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Abstract: As a main method for predicting the functionality of genes, the sequence similarity querying technique is 
becoming one of the research hotspots in bioinformatics. The similarity of gene sequence and structure usually 
determines the similarity of gene functionality, and the function of an unknown gene can be predicted by sequence 
similarity querying. After analyzing the advantages and shortcomings of related work such as frequency 
transformation and wavelet transformation used in MRS, a new sequence similarity query processing technique 
based on the two-Partitioning Frequency Transformation 2-PFT is proposed. Firstly, the Two-partitioning frequency 
transformation and the corresponding distance function are designed. They have a higher filtering ability than 
frequency transformation and wavelet transformation, and the system performance is thus improved significantly. 
Secondly, the problem of processing the queries with any length is solved. Theoretical proof and experimental 
results show that the 2-PFT system outperforms the MRS system greatly. 
Key words: sequence similarity query; range query; edit distance; bioinformatics 

摘  要: 作为基因功能预测的主要手段,序列相似性查询技术是生物信息学领域的研究热点.基因序列和结构
的相似性往往决定了基因功能的相似性,因此可以通过基因序列的相似性查找来预测新基因的功能.分析了
MRS 索引中频率变化和小波变换等相关技术,讨论了它们的缺点和不足,提出了一种基于二分频率变换 2-PFT
的序列相似性查询处理技术.首先,设计了二分频率变换和相应的距离函数,使得系统较之频率变换和小波变换
具有更高的过滤能力,极大地提高了系统的性能;其次,解决了处理任意长度查询的问题.理论证明和实验结果均
表明,2-PFT系统的性能远远优于 MRS系统. 
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近几年来,随着基因测序技术的快速发展和人类基因组计划[1]的带动,研究人员对人类及其他生物的基因

进行了广泛的测序工作,导致生物序列(包括 DNA、RNA和蛋白质)信息发生爆炸性的增长.据统计,美国国家生
物技术信息中心(NCBI)发布的 Genbank 数据库[2]的数据量正以每 15 个月翻一番的速度增长[3].在这种情况下,
生物信息学的出现为处理和分析这些海量生物序列提供了有效的方法.从生物角度来讲,基因结构的相似性往
往导致基因功能的相似性.因此,在预测新基因的功能时,我们首先通过序列相似性查询的方法找到与新基因相
似的已知基因,然后利用已知基因的功能预测新基因的功能.这就是我们研究序列相似性查询技术的意义所在.
随着对基因功能研究的日益深入,序列相似性查询技术逐渐成为生物信息学的研究热点之一. 

根据对相似程度的不同要求,序列相似性查询有两类问题:范围查询和 k-近邻查询.范围查询的目的是查找
数据库中与查询序列的距离小于查询半径的所有子序列;而 k-近邻查询的目的则是查找与查询序列距离最近
的 k个子序列.我们认为,范围查询比 k-近邻查询更具有实际意义,因为我们对数据库中的生物序列并不了解,也
不清楚数据库中的序列与查询序列之间的相似程度.因此我们很难给出 k-近邻查询中适合的 k 值.如果 k 值较
小,数据库中可能还有很多的相似子序列被遗漏;如果 k 值较大,得到的多数子序列可能与查询序列的相似程度
不高.因此,在多数情况下,k-近邻查询不是很适合.而范围查询则给出了一个相似性的最小值作为查询半径,只
要相似度大于该值的子序列都是有意义的查询结果.因此,本文将着重研究范围查询技术,而本文后面提到的序
列相似性查询即指范围查询.下面给出了范围查找的定义. 

给定生物序列数据库 S={S1,S2,…,Sd},其中,S1,S2,…,Sd是数据库中的基因序列.范围查询是指对于给定的错
误率 e和查询序列 q,找到数据库 S中所有与 q的距离小于半径 r的所有子序列,其中查询半径 r为错误率 e和
查询序列长度的乘积,即 r=e*|q|.基因序列在计算机中表示为由字母 A,C,G,T,N 组成的一个字符串,因为基因序
列就是由这几个字母所代表的核苷酸组成的(N 为未确定的核苷酸位置).而序列间的相似性则是由编辑距离[4]

来衡量的. 
现有的序列相似性查询技术分为非索引方法和基于索引的方法两类.非索引方法往往需要搜索整个数据

库,因此其性能很不理想;而最近提出的基于索引的方法性能较好.然而,现有的基于索引的方法还存在很多问
题:(1) 这些方法在建立索引过程中使用的变换方法丢失了大量位置信息,从而导致其距离函数的过滤能力不
高,整个系统的性能不理想;(2) 现有系统都不能处理任意长度的查询,只能处理查询序列的一个较长的前缀. 

