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1

Óâîä

1.1 Ïðîáëåìè ôàðìàöåóòñêå èíäóñòðèjå

Æèâîò ó äàíàø»å âðåìå ïîñòàjå ñâå áðæè. Çáîã îâàêâèõ ïðîìåíà
ïî÷è»ó äà ñå ðàçâèjàjó êîìïëåêñíèjè è îòïîðíèjè ïàðàçèòè, êîjè êîä §ó-
äè èçàçèâàjó òåæå è çàõòåâíèjå áîëåñòè. Ñõîäíî òîìå àêî ñå íàó÷íèöè
ïðåäàjó òðàäèöèîíàëíèì íà÷èíèìà îòðèâà»à ëåêîâà, ó íåêîì òðåíóòêó
ïîíåñòàje èì îíîã íàjáèòíèjåã ôàêòîðà - âðåìåíà. Ó äàíàø»èì ñèòóà-
öèjàìà jåäàí äàí ìîæå äà áóäå ðàçëèêà èçìå¢ó ñïàøåíîã è èçãóá§åíîã
æèâîòà.

Ñëèêà 1.1: Àëåêñàíäàð Ôåëìèíã ó ñâîjîj ëàáîðàòîðèjè

Íàjïîçíàòèjè ïðèìåð îòêðè£à íåêîã ëåêà, êîjè jå èçàçâàî âåëèêå ïðî-
ìåíå ó ôàðìàöåóòñêîj èíäóñòðèjè, áèî je ïðèìåð Àëåêñàíäðà Ôëåìíèãà.
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Îâàj íàó÷íèê jå 1928. ñâîjîì íåñìîòðåíîø£ó îñòàâèî óçîðàê íà êîìå jå
ðàäèî, ó îòâîðåíîj Ïåòðè øî§è, ïîðåä ñâîã ïðîçîðà äîê jå áèî íà jåä-
íîìåñå÷íîì ïóòó. Íàêîí ïîâðàòêà èçîëîâàî jå íîâîíàñòàëó ñóïñòàíöó è
ñàñâèì ñëó÷àjíî îòêðèî ëåê êîjè jå äàíàñ ó øèðîêîj óïîòðåáè êàî àíòè-
áèîòèê - Ïåíèöèëèí.

Îâàêâà îòêðè£à ñó âåîìà çíà÷àjíà, àëè ôàêòîð ñðå£å íèjå óâåê ïðè-
ñóòàí. Íàó÷íèöè óç íàïîðàí ðàä ïðîâåðàâàjó ìíîãîáðîjíå ñóïñòàíöå ó
ñèòóàöèjàìà èçáèjà»à íîâå áîëåñòè è ïîðåäå »èõîâå ó÷èíêå. Ïðîöåñ îò-
êðèâà»à èñòèõ jå ñòàíäàðäàí è äî ñàäà jå äàâàî ðåçóëòàòå, àëè êðîç äó-
ãîòðàjíå âðåìåíñêå ïåðèîäå. ([1])

1.2 Ïðîöåñ îòêðèâà»à ëåêà

Èàêî jå òåõíîëîãèjà íàïðåäîâàëà íà ñâèì ïî§èìà, ó ôàðìàöåóòñêîj
èíäóñòðèjè ïîñòîjè ïóíî ïðîñòîðà çà óíàïðå¢èâà»å. Íà ïðîìåíè ïðîöåñà
îòêðèâà»à ëåêîâà jå òåøêî ðàäèòè, à äà ñå íå óãðîçè ñèãóðíîñò §óäñêå
ïîïóëàöèjå. Ïîðåä òîãà îâàêâà èñòðàæèâà»à ñó ñêóïà è òðàjó íåêàäà è
ïðåêî 10 ãîäèíà.

Çáîã îâàêâèõ êàðàêòåðèñòèêà ó äàíàø»å âðåìå íå ïîñòîjè ëåê çà 90%
ðåòêèõ áîëåñòè. Äà áè ñå îâàêâà ñèòóàöèjà îïðàâäàëà íåîïõîäíî jå ó
ïîòïóíîñòè èìàòè óâèä ó îâàj ïðîöåñ. ([1])

1.2.1 Èäåíòèôèêàöèjà óçðî÷íèêà áîëåñòè

Äóæèíà: 2+ ãîäèíà

Ïðâè êîðàê îòêðèâà»à ëåêà jå èäåíòèôèêàöèjà óçðî÷íèêà áîëåñòè
ó ñàìîì òåëó jåäèíêå. Êîä §óäè òî ñó îáè÷íî ìóòèðàíå ñåêâåíöå ÄÍÊ
ëàíàöà, ïîãðåøíî ñèíòåòèñàíè ïðîòåèíè èëè íåêè äðóãè áèîìàðêåðè.

