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〔摘要〕　为提高新药文献检索的效率，研发基于 Ｈａｄｏｏｐ的分布式新药文献检索系统。系统包括全文检索
和化学结构式检索两大部分，其中全文检索基于关键技术 Ｌｕｃｅｎｅ和 Ｈａｄｏｏｐ实现；化学结构式检索则使用
Ｈｂａｓｅ存储结构式的 ＳＭＩＬＥＳ码和连接表，基于图同构算法ＶＦ２对结构式进行匹配。
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１　引言

新药研发是一个高技术、高投入、高风险、竞

争激烈的过程，每一个研发公司都需要及时了解市

场同类药品研发的现状。但国内目前尚无专门进入

药审平台前的在研新药文献数据库可以检索，同

时，国内的各个文献检索平台均未提供根据化学结

构式检索相关文献的功能。为帮助国内新药研发人

员及时、准确地掌握国内竞争者的研究现状，本文

尝试基于 Ｈａｄｏｏｐ和 Ｌｕｃｅｎｅ，研发一个分布式新药
文献检索系统。

２　关键技术

２１　Ｈａｄｏｏｐ

Ｈａｄｏｏｐ是 Ａｐａｃｈｅ基金会的一个用于运行大规
模集群上的分布式应用的开源框架，它封装了分布

式系统的实现细节，使得用户可以方便地开发分布

式应用［２］，其两大核心组件是 ＨａｄｏｏｐＤｉｓｔｒｉｂｕｔｅｄ
ＦｉｌｅＳｙｓｔｅｍ （ＨＤＦＳ）和 ＭａｐＲｅｄｕｃｅ［３］。ＨＤＦＳ即
Ｈａｄｏｏｐ分布式文件系统，是整个系统的底层，负责
存储和管理 Ｈａｄｏｏｐ集群中所有节点上的文件，隐
藏下层的负载均衡、冗余复制等文件管理细节，为

上层提供统一的文件系统应用接口。对客户机而

言，ＨＤＦＳ就像一个本地文件系统一样，可以直接
进行读取、创建、删除等文件操作而不用关心文件

所存储的具体物理位置。具有高容错性的特点，可
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稳定部署在廉价的硬件集群上。ＭａｐＲｅｄｕｃｅ是 Ｈａ
ｄｏｏｐ的并行计算框架，负责进行任务调度和管理，
它最大的优点是容易扩展到多个计算节点上处理数

据。ＭａｐＲｅｄｕｃｅ借鉴函数式编程的思想，将计算任
务分为Ｍａｐ和 Ｒｅｄｕｃｅ两个主要步骤。Ｍａｐ接受一
组数据，将其转化为 ｋｅｙ－ｖａｌｕｅ列表装入 Ｍａｐｐｅｒ，
Ｒｅｄｕｃｅ则处理来自 Ｍａｐｐｅｒ的所有输出并给出最终
结果。

２２　Ｌｕｃｅｎｅ

２２１　概述　Ｌｕｃｅｎｅ也是 Ａｐａｃｈｅ基金会下的一
个开源项目［４］，是高性能的全文搜索引擎工具包。

它不是一个完整的应用程序，主要实现索引和检索

部分的核心功能，为各种应用程序提供接口。包括

Ｗｉｋｉｐｅｄｉａ、Ｅｃｌｉｐｓｅ、ＡＯＬ、Ｎｅｔｆｌｉｘ在内的很多著名
公司和产品都使用Ｌｕｃｅｎｅ［５］。Ｌｕｃｅｎｅ的主要优势在
于其功能强大，准确而高效的搜索算法：能处理超

