BRNO | FACULTY

UNIVERSITY | OF INFORMATION
OF TECHNOLOGY TECHNOLOGY

http://excel.fit.vutbr.cz

Podstrukturne vyhfadavanie v databazach

chemickych latok

lvan Sevéik*

HO

HO

Abstrakt

NH,

e

OH

V tomto élanku je predstaveny spdsob, pomocou ktorého je mozné vyhiadavat zadany vzor ako
podstruktiru v databazach chemickych latok obsahujucich desiatky miliénov zaznamov. Jedna sa
o0 vypocetne narocny problém, ktory je potrebné riesit na niekolkych drovniach. Metdda prezento-
vana v tomto ¢lanku vyuziva kombinaciu topologickych indexov, tzv. molekularnych odtlackov, a
rychleho algoritmu pre hiadanie izomorfného podgrafu. Praca porovnava niekolko algoritmov, ako
aj spdsobov ulozenia molekul v systéme. Najlep$im rieSenim sa ukazalo byt pouzitie algoritmu
zvaného RI v kombinacii s uloZzenim serializovanych dat do databazy MongoDB. RieSenie umoznuje
uzivatefom vyhladavat v databdzach v realnom ¢ase, do niekolkych sekind. Ciefom tohto ¢lanku je
oboznamit gitatela s problematikou vyhladavania v chemickych databazach a ako je mozné vytvorit
takyto systém pre vyhladavanie s ohfadom na su¢asny vyskum. Vysledky a myslienky prace by
mohli byt vyuzité v pribuznych oblastiach vyzaduijlcich vyhladavanie vzorov v databazach, ako je

napriklad pocitaCové videnie.
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Prica sa zaobera popisom systému, ktory umoziuje
vyhl'adédvat vzory ako podstruktiry v databdzach che-
mickych latok v prijatelnom Case. Podstruktirne vy-
hl'addvanie m4 §iroké uplatnenie. Poméha ndjst biolo-
gicky aktivne alebo toxické latky, urychluje vyskum
novych lie¢iv a umoZiuje identifikovaf latky s che-
micky podobnymi vlastnostami. Tito dloha je po-
merne dobre preskimani a je znidmy obecny pristup
k jej rieSeniu. Pri implementdcii je viak potrebné zvolit
konkrétne metddy a algoritmy tak, aby sa dosiahlo ¢o
najlepsich vysledkov. Sticastou préce je preto okrem
predstavenia ndvrhu samotného systému umoZziiujiceho
podstruktirne vyhl'addvanie aj vyhodnotenie a porov-

nanie dostupnych metéd s ohladom na sicasny stav
vyskumu.

Vyhladanie vzoru v chemickej Struktire je ndro¢nd
operdcia a problém tiez predstavuje neustile naras-
tajiica velkost databdz. Chemické Struktiry su najéas-
tejsSie reprezentované formou neorientovaného grafu
a vyhladanie vzoru odpoved4 ndjdeniu izomorfného
podgrafu. Jedna sa o NP-tplny problém. Vysledkom
vyhladdvania je mnoZina v3etkych latok uloZenych
v databaze, ktoré obsahuji zadany vzor ako podgraf.
PretoZe je tito operdcia ¢asto sicastou rdoznych vy-
poctov a predikcii, je nutné aby bola dokoncend v ¢o
najkratSom Case. V databdze obsahujuicej sto miliénov
zdznamov by jeden takyto dotaz nemal trvat dlhSie ako
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niekol’ko sekiind. K tomu je nutné najst nielen rychly
algoritmus, ale aj vhodny topologicky index, ktory
umozni predvyber kandidétov, a taktieZ optimalizovat
spdOsob uloZenia a nacitania molekuldrnych dt.

Existuje niekol’ko online chemickych databaz, kto-
ré podporujui podstruktirne vyhladdvanie. Medzi jednu
znajvicsich patri databdza PubChem'. Jednd sa o uzav-
reté systémy, ktoré poskytuji poZadovant funkciona-
litu, ale si naviazané na konkrétnu databazu a ich
implementacia nie je verejne dostupna. Hlavnou nevy-
hodou si obmedzenia na vyuZivanie tychto databaz.
Napriklad spominand databdza PubChem ma obmedze-
nie na svoje REST API na maximélne pif poZiadavkov
za sekundu, 400 za minitu, a spolocny vypocetny cas
operdcii nesmie presiahnut 300 sekiind za minitu, o
mdZe nastaf pri paralelnom behu poZziadavkov [1].