Ó îâîì ñòàäèjóìó ïîñòîjè íà äåñåòèíå õè§äà ìîãó£èõ áèîìàðêåðà èëè
ìóòàöèjà íà ÄÍÊ êîjå ñå ìîðàjó ïðîâåðèòè è çàòî îâàj ïîñàî èçóñêójå
äîñòà âðåìåíà. ([1])

1.2.2 Ïðåêëèíè÷êî ñóæàâà»å èçáîðà

Äóæèíà: 1-2+ ãîäèíà
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Äðóãè êîðàê îòêðèâà»à íîâîã ëåêà jå ïðîâåðà èíòåðàêöèjå ìíîãî-
áðîjíèõ ñóïñòàíöè êîjå áè ìîãëå ðåàãîâàòè ñà íàâåäåíèì óçðî÷íèöèìà
áîëåñòè èç ïðâîã êîðàêà. Öè§ îâîã êîðàêà jå äà ñå çíà÷àjíî ñìà»è áðîj
ñóïñòàíöè êîjå ïîòåíöèjàëíî ìîãó áèòè ëåê.

Êàî øòî ñå âå£ ìîæå íàñëóòèòè, îä ïðâîã êîðàêà çàâèñè è äóæèíà
äðóãîã êîðàêà. Óêîëèêî ñå èçáîð ñìà»è íà ìà»è áðîj óçðî÷íèêà áîëåñòè,
íàó÷íèöè £å èìàòè ìà»å êîìáèíàöèjà çà ïðîâåðó. ([1])

1.2.3 Ïðåêëèíè÷êà ìåäèöèíñêà õåìèjà

Äóæèíà: 1-2+ ãîäèíà

Òðå£è êîðàê jå äåòà§íèjà àíàëèçà ñóïñòàíöè êîjå ñó ñå ïîêàçàëå ïðè-
êëàäíèì ó äðóãîì êîðàêó. Ó îâîj ôàçè ñå ó ñâðõó ñóæàâà»à èçáîðà óçèìà
3D ñòðóêòóðà ìîëåêóëà è »åãîâî ïðèjà»à»å íà óçðî÷íèêå áîëåñòè. ([1])

1.2.4 Ïðåêëèíè÷êà In V itro èçó÷àâà»à

Äóæèíà: 1-2+ ãîäèíà

Îâàj êîðàê jå ïðâè ñóñðåò ìîãó£èõ ëåêîâà ñà £åëèjîì. Âðøå ñå èñ-
òðàæèâà»à ó ïåòðè øî§àìà òàêî øòî ñå In V itro óáàöóje ñóïñòàíöa è
ïðîâåðàâà ñå êàêî £å îíà óòèöàòè íà îñòàòàê £åëèjå, àëè ïðå ñâåãà íà
óçðî÷íèêà áîëåñòè. ([1])

1.2.5 In V ivo èçó÷àâà»à íà æèâîòè»àìà

Äóæèíà: 1-2+ ãîäèíà

Ó ïåòîì êîðàêó ñå îäáàöójå íàjâå£è ïðîöåíàò ìîãó£èõ ñóïñòàíöè. Èñ-
òðàæèâà»à ñå îáè÷íî âðøå íà ìèøåâèìà ó ëàáîðàòîðèjàìà çà ÷èjè ðàä
jå ïîòðåáíî ìíîãî íîâöà. Óêîëèêî ñå óòâðäè äà ñóïñòàíöà íèjå ïîãîäíà
ó îâîì êîðàêó øòåòå ñó îãðîìíå è ïî áó¶åò íàó÷íèêà, àëè è ïî æèâó
ñðåäèíó.

Îâàêàâ ïðîöåíàò íåóñïåøíîñòè ñå ìîæå ïðèïèñàòè ðàçëèöè èçìå¢ó
èçó÷àâà»à In V itro è In V ivo. Èàêî In V itro èñòðàæèâà»à äàjó äîáðå
ðåçóëòàòå, îðãàíèçìè êîjè êîíçóìèðàjó äàòå ñóïñòàíöå ñó ìíîãî êîìïëåê-
ñíèjè è òåøêî jå ïðåäâèäåòè èñõîä. ([1])
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1.2.6 Êëèíè÷êå ïðîâåðå

Äóæèíà: 6+ ãîäèíà

Íàêîí óñïåøíîñòè ó ñâèì ïðåòõîäíèì êîðàöèìà ñóïñòàíöå ñó ñïðåìíå
çà ïðîâåðó ñèãóðíîñòè è åôèêàñíîñòè íà §óäñêîì ñèñòåìó. Îâàj êîðàê ñå
ñàñòîjè èç òðè ïîäêîðàêà îä êîjèõ ñâàêè ïîñåáíî ìîæå êîøòàòè è ïðåêî
20 ìèëèîíà àìåðè÷êèõ äîëàðà. ([1])

1.2.7 Êîìåðöèjàëèçàöèjà

Äóæèíà: 1+ ãîäèíà

Íàêîí ñâèõ îâèõ êîðàêà è íàêîí îäîáðå»à îä ñòðàíå ñâåòñêå çäðàâ-
ñòâåíå îðãàíèçàöèjå, ëåê ìîæå áèòè ïóøòåí ó ïðîèçâîä»ó è ìîæå ñå
ïðîäàâàòè.

