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Bevezetés

A félév soran az eldz6 beszamoloban bevezetett feladatokkal foglalkoztam, jelentds
elérelépéseket érve el. Ezeken fellll oktatasi tevékenyseget végeztem a félév soran.

Az aktualis félévben elvégzett kutatasok ismertetése

El6z6 félév végére sszeraktam egy egyszerli neuronhalot, amelyet 63000 molekulan elétanitottam
arra a feladatra, hogy prediktalja a gyiriik szamat. A bemeneti adat a molekulak toltéseloszlésa,
amely egy 3D képként foghatd fel, amelyre egy 3D konvolucidés halot épitettem. El6z6
beszamolomban részleteztem az ehhez sziikséges lépéseket (TensorFlow operacié6 CUDA-ban 3D
elektronsiiriség szamolasara, forgatasra stb.), valamint bevezettem a TOX21 adatszetet (10000
molekula, amelynek részhalmazainak aktivitasa meg vannak mérve 12 receptorra, amennyiben egy
molekula aktival receptorokat Ugy toxikus hatasu lesz az ember szdmara).

A félév soran a molekulak reprezentacioja nem valtozott, tovabbra is a 3D elektronsiiriiséggel irom
le, és erre épitek modellt. Néhany molekula esetén ezek a képek 2D projekcidja az alabbi abran
lathato:
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A félév soran egy joval modernebb neuronhaldt fejlesztettem, amely egy teljesen konvolucios
hald. Az optimalis architektdra, valamint tanitasi paraméterek meghatarozésa is megtortént a
félevben, ami egy faradtsdgos és hosszadalmas munka volt. A legjobb eredményt elérd
architektura az alabbi abran lathato:
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Az 0j architektaran kiviil az el6tanitasi feladatot is bonyolitottam, amellyel kapcsolatban az volt
a varakozés, hogy majd jobban fog teljesiteni a TOX21 adatszetten. Az alapfelallasban a
neuronhald a gylriik szamanak prediktaladsaval van el6tanitva, ami egy aranylag egyszeriibb
feladat és konnyen is ellendrizhetd. Ez az egyszerii feladat a sokkal komplexebb aktivitas
predikcional akkor lehet jelentds, amikor felhasznalhatok a gytirtiszamolashoz kialakulo
detektorok, azaz az aktivitas valahogy a gytiriikkel van kapcsolatban. Egy tovabbfejlesztési
lehet6ség mas molekula deszkriptorokat is felhasznalni az el6tanitas soran. Ebbe az irdnyba
haladtam a félév soran, €s a gylirtik mellett kivalasztottam az igynevezett topological surface
area (TPSA) leirdt, amely a molekulak polaritasaval kapcsolatos (egy valds szam). A gytiriikon
betanitott neuronhalot vettem alapul, amely sulyai a gylirikon tanitva lett inicializalva, majd ezt
a halot tanitottam a TPSA prediktalasara, mikdzben tovabbra is elvartam, hogy a gytiriiket is jol
prédikalja (kényszer). Ez gyakorlatilag azt jelenti, hogy a neuronhalé loss fiiggvénye a
gytriikategoria loss fiiggvénye és a TPSA predikcio-hoz tartozo loss fliggvény sulyozott dsszege.
Az alabb a két baloldali abran lathat6 a gytiriikhoz tartozo train-loss valamint validation
accuracy, a jobboldali két bran lathaté a TPSA loss és az R? score a validation adatokon:
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Az igy elGtanitott halo sulyait hasznalva inicializalasként, tanitottam a halét a TOX21
molekulainak kiilonb6z6 receptorrokra vonatkoz6 aktivitas prediktalasara. Egy fontos triikkk volt a
tanitas soran, a negativ mintak alul-mintavételezése (subsampling), amely soran megkerestem az
Osszes olyan molekulat, amely mindenik receptorra inaktiv (kb. 2000) és ezek felét véletlenszertien
kihagytam a tanulas soran. Az alabbi tablazat mutatja az eredményeket (AUC értékek):

