¢iastocnych sim vo Wheele-
rovych grafoch

TPS st obzvlast uzitoéné vo Wheelerovych grafoch pre:

e Reprezentacia de Bruijnovych grafov: Efektivne ukladanie a dotazovanie sek-
vencii stupiiov, ¢o je klicové pre tilohy ako skladanie genémov.

e Dotazy na stupne: Rychle dotazy na in-degrees a out-degrees vrcholov.

e Kompaktna reprezentacia grafov: Kompaktné reprezentovanie grafovych struktir
a zlepSenie efektivity dotazov.

e Praktické aplikacie: Optimalizacia procesov skladania genémov a efektivne spra-
covanie velkych dét.

5 Popis algoritmu pre konstrukciu indexu a spraco-
vanie dotazov

5.1 Konstrukcia indexu

Konstrukcia indexu zahifna vytvorenie styroch hlavnych datovych struktur:

5.1.1 Dotazy na sucty out-stupnov (D,,;)

e Inicializacia sekvencie: Zatneme so sekvenciou out-stupniov D,,; pre vSetky vr-
choly vo Wheelerovom grafe.

¢ Komprimacia sekvencie: Pouzijeme kompresie zalozenej na empirickej entropii
pre usporu miesta.

e Uprava sekvencie: Vylepsenie komprimovanej sekvencie pomocnymi struktirami
na ulahéenie dotazov na siéty v konstantnom case.
5.1.2 Dotazy na rank oznaceni hran (L)

e Zoradenie oznaceni hran: Vytvorime zoznam L oznaceni hrdn zoradenych podla
ich vychodiskovych bodov.

e Vytvorenie Struktiry na podporu rank: Pouzijeme détovu struktiru ako wa-
velet tree pre efektivne rank dotazy.

e Pomocné informacie: UlozZenie pomocnych poli alebo bitovych vektorou na zrychlenie
vypoctov rank.
5.1.3 Dotazy na sucty frekvencii oznaceni hran (C)
e Vypocet frekvencii: Urcime frekvencie kazdého oznacenia hrany.

e Kumulativna suma: Vytvorenie kumulativnej sumy C, kde kazda polozka Clal
predstavuje sucet frekvencii oznaceni hran lexikograficky mensich ako a.

e Efektivne ulozenie: Pouzitie kompresnej techniky na efektivne ulozenie C'.



5.1.4 Dotazy na vyhladdvanie in-stupnov (D;,)
¢ Inicializacia sekvencie: Za¢neme so sekvenciou in-stuptniov D;,, pre vSetky vrcholy.

¢ Komprimacia sekvencie: Aplikujeme kompresiu zalozenti na empirickej entropii
na D;,.

e Augmentacia sekvencie: Vylepsime D;, Struktdrami, ktoré podporuji rychle
vyhladdvacie operacie.
5.2 Spracovanie dotazov

Pomocou skonstruovaného indexu nasledujice kroky opisuji, ako efektivne spracovat
rozne typy dotazov:

5.2.1 Dotazy na sicty out-stupnov
e Vstup: Index i.
e Operdcia: Ziskajme D,,;.sum(i) pomocou upravenej détovej struktury.

e Vystup: Sucet out-stupinov az po -ty vrchol.

5.2.2 Dotazy na rank oznaceni hran
e Vstup: Oznacenie hrany a a index 1.
e Operacia: Vypocitajme L.rank,(i) pomocou datovej struktiry podporujicej rank.

e Vystup: Rank a medzi prvymi ¢ oznaceniami hran.

5.2.3 Dotazy na sucty frekvencii oznaceni hran
e Vstup: Oznacenie hrany a.
e Operacia: Pristup ku kumulativnej sume C' na ziskanie C.sum(a).

e Vystup: Siucet frekvencii oznac¢eni hran mensich ako a.

5.2.4 Dotazy na vyhladdvanie in-stupinov
e Vstup: Hodnota j.

e Operacia: Vykonajme bindrne vyhladdvanie alebo priame vyhladdvanie v augmen-
tovanom D, na najdenie najvécsieho indexu i, kde Dy,.search(j) < j.

e Vystup: Index .

6 Nastroj Wheeler Graph Toolkit (WGT)

Nastroj Wheeler Graph Toolkit (WGT) je open-source balik (MIT licencia) uréeny na ge-
nerovanie, rozpozndvanie a vizualizdciu Wheelerovych grafov. Centrélnou stucastou WGT
je ”Wheelie”, rychly algoritmus na rozpozndvanie Wheelerovych grafov. Tu je prehlad
prikazov a ich funkcii.



6.1 Moduly vo WGT

¢ Recognizer: Urcuje, ¢i je dany graf Wheelerovym grafom.
e Visualizer: Vizualizuje Wheelerové grafy v bipartitnej reprezentacii.

e Generators: Generuje rozne typy grafov, ako su tries, de Bruijnové grafy a reverzné
deterministické grafy.

6.2 Generatory grafov

6.2.1 Generator de Bruijnovych grafov

Usage:
DeBruijnGraph_generator.py
[-h / --help] [-v/ --version] [-o / --ofile FILE]
[-k / --kmer k-mer length] [-1 / --seqlen sequence length]
[-a / --alnNum alignment number] sequence FATA file
Optional arguments:
-h / --help : Print the usage of "DeBruijnGraph_generator.py".
-v / --version : Print the version of the program.
-0 / --ofile : The name of the output file. Default is "tmp.dot".
-k / --kmer : The k-mer length. Default is "3".
-1 / --seqlen : Maximum sequence length for each entry in the FASTA file.
Default is the full sequence length.
-a / --alnNum : The number of alignments (sequences) used for creating the
De Bruijn graph. Default is "3".

