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Podštruktúrne vyhl’adávanie v databázach
chemických látok
Ivan Ševčı́k*
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Abstrakt
V tomto článku je predstavený spôsob, pomocou ktorého je možné vyhl’adávat’ zadaný vzor ako
podštruktúru v databázach chemických látok obsahujúcich desiatky miliónov záznamov. Jedná sa
o výpočetne náročný problém, ktorý je potrebné riešit’ na niekol’kých úrovniach. Metóda prezento-
vaná v tomto článku využı́va kombináciu topologických indexov, tzv. molekulárnych odtlačkov, a
rýchleho algoritmu pre hl’adanie izomorfného podgrafu. Práca porovnáva niekol’ko algoritmov, ako
aj spôsobov uloženia molekúl v systéme. Najlepšı́m riešenı́m sa ukázalo byt’ použitie algoritmu
zvaného RI v kombinácii s uloženı́m serializovaných dát do databázy MongoDB. Riešenie umožňuje
užı́vatel’om vyhl’adávat’ v databázach v reálnom čase, do niekol’kých sekúnd. Ciel’om tohto článku je
oboznámit’ čitatel’a s problematikou vyhl’adávania v chemických databázach a ako je možné vytvorit’
takýto systém pre vyhl’adávanie s ohl’adom na súčasný výskum. Výsledky a myšlienky práce by
mohli byt’ využité v prı́buzných oblastiach vyžadujúcich vyhl’adávanie vzorov v databázach, ako je
naprı́klad počı́tačové videnie.
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1. Úvod

Práca sa zaoberá popisom systému, ktorý umožňuje
vyhl’adávat’ vzory ako podštruktúry v databázach che-
mických látok v prijatel’nom čase. Podštruktúrne vy-
hl’adávanie má široké uplatnenie. Pomáha nájst’ biolo-
gicky aktı́vne alebo toxické látky, urýchl’uje výskum
nových liečiv a umožňuje identifikovat’ látky s che-
micky podobnými vlastnost’ami. Táto úloha je po-
merne dobre preskúmaná a je známy obecný prı́stup
k jej riešeniu. Pri implementácii je však potrebné zvolit’
konkrétne metódy a algoritmy tak, aby sa dosiahlo čo
najlepšı́ch výsledkov. Súčast’ou práce je preto okrem
predstavenia návrhu samotného systému umožňujúceho
podštruktúrne vyhl’adávanie aj vyhodnotenie a porov-

nanie dostupných metód s ohl’adom na súčasný stav
výskumu.

Vyhl’adanie vzoru v chemickej štruktúre je náročná
operácia a problém tiež predstavuje neustále naras-
tajúca vel’kost’ databáz. Chemické štruktúry sú najčas-
tejšie reprezentované formou neorientovaného grafu
a vyhl’adanie vzoru odpovedá nájdeniu izomorfného
podgrafu. Jedná sa o NP-úplný problém. Výsledkom
vyhl’adávania je množina všetkých látok uložených
v databáze, ktoré obsahujú zadaný vzor ako podgraf.
Pretože je táto operácia často súčast’ou rôznych vý-
počtov a predikciı́, je nutné aby bola dokončená v čo
najkratšom čase. V databáze obsahujúcej sto miliónov
záznamov by jeden takýto dotaz nemal trvat’ dlhšie ako
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niekol’ko sekúnd. K tomu je nutné nájst’ nielen rýchly
algoritmus, ale aj vhodný topologický index, ktorý
umožnı́ predvýber kandidátov, a taktiež optimalizovat’
spôsob uloženia a načı́tania molekulárnych dát.

Existuje niekol’ko online chemických databáz, kto-
ré podporujú podštruktúrne vyhl’adávanie. Medzi jednu
z najväčšı́ch patrı́ databáza PubChem1. Jedná sa o uzav-
reté systémy, ktoré poskytujú požadovanú funkciona-
litu, ale sú naviazané na konkrétnu databázu a ich
implementácia nie je verejne dostupná. Hlavnou nevý-
hodou sú obmedzenia na využı́vanie týchto databáz.
Naprı́klad spomı́naná databáza PubChem má obmedze-
nie na svoje REST API na maximálne pät’ požiadavkov
za sekundu, 400 za minútu, a spoločný výpočetný čas
operáciı́ nesmie presiahnut’ 300 sekúnd za minútu, čo
môže nastat’ pri paralelnom behu požiadavkov [1].

