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1 Uvod

V timovom projekte FOTOTOX sa venujeme predikcii fototoxicity chemic-
kych latok prostrednictvom metddy in silico. Tento dokument slizi ako do-
kumentacia k danému projektu.

V tejto casti dokumentdcie sa mozno docitat o cieloch projektu, z akych
casti vyvijany systém pozostava a z akych modulov si dané casti systému
vytvorené. Pozrieme sa na architektiru rieSenia a funkcionalitu jednotlivych
casti modulov.
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2 Globalne ciele projektu

Hlavnym cielom projektu je schopnost predikovat fototoxicitu chemickej 14t-
ky. Sticastou dosiahnutia tohto ciela je vyuZzitie modelov kvantitativnej zavi-
slosti aktivity na struktire (QSAR), ktorymi mozno ziskat vztahy medzi che-
mickou struktidrou a biologickou aktivitou v sibore dat. Zo zhromazdenych
d4t a s pomocou natrénovaného modelu budeme nésledne vediet predikovat
fototoxicitu latky, pricom vypocet fototoxicity bude pristupny pre pouzivate-
la prostrednictvom webovej aplikécie.

2.1 Zimny semester

Hlavné ciele zimného semestra:
e Zadefinovanie si postupu prace a metodik.
e Ziskanie dostatocného mnozstva dat.

e Porozumenie problematike fototoxicity. Vykonanie EDA pre ziskané
data.

e I[dentifikovanie a vypocitanie chemickych deskriptorov, ktoré by mohli
korelovat s fototoxicitou.

e Navrh celkovej architektury.

e Navrh a implementéacia modulu data pipe.

e Navrh a implementacia machine learning modelu.
e Navrh webovej aplikacie.

e Dodrziavanie agile postupov. Iterativno-inkrementalny pristup k tvorbe
softvéru.
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3 Celkovy pohlad na systém

Zo specifikacie nasho projektu vyplynulo rozdelenie celkového systému na
dve logické casti.

1. Vytvorenie modelu

Prvou ¢astou nasho projektu je vytvaranie sposobu ako predikovat fo-
toxicitu latky. Za tymto ucelom pouzivame pristupy strojového ucenia,
ktoré vyzaduju ziskavanie dat, predspracovanie dat, trénovanie mode-
lov a ich validacia.

Model
analysis

Custom Experiment

<
Source
Data Descriptor Model Model Model code Source
validation calculation training evaluation validation repo
/L ML Model Pipeline
Metadata Deployment

N A l
r———————
Automated Pipeline |
1

q
A"
B —
Madel registry [~ """ A
Validate dat C?IC or Model Model Model .
alidate data retrieve training evaluation validation Trained
descriptors. model

Data Analysis

Prediction and |- —
descriptor
store

S~

T Performance ( L ) ) .
monitoring Prediction service @{ Model serving

Obr. 1: Vysoko troviiovy pohlad na architektiru systému
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2. Vytvorenie web aplikacie

Druhou ¢astou nasho projektu je zdostupnenie ndsho modelu pre ve-
rejnost. Zvolili sme sposob vyvoja web aplikdcie, ktord ndm pomoze
dosiahnut ¢o najsirisie vyuZitie.
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Obr. 2: Sposob extrakcie a predspracovania dat pre modely
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4 Moduly systému

4.1 Data pipe

Ziskavanie dat pre nasu problematiku je iterativny proces. Overovanie foto-
toxicity pre latky je zdihavé a mozeme preto spracovat zvicsa len par latok
naraz a poziadavky na predspracovanie deskriptorov sa vyvijaji. Z tychto
dovodov bolo pre nas dolezité zostavit proces, ktory nam umoziil automati-
zovat znaénu ¢as prace a sustredit sa tak na vyvoj ¢o najlepsicho modelu.

Calculate

Multiple .csv
files; different
schemas

Obr. 3: Sposob extrakcie a predspracovania dat pre modely

1. Crawl

Nazvy latok a informécie o ich fototoxicite ziskavame zvécsa manudlne
z vedeckych publikacii. Tieto publikécie vSak neobsahuji hodnoty des-
kriptorov, ktoré potrebujeme na predikciu. Preto sme zostavili nie-
kolko crawlerov, ktoré zobert zoznam latok, ktory im zaddme a hod-
noty deskriptorov vedia extrahovat z chemickych databaz.

2. Merge

Vystupy z nasich crawlerov potrebujeme zjednotit do jedného siboru
pre jednoduchsie spracovanie v neskorsich krokoch. Databazy pracuju
na principe SMILES kédov, ktoré pouzivame ako kIi¢ pre zlucovanie.
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3. Calculate

Na zaklade poznatkov ziskanych z prednasok o fototoxicite sme identi-
fikovali niekolko uZitoénych deskriptorov, ktoré sa nezvykni nachadzat
v databazach. Pre ich vypocitanie pouzivame kniznicu Rdkit. V tomto
kroku pripajame informécie o novych latkach k uz existujicemu zo-
znamu latok z predchadzajucich iteracii. Tento krok je potrebny pre
zabezpecenie niektorych casti funkcionality ¢istenia dat.

4. Clean

V poslednom kroku pripravy dat pre experimenty ich ¢istime. Pre
zarucenie stability naSich modelov odstranujeme premenné s nizkou
variaciou, premenné ktoré su vysoko korelované s inymi a zabezpecujeme,
ze nas dataset neobsahuje duplikované latky.

Pre overenie spravnosti funkcionality tejto pipeline, sme vytvorili aj nie-
kolko testov podla metodiky testovania, blizéie popisanej v Prilohe [B]
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4.2 Trénovanie modelov

Load data from .csv

\

Transform data

\

Train model |-—

\

Evaluate results

Parameter
optimization

Obr. 4: Struktira experimentov

Zaklad nasho systému tvori model, ktory dokédZe predikovat fototoxicitu
latky. Zostavili sme experimentdlny proces, ktory nam dovoli jednoducho
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natrénovat optimalny model pre zadany dataset stlacenim jedného tlacidla.

Proces je implementovany pomocou Jupyter Notebook a pre optima-

lizdciu modelu je vyuzity rdmec TuneSearch. Tento proces ndm umoznuje

automaticky najst najlepsiu kombindciu modelu a jeho parametrov pre dany

problém

Uspesnost modelov je vyhodnocovand na zdklade nasledujtcich metrik:



4 MODULY SYSTEMU 11

Metrika Vypocet
Sprévnost TP+$]}\DU+rql;JI\3[+FN
Presnost TPLEP
Uplnost TPTJF%
Fl-skére | 2% z%%

Tabulka 1: TP - skutoénd pozitivita (fototoxickd latka predikovana ako fo-
totoxickd), FP - falosna pozitivita (nefototoxickd liatka predikovand ako fo-
totoxickd), TN - skutoénéd negativita (nefototoxickd latka predikovand ako
nefototoxickd), FN - falogna negativita (nefototoxicka latka predikovand ako
fototoxickd)

Modely vyhodnocujeme aj podla systému SHAP, ktory poskytuje in-
formaécie o dolezitosti jednotlivych premennych pre rozhodnutia modelu. Tento
pristup ndm umozituje rozhodnit & rozhnodutia ddvaji zmysel z chemického
hladiska a poméha ndm urcéovat spolahlivost modelu. Presny popis pouzitych
deskriptorov a ich doélezitost pre rozhodnutia modelu je mozné vidief v
Prilohe [l

Aktualne najlepsi model je postaveny na optimalizovanej RandomForest
architekrire a dosahuje nasledovné vysledky:

Metrika | Hodnota

Spravnost | 78.58%

Presnost 89.47%

Uplnost 80.95%

F1-skére 85.00%
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4.3 Webova aplikacia

Nasa aplikacia pozostava celkovo z 2 oddelenych komunikujicich modulov, a
to samotnej web-aplikécie s ktorou priamo interaguje pouZivatel, a predikénej
sluzby ako mikrosluzby nasadenej samostatne. Pre komunikaciu s predikénou
sluzbou bude vyuzité REST API.

Webové rozhranie pozostava len zo 4 hlavnych casti, a to pole pre SMILES
na predikciu, samotny vystup na predikciu kde autorizovany pouzivatel vie
validovat predikciu, systém na autorizaciu a systém pre zobrazenie molekuly
a jej zakladnych chemickych deskiptorov pre dany SMILES kaod.

Na vizualizaciu molekil vyuzijeme napojenie na sluzbu ChemAxon, a na
autentifikaciu vyuzijeme API nasho backendu Djanga, a prihlasenie prebehne
cez institiiciu aby sme vedeli spojit validacie predikcif s osobou z akademickej
institucie. Priebeh autentifikécie je znazorneny na Obr

Nasa predikéna sluzba prijma poziadavky cez REST. Ak uz bola predtym
hodnota predikovana pre dany vstup, vratime rovno predoslua predikciu ak je
ID modelu rovnakd ako v predikcii. Vieme vrétit nielen istotu predikcie ale
aj kolko pouZivatelov validovalo predikciu.

4.3.1 Metodika predikcie

Ako prvy krok skontrolujeme ¢ nemdme latku ulozend v tabulke Molecule
(vid obrazok ). Pokial 4no, vratime fototoxicitu spolu so zdrojom (37T3 test,
3D test, In silico) a mierou istoty.
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Obr. 6: Struktira détového tloziska pre webovid aplikéciu
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V pripade chybajiceho zaznamu sa posiela SMILES kod do komponentu
pre vypocet chemickych deskriptorov, ktoré model vyuziva, a tie potom
posleme do modelu pre predikciu fototoxicity. Odpoveddame web-aplikacii so
samotnou binarnou predikciou, a aj percentualnou istotou.

Web-aplikacia je strukturovand tak, aby sa automaticky nasadzovali mo-
dely v momente ak data o validovanych predikcidch prekrocia urcité metriky:.
Vybera sa vzdy najlepsi model, ale vsetky modely, spolu s ich ID ukladame.
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4.3.2 Obrazovky webovej aplikacie

| want to use your ; E

software to

predict phototoxicity M L To X

Obr. 8: Landing page stranky, vyber medzi predikciou a posielanim dat.
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Identity Verification

Access is only possible if your institution
supports insitutional login

sl Institutional Login

Obr. 9: Overovanie identity pouzivatela, pri predikcii nieje potrebna ak
nechce korigovat vysledky.

Switch to Data Submission Verified el

List of SMILES separated by new lines

Obr. 10: Vkladanie SMILES kédov pre predikciu, moznost vkreslit struktiru
molekuly.
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Switch to Data Submission Verified sl
Smiles 1: CC=Si[CI]CC=(0)C

Possibly molecule model List of common
descriptors

Correct the prediction

Smiles 2: Ti=C=0C

Obr. 11: Viditeny model molekuly, par zakladnych deskriptorov a vysledok
predikcie. Moznost opravy predikcie ak je pouzivatel overeny.

Smiles 1: CC=Si[CI]CC=(0)C

Test used:

313 3D Other

Correct class:

Possibly molecule model List of common PT v
descriptors
Experimental data:

@ Attach

Smiles 2: Ti=C=0C

Obr. 12: Pouzivatel vie zadaf typ testu, vysledok a pridat experimentdlne
data na opravu.
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Switch to Data Submission Verified el

Smiles 1: CC=Si[Cl]CC=(0)C

Possibly molecule model

List of common Tha n k yO U!

descriptors
for your submission

Smiles 2: Ti=C=0C

Obr. 13: Potvrdenie korekcie predikcie.

Switch to Prediction

Identity Verification Required

Access is only possible if your institution
supports insitutional login

a Institutional Login

Obr. 14: Pre posielanie dat je nutné byt overeny.
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Switch to Prediction Verified el

Drop here or click to attach experimental results

o N

Smiles Test Type Result

[HO[N]=CCCC=0[NJ(SI)CC ] 313 3D |Other PT hd

+ Add Row

Obr. 15: Pouzivatel vie zadat Iubovolny pocet riadkov vysledkov, a pridat
subor s experimentalnymi datami.

Switch to Prediction Verified s

Thank you!

Submit more data

Obr. 16: Potvrdenie poslania dat.
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1 Uvod

V tejto casti si blizSie priblizime informécie o riadeni projektu. Pozrieme
sa na to, akym sposobom sme organizovali riadenie 1loh, aké techniky a
prostriedky sme pouzili na riadenie a realizaciu projektu.