针对这些问题,本文提出了一种基于二分频率变换(two-partitioning frequency transformation)的序列相似性
查询技术 2-PFT.首先,我们提出了二分频率变换技术,将字符串变换为高维空间中的向量.这种变换比现有的频
率变换和小波变换保留了更多的位置信息,从而使基于这种变换的距离函数有更好的过滤能力;其次,我们针对
处理任意长度查询序列的问题提出了解决方案;最后,我们还提出了一种新的查询分片策略,进一步提高了系统
的性能.我们不仅给出了严格的理论证明,而且进行了大量的实验.实验结果表明,我们的技术在各种查询半径
下都优于现有的技术,而且性能有几倍至十几倍的提高. 

1   相关工作 

计算编辑距离是序列模式相似性问题最直接的解决方法.但是,因为计算编辑距离所消耗的时间和空间都
很大,因此研究人员提出了很多改进的方法[5−7].这些方法的特点是不使用索引结构,因此统称为非索引方法.非
索引方法往往需要遍历整个数据库,因此,随着数据序列的不断增长,这些方法越来越不能满足要求.近年来出
现的几种方法[8−10]普遍使用了索引技术,通过访问索引结构,过滤掉大量的不相关记录,从而极大地减少了数据
库的访问次数和编辑距离的计算次数,提高了性能.这类方法统称为基于索引的方法. 

基于索引的方法的一般流程是:首先将数据库中特定长度的子序列通过某种变换,转化为高维空间中的向
量,然后再利用某种高维空间的索引结构对其进行索引.这种索引结构应该足够小,以便于存放在内存中.同时,
根据使用的变换,定义一种向量之间的距离函数代替编辑距离,对不相关记录进行过滤.为保证查询结果的完整
性,这种距离函数必须是编辑距离的下限.用户提交查询序列和查询半径后,系统首先通过索引结构进行查询,
对不相关记录进行过滤,得到一个候选结果集合.之后,根据候选结果集合访问数据库,利用编辑距离对候选集
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合中的结果进行验证,得到最终结果. 

MRS 系统[8]是目前性能最好的系统之一.在对字符串进行变换的过程中,该系统提出了一种称为“频率变
换 ”的变换方法 ,即将特定长度的字符串转换为字符串中各个字符出现次数的频率向量 .例如 ,字符串
S=“ACAGTT”,其中 A 出现两次,C,G 各出现一次,T 出现两次,N 出现 0 次,因此变换之后得到的频率向量
T(S)=(2,1,1,2,0).为了提高系统的过滤能力,该系统又提出了一种“小波变换”,其变换的结果是两个 5 维的向量.
第 1 个向量相当于对原字符串进行一次频率变换;而第 2 个向量相当于把原字符串平均分成两个子字符串,并
将两个子串分别进行频率变换,再将这两个子串的频率向量作差. 

之后,该系统定义了基于上面两种变换的距离函数,用于代替编辑距离,对不相关记录进行过滤.为了定义
距离函数,该系统首先定义了正、负距离的概念.对于向量 u和 v,它们之间的正、负距离定义如下: 

正距离: 
 ∑
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负距离: 
 ∑
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对于频率变换所得到的向量,其距离公式为 
 FD1(u,v)=max(Pos,Neg) (3) 

对于小波变换,其距离公式为 
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该系统使用 MBR(minimal bounding rectangle)将变换后得到的向量索引起来,存储在内存中.因为距离函数
体现的是在两个等长字符串之间的距离,因此,为了处理任意长度的查询序列,该系统用长度为 2a,2a+1,2a+2,…,2b

的滑动窗口建立索引,形成一种多解析度的索引结构.在进行查询时,首先将查询序列分片为长度为 2a,2a+1, 
2a+2,…,2b 的若干个子查询(最末端长度小于 2a 的片段会被忽略).对于每个子查询,该系统先将其变换为频率向
量,再选择长度相等的索引层次,利用上述的距离函数计算每个MBR与查询向量之间的距离.如果某个MBR与
查询向量的距离大于查询半径,该MBR就被过滤掉.所有子查询都处理过以后,留下来的MBR集合称为候选结
果集合.后处理阶段根据候选结果集合访问数据库,计算每个 MBR 对应的子序列与查询序列之间的编辑距离,
从而得到最终结果. 

