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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 doku-
mentdcia k danému projektu.

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

Hlavnym cielom projektu je schopnost predikoval fototoxicitu chemickej lét-
ky. Stucastou dosiahnutia tohto ciela je vyuzitie modelov kvantitativne]j zavi-
slosti aktivity na Struktire (QSAR), ktorymi mozno ziskat vzfahy medzi
chemickou struktirou a biologickou aktivitou v stibore dat. Zo zhromazdenych
dét a s pomocou natrénovaného modelu budeme nésledne vediet predikovat
fototoxicitu latky, pricom vypocet fototoxicity bude pristupny pre pouzivate-
la prostrednictvom webovej aplikdcie.

2.1

Zimny semester

Hlavné ciele zimného semestras:

2.2

Zadefinovanie si postupu préace a metodik.
Ziskanie dostatoéného mnozZstva dat.

Porozumenie problematike fototoxicity. Vykonanie EDA pre ziskané
data.

Identifikovanie a vypocitanie chemickych deskriptorov, ktoré by mohli
korelovat s fototoxicitou.

Névrh celkovej architektiry.

N&avrh a implementacia modulu data pipe.

Navrh a implementdcia machine learning modelu.

Nédvrh webovej aplikdcie.

Dodrziavanie agile postupov. Iterativno-inkrementalny pristup k tvorbe

softvéru.

Letny semester

Celkovy pohlad po zimnom semestri:
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e Zmeny v manazmente od zaciatku letného semestra ovplyvnili aj tvorbu
inzinierskeho diela - jednotyzdnové Sprinty, definition of done a story
pointy. Tieto zmeny ndm umoznili efektivnejsie priddvat potrebni
funkcionalitu a flexibilnejsie sa prisposobit novovzniknutym problémom.

e Po zimnom semestri bolo nasou prioritou nasadenie prototypu aplikacie
na virtudlny stroj.

e Identifikovali sme potrebu redizajnu webovej aplikdcie, aby spliiala nase
poziadavky (napr. autentifikdcia, priddvanie ndvrhov pre nové litky,
updatovanie modelu a pod.)

Hlavné ciele letného semestra:

e Vylepsenie sticasnych metéd predikcie. Preskimanie moznych vylepseni
vyuzitim neruénovych sieti (s moznym vyznamnym vylepSenim pomo-
cou grafovych neurénovych sieti).

e Redizajn webovej aplikécie.
e Implementdcia vietkych klu¢ovych funkcionalit webovej aplikécie.
e Nasadenie webovej aplikacie.

e Dodrziavanie agile postupov ako aj zmien v manazmente pre letny
semester.

e Vykonanie potrebnych aktivit pre ispesné absolvovalie II'T.SRC a TPCup.
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3 Celkovy pohlad na systém

Zo $pecifikdacie ndsho projektu vyplynulo rozdelenie celkového systému na
dve logické casti.

1. Vytvorenie modelu

Prvou ¢astou nasho projektu je vytvdranie sposobu ako predikovat
fotoxicitu latky. Za tymto ucelom pouzivame pristupy strojového
ucenia, ktoré vyzaduju ziskavanie dét, predspracovanie dét, trénovanie
modelov a ich validécia.

2. Vytvorenie web aplikacie
Druhou ¢astou nasho projektu je zdostupnenie ndsho modelu pre vere-

jnost. Zvolili sme spdsob vyvoja web aplikdcie, ktord ndm pomoze

......
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Figure 1: Prehlad webovej aplikdcie MLTOX
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4 Moduly systému

4.1 Data pipe

Ziskavanie dédt pre nasu problematiku je iterativny proces. Overovanie foto-
toxicity pre latky je zdlhavé a moZeme preto spracovat zviicsa len par latok
naraz a poziadavky na predspracovanie deskriptorov sa vyvijaji. Z tychto
dovodov bolo pre nds délezité zostavit proces, ktory ndm umoziiil automati-
zovat znaéni Gas prace a stustredif sa tak na vyvoj ¢o najlepgicho modelu.

Merge Calculate

| s

=
v
L

w Yy ﬁ
Multiple .csv
files; different
schemas

Figure 2: Sposob extrakcie a predspracovania dat pre modely

1. Crawl

Nézvy latok a informaécie o ich fototoxicite ziskavame zvacsa manudlne
z vedeckych publikdcii. Tieto publikdcie vSak neobsahuji hodnoty
deskriptorov, ktoré potrebujeme na predikciu. Preto sme zostavili
niekolko crawlerov, ktoré zoberi zoznam latok, ktory im zaddme a
hodnoty deskriptorov vedia extrahovat z chemickych databaz.

2. Merge

Vystupy z nagich crawlerov potrebujeme zjednotit do jedného siiboru
pre jednoduchsie spracovanie v neskorsich krokoch. Databazy pracuji
na principe SMILES kédov, ktoré pouzivame ako kli¢ pre zlucovanie.
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3. Calculate

Na zdklade poznatkov ziskanych z prednasok o fototoxicite sme identi-
fikovali niekolko uzitoénych deskriptorov, ktoré sa nezvyknu nachddzat
v databdzach. Pre ich vypoc¢itanie pouzivame kniznicu Rdkit. V
tomto kroku pripdjame informécie o novych ldtkach k uz existujicemu
zoznamu latok z predchadzajuicich iterdcii. Tento krok je potrebny pre
zabezpecenie niektorych ¢asti funkcionality ¢istenia dat.

4. Clean

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

Pre overenie spravnosti funkcionality tejto pipeline, sme vytvorili aj nickolko
testov podla metodiky testovania, blizSie popisanej v Prilohe .
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4.2 Trénovanie modelov

Load data from .csv

\

Transform data

\

Train model la—

\

Evaluate results

Figure 3: Struktira experimentov

Zaklad nasho systému tvori model, ktory dokédZe predikovat fototoxicitu
latky. Zostavili sme experimentdlny proces, ktory nam dovoli jednoducho

Parameter
optimization

11

natrénovat optimalny model pre zadany dataset stlac¢enim jedného tlacidla.
Proces je implementovany pomocou Jupyter Notebook a pre optimalizédciu

modelu je vyuzity ramec TuneSearch. Tento proces ndm umoziuje automat-
icky ndjst najlepsiu kombindciu modelu a jeho parametrov pre dany problém

Uspesnost modelov je vyhodnocovand na zaklade nasledujicich metrik:
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Metrika Vypocet
Sprévnost TP+;FJ€J+5«“]1¥+FN
Presnost %
Uplnosf TPZ%
Flskore | 2+ FEnasis

Table 1: TP - skuto¢nd pozitivita (fototoxickd latka predikovand ako fo-
totoxickd), FP - falo$nd pozitivita (nefototoxickd ldtka predikovand ako fo-
totoxickd), TN - skutotnd negativita (nefototoxickd latka predikovand ako
nefototoxickd), FN - falosnd negativita (nefototoxicka latka predikovans ako
fototoxické)

Modely vyhodnocujeme aj podla systému SHAP, ktory poskytuje in-
formacie o dolezitosti jednotlivych premennych pre rozhodnutia modelu. Tento
pristup ndm umoziuje rozhodniif & rozhnodutia davaji zmysel z chemického
hiadiska a pomaha ndm urcovat spolahlivost modelu. Presny popis pouzitych
deskriptorov a ich délezitost pre rozhodnutia modelu je mozné vidiet v Prilohe
Gl

Aktudlne 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

Backend a frontend webovej aplikdcie sme implementovali vo frameworku
Django. Pre frontend webovej aplikdcie sme taktiez implementovali skripty
v jazyku JavaScript pre zrychlenie a zlepSenie pouzitelnosti nasej webovej
aplikdcie. Aplikdcia pozostdva zo 4 hlavnych modulov:

e Modul autentifikdcia implementuje backend aplikdcie pre prihldsenie
a registraciu pouzivatela a taktiez obsahuje implementdciu pre zmenu
hesla a reset hesla, ¢o umoziiuje pouZivatelovi nastavit si nové heslo,
ak zabudol staré heslo.

e Modul compound analyzer implementuje biznis logiku aplikdcie pre
predikovanie, pre zobrazenie vysledkov predikcii, pre priddvanie novych
experimentdlnych dat, pre korekciu predikcie a pre validaciu prijatych
experimentalnych dat.

e Modul locale obsahuje preklady textov, ktoré sa zobrazuju pouZivatelom
do slovenciny a angli¢tiny. PouZzivatel si moze nastavit jazyk aplikécie.

e Modul MLOps je podrobnejsie popisany v sekeii [£.3.1]

Pre predikovanie fototoxicity sta¢i zadat do aplikdcie len SMILES kéd.
Pri predikovani fototoxicity najprv skontrolujeme, ¢i nemdme dani latku
ulozeni v databdzovej tabulke Molecule. Ak dand latku méme uloZend,
tak len vratime vysledok z databdzy. Ak danu litku neméme ulozenu v
databézovej tabulke Molecule, tak zo zadaného SMILES kédu vypocitame
chemické deskriptory a tie potom posleme modelu pre predikciu fototoxicity.
Logicky détovy model aplikdcie moZeme vidiet na obrédzku . Predikovat
fototoxicitu je umoznené vietkym pouzivatelom aj bez registracie. Ostatné
funkcionality aplikdcie si dostupné len pre registrovanych pouZivatelov, pricom
validédcia prijatych experimentédlnych dat je dostupna len pre chemikov, ktori
s nami spolupracuji pri vyvoji nasej aplikdcie. Momentdlne je umoznené
registrovat sa len pouzivatelom, ktorf posobia na akademickych institicidch
a vlastnia e-mailové adresy s doménou danej akademickej institicie.
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Figure 4: Logicky datovy model aplikdcie
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4.3.1 MLOps

Web-aplikdce je strukturovand tak, aby sa automaticky nasazovali modely v
momenté, kdy data o validovanych ndvrhi prekro¢i ur¢ité metriky.

Pokud k tomuto stuvu doje, natrénuje se nékolik modeli, jejichz vstupem
jsou vSechny molekuly v databdzi a podmnozina novych ndavrhi. Kazdy
model je optimaliovany pomovi HyperTune néstroje.

Po natrénovani jsou tyto modely porovnany mezi sebou, nejlepsi pak s ex-
istujicim modelem. Pokud jsou metriky nového modelu lepsi, tak nahrazuje
model stavajici.

Kazdy pouzity model zistava v databazi. Spolu s modelem samotnym
jsou ulozeny i data, jako jeho metriky, vstupni data a typy pouzitych deskrip-
tort.
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4.3.2 Obrazovky webovej aplikacie

MLTOX Language (en-us) ~

4

Predict phototoxicity
cevcee [ |

Figure 6: Landing page stranky.

xmuskova@stuba.sk ¥

17
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MLTOX Language (en-us) ~

Sign up

Email domain is not authorized for sign-up! To
authorize this email domain send an email to
tim20.tp2021@gmail.com.

Email

katerina.muskova@email.cz U
Password

Password ’

Password repeat

Confirm Password I

Already have an account? Log_in

Figure 7: Overovanie identity pouzivatela, pri predikcii nieje potrebnd ak
nechce korigovat vysledky.

MLTOX Language (en-us) ~

Home > Predict

Predict phototoxicity

SMILES:

CC1l=CC(=C(C=C1)0)N2N=C3C=CC=CC3=N2 X

Figure 8: Vkladanie SMILES kédov pre predikciu.
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MLTOX Language (en-us) ~ xmuskova@stuba.sk ~

Home > Predict > Results

< Back to predicting Prediction results

1.SMILES: CCO

Molecule model: Descriptors: Result:
Cycles: 0.0
Atom valence: 16.0 N PT

Positive sum: 0.43850220093603226 100%

H O/\ Hydrogen count: 6.0 Confidence
CsP3: 1.0 Correct the prediction

Aromatic heavy atoms: 0.0
Hydrogen donors: 1.0

Hydrogen acceptors: 1.0

Back to predicting

Figure 9: Viditelny model molekuly, par zakladnych deskriptorov a vysledok
predikcie. Moznost opravy predikcie ak je pouzivatel overeny.

MLTOX Language (en-us) ~ xmuskova@stuba.sk ~

Home > Predict > Results

< Back to predicting Prediction results

1.SMILES: CCO

Molecule model: Descriptors: Result:
Cycles: 0.0 Test used:
Atom valence: 16.0 313 v
Positive sum: 0.43850220093603226 Correct result:
HO/\ Hydrogen count: 6.0 NPT M
CsP3:1.0 Enter a URL: (7)
Aromatic heavy atoms: 0.0 https://example.com

Hydrogen donors: 1.0

Hydrogen acceptors: 1.0

Back to predicting

Figure 10: Pouzivatel vie zadal typ testu, vysledok a pridaf experimentélne
déta na opravu.
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MLTOX Language (en-us) ~ xmuskova@stuba.sk ~

Home > Predict > Results

< Back to predicting Prediction results

1.SMILES: CCO
Molecule model: Descriptors: Result:

Cycles: 0.0

Atom valence: 16.0

Positive sum: 0.43850220093603226 Thankbyo_u f_or ¥°ur
submission:
H O/\ Hydrogen count: 6.0

CSP3: 1.0
Aromatic heavy atoms: 0.0
Hydrogen donors: 1.0

Hydrogen acceptors: 1.0

Back to predicting

Figure 11: Potvrdenie korekcie predikcie.

MLTOX Language (en-us) ~ xmuskova@stuba.sk ~

Home > Submit data

Submit experimental data

SMILES: Test Type: Result:
cco 313~ NPT~ X
SMILES Test Type Result:
co EL T NPT ~ X
Enter a URL: (7)

https://example.com

Figure 12: Pouzivatel vie zadat Iubovoiny pocet riadkov vysledkov, a pridat
odkaz na existujuci publikdciu.
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Home > Submit data

Submit experimental data

SMILES: Test Type: Result:
cco 313~ NPT~ X
SMILES Test Type Result:
co 3D~ NPT~ X
Entera URL: (2)
htt

xample.com

Figure 13: Experimentdlné data.

© D hitp//127.00.

n-us/data/predict

MLTOX  Language (en

Home > Predict > Results

< Back to predicting

Prediction results
1.SMILES: NC(Cclcnc[nH]1)C(=0)0O

Molecule model: Descriptors:

Result:
Cycles: 1.0
Atom valence: 46.0 NPT
Hrmc\(\(\ Positive sum: 1.6423568920798197 91.30%
NH H\‘Q/N Hydrogen count: 9.0 Confidence

CSP3: 0.3333333333333333

Figure 14: Navrhy uzivatela.

n @

21
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MLTOX Language (en-us) ~ xmuskova@stuba.sk ~

Home > Validate data

Submitted data

Phototoxicity: Test used:

1.SMILES: CCO
Molecule model: Descriptors: Submitted data:

Cycles: 0.0 Phototoxicity:

Atom valence: 16.0 Non-phototoxic

Positive sum: 0.43850220093603226 Test used:
H O/\ Hydrogen count: 6.0 313
CsP3: 1.0 Email:
Aromatic heavy atoms: 0.0 user@user.cz
Hydrogen donors: 1.0 URL:

Hydrogen acceptors: 1.0

2.SMILES: CCO

Molecule model: Descriptors: Submitted data:

Figure 15: Niekolko vyhradenych tic¢tou potvdzuje alebo maze névrhy.