Ïî÷åòíå öåíå íîâîäîáèjåíèõ ëåêîâà ñó íàçàìèñëèâå, àëè îíå ñó òàêâå
çáîã ïîòðåáå íàäîêíàäå óòðîøåíèõ ñðåäñòàâà ó èñòðàæèâà»ó.

Hàêîí óïîçíàâà»à ñà ïðîöåñîì è »åãîâîì óêóïíîì äóæèíîì òðàjà»à
ïîñòàâ§à ñå ïèòà»å äà ëè jå ïðîöåñ ìîãó£å ñêðàòèòè è óáðçàòè. ([1])

Ñëèêà 1.2: Ïðèêàç ïðîöåñà îòêðèâà»à ëåêîâà
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1.3 Áèîèíôîðìàòèêà

Áèîèíôîðìàòèêà jå èíòåðäèñöèïëèíàðíà îáëàñò êîjà ñå áàâè ïðàâ§å-
»åì ñîôòâåðñêèõ àëàòà çà ðàçóìåâà»å áèîëîøêèõ ïîäàòàêà, ïîãîòîâî
êàäà ñó îíè êîìïëåêñíè è âåëèêè. Îâà îáëàñò ñå ñëóæè ðàçíèì àëãîðèò-
ìèìà îáðàäå âåëèêèõ ñêóïîâà ïîäàòàêà, àëè jåäàí îä òðåíóòíî íàjàêòó-
àëíèjèõ jå ìàøèíñêî ó÷å»å. ([4])

Ìàøèíñêî ó÷å»å (ÌÓ) jå íàó÷íà äèñöèïëèíà êîjà ñå áàâè àëãîðèòìè-
ìà è ñòàòèñòè÷êèì ïîäàöèìà íà íà÷èí äà ñå êîìïjóòåðñêîì ñèñòåìó ïðó-
æàjó ïîòðåáíå èíôîðìàöèjå äà èçâðøàâà çàäàòêå áåç êîðèø£å»à åêñïëè-
öèòíîã àëãîðèòìà. Îâà äèñöèïëèíà ìîæå ïîìî£è ó òðåíóòíîì ïðîáëåìó
ôàðìàöåóòñêå èíäóñòðèjå. Ïðåäíîñò îâîã ïðîöåñà jå øòî ìîæå èìàòè
ïðèìåíó ó ñâàêîì êîðàêó îòêðèâà»à ëåêà è çíà÷àjíî èõ ìîæå ñêðàòèòè
è óáðçàòè îòêðè£å íîâîã ëåêà. ([1],[5])

Ó îâîì ðàäó ôîêóñ £å áèòè íà îäðå¢èâà»ó óñïåøíîñòè ïðåäâè¢à»à
ïîñòîjàíîñòè ðåëàöèjå èçìå¢ó îäðå¢åíîã ëåêà è îäðå¢åíîã óçðî÷íèêà áî-
ëåñòè íà äðóãà÷èjè íà÷èí îä ñâàêîäíåâíèõ ðàäîâà, ó öè§ó ïðîâåðàâà»à
äà ëè jå íèâî êîìïëåêñíîñòè ïðîãðàìà êîjè ñå ïðèìå»ójå ïîòðåáàí èëè
ñå ìîæå ïîjåäíîñòàâèòè. Îâàj ïðîöåñ ñå ñàñòîjè èç 3 äåëà:

� Ïðèïðåìå ïîäàòàêà çà àíàëèçó;

� Îáðàäà ïîäàòàêà è ó÷å»å ìàøèíñêîã ìîäåëà;

� Îäðå¢èâà»å ïîñòîjà»à ðåëàöèjå ïðåìà ìàøèíñêîì ìîäåëó.
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2

Ìåòîäîëîãèjà

2.1 Àëãîðèòìè ìàøèíñêîã ó÷å»à

Ìàøèíñêî ó÷å»å ñå äåëè ó 3 êàòåãîðèjå:

� Íàäãëåäàíî ó÷å»å (Supervised learning);

� Íåíàäãëåäàíî ó÷å»å (Unsupervised learning);

� Ïîjà÷àíî ó÷å»å (Reinforcement learning).