总之,该系统通过基于索引的查询过程,过滤掉大量的不相关结果,极大地减少了数据库的访问次数和编辑
距离的计算次数,从而提高了查询性能. 

CoMRI 系统[9]是在 MRS 系统基础上提出的.在建立索引阶段,CoMRI 系统提出了一种 k-元组频率变换方
法[10].它不是简单地记录每个字符出现的次数,而是记录每个 k-元组出现的次数.并提出了相应的距离公式.同
时,提出VBR结构[9]代替原来的MBR作为索引结构.但是,该系统提出的距离函数不能保证小于编辑距离.这样,
虽然其过滤性能很好,但是可能错误地过滤掉很多正确的结果,导致查询结果不完整.因此,我们认为该系统是
不可取的.我们希望在保证正确性的基础上,尽量提高查询性能. 

2   2-PFT系统 

由上面的分析可知,整个查询过程消耗的时间由两部分组成:基于索引进行查询的时间和后处理阶段计算
编辑距离进行验证的时间. 

在基于索引的查询过程中,影响性能的关键因素在于距离函数的过滤能力.因为,每次子查询都是在前面的
子查询所得结果的基础上进行的.因此,如果距离函数的过滤能力较好,那么就能够在每次子查询过程中过滤掉
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大量不相关记录,减少中间结果,这样,后面的子查询的计算量就会大为减少,从而提高查询系统的性能. 

对于后处理阶段中计算编辑距离对候选结果集合进行验证的过程,其性能完全取决于编辑距离的计算次
数.很明显,候选结果集合越小,需要计算编辑距离的次数越少.因此从根本上讲,这一问题同样与距离函数的过
滤能力密切相关.由此可见,距离函数的过滤能力是影响整个查询系统性能的关键因素.而距离函数的定义是与
系统所使用的变换密切相关的.变换保留原字符串的信息越多,距离函数就越接近于编辑距离,该距离函数的过
滤能力也就越强.当然,更好的查询技术和后处理技术同样可以大幅度地提高系统的性能. 

2.1   二分频率变换和相应的距离函数 

MRS系统中使用的频率变换,直接将序列中某个字符出现的次数累加作为向量中对应维的值.很显然,这种
变换丢失了原字符串的位置信息.也就是说,它不关心某个字符出现的位置,仅关心该字符出现的次数,这样会
导致原本相差很大的两个字符串,变换之后得到相同的频率向量.例如,字符串 S1=“ACGT”,字符串 S2=“TCAG”,
那么变换之后得到的频率向量 T(S1)=(1,1,1,1,0),T(S2)=(1,1,1,1,0),很明显,其距离 FD1=0.而两个字符串之间实际
的编辑距离 ED(S1,S2)=3.由此可见,这种变换丢失了原来字符串的位置信息,导致由其计算得到的距离和实际的
编辑距离有较大的差距. 

在小波变换的过程中,虽然将字符串分为两段,保留了一定的位置信息,但这种变换又将两段的频率向量作
差.这种做法没有实际意义,而且破坏了位置信息,导致其距离函数不是非常理想.总之,由于 MRS 系统中提出的
变换丢失了原字符串的全部或大部分位置信息,导致其距离函数的过滤能力较差,从而使得候选结果集合较大,
基于索引的查询时间和后处理时间都较长,算法的性能不是很好. 

为了保留原字符串的全部字符信息和位置信息,我们提出了 N 分频率变换的概念.它将长度为 N 的字符串
分为 N段,即每个字符属于一段.然后对每段(也就是每个字符)作频率变换,得到 N个 5维频率向量.例如,给定字
符串 S=“ACAGTT”,经过变换后得到一个 6×5 维的向量,即 6 个 5 维的向量:(1,0,0,0,0),(0,1,0,0,0),(1,0,0,0,0), 
(0,0,1,0,0),(0,0,0,1,0),(0,0,0,0,1).这样,这种变换不仅保留了字符信息,更重要的是保留了全部的位置信息.例如,
第 3个向量的第 1个分量值为 1,说明原字符串的第 3个位置上的字符为“A”,而第 4个向量的第 3个分量的值
为 1,说明字符串的第 4个字符为“G”. 

但是,这种变换的最大缺点是,它占用了过多的存储空间.如果一条字符串的长度为 N,那么使用这种变换需
要存储 N个 5维向量即 5N个整数.而 MRS系统只需要存储两个 5维向量即 N个或 2N个个整数即可.如果字
符串的长度很长,要索引的字符串个数很多,我们就很难保证索引结构能够存储在内存中. 