4.3.3 Testovani webové aplikace

Funkénost aplikace jsme si ovéfili diky sérii testi. Ty se soustfeduji predevsim
na dvé stézejni ¢asti naSi aplikace a to predikci fototoxicity a vytvareni
nového modelu.

Diky testtim se zarucilo, ze neposleme do produkce kod, ktery by se
pozdéji ukdzal jako naprosto nefunkéni. Krom lokdlnitho testovéni je au-
tomaticky otestovan kazdy pozadavek na zménu v hlavni vyvojové vétvi.
Pokud projde, tak se zménou hlavni vétve se automaticky aktualizuje i pro-
dukéni kéd. Pokud naopak neprojde, produkéni kéd zistavd neménny.
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5 Pouzivatelska prirucka

Cielom tejto prirucky je jednoznacne vysvetlif postup pouzivania vysledného
produktu. Vzhladom na to, Ze ide o webovi aplikdciu nasadend na vz-
dialenom serveri, pouZivatel nemusi instalovat ni¢ dodatofné. Staci tak
maf nainstalovany internetovy prehliada¢ a ist na webovi stranku https:
//mltox.online/

Zarovei treba dodaf, Ze hoci predikovat fototoxicitu latky moze akykolvek
neprihldseny pouzivatel (teda aj laik do chémie), rozsirend funkcionalita ap-
likdcie (napr. odovzdavanie novych dat) je dostupnd az po registrovani a
prihldseni sa do svojho tuctu.

5.1 Domovska obrazovka

Uvodnd obrazovka aplikécie, ktora je pristupnd vietkym pouzivatelom. Obra-
zovka je minimalistickd a obsahuje hlavne tlacidlo pre predikovanie a zopar
informacif k projektu.

MLTOX  Language (en) ~ xknanik@stuba.sk >

b / My submissions
» Submit experimental data
\ Change password

\ Log out

“ MLTOX

Predict phototoxicity
L B

Figure 16: Domovska obrazovka s moznostami zaregistrovaného pouzivatela.

Hornd navigacnd lista je dostupnd na kazdej obrazovke aplikdcie a ob-
sahuje moznost zmenif si jazyk a prihldsit /registrovaf sa. Prihldseny pouZivatel


https://mltox.online/
https://mltox.online/
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mé& na vyber dalSie moznosti - mdze si pozriet zoznam svojich odovzdanych
dét, moze nové data odovzdat, pripadne si zmenit heslo a odhlasit sa.

5.2 Registracia/prihldsenie

Registrdcia pouzivatela pozostava z troch jednoduchych krokov: pouzivatel
zada svoju emailovi adresu, heslo a heslo znovu.

Registrovat sa mézu len pouzivatelia s emailovou adresou s autorizovanou
doménou. Medzi autorizované domény patria viaceré univerzitné domény,
pricom sa ich zoznam rozrasta. Ak Vasa doména nemd opravnenie na vytvore-
nie d¢tu, odporti¢ame kontaktovat podporu.

MLTOX  Language (en) ~ Login Signu

Sign up

Email domain is not authorized for sign-up! To authorize this
email domain send an email to tim20.tp2021@gmail.com.

Email

tester@gmail.com

Password

Password

Password repeat

Confirm Password

Already have an account? Log_in

Figure 17: Registracia je povolend len pre urcité domény.

Registrovani pouZivatelia sa mézu emailom a heslom prihldsit. Ak ste
heslo zabudli, moézete si ho kliknutim na odkaz s pomocou svojho emailu
zmenif.

5.3 Predikcia

Predikcia fototoxicity latok je dostupna pre vsetkych pouZivatelov, teda aj
tych bez vytvoreného uétu. Pouzivatel moze predikovat viaceré molekuly
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naraz. Pre predikovanie fototoxicity je potrebny len SMILES retazec danej
molekuly.

SMILES (akronym pre “Simplified molecular-input line-entry system”) je
jednoduchy formét umoznujici zépis chemickej struktiry pomocou ASCII
znakov. SMILES refazce molekiil s lahko dohladatelné na roznych volnedostupnych
internetovych chemickych datab&dzach.

Vysledky predikcie zahfiiaji vysledok predikeie a spolahlivost predikeie
ako aj vyznamné molekulové deskriptory a grafickd reprezentaciu molekuly.

Ak je pouzivatel registrovany, moze vysledok predikcie opravit (ak disponuje
dokazom o (ne)fototoxicte).

MLTOX Language (en-us) ~ xmuskova@stuba.sk ~

Home > Predict > Results

< Back to predicting Prediction results

1.SMILES: CCO

Molecule model: Descriptors: Result:
Cycles: 0.0 Test used:
Atom valence: 16.0 313 v
Positive sum: 0.43850220093603226 Correct result:
HO/\ Hydrogen count: 6.0 NPT M
CsP3: 1.0 Enter a URL:
Aromatic heavy atoms: 0.0 https://example.com

Hydrogen donors: 1.0

Hydrogen acceptors: 1.0

Back to predicting

Figure 18: Pouzivatel vie zadal typ testu, vysledok a pridaf experimentélne
déta na opravu.

5.4 Odovzdavanie novych dat

Prihldseny pouzivatel ma moznost pridaval nové ddaje do systému, &m
prispeje k lepsej tspesnosti modelu. Pri pridavani dét pouzivatel zadda SMILES
retazec molekuly, typ vykonaného testu na fototoxicitu, vysledok testu a ak
je mozné, tak aj URL odkaz na informédcie/zdroj, ktory by vysledok testu
podporil.
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Moznost zadat ddaje do systému mozno ndjst po prihldseni sa, v hornej
liste, kliknutim na moznost "Submit experimental data".

MLTOX Language (en-us) ~ xmuskova@stuba.sk ¥

Home > Submit data

Submit experimental data

SMILES: Test Type: Result:

cco 313 - NPT v X

SMILES Test Type Result:

co 3D~ NPT v X

Enter a URL:

https://example.com

Figure 19: Odovzdédvanie novych dét.

Udaje, ktoré su zaddvané do systému, musia byt najskor overené autor-
izovanou osobou. Pouzivatel si moze pozriet stav dat, ktoré odovzdal do
systému. Kazdy prispevok ma& zobrazeny status schvilenia autorizovanou
osobou: schvélené, ¢akajice na validaciu alebo zamietnuté.

Daéta, ktoré pouzivatel odovzdal, je mozné pozriel po prihldsenf sa, v
hornej liste, vybranim moznosti "My submissions".

5.5 Validovanie dat

Odovzdané ddta je potrebné overit. Pre aplikdciu MLTOX existuje moznost
pre vybranych pouzivatelov staf sa autorizovanou osobou, ktord moze schval-
ovat/zamietat navrhy na nové dat.

Na stranke pre validdciu ddt moze autorizovand osoba vidiet navrhy na
pridanie dédt do systému. Kazdy navrh obsahuje iidaje o fototoxicite molekuly
spolu s vykonanym testom. Pre kazdy ndvrh sa moze overovatel rozhodnif,
¢i ndvrh schvali alebo zamietne.
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MLTOX Language (en-us) ~ xmuskova@stuba.sk ~

Home > Validate data

Submitted data

Phototoxicity: Test used:

1.SMILES: CCO
Molecule model: Descriptors: Submitted data:

Cycles: 0.0 Phototoxicity:

Atom valence: 16.0 Non-phototoxic

Positive sum: 0.43850220093603226 Test used:
H O/\ Hydrogen count: 6.0 313
CsP3: 1.0 Email:
Aromatic heavy atoms: 0.0 user@user.cz
Hydrogen donors: 1.0 URL:

Hydrogen acceptors: 1.0

2.SMILES: CCO

Molecule model: Descriptors: Submitted data:
Figure 20: Niekolko vyhradenych tu¢tou potvdzuje alebo maze ndvrhy.

V pripade, ak by ste sa cheeli staf autorizovanym pouzivatelom, kontak-
tuje prosim podporu.
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1 Uvod

V tejto casti si blizsie priblizime informaécie o riadeni projektu. Pozrieme
sa na to, akym spdsobom sme organizovali riadenie iloh, aké techniky a
prostriedky sme pouzili na riadenie a realizdaciu projektu.

V tejto casti dokumentdcie sa nachadzajui informécie o roldch ¢lenov timu,
aké manazérske pozicie ¢lenovia timu zastdavali a aky je ich podiel prace
na vytvorenom diele, dokumentdcii a metodikach. Nésledne sa opisujui ap-
likécie jednotlivych manazmentov v projekte, ktoré sa odkazuji na prislusné
metodiky. Suicastou riadenia projektu je aj globdlna retrospektiva a suma-
rizécia Sprintov, v ktorych sa uvddza pokrok timu na projekte.



2 ROLE CLENOV TIMU A PODIEL PRACE 30

2 Role élenov timu a podiel préace

2.1 Role ¢lenov timu

Meno a Priezvisko | Rola

Matej Halinkovi¢ Architect & ML Engineer
Jakub Kndanik Web & QA Engineer

Tokab M o T Setentist &ML Fnei
Katefina Muskova Data Scientist

Patrik Pavlacka Web & ML Engineer
Tibor Sloboda Domain Knowledge Expert

Matej Halinkovic¢

Névrh ML modelov, ndavrh ML experimentov, ndvrh architektiry Data
pipe, programovanie crawlerov chemickych databdz, data science a
navrh hlbokych neurénovych sieti, Scrum Master, Dokument Master

Jakub Knanik

Manazment kvality. Code review modulu Data pipe. Implementécia
casti Django backendu a frontendu webapp, lokalizdcia, implementdcia
testov, database engineering

Jakub Maruniak

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

Pocas letného semestra prerusil stidium

Katerina Muskova

Analyza a ¢istenie ddt (EDA), ¢ast Cleaner, implementdcia MLOps
architektiry, database engineering, implementécia integra¢nych a unit
testov, UX testing, knowledge-base management

Patrik Pavlacka
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Vytvorenie a nasadenie webovej stranky timu a jej pravidelné aktuali-
zovanie, implementdcia a redesign webového rozhrania, implementdcia
casti Django backendu, database engineering

e Tibor Sloboda

Analyza domény, vyber a implementédcia vypoc¢tu chemickych deskrip-
torov, data engineering, management verziovania, ndvrh architektiry
MLOps; spréava, navrh a implementacia CICD pipeline (deployment)

2.2 Podiel prace

2.2.1 Zimny semester

Sprint 1
Meno a Priezvisko | Percentualny podiel
Matej Halinkovic¢ 17%
Jakub Knéanik 20%
Jakub Maruniak 16%
Katefina Muskova 11%
Patrik Pavlacka 23%
Tibor Sloboda 13%
Sprint 2
Meno a Priezvisko | Percentudlny podiel
Matej Halinkovic¢ 17%
Jakub Knanik 19%
Jakub Maruniak 17%
Katefina Mugkova 17%
Patrik Pavlacka 14%
Tibor Sloboda 16%

Sprint 3
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Sprint 4

Sprint 5

Meno a Priezvisko

Percentudlny podiel

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

Meno a Priezvisko

Percentualny podiel

Matej Halinkovic¢ 22%
Jakub Knanik 14%
Jakub Maruniak 15%
Katefina Muskova 21%
Patrik Pavlacka 12%
Tibor Sloboda 16%

Meno a Priezvisko

Percentualny podiel

Matej Halinkovi¢ 16%
Jakub Knanik 13%
Jakub Maruniak 16%
Katefina Muskova 21%
Patrik Pavlacka 20%
Tibor Sloboda 14%

2.2.2 Letny semester

Sprint 6

32
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Sprint 7

Sprint 8

Sprint 9

Meno a Priezvisko

Percentudlny podiel

Matej Halinkovi¢ 20%
Jakub Knanik 20%
Jakub Maruniak 0%
Katefina Muskova 20%
Patrik Pavlacka 20%
Tibor Sloboda 20%
Meno a Priezvisko | Percentualny podiel
Matej Halinkovi¢ 18%
Jakub Knanik 21%
Jakub Maruniak 0%
Katefina Muskova 22%
Patrik Pavlacka 17%
Tibor Sloboda 22%

Meno a Priezvisko

Percentualny podiel

Matej Halinkovi¢ 21%
Jakub Knanik 19%
Jakub Maruniak 0%

Katefina Muskova 21%
Patrik Pavlacka 23%
Tibor Sloboda 16%

Meno a Priezvisko

Percentudlny podiel

Matej Halinkovi¢ 19%
Jakub Knanik 22%
Jakub Maruniak 0%

Katefina Mugkova 17%
Patrik Pavlacka 19%

Tibor Sloboda

23%

33
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Sprint 10
Meno a Priezvisko | Percentuilny podiel
Matej Halinkovic 22%
Jakub Knénik 18%
Jakub Maruniak 0%
Katefina Mugkova 20%
Patrik Pavlacka 19%
Tibor Sloboda 21%
Sprint 11
Meno a Priezvisko | Percentualny podiel
Matej Halinkovi¢ 20%
Jakub Knanik 20%
Jakub Maruniak 0%
Katefina Muskova 20%
Patrik Pavlacka 20%
Tibor Sloboda 20%
Sprint 12
Meno a Priezvisko | Percentuilny podiel
Matej Halinkovic 19%
Jakub Knénik 20%
Jakub Maruniak 0%
Katefina Muskova 21%
Patrik Pavlacka 22%
Tibor Sloboda 18%

Sprint 13
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Meno a Priezvisko | Percentualny podiel
Matej Halinkovic 21%
Jakub Knanik 17%
Jakub Maruniak 0%
Katefina Mugkova 18%
Patrik Pavlacka 21%
Tibor Sloboda 23%
Sprint 14
Meno a Priezvisko | Percentualny podiel
Matej Halinkovi¢ 22%
Jakub Knéanik 22%
Jakub Maruniak 0%
Katefina Muskova 21%
Patrik Pavlacka 16%
Tibor Sloboda 19%
Sprint 15
Meno a Priezvisko | Percentualny podiel
Matej Halinkovic 18%
Jakub Knanik 22%
Jakub Maruniak 0%
Katefina Mugkova 20%
Patrik Pavlacka 21%
Tibor Sloboda 19%
Sprint 16
Meno a Priezvisko | Percentuilny podiel
Matej Halinkovic¢ 20%
Jakub Knéanik 19%
Jakub Maruniak 0%
Katefina Mugkova 20%
Patrik Pavlacka 22%
Tibor Sloboda 19%
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Praca na milniku

Autor

Casti milnika

Matej Halinkovic

Celkovy pohlad na systém,

Moduly systému,

Role ¢lenov timu a podiel préace,
Manazment a metodolégia spravy tloh,
Manazment a metodolégia datovej vedy

Jakub Knéanik

Uvod - Inzinerske dielo, Riadenie projektu
Globélne ciele projektu,

Manazment a metodologia kvality,

Manazment a metodoldgia verziovania projektu,
Prihléska na TP Cup,

Pouzivatelskd prirucka

Katefina Muskové

Globdlna retrospektiva,

Sumarizdcia Sprintov,

Manazment a Metodolégia komunikécie,
Manazment a Metodoldgia ukladania informaécif

Tibor Sloboda

Moduly sytému,
Pouzivané chemické deskriptory

Patrik Pavlacka

Webové aplikdcia

36
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3 Aplikacie manazmentov

3.1 ManaZment kvality

Sucastou projektu je aj zabezpetovanie kvality kédu, a to prostrednictvom
dodrziavania zauZivanych standardov a nami ustanovenych pravidiel. Vzhla-
dom na povahu projektu a moznosti jeho dalsieho rozsirovania si myslime, Ze
standardy kvality prispeju k lepsej a rychlejSej pochopitelnosti kédu. Tak-
isto udrziavanim kvality cielime na moduldrnost, ktorda pomoze k dosiah-
nutiu nizsej komplexnosti kédu a lepSej schopnosti rozsirovania funkcionalit
systému.