过１５０ＧＢ／ｈ的数据，而本身只占用 １ＭＢ堆内存；
能返回与查询相关性较高的搜索结果，支持短语查

询、通配符查询、邻近查询等多种查询类型；支持

针对文档标题、作者、内容等具体域的搜索，按任

何字段排序；支持插件化的排序模型，包括向量空

间模型和ＯｋａｐｉＢＭ２５排序算法。
２２２　主要包及其组织关系　Ｌｕｃｅｎｅ源码包括７
个子包，各包之间的组织关系，见图１［６］。在核心
组件中，包Ｄｏｃｕｍｅｎｔ提供将要索引的文档封装起来
所需要的类，包括 Ｄｏｃｕｍｅｎｔ和 Ｆｉｅｌｄ等，把每一个
文档最终封装成一个Ｄｏｃｕｍｅｎｔ对象，便于进行文档
操作［７］。包 Ａｎａｌｙｓｉｓ用于对文档进行解析。Ｌｕｃｅｎｅ
使用倒排索引作为其索引的数据结构，即使用单词

作为索引，文档 ＩＤ作为存储内容，以便于根据检
索词迅速找到对应的文档，这就需要在索引之前，

将文本信息切分为信息单元 （即 ｔｏｋｅｎ）。由于 Ｌｕ
ｃｅｎｅ默认的 ＳｔａｎｄａｒｄＡｎａｌｙｚｅｒ对中文分词效果不佳，
系统使用 ＭＭＳｅｇ４ｊ［８］进行分词。包 Ｉｎｄｅｘ提供一些
类协助创建索引，或对已经创建好的索引进行更

新。其中有两个重要的类：ＩｎｄｅｘＷｒｉｔｅｒ和 Ｉｎ
ｄｅｘＲｅａｄｅｒ，其中ＩｎｄｅｘＷｒｉｔｅｒ用于创建索引并添加文
档到索引中，ＩｎｄｅｘＲｅａｄｅｒ用于读取索引中的文档。

包Ｓｅａｒｃｈ提供在搜索的过程中所需要的类。如 Ｉｎ
ｄｅｘＳｅａｒｃｈｅｒ和 Ｈｉｔｓ，ＩｎｄｅｘＳｅａｒｃｈｅｒ定义在指定的索
引上进行搜索的方法，Ｈｉｔｓ用于保存搜索得到的结
果。剩下的其他包中，ＱｕｅｒｙＰａｒｓｅｒ用于进行查询语
句解析，实现查询关键词运算。Ｓｔｏｒｅ用于对索引文
件的存储管理。Ｕｔｉｌ则包含一些公共的工具类。