Íåíàäãëåäàíî ó÷å»å ñå ïðåòåæíî êîðèñòè êîä ójåäíà÷åíîã áðîjà ïðè-
ïàäíèê ñâàêå êëàñå îäãîâîðà (ó íàøåì ñëó÷àjó ½òà÷íî-íåòà÷íî�), çáîã
»åãîâîã íà÷èíà ó÷å»à (ïðâî ñå îäðå¢ójó êëàñå, ïà ñå îíäà ïðîâåðàâà
ïðèïàäíîñò êëàñàìà è êîðåêòíîñò ). Èìàjó£è ó âèäó äà jå áðîj íåïîñòî-
jå£èõ âåçà çà íåêè óçðî÷íèê áîëåñòè è ëåêîâå ìíîãî âå£è îä áðîjà ëåêîâà
êîjè çàïðàâî ìîãó ïîìî£è êîä ëå÷å»à ïîñìàòðàíîã óçðî÷íèêà, îâàj íà-
÷èí ó÷å»à íå çàäîâî§àâà êðèòåðèjóìå è íå áè ìîãàî ñà çàäîâî§àâàjó£îì
ñèãóðíîø£ó äà ðàçäâîjè ½äîáðå� îä ½ëîøèõ� ëåêîâà. ([2],[3])

Ïîjà÷àíî ó÷å»å ñå êîðèñòè êîä ïðîáëåìà êîjè èìàjó âåëèêó êîëè÷è-
íó êîìóíèêàöèjå ñà êîðèñíèöèìà è îä êîjèõ ïðîáëåì ìîæå äîáèjàòè ïî-
âðàòíå èíôîðìàöèjå è ñàìèì òèì ñå óñàâðøàâàòè. Îâàêâî ó÷å»å ó îâîì
ïðîáëåìó íåìà áóäó£íîñò, çáîã òîãà øòî jå âðåìå ïðèêóï§à»à ïîäàòàêà
çà îâàj ìîäåë, äîê îí íå ïîñòàíå äîâî§íî âàëèäàí, åíîðìíî è çáîã òîãà
øòî òðàæèìî ðåøå»å êàî ëèñòó ìîãó£èõ ëåêîâà, à íå ëåêîâå êîjå ñìî
èñïèòàëè ëàáîðàòîðèjñêè è ñà ñèãóðíîø£ó çíàìî »èõîâî äåjñòâî. Öè§ jå
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êîðèø£å»å åêîíîìè÷íèjåã è áðæåã ïðîöåñà è äà ñå ñóçè èçáîð åíîðìíîã
ïðîâåðàâà»à íîâîñèíòåòèñàíèõ ëåêîâà.([2],[3])

Åëèìèíàöèjà ïðåòõîäíà äâà íà÷èíà ó÷å»à äîâîäè äî jåäèíîã íà÷èíà
ó÷å»à êîjå £å áèòè îä êîðèñòè ó îâîj âðñòè ïðîáëåìà.

2.2 Íàäãëåäàíî ó÷å»å

Íàäãëåäàíî ìàøèíñêî ó÷å»å èñïó»àâà íàjâå£è áðîj óñëîâà, jåð ñå
òîêîì »åãîâîã ðàäà ïîäàöè ðàçäâàjàjó ó ãðóïå ïðåìà »èõîâèì îçíàêàìà,à
íå ñàìî ïðåìà êàðàêòåðèñòèêàìà. Ïîñòîjå ìíîãè àëãîðèòìè íàäãëåäàíîã
ó÷å»à, àëè îíè êîjè ìîãó ïîñëóæèòè çà ðåøàâà»å íàøåã ïðîáëåìà ñó
àëãîðèòìè êëàñèôèêàöèjå.

Êëàñèôèêàöèjà jå ïðîöåñ ðàçäâàjà»à ïîäàòàêà ó êëàñå îäãîâîðà. Ðå-
øå»å îâèõ àëãîðèòàìà jå êëàñà êîjîj îäðå¢åíè óëàç ïðèïàäà. Çà ñâðõó
îâîã ðàäà êîðèñòå ñå 3 íàjïðèêëàäíèjà àëãîðèòìà êëàñèôèêàöèjå:

� Àëãîðèòàì Ê íàjáëèæèõ êîìøèjà(KNN algorithm);

� Ñòàáëî îäëóêå (Decision Tree);

� Àëãîðèòàì âåêòîðñêè ïîòïîìîãíóòå ìàøèíå(SVM algorithm).

