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I'maBa 1

YBOJ

1.1 IIporec oTKkpuBama JieKa

Jbyncka BpcTa, mako HUje HU HajCHAXKHUja HU Haju3pK/bUBHja y nopehemy ca ocra-
JInMa, ycreja je Ja mpexkuBu Beoma jiyro. Orkpuhe aHTHOMOTHKA je yMarmbUIO CMPTHOCT
CTAHOBHUINITBA 07 O0JIECTU KAO IMITO Cy CUMUIINC, Celica U MHOTe JIpyre a Kopuiiheme eHu-
MJINHA Y JIeYelby MOCTaJI0 je CBaKOJIHEBHUIIA. JACHO je Jia je mpoHaJja3ak JIEKOBa O] KJ/byTHe
BayKHOCTH 3a MODOJbINAahe KBAJINTETa KIUBOTA Ka0 U HEroBO MpoyzkaBame. Mehyrmw,
OTKpUBamhe, PerucTpalyja u JOCTYITHOCT JieKa KOju je edukacan a MCTOBpeMeHO Oe30esan
3a IaIyjeHTa, MIpeJIcTaB/ba JIyT U KOMIJIEKCaH Iporec. HeonxomHo je ma cBaka CyICTaHIIA
KOja TIpPeTeH/Iyje Jia MocTaHe JieK 1mpohe orceyKHa NPeTKINHUYKA U KINHIIKA UCITUTUBAA, Y

KOjIMa Ce UCHUTYje CUTYPHOCT, e(bUKACHOCT U KBAJIUTET JIEKa.

1.1.1 HcrpaxuBame n naeHTUdUKAIja MeTe

Hy>xkuna: 3+ romamnHa

[IpBu KOpak y pas3Bojy JieKa je CBAKaKO TeMeJbHO MCTPayKuBarbe Koje ce OOMYIHO CBOJAU Ha
[IPOHAJIAYKEEe MeTe Tj. ojpeheHor MakpoMmojekysia y Teiny (Hajuernrhe HEKH IPOTEUH WJIH
HyKJIEMHCKa KHCeInHa) Ha Koju 6osect gesyje. [Ipu oBoM mporecy ucTpazkuBadu HaCTOje J1a
Oy/y IITO CUTYPHUjU Ja je MeTa Ha HEeKM HAYMH yKJ/bydeHa y OOJIECT WJIM CTarbe, W jeTHOM

KaJla je uAeHTHUMUKY]Y OHa MPOJa3n Kpo3 IIPOIeC Bajiujaluje .



1.1.2 IIpeTKJAMHUYKA UCIIUTUBAIHA

Hy>xkwnHa: 1-24 rogmHa

Kana je mera nponalena n morsBphena, ciemu morpara 3a CylICTAHIIOM Koja OW MOIJIa yTH-
natu Ha my. OBaj nporec he moapasymeBaTn 1ab0paTOPUjCKO UCIUTUBAILE OIPOMHOT Opoja
jemumema, decto oko 10.000 wau Buiie, a BepoBarHoha Jia ce nponahe caBpienn KaHIuiaT
Koju he

oJiroBapaTu je BeoMa MaJja. Kao pesynrar ncnuTuBamba ujeHTuduKoBahe ce jeanmermna Koja
MIOKa3y]y HEKY aKTUBHOCT IIpeMa MeTH, & Ha MEJIUIMHCKAM XeMHUYapuMa OcTaje Jia OJI'0Ba-
pajyha jemumerma mpuiarosie u 1modosbinajy. Lnm oBor Kopaka jecte jia ce 3HaUajHO CMakbu

Opoj cyIcTaHIU KOje MOTEHINjAJTHO MOy OUTH JIEeK.

1.1.3 IlIperkaunudka In Vitro ucnutuBama

Hy>xwuna: 1-2-+ roauua

OBaj kopak je mpBu cycper moryhux Jiekosa ca hemmjom u obuvno he camo oko 250
jeuberha o] OHUX Koja Cy MPBOOUTHO pa3marpana johu 7o osge. In Vitro ykipytyje TecToBe
Ha hiesmjama wim MOJIEKy/IMMa U3BaH HBUXOBOT yOOMUYAjeHOT OMOJIONIKOT OKPYZKema (OJIHOCHO
y enpyBeru uin merpujesoj mosbn). OBa MeTo/a mpoBepaBa Kako he cyncTaHIia yTUIaTH Ha
hesimje n y3pounuka 6osiectu. Hazkasoct, He ipy»ka nHMOpMAaIje 0 HAYMHUMa HA KOje MOXKe

yYTUIIATH Ha OpraHu3Me.