V tejto casti dokumentacie sa nachadzaji informacie o rolach ¢lenov timu,
aké manazérske pozicie ¢lenovia timu zastdvali a aky je ich podiel prace na
vytvorenom diele, dokumentacii a metodikach. Néasledne sa opisujui aplikécie
jednotlivych manazmentov v projekte, ktoré sa odkazuju na prislusné meto-
diky. Sucastou riadenia projektu je aj globalna retrospektiva a sumarizdcia
sprintov, v ktorych sa uvadza pokrok timu na projekte.
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2

2.1

Role ¢lenov timu a podiel prace

Role ¢lenov timu

Meno a Priezvisko

Rola

Matej Halinkovic

Architect & ML Engineer

Jakub Knéanik

QA Engineer

Jakub Maruniak

Data Scientist & ML Engineer

Katetfina Muskova

Data Scientist

Patrik Pavlacka

Web & ML Engineer

Tibor Sloboda

Matej Halinkovic

Domain Knowledge Expert

Néavrh ML modelov, navrh ML experimentov, navrh architektiry Data
pipe, programovanie crawlerov chemickych databéz

Jakub Knanik

Manazment kvality. Code review modulu Data pipe.

Jakub Maruniak

Resers dostupnych zdrojov, analyza vhodnosti a extrakcia chemickych
latok z vedeckych publikacii

Katerina Muskova

Analyza a cistenie dat (EDA), cast Cleaner

Patrik Pavlacka

Vytvorenie a nasadenie webovej stranky timu a jej pravidelné aktu-

alizovanie

Tibor Sloboda

Analyza, interpretdcia a counsel pre doménu, vyber a implementécia
vypoctu chemickych deskriptorov, zlozenie data pipeline, spravovanie
Gitu + merge, a architektira MLOps
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2.2 Podiel prace

Sprint 1

Sprint 2

Sprint 3

Meno a Priezvisko

Percentualny podiel

Matej Halinkovic

17%

Jakub Kndanik 20%
Jakub Maruniak 16%
Katefina Muskova 11%
Patrik Pavlacka 23%
Tibor Sloboda 13%

Meno a Priezvisko

Percentualny podiel

Matej Halinkovic

17%

Jakub Kndnik 19%
Jakub Maruniak 17%
Katefina Muskova 17%
Patrik Pavlacka 14%
Tibor Sloboda 16%

Meno a Priezvisko

Percentualny podiel

Matej Halinkovic 11%
Jakub Kndanik 17%
Jakub Maruniak 18%
Katefina Muskova 12%
Patrik Pavlacka 19%
Tibor Sloboda 23%

24
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Sprint 4

Sprint 5

Meno a Priezvisko

Percentualny podiel

Matej Halinkovié 22%
Jakub Kndnik 14%
Jakub Maruniak 15%
Katerina Muskova 21%
Patrik Pavlacka 12%
Tibor Sloboda 16%

Meno a Priezvisko

Percentualny podiel

Matej Halinkovic 16%
Jakub Kndanik 13%
Jakub Maruniak 16%
Katerina Muskova 21%
Patrik Pavlacka 20%

Tibor Sloboda

14%

25
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Praca na milniku

Autor Casti milnika

Celkovy pohlad na systém,

Moduly systému,

Matej Halinkovi¢ | Role ¢lenov timu a podiel prace,
Manazment a metodologia spravy tloh,
Manazment a metodologia datovej vedy

Uvod - Inzinerske dielo,

Globéalne ciele projektu,

Jakub Knanik Uvod: Riadenie pl"OJGk/tl}, '

Manazment a metodologia kvality,

Manazment a metodologia verziovania projektu,

Prihlaska na TP Cup

Globélna retrospektiva,

Sumarizécia $printov,

Manazment a Metodologia komunikacie,
Manazment a Metodologia ukladania informacii

Katetfina Muskova

Moduly sytému,

Tibor Sloboda Pouzivané chemické deskriptory
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3 Aplikacie manazmentov

3.1 Manazment kvality

Sucastou projektu je aj zabezpecovanie kvality kodu, a to prostrednictvom
dodrziavania zauZzivanych standardov a nami ustanovenych pravidiel. Vzhla-
dom na povahu projektu a moznosti jeho d’alsicho rozsirovania si myslime,
7e standardy kvality prispeju k lepsej a rychlejsej pochopitelnosti kédu. Ta-
kisto udrziavanim kvality cielime na moduldrnost, ktord pomoéze k dosia-
hnutiu nizsej komplexnosti kodu a lepsej schopnosti rozsirovania funkcionalit
systému.

Na overenie dodrzanej kvality slizi code review, pocas ktorého sa posu-
dzuje kvalita kédu z hladiska chybovosti a dodrzania standardov. Konkrétne
informdcie o pisani kédu podla prijatych pravidiel mozno najst v prilohe
Metodika zabezpecovania kvality kodu.

3.2 Manazment testovania

Testovanie softvéru je jednou z nevyhnutnych zloziek zabezpecovania kvality
softvéru, a preto urcité zauzivané sposoby testovania aplikujeme aj pre tento
projekt. Cielom testov je nielen odhalovanie uz pritomnych defektov, ale aj
zabezpecovanie spravnosti funkcionalit. Ked sa kéd uréitej funkcie pokrytej
testom zmeni, test by mal byt schopny odhalit, ¢ zmena kédu nesposobila
chybu vo funkénosti daného kodu.

V projekte aplikujeme nasledujice druhy testov: jednotkové testy, ktorymi
chceme overit spravnost jednotlivych funkénych jednotiek kédu, integraéné
testy, ktorymi overujeme interakcie medzi funkénymi jednotkami aplikacie,
systémové testy, ktorymi testujeme spravnost chodu celého vyvijaného systé-
mu, end-to-end a aplikacné testy, ktorymi validujeme vytvorené riesenie.
Sticastou projektu je tak strukturdlne (white-box) ako aj funkciondlne (black-
box) testovanie.

Je vysoko odporticané testovat inkrementdlne, kedZe vieme problémy za-
chytif postupne a v skorsich fazach vyvoja. Pravidla a konkrétnosti imple-
mentovania testovania v projekte mozno néjst v prilohe .
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3.3 Manazment verziovania projektu

Stav jednotlivych ¢asti projektu moze byt réznorody, a preto je vhodné
pouzivat systém verziovania projektu, ktory ndm umozni zachovévat si rozne
verzie projektu. Takto budeme moct pracovat paralelne na viacerych funkci-
onalitdch a podsystémoch, ¢im zvysime nasu efektivitu.

Pre potreby verziovania pouzivame distribuovany systém riadenia revizii
Git, ktory je napojeny na online nastroj pre verziovanie kédu Github. Kon-
krétne informdcie o struktire projektu a jeho verziovani mozno néjst v prilohe
Metodika verziovania kédu.

3.4 Manazment spravy uloh

Pre vytvéranie, sledovanie a rozdelenie tloh medzi ¢lenov timu vyuzivame
nastroj Jira. M4 rozsiahlu funkcionalitu, ktorda nam zjednodusuje udrziavanie
prehladu o tom, ktory ¢len timu pracuje na ¢om, sledovat ako napredu-
jeme v jednotlivych castiach projektu. Presna metodika nasej prace s tymto
néstrojom je popisand v prilohe [D]
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3.5 Manazment datovej vedy

N4&s projekt sa z velkej ¢asti zamierava na détovi vedu, pre ktord klasicky
Agile pristup nie je idedlny. Z tohto dovodu sme nase postupy rozsirili o
metodolégiu CRISP-DM, ktord je blizsie popisand v prilohe [E]

3.6 Manazment komunikacie

KedZe zadany projekt nie je individudlny, ale skupinovy, je nutné sa do-
hodnit na sposobe komunikicie. Bolo nutné zvolit prislusné kandly, a sposob
akym budi pouzité. Kedze sa v novembri zhorsila pandemickd situdcia,
vSetka komunikacia sa presunula do online prostredia, ¢im manazment komu-
nikacie nabral na dolezitosti. Podrobnejsie inrormécie o zvolenej metodologii
mozno néjst v prilohe
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4 Globalna retrospektiva

Na zaciatku cesty nasho projektu sa bolo treba najskor zorientovat v téme fo-
totoxicity. Okolo chémie sa tocila diskusia nielen v time, ale aj nasich stretnu-
tiach s vedicou timu. Po aspon ¢iastoénom zorientovani v odbore sme zacali
vytvéarat prvé modely, ktoré sme menili v nadviznosti na d'alsie zistenia a
nové data.

KedZe by aplikdcia mala byt pohodlne pouZitelna uzivatelom, je sticastou
nasho projektu aj vybudovanie webovej aplikdcie, ktorou sme sa zacali za-
oberat v trefom $printe. Zatial sme sa sistredili predovsetkym na navrh kva-
litnej architektiry s moznostou autentifikdcie. Podrobnejsi prehlad éinnosti
je potom spisany v nasledujicej kapitole [5
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5 Sumarizacie Sprintov

Sprint &. 1

Cielom nasho prvého §printu bolo v prvom rade oboznamit sa s problemati-
kou fototoxicity, aby sme dobre chdpali ddtam s ktorymi budeme pracovat,
t.j. formy zapisov a reprezenticie molekil pomocou roznych deskriptorov.
Prestudovali sme poskytnutt literatiru, a tam kde to bolo mozné extrahovali
dostupné chemické latky, relevantné k ndsmu problému. Z nich sme pomo-
cou webovych databaz chemickych latok ziskali deskriptory, nad ktorymi sme
vykonavali prieskumni analyzu. Samozrejme, okrem préace s datami sme spo-
jazdnili webov stranku s prezentaciou nasho projektu, nasetupovali GitHub,
JIRA a Confluence projekty.

Date - October 4, 2021 - October 18,2021

Completed work Guideline Work Scope

Obr. 17: BurnUp graf Sprintu ¢.1

Sprint &. 2

V ramci tohto Sprintu bola zavedena implementéacia rozvinutych modelov
pre predikciu a vyriesenie problému ziskavania novych dat. Podarilo sa nam
implementovat nové systémy, ktoré ndm do budiicnosti uetria viac casu.
Pokrocili sme vo vSetkych smeroch, ¢i uz v rdamci riadenia projektu, ale aj
samotného vyvoja - data engineering a modelling. Zacali sme tiez planovat
strukturu findlnej webovej aplikécie. Zaroven sme narazili na niekolko problémov,
primarne stale zapasime s datovou doménou, ¢i uz s mnozstvom dat, pristupu

k nim, alebo vhodnostou roznych deskriptorov.
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Date - October 18,2021 - October 31,2021

Completed work Guideline Work Scope

oct 19 oct21 oct23 oct2s

Obr. 18: BurnUp graf sprintu ¢.2

Sprint c. 3

Hlavnym cielom tohto §printu bolo vytvorit prototyp webovej aplikécie pre
ML Model Deployment a extrahovat d’alsie ddta z ¢lankov a databdz. Zacali
sme pracovat aj na dokumente Milnik 1 (prvé 3 $printy) a ndvrhu archi-
tekttry webovej aplikécie. Pocas tohto §printu sme mali aj hostovani prednésku
s Dr. Helenou Kand drovou. Dozvedeli sme sa nové informdcie o fototoxicite,
aké su charakteristické vlastnosti fototoxickych latok, kedy je potrebne tes-
tovat fototoxicitu latky, aké testy sa v sicasnosti robia na fototoxicitu a
zvalidovali sme nami vybrané deskriptory.

Date - November 1, 2021 - November 14, 2021

Completed work Guideline Work Scope

nnnnn

Obr. 19: BurnUp graf $printu ¢.3
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Sprint ¢. 4

Prioritou tohto Sprintu bolo spisanie prvého milniku, ¢o sa odrdza aj v
ulohach z tohto sprintu. Okrem pisania samotného dokumentu vsak z tvorby
milnfku vyplynuli aj tlohy na dizajn architektiiry pre nasu budicu webovi
aplikaciu. Identifikovali sme potrebné casti ako ML pipe pre aplikaciu, da-
tabéza predikcif a rozhranie pre overovanie identity pouZivatela. Architektiru
danych casti sme nasledne navrhli prislusnymi diagramami. Tiez sme dalej
pokracovali v zbierani d'alsich idajov o fotoxicite 14tok.

Date - 15 November 2021 - 29 November 2021

Completed work Guideline Work Scope

Nov 21 Nov 23 Nov2s

Obr. 20: BurnUp graf Sprintu ¢.4

Sprint ¢c. 5

Riesili sme sposob validécie pouzivatelov, ndvrh backendu a pouzivatelského
rozhrania. Zaroven sme skiimali moZnosti, ako prepojit Django s JavaScrip-
tom. V druhej casti Sprintu sme navstivili chemicky ustav na SAV. Pri ex-
kurzii sme sa zozndmili s experimentami, pri ktorych sa zistuje fototoxicity
a urcuje absorpcné spektrum latok, ktoré s fototoxicitou suvisia.
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Obr. 21: BurnUp graf sprintu ¢.5

Prilohy

A Metodika zabezpecovania kvality kédu

Cielom tejto metodiky je zadefinovanie si sady pravidiel o pisani kédu v
Pythone. Pre tieto téely mozeme pouzit standardy PEP ako aj niekolko
vlastnych pravidiel. Pri pisani kédu sa nésledne vieme riadit uvedenymi pra-
vidlami, ktoré sa d’alej kontroluji pri postideni kédu.