2.2.1 Àëãîðèòàì Ê íàjáëèæèõ êîìøèjà (KNN algorithm)

Àëãîðèòàì Ê íàjáëèæèõ êîìøèjà jå íàjjåäíîñòàâíèjè àëãîðèòàì ìà-
øèíñêîã ó÷å»à. Çàñíèâà ñå íà ïðîíàëàæå»ó Ê íàjñëè÷íèjèõ ëåêîâà è
îäðå¢èâà»à ïîñòîjàíîñòè âåçå ìåòîäîì áðîjíîñòè. Ó çàâèñíîñòè îä áðîj-
íîñòè îäãîâîðà ñâàêå êëàñå îä Ê îäàáðàíèõ îäðå¢ójå ñå îäãîâîð çà óëàçíè
óïèò. Ïðåïîðóêå ìíîãèõ ðàäîâà jå äà ñå çà Ê óçèìà sqrt(n) ãäå jå n áðîj
òðåíèíã ïîäàòàêà. Ó îâîì ñëó÷àjó òî íå áè áèëî îä ïîìî£è, jåð jå áðîj
íåïîñòîjå£èõ âåçà ðåäà 103, äîê jå áðîj âåçà íåêîã óçðî÷íèêà áîëåñòè ñà
ëåêîâèìà ðåäà 101. Çáîã íàâåäåíîã ïðîáëåìà, ó îâîì ñëó÷àjó çà Ê ñå óç-
èìà âðåäíîñò 1, êîjè ñå ïîêàçàî êàî íàjîïòèìàëíèjè è íàjáî§è. ([2],[3])
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Ñëèêà 2.1: Èëóñòðàöèjà àëãîðèòìà Ê íàjáëèæèõ êîìøèjà

2.2.2 Ñòàáëî îäëóêå (Decision Tree)

Ñòàáëî îäëóêå jå àëãîðèòàì ìàøèíñêîã ó÷å»à êîjè jå ïîðåä KNN àë-
ãîðèòìà íàjèíòóèòèâíèjè. Îí ðàäè ïî ïðèíöèïó ïîäåëå ïîäàòàêà íà äâå
ãðóïå òàêî äà ñå ñìà»ójå íåêà ïðåäåôèíèñàíà âðåäíîñò. Ó íàjâå£åì áðîjó
ñëó÷àjåâà çà òó âðåäíîñò ñå óçèìà åíòðîïèjà, ìåðà íåóðå¢åíîñòè ñèñòåìà.

Ñëèêà 2.2: Èëóñòðàöèjà ñòàáëà îäëóêå
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S =
∑N

i=1 P (ki)log2(P (ki))
S - Åíòðîïèjà
N - Áðîj ðàçëè÷èòèõ åëåìåíàòà ñêóïà
P (ki) - Âåðîâàòíî£à äà óçìåìî i-òè åëåìåíò

Äàêëå, êàî øòî è ñàìà äåôèíèöèjà êàæå òåæèìî äà íàïðàâèìî áèíàðíî
ñòàáëî ó êîjåì ëèñòîâè ñàäðæå ìèíèìàëíó åíòðîïèjó òj. åíòðîïèjó êîjà jå
jåäíàêà 0. Ó ñâðõó íàøåã ïðîáëåìà êàî êëàñå çà ðàçâðñòàâà»å êîðèñòèìî
êëàñó ½YES� è êëàñó ½NO�. ([3])

2.2.3 Àëãîðèòàì âåêòîðñêè ïîòïîìîãíóòå ìàøèíå (SVM
algorithm)

Àëãîðèòàì âåêòîðñêè ïîòïîìîãíóòå ìàøèíå jå àëãîðèòàì íàäãëåäà-
íîã ìàøèíñêîã ó÷å»à ó êîìå ñó ïîäàöè ïðåäñòàâ§åíè êàî òà÷êå ó õèïåð
ïðîñòîðó. Îâàj àëãîðèòàì ðàçäâàjà òàj ñêóï ïîäàòàêà íà êëàñå óç ïîìî£
õèïåððàâíè, êàî òàêàâ jå jåäàí îä íàjêîðèñíèjèõ àëãîðèòàìà ó áèîèíôîð-
ìàòèöè è øèðîêî jå ó ïðèìåíè ó òîj îáëàñòè.

