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Projektet och dess resultat

Vi har studerat ett generellt problem med tillimpningar inom i forsta hand
bioinformatik men ocksa inom en rad andra omraden som databassikerhet,
schemaldggning och nétverksplanering. Konkreta bioinformatiska tillimpningar
som studerats inkluderar olika varianter av proteinsekvensiering, studiet av 3D-
struktur hos proteiner samt automatiserad utvirdering av data fran masspek-
trometriska experiment. Inom biokemisk industri betraktas dessa problem som
mycket relevanta men ocksa som mycket svarlosta. Ett konkret exempel &r
foljande: Givet olika klasser av receptorer, dvs molekyler inom eller pa ytan
av en cell vid vilka en substans (tex ett hormon eller likemedelssubstans) se-
lektivt binder till, vilket orsakar en aktivitetsforédndring i cellen, avgora vilka
molekyldra aspekter, tex sekvensstruktur, som bidrar till olika bindningsgrad,
dvs aktivitetsfordndring. Bioinformatik kan i denna kontext bidra med att
generera testbara hypoteser, vilka beskriver vilka egenskaper, deras distribution,
och relationer mellan olika egenskaper som skulle kunna bidra till en uppmétt
aktivitet.

En abstrakt beskrivning av vart problem ser ut pa foljande sitt: Vi stills
infor ett objekt O som vi har ofullstdndig information om, och vi vill veta om
den infomationen racker for att skapa en fullstéindig beskrivning av hela O eller
delar av O. Problem av denna typ kan elegant omformuleras som the frozen
variable problem (FVP) dér informationen om O modelleras som relationer mel-
lan variabler vilka beskriver olika aspekter av objeketet O. Studiet av FVP
och liknande problem har revolutionerats de senaste aren genom upptickten av
nya algebraiska metoder. Dessa metoder ger inte endast mojlighet att studera
teoretiska egenskaper hos FVP utan ger i manga fall upphov till anvéndbara
algoritmer f6r problemen.



Den ursprungliga konkreta fragestéllningen var om en kombination av FVP
och genontologier &r anvindbar for bioinformatiska tillimpningar. En genon-
tologi &r en databas som taxonomiskt beskriver olika geners funktion med avseende
pa till exempel molekylér funktion, deltagande i biologiska processer och forekomst
i olika celltyper. Forskning av bland andra Cliff Joslyn visar hur avancerad infor-
mation kan extraheras genom anvindandet av enkla mattbaserade metoder och
dessa metoder verkade initialt att vara mojliga att integrera med vara tekniker.
Detta ledde till utveckling av metoder som visade sig vara generellt anvind-
bara inom framst databasomradet. Samtidigt drogs slutsatsen att effektivare
metoder for FVP maste hittas for att kunna hantera stérre probleminstanser.
Arbetet koncentrerades salunda pa tva olika problem:

1. att konstruera snabbare algoritmer for FVP och besldktade problem; och

2. att studera approximationsmetoder f6r FVP och besliktade problem.

Algoritmer fér problem sasom MaAX CSP and MAX SOL konstruerades och
granserna for deras tillimpbarhet analyserades. Algoritmisk tillimpbarhet var
ett nyckelord i detta sammanhang. Metodiken var att férst konstruera generella
algoritmer och dérefter analysera vilka problem de dr mojliga att applicera pa.
Ett konkret exempel dr algoritmer for supermodulédra problem: Man vet att
en mycket stor del av de exakt 16sbara problemen kan l6sas med denna metod.
Man vet ocksa att det finns problem som inte kan l6sas med denna metod men
man vet mycket lite om grénslinjen. Flera fragor av denna typ klargjordes i
projektet.

I senare delen av projektet breddades det mot ytterligare en bioinforma-
tisk tillampning: s.k. fylogenetisk rekonstruktion. Detta problem &r ett av de
mest studerade inom bioinformatik och det innefattar flera viktiga delproblem
som trippel- och kvartettproblem, forbjudna deltriadsproblemet med flera. Bade
algoritmiska resultat och hardhetsresultat har visats fér denna typ av problem.

Examina inom projektet

Fyra doktorer har producerats under projektets gang:

e Fredrik Kuivinen, Algorithms and Hardness Results for Some Valued CSPs
(2009)

e Gustav Nordh, Complezity Dichotomies for CSP-related Problems (2007)

e Magnus Wahlstrom, Algorithms, Measures, and Upper Bounds for Satis-
fiability and Related Problems (2007)

e Vilhelm Dahllof, Fxact Algorithms for Exact Satisfiability Problems (2006)



Examensarbeten inom projektet

Fyra examensarbeten har producerats under projektets gang:

e Robert Engstrom ”Approximability distances between circular complete
graphs” (2008)

e Patrik Larsson "Analyzing and adapting graph algorithms for large per-
sistent graphs” (2008)

e Fredrik Kuivinen "Tight approximability results for the maximum solution
equation problem over abelian groups” (2005)

e Mikael Klasson "Supermodularity and the complexity of Max CSP” (2004)

Finansiering

Peter Jonsson, Magnus Wahlstréom och Mikael Klasson har delvis finansierats
av projektet.

Samarbete

Projektet har i huvudsak samarbetat med tva industriella partners:

o AstraZeneca R & D, Molndal (M. Bjireland, M. L. Andersson) dér vi i
forsta hand studerat applikationer inom bioinformatik. Detta samarbete
har i forsta hand handlat om att utvirdera FVP-baserade analysmetoder
t.ex. rorande aspekter av molekylar binding.

e Neo Technology (E. Eifrém). rérande tillimpningar inom databasteknik.
I detta samarbete arbetade vi med grafmetoder fér representation och
strukturering av databaser. Detta mynnade ut i P. Larssons examensar-
bete som lag till grund for delar av databassystemet Neo.

Ny forskningsgrupp

Anslagen fran CENIIT &r uppenbarligen f6r sma for att pa egen hand kunna
anvindas for att starta en grupp. Déremot &dr anslagsperiodens stora lingd
(6 ar) mycket viktig for att utjimna skillnader i finansiering ver tid. Denna
utjamningseffekt har hjalpt till vid uppbyggnaden av en forskninggrupp som for
nirvarande bestar av tre disputerade forskare och fyra doktorander.
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