1.1.4 In Vivo ucnuruBama HA YKUBOTUIHAMA

Hy>xwuna: 1-2-+ roauna
Cymcramre Koje ce mokaxKy kao ooehasajyhe y In Vitro ncnmrusamy crynajy y 9erBpTy dasy
UCTpPaKUBarma Koje ce OOMYHO pajie Ha MUIIEBUMA U CHCAPUMA, 3a YUjU paJ] je TOTPeOHO
MHOTO HOBIIa. BpIlie ce TOKCHKOJIOIIKA NCTPaKUBabha, mocMarpajy ce edektu u epuKacHOCT
cyrcTaHIe. YKOJIMKO Ce CyIICTaHIa MoOKaKe Kao Heoiropapajyha, mrere 1o KuBy CpejuHy ajim
u 1o OyIeT Hay9YHWKa cy orpomHe. Mako ce umHe HAmoOpHW Jia ce CMambHi KOJUYNHA OBAKBHUX
UCIUTUBAIba, OHA Ce U JlaJbe KOPUCTHU jep Jajy Bazkne nndopmalyje o edheKTuMa JIeKOBa Koje

in Vitro ne moxe.

1.1.5 KJiamHn4yka mMCIUTUBAKA

Hy>xuna: 6-7 roguHa
Haxkon mrro ycremnno mpoly ¢Be mpeTxojiHe Kopake, CYIICTaHIIe Cy CIIPEMHE 3a IIPOBEPY

6e36e1HOCTH U e(PUKACHOCTU HA JhY/ICKOM opranu3my. OBaj KOpak ce cacToju u3 TpH



IIOAKOpaKa O KOjI/IX CBaKHM TE2KU JIa HCIIMTa IIOHallalbe JIEKa Ha 3paBUM ,ZLO6pOBOJBHI/IMa u

naryjeHTuMa.

1.1.6 Kowmeprujaansanmuja

Axko Jtek ycrerto npohe cBa KJIMHUYKA UCIUTHBaa 1 OyJie 0JI00pPEeH 0J CTpaHe CBETCKEe
3/IpaBCTBEHE OpraHu3alnje, IPou3Bohad MoxKe JIOOUTH JI03BOJIY 32 ITPOU3BOILY U CTABILAIHE
Jieka y tpomet. J[oOpo je mosHaTo jia cy IOYETHE IeHe HOBOJIOOWjEeHUX JIEKOBa U3Pa3UTO

BHCOKe KaKO OM ce HOBAIl YTPOIIEH Y UCTPaKMBamba U IMPOHAJa3aK Tepallije BpaTuo.

Drug Discovery and Development Timeline
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Cruka 1.1: Mnyctpanmja mporeca OTKpUBamba JIEKOBa

OunryieiHO je Ja je pa3Boj YCIENHOr JieKa JIyr ¥ MYKOTPIIAH IIPOIeC Koju ce wverrhe
cycpehe ca neycriexoM Hero ca ycrexom. Meaununcku xemuuap lepek JloBe nma 3anum/bus
YJIAHAK y KOjeM pa3MaTpa BepOBATHONY Jia MEIUIIMHCKU XeMUudap pa3Buje JIeK CIIPeMaH 33
TPXKUIITE, U JJOBOJHHO je pehu 1a je To npuimano Maga mudpa. Oryaa ce Hamehe nmurame J1a
Jin je moryhe Hahu MHOBATUBHU IPUCTYI U TaKO yop3aru mpoiiec. Pa3Boj HOBUX JieKOBa y Be-
JINKO] MEpU Ce OCJIarba Ha MO3HABAHE PA3IMIUTUX MOJIEKYJIAPHUX CBOjCTaBa MMOTEHIIN]aTHUX

KaHIIIaTa 38 JEKOBE.