Pravidla pisania kédu

Pre postdenie dodrzania Standardov a zachovanie kvality Python kodu vieme
pouzif néstroj na statickd analyzu kédu PyLint. Standard, ktory PyLint
pozaduje aby sa dodrziaval, je PEP 8. Okrem PEP 8 sa vsak vyzaduje
dodrziavanie d’alsich pravidiel uvedenych v tejto metodike. V pripade, ak
nejaké pravidlo nie je uvedené v tomto dokumente, ale definuje ho Standard,
je vysoko odporucané sa riadit danym standardom. Této metodika sluzi
primdrne ako navod, avsak Specifické pripady si mozu vyzadovat vynimky
(ich opodstatnenie sa posidi pocas code review).

Dizka riadku

e Maximélna dizka riadku je podla PEP 8 79 znakov. PyLint tento limit
rozsiril na 100 znakov, ¢o povazujeme za vhodnejsi limit, a preto ho
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pouzijeme aj v nasej metodike.

V pripade prekroceného limitu dIZky riadku treba dodrzat zdsady od-
sadenia.

Odsadenie, prazdne riadky a medzery

Na konci riadku by nemali byt zbyto¢né medzery. TaktieZ je potrebné
sa vyvarovat zbytoénym znakom medzery vnutri kédu (napr. medzi
nézvom funkcie a zdtvorkou s argumentami), obsiahlo tito ¢ast doku-
mentuje PEP 8.

Medzi funkciami treba mat 2 riadky volné. Na konci stiboru mé byt
prave jeden prazdny riadok. Logické skupiny importov modulov maju
byt oddelené prdzdnym riadkom (vid'. nizgie). Ak za importami na-
sleduje definicia globélnych premennych, pripadne nastavenia (napr.
logovanie), priddva sa za importy jeden prazdny riadok, v opaénom
pripade dva prazdne riadky.

Pomenovavanie premennych, funkcii, tried atd'.

Vsetky vlastné pomenovania musia byt pisané v anglickom jazyku.

V pripade premennych treba dodrziavat snake_case. Niektoré premenné
mozu pravidld pisania danym stylom narisat (napr. df - dataframe).
Takéto pripady patria medzi vynimky a si povolené, musi vsak ist o
vSeobecne zname a pouzivané nazvy.

Pre moduly (Python stibory) a baliky je vhodné pouzivat malé pismen4.
Idedlne by mali byt tieto ndzvy ¢o najkratsie (jednoslovné). Ak je to
nutné, je mozné pouzivat snake_case. Pridanim znaku _na rozdelenie
slov vieme dosiahnut lepsiu ¢itatenost a priamejsie pomenovanie.

Nézvy tried by mali pouzivat konvenciu CapWords.

Pouzivané nazvy by mali vystizne pomenovavat ich zmysel a funkci-
onalitu. Je lepsie ndzov rozpisat, nez pouzivat nezndmu skratku, ktorej
vyznam si nikto nedomysli.
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Napoveda datového typu

e Cielom tohto pravidla je vyuzitie anotdcie ddtovych typov, éim sa Pyt-
hon kod stane pristupnejsim pre statickt analyzu kédu a refaktoring.
Aplikuju sa pravidla smernic PEP 484 a PEP 3107.

e Népovedy je nutné definovat sposobom:

— parametre: def foo(a: expression, b: expression = 5): .

— navratové hodnoty: def sum() -> expression: .

Import modulov

e Importy musia byt vidy vlozené na zaciatok modulu, ale az po ko-
mentaroch pre dokumentaciu.

e Pozndme tri druhy importov. V module musia byt importy rovnakého
druhu zoskupené spolu a oddelené prazdnym riadkom. Konkrétne ide
o tieto typy importov (treba dodrzat aj poradie typov importov):

— importy zo Standardnej kniznice
— importy zo suvisiacich kniznic tretich stran

— importy z lokalneho prostredia

e Nepouzivané importy treba vymazat.

Refaktoring

e V pripade, ak sa opakuje niektora funkcionalita v kéde, je potrebné sa
zamysliet nad moznostou refaktorovania kédu. Medzi takéto moznosti
moze patrit vypichnutie opakujiicej sa ¢asti kédu a jej oddelenie v
samostatnej funkcii ¢i rozdelenie komplikovanej funkcie na mensie casti.

e Pomocou refaktoringu mozeme docielit nielen lepsiu ¢itatelnost, ale aj
znovu-pouzitelnost. V snahe docielit modularizdciu vieme kéd rozpisat
do funkecii ¢i tried.

e Treba dodat, Ze nie je nutné za kazdd cenu refaktorovat. Dolezité je,
aby jednotlivé casti kédu (funkcie, triedy) ddvali zmysel a nevenovali
sa prilis velkému poctu funkcionalit.
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Dokumentacia v kode

Standardy PEP 8 a PEP 257 opisuju pravidld pisania dokumentécie v
Python kéde.

Pre dokumentdciu sa pouzivaji dokumentacné retazce (docstrings),
majuce tvar troch dvojitych ivodzoviek.

Napisanie dokumentéacie je potrebné pre moduly, funkcie, triedy a ich
metody.

Ostatné pravidla

Textové retazce budd definované jednotne, a to s pouZitim jednodu-
chych tivodzoviek v pripade identifikdtorov a dict kli¢ov a dvojitych
uvodzoviek v ostatnych pripadoch. V pripade, ak string obsahuje dvo-
jiti tvodzovku, treba pouzit na definovanie refazca jednoduché tvo-
dzovky a opacne, aby sa zabranilo zbytoénému pouzivaniu escape zna-
kov.

Spustitelny sibor musi mat definovanu ¢ast if __name__== "_main__":

Forméatovanie v logovani nemusi pouzivat lazy formatting (%), aj ked
ho odporica PyLint. Lazy formatting sa sice v PEP 282 spomina, no
nie je uvedeny ako Standard.

V pripade, ak chce programdtor pouzit v jazyku Python konstrukciu
podobni rozhraniu pre triedu, mal by vytvorit abstraktnt triedu podla
smernice PEP 3119.

Cokolvek nepouzité (premennd, funkcia, trieda, modul ...) by malo byt
vymazané, pripadne treba v komentdri vysvetlit, preco dany kéd nevy-
mazat.
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B Metodika testovania

Sucastou vyvijaného produktu je aj jeho testovanie a validdcia. Pre tento
projekt boli pre ucely testovania vybrané nasledujice druhy testov: jednot-
kové, integracné, systémové, end-to-end/akceptacné testy. V tejto metodike
mozno ndjst konkrétne informdcie tykajice sa implementovania testov do
projektu.

Jednotkové testy

Prostrednictvom jednotkovych testov vieme zistit spravnost fungovania urcitej
ucelenej casti kodu (funkcia, trieda, metéda v triede ...). Jednotkové testy by

mal prednostne pisat autor danej ¢asti kédu, pripadne sa napisu dodatoéne

v procese QA podla potreby. Zoznam pravidiel pri pisani testov:

e Python: testy sa musia nachddzat v baliku tests.

e Python: konvencia ndzvoslovia testovacich modulov postupuje podla
prijatych pravidiel pisania kédu (teda snake_case), kazdy nazov testova-
cieho modulu ale musi za¢inat na test_, teda napr. test_your_module.py.

e Python: jednotkové testy sa vykonavaji pomocou kniznice pytest.

e Princip AAA (arrange, act, assert). Ak je to mozné, je odporucané
dodrziavat tento princip. Najskor si pripravime vsetko, ¢o k vykona-
niu testu potrebujeme (arrange). To moze byt vytvorenie instancie ob-
jektu, naplnenie premennych objektu nejakymi hodnotami a podobne.
Nésledne vykondme funkcionalitu, ktort chceme testovat (act), co moze
byt napr. zavolanie metédy. Nakoniec chceme porovnat oc¢akdvany vysledok
s redlnym vysledkom (assert), ¢im si overujeme hypotézu daného testu.

e Jeden test by mal testovat prave jednu hypotézu. Test sa tak musi
venovat jednej konkrétnej funkcionalite, aby sa zabranilo nedorozume-
niam v interpretacii vysledkov. Odporucany je jeden assert na test, nie
je to vsak nutné, pokial sa asserty venuji rovnakej hypotéze.

e Kazdy test by mal mat svoju kratku dokumentdciu, aby bolo jasné, ¢o
sa testuje a aky vysledok sa ocakéva.
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C Metodika verziovania kodu

Na kolaborativnu pracu na projekte sa pouziva nastroj na verziovanie kédu
Github. V ramci organizacnej Struktiry mame prideleny priestor organizécie
STU-FIIT-Team-20-2021. V danej organizacii si vytvorime stikromné repo-
zitare, ktoré odzrkadluji jednotlivé logické a organizacné celky projektu.
Sucastou projektu st tieto Github repozitére:

e website - subory suvisiace so statickou verziou webového sidla timu
e data-pipeline - kéd zaoberajici sa ziskavanim a ¢istenim dat

e webapp - webovd aplikdcia, s ktorou bude interagovat pouzivatel

phototox-analysis - venuje sa analyze ziskanych dat

chem-descriptor-evaluator - vyhodnocovanie chemickych deskriptorov

zo SMILES kodov

Sucastou repozitdrov su vetvy, ktoré umoznuji bezpeéné vyvijanie novych
funkcionalit ¢i opravovanie chyb. Hlavni vetvu pomenivame master, pripad-
ne main. Vedlajsie vetvy sa ndsledne pomentivaji podla ich vyznamu a
dovodu vzniku. Dolezité je udrziavanie spravnosti master vetvy - nedokoncené
¢i neoverené funkcionality je vhodné najskor vyriesit v samostatnej vetve a
az potom urobit zliéenie vetiev.
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D Metodika spravy uloh

Pre spravu a sledovanie tloh v nasom projekte pouzivame nastroj Jira od
spolocnosti Atlassian. Umoznuje ndm jednoducho evidovat tlohy, ktoré si
potrebné spravit v danom Sprinte a kto je za ne zodpovedny. Tento néstroj
poskytuje rozsiahlu funkcionalitu a zna¢ne nam zjednodsuje udrziavanie prehladu
nad vykonavanou pracou.

Funkcionalitu néstroja sme si upravili tak, aby vyhovovala nasim po-
trebam a vytvorili sme nasledujice rdmce pouzivania, ktoré zabezpecuji co
najplynulejsiu spolupracu a umoznuju kazdému ¢lenovi timu zostat v obraze.

D.1 Workflow

Predvoleny workflow v Jira je pre nase potreby prilis jednoduchy. Pozostava
iba z 3 zakladnych casti TO DO — IN PROGRESS — DONE. V nasej
metodike pouzivame este dva kroky navyse.

Unblock 1 Unblock 3

Blocker ON HOLD Blocker
Unblock 2 Blocker

Create TO DO Start work IN PROGRESS End work WVALIDATION
Adjust work

Done issue

DONE

Obr. 22: Workflow v Jira

e TO DO - Uloha je vytvorena a pridelena ¢lenovi tymu, ale ten na nej
este nezacal pracovat.

e IN PROGRESS - Praca na tulohe prebieha.
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e ON HOLD - Préaca na tlohe bola zablokovana vzniknutym problémom.
Zviacsa znamena cakanie na dokoncenie inej 1lohy.

e VALIDATION - Po ukonéeni prace na tlohe musi prejst validdciou,
ktorej cielom je overif ¢ vykonand praca skutoéne splnila poziadavky.

e DONE - Uzavretd tloha.

D.2 Typy dloh

Jira poskytuje rozne tirovne granularity tiloh a umoziuje zacleiovat tlohy
do logickych skupin. Jedna z moznosti si napriklad Story points, uzitoéné
pre Agile vyvoj. Avsak prostredie Jiry nie je pre vyuzitie Story points in-
tuitivne, preto sa spoliehame primarne na Tasks, Sub-Tasks a Epics. Do
Epics zacleniujeme vsetky tilohy a to podla nasledujticeho kltica:

e Paperwork - Administrativne ulohy ako zdznamy so stretnuti, retros-
pektivy Sprintov a pisanie milniku

e Data engineering - Ziskavanie novy déat zo zdrojov, vyvoj vsetkych
casti data pipeline

e Modelling - Experimentalny vyvoj modelov, pretrénovanie existujicich
modelov na novych datach a podobne

e Web - fﬂohy tykajuce sa ako udrzby timového webu, tak aj vyvoju
webovej aplikacie
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D.3 Role

Rola

METODIKA SPRAVY ULOH

Zodpovednosti

D-3

Majitel

Vytvaranie tloh

Pisanie popisu ulohy

Urdci kto je za tlohu zodpovedny
Validuje ulohu

Mobze aktualizovat status tlohy

Zodpovedny

Zodpovedny za pracu na tlohe
Komunikuje s Majitelom a Podporou
Moze delegovat cast prace pre Podporu
Aktualizuje stav ilohy

Podpora

Podporuje Zodpovedného

programovanim, diskusiou, zosuladenim s inou lohou, ...