图１　Ｌｕｃｅｎｅ主要包及其组织关系

３　全文检索实现

３１　结构设计

由于硬件资源的限制，系统的实际开发只能在

一台物理机上。为模拟分布式环境，使用虚拟机软

件模拟 ３台服务器，分别名为 Ｍａｓｔｅｒ、Ｓｌａｖｅｒ１、
Ｓｌａｖｅｒ２，其中 Ｍａｓｔｅｒ用作 ＮａｍｅＮｏｄｅ，其余两台用

作 ＤａｔａＮｏｄｅ。由于 Ｈａｄｏｏｐ系统本身的高扩展性和

可移植性，在条件允许时可轻易移植到真正的分布

式集群中。由于 Ｌｕｃｅｎｅ库中，包 Ｓｔｏｒｅ里自带对索

引文件的创建和存储的实现，不需要使用数据库。

在化学结构式检索部分，需要使用 Ｈｂａｓｅ存储结构

式相关信息。整个系统的结构设计，见图２。

３２　开发环境

整个系统运行于 ＣｅｎｔＯＳ操作系统，使用 Ｅ

ｃｌｉｐｓｅ开发并使用Ｔｏｍｃａｔ作为Ｗｅｂ服务器。具体软

件环境，见表１。
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图２　系统结构设计

表１　软件开发环境

软件名称 版本

Ｈａｄｏｏｐ ｈａｄｏｏｐ－１２１

Ｈｂａｓｅ ｈｂａｓｅ－０９８１１－ｈａｄｏｏｐ１

Ｅｃｌｉｐｓｅ ｅｃｌｉｐｓｅ－ｊｅｅ－ｌｕｎａ－ＳＲ２－ｌｉｎｕｘ－ｇｔｋ－ｘ８６＿６４

Ｔｏｍｃａｔ ａｐａｃｈｅ－ｔｏｍｃａｔ－６０４３

ＪＤＫ ＪＤＫ１７０＿７９－ｂ１５

Ｌｕｃｅｎｅ ｌｕｃｅｎｅ－４１０４

３３　创建索引

在建立索引之前，首先要创建一个Ｄｏｃｕｍｅｎｔ对

象，确定Ｄｏｃｕｍｅｎｔ中的标题、内容、作者、时间等

各个域，然后使用 ＩｎｄｅｘＷｒｉｔｅｒ接收新加入的文档，
同时用 ＭＭＳｅｇＡｎａｌｙｚｅｒ对文档内容进行分词处理，

创建倒排索引，写入索引文件中。在单机系统中创

建索引较为简单，但在 Ｈａｄｏｏｐ中，Ｌｕｃｅｎｅ需要进

行随机读写创建索引，而 ＨＤＦＳ为了保证大规模数

据吞吐时依然有良好的性能，只支持随机读，批量

写。因此，直接将索引建立在 ＨＤＦＳ上是不可行

的［９］。系统采用与 Ｎｕｔｃｈ相同的解决方案，将索引

文件先缓存于内存中，再批量上传至 ＨＤＦＳ。创建

索引的部分关键代码如下［１０］：

／／前面部分代码为创建并配置相关的几个类

ＲＡＭＤｉｒｅｃｔｏｒｙｒａｍｄｉｒ＝ｎｅｗＲＡＭＤｉｒｅｃｔｏｒｙ（）；／／创建缓

存目录

ＩｎｄｅｘＷｒｉｔｅｒｉｎｄｅｘＷｒｉｔｅｒ＝ｎｅｗＩｎｄｅｘＷｒｉｔｅｒ（ｒａｍｄｉｒ，ｎｅｗ

ＭＭＳｅｇＡｎａｌｙｚｅｒ（），ｔｒｕｅ）；／／创建 ＩｎｄｅｘＷｒｉｔｅｒ生成索引，

指定使用ＭＭＳｅｇＡｎａｌｙｚｅｒ对文档分词。

ＦＳＤａｔａＩｎｐｕｔＳｔｒｅａｍｆｉｌｅｒｅａｄｅｒ＝ｄｆｓｏｐｅｎ（ｎｅｗＰａｔｈ（ｄｆｓ．