Okrem online sú dôležité aj offline databázy, ktoré
sú zdiel’ané naprı́klad vo forme súboru. Jedná sa preva-
žne o súkromné databázy uložené zväčša vo formáte
SDF. K týmto databázam neexistuje odpovedajúci vy-
hl’adávacı́ nástroj. Riešenı́m môže byt’ použitie jed-
nej z chemoinformatických knižnı́c, pomocou ktorých
je možné takýto nástroj vytvorit’. Populárna knižnica,
od ktorej mnohé d’alšie preberajú koncepty alebo im-
plementáciu, je knižnica RDKit2. Zatial’ čo vytvore-
nie takéhoto nástroja pre osobné použitie je vd’aka
knižnici pomerne jednoduché, problém nastáva, ak je
potrebné systém prispôsobit’ pre konkrétne potreby
alebo výrazne škálovat’. Napriek tomu predstavuje RD-
Kit vhodnú východiskovú pozı́ciu. Okrem samotného
podštruktúrneho vyhl’adávania, ktoré je založené na
algoritme VF2, poskytuje knižnica taktiež zásuvný mo-
dul pre PostgreSQL databázu, ktorá slúži pre uloženie
štruktúrnych dát a d’alšı́ch informáciı́ o látkach. Tento
modul sprı́stupňuje vyhl’adávanie na vysokej abstrakt-
nej úrovni pomocou SQL dotazov a samotné vyhl’adanie
potom prebieha priamo v procese databázového ser-
vera. To ale taktiež znamená, že pri vel’kom počte
dotazov hrozı́ pret’aženie tohto jedného servera.

V tomto článku je predstavené modulárne riešenie,
v ktorom je každá čast’ systému zodpovedná za špeci-
fickú úlohu, čo dáva možnost’ jednoduchšie škálovat’
podl’a konkrétnej potreby. Tento prı́stup tiež umožňuje
systém ovel’a lepšie optimalizovat’ a zvolit’ nástroje,
ktoré sú pre daný problém najvhodnejšie. Samotné
vyhl’adávanie použı́va rovnaký topologický index ako
knižnica RDKit. Pre nájdenie izomorfného podgrafu je
však použitý algoritmus RI, ktorý je v porovnanı́ s al-
goritmom VF2 schopný nájst’ riešenie až v trojnásobne
kratšom čase.

1https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
2http://www.rdkit.org/

Výsledkom práce je demonštrácia systému, ktorý
umožňuje užı́vatel’om zakreslit’ požadovaný vzor a
vyhl’adat’ ho v databáze. Dôležitou súčast’ou je množina
meranı́, ktoré umožňujú zodpovedat’ otázky ohl’adom
vol’by algoritmov a technológiı́.

2. Podštruktúrne vyhl’adávanie

Ako bolo spomenuté v úvode, chemické štruktúry
zvyknú byt’ reprezentované formou dvojrozmerného
neorientovaného grafu, kde vrcholy predstavujú atómy
a hrany väzby medzi atómami. Bežnú definı́ciu grafu
je nutné navyše rozšı́rit’ tak, aby každý vrchol a hrana
mohli niest’ množinu atribútov a hodnôt, ktoré popi-
sujú ich vlastnosti. Atómy sú totiž rôzne prvky, zatial’
čo väzby medzi atómami majú rôznu násobnost’. Na
obrázku 1 je možné vidiet’ chemickú štruktúru pre ad-
renalı́n.
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Obrázok 1. Vpravo: Chemická štruktúra adrenalı́nu
obsahujúca atómy rôznych prvkov, aromatické väzby
ako aj stereochémiu. Vl’avo: Štruktúra benzénu.
Zeleným je zvýraznený jeho výskyt v adrenalı́ne ako
podštruktúra.

Úlohou podštruktúrneho vyhl’adávania je zistit’, či
daná chemická štruktúra obsahuje zadaný vzor. Ked’že
sú chemické štruktúry reprezentované ako grafy, táto
úloha odpovedá nájdeniu izomorfného podgrafu. Na-
priek tomu, že sa jedná o NP-úplny problém, existujú
algoritmy, ktoré ho umožňujú prakticky riešit’. Ull-
mann ako prvý navrhol takýto algoritmus [2]. Jeho
princı́pom je prerezávanie stromu predstavujúceho pre-
hl’adávaný priestor (obrázok 2) na základe splnenia
určitej podmienky. Ak dôjde k jej porušeniu, algorit-
mus už nemusı́ skúšat’ priradenie zvyšných vrcholov,
čı́m výrazne redukuje počet porovnanı́.