Ñëèêà 2.3: Èëóñòðàöèjà ëèíåàðíîã SVM àëãîðèòìà
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Çà íàjjåäíîñòàâíèjè îáëèê, ëèíåàðíå âåêòîðñêè ïîòïîìîãíóòå ìàøèíå
öè§ îâîã àëãîðèòìà jå äà ñå ïðîíà¢å ïðàâà êîjà jå åêâèäèñòàíòíà îä îáå
êëàñå ïîäàòàêà. ([2],[3])

~w ∗ ~x− b = 0
w - Âåêòîð íîðìàëå çàäàòå ïðàâå
x - Âåêòîð ïîëîæàjà ïîäàòàêà
b - Ñëîáîäíè ÷ëàí ïðàâå
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3

Ïðèïðåìà ïîäàòàêà çà àíàëèçó

3.1 DrugBank

DrugBank áàçà ïîäàòàêà jå ïðâè ïóò ïóøòåíà ó jàâíîñò 2006. ãîäè-
íå. Îâà áàçà ñå îä ñâîã îñíèâà»à áàâè ïðóæà»åì ïîäàòàêà î ëåêîâèìà
è óçðî÷íèöèìà áîëåñòè. Ó »åíèì ïîäàöèìà ñå íàëàçå äåòà§íå èíôîðìà-
öèjå ñòðóêòóðà è êàðàêòåðèñòèêà âåëèêå êîëè÷èíå ëåêîâà. Òàêî¢å, ïîðåä
îâèõ èíôîðìàöèjà ñàäðæè è èíôîðìàöèjå î ðåëàöèjàìà èçìå¢ó ïîñòîjå-
£èõ ëåêîâà è óçðî÷íèêà áîëåñòè. Çáîã ñàìå ñòðóêòóðå è êîëè÷èíå ïîäà-
òàêà îâà áàçà ïîäàòàêà ïðóæà èäåàëíó ïîäëîãó çà ïðàâ§å»å ìîäåëà çà
ìàøèíñêî ó÷å»å. ([6])

Ñëèêà 3.1: Ëîãî DrugBank áàçå ïîäàòàêà

Ïîäàöè ó îâîj áàçè ïîäàòàêà ñå íàëàçå ó ðàçíèì ôîðìàòèìà è çáîã
òîãà ñå íàèëàçè íà íîâè ïðîáëåì, à òî jå êîíâåðçèjà. Ïîòðåáà çà êîí-
âåðçèjîì ñå jàâ§à çáîã ëàêøåã óïðàâ§à»à è ó÷èòàâà»à ó ïðîãðàìñêîì
jåçèêó Python ïðåêî áèáëèîòåêå Pandas.
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3.2 Êîíâåðçèjà ïîäàòàêà èç .sdf ó .csv äàòî-

òåêó

Åêñòðàêöèjà ïîòðåáíèõ ïîäàòàêà óðà¢åíà jå óç ïîìî£ ïðîãðàìñêîã jå-
çèêà c++. Íåêè äåî ïîäàòàêà êîjè äîáèjàìî ó íàøåì îðèãèíàëíîì ôàjëó
íèjå ïîòðåáàí è âðøè ñå ðåäóêöèjà àòðèáóòà óç óêëà»à»å âèøêà èíôîð-
ìàöèjà. Ôîðìàò .csv jå ñòàíäàðäíè ôîðìàò çà èñòðàæèâà»à ó îáëàñòè
ìàøèíñêîã ó÷å»à, çáîã ÷åãà jå îâà êîíâåðçèjà áèëà íåîïõîäíà.

Ñëèêà 3.2: Ñòðóêòóðå ó .sdf ôîðìàòó

Ñëèêà 3.3: Èñïèñ ïðîãðàìà çà êîíâåðçèjó

12



3.3 Îájàø»å»å íà÷èíà ïðèïðåìå ïîäàòàêà

Äà áè ñå ìàøèíñêî ó÷å»å ìîãëî èçâðøèòè, ïîòðåáàí jå êðèòåðèjóì
çà óïîðå¢èâà»å ïîäàòàêà. Òåîðèjà ìåðå, îäðå¢èâà»à êðèòåðèjóìà, äîñòà
öðïè íàó÷íå ðåçóëòàòå èç îáëàñòè ìàòåìàòè÷êå àíàëèçå è âåðîâàòíî£å.
Ó ïðåòõîäíî îájàâ§åíèì ðàäîâèìà, êðèòåðèjóìè çà ñëè÷íîñò ìîëåêóëà
ñå ñâîäå íà àëãîðèòàì çà ïðîíàëàæå»å ñëè÷íîñòè èçìå¢ó äâà òåæèíñêà
ãðàôà. Öè§ îâîã ðàäà jå äà ñå ïðîâåðè äà ëè êðèòåðèjóì ìîæå äà ñå ïî-
ñòàâè äà áóäó êàðàêòåðèñòèêå ñàìèõ ìîëåêóëà, êàî øòî ñó: Ph ðàñòâîðà,
ïîëàðèçèáèëíîñò, ðåôðàêòèâíîñò... ([2],[7])

Êàî øòî jå íàãëàøåíî ó óâîäíîì äåëó, âðåìå jå íåêàäà îä ïðåñóäíîã
çíà÷àjà, ïà àêî ñå jåäíîñòàâíèjè àëãîðèòàì ìîæå ïðèìå»èâàòè ñà óïîðå-
äèâîì ïðåöèçíîø£ó è êîðèñíîø£ó, òî áè óáðçàëî ïðîöåñ ïðîíàëàæå»à
ëåêà.
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4