为了使我们的索引结构占用的空间不超过MRS系统,又能够保留一定的字符串位置信息,我们取N=2,得到
了一种二分频率变换,即 2-PFT.也就是说,它首先将字符串分为前后两段,然后对这两个子字符串分别进行频率
变换,得到两个 5维的向量. 

给定字符串 S,其长度为 N,其字母来源于包含 k个字母的字母表 Σ={α1,α2,…,αk}.其二分频率变换 2-PFT定
义为 2-PFT(S)=(A,B),其中,A=(α1,α2,…,αk)=FT(S[0:n/2−1]),B=(b1,b2,…,bk)=FT(S[n/2:n−1]),其中 FT为前述的经典
频率变换. 

例如,字符串 S=“ACGT”,那么我们首先将 S分为 S1=“AC”和 S2=“GT”两段,然后分别对 S1和 S2进行频率变

换,得到两个 5维向量:A=(1,1,0,0,0);B=(0,0,1,1,0),因此,(A,B)即为我们的变换结果. 
这样一来,虽然我们没有保留全部的位置信息,但是我们保留了前、后两段的位置信息.因此,我们的变换保

留的信息比 MRS 系统要多,我们的距离函数就会更接近编辑距离,其过滤能力也更好,从而提高了算法的性能.
更重要的是,我们的索引结构并没有占用更多的存储空间,它同样可以放入内存中,大大提高了在索引上进行查
询的效率. 

下面,我们首先定义对字符串的一次编辑操作对其二分频率向量的影响,然后定义基于二分频率变换的距
离函数. 

定理 1. 给定一个字符串 S,S 中的字符来源于字母表 Σ={α1,α2,…,αk}.字符串 S 的二分频率向量
2-PFT(S)=(A,B).其中,A=(α1,α2,…,αk),B=(b1,b2,…,bk).那么,对字符串 S进行的一次编辑操作可能对其二分频率向
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量(A,B)产生如下影响: 

(1) ai=ai+1,aj=aj−1; (2) bi=bi+1,bj=bj−1; 
(3) ai=ai±1; (4) bi=bi±1; 
(5) ai=ai+1,bi=bi–1,bj=bj+1; (6) ai=ai−1,bi=bi+1,bj=bj−1; 
(7) ai=ai−1,aj=aj+1,bi=bi+1; (8) ai=ai+1,aj=aj−1,bi=bi−1. 
上述(1)项、(2)项相当于对 S进行一次替换操作.如果替换发生在 S的前半部分,那么会产生(1)的结果;如果

替换发生在后半部分就得到(2)的结果.例如,字符串 S=“ACGT”,我们对 S进行一次替换操作,将字符 C替换为字
符 T,得到 ATGT.其原来的二分频率向量为 A=(1,1,0,0),B=(0,0,1,1);而替换后 ,其二分频率向量变为
A=(1,0,0,1),B=(0,0,1,1),即(1)的情况.同理,当我们将字符串“ACGT”中的“T”变换为“A”得到“ACGA”时,就会发
生(2)中所示的情况.这两项操作对向量的影响为(+1,−1). 

(3)项、(4)项相当于对 S进行一次插入或删除操作.其中的“+”对应于插入操作,“−”对应于删除操作.如果插
入或删除操作发生在 S 的前半部分,那么会产生(3)的结果;如果发生在后半部分就产生(4)的结果.例如,字符串
S=“CGT”,我们在最前端插入字符“A”得到“ACGT”.那么,原来的二分频率向量为 A=(0,1,0,0),B=(0,0,1,1);而替换
后,其二分频率向量变为 A=(1,1,0,0),B=(0,0,1,1),即情况(3)所示的变化.同理,当我们在字符串“ACGT”的后面插
入一个“A”得到“ACGTA”时,就会发生(4)中所示的情况.这两项操作对向量的影响为(±1,0). 

(5)~(8)项同样对应于一次插入或删除操作,但是这种插入、删除操作不同于(3),(4)项中的操作,因为它引起
了原字符串的重新分段.例如,我们将字符串“ACACT”变为“ACACTT”.原来的分段为“AC”和“ACT”,经变换后
得到 A=(1,1,0,0),B=(1,1,0,1);而插入一个字符 “T”后 ,分段将变为 “ACA”和 “CTT”,从而得到 A=(2,1,0,0), 
B=(0,1,0,2),即(5)所示的情况.如果将字符串“ACGCT”变为“AACGCT”就会发生(7)所示的情况.删除的操作也
是同样道理 .(5)和 (7)对应于插入操作 ,对向量的影响为 (+2,−1);而 (6)和 (8)对应于删除操作 ,其作用相当于
(+1,−2). 