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

3.2 ManaZzment 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
zabezpetovanie spravnosti funkcionalit. Ked sa kéd uréitej funkcie pokrytej
testom zmeni, test by mal byt schopny odhalif, ¢ zmena kédu nesposobila
chybu vo funkénosti daného kédu.
Je vysoko odport¢ané testovat inkrementélne, kedze vieme problémy zachytit

postupne a v skorSich fézach vyvoja. Pravidla a konkrétnosti implementova-
nia testovania v projekte mozno néjst v prilohe .

3.3 ManaZment verziovania projektu

Stav jednotlivych ¢asti projektu moze byt roéznorody, a preto je vhodné
pouZivat systém verziovania projektu, ktory ndm umoznf zachovavat si rozne
verzie projektu. Takto budeme moct pracovat paralelne na viacerych funkcionalitédch
a podsystémoch, ¢im zvySime nasu efektivitu.

Pre potreby verziovania pouzivame distribuovany systém riadenia revizii
Git, ktory je napojeny na online ndstroj pre verziovanie kédu Github. Kon-
krétne informaécie o Struktire projektu a jeho verziovanf mozno néjst v prilohe
Metodika verziovania kédu.
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3.4 ManaZzment spravy iloh

Pre vytvaranie, sledovanie a rozdelenie 1loh medzi ¢lenov timu vyuzivame
nastroj Jira. Ma rozsiahlu funkcionalitu, ktora ndm 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
ndstrojom je popisand v prilohe [E]
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3.5 ManaZzment datovej vedy

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

3.6 Manazment komunikacie

Kedze zadany projekt nie je individudlny, ale skupinovy, je nutné sa do-
hodniif na sposobe komunikacie. Bolo nutné zvolit prislugné kandly, a spdsob
akym budd pouzité. KedZe sa v novembri zhorsila pandemickd situdcia,
vSetka komunikécia sa presunula do online prostredia, ¢im manazment komu-
nikdcie nabral na dolezitosti. Podrobnejsie inrormécie o zvolenej metodolégii
mo7no néjst v prilohe
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4 Globalna retrospektiva

4.1 Zimny semester

Na zadiatku cesty nasho projektu sa bolo treba najskor zorientovat v téme
fototoxicity. Okolo chémie sa tocila diskusia nielen v time, ale aj naSich
stretnutiach s vedicou timu. Po aspon ¢iastotnom zorientovani v odbore
sme zacali vytvaral prvé modely, ktoré sme menili v nadviiznosti na dalsie
zistenia a nové data.

Kedze by aplikécia mala byt pohodlne pouZitelnd uZivatelom, je sucastou
nasho projektu aj vybudovanie webovej aplikdcie, ktorou sme sa zacali za-
oberaf v trefom Sprinte. Zatial sme sa ststredili predovSetkym na navrh kval-
itnej architektiry s moznosfou autentifikdcie. Podrobnejsi prehlad €nnosti
je potom spisany v nasledujicej kapitole

4.2 Letny semester

Pocas letného semestra sme sa sustredili najmé na uvedenie nasho produktu
do produkcie. Podarilo sa ndm vytvorit web aplikdciu, ktord je (aspoii
aktudlne) zadarmo dostupnd na deskriptivnej, lahko zapamitatelnej doméne
mltox.online. Produkt, ktory sme vyvtvorili je lahko pouzitelny a spliia
poziadavky stanovené nagou cielovou skupinou pouzivatelov - toxikolégmi.
Venovali sme sa dalej aj experimentovaniu s cielom vytvorit ¢o najispesnejsi

model pre predikciu fototoxicity. V tomto smere sme boli tiez tspesni a
podarilo sa ndm vytvorit model, ktory porazil sti¢asny stav poznania a je
najlepsi na trhu. Na zdklade tychto vysledkov sme sa rozhodli zicastnit
niekolkych konferenci a nase vysledky publikovaf aj ako vedecky ¢lénok.
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5 Sumarizacie Sprintov

5.1 Zimny semester
gprint ¢c. 1

Cielom nasho prvého sprintu bolo v prvom rade obozndmit sa s problematikou
fototoxicity, aby sme dobre chépali ddtam s ktorymi budeme pracovat, t.j.
formy zapisov a reprezentéacie molekiil pomocou réznych deskriptorov. Prestudovali
sme poskytnuti literatiru, a tam kde to bolo mozné extrahovali dostupné
chemické latky, relevantné k ndSmu problému. Z nich sme pomocou webovych
databdz chemickych latok ziskali deskriptory, nad ktorymi sme vykondvali
prieskumni analyzu. Samozrejme, okrem prace s ddtami sme spojazdnili
webovi stranku s prezentaciou nasho projektu, nasetupovali GitHub, JIRA

a Confluence projekty.

Date - October 4, 2021 - October 18,2021

Completed work Guideline Work Scope

Figure 21: BurnUp graf $printu ¢.1

Co sme spravili dobre?

e celkovo rychla odozva nésho timu a nastavenie organizacnych produk-
tov véas nam pomohlo udrziavat si rozhlad o tom, na ¢om je mo-
mentdlne dolezité pracovat

e pripravili sme rozli¢né komunika¢né nédstroje, ktoré znacne zjednodusujui
spoluprédcu

Co nam robilo problémy?
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e charakter projektu a nami definované pociatoctné ilohy sposobili, Ze
identifikovat a nasledne priradif jednotlivé role élenom tfmu, bolo naro¢nejsie
ako sme predpokladali

e bez priradenych roli nastavali problémy s prekryvanim ¢innosti

e pociatotné uchopenie problematiky, nakolko sa jednd o rozsiahlu tému,
o ktorej sme mali doposial len okrajové vedomosti

e pre dant problematiku je ndro¢né ziskat dostatoéné mnozstvo dat
Navrhy na zlepSenie

e pri plénovani taskov je potrebné na zaciatku zohladnif zdvislosti voci
inym, aby sme naplno vyuzili potencial a neboli pocas Sprintu blokovani

e pre udrzanie prehladnosti by bolo mozno dobré k taskom v JIRE pocas
ich riegenia a po dokonéeni priddvat struéné komentdre, pripadne sibory
alebo linky na confluence. Vsetci ¢lenovia timu tak budi lepsie infor-
movani o stave jednotlivych tloch a ich vysledkov

e streamlinovanie komunikdcie a ¢innosti na jednotlivych stretnutiach pre
lepsie zizitkovanie relativne limitovaného ¢asu
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Sprint &. 2

V ramci tohto Sprintu bola zavedend implementécia rozvinutych modelov
pre predikciu a vyriesenie problému ziskavania novych dat. Podarilo sa ndm
implementovat nové systémy, ktoré nam do budicnosti uSetria viac ¢asu.
Pokrocili sme vo vSetkych smeroch, ¢ uz v rdmci riadenia projektu, ale aj
samotného vyvoja - data engineering a modelling. Zacali sme tiez pldnovat
Struktiru findlnej webovej aplikdcie. Zdroveli sme narazili na niekolko problémov,
primarne stéle zapasime s datovou doménou, ¢i uz s mnozstvom dat, pristupu

k nim, alebo vhodnostou réznych deskriptorov.

Date - October 18, 2021 - October 31,2021

Completed work Guideline Work scope

119 oct21 oct23 oct25 oct27 Oct29 Octa1

Figure 22: BurnUp graf $printu ¢.2

Co sme spravili dobre?

e Implementovali sme nové postupy pre pracu s Jira, ktoré ndm umoznuji
lepsie spolupracovat na tilohdch a udrZiavat tak lepsi prehlad o tom ¢o
robia jednotlivi ¢lenovia timu

e Navrhli sme pipeline pre néds proces spracovania dat, ktorda nam umoziuje
automatizovat vac¢sinu prace pre ziskanie novych informécii a teda ndam
v budicnosti usetri vela ¢asu

e Podarilo sa ndm néjst sposob ako vypocitat nové relevantné deskrip-
tory, ktoré neboli dostupné v databazach, s ktorymi pracujeme

e Prihlasili sme sa do TP Cupu.
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Co nam robilo problémy?
e Stale sa ndm nepodarilo vyriesit nedostatok dét, najmé pre nefototox-
ické latky
vyplyva z toho problematické vyhodnotenie tispesnosti modelu. Nas

pristup je uspesny na naSom datasete, ale nevieme spolahlivo pred-
povedat jeho tispesnost v redlnom svete

e Zistili sme, Ze ziadny z ¢lenov timu nemd zatial skiisnosti s deploymen-
tom modelov pre web aplikdcie.

e Crawl dat z verejnych stranok sposobil, Ze sme dostali ban na zopéar IP
adries pre isté webstranky

Navrhy na zlepsSenie

o Zistit ¢i sa daji vypoéitat vsetky potrebné deskriptory zo SMILES
kédu, ak dno, tak implementovat systém, ktory to dokdze zvladat v
redlnom case

znizime tak zdvislosti na réznych verejnych databdzach, ktoré by
bolo problematické pouZivat hlavne vo findlnom produkte

e Lepsie porozumief chemickému pozadiu a principom, ktoré sposobuji
fototoxicitu, aby sme mohli vytvorit robustnejsf a spolahlivejsf model

e Vyriesif problém s nedostatkom dat

e Doucit sa pristupy v web deploymentu modelov a za¢af pracovat na
aplikacnej stranke ndsho projektu
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Sprint &. 3

Hlavnym cielom tohto Sprintu bolo vytvorit prototyp webovej aplikdcie pre
ML Model Deployment a extrahovat dalsie déta z ¢lankov a databéz. Zacali
sme pracovat aj na dokumente Milnik 1 (prvé 3 §printy) a navrhu architektiry
webovej aplikdcie. Po¢as tohto $printu sme mali aj hostovani prednasku s
Dr. Helenou Kandsdrovou. Dozvedeli sme sa nové informécie o fototoxi-
cite, aké su charakteristické vlastnosti fototoxickych latok, kedy je potrebne
testovat fototoxicitu latky, aké testy sa v sticasnosti robia na fototoxicitu a
zvalidovali sme nami vybrané deskriptory.

Date - November 1, 2021 - November 14,2021

Completed work Guideline Work Scope

P

Nov 11 Nov 13

Figure 23: BurnUp graf $printu ¢.3

Co sme spravili dobre?

Podarilo sa nam ziskat viac dat o fotoxickych a nefototoxickych latkach
z ¢lankov a databaz

Implementovali sme prototyp webovej aplikdcie s vyuzitim webového
frameworku Flask

Dokon¢ili sme nagu data pipelinu

Ziskali sme nové deskriptory a pretrenovali sme nas model na nich

Prehibili sme si nage znalosti z oblasti fototoxicity
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Co nam robilo problémy?
e Stdle mame pomerne malé mnozstvo dat

e S niektorymi latkami z japonskej databazy bol problem identifikovat,
¢i si skutocne nefototoxické na zdklade ich absorpcie svetla, bude
potrebné overit tieto latky, ¢i si skuto¢ne nefototoxické

Navrhy na zlepsSenie
o Ziskat dalsie déta o fotoxickych a nefototoxickych latkach

e Overif ddta z japonskej databézy a zistit, ktoré latky st fototoxické /nefototoxické

e Dopracovat ndvrh architektiry webovej aplikdcie a jej komunikécie s
ML modelom
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Sprint &. 4

Prioritou tohto Sprintu bolo spisanie prvého milntku, ¢o sa odrdza aj v
ilohdch z tohto $printu. Okrem pisania samotného dokumentu vsak z tvorby
milniku vyplynuli aj dlohy na dizajn architektiry pre nagu budicu webovi
aplikdciu. Identifikovali sme potrebné casti ako ML pipe pre aplikdciu,
databéza predikcii a rozhranie pre overovanie identity pouzivatela. Architektiru
danych ¢asti sme nasledne navrhli prislusnymi diagramami. Tiez sme dalej
pokracovali v zbierani dalsich tdajov o fotoxicite latok.

Date - 15 November 2021 - 29 November 2021

Completed work Guideline Work Scope

Nov 21

Figure 24: BurnUp graf Sprintu ¢.4

Co sme spravili dobre?

e Podarilo sa ndm ziskat viac d4t o fotoxickych a nefototoxickych litkach
z ¢lankov a datab&z

e Vytvorili sme (Snéa) kvalitny dokument pre prvy milnik, ktory nam
pomdze aj v neskorsich fazach projektu

e Prediskutovali a navrhli sme robustni architektiru pre web aplikéciu,
ktord by mala zahriiat vietky poziadavky a zjednodusit tak jej budiicu
implementdciu
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Co nam robilo problémy?
e Stdle mame pomerne malé mnozstvo dat

e Tvorba dokumentov je zdlhavd a zvykne ndm zabrat viac ¢asu ako
ocakdvame

e Dostdvame sa do fazy, kde za¢iname vycerpavat moznosti ako pokro¢it
Navrhy na zlepsSenie
e Ziskat dalsie déta o fotoxickych a nefototoxickych latkach

e Dokladne premysliet postup v najblizsich printoch, aby sme sa nezamo-
tali vyvijanim veci, z ktorych sa stani slepé ulicky
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Sprint &. 5

Riesili sme sposob validdcie pouzivatelov, navrh backendu a pouzivatelského
rozhrania. Zaroveii sme skiimali mozZnosti, ako prepojit Django s JavaScrip-
tom. V druhej casti $printu sme navstivili chemicky tdstav na SAV. Pri
exkurzii sme sa zozndmili s experimentami, pri ktorych sa zistuje fototoxic-
ity a urcuje absorpcné spektrum ldtok, ktoré s fototoxicitou stuvisia.

Date - 29 November 2021 - 13 December 2021

Completed work Guideline Work Scope

Dec 05

Figure 25: BurnUp graf Sprintu ¢.5

Co sme spravili dobre?

e Vime, jakym zptisobem v praxi probihaji chemické experimenty, které
jsou pro nds relevantni .

e Naucili jsme se pipetovat. Pokud se do budoucna ukéze I'T jako neper-
spektivni oblast, budeme se moci zaméstnat jako pomocna sila na SAV.

e Rozchodili jsme prvni prototyp web aplikace.
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Co nam robilo problémy?

e Lehké problémy nam délala komunika¢ni technika.

e Spravny zpusob autorizace autentifikace a autorizace uzivatele.

Navrhy na zlepSenie

e Vylepsit bezpecnost aplikace.

50
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5.2 Letny semester

Na zédklade spatnej vazby zo stretnutia o RTP medzi semestrami sme upravili
priebeh $printov vo¢i minulému semestru. Skratili sme dobu trvania $printov
na jeden tyzderi, ¢o nam umoznilo ovela dynamickejsie reagoval na vyvoj
situdcie, s ¢im sme mali v minulom semestri problém.