Ullmannov algoritmus bol dlho jeden z najpoužı́-
vanejšı́ch, ale medzi jeho nevýhody patrı́ hlavne vy-
soká pamät’ová náročnost’. V roku 1999 bol v článku
[4] predstavený algoritmus VF, a následne v roku
2004 jeho vylepšená verzia VF2 [5], ktoré zlepšujú
vlastnosti Ullmanovho algoritmu a riešia aj pamät’ovú
náročnost’. Tento algoritmus sa stal viac-menej štan-
dardnou implementáciou pre hl’adanie izomorfných
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Obrázok 2. Prehl’adávaný priestor ako strom. Zelené
podtrhnutie označuje vetvu, v ktorej dôjde k nájdeniu
izomorfizmu. [3]

podgrafov v chemických aplikáciách, a je možné ho
nájst’ použitý v populárnych knižniciach ako sú RDKit
alebo OpenBabel. Výskum však nad’alej pokračoval
a boli vyvinuté mnohé d’alšie algoritmy, ako napr.
SND, LAD alebo FocusSearch. Zaujı́mavý je ale pre-
dovšetkým algoritmus RI predstavený v roku 2011,
ktorý je podl’a meranı́ v kontexte biochemických ap-
likáciı́ lepšı́ než všetky uvedené algoritmy [3]. Jeho
princı́pom je zostavenie vyhl’adávacej stratégie na zá-
klade vzorového grafu v kombinácii s jednoduchými
a rýchlymi obmedzujúcimi podmienkami. Rozhodli
sme sa preto porovnat’ algoritmus RI so zaužı́vaným
VF2 priamo pri probléme vyhl’adávania v databázach
chemických látok.

3. Molekulárne odtlačky

Aj rýchlemu algoritmu pre hl’adanie izomorfného pod-
grafu by trvalo vel’mi dlhú dobu porovnat’ všetky zá-
znamy v databáze. Ak budeme uvažovat’, že by jedna
inštancia problému trvala priemerne 10 µs, pre jeden
dotaz v databáze o vel’kosti 10 miliónov záznamov by
iba samotný beh algoritmu v najlepšom prı́pade spot-
reboval 100 sekúnd výpočetného času. S narastajúcou
databázou by potom tento čas d’alej lineárne narastal.
Riešenı́m tohto problému je použitie molekulárnych
odtlačkov. Často sa jedná o bitové polia, kde na jed-
notlivých bitoch sú zakódované rôzne dôležité topolo-
gické vlastnosti molekúl. Existuje mnoho druhov od-
tlačkov, no len niektoré z nich sú vhodné pre podštruk-
túrne vyhl’adávanie. Jeden z najrozšı́renejšı́ch typov
odtlačkov popı́sala firma Daylight. Jeho podstatou bolo
kódovanie ciest v grafe postupne narastajúcej dĺžky do
odtlačku [6]. Ked’že sa ale jedná o komerčný produkt,
jeho implementácia nebola vol’ne dostupná. Mnohé
knižnice si preto vytvorili vlastné odtlačky tohto typu.
Odtlačok pre podštruktúrne vyhl’adávanie v knižnici
RDKit, PatternFingerprint, pracuje na podob-
nom princı́pe, ktorý zachytáva obrázok 3. Ako prvé sa
vytvorı́ odtlačok, čiže bitové pole požadovanej dĺžky
a všetky bity sa inicializujú na hodnotu 0. Pomocou
algoritmu sa nájdu všetky výskyty niekol’kých predde-
finovaných vzorov, ktoré značia významné topológie.

Následne sa každý výskyt spolu s vlastnost’ami atómov
a väzieb zahašuje na 32-bitové čı́slo, ktoré sa použije
pre inicializáciu pseudonáhodného generátora čı́sel.
Ten následne vygeneruje určený počet čı́sel, ktoré po
modulu s dĺžkou odtlačku slúžia ako indexy do bi-
tového pola a do bitov na týchto pozı́ciach sa zapı́še
hodnota 1.
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Obrázok 3. Princı́p vytvárania podštruktúrneho
odtlačku v knižnici RDKit. Preddefinované vzory sa
vyhl’adajú v štruktúre a každý výskyt sa zahašuje na
32-bitové čı́slo, ktoré inicializuje PRNG. Ten
vygeneruje určený počet čı́sel slúžiacich ako indexy
do bitového pol’a, kde dôjde k zmene hodnoty bitu.

Samotný princı́p použitia odtlačkov je pomerne
priamočiary. Pre vzor sa určı́ odtlačok a následne sa
porovnáva s tými uloženými v databáze. Iba ak všetky
bity s hodnotou 1 v odtlačku vzoru sú nastavené na 1
aj v odtlačku chemickej štruktúry, má zmysel použit’
algoritmus pre vyhl’adanie vzoru. V opačnom prı́pade
sa vzor v štruktúre určite nenachádza. Takto je možné
z vel’kej databázy zı́skat’ pomerne malú množinu kan-
didátov, a tým výrazne obmedzit’ počet spustenı́ algo-
ritmu pre vyhl’adanie podgrafu.