Okrem online su doleZité aj offline databdzy, ktoré
sd zdiel'ané napriklad vo forme siboru. Jedn4 sa preva-
Zne o sukromné databdzy uloZené zvicsa vo formate
SDF. K tymto databazam neexistuje odpovedajici vy-
hl'addvaci ndstroj. RieSenim moze by pouzitie jed-
nej z chemoinformatickych kniZnic, pomocou ktorych
je mozné takyto nastroj vytvorit. Populdrna kniznica,
od ktorej mnohé d alSie preberajt koncepty alebo im-
plementiciu, je kniznica RDKit”. Zatial ¢o vytvore-
nie takéhoto ndstroja pre osobné pouZitie je vd aka
kniZnici pomerne jednoduché, problém nastava, ak je
potrebné systém prispdsobif pre konkrétne potreby
alebo vyrazne $kdlovat. Napriek tomu predstavuje RD-
Kit vhodnu vychodiskovu poziciu. Okrem samotného
podstruktirneho vyhladdvania, ktoré je zaloZené na
algoritme VF2, poskytuje kniZnica taktieZ zdsuvny mo-
dul pre PostgreSQL databazu, ktora sliZi pre uloZenie
Struktdrnych dét a d alSich informdcii o ldtkach. Tento
modul spristupfiuje vyhl'addvanie na vysokej abstrakt-
nej drovni pomocou SQL dotazov a samotné vyhl'adanie
potom prebieha priamo v procese databdzového ser-
vera. To ale taktieZ znamend, Ze pri velkom pocte
dotazov hrozi pretaZenie tohto jedného servera.

V tomto ¢ldnku je predstavené moduldrne rieSenie,
v ktorom je kazd4 Cast systému zodpovedna za Speci-
fickd tlohu, ¢o ddva moznost jednoduchsie $kélovat
podl'a konkrétnej potreby. Tento pristup tieZ umoZziuje
systém ovela lepSie optimalizovat a zvolif néstroje,
ktoré su pre dany problém najvhodnejSie. Samotné
vyhl'addvanie pouZiva rovnaky topologicky index ako
kniznica RDKit. Pre ndjdenie izomorfného podgrafu je
vSak pouzity algoritmus RI, ktory je v porovnani s al-
goritmom VF2 schopny néjst rieSenie aZ v trojndsobne
kratSom Case.

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

Vysledkom prace je demonsStracia systému, ktory
umoZfiuje uZzivatelom zakreslit pozadovany vzor a
vyhladaf ho v databéze. DdleZitou sti¢asfou je mnoZina
merani, ktoré umoZiiuji zodpovedat otdzky ohladom
volby algoritmov a technolégii.

Ako bolo spomenuté v tivode, chemické Struktiry
zvykni byt reprezentované formou dvojrozmerného
neorientovaného grafu, kde vrcholy predstavuju atdmy
a hrany vizby medzi atdmami. BeZnu definiciu grafu
je nutné navySe rozsirit tak, aby kazdy vrchol a hrana
mohli niest mnoZinu atribitov a hodnot, ktoré popi-
suju ich vlastnosti. Atémy su totiZ rozne prvky, zatial
o viizby medzi atbmami maji r6znu nasobnost. Na
obrazku 1 je mozné vidief chemick $truktiru pre ad-
renalin.
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Obrazok 1. Vpravo: Chemicka Struktdra adrenalinu
obsahujica atémy r6znych prvkov, aromatické vizby
ako aj stereochémiu. VIavo: Struktira benzénu.
Zelenym je zvyrazneny jeho vyskyt v adrenaline ako
podstruktira.

Ulohou podstruktirneho vyhl'addvania je zistit, ¢i
dana chemick4 Struktdra obsahuje zadany vzor. Ked Ze
st chemické Struktiry reprezentované ako grafy, tato
dloha odpoveda nédjdeniu izomorfného podgrafu. Na-
priek tomu, Ze sa jedna o NP-tiplny problém, existuju
algoritmy, ktoré ho umoZiuji prakticky riesit. Ull-
mann ako prvy navrhol takyto algoritmus [2]. Jeho
principom je prerezdvanie stromu predstavujiceho pre-
hl'addvany priestor (obrdzok 2) na zédklade splnenia
urcitej podmienky. Ak dojde k jej poruSeniu, algorit-
mus uZz nemusi skdgat priradenie zvy$nych vrcholov,
¢im vyrazne redukuje pocet porovnani.

