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Zhrnutie Porovnanie algoritmov

Praca sa zaobera vytvorenim systému pre 100.00%
podstruktdrne vyhladavanie v databdzach % .
chemickych Iatok obsahujlcich desiatky =

.y , - . S 60,00%
milionov zaznamov. Zo svojej podstaty je =
podstrukturne vyhladavanie ¢asovo narocna fg 40,00%
operacia. Navrhnuté rieSenie vyuziva 1 20,00%
kombinaciu molekularnych odtlackov a = S
rychleho algoritmu pre hladanie izomorfného 00001 0,001 0,01 0,1 1 10
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podgrafu. Rovnako dolezité bolo navrhnut Y =5 VF2 sradenfm =Rl
spOsob ulozenia strukturnych dat v systéme, : —

P . L y . y | Algoritmus Doba behu (ps) Najrychlejst (#)
kde bolo zvolené ulozenie serializovanej
reprezentacie do databdze MongoDB vre 37.014 734941

Z i . ,
P 2 VF2 s radenim 29.088 96473
: p v RI 12.817 5641108
Princip odtlacku Best 19 95

Podstrukturny odtlacok z kniznice RDKit. Presnost odtlacku je
priblizne 60%, co mbze viest k zredukovaniu poctu
prehladavanych struktdr o viac ako 99%.

Porovnanie ulozenia

Ulozenie strukturnych dat do stromovej struktury v siuborovom
systéme a NoSQL databaze MongoDB umoznujlcej ziskat
viacero zaznamov sucasne.
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Ulozisko Doba ziskania dat (us)

l (856421 NTFS 211.936
5756205 Odtlaco 234 376

21571054 —P> 41135892 :lh
4656323 | | MongoDB | 10 35.108
3535647 13.408

Architektdra systému

Databaza odtlackov a metadat
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