Presnost’ odtlačku z knižnice RDKit je približne
60%, čo znamená, že 40% kandidátov neobsahuje
hl’adaný vzor [7]. Ak by však databáza mala desat’
miliónov záznamov a počet skutočných výsledkov
by bol rádovo v jednotkách tisı́cov, použitie odtlačku
by zredukovalo počet prehl’adávaných štruktúr o viac
ako 99%. V takom prı́pade by aj pomerne zlý od-
tlačok s presnost’ou iba 5% dokázal výrazne zmenšit’
prehl’adávanú množinu.

4. Spôsob uloženia molekúl
Chemické látky sú naprieč chemoinformatickými sy-
stémami zdiel’ané najčastejšie pomocou textového for-
mátu MDL. Ten najskôr popisuje vlastnosti každého
atómu a následne jednotlivé väzby ako indexy kon-
cových atómov spolu s vlastnost’ami väzby [8]. Via-
cero molekúl v tomto formáte je potom možné zoskupit’
do jedného súboru SDF. Jeho následnou kompresiou,
naprı́klad metódou DEFLATE, je možné dosiahnut’
uspokojivej vel’kosti jedného záznamu.

K molekulám je však nutné v procese vyhl’adávania
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Obrázok 4. Architektúra systému. Webový server prijı́ma požiadavky na vyhl’adávanie od klientov a plnı́ nimi
RabbitMQ frontu. Aplikačný server vyberie požiadavku z fronty a začne s jej spracovanı́m. V prvom kroku
zı́ska pomocou odtlačkov množinu kandidátov z PostgreSQL databáze. Následne týchto kandidátov, pokial’ nie
sú v pamäti, načı́ta z MongoDB databáze chemických štruktúr. Pomocou algoritmu pre hl’adanie izomorfného
podgrafu skontroluje výskyt vzoru v kandidátoch a výslednú množinu uložı́ k požiadavke. Pri nasledovnom
dotazovanı́ klienta na výsledok operácie je mu táto množina predaná.

rýchlo pristupovat’. Dátové štruktúry reprezentujúce
molekuly naprieč systémom sú pamät’ovo náročné,
pretože bývajú optimalizované na rýchlost’ a jednodu-
chost’ použitia. Udržiavat’ takúto reprezentáciu v pamäti
pre všetky záznamy by kládlo prı́liš vel’ké nároky
na jej vel’kost’. Je preto zrejmé, že bude nutné mo-
lekuly komprimovat’, a až v prı́pade potreby vytvo-
rit’ odpovedajúcu dátovú štruktúru. Uvedený formát
pre zdiel’anie molekúl nie je na tieto účely vhodný,
pretože jeho textová reprezentácia vyžaduje parso-
vanie textových ret’azcov. Lepšı́m riešenı́m je seria-
lizovat’ dáta do binárneho formátu, akým je naprı́klad
MessagePack. V prostredı́ .Net existuje pre tento účel
knižnica MessagePack-CSharp3, ktorá navyše podpo-
ruje následnú kompresiu algoritmom LZ4.

Okrem vol’by formátu je tiež nutné uvažovat’, akým
spôsobom dáta serializovat’, aby doba spätného zı́ska-
nia plnej reprezentácie ako aj vel’kost’ po serializácii
boli čo najmenšie. Z tohto dôvodu bolo vyskúšaných
niekol’ko rôznych prı́stupov, ktoré je možné nájst’ v re-
pozitári odkazovanom v abstrakte práce. Vyhodnotenie
spolu s porovnanı́m s komprimovaným formátom SDF
je možné nájst’ v sekcii 6.

Aj ked’ sa vd’aka kompresii výrazne znı́žia pamä-
t’ové nároky, pri priemernej vel’kosti 500 B na záznam
by systémy s databázami dosahujúcimi sto miliónov
záznamov museli mat’ desiatky gigabajtov dostupnej
pamäte iba na uloženie molekúl. Je preto nutné u-
važovat’ s možnost’ou, že nie všetky záznamy budú
vždy v pamäti. V tom prı́pade je potrebné mat’ čo
najrýchlejšı́ spôsob prı́stupu k nim. V práci bolo vy-
konané porovnanie uloženia záznamov priamo v sú-
borovom systéme, kde každý súbor odpovedal jednej

3https://github.com/neuecc/
MessagePack-CSharp

molekule, a v NoSQL databáze MongoDB, kde sú
molekuly uložené ako samostatné dokumenty.