Neaktualizuje status tilohy
Komunikuje hlavne so Zodpovednym
Nie je zodpovedny za tlohu

D.4 Komunikacia

Aktualizacia

Obsah

Pred kazdym stretnutim
Pri presune tlohy do stavu ON HOLD

Povinna - treba $pecifikovat ¢o tilohu blokuje

Neakceptovanie tlohy pri validacii

Co najdetailnejsie popisat ¢o nebolo splnené.

Inkrementalne aktualizicie ked je 1loha v stave IN PROGRESS
Dobrovoln4 Moznost upozornit (@) ¢lena timu pri zmene stavu

Kedykolvek to ¢len timu uzné za vhodné
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E Metodika datovej vedy

Business Data
Understanding Understanding

Data
Preparation
_
Deployment
-
_— )
Data Modeling

Obr. 23: CRISP-DM

Nasa praca z velkej ¢asti spociva v datovej vede a strojovom uceni. Této pod-
skupina softvérového inzinierstva ma kvoli podstate svojej ¢innosti specifické
poziadavky na pracovny postup. V nasom time sa teda okrem Agile meto-
doldgie spoliehame z velkej casti aj na CRISP-DM (Cross Industry Standard
Process for Data Mining).

CRISP-DM popisuje prirodzeny zivotny cyklus, ktory sa vykrystalizuje vo
vacsine projektov datovej vedy. S nasim prehlbujiicim sa porozumenim prob-
lematike fototoxicity sa prehlbuje aj pochopenie dolezitosti roznych deskrip-
torov, ktorymi ju mozeme predikovat. To ndm umozituje upravovat sposob
pripravy dat a trénovania modelu tak, aby sme dosahovali coraz lepsie vysledky.
V nasej webovej aplikdcif ndm to umozituje stéle pouzivat najlepsi dostupny
model, ale zaroven sme pripraveny na zmeny a implementéciu vylepseni.
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F Pouzivané chemické deskriptory

Na zéklade struktiry molekul latok a ich chemickych vlastnosti, sme identi-
fikovali alebo vypocitali rozne uzitoéné deskriptory, ktoré by mohli byt kore-
lované s fototoxicitou latok. Nésledne sme nad tymito deskriptormi trénovali
modely strojového uéenia, a analyzovali uzitoénost a teda dolezitost roéznych
deskriptorov pre klasifikdciu latok medzi fototoxické a nefototoxické. Sa-
motnd dolezitost deskriptorov na zdklade natrénovaného modelu je viediet

vo [Figure 24}

Deskriptor

Popis deskriptoru

cycles

Pocet karbocyklov v molekule

atom_valence

Suma valencie atémov v molekule

gesteiger (rozne)

Rozne statistické hodnoty odvodené z Gesteige-
rovych nabojov atémov, napr. suma pozitivnych
a negativnych nabojov, ich priemery, a pod.

hydrogen_count

Pocet vodikov v molekule

csp3

Pomer sp3 hybridizovanych uhlikov ku vsetkym
uhlikov

aromatic_heavy_atoms

Pocet tazkych atémov v aromatickych cykloch

balban_j Topologicky index komplexity molekuly

hallkier Pomer kovalentnych polomerov pre nehybridizo-
vané atomy uhlika

labute_asa Obsah pristupnej plochy molekuly pre solvent

h_donors/h_acceptors

Vodikové donory a akceptory

carbon_count

Pocet uhlikov

tpsa Obsah polarnej povrchovej plochy molekuly

druglikeness Pocet violacii deskriptorov, ktoré identifikuji mo-
lekulu ako farmaceuticky ciel

vsa_logP N Rozne atribtty vypocitanej lipofolity molekul

cycle_type_counts

Logl6 hodnot namapovanych poctov cyklov
roznch velkosti na jednotky hexadecimdlnej
stistavy s ofsetom rovnym velkosti karbocyklu
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cycles

cycle type counts
vsa_logP_0

csp3

vsa_logP 7

vsa_logP 11

vsa_logP_5

balban_j

carbon_count
atom_valence
druglikeliness
positive_gesteiger_sum
vsa_logP_4

h_acceptors
aromatic_heavy_atoms
hydrogen_count
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Obr. 24: SHAP dolezitost deskriptorov. Os X znézoriuje vplyv premennej
na rozhodnutie. Zaporné hodnoty na tejto osi predstavuju naklonenie ku
klasifikovaniu latky ako 'nefototoxicka’, kladné hodnoty pre modelu zvysuju
sancu klasifikovat ju ako fototoxicka’. Os Y predstavuje 20 najdolezitejsich
deskriptorov zoradenych zostupne. Farba jednotlivych bodov v grafe pred-
stavuje hodnotu deskriptoru. Teda pre deskriptrov 'cycles’ vidime, ze nizke
hodnoty tohto deskriptoru povazuje model za indikatory nefototoxickej latky
a vysoké hodnoty povazuje za indikator fototoxickej latky:.
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G Metodika komunikacie

Nasim primarnym komunikacnym kandlom je sukromny discord server. V
ramci neho sa nachadzaju tri kanaly, a to general, paperwork a doc. Prvy
spominany sliZi na vseobecni komunikdciu, v druhom sa zhromazduji ma-
teridly k pisomnym pracam, ktoré vznikaju v priebehu semestra ako napriklad
burndown grafy. Posledny spominany kanal obsahuje predovsetkym odkazy
na uzitocné vedecké ¢lanky vztahujice sa k rieSenej problematike. Mozno
tu najst aj verejné databdzy chemickych latok (napr. PubChem, Swiss, ...),
alebo OECD materidly. Konverzacia je prevazne struktirovand pomocou
vlakien.

Zaloznym variantom pre pripad nudze je telefonicky kontakt, ktory kazdy
z néds na zaciatku poskytol. Doteraz sme ho vsak nemuseli vyuzZit.

Dalsie kandly slizia na komunikéciu s vedicou nasho timu. Na tento
el sme zriadili spoloény gmailovy 1cet, cez ktory si zdielané ¢lanky, alebo
komplexnejsie informdcie. Pokial je treba rychlo ¢okolvek odkomunikovat, je
na to pouzitda WhatsApp skupina.

KedZe sa od polovice novembra zhorsila epidemiologickd situdcia v Bra-
tislave natolko, Ze sme presli do distanénej vyucby, nebolo nad’alej mozné sa
prezencne schadzat. Pri timovych stretnutiach sme nad’alej pokracovali na
platforme Discord, pri stretnutiach s vedicimi vyuzivame GoogleMeet.
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H Metodika ukladania dokumentov a informacii

Spolu s nastrojom Jira od spolo¢nosti Atlassian pouzivame aj Confluence.
Primarne sluzi na ukladanie internych dat a dokumentov. Pod datami roz-
umieme stbory obsahujice fototoxicitu molekil, vypocitané deskriptory, alebo
extrahované descriptory.

Dokumenty st trojakého druhu. V prvom z nich st popisané metodolégie,
a d’alej potom popis architektiry spolu s grafmi. NajdolezitejSou ¢astou si
stbory so ziskanymi informaciami stvisiacimi s fototoxicitou, ako je chemicka
podstata, alebo sposob merania.
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Ld
I Export tdloh
Sprint ¢.1
Issue | Issue | Issue Summary Assignee | Reporter | Status | Resolution Created Updated
Type key id
Task PP-35 | 10034 | Feature Matej Matej Done Done 131002021 | 14/10/2021
importances | Halinkovic | Halinkovic 15:44 18:08
- SHAP
Task PP-19 | 10018 | Extract Matej Matej Done Done 06/10/2021 | 14/10/2021
predictions Halinkovic | Halinkowvic 14:46 18:08
from
SwissTarget
Task PP-4 10003 | Setup Tibor Matej Done Daone 06/10/2021 | 06/10/2021
Atlassian Sloboda Halinkaovic 13:27 14:46
products
Task PP-3 10002 | Extract Data | Matej Matej Done Daone 06/10/2021 | 14/10/2021
from Halinkovic | Halinkovic 13:26 18:08
Pubchem
Task PPp-2 10001 | Create Katerina Matej Done Done 06/10/2021 | 14/10/2021
report Muskova Halinkovic 13:26 18:08
template
Task PP-1 10000 | Setup Patrik Matej Done Daone 06/10/2021 | 14/10/2021
website Halinkovic 13:25 18:10




Sprint ¢.2

Issue | Issue | Issue Summary Assignee | Reporter | Status | Resolution Created Resolved

Type key id

Task PP-64 | 10063 | Jira Matej Matej Dane Daone 31/10/2021 | 31/10v2021
methodolog Halinkovié | Halinkovié 12:16 12:16
y design

Task PP-56 | 10055 | Cleaner Katefina Matej Daone Done 27/10/2021 | 31/10y2021
clustering Muskova Halinkowvic 14:31 12:16

Task PP-51 | 10050 | Populate Tibor Tibor Done Done 21/10/2021 | 26/10/2021
CS5WV with Sloboda Sloboda 2111 12:29
Chem.
properties
(pipeline
step)

Task PP-50 | 10049 | Data Mate] Matej Daone Done 20/10/2021 | 27/10/2021
pipeline Halinkovic | Halinkovic 17:46 14:52
architecture

Task PP-47 | 10046 | CSVW Merger | Tibor Matej Done Done 19/10/2021 | 26/10v2021

Sloboda Halinkowié 15:14 12:29

Task PP-46 | 10045 | Identify Tibor Matej Dane Daone 1g/10/2021 | 21/10/2
cyclic and Sloboda Halinkowic 15:14 021
acyclic i
compounds 20:50

Task PP-40 | 10039 | Ensemble Maitej Matej Daone Done 13/10/2021 | 27/10/2021
learning Halinkovic | Halinkovic 22:35 14:32
exploration

Task PP-39 | 10038 | Deeper EDA | Katefina Matej Done Done 13/10/2021 | 27/10/2021
- properly Muskova Halinkowvic 22:34 14:52
identify
outliers,
distributions,
etc.

Task PP-38 | 10037 | Explore Maitej Matej Daone Done 13/10/2021 | 27/10/2021
different Halinkovic | Halinkovic 22:33 12:40
architecture
s: Logit,

SVM, ...

Task PP-37 | 10036 | lteratively Patrik Tibor Done Done 13/10/2021 | 26/10/2021
improve Sloboda 18:37 14:30
website

Task PP-32 | 10031 | Re-train Matej Tibor Done Done 13/10/2021 | 27/10/2021
RandomFor | Halinkovic | Sloboda 15:39 12:40
est with new
data




Task PP-29 | 10028 | Meeting Jakub Tibor Done Done 1371072021 | 27/10/2021
report 4 Maruniak Sloboda 15:37 13:15

Task PP-27 | 10026 | Meeting Matej Tibor Done Done 1371072021 | 27/10/2021
report 3 Halinkovi€¢ | Sloboda 15:35 12:40

Task PP-21 | 10020 | Obtain Jakub Matej Done Done 1371002021 | 19/10/2021
additional Maruniak Halinkovic 15:23 15:10
data

Task PP-20 | 10019 | TP Cup Jakub Matej Done Done 1071072021 | 31/10/2021
application Knanik Halinkovic 10:10 12:15

Task PP-9 10008 | Meeting Jakub Tibor Done Cone 06/10r2021 | 19/10/2021
report 2 Maruniak Sloboda 14:06 15:10
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Sprint ¢.3

Issue Key Summary Assignee Reporter Status Resolution Created Resolved

Type

Task PP-96 Create Katefina Tibaor Done Done 13/Now/21 16/MNowi21
doxigen Muskova Sloboda 6:20 PM 1:24 PM

Task PP-54 Data Jakub Matej Done Done 27/0ct/21 16/Mov/i21
extraction from | Maruniak Halinkovic 2:30 PM 4:28 PM
newspapers

Task PP-57 Data pipeline Tibor Matej Done Done 27/0cti21 10/Nov/21
assembling Sloboda Halinkovic 2:31 PM 2:47 PM

Task PP-58 Data pipeline Jakub Knanik | Matej Dane Done 2710cti21 16/Mov/21
code review Halinkovic 2:32 PM 111 PM

Task PP-65 Expand Tibor Matej Done Done 02/Now/21 O7/Nov/21
calculated Sloboda Halinkovic 4:.00 PM 2:10 PM
descriptors

Task PP-93 Experiment MMate] Matej Done Done 10/Now/21 16/Mov/i21
with Halinkovic Halinkovic 320 PM 120 PM
unsupervised
approach