6.2.2 Generator reverznych deterministickych grafov

Usage:
RevDetGraph_generator.py [-h / --help] [-v/ --version] [-o / --ofile FILE]
[-1 / --seqlen sequence length] [-a / --alnNum
alignment number]
multiple sequence alignments (MSA) FASTA file
Optional arguments:
-h / --help : Print the usage of "RevDetGraph_generator.py".
-v / --version : Print the version of the program.
-0 / --ofile : The name of the output file. Default is "tmp.dot".
-1 / --seqlen : Maximum sequence length for each entry in the FASTA file.
Default is the full sequence length.
-a / --alnNum : The number of alignments (sequences) used for creating the
De Bruijn graph. Default is "3".

6.2.3 Generator tries

Usage:
Trie_generator.py [-h / --help] [-v/ --version] [-o / --ofile FILE]
[-1 / --seqlen sequence length] [-a / --alnNum alignment
number]
multiple sequence alignments (MSA) FASTA file

4



Optional arguments:

-h / --help : Print the usage of "Trie_generator.py".

-v / --version : Print the version of the program.

-0 / --ofile : The name of the output file. Default is "tmp.dot".

-1 / --seqlen : Maximum sequence length for each entry in the FASTA file.
Default is the full sequence length.

-a / --alnNum : The number of alignments (sequences) used for creating the
De Bruijn graph. Default is "3".

6.3 WGT Recognizer

Usage:
recognizer <in.dot> [--version] [-h / --help] [-v / --verbose]l [-o / --
outDir]
[-s / --solver <smt / p>] [-w / --writeIOL] [-r / --writeRangel
[-i / --label_is_int] [-b / --benchmark] [-e / --
exhaustive_search]

[-f / --full_range_search]

Options:

version : Print the current version (0.1.0).

help : Print the usage message.

verbose : Run in the verbose mode.

outDir : The directory for the files to be outputted.

solver : Specify which solver to use (‘SMT‘ or ‘p‘). Default is ‘SMT°.
writeIOL : Output the I, 0, L three-bitarray data structure.

writeRange : Output the range information produced by the renaming heuristic

label_is_int : Specify if the edge labels are integers. Default is strings.

benchmark : Run in benchmark mode, outputting results in columns.

exhaustive_search : Run in exhaustive search mode.

full_range_search : Run in full range search mode, skipping the renaming
heuristic.

6.4 WGT Visualizer

Usage:
python3 visualizer.py [-h] [-o / --ofile output file] <Wheeler graph in DOT
format>
Example:
python3 visualizer.py ../data/example/out__example/graph.dot

7 Relevancia pre moj projekt

Stidium a implementécia TPS st kli¢ové pre ciele méjho projektu, najmé pri zlepsovani
kompresnej efektivity algoritmu Bzip2. Pochopenim a aplikdciou TPS sa snazim dosia-
hnut:

e Zlepsenie kompresného pomeru Bzip2 prostrednictvom efektivneho spracovania sek-
vencii stupnov vo Wheelerovych grafoch.



e Implementécia a optimalizdcia tunelovacich metéd na zniZenie redundancie dat a
zlepSenie celkového vykonu kompresie.

e Vyuzitie TPS na rychle a efektivne spracovanie dotazov, ¢o je nevyhnutné pre spra-
covanie velkych dat v praktickych aplikacidch.

Navyse, znalosti a nastroje z WGT mi poskytli praktické skiisenosti s pracou s Whe-
elerovymi grafmi, rozpozndvanim ich vlastnosti a vizualizdciou ich struktiry, o je nevy-
hnutné pre implementaciu efektivnych kompresnych technik.

8 Zaver

Metodolégia Travisovych ¢iastocnych sim poskytuje vyznamné vyhody v kontexte kom-
presie dat a analyzy sekvencii, najmé pri aplikacii vo Wheelerovych grafoch. Zavedenim
TPS do mojho projektu sa budem snazit dosiahnut lepsie kompresné pomery a efektivnejsie
spracovanie dat, ¢o prispieva k pokroku v kompresnych algoritmoch ako Bzip2. Nastroj
Wheeler Graph Toolkit d'alej zlepsil moje chdpanie a schopnosti pri manipulécii a vizu-
alizécii tychto komplexnych grafovych struktur.

9 Zdroje

Pri stidiu som pouzil nasledujice zdroje:

e https://oparu.uni-ulm.de/server/api/core/bitstreams/c881cc5a-80c3-40kbc-ad4c-4a80
content

e https://www.ncbi.nlm.nih.gov/tools/sviewer/seqtrackdata/

e https://ftp.ensembl.org/pub/release-112/fasta/

e https://github.com/Kuanhao-Chao/Wheeler_Graph_Toolkit

e https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0304397517305285
e https://arxiv.org/pdf/2204.07916

e https://sourceware.org/bzip2/

e https://www.uni-ulm.de/fileadmin/website_uni_ulm/iui.inst.190/Mitarbeiter/
baier/slides_tunneling.pdf

e https://www.uni-ulm.de/fileadmin/website_uni_ulm/iui.inst.190/Intern/
medien/slides_dcc_19.pdf

e https://github.com/wa¥Ynel337/tbwt

e https://www.youtube.com/playlist?1ist=UUrDmN9uRVJR7KM8aRE_58Zw
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