Mosiesn jy0oKoOT yuerma oMoryhasajy xeMudapuma jia 0p3o puaTpupajy orpomMHe
O6ubIMOTEKe MoTaTaKa 0 MOJIEKY/INMa, U nJIeHTuduKYjy noreniyjasae kKanauaare. [locaeamux
roJINHA, MAIIMHCKO y4Yeibe je MOYesIo Jla UI'pa CBe 3HAYAJHHU]Y YJIOrY Y IpeaBuharby MOJIEKY-

JIApHUX CBOjCTaBa, jep Ipyzka Op:Ke U jepTuHUje pernemne.



YV MaTeMaTuvIKOj XeMUju, MOJIEKY/IN CY IPUKA3aHU IIPEKO CTPYKTYpHE hopMmyJie, Tie

BPXOBH, OJI'OBapajy aToOMHUMa a MBUIE XeMHjCKUM Be3ama. VIHTYyUTHUBHO OM ce MOIJIO 3aMu-
CTIUTU Jla aTOMe y MOJIEKYJy TPETHpaMO Kao UBOpoBe rpada, a Bese Kao HHeroBe UBHIIE.
CrenuduvaHocT perpe3eHTaIrje MOJIEKyIa U HeroBe 3aBUCHOCTH OJ TI0jeIMHAYHIX aTOMa U
bUXOBUX MelycOOHUX Be3a OTOBOPWIN Cy MyT Ka I'pacdOBCKUM HEypPaJHUM Mperkama (eHr.

graph neural networks) Koje cy Kopuiihere y 0BOM pajy.



I'naBa 2
I'pacdoBu

Y oBoM o/1esbKY hieMo yBecTn HeKe OCHOBHE ejieMeHTe Teopuje rpadosa Koju he Ham 6utn

0/1 BEJIUKOI' 3Hadaja 3a JlaJbu Pa/Jl I pa3yMeBarbe.

2.1 OcHoBHE II0jMOBHU U MpeJiCTaB/bame rpadoBa

e I'pad G = (V, E) je nedunncan ckymom uBopoBa V u ckynom rpana E m3meDhy mux.
pany koja wmye ox uBopa u € V' o usopa v € V' o3nauasamo kao (u,v) € E. I'pad

MOKe OUTU yCMepeH M HeyCMepeH.

e Ko neyemepenor rpada rpase Koje oBesyjy IYBOpoBe Cy jBocMepHe Tj. (rpana (v — u)

je ucro mro u rpana (u — v).

e CymoTHo, rpad Uuje rpaHe UMajy IpaBall Ha3WBa Ce yCMepeH rpad U KO era cy IrpaHe

(v — u) u (u— v) pazauaure.

e Cremner uBOpa, y o3Hanu d(v) je 6poj TpaHa cyceHuX YBOpY v (0IHOCHO OPOj TpaHa Koje
Taj 9BOp moBe3yjy ca nekuMm apyrum). Kom yemepennx rpadosa ce pedununty ynasan
U U3JIa3HU CTelleH Kao Opoj rpaHa Koje yjase y JaTh 9BOp, OQHOCHO Opoj IpaHa Koje

n3jiase u3 JaTor 4BOpa
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(a) Heycmepen rpad (b) Yemepen rpad

Cnuxka 2.1

CaJia je MHTYUTUBHO jaCHO KAaKO OM M3TJIJIA0 MPUKA3 MOJIEKYJIa Kao HeycMepeHor rpada.
Aromu cy mpejicTaB/beHN Kao YBOPOBH, JIOK Cy XeMEjCKe Be3e m3Mely aroma mpejicTaB/beHe
Kao I'paHe. KapaKTepHCTI/IKe aTOMa 1 IbUXOBU BE€3a MOXKEMO je,ZLHOCTaBHO IpeacTaBUTU IIPEKO
JiBa CKyIla BeKTopa, { €;; | (v, w) € E} u {n,|v € V}.

