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Elméleti háttér
▶ Deep learning

▶ {xi , yi : i = 1, . . . , k} −→∀i : fθ(yi ) ≈ xi

Defińıció (Gráfkonvolúció [2])

A G = (V ,E ,W ) gráf csúcsain értelmezett x , g : V → R
függvények konvolúcióján a következő kifejezést értjük

(x ∗ g) =
n∑

j=1

x̂(λj)ĝ(λj)ϕj(i).

Defińıció (Gráfkonvolúciós réteg [2])

Input: x1, . . . , xq ∈ R|V |, output: x̂1, . . . , x̂q′ ∈ R|V |, ξ : R → R a
csúcsonként alkalmazott aktivációs függvény. Ekkor konvolúciós
rétegnek nevezzük az alábbi hozzárendelést:

x̂j = ξ

(
q∑

i=1

gj(Ln)xi

)
j ∈ {1, . . . , q′}.



A Tox21 adathalmaz

▶ 12707 vegyület

▶ 12 tulajdonság



Tervek

▶ Pytorch Geometric

▶ torch geometric TUDataset [1]
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