TieZ sme implementovali systém story pointov. Najlahsia tloha v Sprinte
dostala vzdy 1 SP, ostatné ilohy sme odhadovali ako ndsobok ndro¢nosti
danej dlohy. Pomohlo ndm to udrzaf konSantnost naprie¢ $printami, nakolko
najlahsie dlohy boli vidy pisanie zdpiskov zo stretnuti a retrospektivy predchadzajiceho
Sprintu.

Vizualizacie v grafoch stdle netvoria idedlny pohlad na nds progres v
time, nakolko SP pre niektoré tlohy boli dohodnuté az po za¢ati §prinut a
vyuzivanie stavu VALIDATION c¢asto oneskoruje pridanie hotovych SP do
grafu.

Sprint &. 6

Uvodny $print letného semestra sme zahdjili analyzou sicasného stavu pro-
jektu. Identifikovali sme potrebu nasadenia prototypu stranky na VM, aby
sme ho mohli prezentovat verejnosti a zacali sme implementovat novy dizajn
aplikdcie.

Dr. Prnovej sa podarilo ziskat licenciu pre SW Alvadesc, ktory ndam
umozni ziskat vicsie mnozstvo informécii o molekuldch a mé tak potencial
zlepsit vykon ndsho modelu.

7Z organiza¢ného hladiska sa snazime implementovat zmeny, o ktorych
sme diskutovali pri RTP konzultdcii. Zaciname tento semester so snahou
pracovat v jednotyzdiiovych &printoch namiesto dvoj tyZdiiovych pre lepsi
manazment externych faktorov. Zaviazali sme sa pre kazdy task zaviest
Definition of Done a implementovali sme systém Story pointov.
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Completed work Guideline Work Scope

92

Figure 26: BurnUp graf $printu ¢.6
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Co sme spravili dobre?

e Priestor pre zlepSenie predikéného modelu - implementédcia novej détovej
sady, experimenty s NN.

e Zaciatky implementdcie redizajnu
e Organizacné zmeny riadenia, verime ze povedu k efektivnejSej spolupraci
Co nam robilo problémy?

e Momentdlny hlavnym bodom trazu je neskisenost ¢lenov tfimu s web
developmentom a nasadzovanim stranok. Narazili sme na problémy s
paralelnym manazmentom timovej stranky a web aplikédcie, nepodarilo
sa nam nasadit Django server.

Navrhy na zlepSenie
e Zvykmif si na novo implementované riadenie.

e Kontaktovat ludi pre pomoc s nasadzovanim webu, aby ¢lenovia timu
nestrdcali zbytocne vela casu.

e Doriesif systém autentifikdcie pouzivatelov web aplikécie.
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Sprint &. 7

Ustrednym problémom druhého $printu bolo nasadenie webovej aplikdcie.
Podarilo sa ju spustit na rovnakej VM akid mé aj strdanka timu, hoci do
budiicnosti by bolo vhodné web aplikdciu osamostatnit. Riesili sme tiez
autentifikdciu pouzivatelov, kde sme sa rozhodli rozdelit pouzivatelov na dve
s ¢im suvisi aj vlastny SMTP server.

V priebehu $printu prebehla diskusia o dolezitosti deskriptorov z Alvadesc
SW, zédroven sme vSak boli doCasne zastaveni podmienkami pouzitia tohto
softvéru. V modelovani sme sa posunuli k lepsim vysledkom vdaka MLP a
skimali sme moznost pouzit NN ako alternativu.

Completed work Guideline Work Scope

-

Figure 27: BurnUp graf $printu ¢.7

Co sme spravili dobre?
e Nasadenie webovej aplikacie.

e Preskimali sme rozne moznosti modelovania (MLP, NN).
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Co nam robilo problémy?

e Nedostatocnd skisenost s web developmentom sa zdd aj nadalej byt
najvacsou prekazkou.

Navrhy na zlepsSenie
e Ziskanie novej domény pre web aplikéciu.

e Implementovanie CI/CD pre web aplikdciu.

e Obozndmif sa s tvorbou ti¢tov a autentifikdciou v Djangu.
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Sprint &. 8

V rdmei $printu sa ndm podarilo spravit pokroky v oblasti pouzivatelskych
u¢tov spravenim funkcionality pre vytvdranie pouZivatelskych uc¢tov za po-
moci Djanga. Nasu aplikdciu bude volne dostupnd pre vietkych, avSak
pouZivatelia z overenych vedeckych instittiticii budd mat zvySenid funkcional-
itu.

Pre nas existujici dataset sme vygenerovali MOL stibory, aby mohli byt
pouzité v SW Alvadesc, predtym ako vyrieSime problémy s licencovanim.

Completed work Guideline Work Scope

Date

Figure 28: BurnUp graf $printu ¢.8

Co sme spravili dobre?
e Vytvorenie registracného systému
e Implementovanie systému akademickych domien

e Ziskanie vlastnej domény pre aplikdciu - mltox.online
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Co nam robilo problémy?
e Nedorieseny stav Alvadesc licencie

e Potrebujeme vyriesit systém pre priddvanie akademickych domén, nakolko
ich manudlne priddvanie je najmé do budicnosti nepraktické

Navrhy na zlepSenie

e Dokonéit CI/CD pre web aplikéciu.
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Sprint &. 9

Hlavné zlozky tohto Sprintu tvorila automatizdcia, pouzivatelské uéty a deskrip-
tory z Alvadesc. Vytvorenie CI/CD pipeline bolo pre nds dolezité, vzhladom
na to, ze uz disponujeme nasadenou webovou aplikdciou na serveri a chceli
sme, aby sa vytvorené a overené zmeny automaticky prejavili na serveri.
Takisto prave zabezpetujeme testovanie funkcionalit a automatické overe-
nie pridaného kédu do repozitara testami ndm povie, ¢i ndm zmena v kode
neznicila spravnu funkcionalitu.

Okrem toho sme vytvorili moznost registracie/prihldsenia s podporou
Django frameworku. Vyuzitie softvéru tretej strany pre tieto tcely ndm
vyrazne pomohlo, vzhladom na to, ze spravu a bezpetnost tc¢tov sme ne-
museli implementovat sami.

Taktiez sme ziskali dalsie informécie o molekuldch z Alvadesc SW a skugali
sme modelovat aj s pouzitim deskriptorov z Alvadesc. Museli sme sa tu vsak
vysporiadat s problémom s licenciou - licencia viazans na HW.

— Completed work Guideline _ Work Scope

Story points

Mar 11 Mar 13 Mar 15 Mar 17 Mar 19

Figure 29: BurnUp graf $printu ¢.9

Co sme spravili dobre?

e CI/CD - po zmene v hlavnej vetve repozitdra webovej appky sa au-
tomaticky spustia testy. Zaroven je vetva prepojend s automatickym
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nasadenim, a teda zmeny sa priamo prejavia na web appke na serveri.

e Vyuzili sme moznosti Django frameworku, ¢im sme bez nutnosti vlast-
nej implementdcie vedeli pouZit viaceré funkcionality (napr. v oblasti
spravy uctov a security).

Co nam robilo problémy?

e Problém s presivanim licencie na Alvadesc medzi roznym HW | je potrebné
to odkomunikovat s Alvadesc. Po¢as $printu sme to astoéne vedeli
obist pouzitim HW na ktorom uZ licencia na Alvadesc bola.

Navrhy na zlepsSenie

e Data augmentation pre vylepSenie modelovania.

e Do dalsich $printov vznikd potreba zaal tvorit materialy pre TP Cup
(IIT.SRC paper).



5 SUMARIZACIE SPRINTOV 60

Sprint &. 10

Ustrednou témou tohto Sprintu bolo napisanie ¢lénku pre IIT.SRC, vzhladom
na bliziaci sa marcovy deadline. V#¢ginu obsahu élanku sa podarilo napisat
uz v tomto Sprinte: v ¢lanku sa opisal problém fototoxicity latok, sposoby
testovania latok, dolezité chemické deskriptory, opisal sa proces modelovania
ako aj pipeline pre machine learning.

Kld¢ovym momentom v tomto Sprinte bolo ndjdenie ¢lanku so SOTA
rieSenim predpovedania fototoxicity pomocou strojového ucenia, v ktorom
sme tiez nagli dalsie mnoZstvo novych latok. Pomocou nasho modelu a s
vyuzitim RDKit deskriptorov dokazal nds model mat o 2% lepsiu senzitivitu
a 5% lepsiu Specificitu ako spominané SOTA rieSenie.

Okrem inych veci sme tieZ riesili jednotkové testy ako aj ¢ast stranky, na
ktorej moze opravneny pouzivatel odsihlasit este neoverené odovzdané déta
o fototoxicite novych latok. Okrem toho sme sa venovali moznému spdsobu
augmentdcie dat.

Completed work Guideline Work Scope

Figure 30: BurnUp graf $printu ¢.10

Co sme spravili dobre?
e Napisanie podstatnej Casti ¢lanku pre konferenciu IIT.SRC.
e Néjdenie ¢ldnku so SOTA riesenim - lepsie vysledky ndsho modelu.

Co nam robilo problémy?
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e Augmentdcia dét - problém hladania dvojice bodov s najkratsou vzdi-
alenostou.

Navrhy na zlepsSenie
e Dopisat ¢lanok na IIT.SRC, pridat kapitolu k nasadeniu modelu.

e Zjednotif jazyk na stranke (resp. spravif lokalizdciu).
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Sprint &. 11

V tomto Sprinte bolo potrebné dokonéit élanok na IIT.SRC. Do ¢ldnku sme
pridali este niektoré asti (ako napr. kapitola k nasadeniu modelu) a ¢lanok
sme odovzdali.

V réamci webovej aplikdcie sme implementovali preklad textov, ktory
umoziiuje Django. Takymto spésobom vieme zabezpeéit vytvorenie preklad
oznacenych textov. Momentdlne ponikame anglicki a slovenski lokalizaciu.

Stcastou postupu na webovej aplikdcii v tomto Sprinte bolo tieZ imple-
mentovanie backendu pre validdciu odovzdanych latok. Pouzivatelmi odovz-
dané latky separdtne ulozené ako “suggestions” vie odobrit opravneny pouzivatel
(treba do dalsieho §printu implementovaf ¢ty s danym opravnenim - “chemist”).

Completed work Guideline Work Scope

Story points

Figure 31: BurnUp graf $printu ¢.11

Co sme spravili dobre?

e Plin publikovat v zurnsle Toxicology in Vitro.
Co nam robilo problémy?

e Test suite je potrebné opravit.

Navrhy na zlepSenie

e MLops pre automatické pretrénovanie modelu podia novych dét.
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e Zakomponovanie ic¢tu “chemik” a nédsledné zapojenie vedicej timu ako
prispievatela dat do web aplikécie.
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Sprint &. 12

V tomto Sprinte sme znovu o nieco viac vylepsili webovi aplikdciu, ten-
toraz sme zabezpe€ili validdciu pouZivatelského vstupu a implementovali
sme Uty s opravnenim na trovni “chemist”, ktoré umoziiuje pouzivatelovi
schvalovat /zamietnuf navrhy pridania chemickych latok do databazy.

V modelovani sme implementovali modul na zrychlenie procesu experi-
mentovania s hladanfm najlepsicho modelu. Pokracovali sme v experimen-
toch a zdroveil sme zvazili moznost pouzitia grafovych neurénovych sieti,
ktoré by mohli pre nas problém daf kvalitnejsie vysledky.

Completed work Guideline Work Scope

—_—T

Apr 01 Apr 02 Apr 03 Apr 04 Apr 05 Apr 06 Apr 0.

Figure 32: BurnUp graf $printu ¢.12

Co sme spravili dobre?

e Ucty pre chemikov ndm umoznuji zahrnit vedicu timu do procesu
testovania webappky.

e Opravili sme chyby v testoch.
Co nam robilo problémy?

e Hoci sme za predoslé Sprinty pisali zdpisnice a retrospektivy, mierne
sme sa pozabudli v ich updatovani na stranke timu, ¢o sme teraz
napravili.



SUMARIZACIE SPRINTOV 65

Navrhy na zlepSenie

e Zatat sa v dalsom printe venovat dalsim tilohdam spojenym s TPCupom,
teda video a poster na IIT.SRC.

e Preskimat, implementovat a otestovat grafové neurénové siete.

e Preskimaf a vylepsit dizajn/UX webappky.
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Sprint &. 13

Bliziaci sa koniec semestra néds doniitil zacat pracovat na zvysku vystupov
pre TP cup. Prvym krokom bol nédvrh videa a zaroven sme zacali s ndvrhom
plagétu na IIT.SRC Zacali sme tieZ pracovat na zlepgovani UX nasej webove;j
aplikdcie.

Completed work Guideline Work Scope

Story points

Apr 08 Apr09

Figure 33: BurnUp graf $printu ¢.13

Co sme spravili dobre?

e Dizajn super videa pre TP Cup

Navrhy na zlepsSenie

e Zistili sme viaceré nedostatky s troviiou UX naSej web aplikécie

e Potrebujeme dedikovat viac ¢asu pre GNN experimenty
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Sprint &. 14

Uspésné jsme dokonéili poster a vétsinu priprav na ITSRC. Piipravujeme se
na dalsi konference. MLOps je taktéz v plném provozu.

Podaiilo sa ndm tispesne rozbehnif prvé experimenty s grafovymi neurénkami,
a dosiahnut este lepsie vysledky nez s RandomForestom. Treba dalej exper-
imentovat a vylepgovat model, mé potencil.

Stranka dostala dalsie malé vylepSenia, a fixli sme par bugov a spadnuti
predikciu. Malo by to uz byt OK.

Video sme spravili, a na postery sa pracuje. Treba popohnat ten poster
a blogpost, ale zatial mame kvalitné materidly, len to treba dalej rozvijat.

MLOps je na dobrej ceste a uz sa implementovalo automatické pretrénovanie,
este treba pridaf testy a doladif par detailov, najméi ohladom manipuldcie
dat.

Completed work Guideline Work Scope

Figure 34: BurnUp graf $printu ¢.14

Co sme spravili dobre?
e Pokrocili jsme s vyvojem modeli (GNN, XGBoost)
e Opét jsme vylepsili uzivatelskou privétivost stranky, UX

e Dokondili jsme I'TSRC poster



5 SUMARIZACIE SPRINTOV 68
e Mimo technickych hard skills rozvijime i nasSe literarni citéni a na
meetingu jsme recitovali Mor ho! Od Sama Chalupky.
Co nam robilo problémy?

e Nartstajici prace piimo souvisejici s vyvojem - okolo ¢lanki, postert,
prihlasek, ...

Navrhy na zlepsenie

e Rozlozit psani na vice lidi do budoucna.
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Sprint &. 15

Tento Sprint sa vyznac¢uje svojou roznorodostou. Pokracovali sme vo vylepSovani
produktu vo vsSetkych smeroch, pracovali sme na vystupoch pre TP Cup
(video, blogpost), riesili sme ticast na konferencidch ESTIV a EuroQSAR a
zleposovali sme UX ndsho produktu.

Napreduji aj experimenty s grafovymi neurénovymi sietami, aviak pre
nedostatok ¢asu na vyskum budi finalizované az po skonceni semestra.