Task PP-67 Find Jakub Knanik | Tibor Done Done 03/Now/21 03/MNow/21
conditions of Sloboda 5:12 PM 5:36 PM
the Muegge
filter

Task PP-G68 Japan data MMate] Matej Done Done 09/Now/21 16/Mov/i21
extraction Halinkovic Halinkovic 329 PM 119 PM

Task PP-60 Meeting report | Matej Matej Dane Done 2710cti21 02/Mov/21
4 Halinkovié Halinkovic 2:43 PM 4:01 PM

Task PP-61 Meeting report | Jakub Knanik | Matej Dane Done 270cti21 03/MNov/i21
5 Halinkovié 2:43 PM 2:54 PM

Task PP-76 Meeting report | Tibor Matej Done Done 09/Now/21 15/Mov/i2l
G Sloboda Halinkovié 3:53 PM 3:01 PM

Task PP-66 Modify cleaner | Katefina Tibor Done Done 03/Now/21 10/Novi2l
to create Muskova Sloboda 2:23 PM 1:28 PM
masks instead
of deletion

Task PP-63 Modify cleaner | Katefina Tibor Done Done 30/0cti21 03/Nov/21
to fit data Muskova Sloboda 11:51 AM 2:25 PM
pipeline

Task PP-97 Replace Katefina Tibor Done Done 14/Now/21 14/Nov/21
seaborn in Muskova Sloboda 10:27 AM 154 PM
cleaner by
alternativy
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Task PP-53 Setup flask Matej Mate] Dane Daone 27/0ct/21 10/Mow21
website Halinkovi¢ Halinkovic 2:29 PM 1:.02 PM
prototype

Task PP-52 Sprint 1 Jakub Matej Done Done 27/0ct/21 02/Now21
retrospective Maruniak Halinkovi& 1:01 PM 3:50 PM

Task PP-62 Sprint 2 IMatej Matej Done Done 27i0ct/21 10/Now21
retrospective Halinkovic Halinkovic 2:43 PM 1:21 PM

Task PP-100 | Updating Patrik Patrik Dane Done 16/Mow/21 16/Mow/21
website 2:54 PM 2:55 PM

Task PP-88 Validate Data Katefina Matej Dane Done 10/Mow21 13/Mow21
Cleaner on Muskova Halinkovic 1:28 PM 5:40 PM
calculated
descriptors

Task PP-55 Viability of Matej Matej Done Done 2710ct/21 O7/Now21
calculated Halinkovic Halinkovic 2231 PM 2:09 PM
descriptors
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Sprint ¢.4

Issue Key Summary Assignee Reporter Status | Resolution Created Resolved

Type

Task PP-101 | Retrain Matej Matej Done Daone 16/11/2021 271172021
models with Halinkovié Halinkovic 16:29 1013
Spielmann
data

Task PP-99 Create Matej Matej Done Daone 16/11/2021 24/111/2021
diagram for Halinkovié Halinkovic 14:24 13:54
modelling
experiments

Task PP-36 Sprint 3 Patrik IMatej Done Done 16/11/2021 24/11/2021
Retrospective Halinkovic 13:28 17:25

Task PP-92 Reformat Katefina Katefina Done Daone 1041172021 231172021
existing MuSkova Mukova 14:37 10:38
documents to
Latex

Task PP-20 Doxigen Tibor Katefina Done Daone 1041172021 29/M11/2021
generation Sloboda MuSkova 14:31 19:57

Task PP-78 Design initial Tibor Matej Done Daone 09/11/2021 29/M11/2021
web app Sloboda Halinkovic 16:01 20:01
architecture
for the
Milestone

Story PP-75 IMilestone 1. Matej Matej Done Daone 09/11/2021 271172021

Halinkovié Halinkovic 15:51 10:13

Story PP-74 Web app Tibor Matej Done Daone 09/11/2021 29/M11/2021
architecture Sloboda Halinkovic 1538 20:01

Task PP-29 Milestone Mate] IMate] Done Done 27M10/2021 271142021
documentation | Halinkovié Halinkovic 14:37 10:13
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Sprint ¢.5

Issue Key Summary Assignes Reporter Status Resolution Created Resolved

Type

Task PP-116 | Sprint Matej Matej Done Done 131272021 151272021
refrospective 5 | Halinkovié Halinkovi¢ 12:13 13:32

Tazk PP-115 | Meeting report | Jakub Matej Done Done 151272021 151272021
1 Maruniak Halinkowié 12:13 13:32

Task FE-114 | Milestone Il Matej Matej Done Done 081272021 151272021

Halinkovié Halinkovié 16:39 1332

Task PP-113 | Meeting report | Matgj Matej Done Done 0711272021 151272021
10 Halinkovié Halinkowié 15.07 13:30

Tazk PP-112 | Explore Patrik Matej Done Done 0711272021 151272021
Djange Halinkowié 1507 1331
JavaScript
integration

Tazk PP-110 | Basic UX Tibar Matej Done Done 31142021 151272021
design Sloboda Halinkovié 14.37 13:30

Tazk PP-10% | Create Katefina Matej Done Done 31142021 1001272021
databaze Mugkova Halinkowié 14:30 13:34
profotype for
webapp

Task PP-10& | Analyze Patrik Matej Done Done 112021 151272021
ORCID Halinkovié 14:21 13:32
authentication
methods

Task PP-107 | Pori \Webapp Matej Matej Done Done 3001172021 07272021
prototype ta Halinkovié Halinkovié 14:14 14:55
Django

Tazk PP-106 | Data pipe Jakub Knanik | Matej Done Done 31142021 151272021
testing design Halinkowié 1412 13:32

Tazk PP-104 | Retrain model | Matgj Matej Done Done 31142021 071272021
with Halinkowié Halinkowié 14:08 14:54
aminoacids

Task PP-103 | Sprint Matej Matej Done Done 301152021 15M2/2021
retrospective 4 | Halinkovié Halinkovié 1407 13:30

Task PP-102 | Meeting repart | Patrik Matej Done Done 30112021 081272021
] Halinkovié 1407 12:16
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J Prihlaska na TP Cup

Kto sme?

N&s tim je tvoreny lud'mi, ktorf maji blizky vztah k programovaniu, stro-
jovému uceniu a datovej analyze. Zo Skolskych ale aj pracovnych projektov
sme ziskali nielen technické, ale aj manazérske skusenosti. Kazdy ¢len timu sa
stretol s vyskumnou pracou — vieme efektivne vyhladavat zdroje a ziskavat
z nich relevantné informdcie, dokéZeme vyskumny projekt dotiahnut do pre-
zentovatelnej podoby a niektorf z nds uz vyskumni pracu aj publikovali. Ak
sa stretneme so zdanlivo neriesitelnym problémom, sme silne motivovani ho
dokladne analyzovat a néjst vhodné riesenie. Prave preto si myslime, Ze sme
ti pravi pre rieSenie tohto projektu.

Kontext projektu a motivacia

V poslednych rokoch mézeme pozorovat zvysend prevalenciu koznych ocho-
reni, Jednou z pric¢in je aj Casté pouzivanie roznych liekov ¢i kozmetiky a
celkovd chemizdcia zivota (potravinové aditiva, rastlinné zlozky, umelé sla-
didl4, ...). Zvysend citlivost koze je priamo sposobend interakciou Ziarenia a
chemickej latky v koZi, ktord je schopnd pohlcovat Ziarenie. Z toho dévodu
je nutné testovat vsetky chemické substancie prichddzajice na trh na fototo-
xicitu (FOTOtox). V minulosti sa FOTOtox testovala vyluéne na zvieracich
modeloch, ¢o je nehumdnne a zéroven nepresné vzhladom na rozdielnost koze
Iudi a zvierat. V stcasnosti sa FOTOtox testuje na bunkovych kultirach
(OECD guideline 432) a na tkanivovych kultirach (OECD 498). Pre stano-
venie dermatotoxicity je mozné podla guidelinov OECD vyuzivat aj predikcie
pomocou informacnych technoldgii, ktoré skracuji cas, a Setria obrovské fi-
nanc¢né prostriedky na “mokry” experiment. Avsak pre stanovenie FOTOtox
takéto moznost chyba. Preto je hlavnym cielom predkladaného projektu na-
vrhnit riesenie pre in sillico experimenty na stanovenie FOTOtox. Myslime
si, Ze nas projekt by mohol pomdct pri tvoreni novych standardov OECD.
Vysledky projektu navyse budd pomshat chranit zdravie ako aj znizovat
naklady pri vyhodnocovani fototoxicity latok, preto tuto tému povazujeme
za o to viac dolezitli, a zaujimav.

Testovanie na zvieratach je 7ial aj dnes sicastou vyvoja roznych pro-
duktov - liekov, kozmetiky ¢i farbiv. Hoci spociatku je mozné testovat len
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na odobratom tkanive, celkovy efekt vyvijanych produktov ukdzu az testy
na zijucich zvieratach. Takéto testy ukazu, ako zareaguje koza po apliko-
vani kozmetiky alebo akym sposobom lieky ovplyviuji organy v tele. Ak
testovany produkt prejde bezpecnostnymi testami a ukédze sa, ze zabral na
testovanych zvieratdch, moze byt d'alej studovany na Iudoch. Tento proces
je vsak uz na dnesné pomery zastaraly a tak ako aj v inych odvetviach, tak
aj v tejto oblasti je nacase sa pohnit vpred. Testovanie na zvieratdch je totiz
nielen nehuménne, ale aj neekologické a finan¢ne nékladné. Kazdym rokom
sa na testovanie pouziju miliény zvierat roznych druhov (mysi, zajace, opice,
psi, ...), pricom takéto testy sa Casto vykonavaju len preto, ze to pozaduju
kontrolné urady ¢i legislativa niektorych krajin.

Dnes uz pritom existuji plnohodnotné alternativy voci testovaniu na zvie-
ratach. Napriklad s bunkovymi kultirami vieme vytvorit miniattry ludskych
organov, na ktorych mozno simulovat vplyv liekov. V pripade fototoxicity sa
mozu pouzit bunky z radu 3T3, ktoré su vystavené testovanej chemikalii
bez/s pritomnostou svetla. Dalsou alternativou k testovaniu na zvieratach
st aj pocitacové modely. Za posledné obdobie vyvoj v tejto oblasti vzrastol
enormnym tempom, aj vd aka skiimaniu a vyuzitiu umelej inteligencie. Jed-
nou z moznosti vyuzitia technolégii je dolovanie v datach, pomocou ktorého
vieme vytvorit predpovede o moZnom nebezpecenstve chemickych latok na
zéklade uz existujucich dat. Verime tak, ze projekty ako je tento, pomozu v
procese prechodu od testovania na zvieratach k alternativnym metodam.

Ciel projektu

V tomto projekte sa zameriame na jednu oblast neziadicich vplyvov lie-
kov a latok, konkrétne na fototoxicitu. Fototoxicka je latka, ktora je toxicka
iba po posobeni svetla. Cielom projektu je vyuzitie modelov kvantitativnej
zévislosti aktivity na struktire (QSAR) pre ziskanie vztahov medzi chemic-
kou struktirou a biologickou aktivitou v siibore dat a nasledné predpovedanie
FOTOtox aktivity novych chemickych latok. Na zédklade zhromazdenych dat
a natrénovanému modelu tak bude vedief nage riesenie predikovat fototoxi-
citu latky. Nakoniec celé riesenie nasadime takym sposobom, aby pouzivatel
(toxikoldg, chemik) mohol jednoducho podla zdpisu chemickej latky prediko-
vat informdcie o jej fototoxicite.
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Navrh riesSenia

Aby sme mohli model dspesne vytvorit, potrebujeme najskor zhromazdit do-
statocni vzorku dat, z ktorej budeme moct urcit, ¢i niektord konkrétna latka
je alebo naopak nie je fototoxickd. Analyzujeme tak velké mnozstvo publikdcii
a relevantné informacie extrahujeme. Na identifikaciu chemickej latky vieme
pouzit CAS identifikacné kédy. Automatickym procesom dokazeme ziskat
informacie o chemickych latkach z verejne pristupnej databazy chemikalii,
akou je napriklad PubChem.