ｇｅｔＷｏｒｋｉｎｇＤｉｒｅｃｔｏｒｙ（） ＋Ｆｉｌｅ＿ＤＩＲ））；

ｗｈｉｌｅ（（ｒｏｗ＝ｒｅａｄｅｒｒｅａｄＬｉｎｅ（））！＝ｎｕｌｌ）｛

ＳｔｒｉｎｇＡｒｏｗ［］ ＝ｒｏｗｓｐｌｉｔ（＂＂）；／／读取用空格分隔

的各个域

Ｄｏｃｕｍｅｎｔｄｏｃｕｍｅｎｔ＝ｎｅｗＤｏｃｕｍｅｎｔ（）；

ｄｏｃｕｍｅｎｔａｄｄ （ｎｅｗ Ｆｉｅｌｄ （＂ ｄａｔｅ＂，Ａｒｏｗ ［０］，

ＦｉｅｌｄＳｔｏｒｅＹＥＳ，ＦｉｅｌｄＩｎｄｅｘＡＮＡＬＹＺＥＤ））；

…………／／将各个域依次添加到文档对象中。

ｉｎｄｅｘＷｒｉｔｅｒ．ａｄｄＤｏｃｕｍｅｎｔ（ｄｏｃｕｍｅｎｔ）；｝

至此，在内存中生成了索引，接着将索引写入 ＨＤＦＳ

中：

／／前面代码为依次读取内存文件并转化为字节流。

ＦＳＤａｔａＯｕｔｐｕｔＳｔｒｅａｍ ｆｓ ＝ ｄｆｓｃｒｅａｔｅ （ｎｅｗ Ｐａｔｈ

（ｄｆｓｇｅｔＷｏｒｋｉｎｇＤｉｒｅｃｔｏｒｙ（） ＋Ｉｎｄｅｘ＿ＤＩＲ＋ｆｉｌｅＬｉｓｔ［ｉ］

ｔｒｉｍ（）），ｔｒｕｅ）；｝

３４　对已索引的内容进行检索

ＨＤＦＳ支持随机读，可直接读取 ＨＤＦＳ上的索
引进行检索。检索时先构造 Ｄｉｒｅｃｔｏｒｙ对象，代表索
引存储的位置。用 Ｄｉｒｅｃｔｏｒｙ构造 ＩｎｄｅｘＳｅａｒｃｈｅｒ打开
索引文件。再用Ｔｅｒｍ对象封装查询，提交给Ｉｎｄｅｘ
Ｓｅａｒｃｈｅｒ的 Ｓｅａｒｃｈ方法［１１］，得到查询结果集 Ｈｉｔｓ。
部分关键代码如下：

ＦｉｌｅＳｙｓｔｅｍ ｄｆｓ ＝ ＦｉｌｅＳｙｓｔｅｍ．ｇｅｔ（ｃｏｎｆｉｇ）；／／获 取

ＨＤＦＳ配置。

Ｐａｔｈｐｔｈ＝ｎｅｗＰａｔｈ（ｄｆｓ．ｇｅｔＷｏｒｋｉｎｇＤｉｒｅｃｔｏｒｙ（） ＋Ｉｎ

ｄｅｘ＿ＤＩＲ）；

ＦｉｌｅＳｙｓｔｅｍＤｉｒｅｃｔｏｒｙｄｉｒｅｃｔｏｒｙ ＝ ｎｅｗＦｉｌｅＳｙｓｔｅｍＤｉｒｅｃｔｏｒｙ

（ｄｆｓ，ｐｔｈ，ｆａｌｓｅ，ｃｏｎｆｉｇ）；

ＩｎｄｅｘＳｅａｒｃｈｅｒｓｅａｒｃｈｅｒ＝ｎｅｗＩｎｄｅｘＳｅａｒｃｈｅｒ（ｄｉｒｅｃｔｏｒｙ）；

Ｔｅｒｍｔｅｒｍ＝ｎｅｗＴｅｒｍ（＂ｃｏｎｔｅｎｔｓ＂，ｑｕｅｒｙＳｔｒ．ｔｏＬｏｗｅｒ

Ｃａｓｅ（））；

ＴｅｒｍＱｕｅｒｙｌｕｃｅｎｅＱｕｅｒｙ＝ｎｅｗＴｅｒｍＱｕｅｒｙ（ｔｅｒｍ）；

Ｈｉｔｓｈｉｔｓ＝ｓｅａｒｃｈｅｒ．ｓｅａｒｃｈ（ｌｕｃｅｎｅＱｕｅｒｙ）；

ｆｏｒ（ｉｎｔｉ＝０；ｉ＜ｈｉｔｓ．ｌｅｎｇｔｈ（）；ｉ＋＋）｛

　Ｄｏｃｕｍｅｎｔｄｏｃ＝ｈｉｔｓ．ｄｏｃ（ｉ）；／／依次读取 ｈｉｔｓ中的

内容。

４　结构式检索

４１　化学结构式表示

４１１　ＳＭＩＬＥＳ码与连接表　结构检索最基本的
·５７·
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问题就是化合物在计算机的表示方法。不同的表示