Date - 29 November 2021 - 13 December 2021

Completed work Guideline Work Scope

Figure 35: BurnUp graf Sprintu ¢.15

Co sme spravili dobre?

e Zacali sme sa pripravovat na finalizdciu TP
e Dohodli sme sa na rozdeleni konferencif

e Dohodli sme testovanie produktu

e Kontinudlne zlepSovanie UX

Co nam robilo problémy?

e Pokulhdvame najmi na fronte grafovy neuréniek z dovodu nedostatku
casu

e Akosi rychlo prisiel koniec semestra - treba napisat milnik
Navrhy na zlepsSenie
e Vynijst stroj ¢asu

e Predizif trvanie dita na 30h



Prilohy

A Metodika zabezpecovania kvality kédu

Cielom tejto metodiky je zadefinovanie si sady pravidiel o pisani kédu v
Pythone. Pre tieto ucely mozeme pouzit Standardy PEP ako aj niekolko
vlastnych pravidiel. Pri pisani kédu sa ndsledne vieme riadit uvedenymi
pravidlami, ktoré sa dalej kontroluju pri postdeni kédu.

Pravidla pisania kédu

Pre postidenie dodrzania Standardov a zachovanie kvality Python kédu vieme
pouZit ndstroj na staticki analyzu kédu PyLint. Standard, ktory PyLint
pozaduje aby sa dodrziaval, je PEP-§8. Okrem PEP-8 sa vSak vyzaduje
dodrziavanie dalsich pravidiel uvedenych v tejto metodike. V pripade, ak
nejaké pravidlo nie je uvedené v tomto dokumente, ale definuje ho Standard,
je vysoko odporic¢ané sa riadit danym Standardom. Této metodika slizi
primédrne ako ndvod, aviak Specifické pripady si mozu vyzadovat vynimky
(ich opodstatnenie sa posidi pocas code review).

Dizka riadku

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

e V pripade prekroceného limitu dizky riadku treba dodrzat zdsady odsade-
nia.

Odsadenie, prazdne riadky a medzery

e Na konci riadku by nemali byt zbytotné medzery. TaktieZ je potrebné
sa vyvarovat zbytotnym znakom medzery vnitri kédu (napr. medzi
ndzvom funkcie a zdtvorkou s argumentami), obsiahlo tiito ¢ast doku-
mentuje PEP-8.

e Medzi funkciami treba mat 2 riadky volné. Na konci siboru mé byt
prave jeden prazdny riadok. Logické skupiny importov modulov majui
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byt oddelené prazdnym riadkom (vicvl. nizsie). Ak za importami nasle-
duje definicia globédlnych premennych, pripadne nastavenia (napr. logo-
vanie), priddva sa za importy jeden prazdny riadok, v opa¢nom pripade
dva prazdne riadky.

Pomenovavanie premennych, funkcii, tried atd.

e Vsetky vlastné pomenovania musia byt pisané v anglickom jazyku.

e V pripade premennych treba dodrZiavat snake case. Niektoré pre-
menné mozu pravidld pisania danym §tylom nartsat (napr. df - dataframe).
Takéto pripady patria medzi vynimky a sd povolené, musi vsak ist o
vSeobecne zndme a pouzivané nazvy.

e Pre moduly (Python stibory) a baliky je vhodné pouZivat malé pismen.
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 ¢itatelnost a priamejsie pomenovanie.

e Nézvy tried by mali pouzivat konvenciu CapWords.

e Pouzivané ndzvy by mali vystizne pomenovavat ich zmysel a funkcional-
itu. Je lepSie nézov rozpisat, nez pouzivat neznamu skratku, ktorej
vyznam si nikto nedomysli.

Napoveda datového typu

e Cielom tohto pravidla je vyuzitie anotdcie datovych typov, ¢im sa
Python kéd stane pristupnej$im pre statickid analyzu kédu a refak-
toring. Aplikujui sa pravidld smernic PEP 484 a PEP 3107.

e Népovedy je nutné definovat spésobom:
— parametre: def foo(a: expression, b: expression = 5): .

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

Import modulov

e Importy musia byt vidy vloZené na zaciatok modulu, ale az po ko-
mentaroch pre dokumentaciu.
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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 dodrzaf aj poradie typov importov):
— importy zo Standardnej kniznice
— importy zo sivisiacich kniznic tretich stran

— importy z lokdlneho prostredia

e Nepouzivané importy treba vymazat.

Refaktoring

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

e Pomocou refaktoringu moézeme docielit nielen lepsiu ¢itatelnost, ale aj
znovu-pouzitelnost. V snahe docielit modularizaciu vieme kéd rozpisat
do funkcif ¢i tried.

e Treba dodaf, Ze nie je nutné za kazdi cenu refaktorovat. Dolezité je,
aby jednotlivé casti kédu (funkcie, triedy) davali zmysel a nevenovali
sa prili§ velkému poc¢tu funkcionalit.

Dokumentacia v kéde

e Standardy PEP-8 a PEP-257 opisuju pravidld pisania dokumentdcie
v Python kéde.

e Pre dokumentdciu sa pouzivaji dokumentatné refazce (docstrings),
majuce tvar troch dvojitych idvodzoviek.

e Napisanie dokumentdcie je potrebné pre moduly, funkcie, triedy a ich
metody.
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Ostatné pravidla

Textové retazce budi definované jednotne, a to s pouzitim jednodu-
chych dvodzoviek v pripade identifikdtorov a dict klucov a dvojitych
ivodzoviek v ostatnych pripadoch. V pripade, ak string obsahuje
dvojiti tvodzovku, treba pouzit na definovanie retazca jednoduché
ivodzovky a opacne, aby sa zabrédnilo zbytotnému pouzivaniu escape
znakov.

Spustitelny sibor musi mat definovani ¢ast
if __name__ == "__main__":

Formatovanie 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 programator pouzit v jazyku Python konstrukciu
podobni rozhraniu pre triedu, mal by vytvorit abstraktni triedu podla
smernice PEP-3119.

Cokolvek nepouzité (premennd, funkcia, trieda, modul ...) by malo
byt vymazané, pripadne treba v komentdri vysvetlit, pre¢o dany kéd
nevymazat.
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B Metodika testovania

Sucastou vyvijaného produktu je aj jeho testovanie a validdcia. V tejto
metodike mozno néjst konkrétne informécie tykajice sa implementovania
testov do projektu.

Jednotkové testy

Prostrednictvom jednotkovych testov vieme zistit spravnost fungovania uréitej
ucelenej ¢asti kédu (funkcia, trieda, metéda v triede ...). Jednotkové testy by
mal prednostne pisat autor danej ¢asti kédu, pripadne sa napisu dodatocne
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 nézov testo-
vacieho modulu ale musi za¢inaft na test_, tedanapr. test your module.py.

e Python: jednotkové testy sa vykonavaji pomocou kniznice pytest.

e Princip AAA (arrange, act, assert). Ak je to mozné, je odporic¢ané
dodrziavat tento princip. Najskor si pripravime vsetko, ¢o k vykonaniu
testu potrebujeme (arrange). To modze byt vytvorenie instancie ob-
jektu, naplnenie premennych objektu nejakymi hodnotami a podobne.
Niésledne vykondme funkcionalitu, ktorti chceme testovat (act), o moze
byt napr. zavolanie metédy. Nakoniec chceme porovnat ocaksdvany
vysledok s redlnym vysledkom (assert), ¢im si overujeme hypotézu
daného testu.

e Jeden test by mal testovat prave jednu hypotézu. Test sa tak musi ven-
ovat jednej konkrétnej funkcionalite, aby sa zabrénilo nedorozumeniam
v interpretécii vysledkov. Odporicany je jeden assert na test, nie je to
vSak nutné, pokial sa asserty venuju rovnakej hypotéze.

e KaZdy test by mal mat svoju kratku dokumentdciu, aby bolo jasné, ¢o
sa testuje a aky vysledok sa ocakdva.
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C DMetodika verziovania kédu

Na kolaborativnu pracu na projekte sa pouziva nastroj na verziovanie kédu
Github. V rdmci organizacnej Struktiry médme prideleny priestor organizécie
STU-FIIT-Team-20-2021. V danej organizécii si vytvorime stikromné re-
pozitére, ktoré odzrkadluju jednotlivé logické a organizaéné celky projektu.
Sucastou projektu st tieto Github repozitére:

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

phototox-webapp - webové aplikdcia, s ktorou bude interagoval pouzivatel

phototox-analysis - venuje sa analyze ziskanych dat

chem-descriptor-evaluator - vyhodnocovanie chemickych deskriptorov
zo SMILES koédov

Sticastou repozitdrov si vetvy, ktoré umoziiuji bezpeéné vyvijanie novych
funkcionalit ¢i opravovanie chyb. Hlavni vetvu pomentivame master, pripad-
ne main. Vedlajsie vetvy sa nasledne pomentivaji podla ich vyznamu a
dovodu vzniku. Délezité je udrziavanie spravnosti master vetvy - nedokonéené
¢i neoverené funkcionality je vhodné najskor vyriesit v samostatnej vetve a
aZ potom urobif zlicenie vetiev.

Specidlne vetvové pravidla ndjdeme v repozitdry phototox-webapp, kde
Main vetva je chranend proti Pushovaniu kédu, a tim vie do tejto hlavnej
vetvy pridévat zmeny len pull-requestom z Test vetvy, a tento pull-request
sa schvali len za urcitych podmienok, ¢o je bliz§ie popisané v [Appendix D]
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D CICD Pipeline

Spojenie metodiky verziovania, metodika testovania a automaticky deploy-
ment spolu tvoria nds CICD pipeline. V rdmci nasho repozitédra pre phototox-
webapp, ¢o je hlavné sydlo nasej webovej aplikédcie ako kombindcia vsetkych
jej sucasti z predoslich repozitdarov, obsahuje dve hlavné vetvy a to Main a
Test.

Do vetvy main sa nedd priamo prispevat pushom, iba pull-requestom z
testu. Ked nastane pull-request v Testo branchy do Main, tak sa spustia
workflowy v GitHub Actions, ktoré obsahuji automaticky deployment re-
pozitaru na Linuxovy stroj, kde sa vykonaji nami definované Django testy.

Zéroven sa vykond kontrola bezpecnosti kodu, a kontroluji sa aj verzie
pouzitych packagov a libraries, ak by sme ndhodou pouzivali library, ktora
v sebe m& nejaku security vulnerability, na ¢o nds GitHub upozorni a vie
automaticky takito skutoénost napravit.

Ak zbehnt testy tspesne, pull-request sa automaticky potvrdi a zmeny sa
zapracuji do Main vetvy. Main vetva nemdze nikdy predbehniit Test vetvu,
Cize spory mozu nastat len v Test vetve kde sa mozu riesit.

Na stroji mame deployment kéd, na ktory sa d4d poslat request aby nastal
automaticky deployment. Tento PHP skirpt overi z akej IP adresy a s akym
obsahom prisiel request, a ak sa zhoduje s povolenym vzorom, tak néasledne si
stiahne najnovsiu verziu webaplikdcie z repozitdru, a zapracuje nové zmeny
v databadze.

Tento request pochadza z GitHubu ako WebHook v momente ked sa up-
datne Main vetva v repozitdry. Zaroven treba poznamenat, Ze pri vyvoji
pouzivame lokdlne nastavenia Djanga pre testovanie, a zdroven su vsetky
zmeny databdzy najprv pre test vykondvané do lokdlnej databdzy SQLite.
Tieto zmeny si sledované a néasledne aplikované na produkéni databéazu.
Vyhodou je, ze ak nastali viaceré konflitkné zmeny databédzy z roznych tloh,
kvoli takémuto sledovaniu zmien v lokdlnej databdze vieme urobif na zmeny
merge a ¢asto automaticky rezolvovat konflikty, alebo odhalit kriticky kon-
flikt este vo vetve Test.

Zjednoduseny proces CICD je zndzorneny v Petriho sieti nizsie. CICD
Pipeline nam dovoluje bezstarostne vykonaval zmeny v kéde a takmer hned
vidiet vysledky na live stranke bez zbyto¢nych starosti, a zachytdvat problémy
nez sa dostani do produkcie.



PRILOHA D CICD PIPELINE D-2

Start Github Actions tests primed One or bath fail jango Tests pass

1y

Begin development Begin test workflows %securw pass Successfuly finish
ush or merge to testA'\mjged

Pull request to Main Pull request created Tests passed

Fix issues Q ( )

nue development Deployment failed Main merged Merge into main

k4

Fix issues or contl

Deployment successful

Report errored deploy ops

Report to GitHub Report successiul deploy ops Begin automatic deployment  Webhook triggered
Downloaded Download update

Figure 36: Znazornenie CICD procesu Petriho siefou.
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E Metodika spravy tloh

Pre spravu a sledovanie tloh v nasom projekte pouzivame nastroj Jira od
spolo¢nosti Atlassian. UmoZiiuje nam jednoducho evidovat tlohy, ktoré si
potrebné spravit v danom $printe a kto je za ne zodpovedny. Tento néstroj
poskytuje rozsiahlu funkcionalitu a znaéne nam zjednodsuje udrziavanie prehladu
nad vykondvanou préacou.

Funkcionalitu nastroja sme si upravili tak, aby vyhovovala nasim potrebam
a vytvorili sme nasledujice rdmce pouzivania, ktoré zabezpecuji ¢o naj-
plynulejsiu spolupracu a umoziiuji kazdému ¢lenovi timu zostat v obraze.

V rdmci letného semestra sme upravili nas workflow na 1 tyzdnové Sprinty,
¢o ndm umoznilo pracovat dynamickejsie a lepsie odhadovat précu, ktori
zvlddneme spravit. V zimnom semestri sme mali problémy s odhadovanim
vykonatelnostou niektorych tloch, ktoré boli ovplyvnené externymi faktormi,
ktoré sme nevedeli predpovedat.

Zaviedli sme aj systém story points, zaloZeny na prideleni najlahsej ilohe
tyzdiia 1 bod a zvysnym iloham body podla ich relativnej naro¢nosti. Tento
systém ndm umoznil presnejsie odhadmit nase kapacity na dany &print a
rozdelit préacu rovnomernejsie medzi ¢lenov timu.