Tpeba obpaTuTn maxKiby ja pejocie]l uBopoBa y rpady V Huje jegnozHadno ojapehen,
cTora HU jeJIHa ollepalyja Koja ce HaJ IbUM U3BpIIaBa He CMe Jia 3aBUCH O] PeJI0C/Iea KOjuM
ce aBopoBHu obpalyjy. 3a omepalinje ca OBIM CBOjCTBOM, KOje HAM ajy MJICHTUYIHHU PE3yJITaT
HE3aBUCHO O] PEJIOCjeia, KaXkKeMo Jla Cy WHBapjaHTHE Y OJHOCY Ha pejocien. Takse cy Ha

IpuMep cabuparbe, MHOYKEE, TTPOCEK. ..

L
€12 €23
T V ~Ji3
€16 €34
nhl /ﬂra\ /ng.
€56 €45 €47 €78

Cnuka 2.2: [Ilpukas cTpyKType KOjoM ce IMpeJICTaB/ba MOJIEKY/I: HeyCMepeHu rpad, BEKTOP

0cOOMHA 3a CBaKU YBOP, U BEKTOP OCOOMHA 3a CBAKY I'DAHY.

2.1.1 PauyHapcka penpe3eHTaliija rpadoBa

['pacdoBu ce obuvHO MpecTaB/bajy rpaduyaku, IpTameM Tadaka Kao YBOPOBa U JINHU]A

u3Mehy uBopoBa axo cy oHu nosesanu. C 003upoM Ha BeJInKU OpOj 1oj1aTa U podJieMa Koju ce
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MOTY jaBUTHU IIPU Kpeupamy rpadoBa, OCTaB/ba Ce MUTAHE IHUXOBE PATYHAPCKE PEIpe3eHTa-

nuje. /lo cajia, BepoBaTHO HajIIONyIapHUAja perpe3eHTalrja rpada je MaTpuiia MOBe3aHOCTH.

Hedbununmuja 1 Mampuya nosesanocmu A xonaunoe epaga G ca n usoposa je n X n (ksao-
pamna) mampuya 2de, A;; ysuma spednocm 1 ykoauko usmehy i u j nocmoju epana, 00% Yy

cynpommom y3uma epedrocm 0.

Jlako je mpuMeruTn Jia he MaTpuiia MmoBe3aHOCTU HeycMepeHor rpada OuTu cuMeTpuvdHa
y OJIHOCY Ha IJIaBHY JIMjaroHaJy, crora Hehe 6utu morpebHo j1a 9yBaMo CBe IbeHe eJIeMeHTe Beh
CaMo eHy TOPIbY-TPOYTraoHy mnosioBuHy. MehyTnm, y nmpakcu ce NCIOCTaBUIIO Jla OBaj HAYNH
qyBama Huje yBeK HajupakTudauju. Huje remko ysumern ja he marpuiia nosesanoctu rpada
quju je Opoj rpaHa MaJiu CaJApXKATU MHOrO Behu Opoj Hysla HEro jeJuHUIEA, Tj. Marpuia he
outn pemxa (eHr. sparse matriz). Pajg ca oBakBUM MaTpuIlaMa MOXKe 3aXTeBaTH jaKO ITyHO

BpeMeHa U MEMOPHjCKOT IIpocTopa 300r Yera ce 0OMYHO ITpuderasa HEKOj 01 ciejieNux MeTojia:

e Kpeupame sucre juctu (enr. Using List of Lists) - Jenna smcra je kopuinhieHa 3a
IIpe/ICTaB/balbe PejIoBa MaTPHIlE, IJle CBAKHU PeJl CaJIpyKU JINCTY Ca MHIEKCOM KOJIOHE U

BpeaocTu 0 mom 1.

e Kpeupamem jneBruka kibyueBa (enr. Using Dictionary of keys) - Unuekc Kojione n

pejla ce Mamnmpajy Tako Jjia Iokasyjy Ha ojaroapajyhy speganoct 0 wan 1.

12



I'taBa 3

Heypaine mpexke

OBo moriasibe Ca/Ip2K1 KpaTaK YBOJ Yy MallIMHCKO y4Y€ibe, HaKOH Y€ra hemo IIpeacTaBuTI

TPpU THUIA HEYPAJHUX MPEXKa U JieTa/bHUje UX OIUCATHU.