方法可能存在着不能唯一表达一个结构式、丢失结

构式立体信息、不便于进行检索处理等问题，需要

根据检索方法选择合适的方案。化学结构式在计算

机中编码描述的方式包括系统命名法、碎片码、线

性码、连接表和拓扑指数码等几大类［１２］。系统使用

ＳＭＩＬＥＳ码和连接表。 （１）ＳＭＩＬＥＳ码。ＳＭＩＬＥＳ码

是一种线性码，是将原子按照一定的规则逐个编码

的方法。ＳＭＩＬＥＳ能唯一对应一个结构式，但同一

个结构有可能生成不同的 ＳＭＩＬＥＳ，可以通过 Ｍｏｒ

ｇａｎ算法或制定规则保证一一对应。对于立体异构

（Ｚ，Ｅ或者Ｒ，Ｓ）的分子则会丢失立体信息，只

能进行精确检索。（２）连接表。将化学结构视为计

算机中的图数据结构，直接记录化合物中的原子性

质及其拓扑关系，能完整记录化学物质的各方面信

息，且便于进行各种运算，是目前最为常用的计算

机存储化学结构的方式。连接表分为冗余连接表和

非冗余连接表两种，在冗余连接表中，每个化学键

连接两个原子，在连接表中被重复描述两次，为节

省空间，可使用单向连接表将其压缩。

４１２　对原子进行编码　使用不同的编码方式描

述化学结构前，必须对原子按照一定的顺序进行编

码，不同的编号顺序可能导致同一个化学结构产生

不同的编码。本研究使用 Ｍｏｒｇａｎ算法［１３］对原子进

行编号，根据编号生成唯一编码。Ｍｏｒｇａｎ算法是根

据原子的连接度由大到小进行编号，连接度计算方

法具体过程［１４］： （１）计算每个原子与其他原子相

连的化学键的数量，作为其初始连接度。（２）计算

与每个原子相连的其他原子的初始连接度之和，作

为该原子的拓展连接度。（３）重复步骤 （２）使得

化学结构式中不同连接度的原子数量等于结构式中

原子的数量 （即能将每个原子区分开来）或者该数

量无法再增加为止。（４）以结构式中连接度最大的

原子编号为１，与其相连的原子中，连接度最大的

为２，以广度优先的方式遍历。权重相等时，按原

子序数从大到小进行编号。

４２　结构式匹配算法

结构检索时需要使用用户提交的查询结构与数

据库中的化学结构进行图形匹配。图形匹配的主流

算法是用回溯算法进行树搜索，使用一些启发式的

方法进行剪枝缩小搜索空间。包括最早的 Ｕｌｌ

ｍａｎｎ［１５］，以及之后的 ＳＤ［１６］、ＶＦ［１７］和 ＶＦ２［１８－１９］都

是这类算法。其中，ＶＦ２对各类型图的性能都是最