Ullmannov algoritmus bol dlho jeden z najpouzi-
vanejsich, ale medzi jeho nevyhody patri hlavne vy-
sokd pamitova naro¢nost. V roku 1999 bol v ¢lanku
[4] predstaveny algoritmus VF, a nasledne v roku
2004 jeho vylepSena verzia VF2 [5], ktoré zlepSuju
vlastnosti Ullmanovho algoritmu a rieSia aj paméfovi
naro¢nost. Tento algoritmus sa stal viac-menej Stan-
dardnou implementdciou pre hl'adanie izomorfnych
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Obrazok 2. Prehl'addvany priestor ako strom. Zelené
podtrhnutie oznacuje vetvu, v ktorej dojde k ndjdeniu
izomorfizmu. [3]

podgrafov v chemickych aplikéciich, a je moZzné ho
ndjst pouzity v populdrnych kniZniciach ako sd RDKit
alebo OpenBabel. Vyskum v3ak nad alej pokracoval
a boli vyvinuté mnohé d alSie algoritmy, ako napr.
SND, LAD alebo FocusSearch. Zaujimavy je ale pre-
dovsetkym algoritmus RI predstaveny v roku 2011,
ktory je podl'a merani v kontexte biochemickych ap-
likacii lepsi nez vSetky uvedené algoritmy [3]. Jeho
principom je zostavenie vyhl'addvacej stratégie na z4-
klade vzorového grafu v kombinécii s jednoduchymi
a rychlymi obmedzujiicimi podmienkami. Rozhodli
sme sa preto porovnaf algoritmus RI so zauZivanym
VF?2 priamo pri probléme vyhladdvania v databazach
chemickych latok.

Aj rychlemu algoritmu pre hl'adanie izomorfného pod-
grafu by trvalo vel'mi dlhid dobu porovnat vsetky za-
znamy v databaze. Ak budeme uvaZovat, Ze by jedna
inStancia problému trvala priemerne 10 ps, pre jeden
dotaz v databéze o velkosti 10 miliénov zdznamov by
iba samotny beh algoritmu v najlepSom pripade spot-
reboval 100 sekind vypocetného ¢asu. S narastajicou
databazou by potom tento Cas d alej linedrne narastal.
RieSenim tohto problému je pouzitie molekularnych
odtlackov. Casto sa jedna o bitové polia, kde na jed-
notlivych bitoch st zakédované rézne dolezité topolo-
gické vlastnosti molekul. Existuje mnoho druhov od-
tlackov, no len niektoré z nich si vhodné pre podstruk-
tarne vyhl'adédvanie. Jeden z najrozsirenejsich typov
odtlackov popisala firma Daylight. Jeho podstatou bolo
koédovanie ciest v grafe postupne narastajuice;j dfiky do
odtlacku [6]. Ked Ze sa ale jednd o komerény produkt,
jeho implementécia nebola volne dostupnia. Mnohé
kniZnice si preto vytvorili vlastné odtlacky tohto typu.
Odtladok pre podstruktirne vyhladdvanie v kniZnici
RDKit, PatternFingerprint, pracuje na podob-
nom principe, ktory zachytdva obrazok 3. Ako prvé sa
vytvori odtlacok, CiZe bitové pole poZadovane;j dfiky
a vSetky bity sa inicializuji na hodnotu 0. Pomocou
algoritmu sa ndjdu vetky vyskyty niekol'kych predde-
finovanych vzorov, ktoré znacia vyznamné topoldgie.

Nisledne sa kazdy vyskyt spolu s vlastnostami atémov
a vizieb zahaSuje na 32-bitové ¢islo, ktoré sa pouZije
pre inicializdciu pseudondhodného generatora Cisel.
Ten nésledne vygeneruje urceny pocet cisel, ktoré po
modulu s dizkou odtlatku slizia ako indexy do bi-
tového pola a do bitov na tychto poziciach sa zapiSe

hodnota 1.

0 [0}
/\)I\ | c | [NH, |L
NH, NH2

|

i 856421
5756205

21571054 —P 1135892
4656323

3535647

Obrazok 3. Princip vytvarania podstruktirneho
odtlacku v kniznici RDKit. Preddefinované vzory sa
vyhl'adajd v Struktire a kazdy vyskyt sa zahaSuje na
32-bitové Cislo, ktoré inicializuje PRNG. Ten
vygeneruje uréeny pocet Cisel sliZiacich ako indexy
do bitového pola, kde ddjde k zmene hodnoty bitu.
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Samotny princip pouzitia odtlackov je pomerne
priamociary. Pre vzor sa urc¢i odtlacok a nasledne sa
porovnéva s tymi uloZenymi v databdze. Iba ak vSetky
bity s hodnotou 1 v odtlacku vzoru su nastavené na 1
aj v odtlacku chemickej $truktdry, ma zmysel pouZit
algoritmus pre vyhl'adanie vzoru. V opacnom pripade
sa vzor v Struktdre urCite nenachddza. Takto je mozné
z vel'kej databdzy ziskat pomerne mald mnoZinu kan-
diddtov, a tym vyrazne obmedzit po&et spusteni algo-
ritmu pre vyhl'adanie podgrafu.

