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1. Grafkonvolucié elméleti hattere

A fogalmak jelentss részét Harsanyi Benedek Graf konvoluciok és alkalmazasaik [I] cimd szakdolgozatabol értettem
meg.

A gépi tanulasi klasszifikacios feladatoknal adott egy tanité adathalmaz {z;,y; : ¢ = 1,...,k}. Ez alapjan talalnunk
kell egy fo fliggvényt, hogy Vi : fo(y;) = z;. A neurdlis halok feladata, hogy a 6§ € RP paramétereket beallitva
megvaldsitsa ezt az approximaciot. A grafkonvolucios halok esetén az y; magyarazo valtozo egy graf cstucsain és élein
felvett értékek lehetnek.

1.1. Definicié ([5]). Legyen G = (V,E,W) grdf, W : V xV — R silyfiggvény, igy hogy W (i,j) = wsj, ha (ij) € E,

kiilonben 0, w; =3 ;¢ niy wij- Ekkor a normalizdlt Laplacian-mdtriz

1, hai=y,
Y ha(i,f) e E
(Ln)ij == o a(i,j) € E,
0 ha(i,j) ¢ E.

Az Ly hez tartozd sajdatértékeket 0 < Ay ... < A, a grdf (normalizdlt Laplace-)spektrumdnak nevezzik, és sorozatukat

o(Ly)-nel jelolik.

A normalizalt Laplace-méatrix szimmetriaja miatt SVD felbontasa segitségével elsall L, = ®APT alakban, ahol
® = [¢1,..., 0] asajatvektorok métrixa és A = diag([\1, ..., \n]) pedig a sajatértékekbdl alkotott diagonalis matrix.

A konvolucié fogalmahoz sziikségesiink van a Fourier-transzformaltakra, mivel a konvolicié eredeti formajat ne-
héz lenne kozvetleniil atiiltetni a grafok fiiggvényeire. Két fiiggvény konvolucidja kifejezhets e két fiiggvény Fourier-
transzformaltjanak segitségével: (f x g) = F-H{F{f} - F{g}}.

Ezzel a formuléval grafokon értelmezett fliggvényekre is altalanosithato a konvolicio fogalma.

1.2. Definicié ([5]). A G = (V, E) grdf csicsain értelmezett x : V. — R fiigguény Fourier-transzformdltja

z(\j) = (x, &) :Zx

Az inverz Fourier-transzformdlt pedig

1.3. Definicié (Grafkonvolucio [5]). A G = (V, E, W) grif csiucsain értelmezett x,g: V — R figguények konvoli-
cidgjdn a kovetkezd kifejezést értjik
(z*g) Z ¢ (4).
j=1

Matrixszorzésal felirva, illetve o jelolve a vektorok koordindtankénti szorzatés, a konvolacios formulédval analdg
képletet kapunk a konvolicié fiiggvényére (z * g) : V. — R, (z * g) = ®((®Tx) o (®Tg)). Itt a g fiiggvényt filter
operacionak is nevezziik.

Feltéve, hogy a g fiiggvény sorbafejthetd, a konvoluciora igaz, hogy (z * g) = ®((®Tx) o (®Tg)) = ®((®Tx)0 (3)) =
DdiagGM), .-, GA))BTz = BGA)D Tz = G(L, ).



1.4. Definicié (Grafkonvolicioés réteg [5]). Input: zy,...,x, € RVl output: 71,...,2, ¢ RV, ¢ : R - R a

csucsonként alkalmazott aktivdcios fiigguvény. Ekkor konvolicids rétegnek mevezzik az aldbbi hozzdrendelést:

/.T\j = f (Z%(Lz)%) j € {1, . ,q/}

AG:{A\,...,\} — R fiiggvény altal definiélt graf filternek nevezziik a > ., ¢;g(\;)¢! = ®g(A)@T = G(L,)
kifejezést. Ez lehet k-ad fokt, © € R¥*! paramétert polinomialis filter, ha g(L,,) = Zf:o 0;Li alaki. Ezek a filterek
agynevezett lokalis filterek, mivel egy cstucs értékét csak a téle legfeljebb k tavolsagban 1évs cstucsok fogjak meghatéa-
rozni. Filterek készitésére tobb modszer is ismert, mint a Csebisev-polinomokkal definialt filter, Cayley-filter, ARMA
filter vagy a Spline-okat felhasznal6 filter. Ez utébbi filter nem a spektralis grafelméleten alapul.

A grafkonvolucidkat tobbek kozott hasznaljak képek feldolgozéasara a pixeleket racsgrafba rendezve, és egyéb gra-

fokkal modellezhets problémak megoldasara, mint a fehérjék, molekulak osztalyozésa.

2. A Tox21 adathalmaz

A gyogyszerfejlesztés hatékonysaga is novelhetd gépi tanulas segitségével. Arra a feltevésre épitve, hogy a molekula
szerkezete meghatarozza kémiai tulajdonsagait, a molekula szerkezetét megfelelGen reprezentalva megjésolhato, hogy
tobbezer vegyiilet koziil melyek milyen hatéssal lehetnek a szervezetre. Ezaltal kivalaszthatok azok a molekulak,
melyekkel érdemes lehet kutatasokat folytatni, igy cstkkenthets a laboratoriumi kisérletek szama.

A Tox21 Data Challenge [3] nevii adatbazis is az ilyen iranya torekvéseket Osztonzi 12707 természetes vegyiile-
tet és gyogyszert felsorakoztaté adathalmazéaval, melyek 12 tulajdonsag meglétével, hidnyaval vagy ismeretlenségével
vannak jellemezve. A gépi tanul4si modell az adathalmazbdl kinyert informéciok alapjan, késébb csupan a molekula

szerkezetébdl meg tudja allapitani a vegyiilet jellemzéit.

Molekulatulajdonsagok szama
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Az adatokat a Pytorch Geometric konyvtar [2] hasznalataval tervezem feldolgozni, amit kifejezetten a struktaralt
adatok grafkonvoluciokkal valod kezelésére fejlesztettek. A feladat GPU-igénye miatt Google Colabban vagy az ELTE
szervereirSl fogom futtatni a modelleket.

A Python torch_geometric TUDataset [4] nevd konyvtarabol is letolthets Tox21 adathalmazt, ami tartalmazza
a molekulagraf éllistajat, valamint kiilon fajlokban az élek, csicsok és a grafok cimkéit.

Ebben a félévben ismerkedtem meg a deep learning alapjaival is: neurélis halok, backpropagation, aktivacios fiigg-
vények, regularizaciés megoldasok, konvolicios halok és elGtanitott halok. Ehhez a multfélévi deep learning kurzus
anyaga szolgalt segitségiil. A tovabbiakban a megszerzett ismeretekre épitve szeretnék minél jobb teljesitményt graf-

konvoliciés modellt alkotni a Tox21 adathalmazhoz.
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