好的［２０］。ＶＦ２算法的匹配过程可以使用状态空间表

示法进行描述。匹配过程的每个状态 ｓ可以关联到

一个局部映射 Ｍ （ｓ），Ｍ （ｓ）为映射函数 Ｍ的一

个子集。一个局部映射能唯一地标识 Ｇ１和 Ｇ２的两

个子图，记为Ｇ１ （ｓ）和Ｇ２ （ｓ），表示Ｇ１和Ｇ２的

节点在Ｍ （ｓ）中，有分支将节点相连。将 Ｍ （ｓ）

到Ｎ１和 Ｎ２的投影分别记为 Ｍ１ （ｓ）和 Ｍ２ （ｓ），

Ｇ１ （ｓ）和Ｇ２ （ｓ）之中的分支分别记为Ｂ１ （ｓ）和

Ｂ２ （ｓ）。ＶＦ２匹配算法的伪代码描述如下：

　Ｍａｔｃｈ（ｓ）｛
　　　　　ＩＮＰＵＴ：中间状态 ｓ；初始状态 ｓ０，Ｍ （ｓ０）

＝

　　　　　ＯＵＴＰＵＴ：两图之间的映射

　　　　　ＩＦＭ （ｓ）包含Ｇ２的所有节点 ｛

　　　　　　　　ＯＵＴＰＵＴＭ （ｓ）｝

　　　　　ＥＬＳＥ｛

　　　　　　　　计算Ｐ（ｓ）作为Ｍ （ｓ）的候选配对

　　　　　　　　ＦＯＲＥＡＣＨ（ｎ，ｍ）ＩＮＰ（ｓ）｛

　　　　　　　　　　　　　ＩＦＦ（ｓ，ｎ，ｍ）｛

　　　　　　　　　　　　　将（ｎ，ｍ）添加至Ｍ （ｓ），

计算状态ｓ′

　　　　　　　　　　　　　Ｍａｔｃｈ（ｓ′）　｝｝

　　　　　　　　重置数据结构

　｝｝

其中 Ｆ（ｓ，ｎ，ｍ）用于修剪搜索树。当它的

值为真时，表示可以将 （ｎ，ｍ）添加至 ｓ中变成
ｓ′，ｓ属于局部同构时，ｓ′也为同构。

４３　结构绘制

用户进行结构式检索时，需要使用编辑器画出

结构式提交给服务器，系统使用 ＪＳＭＥ［２１］实现结构

绘制。用户使用 ＪＳＭＥ完成编辑后，可导出结构式

的经过标准化的ＳＭＩＬＥＳ编码及ＭＯＬ文件。ＭＯＬ文

件是用于表示分子结构的文件，由头、块、连接表

３部分组成，其中头和块包含一些用户信息以及分
·６７·
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子的原子数和化学键数、同位素、电荷数等信息。

此外，开发过程还使用化学开发工具 （Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ

ＤｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔＫｉｔ，ＣＤＫ）［２２－２３］。ＣＤＫ是 ＪＡＶＡ开发