Presnost odtlacku z kniznice RDKit je priblizne
60%, ¢o znamend, Ze 40% kandidatov neobsahuje
hladany vzor [7]. Ak by vSak databdza mala desat
miliénov zdznamov a pocet skutoénych vysledkov
by bol rddovo v jednotkéch tisicov, pouzitie odtlacku
by zredukovalo po&et prehladdvanych Struktir o viac
ako 99%. V takom pripade by aj pomerne zly od-
tlatok s presnosfou iba 5% dokdzal vyrazne zmen§it
prehladdvani mnoZinu.

Chemické latky su naprie¢ chemoinformatickymi sy-
stémami zdiel'ané najcastejSie pomocou textového for-
matu MDL. Ten najskor popisuje vlastnosti kazdého
atomu a nasledne jednotlivé vizby ako indexy kon-
covych atémov spolu s vlastnostami vizby [8]. Via-
cero molekul v tomto forméte je potom mozné zoskupit
do jedného stboru SDF. Jeho naslednou kompresiou,
napriklad metédou DEFLATE, je moZné dosiahnut
uspokojivej velkosti jedného zdznamu.

K molekuldm je vSak nutné v procese vyhl'addvania
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Obrazok 4. Architektira systému. Webovy server prijima poZiadavky na vyhladdvanie od klientov a plni nimi
RabbitMQ frontu. Aplika¢ny server vyberie poZiadavku z fronty a zacne s jej spracovanim. V prvom kroku
ziska pomocou odtla¢kov mnoZzinu kandidatov z PostgreSQL databaze. Nasledne tychto kandiddtov, pokial nie
sd v pamiiti, na¢ita z MongoDB databéze chemickych Struktir. Pomocou algoritmu pre hl'adanie izomorfného
podgrafu skontroluje vyskyt vzoru v kandidatoch a vysledni mnozinu ulozi k poziadavke. Pri nasledovnom
dotazovani klienta na vysledok opericie je mu tdto mnoZina predand.

rychlo pristupovat. Ddtové Struktdry reprezentujice
molekuly naprie¢ systémom sd paméfovo naro¢né,
pretoZe byvajd optimalizované na rychlost a jednodu-
chost pouzitia. UdrZiavat takito reprezentaciu v pamiiti
pre vietky zdznamy by klddlo prili§ velké naroky
na jej velkost. Je preto zrejmé, Ze bude nutné mo-
lekuly komprimovat, a a7 v pripade potreby vytvo-
rit odpovedajiicu datovu Struktiru. Uvedeny format
pre zdielanie molekiil nie je na tieto Gcely vhodny,
pretoZze jeho textova reprezentdcia vyzaduje parso-
vanie textovych refazcov. LepSim rieSenim je seria-
lizovat ddta do bindrneho formétu, akym je napriklad
MessagePack. V prostredi .Net existuje pre tento tcel
kniZnica MessagePack-CSharp’, ktord navyse podpo-
ruje naslednd kompresiu algoritmom LZ4.

Okrem vol'by formdtu je tieZ nutné uvazovat, akym
spdsobom data serializovat, aby doba spitného ziska-
nia plnej reprezentdcie ako aj velkost po serializacii
boli ¢o najmensie. Z tohto dévodu bolo vyskisanych
niekol’ko réznych pristupov, ktoré je moZzné ndjst v re-
pozitari odkazovanom v abstrakte prace. Vyhodnotenie
spolu s porovnanim s komprimovanym formatom SDF
je moZzné najst v sekcii 6.

Aj ked sa vd aka kompresii vyrazne zniZia pamé-
{ové naroky, pri priemernej velkosti 500 B na zdznam
by systémy s databazami dosahujicimi sto miliénov
zdznamov museli maf desiatky gigabajtov dostupnej
pamite iba na uloZenie molekdl. Je preto nutné u-
vazovat s moZnosfou, Ze nie vietky zdznamy budd
vzdy v pamiti. V tom pripade je potrebné mat o
najrychlejsi spdsob pristupu k nim. V préci bolo vy-
konané porovnanie uloZenia zdznamov priamo Vv st-
borovom systéme, kde kazdy sibor odpovedal jedne;j

Jhttps://github.com/neuecc/
MessagePack—-CSharp

molekule, a v NoSQL databiaze MongoDB, kde su
molekuly uloZené ako samostatné dokumenty.