5. Celkový návrh systému

Systém sa celkovo skladá zo štyroch častı́, ktoré je
možné vidiet’ na obrázku 4. Webový server sprı́stupňuje
systém užı́vatel’om vo forme webových stránok a po-
skytuje API, cez ktoré klient spúšt’a vyhl’adávanie a
dotazuje sa na jeho výsledok. Aplikačný server je zod-
povedný za samotné vyhl’adávanie v databáze. Pre
požadovaný vzor zı́ska množinu kandidátov, v kto-
rej následne skontroluje výskyt vzoru pomocou algo-
ritmu pre hl’adanie izomorfného podgrafu. Odtlačky
a metadáta o chemických látkach sú uložené v Post-
greSQL databáze. Tá je zodpovedná aj za určenie
množiny kandidátov, ktorú vráti ako zoznam identi-
fikátorov štruktúr. K tomu bolo potrebné implemen-
tovat’ zásuvný modul, ktorý podporuje operáciu po-
rovnania odtlačkov. V prı́pade, že sa potrebné che-
mické štruktúry nenachádzajú na aplikačnom serveri,
sú zı́skané z MongoDB databáze. Tá obsahuje iba sa-
motné štruktúrne dáta.

Rozdelenie na dva databázové systémy má svoje
opodstatnenie. PostgreSQL databáza umožňuje vy-
tvorenie zásuvného modulu, v ktorom sú vstavané
funkcie implementované v jazyku C a skompilované
do dynamickej knižnice. Takáto funkcia je výrazne
rýchlejšia, než odpovedajúca implementácia v SQL.
MongoDB vstavané funkcie nepodporuje, preto by
nebolo možné určit’ kandidátov priamo v databáze,
čo by vyžadovalo prenos všetkých odtlačkov na ap-
likačný server. Na druhú stranu ak je úlohou databázy
iba nájst’ určité kl’úče a vrátit’ asociované polia baj-
tov, ako je to v prı́pade databázy chemických štruktúr,
javı́ sa použitie nerelačnej databázy ako lepšie riešenie.

https://github.com/neuecc/MessagePack-CSharp
https://github.com/neuecc/MessagePack-CSharp


V prı́pade MongoDB je jednoduchšie aj horizontálne
škálovanie, čiže pridávanie d’alšı́ch databázových ser-
verov za účelom zvýšenia priepustnosti.

Webový a aplikačný server spolu komunikujú po-
mocou RabbitMQ fronty. RabbitMQ je open-source
riešenie pre sprostredkovanie správ. Po prijatı́ požia-
davky od klienta vytvorı́ webový server požiadavku
na aplikačný server, v ktorej uvedie parametre vyhl’a-
dávania, a vložı́ ju do fronty. Aplikačný server sa pri
spustenı́ prihlási k odberu týchto správ a zaviaže sa
odpovedat’. Po prijatı́ požiadavky spustı́ vyhl’adávanie
a vráti identifikátor operácie, ktorý je predaný klien-
tovi. Ten ho použije pre následné dotazovanie sa na
výsledok operácie. Toto riešenie umožňuje jednodu-
cho pridávat’ do systému d’alšie aplikačné servery. Vo
východzom nastavenı́ budú požiadavky vo fronte rov-
nomerne rozdelené medzi dostupné aplikačné servery.

Nevýhodou rozdelenia systému je, že jednotlivé
časti musia medzi sebou navzájom komunikovat’, čo
pridáva určitú réžiu. Taktiež správa takéhoto systému
je náročnejšia. Na druhú stranu tento prı́stup umožňuje
efektı́vnejšie škálovanie, kedy naprı́klad nie je nutné
replikovat’ celú databázu, ak je potrebné zvýšit’ prie-
pustnost’ v algoritmickej časti.

6. Výsledky meranı́
Všetky nasledujúce merania boli vykonané na počı́tači
s touto špecifikáciou:

• CPU – AMD Ryzen 5 1600
• RAM – 8GB, DDR4, 2933Mhz
• HDD – WD5000AAKS, 500GB, 7200 otáčok/s
• SSD – Samsung 850 EVO, 500GB