设现有两个向量 u,v,已知其正距离为 Pos,负距离为 Neg,我们要计算它们之间的二分频率距离.二分频率距
离定义为:用定理 1 中的操作将向量 u 变成向量 v 所需要的最少的操作次数.也就是说,将其正、负距离调整为
0所需的最少的操作次数.由定理 1可知,操作(5)~(8)对向量的影响作用最大,因此,应该尽可能多使用这些操作. 

假设 Pos大于 Neg,我们每次使用(5)~(8)的操作时,如果 Neg减少 1,那么 Pos将减少 2.因此,如果 Pos>2Neg,
那么,我们就可以使用 Neg次的(5)~(8)操作,将 Neg调整为 0.此时,剩余的 Pos为 Pos−2Neg.我们再用(Pos−2Neg)
次的操作(3),(4)就可以将 Pos调整为 0.因此,总的操作次数为:Neg+(Pos−2Neg),即 Pos−Neg.如果 Pos≤2Neg,那么
我们首先作(Pos−Neg)次的操作(5)~(8),使剩余的 Pos=Neg=Neg−(Pos−Neg)=2Neg−Pos.之后,再利用(2Neg−Pos)
次的操作(1),(2),将剩余的 Pos和 Neg同时调整为 0.因此,总的操作次数为(Pos−Neg)+(2Neg−Pos)=Neg.同理可知
Pos小于等于 Neg的情况. 

综上所述,我们得到二分频率距离函数: 

 


 −<−

=
elsemin,

minif,
),(2

NegPos  NegPos
-PFD vu  (5) 

二分频率距离是比频率距离FD1和小波距离FD2更接近编辑距离的一种距离函数.因为它保留了更多的位
置信息 .举例来说 ,给定字符串 S1=ACGT,字符串 S2=TCAG,经过频率变换之后得到的频率向量 FT(S1)= 
(1,1,1,1),FT(S2)=(1,1,1,1),其距离 FD1(S1,S2)=0,ED1(S1,S2)=0.而经过二分频率变换后得到 2-PFT(S1)=((1,1,0,0); 
(0,0,1,1)),2-PFT(S2)=((0,1,0,1);(1,0,1,0)),利用式(2)得到其二分频率距离 2-PFD=2.可见,我们提出的二分频率距
离的确更接近于编辑距离. 

下面,我们从理论上证明我们的二分频率距离 2-PFD 比频率距离和小波距离更接近于编辑距离.我们首先
定义计算向量间正、负距离的函数,然后根据引理 1 简化各种距离的计算过程,最后分别给出“FD1≤2-PFD”和
“FD2≤2-PFD”的证明过程. 

由式(3)、式(4)以及式(5)给出的距离计算公式可以看出,这些距离函数都是基于正、负距离的.也就是说,
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我们必须首先计算两个向量之间的正、负距离,然后根据上述几个公式计算它们之间的各种距离.因此,我们希
望给出计算正、负距离的函数,以便于进行证明. 

由式(1)、式(2)我们可以看到,计算正、负距离的过程相当于先计算两个向量的差向量,然后将大于 0 的维
累加即为正距离,而小于 0的维累加的绝对值即为负距离.因此,我们给出计算正、负距离的另一种形式的函数: 

给定向量 u 和向量 v,那么向量 u,v 之间的正距离 Pos(u,v)和负距离 Neg(u,v)的距离函数如式(6)、式(7)
所示. 
 Pos(u,v)=PS(u−v) (6) 
 Neg(u,v)=NS(u−v) (7) 
其中,函数 PS(X)定义为向量 X中正数维的和,NS(X)定义为向量 X中负数的和,如式(8)、式(9)所示. 
 ∑

>

=
0

)(
iX

iXPS X  (8) 

 ∑
<

=
0

)(
iX

iXNS X  (9) 

下面,我们证明一个频率变换的性质作为引理,然后简化各种距离函数. 
引理 1. 给定字符串 S1和 S2,经频率变换得 FT(S1)=u=(u1,u2,…,uk),FT(S2)=v=(v1,v2,…,vk).由式(1)、式(2)计算

得到正、负距离为 Pos1和 Neg1;经小波变换后得到正、负距离 Pos2和 Neg2;经二分频率变换后得到正、负距离
Pos3和 Neg3.当字符串 S1和 S2长度相同时,这些变换都有如下性质:正距离等于负距离,即 Pos1=Neg1,Pos2=Neg2, 
Pos3=Neg3.证明如下. 