Systém sa celkovo sklada zo Styroch Casti, ktoré je
mozné vidief na obrazku 4. Webovy server spristupfiuje
systém uzivatelom vo forme webovych stranok a po-
skytuje API, cez ktoré klient spista vyhladavanie a
dotazuje sa na jeho vysledok. Aplikacny server je zod-
povedny za samotné vyhladdvanie v databdze. Pre
pozadovany vzor ziska mnozinu kandidatov, v kto-
rej nasledne skontroluje vyskyt vzoru pomocou algo-
ritmu pre hl'adanie izomorfného podgrafu. Odtlacky
a metadata o chemickych latkach si uloZené v Post-
greSQL databdze. T4 je zodpovednd aj za urCenie
mnoZiny kandidatov, ktord vrati ako zoznam identi-
fikatorov Struktdr. K tomu bolo potrebné implemen-
tovat zdsuvny modul, ktory podporuje operdciu po-
rovnania odtlackov. V pripade, Ze sa potrebné che-
mické Struktiry nenachadzaji na aplikacnom serveri,
su ziskané z MongoDB databdze. T4 obsahuje iba sa-
motné Struktirne data.

Rozdelenie na dva databdzové systémy ma svoje
opodstatnenie. PostgreSQL databdza umoziuje vy-
tvorenie zasuvného modulu, v ktorom sd vstavané
funkcie implementované v jazyku C a skompilované
do dynamickej kniZnice. Takato funkcia je vyrazne
rychlejSia, nez odpovedajica implementécia v SQL.
MongoDB vstavané funkcie nepodporuje, preto by
nebolo mozné ur¢it kandiddtov priamo v databdze,
¢o by vyzadovalo prenos vsetkych odtlackov na ap-
lika¢ny server. Na druhu stranu ak je dlohou databézy
iba ndjst urc¢ité klice a vratif asociované polia baj-
tov, ako je to v pripade databdzy chemickych Struktiir,
javi sa pouZitie nerelacnej databdzy ako lepsie rieSenie.
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V pripade MongoDB je jednoduchsie aj horizontdlne
Skdlovanie, ¢iZe priddvanie d al§ich databazovych ser-
verov za Ucelom zvySenia priepustnosti.

Webovy a aplikaény server spolu komunikuji po-
mocou RabbitMQ fronty. RabbitMQ je open-source
rieSenie pre sprostredkovanie sprav. Po prijati poZia-
davky od klienta vytvori webovy server poziadavku
na aplikalny server, v ktorej uvedie parametre vyhla-
davania, a vloZi ju do fronty. Aplikacny server sa pri
spusteni prihlasi k odberu tychto sprav a zaviaZe sa
odpovedat. Po prijati poZiadavky spusti vyhl'addvanie
a vrati identifikator operdcie, ktory je predany klien-
tovi. Ten ho pouZije pre ndsledné dotazovanie sa na
vysledok operacie. Toto rieSenie umoZziuje jednodu-
cho pridévat do systému d alSie aplikatné servery. Vo
vychodzom nastaveni budi poZiadavky vo fronte rov-
nomerne rozdelené medzi dostupné aplikacné servery.

Nevyhodou rozdelenia systému je, zZe jednotlivé
Casti musia medzi sebou navzdjom komunikovat, o
priddva urcitd réziu. TaktieZ sprava takéhoto systému
je narocnejSia. Na druhd stranu tento pristup umoziuje
efektivnejsie skédlovanie, kedy napriklad nie je nutné
replikovat celd databdzu, ak je potrebné zvysit prie-
pustnost v algoritmickej Casti.

VSetky nasledujice merania boli vykonané na pocitaci
s touto Specifikdciou:

e CPU - AMD Ryzen 5 1600

e RAM - 8GB, DDR4, 2933Mhz

e HDD — WD5000AAKS, 500GB, 7200 otacok/s
e SSD — Samsung 850 EVO, 500GB

Prvym meranim bolo porovnanie dvoch algoritmov pre
hl'adanie izomorfného podgrafu a ich variant. Konkré-
tne sa jednalo o algoritmy VF2, VF2 s radenim, RI a
teoreticky algoritmus Best, ktory pre konkrétnu dvo-
jicu vZdy zvoli najrychlejsi algoritmus spomedzi do-
stupnych. Radenie pri VF2 spociva v zoradeni prehla-
davanych vrcholov podla proténového &isla prvku a
stupiia vrcholu. Menej bezné prvky s velkym poétom
susedov sa tak navStivia ako prvé. Meranie bolo vyko-
nané nad redlnou databdzou naplnenou miliénom che-
mickych latok ziskanych z databaze PubChem. Ako
vzory bolo pouZitych tisic najCastejSich podstruktir
z rovnakej databaze. Tie predstavuju najhor$i mozny
pripad pri vyhl'adédvani, pretoZe budi ndjdené vo vel-
kom mnozstve zdznamov. Zoznam tychto podstruktir
bol ziskany z Clanku [9]. Aby merania odpovedali
redlnemu pripadu uzitia, algoritmus bol spusteny iba
pre zdznamy, ktoré presli testom odtlackov. Pre kazdu
dvojicu grafov bolo meranie zopakované pafkrét a

z nameranych ¢asov bol zvoleny median, aby pripadné
vylaZenie procesora inym procesom nemalo na mera-
nie vplyv. Priemernd hodnota by v pripade namerania
vynimoc¢ne dlhého Casu bola skreslend. Nésledne bola
pre kazdy algoritmus vypocitand priemerna doba behu
a pocet pripadov, kedy bol dany algoritmus najrychlejsi
spomedzi vSetkych. Celkovy pocet inStancii bol
6472522 a vzor sanasiel v 821939 pripadoch. Vysledky
sd uvedené v tabulke 1. Obrdzok 5 zobrazuje namerané
¢asy formou kumulativneho histogramu. Ako je mozZné
vidiet, algoritmus RI je najrychlej3i a za teoretickym
algoritmom zaostdva iba o necelych 5 %.

Tabuflka 1. Porovnanie algoritmov pre hladanie
izomorfného podgrafu. Doba behu je priemerna
hodnota pre jednu inStanciu a stfpec najrychlejsi
uvddza, kolko instancif vyriesil dany algoritmus
v najkratSom Case.

Algoritmus | Doba behu (us) | Najrychlejsi (#)
VE2 37.014 734941
VF2 s radenim 29.088 96473
RI 12.817 5641108
Best 12.259
100,00%
g 80,00%
§ 60,00%
f% 40,00%
)‘E 20,00%
® 000%
00001 0001 001 01 1 10
Doba behu (ms)
VF2 VF2 s radenim =—=RI

Obrazok 5. Porovnanie algoritmov pre hladanie
izomorfného podgrafu formou kumulativneho
histogramu. Interpretovat ho je moZné ako pocet
inStancii, pre ktoré doba behu neprekracuje urcity Cas.
Napriklad v pripade RI neprekracuje doba behu 10 us
v 60 % vsetkych inStancif.

Dalej bolo potrebné vykonat porovnanie jednot-
livych formatov pre uloZenie Struktirnych dat pred-
stavenych v Casti 4. Sledovanymi parametrami boli
vyslednd velkost v bajtoch a rychlost opitovného
ziskania plnej datovej Struktiry. Format MPM je za-
loZeny na spominanom serializacnom formate Mes-
sagePack s vyuzitim LZ4 kompresie. Rozdiel medzi
jednotlivymi verziami je iba v spdsobe uloZenia vlast-
nosti atémov, preto vizby neboli sicastou formdtu pri
tomto porovnani. Meranie bolo vykonané na 100000
nahodnych molekuldch z databdze PubChem a de-



safkrdt zopakované. Spriemerované vysledky je moZzné
ndjst v tabul’ke 2. Ako najoptimélnejSia verzia formétu
sa javi MPM 3, kedy su sdradnice a prvky uloZené
v poliach spolo¢nych pre celd Struktiru a menej bezné
vlastnosti atémov, ako napr. izotopy, si uloZzené vo
forme riedkych poli, kde kazdy prvok obsahuje index
atomu a hodnotu danej vlastnosti.

Tabufka 2. Porovnanie viacerych spdsobov
serializdcie idajov o atémoch v chemickych
Struktdrach.

Formait | Velkost (B) | Deserializdcia (us)

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 pridani informécif o vdazb4ch bolo mozné format
MPM porovnat s formatom SDF komprimovanym po-
mocou metédy DEFLATE. Aby bolo porovnanie spra-
vodlivejsie, bol datovy typ pre siradnice vo formaéte
MPM zmeneny z double na int, ked Ze SDF pod-
poruje pre suradnice iba hodnoty s pevnou desatinnou
¢iarkou, ktorych rozsah sa zmesti do int. Porovnanie
je mozné ndjst v tabulke 3. Meranie bolo vykonané
na 5000 ndhodnych molekulach a vysledky su sprie-
merované z desiatich opakovani. Vysledny format ma
oproti komprimovanému SDF o 27 % mensiu velkost
a umoziiuje aZ trojndsobne rychlejsiu deserializéciu do
potrebnej datovej Struktury.

