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A feladat ismertetéese

» Az aminosavak lokdlis tulajdonsaga
» Rengeteg a még annotdlatlan fehérje

» A jelenlegi legjoblb mddszerek homologidra
alapulnak, anelkdl nem eleg hatékonyak

» Olyan modellt keresunk, ami e nélkUl is hatekony

» Lewis Moffat és David T. Jones idei cikkébdl
iIndultunk ki

» Ok LSTM modellt haszndltak



Céljaink

» A cikkben szerepld adatbdzisok és a cikk
eredmeényeinek reprodukdldsa

» A hdlo architekturdjanak kicserélése, és ezzel
megprobdlni hasonld eredmeényt elérni



Temporal Convolution Network

» Tulajdonsagok
» Causality

» Az input bdarmilyen méretU lehet, és az output
ugyanolyan méretdy lesz

» Célja, hogy relativ hosszu emlékezete
legyen a modellnek



Sequence moecEllkiel

> INPUT; x5 -

Output: yg, ... , V7
» Meg kell j6solnunk y, -t, Ugy hogy csak @
Xg , - ,X¢ -1 haszndljuk ehhez

» A sequence modeling network egy olyan f
fOggvény, G EEEReE=S 1 +1 &
fOxg -, X )

» Szeretnénk megtanulni egy olyan f
foggvenyt, ami minimalizal egy L
veszteségfuggvenyt:

» Ming L(yo, .., Y7, f (X0, oo, XT))

v



Causal Convolutions

» A causality feltétel teljesitésehez causal
convolution-t haszndlunk

» Azért, hogy az input és az output hossza
megegyezzen, 1D fully convolution
network-6t hasznalunk



Dilated Convolution

» Ha x € R™ egy szekvencia input, f:{0, ...,k —
1} —R filter, F egy dilated convolution operdator, s
a szekvencia egy eleme

=1
F(&)= (x ) = ) FD¥sa
i=0



Dilation felépitése
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Egy rezidudlis blokk felepitése

Convolutional Filter
Identity Map (or 1x1 Conv)




Acausal-TCN




Elonyok

» Parhuzamossag

» Kdnnyen vdaltoztathatd receptiv mezd
» Kdnnyebb gradiens szamoldas

» Rugalmas inputhossz

» Kevés memoria is eleg



Az adatbdzisok

» UniProt adatbdzisbdl levalogatva 1,08
millid darab szekvenciac

» Ezen fehérjékre adtak nagy pontossagu
becsléseket a PSIPRED V4 segitségevel

» Ezen fehérjeket haszndltuk a tanitashoz és
validaciohoz

» VégUl a CB513 adathalmazon teszteltUk a
teljesitményét

» A tfanulasnak egy fazisa volt, nem
haszndaltunk valodi annotalt fehérjéket



Az adatok eldokeészitese

» Minden szekvencidt meghagytunk

» Egy szotdar segitseégével minden
aminosavat egy szammal kddoltunk

» Az input vektorok kUlonbdzo méretUek
lettek

» Alkalmaztunk egy bedagyazdst a hald
elején



A halo felépitése

» Egyszerre egy batchméretnyi szekvencidaval
dolgoztunk

» Az inputot egy tenzorban taroltuk, aminek
mérete (batch size)*(szekvencia-
hossz)*(embedding dimension)

» Adam optimizert haszndaltunk
» A loss fUggvény kereszt-entropia volt



Legjobb eredmeény

84,45% &s 84,29% a pontossag a tanito es a validacios adathalmazon




Legjobb eredmeény

A veszteség a 10. epoch végén 0,516 volt



Tovabbfejlesztési lehetdségek

» Néehdny modell esetéen jobb volt a pontossag a
validacios adathalmazon, mint a tanitdon

» Ennek egy oka lehet, hogy nem volt fuggetlen
a két adathalmaz

» Ezen javithatunk, ha magunk klasztereznénk @
fehérjéket



Tovabbfejlesztési lehetdségek

» A szerzOk haszndltdk a fine-tuning eljardst a
modellUk betanitdsa soran, ok javitottak vele

» Miis megszerezhetnéenk az itt hasznalt
adatokat, lehet tovabb tanulna velik a modell
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