Zaviedli sme aj systém "Definition of Done", ktory presne Specifikoval
ciele pre kazdu tlohu, aby sa nenastali problémy ked ¢lenovia timu o¢akavali
z tej istej ulohy rozne vystupy.
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E.1 Workflow

Predvoleny workflow v Jira je pre nase potreby prili§ jednoduchy. Pozostava
iba z 3 zékladnych 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 T Start work IN PROGRESS End work VALIDATION
Adjust work

Done issue

DONE

Figure 37: Workflow v Jira
e TO DO - Uloha je vytvorend a pridelend ¢lenovi tymu, ale ten na nej
edte nezatal pracovat.

e IN PROGRESS - Praca na tlohe prebieha.

e ON HOLD - Préca na tlohe bola zablokovand vzniknutym problémom.
Zvicsa znamend Cakanie na dokoncenie inej tlohy.

e VALIDATION - Po ukonéeni prace na tlohe musi prejst validaciou,
ktorej cielom je overit ¢ vykonand praca skuto¢ne splnila poziadavky.

e DONE - Uzavretd uloha.
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E.2 Typy udloh

Jira poskytuje rézne tirovne granularity tloh a umoziiuje zacleiiovat tlohy
do logickych skupin. Jedna z moznosti si napriklad Story points, uzitoéné
pre Agile vyvoj. AvsSak prostredie Jiry nie je pre vyuzitie Story points in-
tuitivne, preto sa spolichame primérne na Tasks, Sub-Tasks a Epics. Do
Epics zacletfiujeme vietky tlohy a to podla nasledujiceho klica:

e Paperwork - Administrativne ilohy ako zdznamy so stretnuti, retro-
spektivy Sprintov a pisanie milniku

e Data engineering - Ziskavanie novy dat zo zdrojov, vyvoj vSetkych
casti data pipeline

e Modelling - Zavadzanie systému pre automatické iterativne vylepSovanie
modelu

e MLOps - Experimentédlny vyvoj modelov, pretrénovanie existujicich
modelov na novych datach a podobne

e Web - Ulohy tykajtce sa ako tudrzby timového webu, tak aj vyvoju
webovej aplikacie
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E.3 Role

Rola Zodpovednosti

Vytvéaranie tloh

Pisanie popisu tilohy

Mayjitel Urd¢i kto je za tdlohu zodpovedny
Validuje tlohu

Moéze aktualizovat status tlohy
Zodpovedny za pracu na tlohe
Komunikuje s Majitelom a Podporou
Mbéze delegovat ¢ast préce pre Podporu
Aktualizuje stav tlohy

Podporuje Zodpovedného
programovanim, diskusiou, zosiladenim s inou tilohou, ...
Podpora Neaktualizuje status tlohy
Komunikuje hlavne so Zodpovednym
Nie je zodpovedny za tilohu

Zodpovedny

E.4 Komunikacia

Aktualizacia | Obsah

Pred kazdym stretnutim

Pri presune ilohy do stavu ON HOLD
Povinna - treba $pecifikovat ¢o tilohu blokuje
Neakceptovanie tlohy pri validacii

Co najdetailnejsie popisat ¢o nebolo splnené.

Inkrementdlne aktualizdcie ked je tdloha v stave IN PROGRESS
Dobrovolna Moznost upozornit (@) ¢lena timu pri zmene stavu
Kedykolvek to ¢len timu uznd za vhodné
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F Metodika datovej vedy

Business Data
Understanding Understanding
Data
Preparation
Modeling

Deployment

| -
Data

Figure 38: CRISP-DM

Naga praca z velkej ¢asti spociva v ddtovej vede a strojovom uéeni. Této pod-
skupina softvérového inzinierstva ma kvoli podstate svojej ¢innosti pecifické
poziadavky na pracovny postup. V nasom time sa teda okrem Agile metodolégie
spolichame z velkej ¢asti aj na CRISP-DM (Cross Industry Standard Process
for Data Mining).

CRISP-DM popisuje prirodzeny zivotny cyklus, ktory sa vykrystalizuje vo
vacsine projektov ddtovej vedy. S nasim prehlbujicim sa porozumenim prob-
lematike fototoxicity sa prehlbuje aj pochopenie dolezitosti roznych deskrip-
torov, ktorymi ju mézeme predikovat. To ndm umoziiuje upravovat sposob
pripravy déat a trénovania modelu tak, aby sme dosahovali ¢oraz lepsie vysledky.
V nasej webovej aplikdcii ndm to umoziiuje stéle pouzivat najlepsf dostupny
model, ale zdroven sme pripraveny na zmeny a implementédciu vylepSeni.
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G Pouzivané chemické deskriptory

Na zaklade struktiry molekil latok a ich chemickych vlastnosti, sme iden-
tifikovali alebo vypocitali rozne uzitoéné deskriptory, ktoré by mohli byt
korelované s fototoxicitou latok. Nasledne sme nad tymito deskriptormi
trénovali modely strojového uéenia, a analyzovali uzitoénost a teda dolezitost
roznych deskriptorov pre klasifikdciu latok medzi fototoxické a nefototoxické.
Samotnd dolezitost deskriptorov na zaklade natrénovaného modelu je viediet

Deskriptor Popis deskriptoru
cycles Pocet karbocyklov v molekule

atom_ valence

Suma valencie atémov v molekule

gesteiger (rozne)

Rozne  sStatistické  hodnoty  odvodené 1z
Gesteigerovych ndbojov 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 ] Topologicky index komplexity molekuly

hallkier Pomer kovalentnych polomerov pre nehybridizo-
vané atémy uhlika

labute asa Obsah pristupnej plochy molekuly pre solvent

h_donors/h _acceptors

Vodikové donory a akceptory

carbon__count

Pocéet uhlikov

tpsa Obsah polédrnej povrchovej plochy molekuly

druglikeness Pocet violacii deskriptorov, ktoré identifikuji
molekulu ako farmaceuticky ciel

vsa_logP N Roézne atribiity vypocitanej lipofolity molekil

cycle type counts

Logl6 hodn6t namapovanych poctov cyklov
roznch velkosti na jednotky hexadecimaélne;
sistavy 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
positive_gesteiger_mean
h donors

negative gesteiger sum

sum_gesteiger frommean

""l" . Boades = f |

TN T ll.- CECE | ] 1]

fecennl poef . ..

L] [ ] L] . =i v*+
* - e = o) LR J
l.-o . @ l -
P - 1 4 .

TR

[ | uw"b’l I . [ ]
L . . -'ll

ctfee calprufu|-
....-|-|--l
ss safoen o .'}m (']
ll- L |
» ol » .ll
1o}
AN |
{1
I«
R

—U.ICI4 —U.ICI2 D.I:JI’J I:I.I':)2 I:I.I':)4 I:I.I':)G
SHAP value (impact on model output)

High

Feature value

Figure 39: SHAP dolezitost deskriptorov. Os X zndzoriiuje vplyv premenne;
na rozhodnutie. Zaporné hodnoty na tejto osi predstavuji naklonenie ku
klasifikovaniu latky ako 'nefototoxicka’, kladné hodnoty pre modelu zvysuji
sancu klasifikovat ju ako ’fototoxickd’. 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 indikédtory nefototoxickej latky
a vysoké hodnoty povazuje za indikator fototoxickej latky.
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H Metodika komunikacie

Nasim primarnym komunika¢nym kandlom je sikromny discord server. V
ramci neho sa nachadzaju tri kandly, a to general, paperwork a doc. Prvy
spominany slizi na veobecni komunikéciu, v druhom sa zhromazduji ma-
terialy k pisomnym préacam, ktoré vznikajui v priebehu semestra ako napriklad
burndown grafy. Posledny spominany kandl obsahuje predovsetkym odkazy
na uzitocné vedecké ¢lanky vzfahujice sa k riesenej problematike. Mozno
tu ndjst aj verejné databazy chemickych ldtok (napr. PubChem, Swiss, ...),
alebo OECD materidly. Konverzécia je prevazne Struktirovand pomocou
vldkien.

Zéloznym variantom pre pripad nidze je telefonicky kontakt, ktory kazdy
z nds na zaciatku poskytol. Doteraz sme ho vSak nemuseli vyuZif.

Dalsie kandly slizia na komunikdciu s vedicou nasho timu. Na tento
ucel sme zriadili spoloény gmailovy tcet, cez ktory su zdielané ¢lanky, alebo
komplexnejsie informécie. Pokial je treba rychlo ¢okolvek odkomunikovaf, je
na to pouzitd WhatsApp skupina.

Kedze sa od polovice novembra zhorsila epidemiologick4 situdcia v Bratislave
natolko, Ze sme presli do distan¢nej vyucby, nebolo nadalej mozné sa prezen¢ne
schddzaf. Pri timovych stretnutiach sme nadalej pokracovali na platforme
Discord, pri stretnutiach s vedicimi vyuzivame GoogleMeet.
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I Metodika ukladania dokumentov a informacii

Spolu s nastrojom Jira od spolo¢nosti Atlassian pouzivame aj Confluence.
Primaérne shizi na ukladanie internych dat a dokumentov. Pod datami rozu-
mieme stibory obsahujice fototoxicitu molekiil, vypocitané deskriptory, alebo
extrahované descriptory.

Dokumenty st trojakého druhu. V prvom z nich si popisané metodolégie,
a dalej potom popis architektiry spolu s grafmi. Najdolezitejsou ¢astou si
stibory so ziskanymi informéciami suvisiacimi s fototoxicitou, ako je chemicka
podstata, alebo spdsob merania.
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rd
J Export tiloh
Sprint ¢.1
Issue | Issue | Issue Summary Assignee | Reporter | Status | Resolution Created Updated
Type key id
Task PP-35 | 10034 | Feature Matej Matej Done Done 1371072021 | 14/102021
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 | Halinkovic 14:46 18:08
from
SwissTarget
Task PP-4 10003 | Setup Tibor Matej Done Done 06/10v2021 | 06/10v2021
Atlassian Sloboda Halinkavic 13:27 14:46
products
Task PP-3 10002 | Extract Data | Matej Matej Done Done 06/10/2021 | 14/10/2021
from Halinkovic | Halinkovic 13:26 18:08
Pubchem
Task Pp-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 Done 06/1072021 | 14/10v2021
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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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 Halinkovié 3:29 PM 1:19 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 Done Done 27/0cti21 03/Mov/21
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 1:54 PM
cleaner by
alternativy




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 Matej Matej Dane Done 27/0ct/21 10/Mow21
retrospective Halinkovic Halinkovic 2:43 PM 1:21 PM

Task PP-100 | Updating Patrik Patrik Done Done 16/Now/21 16/Now/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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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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Iszue Key Summary Assignee 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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lssue Key Summary Azszignee Repaorter Status Resolution Created Resolved

Type

Task PP-126 | Convert Patrik Mataj Done Done 180272022 24/02/2022
extracted Halinkaowic 19:40 1131
HTML to
Django
Templates

Task PP-125 | Alvadesc Tibor Matej Done Done ATI02/2022 1900212022
feature Sloboda Halinkavié 11:39 21:08
cleaning

Task PP-124 | Alvadesc Tibor Matej Done Done ATI02/2022 1900212022
molecule Sloboda Halinkavié 10:55 21:08
merge

Task PP-122 | Implement IP Katefina Mataj Done Done 170272022 2410272022
adress table Muskova Halinkovié 10:51 09:23

Task PP-121 | Migrate DE to Katefina Mataj Done Done 170272022 2410212022
Postgres Muskova Halinkovi 10:50 09:23

Task PP-120 | Marvin JS APl | Jakub Knanik | Matej Done Done 170272022 | 24/02/2022
implementatio Halinkovic 10:50 11:31
n

Task PP-119 | Alvadesc Matej Matej Done Done 170272022 2100212022
feature Halinkovi¢ Halinkavi¢ 10:46 17:20
importances

Task PP-118 | Analyze Patrik Matej Done Done 170212022 1800212022
extracted Halinkawié 10044 18:36
HTML from
HAxure

Task PP-117 | Mesting Matej Matej Done Done 170272022 | 21/02/2022
repart, 1st Halinkovic Halinkovic 10:43 17:20
week of
semesier




Sprint ¢.7
lssue Key Summary Assignee Reporter Status Resolution Created Resolved
Type

Task PP-131 | Medelling MLP | Matej Matej Done Done 2300272022 020372022
experiment Halinkovié Halinkovié 13:37 12:50

Task PP-133 | Meeting report | Jakub Knanik | Matej Done Done 24/02/2022 02/03/2022
2 Halinkovié 11:32 12:50

Task PP-135 | Prediction Matej Matej Done Done 24/02/2022 02/03/2022
descriptors Halinkowid Halinkovic 11:34 12:24
output

Task PP-137 | Django user Jakub Knanik | Matej Dione Dione 2410242022 26/02/2022
imput Halinkovié 11:40 1925
validation
research

Task PP-13& | Consult Juraj Tibor Matej Dione Dione 2410242022 0210372022
Petrik about Sloboda Halinkovié 11:45 13:02
web hosting

Task PP-141 | Prediction Patrik Matej Done Done 24/02/2022 03/03/2022
comeclions Halinkovié 11:50 10:06
frontend

Task PP-142 | Sprint Matej Matej Done Done 26/02/2022 0240372022
refrospective 1 | Halinkovi Halinkowic 18:04 12:24

Task PP-143 | Create Jakub Knanik | Matej Done Done 26/02/2022 0300372022
loginfregister Halinkovié 1902 10:09
pages

Task PP-145 | Setup SMTP Katefina Matej Done Done 26/02/2022 02/03/2022
server / Gmail | Mugkova Halinkovié 19:10 12:50
account for
verification
emails
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lssue Key Summary Assignee Reporter Status Resolution Created Resolved
Type

Task PP-157 | Implement Patrik Matej Done Done 03/03/2022 1000372022
URL field for Halinkovié 11:08 0937
submissions

Task PP-152 | Implement Tibor Matzj Done Done 030342022 0640372022
CI/CD for Sloboda Halinkovié 10047 10022
webapp

Task PP-151 | Update Tibor Matej Done Dane 030342022 0640372022
Iphototox to Sloboda Halinkovié 10:47 10:22
new version

Task PP-150 | Create storage | Matej Matej Done Daone 030342022 1040372022
for submitted Halinkovic Halinkovi¢ 10:38 09:40
data

Task PP-149 | Django user Katema Matej Dione Done 030342022 1040342022
account Mugkova Halinkovié 10:17 09:45
creation

Task PP-143 | Convert Tibor Matej Done Done 03/03/2022 1040372022
molecules to Sloboda Halinkovié 112 0912
MOL

Tazk FP-147 | Sprint Jakub Knanik | Matej Done Done 03/03/2022 1000372022
retrospective 7 Halinkovié 10:10 09:26

Task PP-146 | Meefing report | Matej Matej Done Done 030372022 0500352022
3 Halinkovié Halinkovié 10:10 19:33

Task PP-144 | Create Katefna Matej Done Dane 2600242022 060372022
academic Mugkova Halinkovi¢ 19:02 1723
domain table

Task PP-136 | Provide Matej Matej Done Done 2410242022 0500352022
PTNPT Halinkovié Halinkovié 11:35 19:33
Source
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lssue Key Summary Assignese Repaorter Status Resolution Created Resolved

Type

Task PP-139 | Exfract data for | Tibor Matej Done Done 240272022 1110372022
current Sloboda Halinkovié 11:47 21:14
molecules from
Alvadesc

Task PP-140 | Alvadesc Matej Matej Done Done 24)02/2022 16/03/2022
training Halinkovi¢ Halinkovi¢ 1147 1247
experiments

Task PP-156 | Integrate Jakub Matej Done Done 03403/2022 16/03/2022
Login/Register Knanik Halinkowic 11:05 1244
to existing
webapp

Task PP-158 | Enable S5L for | Tibor Tibor Done Done 0500372022 11032022
webapp and Sloboda Sloboda 05:33 2114
wabsite

Task PP-160 | Set-up django Katefina Tibor Done Done 06/03/2022 16/03/2022
tests Muskova Sloboda 14:45 12:46

Task PP-161 | Set-up django Tibor Tibor Done Done 06/03/2022 16/03/2022
automated Sloboda Sloboda 14:48 13:36
testing and
infegration via
G-Hub

Task PP-162 | Mesfing report 4 | Katefina Matej Done Done 1000372022 16/03/2022

Muskova Halinkovi¢ 10:19 12:46
Task PP-163 | Sprint refro 3 Jakub Matej Done Done 1000372022 19003/2022
Maruniak Halinkovic 10018 11:35