3.1 Kparak yBoj 0 MAIIIMHCKOM Yy4YeHy

MainuHcKo ydeme je 1mo00/1acT BelliTadke HHTEJIMIeHIje Koja ce 0aBi KOHCTPYHUCAHEM
aJITOpUTaMa M PadyHapCKUX CUCTEMa KOJU Cy CIIOCOOHU Jia ce aJIallTHPajy Ha HOBE CUTYalldje
U yUe Ha OCHOBY IPETXOJHOT CcKycTBa. OBe MeTojie ¢y OOMYHO KJIACU(PUKOBAHE y HEKOJHKO

KJlacCa:

e Harnenano yueme (enr. Supervised learning);
e Henanrenano yueme (enr. Unsupervised learning);

e Vueme ca nojadameM (enr. Reinforcement learning).

MebyTtum, oBe Kj1ace ce MehyCOOHO He UCKIbYUYjy M [IOCTOJU MHOI'O Be3a U3Mehy mhux.

Hanrnenano ydeme je BepoBaTHO HAj3aCTYIJHEHUJU BUJI MAIICHHCKOT yd4e€rha YUjU je IPU-
MapHU IUJb Ja YOUM MPABUIHOCTH M KoHcTpywuine HoBy dyukmmjy f : X — Y kojom he
peraBaTH HOBe yJjase, Kopucrehm yHampeJ jaT cKyll nojaraka [) ca mapoBUMa yia3a U

n371a3a
D ={(z;,y;),i=1...n},

e r; € X uy; €Y. OBaj Mojies1 ce OOMTHO MpUMebyje MPH pelraBamby mpobJeMa Kiiacudu-

Kallije W perpecuje.
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Y caydajy HeHa e JaHor yuema Halll CKYII IojiaTaka [) cacToju ce camMo 0JI CHPOBUX yJiasa,

JIOK HAM FbUXOBU MU3JIa3W OCTajy HEIO3HATH, Tj.
D={x;,i=1...n}.

[Mnb MeToa HEHAATIEJAHOT YUemha jecTe Jla aJropuTaM caM yOUuH Be3e U 3ajeIHIYKe
KapaKTEepUCTHKE Ha OCHOBY CTPYKType. KilacrepoBame, OTKpuUBame aHOMaJIMja U TEXHUKE

CMabemha INMEeH3NOHAJHOCTH Cy HeKe 0] yoOMYajeHnX MeTo/a HEeHa IIJIeJaHOD yUeHha.

Konauno, yueme ca mnojagameM UMa 3a Wb JIa HAYYd ONTUMAJIHY IOJUTUKY 3a arenTa y
OKpYy2Kerbe, Kopuctehu npunnuil jojene narpaje. Mako nmocroje muore gpopmyiarmje,

OCHOBHA U HAjIIpUPOHUja Ou Ouia
D ={(s;,a;,ri),i=1...n},

rje je s; € S crame cucteMa OKpyxXKema, a; € A akiuja Kojy je arent mpejyseo, u 1; € R
HarpaJja Koja ce jiaje areHTy 3a Ipejy3uMatbe akidje a; y cramy S;. Ha oBaj HaduuH

Mperka ce ycaBplllaBa M IIocTaje cBe OoJba y pellaBamy Jaror mpobsema. Teopujcku, oBaj
00JIUK yderba O ce MOorao IPUMEHHTH Ha IpodJieM Kjacudukaiyje MehyTuM, oCcTaBmba ce
nutame edukacHocTu. Vcrnocrapiba ce Ja je BpeMme NpUKYIJbarba IojaTraka, JOK MOJE He

IIOCTaHE HTOBOJHbHO II0Y3/laH, €EHOPMHO U Ja aJI'OpUTaM CIIOPO KOHBEPIHUpa IIpeMa PCIIEIbY.

@okyc oBOr pajia Ouhe Ha HAJIJIEJAHOM YUY€y W IIPUMEHH MOoJIe/ia JIyOOKOr yuema 3a Ipe-
JnBUDame CBOjCTaBa MOJIEKYJIA. ¥ OCTATKYy OBOI' OJIe/bKa MPeJICTABUNEMO JIBe KaTeropuje

aJIropuTaMa JIyOOKOr yuerba, KOHBOJIYIINjCKe 1 IpachOBCKe HEypaJHe MPEeKe.