的面向化学信息学、生物信息学的开源工具包，提

供对原子、化学键、元素等各种化学对象的封装，

以及对多种格式的化学文件解析、ＳＭＩＬＥＳ的分析

及产生、结构式图形的生成等各方面的支持，是开

发许多化学相关开源软件的基础工具。

４４　Ｈｂａｓｅ数据库设计

Ｈｂａｓｅ是一个基于 Ｈａｄｏｏｐ的高性能、高可靠

性、便于横向扩展的分布式数据库。与传统的关系

型数据库不同，Ｈｂａｓｅ为提高性能，放弃了严格的

关系模式束缚，仅能通过主键和主键的范围检索数

据，不支持多表连接的复杂操作，使其达到一个表

能包含上亿行数据的规模。ＲｏｗＫｅｙ为自动编号的

主键，Ｔｉｍｅｓｔａｍｐ为 Ｈｂａｓｅ自动记录的每次操作的

时间戳。列族 Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ用于存储分子的结构信息，

包括原子数、化学键数、ＳＭＩＬＥＳ编码和连接表 ４

个子列。列族Ｉｎｆｏ用于存储其他信息，如该化学结

构所对应的文档Ｄｏｃｕｍｅｎｔ。

４５　ＭａｐＲｅｄｕｃｅ实现

ＭａｐＲｅｄｕｃｅ程序通过操作键／值对处理数据［２４］，

一般形式为：

ｍａｐ：（Ｋ１，Ｖ１）→ ｌｉｓｔ：（Ｋ２，Ｖ２）

ｒｅｄｕｃｅ：（Ｋ２，ｌｉｓｔ（Ｖ２））→ ｌｉｓｔ：（Ｋ３，Ｖ３）

为保证键／值对能在集群中传递，为相关数据

类型实现了 ＷｒｉｔａｂｌｅＣｏｍｐａｒａｂｌｅ＜Ｔ＞接口，使其能

够序列化。序列化的类可以在集群中传输，需要使

用时则反序列化读取。一个 ＭａｐＲｅｄｕｃｅ程序至少包

括一个 Ｍａｐｐｅｒ，一个 Ｒｅｄｕｃｅｒ，以及调用并配置

Ｍａｐｐｅｒ和Ｒｅｄｕｃｅｒ的ＭｙＪｏｂ。实现 Ｍａｐｐｅｒ需要继承

Ｍａｐｐｅｒ抽象类并实现ｍａｐ（）方法。该方法接收键

／值对 （Ｔｅｘｔ，Ｍｏｌｅｃｕｌｅ），分别表示分子 ＩＤ和对应

Ｍｏｌｅｃｕｌｅ对象，生成初步筛选后的 （Ｔｅｘｔ，Ｍｏｌｅ

ｃｕｌｅ）列表，ＯｕｔｐｕｔＣｏｌｌｅｃｔｏｒ接受这个映射过程的输

出。输出结果使用 ＨａｓｈＰａｒｔｉｔｉｏｎｅｒ分配给 Ｒｅｄｕｃｅｒ。

Ｍａｐｐｅｒ类代码如下所示：

ｐｕｂｌｉｃｓｔａｔｉｃｃｌａｓｓＭａｐｅｘｔｅｎｄｓＭａｐｔｅｄｕｃｅＢａｓｅｉｍｐｌｅｍｅｎｔｓ

Ｍａｐｐｅｒ＜Ｔｅｘｔ，Ｍｏｌｅｃｕｌｅ，Ｔｅｘｔ，Ｍｏｌｅｃｕｌｅ＞｛

ｐｕｂｌｉｃｖｏｉｄｍａｐ（ＴｅｘｔｍｏｌｅｃｕｌｅＩｄ，Ｍｏｌｅｃｕｌｅｍｏｌｅｃｕｌｅ，

ＯｕｔｐｕｔＣｏｌｌｅｃｔｏｒ＜Ｔｅｘｔ，Ｍｏｌｅｃｕｌｅ＞ｏｕｔｐｕｔ，Ｒｅｐｏｒｔｅｒｒｅｐｏｒｔｅｒ）

ｔｈｒｏｗｓＩＯＥｘｃｅｐｔｉｏｎ｛……｝｝

实现Ｒｅｄｕｃｅｒ需要继承 Ｒｅｄｕｃｅｒ抽象类并实现

ｒｅｄｕｃｅ（）方法。Ｒｅｄｕｃｅｒ任务接受来自 Ｍａｐｐｅｒ的

输出时，会自动按照键对输入数据进行排序，将相

同键的值归并。然后调用 ｒｅｄｕｃｅ（），使用 ＶＦ２算

法进行匹配，生成匹配完成的 （Ｔｅｘｔ，Ｍｏｌｅｃｕｌｅ）

列表。Ｒｅｄｕｃｅｒ类代码如下所示：
ｐｕｂｌｉｃｓｔａｔｉｃｃｌａｓｓＲｅｄｕｃｅｅｘｔｅｎｄｓＭａｐｔｅｄｕｃｅＢａｓｅｉｍｐｌｅ

ｍｅｎｔｓＲｅｄｕｃｅｒ＜Ｔｅｘｔ，Ｍｏｌｅｃｕｌｅ，Ｔｅｘｔ，Ｍｏｌｅｃｕｌｅ＞｛

ｐｕｂｌｉｃｖｏｉｄｒｅｄｕｃｅ（ＴｅｘｔｍｏｌｅｃｕｌｅＩｄ，Ｉｔｅｒａｔｏｒ＜Ｍｏｌｅｃｕｌｅ＞

ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ，ＯｕｔｐｕｔＣｏｌｌｅｃｔｏｒ＜Ｔｅｘｔ，Ｍｏｌｅｃｕｌｅ＞ｏｕｔｐｕｔ，Ｒｅｐｏｒｔｅｒ