Îáðàäà ïîäàòàêà è ó÷å»å

ìàøèíñêîã ìîäåëà

4.1 Îáðàäà ïîäàòàêà

Îáðàäà ïîäàòàêà ïîäðàçóìåâà ðàçäâàjà»å ïîòðåáíèõ èíôîðìàöèjà çà
ó÷å»å ìîäåëà è äå§å»å äîáèjåíèõ èíôîðìàöèjà íà òåñò è òðåíèíã ïî-
äàòêå. Öåëîêóïíè ïðîãðàìè ñó ïèñàíè ó Python ðàçâîjíîì îêðóæå»ó
JupyterNotebook-ó. Ñâè êîäîâè èñïèñàíè ó ñâðõó èçâðøå»à îâîã ìàòóð-
ñêîã ðàäà ñå íàëàçå íà ñëåäå£åì ëèíêó: https://github.com/ravenstorm2001
/Maturski

4.2 Ïðîöåñ îáðàäå ïîäàòàêà

Çà ïîòðåáå êîðèø£å»à àëãîðèòìà ïðâåíñòâåíî ó÷èòàâàìî ïîäàòêå èç
êîíâåðòîâàíîã ôàjëà, à ïîòîì èõ jå ïîòðåáíî è äîðàäèòè. Íåêè îä ïîäà-
òàêà ó ñàìîj áàçè íèñó ïîñòîjàëè è íà òèì ïî§èìà ó íàøåì ïðîãðàìó jå
óïèñàíà âðåäíîñò NaN êîjà íèjå ïîãîäíà. Çáîã òîãà ñå òà âðåäíîñò çà-
ìå»ójå ñà ñðåä»îì âðåäíîø£ó ñâèõ ïîñòîjå£èõ âðåäíîñòè è èçáåãàâà ñå
ïðîáëåì íåäîñòàòêà ïîäàòàêà. Îâîì íà÷èíó äîïóíå ïîäàòàêà ñå ïðèáåãà-
âà çáîã ïîâå£àíå ìåðå îäçèâà èñïèòàíå ó ïðåòõîäíèì ðàäîâèìà. ([3])

Íàêîí óñïåøíîã ó÷èòàâà»à ïîäàòàêà î ëåêîâèìà ó÷èòàâàjó ñå èíôîð-
ìàöèjå î âåçàìà óçðî÷íèêà áîëåñòè è ëåêîâà. Èç òå äàòîòåêå ñå êîìïîíójå
ëèñòà y ñà îäãîâîðèìà ó îáëèêó: 1 àêî ëåê ðåàãójå ñà óçðî÷íèêîì è 0 àêî
íå ðåàãójå.
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Íà êðàjó ñå îâàêî èçîëîâàíè ïîäàöè ðàçäâàjàjó íà òåñò è òðåíèíã ãðó-
ïå è âðøè ñå ó÷å»å îäðå¢åíîã ìîäåëà ìàøèíñêîã ó÷å»à êîjè jå êîðèø£åí.
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5

Ðåçóëòàòè è äèñêóñèjà

Èñïèñè ìàòðèöà ãðåøêå äàjó íàjïðåöèçíèjó àíàëèçó ñàìîã àëãîðèòìà
è ñâå ïîòðåáíå èíôîðìàöèjå çà ïðîâåðó âàëèäíîñòè èñòîã.

Ñëèêà 5.1: Ïðèêàç ðåøå»à çà Replicase polyprotein 1ab à)ÊNN; á)Decision
Tree; â)SVM

Ñëèêà 5.2: Ïðèêàç ðåøå»à çà Human immunode�ciency virus type 1
protease à)ÊNN; á)Decision Tree; â)SVM

Ñëèêà 5.3: Ïðèêàç ðåøå»à çà Sphingosine 1-phosphate receptor 1 à)ÊNN;
á)Decision Tree; â)SVM
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Ñâè èñïèòèâàíè óçðî÷íèöè áîëåñòè ñå âåðójå äà èìàjó äèðåêòíó âåçó
ñà íîâîíàñòàëîì áîëåø£ó COVID-19.