Prvým meranı́m bolo porovnanie dvoch algoritmov pre
hl’adanie izomorfného podgrafu a ich variánt. Konkré-
tne sa jednalo o algoritmy VF2, VF2 s radenı́m, RI a
teoretický algoritmus Best, ktorý pre konkrétnu dvo-
jicu vždy zvolı́ najrýchlejšı́ algoritmus spomedzi do-
stupných. Radenie pri VF2 spočı́va v zoradenı́ prehl’a-
dávaných vrcholov podl’a protónového čı́sla prvku a
stupňa vrcholu. Menej bežné prvky s vel’kým počtom
susedov sa tak navštı́via ako prvé. Meranie bolo vyko-
nané nad reálnou databázou naplnenou miliónom che-
mických látok zı́skaných z databáze PubChem. Ako
vzory bolo použitých tisı́c najčastejšı́ch podštruktúr
z rovnakej databáze. Tie predstavujú najhoršı́ možný
prı́pad pri vyhl’adávanı́, pretože budú nájdené vo vel’-
kom množstve záznamov. Zoznam týchto podštruktúr
bol zı́skaný z článku [9]. Aby merania odpovedali
reálnemu prı́padu užitia, algoritmus bol spustený iba
pre záznamy, ktoré prešli testom odtlačkov. Pre každú
dvojicu grafov bolo meranie zopakované pät’krát a

z nameraných časov bol zvolený medián, aby prı́padné
vyt’aženie procesora iným procesom nemalo na mera-
nie vplyv. Priemerná hodnota by v prı́pade namerania
výnimočne dlhého času bola skreslená. Následne bola
pre každý algoritmus vypočı́taná priemerná doba behu
a počet prı́padov, kedy bol daný algoritmus najrýchlejšı́
spomedzi všetkých. Celkový počet inštanciı́ bol
6472522 a vzor sa našiel v 821939 prı́padoch. Výsledky
sú uvedené v tabul’ke 1. Obrázok 5 zobrazuje namerané
časy formou kumulatı́vneho histogramu. Ako je možné
vidiet’, algoritmus RI je najrýchlejšı́ a za teoretickým
algoritmom zaostáva iba o necelých 5 %.

Tabul’ka 1. Porovnanie algoritmov pre hl’adanie
izomorfného podgrafu. Doba behu je priemerná
hodnota pre jednu inštanciu a stĺpec najrýchlejšı́
uvádza, kol’ko inštanciı́ vyriešil daný algoritmus
v najkratšom čase.

Algoritmus Doba behu (µs) Najrýchlejšı́ (#)

VF2 37.014 734941
VF2 s radenı́m 29.088 96473
RI 12.817 5641108
Best 12.259
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Obrázok 5. Porovnanie algoritmov pre hl’adanie
izomorfného podgrafu formou kumulatı́vneho
histogramu. Interpretovat’ ho je možné ako počet
inštanciı́, pre ktoré doba behu neprekračuje určitý čas.
Naprı́klad v prı́pade RI neprekračuje doba behu 10 µs
v 60 % všetkých inštanciı́.

Ďalej bolo potrebné vykonat’ porovnanie jednot-
livých formátov pre uloženie štruktúrnych dát pred-
stavených v časti 4. Sledovanými parametrami boli
výsledná vel’kost’ v bajtoch a rýchlost’ opätovného
zı́skania plnej dátovej štruktúry. Formát MPM je za-
ložený na spomı́nanom serializačnom formáte Mes-
sagePack s využitı́m LZ4 kompresie. Rozdiel medzi
jednotlivými verziami je iba v spôsobe uloženia vlast-
nostı́ atómov, preto väzby neboli súčast’ou formátu pri
tomto porovnanı́. Meranie bolo vykonané na 100000
náhodných molekulách z databáze PubChem a de-



sat’krát zopakované. Spriemerované výsledky je možné
nájst’ v tabul’ke 2. Ako najoptimálnejšia verzia formátu
sa javı́ MPM 3, kedy sú súradnice a prvky uložené
v poliach spoločných pre celú štruktúru a menej bežné
vlastnosti atómov, ako napr. izotopy, sú uložené vo
forme riedkych polı́, kde každý prvok obsahuje index
atómu a hodnotu danej vlastnosti.

Tabul’ka 2. Porovnanie viacerých spôsobov
serializácie údajov o atómoch v chemických
štruktúrach.

Formát Vel’kost’ (B) Deserializácia (µs)

MPM 1 553.167 12.73
MPM 2 540.187 10.411
MPM 3 400.58 8.63
MPM 4 519.614 7.91

Po pridanı́ informáciı́ o väzbách bolo možné formát
MPM porovnat’ s formátom SDF komprimovaným po-
mocou metódy DEFLATE. Aby bolo porovnanie spra-
vodlivejšie, bol dátový typ pre súradnice vo formáte
MPM zmenený z double na int, ked’že SDF pod-
poruje pre súradnice iba hodnoty s pevnou desatinnou
čiarkou, ktorých rozsah sa zmestı́ do int. Porovnanie
je možné nájst’ v tabul’ke 3. Meranie bolo vykonané
na 5000 náhodných molekulách a výsledky sú sprie-
merované z desiatich opakovanı́. Výsledný formát má
oproti komprimovanému SDF o 27 % menšiu vel’kost’
a umožňuje až trojnásobne rýchlejšiu deserializáciu do
potrebnej dátovej štruktúry.