ｒｅｐｏｒｔｅｒ）ｔｈｒｏｗｓＩＯＥｘｃｅｐｔｉｏｎ｛……｝｝

ＭｙＪｏｂ用于定义一个完整的 ＭａｐＲｅｄｕｃｅ作业。

首先实例化一个 ＪｏｂＣｏｎｆｉｇ对象，依次调用 ｓｅｔ方法

配置作业名、Ｍａｐｐｅｒ、Ｒｅｄｕｃｅｒ、输入格式、输出格

式等，最后将该对象传递给 ＪｏｂＣｌｉｅｎｔ．ｒｕｎＪｏｂ（）

以启动ＭａｐＲｅｄｕｃｅ作业。部分代码如下：
Ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｃｏｎｆ＝ｇｅｔＣｏｎｆ（）；

ＪｏｂＣｏｎｆｊｏｂ＝ｎｅｗＪｏｂＣｏｎｆ（ｃｏｎｆ，ＭｙＪｏｂ．ｃｌａｓｓ）；

ｊｏｂ．ｓｅｔＪｏｂＮａｍｅ（“ＭｙＪｏｂ”）；

……／／进行配置

ＪｏｂＣｌｉｅｎｔ．ｒｕｎＪｏｂ（ｊｏｂ）；

整个检索过程的实现简述如下：用户使用

ＪＳＭＥ编辑结构式，选择检索方式 （精确匹配或子

结构匹配）。若为精确匹配，直接使用ＪＳＭＥ生成的

ＳＭＩＬＥＳ码，对Ｈｂａｓｅ数据库中分子的 ＳＭＩＬＥＳ码进

行搜索。若为子结构匹配，则使用 ＣＤＫ解析 ＪＳＭＥ

返回的ＭＯＬ文件，将其封装为一个 Ｍｏｌｅｃｕｌｅ对象，

使用Ｍｏｒｇａｎ算法对其中的连接表进行标准化。将

Ｍｏｌｅｃｕｌｅ序列化之后传入Ｍａｐｐｅｒ，Ｍａｐｐｅｒ读取Ｍｏｌ

ｅｃｕｌｅ中的原子种类、数目和化学键数目，扫描

Ｈｂａｓｅ，对结构式进行初步筛选，过滤明显无法匹

配的结构式，生成可能匹配的结构式列表。将列表

通过 ＨａｓｈＰａｒｔｉｔｉｏｎｅｒ划分，发送给各个 Ｒｅｄｕｃｅｒ，

Ｒｅｄｕｃｅｒ使用ＶＦ２算法对结构式进行匹配运算，将

结果合并，返回。
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５　结语

本文基于 Ｈａｄｏｏｐ和 Ｌｕｃｅｎｅ开发了一个分布式
新药文献检索的原型系统，该系统除具备传统检索

功能外，还支持化学结构式检索。使用系统检索

时，可以在网页上用平台提供的工具画出结构式，

进而检索出与该结构式相关的文献。系统开发于

Ｈａｄｏｏｐ平台之上，具有高效性、高可靠性和高扩展
性的特点，与传统的单机检索方式相比，可提高检

索效率。特别是结构式检索部分，由于子图同构为

ＮＰ问题，数据量较大时，分布式检索比单机检索
优势明显。论文的研究结果可以为文献数据库研发

人员提供借鉴，随着数据库内容日趋完善，为新药

研发人员及时了解竞争者情报提供帮助。
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１０　Ｋａｓｈｙａｐ，Ｓａｎｔｏｋｉ．ＩｎｄｅｘｉｎｇａｎｄＳｅａｒｃｈｉｎｇｏｎａＨａｄｏｏｐＤｉｓ
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ｇｏｒｉｔｈｍｆｏｒｍａｔｃｈｉｎｇｌａｒｇｅｇｒａｐｈｓ［Ｃ］．Ｉｔａｌｙ：３ｒｄＩＡＰＲ－
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２０　ＦｏｇｇｉａＰ，ＳａｎｓｏｎｅＣ，ＶｅｎｔｏＭ．ＡＰｅｒｆｏｒｍａｎｃｅＣｏｍｐａｒｉｓｏｎ
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