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Bevezetés

Kémiai informatika ?

Nem a kémiai aspektussal
foglalkozunk...




Bevezetés

dletek/molekulak csucs- és élcimkézett

vegyuleteximolexuia iranyitatlan grafok

matematikai modellek
és problémak

I

kémiai problémak



Molekulak hasonlésaga

Mennyire hasonl6 két molekula ?
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Molekulak hasonlésaga

Mennyire hasonl6 két molekula ?
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Tekintsiik a legnagyobb kézds részgrafjukat!



Molekulak hasonlésaga

Legnagyobb kézds részgraf meghatarozasa

Elonyok
@ Ismert matematikai probléma
@ Intuitiv metrikék definialhaték vele !
@ Jol vizualizalhaté

Hatranyok
@ Szamitasigényes, lassu
@ Nagy tarigény (sok molekula esetén)



Molekulak hasonlésaga

Nagy adatbazis esetén gyors keresés?

Lekérdezés

Molekula-adatbazis
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Molekulak hasonlésaga

Molekulak leképezése egy metrikus térbe
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Neoes




Molekulak hasonlésaga

Molekulak fingerprintjei

@ Egy molekula
reprezentalasa
egy 0-1 sorozattal
(an. fingerprinttel)

@ Az 1-es bitek
valamilyen tulajdonsag

vagy részstruktura
meglétét jelentik 0100010100110000010110001001101000110100...




Molekulak hasonlésaga

Keresés molekulak Legnagyobb k6z0s
fingerprintjein részgraf keresése
@ Nagy adatbazisok esetén @ Lassabb, de pontosabb
@ Gyakran csak elemzés
elészlréshez @ Hasonl6sag vizualizalasa
@ Nagyon hatékony: @ Molekulak egymasra
kis tarigény, gyors illesztése is lehetséges

6sszehasonlitas



Molekulak hasonlésaga

Keresés molekulak
fingerprintjein

@ Nagy adatbazisok esetén

@ Gyakran csak
elésziiréshez

@ Nagyon hatékony:
kis tarigény, gyors
Osszehasonlitas

Néha még tovabb akarjuk
gyorsitani...

Az elbadas elsé fele
Fekete Istvan

Legnagyobb k6z0s
részgraf keresése

@ Lassabb, de pontosabb
elemzés

@ Hasonlésag vizualizalasa

@ Molekulak egymasra
illesztése is lehetséges

Nehéz probléma, hatékony
algoritmust kereslink

Az elbadas masodik fele
Kovacs Péter