Tabul’ka 3. Porovnanie formátov MPM a SDF.
Formáty, u ktorých nebol meraný čas deserializácie,
sú uvedené iba pre porovnanie vel’kosti, ich použitie
by vzhl’adom na existenciu lepšej varianty nedávalo
zmysel.

Formát Vel’kost’ (B) Deserializácia (µs)

SDF 4431.555 Nemerané
SDF (DEFLATE) 636.61 259.283
MPM (double) 614.941 Nemerané
MPM (int) 465 64.91

Ďalšie meranie malo za úlohu rozhodnút’, aký spô-
sob uloženia chemických štruktúr zvolit’. Prvá možnost’
bolo uloženie priamo do súborového systému NTFS,
preto bolo potrebné zmerat’, či a ako sa menı́ prı́stupová
doba k súborom v závislosti na počte súborov v zložke.
Okrem jednoduchých zložiek bola meraná prı́stupová
doba aj v stromovej štruktúre s dvomi úrovňami, kde
každá zložka obsahovala d’alšı́ch sto zložiek alebo
súborov. Merania boli vykonané pre platňový disk aj
SSD. Otvorených bolo 50 náhodných súborov v zložke

a meranie zopakované stokrát. Výsledná doba v ta-
bul’ke 4 je priemerom všetkých meranı́. Na základe
výsledkov je možné povedat’, že optimálny počet sú-
borov v zložke sa pohybuje okolo 1000. Platňový disk
umožňuje aj väčšie zložky, ale nad 10000 súborov
prı́stupová doba drasticky narastá. V prı́pade SSD
disku je tento nárast pozvol’nejšı́. Vytvorenie stromo-
vej štruktúry nemalo na prı́stupovú dobu žiadny vplyv,
preto je možné túto stratégiu využit’ na zvyšovanie
kapacity úložiska.

Tabul’ka 4. Prı́stupová doba v µs k súboru v závislosti
na počte súborov v zložke pre súborový systém NTFS.

Počet 100 500 1000 5000

HDD 97.478 103.041 106.291 117.142
SSD 102.626 113.461 129.938 175.376

Počet 10000 100000 300000 Strom (100)

HDD 120.725 1059.978 3485.66 96.07
SSD 214.802 455.916 529.47 110.796

Tabul’ka 5. Priemerná doba zı́skania serializovaných
dát chemickej štruktúry z úložiska. Metóda
ReadAllBytes čı́ta obsah súborov v stromovej
štruktúre. Metóda Find zı́skava dáta z databáze
MongoDB, kde čı́slo uvádza počet súbežne zı́skaných
záznamov.

Metóda Doba zı́skania dát (µs)

ReadAllBytes 211.936
Find 1 234.376
Find 10 35.108
Find 100 13.408
Find 1000 12.137

Po určenı́ vhodnej vel’kosti zložiek bolo možné
vytvorit’ úložisko v súborovom systéme a porovnat’
ho s databázou MongoDB. V súborovom systéme na
SSD disku bola vytvorená dvoj-úrovňová stromová
štruktúra, kde každá zložka obsahovala najviac 1000
súborov. Každá chemická štruktúra bola uložená ako
jeden súbor, ktorého obsah sa čı́tal v prostredı́ .Net po-
mocou funkcie File.ReadAllBytes. V databáze
MongoDB uloženej taktiež na SSD disku bola vy-
tvorená nová kolekcia záznamov, ku ktorej sa pri-
stupovalo pomocou oficiálneho MongoDB ovládača
pre .Net. K zı́skaniu požadovaných záznamov bola
použitá funkcia collection.Find, ktorej bol ako
parameter predaný filter so zoznamom identifikátorov
požadovaný záznamov. Ked’že tento spôsob naroz-
diel od súborového úložiska umožňuje zı́skat’ viacero
záznamov jedným prı́kazom, boli zmerané časy pre
rôzny počet súbežne zı́skaných záznamov. Do oboch



dátových úložisiek bolo uložených milión chemických
štruktúr s priemernou vel’kost’ou 524 B v serializova-
nej reprezentácii. Následne sa merala doba zı́skania
serializovaných dát pre 10000 náhodných chemických
štruktúr, každé meranie bolo desat’krát zopakované a
výsledky spriemerované. V tabul’ke 5 je možné nájst’
výslednú priemernú dobu načı́tania dát jednej chemic-
kej štruktúry pre uvedené metódy.