Tabulka 3. Porovnanie formatov MPM a SDF.
Formaty, u ktorych nebol merany ¢as deserializacie,
sd uvedené iba pre porovnanie velkosti, ich pouZitie
by vzhladom na existenciu lepSej varianty neddvalo
zmysel.

Format | Velkost (B) | Deserializdcia (us)
SDF 4431.555 Nemerané
SDF (DEFLATE) 636.61 259.283
MPM (double) 614.941 Nemerané
MPM (int) 465 64.91

Dalsie meranie malo za dlohu rozhodniif, aky spo-
sob uloZenia chemickych $truktur zvolif. Prvd moZznost
bolo uloZenie priamo do siborového systému NTFS,
preto bolo potrebné zmerat, ¢i a ako sa men{ pristupova
doba k siborom v zdvislosti na pocte stiborov v zloZke.
Okrem jednoduchych zloZiek bola merana pristupova
doba aj v stromovej Struktire s dvomi droviiami, kde
kazda zlozka obsahovala d alSich sto zloZiek alebo
suborov. Merania boli vykonané pre platiiovy disk aj
SSD. Otvorenych bolo 50 ndhodnych stiborov v zloZke

a meranie zopakované stokrat. Vysledna doba v ta-
bul'ke 4 je priemerom vietkych merani. Na zaklade
vysledkov je mozné povedat, Ze optimdlny pocet st-
borov v zloZke sa pohybuje okolo 1000. Platiiovy disk
umoziuje aj vacsie zlozky, ale nad 10000 stborov
pristupové doba drasticky narastd. V pripade SSD
disku je tento ndrast pozvolnejsi. Vytvorenie stromo-
vej Struktiry nemalo na pristupovid dobu Ziadny vplyv,
preto je mozné tito stratégiu vyuzif na zvySovanie
kapacity tloziska.

Tabulka 4. Pristupova doba v us k siboru v zavislosti
na pocte siborov v zlozke pre siborovy systém NTFS.

Potet| 100 | 500 | 1000 | 5000
HDD | 97.478 | 103.041 [106.291| 117.142
SSD |102.626| 113.461 |129.938| 175.376
Pocet| 10000 | 100000 | 300000 | Strom (100)
HDD | 120.725 | 1059.978 |3485.66|  96.07
SSD |214.802| 455.916 | 529.47 | 110.796

Tabulka 5. Priemernd doba ziskania serializovanych
dat chemickej Struktiry z dloZiska. Metéda
ReadAllBytes Cita obsah siborov v stromovej
Struktire. Metdda Find ziskava déta z databéze
MongoDB, kde ¢islo uvadza pocet sibezne ziskanych
z4znamov.

Metéda | Doba ziskania dat (us)
ReadAllBytes 211.936
Find|1 234.376
Find 10 35.108
Find 100 13.408
Find 1000 12.137

Po ureni vhodnej velkosti zloZiek bolo moZné
vytvorit GloZisko v stiborovom systéme a porovnat
ho s databdzou MongoDB. V stborovom systéme na
SSD disku bola vytvorend dvoj-uroviiova stromova
Struktdra, kde kazd4 zlozka obsahovala najviac 1000
suborov. Kazda chemicka Struktira bola uloZena ako
jeden stbor, ktorého obsah sa ¢ital v prostredi .Net po-
mocou funkcie File.ReadAl1lBytes. V databaze
MongoDB uloZenej taktiezZ na SSD disku bola vy-
tvorend nova kolekcia zaznamov, ku ktorej sa pri-
stupovalo pomocou oficidlneho MongoDB ovlddaca
pre .Net. K ziskaniu poZadovanych zaznamov bola
pouzitd funkcia collection.Find, ktorej bol ako
parameter predany filter so zoznamom identifikatorov
pozadovany zdznamov. KedZe tento spdsob naroz-
diel od stiborového tloZiska umoZiiuje ziskat viacero
zéznamov jednym prikazom, boli zmerané Casy pre
rozny pocet sibezne ziskanych zdznamov. Do oboch



déatovych tlozisiek bolo uloZenych milién chemickych
Struktdr s priemernou velkostou 524 B v serializova-
nej reprezentacii. Nasledne sa merala doba ziskania
serializovanych dét pre 10000 ndhodnych chemickych
Struktdr, kazdé meranie bolo desatkrat zopakované a
vysledky spriemerované. V tabulke 5 je moZné ndjst
vyslednud priemernd dobu nacitania dat jednej chemic-
kej Struktiry pre uvedené metddy.

