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Problém a motivacia

* Databdzy chemickych latok obsahuju v dnesnej dobe desiatky az stovky miliénov zaznamov

* V databazach je potrebné rychlo a

efektivne vyhladavat

* Identifikacia latok odvodenych v ramci simulacie

* Ndjdenie toxickych latok alebo novych lieciv na zdklade hladania zhodnej podstruktury
* Vyhladdvanie dalej komplikuje algoritmicky naro¢na, grafova reprezentacia chemickych Struktdr
 Existujluce dostupné rieSenia neposkytujd dostato¢nu rychlost a Skalovatelnost
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V rédmci prace bol navrhnuty a implementovany systém podporujici identické a podstruktirne

vyhladavanie. Modularna architektlira systému (obr.

1) umoziuje jeho lahké rozSirenie o dalsie

vypocCetné prostriedky. Vdaka porovnaniu niekolkych algoritmov pre hladanie izomorfného podgrafu
(obr. 2), ktoré tvoria jadro podstruktirneho vyhladavania, bolo mozné zauzivany algoritmus VF2 nahradit
algoritmom RI a vyrazne tak skrétit ¢as potrebny na dokoncenie operéacie. Dolezitym konceptom su tiez
molekuldrne odtlacky (obr. 3), ktoré umoznuju obmedzit mnozinu prehladdvanych zdznamov. Vzhladom
na poziadavku velmi rychleho identického vyhladavania bola pre tuto operaciu pouzita reprezentacia
chemickych struktdr pomocou identifikatora InChl. Vysledné rieSenie je spristupnené uzivatelom formou
webovej stranky podporujlcej zakreslenie vzoru pomocou Struktlrneho editora a zobrazenie vysledkov.

Zhodnotenie

eV rdmci prace sa podarilo splnit
narocné poziadavky kladené na
rychlost vyhladavania

* Dokoncenim indexu pre odtlacky
spomenutého v zavere prace sa
dosiahlo dalSieho vyznamného
zrychlenia

* Systém bude dalej integrovany
ako sucast vacsieho projektu
zameraného na pracu a hladanie
suvislosti v databazach malych
molekdl
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—_\/F2 VF2 s radenim =Rl
Algoritmus Doba behu (ps)  Najrychlejsi (#)
VF2 36,284 720534
VF2 s radenim 28,887 88661
RI 12,728 5476356
Kombinovany* 11,976

* Teoreticky algoritmus, ktory pri hfadani pouzije pre dany pripad najrychlejsi

Vysledné merania

Cas potrebny na dokonéenie operacie vyhladavania
v databaze naplnenej desiatimi milidnmi zdznamov.

Vzor
Vyhladavanie 1 2 3
Identické (ms) 2,526 2,174 2,204
Podstruktarne (s) 49,5 15,425 14,433
Podstruktirne* (s) 40,76 3,313 1,013

* Meranie zopakované po implementécii indexu pre odtlacky po dokonceni diplomovej prace.
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implementovany algoritmus. Ako je mozné vidiet, zrychlenie oproti Rl je zanedbatelné.

— Princip odtlacku

Podstruktirny odtlacok z kniznice RDKit je ziskany
vyhladanim vyznamnych vzorov v struktlre a ich
naslednym hasovanim do bitového pola. Vysledny
odtlacok sa pouzije k rychlemu vyluceniu nevhodnych
zdznamov. Presnost odtlacku je priblizne 60 %, co
moze viest k vyraznému zredukovaniu poctu grafovo
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