Molpher-lib: softwarová knihovna pro systematickou exploraci chemického prostoru
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Molpher je uživatelský software, který implementuje novou metodu počítačově řízené explorace chemického prostoru zvanou molekulární morphing [1]. Ačkoliv je Molpher velice sofistikovaný a dobře zpracovaný software, trpí několika nedostatky – především nízkou flexibilitou zdrojového kódu, která znemožňuje větší zásahy do samotného algoritmu a snadné rozšíření o nové funkce. V této práci představujeme softwarovou knihovnu, Molpher-lib, která je založená na původní implementaci, ale klade si za cíl umožnit uživatelům snadnou modifikaci stávajícího exploračního algoritmu, větší možnosti konfigurace a lepší přístup k datům generovaných za běhu programu. Původní implementace v C++ byla zrefaktorována a přepsána tak, aby vznikla modulární struktura s bohatým aplikačním programovacím rozhraním (API). Zároveň je toto API přístupné skrz programovací jazyk Python, který je ve vědecké komunitě velice populární. Knihovna si tak zachovává rychlost původní implementace, ale zároveň umožňuje jak velice snadnou integraci molekulárního morphingu do stávajících aplikací, tak i větší možnosti konfigurace a analýzy výsledků explorace.
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