Z tychto informécii nam vyplynie mnozstvo molekulovych deskriptorov -
potencionalnych prediktorov. Ziskané data néasledne analyzujeme technikou
EDA, podla ktorej budeme moct identifikovat mozné vzory v ddtach a testo-
vat hypotézy. Na zdklade hodnot koreldcii premennych moéZzeme pozorovat,
ktoré vlastnosti latok spolu sivisia a akym sposobom vplyvaji na prediko-
vanu premennt, teda na fototoxicitu. Medzi ziskanymi datami o chemickych
latkach si aj ich SMILES koédy. Ide o chemicky zapis, ktory umoznuje repre-
zentéciu chemickej struktiry sposobom, aby ju mohol vyuZit poéitaé. Tieto
kédy vieme takisto analyzovat a hladat v nich vzory, ktoré by mohli vplyvat
na fototoxicitu, napr. pocet aromatickych cyklov. Dalej sa zameriame na
strojové ucenie, preskiimame fungovanie roznych algoritmov, ktoré by sa pre
nés ucel mohli hodit (napr. v projekte pracujeme s chemickou struktirou,
jednou z technik, ktoré by sme mohli aplikovat, je model grafovej neurénovej
siete). Postupnym procesom vytvorime ¢o najuspesnejsi a najpresnejsi mo-
del, ktory potom pouzijeme vo vyslednom rieseni. Findlna aplikdcia moze mat
podobu webovej aplikdcie, do ktorej pouzivatel zadd SMILES kéd chemickej
latky a program vrati informaécie o jej fototoxicite. Uvedené informacie moze
néasledne pouzivatel d'alej vyuzit pre potreby svojej vlastnej prace. Tymto
sposobom tak pomahame nielen v tvorbe alternativy k testovaniu na zvie-
ratdch, ale aj v dalsom vyskume a pri tvorbe novych postupov OECD.
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K Motivaécny dokument
Tim

N&s tim je skupina vysoko motivovanych ludi s blizkym vzfahom k prog-
ramovaniu, strojovému uceniu a datovej analytike. Pozostava z bakalarov
Mateja, Tibora, Jakuba K., Jakuba M., Patrika a Katky, ktori sa navzajom
dopiﬁajl'l v znalostiach z roznych oblasti informatiky. Po technickej stranke
najdeme v nasej skupine znalosti zo vSetkych potrebnych oblasti. Skiisenosti
z manazovania ma kazdy ¢len timu, nadobudnuté ¢i uz zo skolskych alebo aj
pracovnych projektov vo vacsich timoch. V ramci roznych timov, ktoré boli
vedené agilnym sposobom, sme sa vsetci stretli s verzovacimi néstrojmi (Git),
task manazérmi (Jira, Trello, Shortcut) alebo CI/CD néstrojmi (Jenkins).

Jakub M. ma dva roky skusenosti v agile time na pozicii Application
Developer, kde na projekte v IBM pracoval na testovacich pipelindch (au-
tomatic functional, performance, API) pre webovi aplikdciu. Matej pracuje
v oblasti Data Science / ML engineering pre spolo¢nost Dell Technologies
- pracovna napln zahfna spracovanie big data, budovanie efektivnych mo-
delov strojového ucenia a ich uvedenie do produkcie. Katka mé sktsenost
z vyskumného timu VeriFIT na FIT VUT, ktory se zaoberd verifikidciou a
testovanim systémov.

Rovnako tak vicsina z néas ovlada zaklady databazovych systémov. Na
vysSej drovni potom databazy ovlada Matej, ktory ma zaroven pracovné
skusenosti s analytickymi OLAP databazovymi technolégiami Greenplum,
Hadoop a Hive. S ddtami je neodmyslitelne spojenéd aj manipuldcia s nimi
a ich analyza, s ¢im mame vSetci v time aspon zakladné skisenosti. Vicsia
cast timu z bakaldrskeho $tiidia (predmet Inteligentnd Analyza Udajov), a
Katka z predmetu Zpracovani a vizualizace dat v prostfedi Python na VUT
FIT.

Cely tim m4 skisenosti s vyskumnou pracou (prevazne z bakalarskych
préc), kde viacero ¢lenov timu pracovalo na témach z oblasti umelej inte-
ligencie a hlbokého ucenia. Traja ¢lenovia timu boli stcastou vyskumnej
orientacie, v ramci ktorej svoje vystupy verejne publikovali. Jakub K. sa
venoval Analyze problematiky nepravdivych informécii. Matej sa so svo-
jou bakalarskou pracou Analyza hudby pomocou umelych neurénovych sieti
zucastnil konferencie II'T.SRC. Tibor m4 publikaciu v zurnéli Diagnostics vo
spolupraci s doktorandom fakulty a zahrani¢nymi lekarmi v oblasti diagnos-
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tiky pomocou hlbokého ucenia.

Kazdy c¢len timu mé sktsenosti s technickym dokumentovanim kédu a
so softvérovim inzinierstvom a architektirou. Preferovanym jazykom timu
je Python, kde méme vSetci aspon rudimentarne schopnosti aj z testova-
nia a dokumentacie. Dodatoéne m&a Tibor skisenosti s kontrolou kvality
kédu, a vyznamnt znalost noriem PEP kvoli kontribticiam do Python code-
base. Katka ma taktiez rozsiahlejsie znalosti z oblasti testovania a dyna-
mickej analyzy, okrem iného s unit-testami v Pythone a C++, ale aj s in-
tegracnymi testami v Bashi. VsSetci ¢lenovia timu maju zapisané predmety
na inzinierskom studiu z oblasti umelej inteligencie, akymi si Objavovanie
znalosti (vSetci), Neurénové siete (vsetci), Digitalne spracovanie zvuku, ob-
razu a biosignélov (Matej, Jakub K., Jakub M.) a Vyhladdvanie informécif
(Matej, Patrik, Tibor).

Motivacia
11. (Q)SAR analyza fototoxickych latok

Ochrana zivotného prostredia je v posledné roky vyznamnou a dolezitou
témou. Coraz viac firiem sa snazia urobit svoje business procesy ekologickejsie
a to ako z dovodu ekonomického tak aj socialneho. Tento projekt vidime ako
sancu pomoct tejto iniciative a pracovat na téme, ktort vsetci povazujeme
za nesmierne dolezitu.

Ro6zne farmaceutické, kozmetické a potravinarske firmy dodnes pouzivaji
testy na zvieratach alebo rozne drahé experimenty na tkanivach biopso-
vanych zo zvierat aby overili fototoxicitu latok. Je to nielen ne-ekologické,
nehuménne ale aj finanéne ndro¢né, a chceme preto revolucionizovat sposob
determinécie fototoxicity v latkach.

Nakolko je projekt rieseny v spolupréci s organizaciou OECD, jeho prak-
tické pouzitie v nadvézujucich projektoch v rozvinutych ale aj rozvojovych
krajindch moze mat z dlhodobého hladiska citelny dopad na ekoldgiu a ze-
lenti budicnost. N4$ tim je zruény v oblasti spracovania signdlu, analyzy dat
a strojového ucenia, a ma skusenosti vo vyskume v oblasti bioinformatiky:.
Dodatocne, v nasom time mame clenov so zapisanym predmetom Digitalne
spracovanie zvuku, obrazu a biosignalov, ktory je obsahom priamo relevantny
k zadanej téme.
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15. ION Mobility Spectrometry for Rapid HEMP potency testing

Vo vyuziti CBD pre medicinske ticely vidime velky potencidl a v rdmci timu
s nim mame aj osobné skusenosti. Radi by sme pomohli rozvoju tejto poten-
cionalne zivot-meniacej oblasti a zaroven prehfbili nase vedomosti nielen v
ramci suvisiacich technologii, ale aj v problémoch, s ktorymi sa musia pes-
tovatelia vysporiadat.

V dnesnej dobe sa v polnohospoddarstve uz bezne vyuzivaji podobné
pristroje meracie napriklad obsah cukru v hrozne, obsah lepku v obili, alebo
kvalita medu. Tymto projektom by sme teda radi rozsirili uz existujuce
riesenia, ktoré si v dnesnej dobe nepostradatelné.

Matej, Tibor, a Jakub maju skisenosti so spracovanim obrazu a signalov
z bakalarskych prac. Pocas inzinierskeho studia absolvujeme vsetky pred-
mety spojené s danou témou, niektori ¢lenovia timu maja tiez skisenosti
aj s budovanim experimentov pre porovnavanie vhodnosti roznych pristupov
strojového ucenia a ich pouzitia v praxi.

Spracovanie signdlu mé bohaté vyuzitie, preto by sme ocenili prilezitost
nadobudnif poéas Timového projektu relevantné vedomosti, ktoré by nam
v budticnosti mohli otvorit dvere k mnozstvu d'alsich prilezitosti.

4. Adverse Media Screening

V modernej dobe IOT zariadeni a prepojenosti je takmer nemozné vyhnit sa
zanechaniu roznych digitdlnych stop na webe. Minulost jednotlivcov sa ¢oraz
jednoduchsie preveruje a skrytie spojenia s nelegalnymi aktivitami je coraz
narocnejsie.

Tak4to previerka je vSak pre spolo¢nosti velmi nakladnd, nakolko z velkej
¢asti pozostdva z manudlneho prehladdvania online zdrojov a digitdlnych
zaznamov za Ucelom vytvarania sprav o histérii osoby alebo spolocnosti.
Tieto spravy su vSak nevyhnutné pre identifikovanie potenciondlnych ukazo-
vatelov podvodov, prania peniazi a inych nepriaznivych aktivit.

Nasim cielom je vyuzit nadobudnuté skiisenosti v oblasti strojového ucenia
pre automatizaciu procesu prehladdvania zdrojov a preverit zapojenie 0sob a
spoloc¢nosti do nelegalnych aktivit. Nami vytvorené rieSenie by mohlo vyrazne
znizit mnoZstvo asu a penaznych prostriedkov potrebnych na vykondvanie
tejto dolezitej ¢innosti.

Clen timu Jakub K. m4 skisenosti s technolégiami relevantnymi pre tito
tému, a to konkrétne so spracovanim prirodzeného jazyka, web scraping a web
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crawling. ZvySok timu je skiiseny v oblasti analyzy dat a strojového ucenia.
Vsetci si chceme prehlbit nase vedomosti v oblasti spracovania prirodzeného
jazyka, KYC noriem a webovych technolégii.

Poradie tém

1 - najpreferovanejsie

1.

10.

11

12

11. (Q)SAR analyza fototoxickych latok

15. Ton Mobility Spectrometry for Rapid HEMP Potency Testing

. 4. Adverse Media Screening

3. DataHub pre rozne typy zariadeni, ich spracovanie / analyzu / vi-
zualizaciu

12. Spektrometrické rozpoznavanie tiith do pera

19. Automatizdcia procesov KYC (Know your client) a AML (Anti-
money laundering)

14. ToT platforma na priemyselni automatizaciu - maly pivovar

5. Vytvorenie inteligentného model-based agenta (umeld inteligencia na
baze Knowledge grafov) pre tvorbu komplexnych datovych struktir a
vztahov pre aplikovany vyskum v klinickej onkoldgii

8. Educational Content Engineering Hub - Databaza otazok, odpovedi,
tloh a rieseni [ECEH-DU]

13. Navigdcia v smartféne pomocou rozsirenej reality
9. Monitorovanie a sprava systému pre vyrobny aredl [LOMON]

7. Vizualiza’cia softve ‘ru vo virtua ‘lnej a rozs i renej realite [VizReal]
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Chapter 1

Usage:

Run the file run_pipeline.py after installing python using conda from environment.yml
run_pipeline.py supports the following arguments:
+ -inputfile "path" to specify .csv containing [phototoxic, name] pairs, where phototoxic is either 0 or 1

« -outputfile "path™” to specify final output for .csv file

+ -noscrape to skip the scraping using crawlers



Usage:
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Chapter 2

Namespace Index

2.1 Packages

Here are the packages with brief descriptions (if available):

run_pipeline . . . . . L e e e e e 11
SCHPIS . . o o e e e e 11
SCripts.cleaner . . . . . . e e e 12
SCripts.Ccrawlers . . . . . . L L e e 17
scripts.crawlers.abstract_crawler . . . . . . . L e 17
scripts.crawlers.crawler_orchestrator . . . . . . . . . L L 18
scripts.crawlers.dependencies . . . . . .. L L L e e 18
scripts.crawlers.dependencies.pubchem . . . . . . ... L L L L 18
scripts.crawlers.dependencies.swissadme . . . . . . ... Lo e 19
scripts.crawlers.dependencies.swisstarget . . . . . . . .. Lo L L L 19
SCHPIS.MEIgEr . . . . . . o e e e e 19

scripts.populate_chem . . . . .. L e 20
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Chapter 3

Hierarchical Index

3.1 Class Hierarchy

This inheritance list is sorted roughly, but not completely, alphabetically:

ABC
scripts.crawlers.abstract_crawler.AbstractCrawler . . . . . . . . . ... ... oL 21
scripts.crawlers.dependencies.pubchem.PubchemCrawler . . . . . . . .. ... .. ... .. ... 23
scripts.crawlers.dependencies.swissadme.SwissadmeCrawler . . . . . . . . .. .. ... ... .. 25
scripts.crawlers.dependencies.swisstarget.SwissTargetCrawler



Hierarchical Index
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Chapter 4

Class Index

4.1 Class List

Here are the classes, structs, unions and interfaces with brief descriptions:

scripts.crawlers.abstract_crawler.AbstractCrawler . . . . . . . . . .. ... oL L
scripts.crawlers.dependencies.pubchem.PubchemCrawler . . . . . . . . . . ... .. ... ... ...
scripts.crawlers.dependencies.swissadme.SwissadmeCrawler
scripts.crawlers.dependencies.swisstarget.SwissTargetCrawler
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Chapter 5

File Index

5.1 File List

Here is a list of all files with brief descriptions:

rUN_pipeline.py . . . . . . e e e e e e e 31
SCriptS/__iNit__.pY . . . . e e e 31
scripts/Cleaner.py . . . . . . . e e e 32
SCHPIS/MErgEer.py . . . . o o o e e e e 34
scripts/populate_chem.py . . . . . . L 34
scripts/crawlers/__init__.py . . . . . L e 31
scripts/crawlers/abstract_crawlerpy . . . . . . L L e 32
scripts/crawlers/crawler_orchestrator.py . . . . . . . . L 33
scripts/crawlers/dependencies/__init__.py . . . . . . L 31
scripts/crawlers/dependencies/pubchem.py . . . . . . . . Lo L L 33

scripts/crawlers/dependencies/swissadme.py . . . . . . .. Lo e 33
scripts/crawlers/dependencies/swisstarget.py
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Chapter 6

Namespace Documentation

6.1 run_pipeline Namespace Reference

Functions

+ def run_pipe ()

6.1.1 Detailed Description

Manages the execution of the pipeline.