证明:因为|S1|=|S2|,所以, 1
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删除两边相等的项,然后将那些小于 ui的 vi移到等号左侧,将小于 vi的 ui移到等号右侧,得到: 

∑∑
>>

−=−
iiii uv

ii
vu

ii uvvu )()( . 

即 Pos1=Neg1.同理可得,Pos2=Neg2,Pos3=Neg3. □ 
根据引理 1和公式(3)~(5),我们可以对上面各种距离函数进行简化,得到: 

 FD1=Pos1; FD2=Pos2/2; 2-PFD=Pos3 (10) 
下面,我们首先给出函数 PS的性质,如引理 2,然后,证明二分频率距离 2-PFD大于等于频率距离 FD1. 
引理 2. 对于经过频率变换得到的两个向量 u和 v,函数 PS有如下性质: 

PS(u+v)≤PS(u)+PS(v). 
证明:对于 u和 v的任意一维 ui和 vi,我们作如下讨论: 
i) ui≥0,ui≥0 
(ui+vi)=(ui+vi),则在该维上,PS(u+v)=PS(u)+PS(v); 
ii) ui≥0,ui≤0 
(ui+vi)≤ui,则在该维上,PS(u+v)≤PS(u)+PS(v). 
同理可证其他两种情况. □ 
定理 2. 设经过二分频率变换后得到的两个向量 u=(A1,B1),v=(A2,B2),其中 A1,B1,A2,B2均为向量,分别对应

两个字符串的前、后两部分的频率向量.那么,经过频率变换得到的两个向量为 s=(A1+B1),t=(A2+B2),则 FD1(s,t)≤ 
2-PFD(u,v). 

证明:根据式(6)和式(10)有: 
2-PFD(u,v)=PS(u−v)=PS(A1−A2)+PS(B1−B2); ① 
FD1(s,t)=PS((A1+B1)−(A2+B2))=PS((A1−A2)+(B1−B2)); 
再根据引理 2得: 
FD1(s,t)≤PS(A1−A2)+PS(B1−B2); ② 
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综合式①、式②得:FD1(s,t)≤2-PFD(u,v). □ 
下面,我们给出函数 PS的另一个性质——引理 3,之后证明二分频率距离 2-PFD大于等于小波距离 FD2. 
引理 3. 对于任意两个经过频率变换得到的向量 u和 v,总有 PS(u−v)=PS(v−u). 
证明:因为向量(v−u)=−(u−v),因此,Pos(u−v)=Neg(v−u),而且 Neg(u−v)=Pos(v−u). 
根据引理 1可知,Pos(u−v)=Neg(u−v),而且 Pos(v−u)=Neg(v−u). 
因此,PS(u−v)=PS(v−u). □ 
定理 3. 设经过二分频率变换后得到的两个向量 u=(A1,B1),v=(A2,B2),其中 A1,B1,A2,B2均为向量,分别对应

两个字符串的前、后两部分的频率向量 .那么 ,经过小波变换得到的两个向量为 s=((A1+B1),(A1−B1)), 
t=((A2+B2),(A2−B2)),则 FD2(s,t)≤2-PFD(u,v). 

证明: 
2-PFD(u,v)=PS(u−v)=PS(A1−A2)+PS(B1−B2); ① 
FD2(s,t)=PS(s−t)/2=[PS((A1+B1)−(A2+B2))+PS((A1−B1)−(A2−B2))]/2; 
令 L=PS((A1+B1)−(A2+B2)),R=PS((A1−B1)−(A2−B2)),那么,由定理 2可知, 
L≤2-PFD(u,v); ② 
R=PS((A1−B1)−(A2−B2))=PS((A1−A2)+(B2−B1)); 
由引理 2可知:R≤PS(A1−A2)+PS(B2−B1);又根据引理 3可知:PS(B2−B1)=PS(B1−B2); 
所以, 
R≤PS(A1−A2)+PS(B1−B2); ③ 
综合式①~③可知: 
L+R≤2×2-PFD(u,v);即(L+R)/2≤2-PFD(u,v);即 FD2(s,t)≤2-PFD(u,v). □ 

2.2   处理任意长度的查询序列 

如前所述,MRS 系统能够处理的最短查询序列的长度为 2a,因此它只能处理长度为 2a的倍数的查询序列.
而对于分片后剩余的不足 2a的部分,将被系统忽略.因此,MRS系统不能处理任意长度的查询序列. 

