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Úvod a motivácia
Strojové učenie je podmnožinou umelej inteligencie, pričom sa zaoberá metódami a

algoritmami učenia sa stroja z údajov. Cieľom strojového učenia je modelovanie

algoritmov učenia sa pomocou stroja na základe vstupných dát v definovanom

priestore riešení. Strojové učenie bolo v poslednej dobe úspešne aplikované na

riešenie úloh v mnohých oblastiach vedy. V oblasti predikcie a klasifikácie

molekulárnych vlastností sa stretávame s nižšou dostupnosťou údajov a vyššou

heterogénnosťou vstupných údajov. Tieto skutočnosti vplývajú na nevhodnosť

používania metód kontrolovaného učenia v tejto oblasti. Z týchto dôvodov vzniká

priestor pre využitie metód učenia sa bez učiteľa, ktorého prednosťou je primárne

využitie neoznačených dát na vytvorenie skrytých reprezentácií vstupov, ktoré

poskytujú lepšiu východiskovú pozíciu pre modely učenia sa s učiteľom.

Techniky učenia sa bez učiteľa
Nové techniky učenia sa bez učiteľa alebo čiastočného učenia bez učiteľa (t. j.

semi-supervised learning) s využitím rôznych typov neurónových sietí boli úspešne

použité najmä v oblasti počítačového videnia. K novým metódam v tejto oblasti patrí

napríklad tzv. samo-destilácia bez použitia značiek (self-distillation with no labels),

ktorá bola vhodne použitá pri problémoch počítačového videnia. Možným smerom v

oblasti molekulárnych vlastností je adaptácia a testovanie s využitím modelov pre

klasifikáciu a predikciu vlastností molekúl a porovnanie ich efektivity s doposiaľ

najúspešnejšími technikami (napríklad s konfrontačným učením), ktoré boli vyvinuté

priamo pre túto oblasť.



Ciele práce
Pre túto bakalársku prácu boli sformulované nasledujúce ciele:

- Spracovať prehľad metód klasifikácie a predikcie vlastností molekúl a

najnovších techník učenia sa bez učiteľa alebo čiastočného učenia bez

učiteľa, ktoré sú využívané v oblasti počítačového videnia.

- Navrhnúť novú metódu klasifikácie a predikcie vlastností molekúl, ktorá bude

inšpirovaná existujúcimi technikami učenia sa bez učiteľa alebo čiastočného

učenia bez učiteľa z oblasti počítačového videnia.

- Implementovať a experimentálne overiť navrhnuté riešenie testovaním na

dátach pre klasifikáciu a predikciu molekulárnych vlastností.

- Porovnať dosiahnuté výsledky navrhnutého riešenia s doteraz

najúspešnejšími technikami vyvinutými v oblasti molekulárnych vlasností.
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