6.1.2 Function Documentation

6.1.2.1 run_pipe()
def run_pipeline.run_pipe ( )

Runs the pipeline in sequence of steps: Crawler, merger, chem populator, cleaner.
The chem populator also merges existing data with new data before it’s sent to the cleaner.

Multiple arguments are supported, as described in README.

6.2 scripts Namespace Reference

Namespaces

* cleaner

» crawlers

* merger

* populate_chem



12 Namespace Documentation

6.3 scripts.cleaner Namespace Reference

Functions

+ pd.DataFrame load_data (str csv_file_name)

» pd.DataFrame set_proper_data_type (pd.DataFrame df)

* [str, int] unique_count (pd.Series column)

» pd.DataFrame remove_useless_columns (pd.DataFrame df)

« list get_duplicit_correlated_descriptors (nx.MultiGraph graphs, exclude)

+ def plot_correlation_heatmap (pd.DataFrame correlations, str fig_location, int threshold)

+ def get_correlated_descriptors (pd.DataFrame df, int threshold, str fig_location)

« list create_correlation_graphs (pd.DataFrame correlations, str fig_location, float threshold)

* None save_mask (pd.DataFrame df, str mask_name, [None, list] columns=None, [None, list] rows=None, str
data_dir="data")

» pd.DataFrame check_correlated_column (pd.DataFrame df, float threshold=0.9, bool remove=False, list
preserve_columns=None, str plot_dir="plot", str data_dir="data")

+ pd.DataFrame remove_duplicits (pd.DataFrame df, str subset, keep="first")
« def check_outliers (pd.DataFrame df, float threshold=4.2, bool remove=False)

» None main (str input_file="data/chem_output/chem_populated.csv", str output_file="data/final/phototox.«
csv", float correlation_threshold=0.95, float outliers_threshold=4.2, list preserve_columns=None, bool re-
move=False)

dict process_config (str config_file="conf/cleaner.ini")

Variables

« script_dir = os.path.dirname(os.path.realpath(__file_ ))

* project_dir = os.path.dirname(script_dir)

« dict args = process_config(os.path.join(project_dir, "conf/cleaner.ini"))

* input_data = os.path.join(project_dir, "data/chem_output/chem_populated.csv")
+ output_data = os.path.join(project_dir, "data/chem_output/phototox.csv")

6.3.1 Detailed Description

Clean input data. Deletes unuseful columns. Correlations columns and outliers are ether deleted or a mask is ¢

6.3.2 Function Documentation
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6.3 scripts.cleaner Namespace Reference

6.3.2.1 check_correlated_column()

pd.DataFrame scripts.cleaner.check_correlated_column (
pd.DataFrame df,
float threshold = 0.9,
bool remove = False,
list preserve_columns = None,
str plot_dir = "plot",

str data_dir = "data" )

Check whether some columns are not correlated over given threshold.
If yes, remove them or create mask.

:param df: input DataFrame

:param threshold: correlation threshold

:param remove: if True,remove these columns, otherwise make mask
:param preserve_columns: columns, that are always preserved

:param plot_dir: dir to save generated correlation plot

:param data_dir:dir to store masks

:return: output DataFrame

6.3.2.2 check_outliers()

def scripts.cleaner.check_outliers (
pd.DataFrame df,
float threshold = 4.2,

bool remove = False

Check whether some outliers are over given threshold (standard deviation).
If yes, remove them, otherwise create mask.

:param df: input DtaFrame

:param threshold: standard deviation

:param remove: if True, remove these columns, otherwise make mask

:return: output DataFrame

6.3.2.3 create_correlation_graphs()

list scripts.cleaner.create_correlation_graphs (
pd.DataFrame correlations,
str fig_location,
float threshold )

Plots correlation graphs.

:param correlations: correlation values.
:param fig_location: graph image file.
:param threshold: correlation threshold.
:return: list of subgraphs.
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6.3.2.4

get_correlated_descriptors()

def scripts.cleaner.get_correlated_descriptors (

pd.DataFrame df,
int threshold,

str fig_location )

This function creates correlation between descriptors
:param df: input DataFrame

:param threshold: threshold for minimal correlation
:param fig_location: location of correlation figure
:return: created correlations

6.3.2.5

get_duplicit_correlated_descriptors()

list scripts.cleaner.get_duplicit_correlated_descriptors (

Fnc extract corelated descriptors (column names) from graphs. From each correlation group is excluded one ite
or if some items from exclude are in correlation,

nx.MultiGraph graphs,

exclude )

:param graphs: input graphs
:param exclude: list of descriptors to exclude from final result
:return: list of correlated descriptors without excluded

6.3.2.6

load_data()

pd.DataFrame scripts.cleaner.load_data (

str csv_file_name )

Load data from csv ta pandas DataFrame

:param

csv_file_name: csv file name

:return: loaded DataFrame

6.3.2.7

main()

None scripts.cleaner.main (

Runs a
:param
:param
:param
:param
:param
:param

str input_file = "data/chem_output/chem populated.csv",
str output_file = "data/final/phototox.csv",

float correlation_threshold = 0.95,

float outliers_threshold = 4.2,

list preserve_columns = None,

bool remove = False

series of cleaner functions and writes the result to the output
input_file: input file location

output_file: output file location

correlation_threshold: float

outliers_threshold: float

preserve_columns: list

remove: bool

:return: None

file.

these items are excluded instead.

Generated by Doxygen



6.3 scripts.cleaner Namespace Reference 15

6.3.2.8 plot_correlation_heatmap()

def scripts.cleaner.plot_correlation_heatmap (
pd.DataFrame correlations,
str fig _location,
int threshold )

Plot heatmap of correlated descriptors

:param correlations:input DataFrame with correlations
:param fig_location: path to store plot

:param threshold: used threshold to generate correlations

6.3.2.9 process_config()

dict scripts.cleaner.process_config (

str config file = "conf/cleaner.ini" )

Process input config and extract
:param config_file: config file name location
:return: configuration

6.3.2.10 remove_duplicits()

pd.DataFrame scripts.cleaner.remove_duplicits (
pd.DataFrame df,
str subset,

keep = "first" )

Removes duplicit rows

:param df: input DataFrame

:param subset: columns where to check duplicity
:param keep: keep argument

:return: output DataFrame

6.3.2.11 remove_useless_columns()

pd.DataFrame scripts.cleaner.remove_useless_columns (
pd.DataFrame df )

Remove columns from DataFrame, that are duplicated from multiple sources or otherwise unuseful
:param df: input DataFrame
:return: reduced DataFrame
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6.3.2.12 save_mask()

None scripts.cleaner.save_mask (
pd.DataFrame df,

str mask_name,

[None, list] columns = None,
[None, list] rows = None,
str data_dir = "data" )

Save mask

:param df: data.

:param mask_name: mask string.

:param columns: cols.

:param rows: rows.

:param data_dir: data directory.

:return: None

6.3.2.13 set_proper_data_type()

pd.DataFrame scripts.cleaner.set_proper_data_type (
pd.DataFrame df )

Set data types to df columns.
:param df: input DataFrame
:return: df with changed types

6.3.2.14 unique_count()

[str, int] scripts.cleaner.unique_count (

pd.Series column )

Get number of unique values in Series
:param column: input Series
:return: columns name and number of unique values

6.3.3 Variable Documentation

6.3.3.1 args

dict scripts.cleaner.args = process_config(os.path.join(project_dir,

"conf/cleaner.ini")
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6.3.3.2 input_data

scripts.cleaner.input_data = os.path.join(project_dir, "data/chem_output/chem_populated.csv")
p P p J proj P pop

6.3.3.3 output_data

SCri S.Ccleaner.ou ut_data = 0s.pa .Joln roject_aqair, ata/chem_ou u OCOLtOX.CsV
ipts.cl tput_dat path.join (project_dir, "data/ch tput/photot ")

6.3.3.4 project_dir

scripts.cleaner.project_dir = os.path.dirname (script_dir)

6.3.3.5 script_dir

scripts.cleaner.script_dir = os.path.dirname (os.path.realpath(__file_ ))

6.4 scripts.crawlers Namespace Reference

Namespaces

 abstract_crawler
» crawler_orchestrator
+ dependencies

6.5 scripts.crawlers.abstract_crawler Namespace Reference

Classes

* class AbstractCrawler

6.5.1 Detailed Description

Defines an abstract class for crawlers.
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6.6 scripts.crawlers.crawler_orchestrator Namespace Reference

Functions

+ def main (file)

6.6.1 Detailed Description

Manages the execution of web crawling.

6.6.2 Function Documentation

6.6.2.1 main()

def scripts.crawlers.crawler_orchestrator.main (

file )

Accesses SwissADME and PubChem to retrieve smile codes and descriptors.
Uses two separate crawlers for each executed in squence, each producing a separate output.

:param file: The input file for the crawler, by default data/input_data/chem.csv
:return None

6.7 scripts.crawlers.dependencies Namespace Reference

Namespaces

* pubchem
+ swissadme
 swisstarget

6.8 scripts.crawlers.dependencies.pubchem Namespace Reference

Classes

* class PubchemCrawler

6.8.1 Detailed Description

Crawler of the public chemical database PubChem.
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6.9 scripts.crawlers.dependencies.swissadme Namespace Reference

Classes

* class SwissadmeCrawler

6.9.1 Detailed Description

Crawler of the Swiss Institute of Bioinformatics website for ADME parameters (SwissADME) .

6.10 scripts.crawlers.dependencies.swisstarget Namespace Reference

Classes

+ class SwissTargetCrawler

6.10.1 Detailed Description

Crawler of the Swiss Institute of Bioinformatics website for target predictions
(SwissTargetPrediction) .

6.11 scripts.merger Namespace Reference

Functions

» None merge ()

6.11.1 Detailed Description

Manages the merging function of the data pipeline.

6.11.2 Function Documentation

6.11.2.1 merge()

None scripts.merger.merge ( )

Combines the output from PubChem and SwissADME outputs from the crawler, from their default locations.

Default input files:
file_pubchem = ’data/crawler_output/pubchem.csv’
file_swiss = ’data/crawler_output/swiss.csv’

Default output:
out = 'data/merger_output/merged.csv’
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6.12 scripts.populate_chem Namespace Reference

Functions

» pd.DataFrame populate (file=None)

6.12.1 Detailed Description

Calculating features using rdkit.

6.12.2 Function Documentation

6.12.2.1 populate()

pd.DataFrame scripts.populate_chem.populate (

file = None )

Takes smiles from the output .csv of merger, and populates the csv with chemical

The default input path is: "data/merger_output/merged.csv"
the default output path is: "data/chem_output/chem_populated.csv

The calculated descriptors currently are:
cycles

atom_valence

gesteiger sum and mean of positives, negatives, then total mean and total sum
hydrogen_count

csp3

atomatic_heavy_atoms

balban_j

hallkier

labute_asa

h_donors and h_acceptors

carbon_count

tpsa

druglikeness

vsa_logP

cycle_type_counts

descriptors based on them.

:param file: Input file for the function for testing, otherwise leave empty for pipeline automation

:return The modified dataframe, but it’s also edited inplace
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Class Documentation

7.1 scripts.crawlers.abstract_crawler.AbstractCrawler Class Reference

Inheritance diagram for scripts.crawlers.abstract_crawler.AbstractCrawler:

scripts.crawlers.dependencies.pubchem.
PubchemCrawler

scripts.crawlers.abstract scripts.crawlers.dependencies.swissadme.