Ïðàêñà jå äà ñå êîä îöå»èâà»à âà§àíîñòè àëãîðèòìà ãëåäàjó ïðå-
öèçíîñò è ïðå ñâåãà f1 ðåçóëòàò. Ó îâîì ïðîáëåìó òå âðåäíîñòè íèñó
ðåëåâàíòíå, jåð ñå òðàãà çà ãðåøêàìà àëãîðèòìà òj. çà íåòà÷íèì ïîçè-
òèâíèì ðåàêöèjàìà. Àêî ñå jàâè äà ìîäåë ïðåäâèäè äà íåêè ëåê ðåàãójå
ñà îäðå¢åíèì óçðî÷íèêîì áîëåñòè, òàj ëåê ïðåäñòàâ§à ïîòåíöèjàëíè ëåê.
Öè§ àëãîðèòìà jå äà ñå ïðîíà¢å ëèñòà ìîãó£èõ ëåêîâà çà êîjå ñå äî òà-
äà âåðîâàëî äà íå ðåàãójó ñà îäðå¢åíèì óçðî÷íèöèìà áîëåñòè êîjè ñó
åêñïåðèìåíòàëíî óòâð¢åíè. ([3])

Jàñíî ñå âèäè äà ó íåêèì ñëó÷àjåâèìà àëãîðèòàì íå âðà£à íèjåäàí
íåòà÷àí ïîçèòèâàí îäãîâîð, øòî äîêàçójå äà îâàj àëãîðèòàì ó íåêèì ñè-
òóàöèjàìà òåæè ïðåó÷åíîì ñòà»ó. Òî jå ñòà»å êàäà ìàëå âàðèjàöèjå îä
îäðå¢åíîã ïîäàòêà èç íåêå êëàñå ìîãó äàòè äðóãà÷èjå îäãîâîðå.
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6

Çàê§ó÷àê

Áèîèíôîðìàòèêà jå ïîñòàëà ïîïóëàðíà ïîñëåä»èõ äåöåíèjà, øòî çáîã
ðàçâîjà íàóêå, øòî çáîã ðàçâîjà ðà÷óíàðà è íóìåðè÷êèõ èçðà÷óíàâà»à.
Îâè ìåòîäè ìàøèíñêîã ó÷å»à êîjè çà êðèòåðèjóì óçèìàjó êàðàêòåðèñòè-
êå êîjå íèñó ñòðóêòóðíå íåãî ñêàëàðíå, ïîêàçàëè ñó ñå êàî âàëèäíè. Îâè
ìîäåëè ñó îäðåäèëè íåêîëèêî ëåêîâà ïî ñâàêîì óçðî÷íèêó áîëåñòè è çáîã
òîãà ñå ïîêàçójó êàî êîðèñíè. Ðåçóëòàòè ìåòîäà êîjè êîðèñòå ñòðóêòóðó
êàî êðèòåðèjóì ïðåäâè¢àjó âèøå ìîãó£èõ ëåêîâà ïî óçðî÷íèêó áîëåñòè,
àëè òî íèjå óâåê íàjêîðèñíèjå. Íåêàäà òå ëèñòå ìîãó áèòè ïðåäóãà÷êå è
ìîãó îäóçåòè ïðåâèøå âðåìåíà. Ìàíà íà÷èíà ïðèñòóïà ó îâîì ðàäó ìî-
æå áèòè äà íèjå äîâî§àí áðîj îòêðèâåíèõ ëåêîâà è äà ñå íå ïðîíà¢å ëåê,
øòî áè ñå çàâðøèëî ñà íåóñïåõîì è ïîòðîøåíèì âðåìåíîì è ðåñóðñèìà.
Ó áèäó£íîñòè, îâàj ìåòîä ïðèñòóïà áè ìîãàî äà ñå ïîìî£ó òçâ. õèáðèä-
íîã ïðèñòóïà èñêîìáèíójå ñà ìåòîäîì ïðèñòóïà ñòðóêòóðàìà íå áè ëè
ñå ôîðìèðàî àëãîðèòàì êîjè £å áèòè íàjîïòèìàëíèjè è íàjåêîíîìè÷íèjè.
([2])

Çàõâàëíèöà

Ïîñåáíî ñå çàõâà§ójåì Jåëåíè Õà¶è-Ïóðè£, ïðîôåñîðó Ìàòåìàòè÷-
êîã ôàêóëòåòà Óíèâåðçèòåòà ó Áåîãðàäó, íà îäâîjåíîì âðåìåíó, ïðåäëî-
æåíîj ëèòåðàòóðè è íà ñâèì êîìåíòàðèìà è ñóãåñòèjàìà. Çàõâà§ójåì ñå è
DrugBank îðãàíèçàöèjè íà äîñòóïíîñòè èíôðîìàöèjà è íà îäîáðàâà»ó
êîðèø£å»à èñòèõ. Òàêî¢å áèõ âîëåî äà ñå çàõâàëèì Simplilearn Y outube
ñòðàíèöè íà êîðèñíèì ïðåäàâà»èìà çà ñàâëà¢èâà»å îñíîâà ìàøèíñêîã
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ó÷å»à ó ïðîãðàìñêîì jåçèêó Python.
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