Task PP-164 | Write Django Patrik Matej Done Done 1000372022 16/03/2022
authentificafion Halinkovi¢ 10:29 12:47
backend
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Type
Task PP-153 | Data Tibar Matej Daone Dane 03032022 | 24/03/2022
augmentation Sloboda Halinkovit 10:53 10:15
script
Task PP-134 | Create page for | Patrik Matej Done Done 03/03/2022 24/03/2022
submitted data Halinkaowié 10:53 10:21
validation
Task PP-166 | Django unit Katefina Mataj Done Done 1600342022 241032022
tests Mugkova Halinkowic 13:37 10:18
Task PP-167 | Sprint retro 9 Jakub Matej Done Done 1600342022 24/03/2022
Knanik Halinkaowié 13:38 10:15
Task PP-168 | Mesting report 5 | Katefina Matej Done Daone 1600342022 240312022
Mugkova Halinkowic 13:38 10:29
Task PP-168 [ IT.SRC paper Matej Mataj Done Done 1940342022 24/03/2022
draft Halinkaovic Halinkowic 11:36 10:22
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Issue Key Summary Assignee Reporter Status Resolution Created Resolved
Type
Task PP-170 | Finalize ITSRC | Matej Matej Done Done 24i03/2022 | 29003/2022
paper Halinkowic Halinkovic 1:34 234
Task PP-171 | Mesting report 6 | Matej Matej Dione Done 2410342022 3100372022
Halinkaowié Halinkaovic 1134 10:28
Task PP-172 | Sprint retro 10 Jakub Matej Done Done 2410342022 310372022
Knanik Halinkaovic 1134 10:12
Task PP-173 | Finish test suite | Tibor Matej Dione Done 2410342022 290372022
Sloboda Halinkaovic 1136 2342
Task PP-174 | English/Slovak Jakub Matej Dione Done 240352022 310372022
localization Knanik Halinkaovié 137 10:12
Task PP-175 | Implement Patrik Matej Dione Done 2410342022 310372022
submitied data Halinkaovic 11:37 10:28
validation
backend
Task PP-176 | Implement Tibor Matej Dione Done 240352022 2000372022
TaBnet Sloboda Halinkaovié 11:44 2342
Task PP-177 | Stari userinput | Jakub Matej Dane Done 2410372022 F032022
validation Knanik Halinkowic 1146 10:12
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Issue Key Summary Assignes Reporter Status Resolution Created Resolved
Type
Task PR-1T2 | Create simple Mate] Tibor Done Done 2800372022 01/042022
module for fast Halinkowié Sloboda 15:33 21:15
experiments of
our current best
model
Task PP-180 | Upload this Patrik fate Done Dona 2800352022 OFiD42022
semeaster's Halinkowic 2316 10:28
documernts to
team website
Task PP-181 | Userinput Jakub Mate Done Done 31032022 06042022
wvalidation Knanik Halinkowié 10:13 12:51
Task PP-182 | Update our Mzt Mate Done Done 210372022 0Si042022
website's model | Halinkowié Halinkowié 10:2 12:50
to best version
Task PR-1284 | Meeting report 7 | Matg) Mate Done Dione 1032022 3032022
Halinkowié Halinkowié 10:23 12:50
Task PP-185 | Sprint retro 11 Jakub Mate Done Dione 211032022 OEi042022
Knanik Halinkowic 10:23 1251
Task PP-186 | Create backend | Patrik fate Done Dona 31032022 02042022
separstan for Halinkowic 10:28 12:02
validated data
Task PP-187 | Implement Patrik Mate Done Done 31032022 02/0442022
chemist Halinkowic 10:30 1202
accounis
Task PP-183 | Fictests in Katefina Mate Done Done 31032022 OTiD4i2022
ssUes Mugkowa Halinkowié 10:37 10:28
Task PP-182 | Find the best Tibor Mate Done Done 31032022 01/042022
option for Sloboda Halinkowit 1038 18:23
optimising
sxpenments
Task PP-180 | Implement the Tibor Mate Done Dione 211032022 O2i042022
best option for Sloboda Halinkowic 10:38 12:02
optimising
=xperiments
Task PP-102 | Prepare MLOps | Katefina Mate Done Done 210372022 OTFiD42022
nfrastructure Mukova Halinkowié 10:48 10:28
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Type

Task PP-203 | Spiritual journey | Katefna Matej Dione Done 0710472022 14/04/2022
to find better Mugkova Halinkovié 11:00 10:42
web app design

Task FP-202 | Add limit to Patrik Matej Done Done 070412022 14/0472022
prediction Halinkovié 10:50 10043

Task PP-201 | MLops model Katemna Matej Done Done 0710472022 14/0472022
training and Mugkova Halinkovié 10:29 10:50
comparison

Task PP-200 | Calculation in Jakub Matej Done Done 0710472022 14/04/2022
progress Knanik Halinkovi¢ 10:26 10:43
indicator

Task PP-199 | Initial video Tibor Matej Done Done 0710472022 14/04/2022
design Sloboda Halinkovi¢ 10:13 10:41

Task PP-187 | Sprint retro 12 Jakub Matej Done Done 070472022 14/0472022

Knanik Halinkovié 10:12 10:43
Task PP-196 | Meseting report 3 | Katefna Matej Done Done 0710472022 14/04/2022
Mugkova Halinkovié 10:12 10:43

Task PP-185 | Initial poster Matej Matej Done Done 0710472022 14/0472022
design Halinkovié Halinkovié 10:11 10:41

Task PP-184 | Fix incompafible | Matej Tibor Done Done 0710472022 14/04/2022
features with Halinkovié Sloboda 09:35 10:42
new deployed
moded

Task PP-181 | Expanded GCMN | Matej Matej Done Done 31/0342022 14/04/2022
gxperiments Halinkovié Halinkovié 10:42 10:42
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Task

Task

Task

Task

Task

Task

Task

Task

Task
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FP-219

PP-213
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¥
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Medium

Medium

Medium

Medium

Medium

Medium

Medium

Medium

Medium

Medium

Medium

Medium
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Done

Done

Done

Done

Done

Done

Done

Done

Done

Done

Done

Done
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Done

Done
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Done

Done

Done

Done
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Done

Done
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10:23:09
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K Prihlaska na TP Cup

Kto sme?

N&3 tim je tvoreny ludmi, ktorf maju blizky vztah k programovaniu, stro-
jovému uceniu a datovej analyze. Zo Skolskych ale aj pracovnych projektov
sme ziskali nielen technické, ale aj manazérske skiisenosti. Kazdy ¢len timu sa
stretol s vyskumnou pracou — vieme efektivne vyhladéavat zdroje a ziskavat z
nich relevantné informacie, dokazeme vyskumny projekt dotiahnuf do prezen-
tovatelnej podoby a niektorf z nds uz vyskumnu précu aj publikovali. Ak sa
stretneme so zdanlivo neriesitelnym problémom, sme silne motivovani ho
dokladne analyzovat a néjst vhodné riegenie. Préve preto si myslime, Ze sme
t1 pravi pre rieSenie tohto projektu.

Kontext projektu a motivacia

V poslednych rokoch mézeme pozorovat zvyseni prevalenciu koznych ochorent,
Jednou z pricin je aj Casté pouzivanie roznych liekov ¢ kozmetiky a celkova
chemizdcia zivota (potravinové aditiva, rastlinné zlozky, umelé sladidl, ...).
Zvysend citlivost koZe je priamo spodsobend interakciou Ziarenia a chemickej
latky v ko7, ktord je schopnd pohlcovat Ziarenie. Z toho doévodu je nutné
testovat vietky chemické substancie prichddzajice na trh na fototoxicitu
(FOTOtox). V minulosti sa FOTOtox testovala vyluéne na zvieracich mode-
loch, €o je nehuménne a zéroveii nepresné vzhladom na rozdielnost koze Iudi
a zvierat. V sucasnosti sa FOTOtox testuje na bunkovych kultirach (OECD
guideline 432) a na tkanivovych kultirach (OECD 498). Pre stanovenie der-
matotoxicity je mozné podla guidelinov OECD vyuzivat aj predikcie pomo-
cou informac¢nych technoldgii, ktoré skracujui ¢as, a Setria obrovské financné
prostriedky na “mokry” experiment. AvSak pre stanovenie FOTOtox takdto
moznost chyba. Preto je hlavnym cielom predkladaného projektu navrhnif
rieSenie pre in sillico experimenty na stanovenie FOTOtox. Myslime si, Ze néds
projekt by mohol pomdct pri tvoreni novych standardov OECD. Vysledky
projektu navyse budi pomdahat chranit zdravie ako aj znizovat naklady pri
vyhodnocovani fototoxicity latok, preto tito tému povazujeme za o to viac
doleziti, a zaujimav.

Testovanie na zvieratdch je zial aj dnes sucastou vyvoja roéznych pro-
duktov - liekov, kozmetiky & farbiv. Hoci spociatku je mozné testovat len
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na odobratom tkanive, celkovy efekt vyvijanych produktov ukdzu az testy
na zijucich zvieratdach. Takéto testy ukazu, ako zareaguje koza po apliko-
vani kozmetiky alebo akym sposobom lieky ovplyviiuji organy v tele. Ak
testovany produkt prejde bezpecnostnymi testami a ukédze sa, ze zabral na
testovanych zvieratdch, moze byt dalej studovany na ludoch. Tento proces je
vSak uz na dnesné pomery zastaraly a tak ako aj v inych odvetviach, tak aj
v tejto oblasti je nacase sa pohniit vpred. Testovanie na zvieratdch je totiz
nielen nehuménne, ale aj neekologické a finan¢ne nakladné. Kazdym rokom
sa na testovanie pouziju miliény zvierat roznych druhov (mysi, zajace, opice,
psi, ...), pricom takéto testy sa ¢asto vykondvaju len preto, Ze to pozaduju
kontrolné urady ¢i legislativa niektorych krajin.

Dnes uz pritom existuji plnohodnotné alternativy voc¢i testovaniu na
zvieratdch. Napriklad s bunkovymi kultirami vieme vytvorif miniatiry
[udskych organov, na ktorych mozno simulovat vplyv liekov. V pripade fo-
totoxicity sa mozu pouzit bunky z radu 3T3, ktoré si vystavené testovanej
chemikalii bez/s pritomnostou svetla. DalSou alternativou k testovaniu na
zvieratdch si aj poc¢itacové modely. Za posledné obdobie vyvoj v tejto oblasti
vzrastol enormnym tempom, aj vdaka skimaniu a vyuzitiu umelej inteligen-
cie. Jednou z moznosti vyuzitia technoldgii je dolovanie v datach, pomocou
ktorého vieme vytvorit predpovede o moznom nebezpecenstve chemickych
latok na zéklade uz existujuicich dat. Verfme tak, Ze projekty ako je tento,
pomdzu v procese prechodu od testovania na zvieratdch k alternativnym
metédam.

Ciel projektu

V tomto projekte sa zameriame na jednu oblast neziadicich vplyvov liekov
a latok, konkrétne na fototoxicitu. Fototoxicka je latka, ktord je toxicka
iba po posobeni svetla. Cielom projektu je vyuZitie modelov kvantitativnej
zévislosti aktivity na struktiire (QSAR) pre ziskanie vzfahov medzi chemickou
Struktirou a biologickou aktivitou v sibore dat a ndsledné predpovedanie
FOTOtox aktivity novych chemickych ldtok. Na zdklade zhromazdenych
ddt a natrénovanému modelu tak bude vediet nase riesenie predikovat fo-
totoxicitu latky. Nakoniec celé rieSenie nasadime takym spodsobom, aby
pouzivatel (toxikolég, chemik) mohol jednoducho podla zépisu chemickej
latky predikovat informécie o jej fototoxicite.
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Navrh rieSenia

Aby sme mohli model tdspesne vytvorit, potrebujeme najskor zhromazdit
dostatoéni vzorku dét, z ktorej budeme moct ur¢if, ¢i niektors konkrétna
létka je alebo naopak nie je fototoxickd. Analyzujeme tak velké mnoZstvo
publikdcii a relevantné informdcie extrahujeme. Na identifikdciu chemickej
latky vieme pouzit CAS identifika¢né kédy. Automatickym procesom dokdzeme
ziskat informécie o chemickych latkach z verejne pristupnej databézy chemikalif,
akou je napriklad PubChem.

Z tychto informaécii ndm vyplynie mnozstvo molekulovych deskriptorov
- potenciondlnych prediktorov. Ziskané ddta nasledne analyzujeme tech-
nikou EDA, podia ktorej budeme moct identifikoval mozné vzory v datach
a testovat hypotézy. Na zdklade hodnét koreldcii premennych mozeme po-
zorovat, ktoré vlastnosti latok spolu sivisia a akym spésobom vplyvaji na
predikovani premenni, teda na fototoxicitu. Medzi ziskanymi ddtami o
chemickych latkach si aj ich SMILES koédy. Ide o chemicky zapis, ktory
umozituje reprezentaciu chemickej struktiry spésobom, aby ju mohol vyuzit
pocitac. Tieto kédy vieme takisto analyzovat a hladat v nich vzory, ktoré
by mohli vplyvat na fototoxicitu, napr. poet aromatickych cyklov. Dalej
sa zameriame na strojové ucenie, preskimame fungovanie roznych algorit-
mov, ktoré by sa pre nds dcel mohli hodif (napr. v projekte pracujeme
s chemickou §truktirou, jednou z technik, ktoré by sme mohli aplikovat,
je model grafovej neurénovej siete). Postupnym procesom vytvorime ¢o
najuspesnejsi a najpresnejsi model, ktory potom pouzijeme vo vyslednom
rieSeni. Findlna aplikdcia moZe mat podobu webovej aplikdcie, do ktorej
pouzivatel zadd SMILES kéd chemickej lstky a program vrati informécie o
jej fototoxicite. Uvedené informécie moze ndsledne pouzivatel dalej vyuzit
pre potreby svojej vlastnej prace. Tymto spésobom tak pomahame nielen v
tvorbe alternativy k testovaniu na zvieratéch, ale aj v dalsom vyskume a pri
tvorbe novych postupov OECD.
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L. Motivacny dokument
Tim

N&s tim je skupina vysoko motivovanych Iudi s blizkym vztahom k pro-
gramovaniu, strojovému uceniu a datovej analytike. Pozostdva z bakalarov
Mateja, Tibora, Jakuba K., Jakuba M., Patrika a Katky, ktori sa navzajom
dopliiaju v znalostiach z roznych oblasti informatiky. Po technickej stranke
ndjdeme 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 vietci stretli s verzovacimi ndstrojmi (Git),
task manazérmi (Jira, Trello, Shortcut) alebo CI/CD ndstrojmi (Jenkins).

Jakub M. ma dva roky skisenosti v agile time na pozicii Application
Developer, kde na projekte v IBM pracoval na testovacich pipelindch (auto-
matic functional, performance, API) pre webovi aplikdciu. Matej pracuje
v oblasti Data Science / ML engineering pre spolo¢nost Dell Technologies
- pracovnd napli zahfna spracovanie big data, budovanie efektivnych mod-
elov strojového ucenia a ich uvedenie do produkcie. Katka m4 skisenost
z vyskumného timu VeriFIT na FIT VUT, ktory se zaoberd verifikdciou a
testovanim systémov.
vysSej drovni potom databdzy ovlada Matej, ktory méa zaroven pracovné
skisenosti s analytickymi OLAP databdzovymi technolégiami Greenplum,
Hadoop a Hive. S datami je neodmyslitelne spojens aj manipuldcia s nimi
¢ast timu z bakaldrskeho $tiidia (predmet Inteligentnd Analyza Udajov), a
Katka z predmetu Zpracovani a vizualizace dat v prostiedi Python na VUT
FIT.