Ako je možné vidiet’ vo výsledkoch, zı́skanie dát
pre jeden záznam v databáze približne odpovedá zı́-
skaniu dát zo súboru, avšak pri vyžiadanı́ viacerých
záznamov z databáze zároveň je databázové riešenie
rádovo rýchlejšie. Zrýchlenie je najvýraznejšie me-
dzi zı́skanı́m jenoho a desiatich záznamov. S d’alej sa
zvyšujúcim počtom je postupne toto zrýchlenie menej
výrazné, zatial’ čo rastú pamät’ové nároky na uloženie
dát. Ako optimálna sa preto javı́ hodnota medzi 100 až
1000 súbežne zı́skanými záznamami.

Po sčı́tanı́ doby zı́skania štruktúrnych dát z da-
tabázy, ich deserializácie a priemernej doby behu al-
goritmu RI zistı́me, že doba spracovania jedného kan-
didáta sa pohybuje okolo 91 µs. Cel’ková doba vyhl’a-
dávania potom závisı́ od počtu kandidátov, ktorých
je nutné skontrolovat’. V prı́pade použitia odtlačku
s vysokou presnost’ou bude ich počet závisiet’ pre-
dovšetkým od vel’kosti databáze a vstupného vzoru.
V prı́pade zadania vzoru, ktorý je reálne možné nájst’
ako podštruktúru v 30 % databázových záznamov bude
vyhl’adávanie z princı́pu trvat’ dlhú dobu. Takéto obecné
vzory ale nebývajú pre užı́vatel’ov prı́liš zaujı́mavé.
Navyše aj v prı́pade množiny najčastejšı́ch vzorov,
spomenutej začiatkom tejto časti, bol v 80 % prı́padov
počet kandidátov menšı́ ako 1 % vel’kosti databáze.
Ak uvážime databázu s 10 miliónmi záznamov, 1 %
by predstavovalo sto tisı́c kandidátov. Pre takúto kan-
didátnu množinu by doba spracovania bola 9.1 s a tento
čas by bolo možné d’alej skrátit’ paralelným spraco-
vanı́m vo viacerých vláknach. Experimenty na takto
vel’kých kandidátnych množinách potvrdili predpove-
danú dobu vyhl’adávania.

7. Záver
V tomto článku bol predstavený celkový návrh systému
pre podštruktúrne vyhl’adávanie v databázach chemic-
kých látok. Taktiež sa článok zaoberal optimalizáciou
jednotlivých častı́ a vyhodnotenı́m viacerých alter-
natı́v.

Algoritmus RI sa ukázal až trikrát rýchlejšı́ oproti
zaužı́vanému algoritmu VF2. V súborovom systéme
NTFS po prekročenı́ 10000 súborov v zložke narastá
prı́stupová doba k súboru lineárne s počtom súborov.
Riešenı́m je vytvorenie stromových štruktúr pomo-

cou adresárov. V prı́pade dostatku pamäte RAM však
umožňuje NoSQL databáza MongoDB až desat’násob-
ne rýchlejšie načı́tanie dát oproti uloženiu štruktúrnych
dát do samostatných súborov v súborovom systéme.

Pri optimalizácii systému je nutné uvažovat’ o kaž-
dej jeho časti v súvislosti s ostatnými. Použitie rý-
chlejšieho algoritmu bude mat’ na zrýchlenie systému
minimálny dopad, ak sa väčšinu času čaká na načı́tanie
dát. Taktiež je dôležité vhodne rozdelit’ úlohy. Naprı́-
klad presunutie kontroly odtlačkov priamo do databáze
v konečnom dôsledku znı́ži jej zat’aženie, pretože sa
za cenu výpočtu výrazne zmenšı́ objem prenášaných
dát. V súvislosti s tým je vhodné pripomenút’, že aj po-
merne zlý topologický index s nı́zkou presnost’ou môže
podstatne obmedzit’ spracovávanú množinu záznamov.

V prı́pade návrhu podobného systému predstavuje
vol’ba rôznych metód a technológii náročnú úlohu a
často sa nezaobı́de bez podrobných meranı́. Problém
riešený v tejto práci je vel’mi špecifický, no výsledky
a koncepty sú relevantné pre aplikácie zaoberajúce sa
hl’adanı́m vzorov v početných databázach grafov.
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