Nedilnou soucasti vyvoje 1éCiv je tzv. virtualni screening, jehoz cilem je pocitacova
identifikace biologicky aktivnich molekul. Jednou z variant virtudlniho screeningu je li-
gandovy virtualni screening, jenz je zalozen na vyuziti znamych biologicky aktivnich
molekul a podobnostniho vyhledavani. Molekulu 1ze reprezentovat jako graf, molekularni
podobnost lze pak modelovat na zékladé stejnych fragmentt (podgrafii) mezi dvéma mole-
kulami. Béznou praxi je fragmenty hashovat do omezeného ¢iselného intervalu a pouzivat
tato hashovand ¢isla pro vypocet molekuldrni podobnosti. Pti tomto hashovani ovSem
muze dojit ke kolizim. Obecné jsou kolize povazovany za nezadouci, neb dochazi ke ztrate
informace o molekule. Nasim cilem bylo vyzkouset, zda-1i mohou kolize fragmenti vést k
lepsim vysledktim. Za timto tcelem jsme navrhli nékolik podobnostnich modeli postave-
nych na fragmentech. Pro icely vyhodnoceni jsme implementovali testovaci prostredi, jenz
umoznuje snadné testovani a vyhodnoceni riznych modelt. Z provedenych experimentii
plyne, Ze vybrané kolize vedou k lepsim vysledktim, nez jsou vysledky bézné pouzivanych
metod. Dokonce existuji kolize, které v urcitém modelu dosahuji AUC presahujici 0.99.



