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MOLEKULÁRNE
VLASTNOSTI

MoleculeNet (2018)

• datasety

• metódy práce s dátami

• modely

• metriky

https://moleculenet.org/

https://arxiv.org/abs/1703.00564

https://arxiv.org/abs/1703.00564


QM8



MOTIVÁCIA

Výpočet hodnôt základného a excitovaného stavu molekuly

• Schroedingerova rovnica

• diferenciálna rovnica kt. popisuje vývoj fyzikálneho systému

• nevieme presne riešiť -> aproximácie

Metódy:

• Coupled Cluster Singles Doubles Triples (CCSDT) – nevhodná pre väčšie 
molekuly

• Kvantové Monte Carlo (QMC) – výpočty rádovo 1M CPU hodín

• Density functional theory (DFT) – menej náročná, menej presná



MODELY

Multitask regressor

Kernel ridge regressor (KRR)

Graph convolution (GC)

Message-passing neural network (MPNN) typ GNN

Deep tensor neural networks (DTNN)

https://moleculenet.org/full-results



MOTIVÁCIA

Metódy učenia bez učiteľa

• využívajú neoznačené dáta

• hľadajú štruktúry, vzory, podobnosti v 

dátach

• výstupom sú klastre dát bez anotácií

• dotrénovanie anotácií klastrov

• tréning s učiteľom

• menšie množstvo dát



UNSUPERVISED 
MODELY

MolCLR

• kontrastívne učenie (SimCLR)

• GNN

ChemBERTa

• RoBERTa →

BERT →

language representation model



DINO
ARCHITEKTÚRA

• DINO: Self-Distillation with no labels

• samokontrolovaná metóda

• študent a učiteľ – rovnaká architektúra

• vstupy – transformácie obrázkov

• chyba:

• contrastive loss

• spätne šírená len v študentskej sieti

• váhy učiteľa – ema (exponential moving 
average)  𝑊𝑡 = λ𝑊𝑡 + (1 − λ)𝑊𝑠

Emerging Properties in Self-Supervised Vision Transformers (2021, Facebook) 

https://arxiv.org/abs/2104.14294

https://arxiv.org/abs/2104.14294


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



ĎAKUJEM ZA POZORNOSŤ



ZDROJE A UŽITOČNÉ ODKAZY

• https://arxiv.org/pdf/1703.00564.pdf 

• https://arxiv.org/abs/2104.14294

• https://arxiv.org/pdf/1706.03762.pdf

• https://arxiv.org/pdf/2103.03404.pdf

• https://towardsdatascience.com/on-dino-self-distillation-with-no-labels-c29e9365e382

• https://www.youtube.com/watch?v=h3ij3F3cPIk&ab_channel=YannicKilcher

• https://towardsdatascience.com/transformers-an-exciting-revolution-from-text-to-videos-
dc70a15e617b

• https://www.youtube.com/watch?v=iDulhoQ2pro&t=10s&ab_channel=YannicKilcher

https://arxiv.org/abs/2104.14294
https://arxiv.org/abs/2104.14294
https://arxiv.org/pdf/1706.03762.pdf
https://arxiv.org/pdf/2103.03404.pdf
https://towardsdatascience.com/on-dino-self-distillation-with-no-labels-c29e9365e382
https://www.youtube.com/watch?v=h3ij3F3cPIk&ab_channel=YannicKilcher
https://towardsdatascience.com/transformers-an-exciting-revolution-from-text-to-videos-dc70a15e617b
https://www.youtube.com/watch?v=iDulhoQ2pro&t=10s&ab_channel=YannicKilcher
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