Ako je mozné vidiet vo vysledkoch, ziskanie dat
pre jeden zdznam v databaze priblizne odpoveda zi-
skaniu dét zo sdiboru, avSak pri vyZiadani viacerych
zdznamov z databaze zaroven je databazové rieSenie
radovo rychlejSie. Zrychlenie je najvyraznejSie me-
dzi ziskanim jenoho a desiatich zdznamov. S d alej sa
zvySujlicim poctom je postupne toto zrychlenie menej
vyrazné, zatial Co rastd pamifové naroky na uloZenie
dat. Ako optimadlna sa preto javi hodnota medzi 100 az
1000 subezne ziskanymi zdznamami.

Po scitani doby ziskania Struktirnych dét z da-
tabazy, ich deserializicie a priemernej doby behu al-
goritmu RI zistime, Ze doba spracovania jedného kan-
didata sa pohybuje okolo 91 ps. Celkova doba vyhla-
davania potom zdvisi od poctu kandidétov, ktorych
je nutné skontrolovaf. V pripade pouzitia odtlacku
s vysokou presnostou bude ich pocet zdvisiet pre-
dovsetkym od velkosti databdze a vstupného vzoru.
V pripade zadania vzoru, ktory je redlne mozné ndjst
ako podstruktiru v 30 % databazovych zdznamov bude
vyhl'adévanie z principu trvaf dlhd dobu. Takéto obecné
vzory ale nebyvaji pre uZivatelov prili§ zaujimavé.
Navyse aj v pripade mnoZiny najCastejSich vzorov,
spomenutej zaciatkom tejto Casti, bol v 80 % pripadov
pocet kandidatov mensi ako 1% velkosti databaze.
Ak uvazime databazu s 10 miliénmi zaznamov, 1 %
by predstavovalo sto tisic kandidatov. Pre takito kan-
didatnu mnoZinu by doba spracovania bola 9.1 s a tento
Cas by bolo mozné d'alej skratif paralelnym spraco-
vanim vo viacerych vldknach. Experimenty na takto
vel'kych kandiddtnych mnoZindch potvrdili predpove-
danti dobu vyhl'addvania.

V tomto ¢lanku bol predstaveny celkovy ndvrh systému
pre podstruktirne vyhladdvanie v databdzach chemic-
kych latok. TaktieZ sa ¢lanok zaoberal optimalizaciou
jednotlivych Casti a vyhodnotenim viacerych alter-
nativ.

Algoritmus RI sa ukézal az trikrat rychlejsi oproti
zauzivanému algoritmu VF2. V stiborovom systéme
NTES po prekroceni 10000 siborov v zloZke narastd
pristupova doba k stboru linedrne s poctom stiborov.
RieSenim je vytvorenie stromovych Struktir pomo-

cou adresarov. V pripade dostatku pamite RAM vsak
umoziiuje NoSQL databiza MongoDB aZ desafnésob-
ne rychlejsie nacitanie dat oproti uloZeniu Struktdirnych
dat do samostatnych siborov v stiborovom systéme.
Pri optimalizdcii systému je nutné uvazovat o kaz-
dej jeho Casti v suvislosti s ostatnymi. PouZitie ry-
chlejsieho algoritmu bude maf na zrychlenie systému
dat. TaktieZ je dolezité vhodne rozdelit dlohy. Napri-
klad presunutie kontroly odtlackov priamo do databdze
v kone¢nom dosledku zniZi jej zafaZenie, pretoZe sa
za cenu vypoctu vyrazne zmens$i objem prendSanych
dat. V sivislosti s tym je vhodné pripomentit, Ze aj po-
merne zIy topologicky index s nizkou presnosfou moze
podstatne obmedzit spracovdvani mnoZinu zdznamov.
V pripade ndvrhu podobného systému predstavuje
volba roznych metdd a technolégii ndro¢nd tlohu a
¢asto sa nezaobide bez podrobnych merani. Problém
rieSeny v tejto préci je vel'mi Specificky, no vysledky
a koncepty st relevantné pre aplikécie zaoberajice sa
hl'adanim vzorov v poCetnych databdzach grafov.

Réd by som pod akoval Ing. Zbyiikovi Kiivkovi Ph.D
za odborné vedenie prace a pomoc pri pisani tohto
¢lanku.
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