ABC = _crawler.AbstractCrawler SwissadmeCrawler

scripts.crawlers.dependencies.swisstarget.
SwissTargetCrawler

Collaboration diagram for scripts.crawlers.abstract_crawler.AbstractCrawler:

ABC

scripts.crawlers.abstract
_crawler.AbstractCrawler

Public Member Functions

* bool is_file_downloaded (cls, str filename, int timeout=5)
* None crawl (cls, dict prefs)
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7.1.1 Detailed Description

Abstract class that is used as an interface for crawler classes.

7.1.2 Member Function Documentation

7.1.2.1 crawl()

None scripts.crawlers.abstract_crawler.AbstractCrawler.crawl (
cls,

dict prefs )

Abstract method, has to be implemented. It should contain the core functionality
of the crawler.

:param prefs: preferences for the webdriver.

:return: None

Reimplemented in scripts.crawlers.dependencies.pubchem.PubchemCrawler, scripts.crawlers.dependencies.swisstarget.Swiss Targei
and scripts.crawlers.dependencies.swissadme.SwissadmeCrawler.

7.1.2.2 is_file_downloaded()

bool scripts.crawlers.abstract_crawler.AbstractCrawler.is_file_downloaded (
cls,
str filename,

int timeout = 5)

Checks whether the required file is present.

:param filename: path to the file.

:param timeout: time until file search stops.

:return: boolean stating whether the file was found or not.

The documentation for this class was generated from the following file:

« scripts/crawlers/abstract_crawler.py
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7.2 scripts.crawlers.dependencies.pubchem.PubchemCrawler Class
Reference

Inheritance diagram for scripts.crawlers.dependencies.pubchem.PubchemCrawler:

ABC

scripts.crawlers.abstract
_crawler.AbstractCrawler

scripts.crawlers.dependencies.pubchem.
PubchemCrawler

Collaboration diagram for scripts.crawlers.dependencies.pubchem.PubchemCrawler:

ABC

A

scripts.crawlers.abstract
_crawler.AbstractCrawler

scripts.crawlers.dependencies.pubchem.
PubchemCrawler

Public Member Functions

« str get_classname (cls)
* None crawl (cls, dict prefs)
* bool is_file_downloaded (cls, str filename, int timeout=5)
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Static Public Attributes

+ list COLUMNS

7.2.1 Detailed Description

Class for the Pubchem crawler. The class uses Selenium for information extraction.
The crawler uses webdriver for Chrome. The class Follows the :class: ‘AbstractCrawler' interface.

7.2.2 Member Function Documentation

7.2.2.1 crawl()

None scripts.crawlers.dependencies.pubchem.PubchemCrawler.crawl (
cls,

dict prefs )

Extracts relevant information from the Pubchem database. Results are saved into a .csv file.
:param prefs: preferences for the Chrome webdriver.
:return: None

Reimplemented from scripts.crawlers.abstract_crawler.AbstractCrawler.

7.2.2.2 get_classname()

str scripts.crawlers.dependencies.pubchem.PubchemCrawler.get_classname (

cls )

Get the name of the class.
:return: name of the class as a string.

7.2.2.3 is_file_downloaded()

bool scripts.crawlers.abstract_crawler.AbstractCrawler.is_file_downloaded (
cls,
str filename,

int timeout = 5 ) [inherited]

Checks whether the required file is present.

:param filename: path to the file.

:param timeout: time until file search stops.

:return: boolean stating whether the file was found or not.
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7.2.3 Member Data Documentation

7.2.3.1 COLUMNS

list scripts.crawlers.dependencies.pubchem.PubchemCrawler.COLUMNS [static]

Initial value:

= ["Phototoxic", "Name", "Smiles", "Molecular Weight", "Hydrogen Bond Donor Count",
"Hydrogen Bond Acceptor Count", "Rotatable Bond Count", "Exact Mass",
"Monoisotopic Mass", "Topological Polar Surface Area", "Heavy Atom Count",
"Formal Charge", "Complexity", "Isotope Atom Count",
"Defined Atom Stereocenter Count", "Undefined Atom Stereocenter Count",
"Defined Bond Stereocenter Count", "Undefined Bond Stereocenter Count",
"Covalently-Bonded Unit Count", "Compound Is Canonicalized"]

The documentation for this class was generated from the following file:

+ scripts/crawlers/dependencies/pubchem.py

7.3 scripts.crawlers.dependencies.swissadme.SwissadmeCrawler Class

Reference

Inheritance diagram for scripts.crawlers.dependencies.swissadme.SwissadmeCrawler:

ABC

scripts.crawlers.abstract
_crawler.AbstractCrawler

scripts.crawlers.dependencies.swissadme.
SwissadmeCrawler
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Collaboration diagram for scripts.crawlers.dependencies.swissadme.SwissadmeCrawler:

ABC

scripts.crawlers.abstract
_crawler.AbstractCrawler

scripts.crawlers.dependencies.swissadme.
SwissadmeCrawler

Public Member Functions

+ str get_classname (cls)
» None crawl (cls, dict prefs)
* bool is_file_downloaded (cls, str filename, int timeout=5)

7.3.1 Detailed Description

Class for the SwissADME crawler. The class uses Selenium for information extraction.
The crawler uses webdriver for Chrome. The class Follows the :class:‘AbstractCrawler®

7.3.2 Member Function Documentation

7.3.2.1 crawl()

None scripts.crawlers.dependencies.swissadme.SwissadmeCrawler.crawl (
cls,

dict prefs )

Extracts information from the SwissADME website. Results are saved into a .csv file.
:param prefs: preferences for the Chrome webdriver.
:return: None

Reimplemented from scripts.crawlers.abstract_crawler.AbstractCrawler.

interface.
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7.3.2.2 get_classname()

str scripts.crawlers.dependencies.swissadme.SwissadmeCrawler.get_classname (

cls )

Get the name of the class.
:return: name of the class as a string.

7.3.2.3 is_file_downloaded()

bool scripts.crawlers.abstract_crawler.AbstractCrawler.is_file_downloaded (
cls,
str filename,

int timeout = 5 ) [inherited]

Checks whether the required file is present.

:param filename: path to the file.

:param timeout: time until file search stops.

:return: boolean stating whether the file was found or not.

The documentation for this class was generated from the following file:

+ scripts/crawlers/dependencies/swissadme.py

7.4 scripts.crawlers.dependencies.swisstarget.SwissTargetCrawler
Class Reference

Inheritance diagram for scripts.crawlers.dependencies.swisstarget.SwissTargetCrawler:

ABC

scripts.crawlers.abstract
_crawler.AbstractCrawler

scripts.crawlers.dependencies.swisstarget.
SwissTargetCrawler
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Collaboration diagram for scripts.crawlers.dependencies.swisstarget.SwissTargetCrawler:

ABC

scripts.crawlers.abstract
_crawler.AbstractCrawler

scripts.crawlers.dependencies.swisstarget.
SwissTargetCrawler

Public Member Functions

+ str get_classname (cls)
* None crawl (cls, dict prefs)
* bool is_file_downloaded (cls, str filename, int timeout=5)

Static Public Attributes
* list COLUMNS

7.4.1 Detailed Description

Class for the SwissTarget crawler. The class uses Selenium for information extraction.
The crawler uses webdriver for Chrome. The class Follows the :class: ‘AbstractCrawler‘ interface.

7.4.2 Member Function Documentation

7.4.2.1 crawl()

None scripts.crawlers.dependencies.swisstarget.SwissTargetCrawler.crawl (
cls,

dict prefs )

Extracts information from the SwissTargetPrediction website.
Results are saved into a .csv file.

:param prefs: preferences for the Chrome webdriver.

:return: None

Reimplemented from scripts.crawlers.abstract_crawler.AbstractCrawler.
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7.4.2.2 get_classhame()

str scripts.crawlers.dependencies.swisstarget.SwissTargetCrawler.get_classname (

cls )

Get the name of the class.
:return: name of the class as a string.

7.4.2.3 is_file_downloaded()

bool scripts.crawlers.abstract_crawler.AbstractCrawler.is_file_downloaded (
cls,
str filename,

int timeout = 5 ) [inherited]

Checks whether the required file is present.

:param filename: path to the file.

:param timeout: time until file search stops.

:return: boolean stating whether the file was found or not.

7.4.3 Member Data Documentation

7.4.3.1 COLUMNS

list scripts.crawlers.dependencies.swisstarget.SwissTargetCrawler.COLUMNS

Initial value:
= ["Compound", "Target", "Common name", "Uniprot ID", "ChEMBL ID",
"Target Class", "Probabilityx", "Known actives (3D/2D)"]

The documentation for this class was generated from the following file:

« scripts/crawlers/dependencies/swisstarget.py

[static]
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Chapter 8

File Documentation

8.1 README.md File Reference

8.2 run_pipeline.py File Reference

Namespaces

* run_pipeline

Functions

+ def run_pipeline.run_pipe ()

8.3 scripts/__init__.py File Reference

Namespaces

* scripts

8.4 scripts/crawlers/__init__.py File Reference

Namespaces

* scripts.crawlers

8.5 scripts/crawlers/dependencies/__init__.py File Reference

Namespaces

* scripts.crawlers.dependencies



32 File Documentation

8.6 scripts/cleaner.py File Reference

Namespaces

* scripts.cleaner

Functions

» pd.DataFrame scripts.cleaner.load_data (str csv_file_name)

+ pd.DataFrame scripts.cleaner.set_proper_data_type (pd.DataFrame df)

[str, int] scripts.cleaner.unique_count (pd.Series column)

+ pd.DataFrame scripts.cleaner.remove_useless_columns (pd.DataFrame df)

list scripts.cleaner.get_duplicit_correlated_descriptors (nx.MultiGraph graphs, exclude)

def scripts.cleaner.plot_correlation_heatmap (pd.DataFrame correlations, str fig_location, int threshold)

def scripts.cleaner.get_correlated_descriptors (pd.DataFrame df, int threshold, str fig_location)

list scripts.cleaner.create_correlation_graphs (pd.DataFrame correlations, str fig_location, float threshold)

None scripts.cleaner.save_mask (pd.DataFrame df, str mask_name, [None, list] columns=None, [None, list]

rows=None, str data_dir="data")

» pd.DataFrame scripts.cleaner.check_correlated_column (pd.DataFrame df, float threshold=0.9, bool re-
move=False, list preserve_columns=None, str plot_dir="plot", str data_dir="data")

+ pd.DataFrame scripts.cleaner.remove_duplicits (pd.DataFrame df, str subset, keep="first")

def scripts.cleaner.check_outliers (pd.DataFrame df, float threshold=4.2, bool remove=False)

None scripts.cleaner.main (str input_file="data/chem_output/chem_populated.csv", str output_file="data/final/phototox.«-

csv", float correlation_threshold=0.95, float outliers_threshold=4.2, list preserve_columns=None, bool re-

move=False)

dict scripts.cleaner.process_config (str config_file="conf/cleaner.ini")

Variables
* scripts.cleaner.script_dir = os.path.dirname(os.path.realpath(__file_ ))
« scripts.cleaner.project_dir = os.path.dirname(script_dir)
« dict scripts.cleaner.args = process_config(os.path.join(project_dir, "conf/cleaner.ini"))

* scripts.cleaner.input_data = os.path.join(project_dir, "data/chem_output/chem_populated.csv")
» scripts.cleaner.output_data = os.path.join(project_dir, "data/chem_output/phototox.csv")

8.7 scripts/crawlers/abstract_crawler.py File Reference

Classes

+ class scripts.crawlers.abstract_crawler.AbstractCrawler

Namespaces

* scripts.crawlers.abstract_crawler
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8.8 scripts/crawlers/crawler_orchestrator.py File Reference

Namespaces

* scripts.crawlers.crawler_orchestrator

Functions

« def scripts.crawlers.crawler_orchestrator.main (file)

8.9 scripts/crawlers/dependencies/pubchem.py File Reference

Classes

+ class scripts.crawlers.dependencies.pubchem.PubchemCrawler

Namespaces

+ scripts.crawlers.dependencies.pubchem

8.10 scripts/crawlers/dependencies/swissadme.py File Reference

Classes

« class scripts.crawlers.dependencies.swissadme.SwissadmeCrawler

Namespaces

* scripts.crawlers.dependencies.swissadme

8.11 scripts/crawlers/dependencies/swisstarget.py File Reference

Classes

+ class scripts.crawlers.dependencies.swisstarget.SwissTargetCrawler

Namespaces

* scripts.crawlers.dependencies.swisstarget
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8.12 scripts/merger.py File Reference

Namespaces

* scripts.merger

Functions

* None scripts.merger.merge ()

8.13 scripts/populate_chem.py File Reference

Namespaces

* scripts.populate_chem

Functions

+ pd.DataFrame scripts.populate_chem.populate (file=None)
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