Task TOX21 FCN FCN sub- | FCN part- | no pre- | pre-train
winners sampling training training bigger
stibsam- subsam- datasct
pling pling
NR-AR 0.828 0.871 0.864 0.906 0.856 -
NR-AR-LBD 0.879 0.870 0.919 0.876 0.868 -
NR-AhR 0.928 0.793 0.884 0.743 0.880 -
NR-Aromatase 0.838 0.887 0.887 0.790 0.882 -
NR-ER 0.810 0.787 0.825 0.745 0.776 -
NR-ER-LBD 0.827 0.740 0.842 0.695 0.823 -
NR-PPAR-gamma | 0.861 0.514 0.729 0.765 0.845 -
SR-ARE 0.840 0.743 0.783 0.681 0.820 -
SR-ATADS 0.828 0.695 0.805 0.731 0.794 -
SR-HSE 0.865 0.780 0.851 0.613 0.797 -
SR-MMP 0.950 0.838 0.873 0.719 0.874 -
SR-ph3 0.880 0.788 0.800 0.694 0.811 -

A tablazat els6 oszlopa a kiilonb6z0 receptorokat listdzza, a masodik oszlop a hozzatartozo legjobb
eddigi eredményeket. A harmadik oszlop az el6bb emlitett neuronhalo tanitasa, a kovetkezo oszlop
ugyanezen halo tanitsa negativ mintak alul-mintavételezésével, a kovetkez6 oszlop ugyanezen
hal6t Ggy tanitva, hogy also rétegéi be vannak fagyasztva (nincsennek illesztve). Az utolsé oszlop
pedig mutatja, hogy a halo sulyait random inicializalva milyen eredményeket ér el.

Az eredmények azt mutatjak, hogy jelentds a javulés az el6z6 félév végi eredményekhez képest, a
mostani eredmények vetekednek az eddigi legjobb TOX21 eredményekkel (ezekhez 40000
molekula deszkriptor volt felhasznalva, és sok gépi tanulds modszer 6tvozete).

Foglalkoztam tovabbd a neuronhalok ,.értelmezésével” is. Erre az egyik lehetéség, hogy
vizsgaljuk, a kiillonb6z6 receptorokra aktivnak mondott molekulak esetén a dontés
meghozataldhoz a neuronhalé a molekula mely részeit figyelte. Példaul az NR-AhR receptor
esetén két ilyen &bra az alabbi:



Egy masik vizualizacio, megkeresni, egy adott neuront mely kép-részletek aktivaljak legjobban.
Ezen vizsgalat soran taldltam, olyan neuront amely a benzolokra érzékeny és olyat is ami a
kalciumra. Azaz a tanitds soran kialakult olyan detektor ami elektronsiiriiség képébdl felismeri a
kiilonboz6 atomokat, alstruktirakat. Ezen detektorok értékei alapjan a magasabb rétegekben levo
neuronok mar meg tudjak mondani, hogy egy molekula aktival vagy sem egy receptort.

Tanulmanyi tevékenyséqg az aktualis félévben

A félév soran teljesitettem a Grafok a bioinformatikaban cimi targyat, tovabba deep learninghez
és informatikahoz kapcsoloddan végeztem online kurzusokat (Coursera, Udacity platformokon).

Publikaciok
Az eddigi eredmények alapjan elkezdtem tudomanyos publikaciét irni, amely varhat6éan a

kovetkez6 félévben meg fog jelenni.

Oktatasi tevekenyséqg az aktualis félévben

A félév soran részt vettem a Csabai Istvan altal vezetett Deep learning és gépi tanulas a
tudoményokban cimi targy tematikajanak kidolgozasaban, készitettem tutorial jellegii részletes
hazi notebookokat, hazifeladatokat kiértékel6 szoftvert, valamint weboldalt. Tovabba eléadasokat
is tartottam a félév soran.