3.2 Heypon

Heypasina mpexka je Mojies1 MAIIMHCKOT YUera KOjU Ce cacToju oji MehycoOHO 1oBe3aHe
MpezKe PAdyHCKUX jeJIMHUIIA TIO3HATHX Kao ,HEyPOHU W ,ieprentponu’. Heypon npuma n
yJIA3HUX BPEIHOCTU U TPAHCHOPMUIIE UX Y jeJIHY M3JIa3HY BPEIHOCT Kao JUHEeAPHY KOMOU-

Hanujy ceojux yiasa (R, — Ri). BpeaHocr usiaza Moxe ce IPEJICTaABUTH Kao:

X1

y=(wy,...,wy,) | : :ZwiXi (3.1)
i=1

Tn

e Cy w; IPOMEHJBHBHU ITapaMeTapa KOju ce Ha3uBajy Te:kuHama (eHr. weights) . Bpeanoctu
TEXKUHA Ce Memajy y TOKY TpeHHHTa (0 demy he GuTH pednm KacHUje) KaKo OU ce TOCTHUIIIA

TadHUja IpejBrharba.
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Haunwme, kako JimHeapHU MOJE/IM HE MOTY JIOBOJBHO JOOPO AIPOKCUMUPATH HEKe (DYHKIIU]e,
HEOIIXO/ITHO je 00e30euTH HEeJMHEeAPHOCT, MITO Ce MOCTUXKE KOopulihemeM (YHKIUje aKTH-
BaIryje. JeHOCTaBHO TOBOpehN, pe3yiaTaTn HeypoHa ca JIMHeapHOM (YHKIIMjOM aKTHBAIllje
Oowm 6u camo JMHeapHa KOMOWHAIMja yJIa3HUX [TapaMerapa IITO HaM He O J1ajI0 MPEeru3HO
pejBuharme.

Kopucrehu dynknmjy akruapaiiyje, ToBpaTHa BPEJIHOCT HEYPOHA je :

y=o|b+> wX'| =o(b+d"5), (3.2)
i=1

rje je o byHKIMja aKkTUBaI@je a b 1ogaTHU CJI000IHN “IJIaH.

[TocTroju Betmku Opoj (byHKIMja aKTUBAIMje, ald HajcaBpeMeHUje MpexKe Hajuernhe Mmpu-

Membyjy Heke o1 ciiesehnx:

o Jloeucmuuka pynryuja:

1
o(r) = 7
l+e®

ed cuemoud 3HaYM OOJIUK CJIOBa S MITO omnmcyje rpacduk ose dynknuje. Jlorucrmaka
P 9) 6 JI

dyHKIMja Mo3HATa je joIT 1 Kao (PYHKIHMja 3ribeveba, jep MPec/nKaBa YiuTaB CKYIl pe-

anHuX 6pojea z € R y unrepsas [0, 1] mrro gaje moryhinoct momenoBamba Bephynujese

pacrojiesie ciydajHux Besnania (Hip. 3a 6unaphy kiacudukaimjy). OBa jeHOCTaBHA

dbyuknmja uMa e KoprucHe ocobuHe: (1) MOXkKe ce KOPUCTUTH 3a MOJIEJIUPALE YCIOBHE

pacrozesie BepopatHolie u (2) uMa jeJ[HOCTaBaH U3BOI.
o Taneenc xunepboauvukra Pynruyuja:

et —e™®
OBa HKIIM]a, Ka0 U JIOTUCTUYKA, OIPECJUKABA CKYII PeaJlHuX BpeiHoctu z €ER
bl )

tanh(z) =

unTepBas [—1, 1], mehyTum maje 6ospe pesysarare Kaja ce pajiu O BUIIECIOJHIM

HEYPOHCKUM MpezKaMa. YTJIABHOM ¢e KOPUCTH KOJI IpobJieMa perpecuje.

e ReLU - Hcnpasmwena aureapra jeduruua:

o(z) = max(z,0)

TpenyTHo je jegna o HajnonmyIapHujuxX GpyHKIMja aKTUBAIMje 3aXBasbyjyhu ¢Bojoj pa-
qyHapCKOj e(pUKaCHOCTU U HEKMM CBOjCTHMa 300T KOjUX je cMalbeHa BepoBaTHONA j1a ce

jaBu HecTajyhu rpajiujeHt.
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e LeakyReLU - Haxpusmena aureapHa jeduHUUA:

xr, x>0,
o(x) =
ar, x<0
YMecTo KOHCTAHTE 38 BPEJHOCTH Malbe OJ1 HyJla KOPHUCTHU ce JIMHeapHa (DyHKIHIja
KoHCTaHTHOT Harmba. Koedurmjent o je 00MIHO BPJIO MaJia BPEIHOCT (pejia BeJINIIHe

0.01) mrro pemasa tpobsiem Hecrajyher rpajujenra.

