Vyhledavani podstruktur je jednou z nejcennéjsich schopnosti databazi
malych molekul. Dostupné databaze typicky poskytuji akceptovatelné rychlé
zpracovani uzivatelskych dotazi, ale nejsou dostatecné skalovatelné s ve-
likosti ulozenych dat. V této praci je popsana nova open-source databéze
Sachem, ktera implementuje novoy zptisob vyhledavani podstruktur vyuzi-
vajici nové sestavené otisky chemickych molekul ulozené v invertovanych
databazovych indexech. Rychlost vyhledédvani v této databéazi byla méfena
na datovych sadach obsahujicich desitky miliontt molekul. Porovnani vykon-
nosti s jinymi dostupnymi databazemi potvrdilo zlepseni v celkové rychlosti
hledani, moznosti skalovani vykonnosti i v efektivité prosivani dat. Préce déle
popisuje aplikaci databaze Sachem, sluzbu zalozenou na dotazovacim jazyku
SPARQL, které rozsifuje existujici sémantické datové sluzby o moznost zahrnout
v dotazech i chemicky relevantni strukturni a podobnostni podminky. Vysledek
nabizi nové, jednodussi moznosti dotazovani v dostupnych heterogennich da-
tovych zdrojich.