Cely tim m4 skisenosti s vyskumnou pracou (prevazne z bakaldrskych
prac), kde viacero ¢lenov timu pracovalo na témach z oblasti umelej in-
teligencie a hlbokého ucenia. Traja ¢lenovia timu boli sicastou vyskumnej
orientacie, v ramci ktorej svoje vystupy verejne publikovali. Jakub K. sa
venoval Analyze problematiky nepravdivych informédcii. Matej sa so svo-
jou bakaldrskou pracou Analyza hudby pomocou umelych neurénovych sieti
zucastnil konferencie II'T.SRC. Tibor m& publikdciu v Zurnéli Diagnostics vo
spolupréci s doktorandom fakulty a zahrani¢nymi lekarmi v oblasti diagnos-
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tiky pomocou hlbokého ucenia.

Kazdy ¢len timu mé skisenosti s technickym dokumentovanim kédu a
so softvérovim inzinierstvom a architektirou. Preferovanym jazykom timu
je Python, kde mame vSetci asporn rudimentarne schopnosti aj z testova-
nia a dokumentdcie. Dodatotne ma Tibor skisenosti s kontrolou kvality
kédu, a vyznamni znalost noriem PEP kvéli kontribticiam do Python code-
base. Katka méd taktiez rozsiahlejSie znalosti z oblasti testovania a dy-
namickej analyzy, okrem iného s unit-testami v Pythone a C++-, ale aj s
integracnymi testami v Bashi. VSetci ¢lenovia timu maji zapisané pred-
mety na inzinierskom $tidiu z oblasti umelej inteligencie, akymi si Objavo-
vanie znalosti (vSetci), Neurénové siete (vSetci), Digitélne spracovanie zvuku,
obrazu a biosignélov (Matej, Jakub K., Jakub M.) a Vyhladavanie informéacii
(Matej, Patrik, Tibor).

Motivacia
11. (Q)SAR analyza fototoxickych latok

Ochrana zivotného prostredia je v posledné roky vyznamnou a délezitou
témou. Coraz viac firiem sa snazia urobit svoje business procesy ekolog-
ickejsie a to ako z dévodu ekonomického tak aj socidlneho. Tento projekt
vidime ako Sancu pomdct tejto iniciative a pracovat na téme, ktord vietci
povazujeme za nesmierne doleziti.

Roézne farmaceutické, kozmetické a potravinarske firmy dodnes pouzivaji
testy na zvieratach alebo rozne drahé experimenty na tkanivach biopsovanych
zo zvierat aby overili fototoxicitu latok. Je to nielen ne-ekologické, ne-
huménne ale aj finanéne niaro¢né, a chceme preto revolucionizovat sposob
determindcie fototoxicity v latkach.

Nakolko je projekt rieseny v spolupraci s organizéciou OECD, jeho prak-
tické pouzitie v nadvézujicich projektoch v rozvinutych ale aj rozvojovych
krajindch moze mafl z dlhodobého hiadiska citelny dopad na ekolégiu a ze-
lentd budiicnost. N3 tim je zruény v oblasti spracovania signalu, analyzy dét
a strojového ucenia, a ma skisenosti vo vyskume v oblasti bioinformatiky.
Dodato¢ne, v naSom time mame Clenov so zapisanym predmetom Digitalne
spracovanie zvuku, obrazu a biosignédlov, 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 téely vidime velky potencidl a v rémei timu
s nim mame aj osobné skisenosti. Radi by sme pomohli rozvoju tejto po-
tenciondlne Zivot-meniacej oblasti a zaroveii prehlbili nage vedomosti nielen
v ramci sivisiacich technolégii, ale aj v problémoch, s ktorymi sa musia
pestovatelia vysporiadat.

V dnesnej dobe sa v polnohospoddrstve 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 existujice
rie§enia, ktoré si v dnesnej dobe nepostradatelné.

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

Spracovanie signdlu mé bohaté vyuzitie, preto by sme ocenili prileZitost
nadobudniit po¢as Timového projektu relevantné vedomosti, ktoré by nam
v budiicnosti mohli otvorif dvere k mnozstvu dalsich prilezitosti.

4. Adverse Media Screening

V modernej dobe IOT zariadeni a prepojenosti je takmer nemozné vyhniit
sa zanechaniu réznych digitdlnych stéop na webe. Minulost jednotlivcov sa
¢oraz jednoduchsie preveruje a skrytie spojenia s nelegdlnymi aktivitami je
coraz narocnejsie.

Takdto previerka je vSak pre spolo¢nosti velmi nékladng, nakolko z velkej
casti pozostdva z manudlneho prehladdvania online zdrojov a digitdlnych
zdznamov za Ucelom vytvarania sprav o histérii osoby alebo spolo¢nosti.
Tieto spravy su vSak nevyhnutné pre identifikovanie potencionédlnych ukazo-
vatelov podvodov, prania petiazi a inych nepriaznivych aktivit.

Nagim cielom je vyuzit nadobudnuté skusenosti v oblasti strojového uéenia
pre automatizdciu procesu prehladdvania zdrojov a preverit zapojenie 0s6b
a spolo¢nosti do nelegalnych aktivit. Nami vytvorené riesenie by mohlo
vyrazne znizit mnoZstvo ¢asu a pefiaznych prostriedkov potrebnych na vykonavanie
tejto dolezitej ¢innosti.

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

Poradie tém

1 - najpreferovanejsie

1.

10.

11

12

11. (Q)SAR analyza fototoxickych ldtok

15. Ton Mobility Spectrometry for Rapid HEMP Potency Testing

. 4. Adverse Media Screening

3. DataHub pre rozne typy zariadeni, ich spracovanie / analyzu /
vizualizéciu

12. Spektrometrické rozpoznédvanie tiih do pera

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

14. ToT platforma na priemyselni automatizéciu - maly pivovar

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

8. Educational Content Engineering Hub - Databéaza otdazok, odpovedi,
tloh a rieseni [ECEH-DU]|

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

7. Vizualizdcia softvéru vo virtudlnej a rozsirenej realite [VizReal|
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M Protokol z testovania

1. Fototox (tim €. 20): Posudok na prototyp timu €. 20: Fototox

Tim 20 sa zaoberl predikciou fototxickych latok metadou QSAR. V poslednej dobe sa kladie
zvySeny doraz na identifikdciu potencidlnych fototoxickych latok, ktoré moéiu mat negativny vplyv
nielen na ludské zdravie ale aj na zdravie zivocichov. Aviak testovanie na drovni in vitro je velmi zdihavé
a finanéne narocné. Prave in sillico metddy a metody QSAR su preto idedlnou alternativou k in vitro
testom. Tento spdsob predstavuje rychlu a lacnu alternativu. Doposial viak nie je dostupna aplikacia
umozriujuca spolahliva predikciu. Vysledkom prace timu 20 je webova aplikdcia umoznujuca online
predikciu fototoxicity na zaklade SMIELES kodov. Prevedenie aplikacie je intuitivne a umoznuje rychle
ziskanie vysledkov. Web aplikdcia umoinuje nielen predikovat fototoxicitu ale aj spolupracovat na
vylepiené modelu spolu s tvorcami. Odbornym uZivatelom je umoZnené sa registrovat na stranke
a pridavat nové experimentalne data. Tato moZnost je viak umoznena len registrovanym uZivatelom,
ktori su odbornikmi v danej oblasti. Aplikacia poskytuje aj vypocet zakladnych vlastnosti molekul na
zaklade SMILES kodov.

Vlietratura sa uvadza iba jedna QSAR analyza na predikciu fototxicity latok. Ich Gspesnost je 85 %
senzitivita a 70% Specificita. Oproti tomu aplikacia Timu 20 ponuka Uspednost predickie na Grovni 88%
senzitivita a 75% Specificita. Preto predlozeny projekt vyznam moze napomoze vyskumu a preidkcii
fototoxicity.

Navrh na zlepsenie:

1. Pre moinost vacie] flexibility vo forme zadavania struktir by som odporuéila implementovat
aj nastraj na rychle kreslenie chemickych struktar a CAS.

2. Napojenie sa na volne pristupné databazy.
Priposobif aplikaciu aj pre neodbornych pouzivatelov. Napriklad vysledok predikcie je PT resp.
NPT. Neodbornik v danej oblasti by mohol mat problém s pochopenim wysledku predikcie.

-

. /A

Dr.rer.nat., Ing. Helena Karéiérové: ERT

Prezident Eurépskej spoloénosti pre in vitro toxikolégiu
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N Generovana technicka dokumentacia

DataPipeline

Generated by Doxygen 1.8.17



1 Usage:

2 Namespace Index

2.1 Packages

3 Hierarchical In

dex

3.1 Class Hierarchy . . . . . . . e

4 Class Index
4.1 Class List

5 File Index
5.1 File List

6 Namespace Documentation

6.1 run_pipeli

ne Namespace Reference . . . . . . . . . . . e

6.1.1 Detailed Description . . . . . . . . . . . .

6.1.2 Function Documentation . . . . . . . . . . . L

6.1.21run_pipe() . . . . . ..

6.2 scripts Namespace Reference . . . . . . . . . . L

6.3 scripts.cleaner Namespace Reference . . . . . . . . . . . L o

6.3.1 Detailed Description . . . . . . . . . .

6.3.2 Function Documentation . . . . . . . . . . e

6.3.2.1 check_correlated_column() . . . . . . . . . . ..
6.3.2.2check outliers() . . . . . . . ..
6.3.2.3 create_correlation_graphs() . . . . . . ... Lo oo
6.3.2.4 get_correlated_descriptors() . . . . . ...
6.3.2.5 get_duplicit_correlated_descriptors() . . . . . . . ..o
6.3.26load_data() . . . . . . . ..
6.3.2.7main() . . . . . e
6.3.2.8 plot_correlation_heatmap() . . . . . . . . . . ...
6.3.2.9 process_config() . . . . . ..o e
6.3.2.10 remove_duplicits() . . . . . . . ..
6.3.2.11 remove_useless_columns() . . . . . . . . . ...
6.3.2.12save_mask() . . . . . ..
6.3.2.13 set_proper_data_type() . . . . . . . ..
6.3.2.14 unique_count() . . . . . .. L. e e

6.3.3 Variable Documentation . . . . . . . ...

6.3.3.1args . . . .
6.3.3.20nput_data. . . . . ...
6.3.33ooutput_data . . . . ... e
6.3.34 project_dir. . . . . L e
6.3.3.5script_dir . . . ...

6.4 scripts.crawlers Namespace Reference . . . . . . . . . . . . L L

Generated by Doxygen



6.5 scripts.crawlers.abstract_crawler Namespace Reference . . . . . . . .. .. .. .. ... ... ... 17
6.5.1 Detailed Description . . . . . . . . . . . . 17

6.6 scripts.crawlers.crawler_orchestrator Namespace Reference . . . . . . . . . . .. .. ... ... .. 18
6.6.1 Detailed Description . . . . . . . . . . e 18
6.6.2 Function Documentation . . . . . . . ... .. 18
6.6.2.1main() . . . . . . e e 18

6.7 scripts.crawlers.dependencies Namespace Reference . . . . . . . . . . .. ... L. 18
6.8 scripts.crawlers.dependencies.pubchem Namespace Reference . . . . . . . .. . .. .. ... ... 18
6.8.1 Detailed Description . . . . . . . . . L 18

6.9 scripts.crawlers.dependencies.swissadme Namespace Reference . . . . . . . . . .. .. ... ... 19
6.9.1 Detailed Description . . . . . . . . . L 19

6.10 scripts.crawlers.dependencies.swisstarget Namespace Reference . . . . . . . . .. .. ... ... 19
6.10.1 Detailed Description . . . . . . . . . . . e 19

6.11 scripts.merger Namespace Reference . . . . . . . . . . . . . ... e 19
6.11.1 Detailed Description . . . . . . . . . . L 19
6.11.2 Function Documentation . . . . . . . . . . .. 19
B6.11.2.1merge() . . . . . . e e 19

6.12 scripts.populate_chem Namespace Reference . . . . . . . . . . . . .. ... ... ... 20
6.12.1 Detailed Description . . . . . . . . . . L 20
6.12.2 Function Documentation . . . . . . . . ... 20
6.122 1 populate() . . . . . . . e 20

7 Class Documentation 21
7.1 scripts.crawlers.abstract_crawler.AbstractCrawler Class Reference . . . . . ... .. ... ... .. 21
7.1.1 Detailed Description . . . . . . . . . L 22
7.1.2 Member Function Documentation . . . . . . .. .. ... oo 22
7A200aWl() . . 22
7.1.22i0s_file_downloaded() . . . . . . . . .. 22

7.2 scripts.crawlers.dependencies.pubchem.PubchemCrawler Class Reference . . . . . . . . . ... .. 23
7.2.1 Detailed Description . . . . . . . .. 24
7.2.2 Member Function Documentation . . . . . . . . .. ... L L 24
722 crawl() . . ..o e 24
7.22.2get_classname() . . . . . .. e e 24
7.223is_file_downloaded() . . . . . . .. .. ... 24

7.2.3 Member Data Documentation . . . . . . .. .. ... 25
7231 COLUMNS . . . 25

7.3 scripts.crawlers.dependencies.swissadme.SwissadmeCrawler Class Reference . . . . . . . . . . .. 25
7.3.1 Detailed Description . . . . . . . . L 26
7.3.2 Member Function Documentation . . . . . . .. .. ..o 26
73200aWl() . o 26
7.3.22¢get_classname() . . . . ... 27
7.3.2.3is_file_downloaded() . . . . . .. ... ... 27

Generated by Doxygen



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

7.4.1 Detailed Description . . . . . ..
7.4.2 Member Function Documentation
742 1crawl() . . .. ... L
7.4.2.2 get_classname() . . .
7.4.2.3 is_file_downloaded() .
7.4.3 Member Data Documentation . .
7.43.1 COLUMNS . ... ..

8 File Documentation
8.1 README.md File Reference . . . . ..
8.2 run_pipeline.py File Reference . . . . .
8.3 scripts/__init__.py File Reference . . . .
8.4 scripts/crawlers/__init__.py File Reference
8.5 scripts/crawlers/dependencies/__init__.py

8.6 scripts/cleaner.py File Reference . . . .

File Reference . . . . .. .. ... .. ... .......

8.7 scripts/crawlers/abstract_crawler.py File Reference . . . . . . . . . . .. ... .. L.

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

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

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

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

8.12 scripts/merger.py File Reference . . . .

8.13 scripts/populate_chem.py File Reference

Index

27
28
28
28
29
29
29
29

31
31
31
31
31
31
32
32
33
33
33
33
34
34

35

Generated by Doxygen






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



Namespace Index
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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

Generated by Doxygen



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



Class Index
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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
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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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6.3.2.1 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.
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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.

Generated by Doxygen



7.3 scripts.crawlers.dependencies.swissadme.SwissadmeCrawler Class Reference

25

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
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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

Generated by Doxygen



34

File Documentation

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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