在 MRS 系统中长度不足 2a的子查询不能被系统处理,这是因为,式(1)、式(2)定义的是由长度相等的字符
串变换所得的向量之间的正、负距离,式(3)、式(4)则是在正、负距离基础上定义的.而在系统的索引中,最短长
度的子序列为 2a,因此,无法应用式(1)~(4)所定义的距离函数来处理长度不足 2a的子查询. 

以下我们分析了长度对距离的影响,并在此基础上改进了长度不相等时向量之间的正、负距离计算方法,
从而解决了处理任意长度查询序列的问题. 

给定长度不同的字符串 S1和 S2,长度分别为 a和 b.经二分频率变换得到向量 u和 v.由式(1)、式(2)计算得
到正、负距离为 Pos 和 Neg.首先假设 a<b,根据正、负距离的计算方法可知:如果两个字符串的长度相等,那么
正距离表达了将向量 v转化为向量 u所需要的插入操作的次数;而负距离表达了将向量 v转化为向量 u所需的
删除操作的次数.因此,如果 a<b,那么会导致将向量 v变成向量 u所需的删除操作次数变大,即 Neg的值会增大,
而增大的部分就是两个字符串长度的差 b−a;如果 a>b,那么会导致将向量 v变成向量 u所需的插入操作次数变
大,即 Pos的值会增大,而增大的部分就是两个字符串长度的差 a−b. 

根据上面的分析,我们只要根据两个字符串长度的差异对正、负距离进行调整,就可以得到真正有意义的
正、负距离.如算法 1所示. 

算法 1. 长度不等时正、负距离的调整算法. 
Input: 

Pos,Neg                /* 由式(1)、式(2)计算得到的正、负距离 */ 
a,b                    /* 两个字符串的长度 */ 

Output: 
Pos,Neg                /* 调整后的正、负距离 */ 

Algorithm body: 
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If (a<b) 
    Neg−=(b−a); 
elseif (a>b) 
    Pos−=(a−b); 
Endif 

例如,假设在我们的系统中,索引的最小长度为 128,而分片后剩余的子查询的长度为 100,而且用式(1)、式
(2)计算得到的正距离 Pos=38,负距离 Neg=10.根据我们的分析和算法 1 可知,由于子查询的长度小于索引的长
度,导致正距离增大,而增大的幅度为两者的长度差,即(128−100).因此,真正有意义的正距离为 38−(128−100)= 
10. 

这样,我们的系统就真正解决了处理任意长度查询序列的问题.假设 a=7,b=10,即子查询的可选长度为
128,256,512和 1024,那么按照 MRS系统的查询分片策略,长度为 2 768的查询序列的分片结果如图 1所示. 

 Q1 Q2 Q3 Q4 Q5

80 128 512 1024 1024
  
 

Fig.1  Query partitioning strategy in MRS system 
图 1  MRS系统的查询分片策略 

文献[8]提到,字符串之间的编辑距离和频率距离,随着两个字符串长度的增大而增大.因此,对于长度比较
长的子序列,通过距离函数计算得到的距离会比较大,也因此更容易被排除掉.根据这一发现,如果我们改变分
片策略,使最长的查询片段作为第 1 个子查询,最短的查询片段作为最后一个子查询,那么就可以尽早排除更多
的不相关记录,极大地减少中间结果,从而缩短了基于索引的查询时间,也减少了候选结果集合的大小,提高了
系统的性能. 

基于这种考虑,我们提出了一种新的分片策略,即我们总是从查询序列的前面开始分片,每次尽可能分得最
长的子查询.这样就保证了较长的子查询优先处理.基于这种分片策略,长度为 2 768 的查询序列的分片结果如
图 2所示. 

Q1 Q2 Q3 Q4 Q5  
  

1024 1024 80 512 128  
Fig.2  A new query partitioning strategy 

图 2  新的查询分片策略 

3   性能测试与分析 

为了测试基于二分频率变换的距离函数的过滤能力以及 2-PFT系统的性能,我们在 SUN Enterprise-450服
务器上分别实现了 N-PFT系统和 MRS系统,并分别针对两个系统的 3个主要性能指标(过滤能力、基于索引的
查询时间以及总查询时间)进行了测试和对比. 

