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MOLEKULÁRNE VLASTNOSTI

MoleculeNet datasety

• 4 kategórie

• Kvantová mechanika: QM7, QM7b, QM8, QM9

• Fyzikálna chémia: ESOL, FreeSolv, Lipophilicity

• Biofzyika:  MUV, HIV, PCBA BACE, PDBind

• Fyziológia: BBBP, Tox21, ToxCast, SIDER, ClinTox



REPREZENTÁCIA DÁT

SMILES

• Simplified molecular-input line-entry system

• textová reprezentácia molekúl (1D)

• spätne rozšíriteľná na 2D reprezentáciu

• konverzia do 3D

• prístupy minimalizujúce energiu



QM8



DALŠIE REPREZENTÁCIE 
MOLEKÚL

• OneHotFeaturizer

• Smiles2Vec

• SmilesToImage

• MolGanFeaturizer

• ConvMolFeaturizer

• SmilesTokenizer

• BertFeaturizer



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



SAMO-KONTROLOVANÉ
MODELY

MolCLR

• kontrastívne učenie (SimCLR)

• GNN

ChemBERTa

• RoBERTa →

BERT →

language representation model



DINO
ARCHITEKTÚRA

• DINO: Self-Distillation with no labels

• samo-kontrolovaná metóda

• študent a učiteľ – rovnaká architektúra

• vstupy – výseky 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


NÁVRH MODELU
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AKTUÁLNY STAV

• Prehľad v metódach klasifikácie a predikcie vlastností molekúl

• Prehľad v samo-kontrolovaných metódach využitých v oblasti počítačového videnia

• DINO - metóda samo-kontrolovaného učenia

• Návrh vlastného riešenia

• Dáta na predtréning

• Návrh a implementácia architektúry

• Navrh a implementácia dátových transformácií

• Vyše 20 hyperparametrov



ĎALŠIE KROKY

• Finalizácia implementácie

• Oprava chýb

• Identifikácia doležitých hyperparametrov

• Tréning modelu

• Prehľadávanie priestoru hyperparametrov

• Nájdenie optimálneho modelu

• Porovnanie výsledkov



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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