在测试过程中,我们选择人类的 18 号染色体和 22 号染色体序列作为测试数据,并从该染色体序列中随机
抽取了 6~8 组长度不等的序列作为查询序列.在建立索引过程中选取参数 a=7,b=10,MBR 的容量设置为 200.
因为范围查询的查询半径对查询系统的响应时间有较大影响,因此,对于任何一个性能指标,我们分别测试其在
不同染色体序列、不同查询半径下的性能.其中,查询半径由错误率 e决定,而错误率 e在[0.01,0.05]范围内变化. 

对于同一染色体序列、同一查询半径,我们使用不同的查询序列进行多组测试,并将各组结果的均值作为
最终结果. 

3.1   过滤能力 

过滤能力是影响系统性能的主要因素.对于过滤能力的测试,我们主要通过候选结果集合中MBR的个数来
衡量.这是因为,过滤能力越强,过滤掉的记录越多,候选结果集合中留下来的 MBR 个数就越少.MRS 系统和
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2-PFT系统的过滤能力对比如图 3、图 4所示. 
  

Fig.3  The pruning ability of N-PFT system 
and MRS system on CHR18 

图 3  过滤能力的比较——染色体 18 

Fig.4  The pruning ability of N-PFT system 
and MRS system on CHR22 

图 4  过滤能力的比较——染色体 22 
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可见,基于任何测试序列、任何查询半径,基于二分频率距离的 2-PFT系统的候选结果集合中 MBR的个数
都比 MRS 系统更少.这表明,我们提出的基于二分频率变换的距离函数的过滤能力在各种条件下都优于 MRS
系统中的距离函数.这主要是因为,我们提出的二分频率变换保留了更多的信息,从而使我们的距离函数更接近
于编辑距离. 

3.2   基于索引的查询时间 

为了测试新的距离函数和分片方法对基于索引的查询性能的影响,我们测试了基于索引的查询时间,即从
提交查询到得到候选结果集合的过程所消耗的时间.其性能对比如图 5、图 6所示. 

  

Fig.5  The cost for index based query of 2-PFT 
system and MRS system on CHR18 

图 5  基于索引的查询时间——染色体 18 

Fig.6  The cost for index based query of 2-PFT 
system and MRS system on CHR22 

图 6  基于索引的查询时间——染色体 22 
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通过上面的测试结果,我们可以看到,2-PFT 系统极大地缩短了基于索引的查询时间.在染色体 18 上,2-PFT
系统的基于索引的查询性能比 MRS系统提高了 4~70倍.在染色体 22上也有 2~20倍的提高. 

2-PFT 系统极大地提高了基于索引的查询性能,这是因为:① 距离函数的过滤能力较强;② 新的分片策略
使较长的子查询优先处理.在这两个因素的作用下,2-PFT 系统极大地减少了查询过程的中间结果,从而减少了
后面子查询的计算量,缩短了查询时间. 

3.3   总查询时间 

下面给出系统总查询时间的对比曲线,如图 7、图 8所示. 

  

Fig.7  The total cost of 2-PFT system and MRS 
system on CHR18 

图 7  总查询时间——染色体 18 

Fig.8  The total cost of 2-PFT system and MRS 
system on CHR22 

图 8  总查询时间——染色体 22 
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由于 2-PFT系统在基于索引的查询时间方面优于MRS系统,而且其候选结果集合更小,后处理过程消耗的

时间必然少于 MRS系统,因此,2-PFT系统的总查询时间必然优于 MRS系统.而且,在各种错误率下其性能分别
提高了 2~15倍左右. 

4   结束语 

本文主要研究生物序列数据库中序列相似性查询技术.针对现有系统的缺点,本文做了如下几方面的工作:
① 提出 N分频率变换技术,保留了字符信息和全部的位置信息;② 考虑到索引大小的问题,采用了二分频率变
换,并提出了一种过滤能力更高的距离函数;③ 解决了处理任意长度查询的问题;④ 提出一种新的查询分片策
略,进一步提高了系统的性能.理论证明和实验分析表明,我们提出的 N-PFT 系统的平均性能比现有的 MRS 系
统提高了 2~15倍. 

我们下一步的工作主要集中在:① 从理论上证明 N值越大,相应的距离函数的过滤能力越强;② 研究 N的
取值与索引大小的关系,从而在保证索引能够存放在内存中的情况下,尽量增大 N 的取值;③ 提供序列相似性
查询的在线服务. 
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