5 Curmonana dyHKIHja 5 Tanrenc xunepboaIAYKHA
— (PYHKUW|ja akTUBauuje —— hyHKUM]ja aKTnBaLWje
4 — W3BOJA 4 — N3B00
3 3
2 2
1 1
/ANEENN  EEE
-1 =1
-4 -2 0 2 4 -4 -2 0 2 4
Henpasibena JIMHeapHa je/InHuIa HaxpupibeHa JIHHEapHA jeIMHUIA
° — (QYHKUWja aKTUBauUuje ’ —— (yHKUKW]ja akTWBauwnje
4 —— uzpon 4 —— un3eon
3 3
2 2
1 1 e
0 0 7
-1 -1
-4 -2 0 2 B —4 -2 0 2 4
Cruka 3.1:

['paduyakn npukas HeKuX GpyHKINja aKTUBAIIAje U HUXOBUX M3BOJA

3.3 lloTmmyHo 1oBe3aHe HeypaJiHe MpezKe

Omo mTo unHM mpaBe HEeypaJHe MPeke 3HATHO CJIOXKEHUjUM jecTe KoMOmHOBarbe Beher

6poja Heypona 3ajejno. [loTyHo moBe3ana HeypaJsiHa MpexKa cacToju ce o1 Beher 6poja Heypo-
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Ha KOjU Cy OpraHu30BaHU II0 cjojeBeBuMa. lIpBu cjioj ce Ha3uBa YAa3HUM CJIOjJeM U OH Cce
cacToju oJ1 yJaa3Hux BekTopa arpudyTa. [locienmu ciioj je usaasnu €10j KOju IpeJicTaB/ba
npeJiBuhame Koje Mpexka Jiaje 3a yiaasHe arpudyre. Ilopes yra3Hor u m3/1a3HOT CJI0ja MOXKE
[IOCTOJaTH jeJIaH WM BUIIIE CKPUGEHUT CJIOjeBa KOJU U3BPIIABajy J0JaTHE HeJMHeapHe
TpancdopMalije HaJl yIa3HIM [oJanuMa. YJa3Hu mnojgaiu ce obpahyjy u mpociehyjy u3
jeJTHOT cJjioja y JIPYTH Tj. M3J1a3 IPeTXOHOr cJioja ce mpocyelyjy Kao yja3 y HapeaH! CJIoj.
UNaxko je 6poj 4BOpOBa y YIA3HOM ¥ U3JA3HOM CJI0jy onpeheH yaa3Ho /M3Ia3HIM THITOBAMA [0~
JlaTaKa, CKpUBEHH CJIOj MOXKe MMAaTH Ipou3BosbaH Opoj Heypona. [Ipukas nmpumepa mormyHo

I0Be3aHe HeypaJsiHe Mpeske M HeypoHa Jar je Ha cimmn [3.2]

Viasan Cxkpupenu Hznazun
cnoboaHH > TeRHHE <19 19
i)
wiaH \
- 4 ‘
_— W
. " TeAHHCKA yias #1
@ —. N cyma
\ Z ¥ I \H3J1a3 Va3 #2 —
\ J * H371a3
. /
yiIasu T w / ) A 7 P
lx -1 - Yyias 3
G- dyaxnmja
aAKTHBALHje
[Fhs I_,_.'-""'-’ “.i? yﬂas #4 G

Chnuka 3.2: JIeBo: Mozesr HeypoHa, ca yIa3HIM BEKTOPOM , TEKHHAMA W, CJI0OOTHUM TIaHOM
b u pyukimjom aktuBanuje o. JdecHo: [Ipukas normnyHo rmosesaHe HeypaJiHe MpeKe ca, jeTHUM

CKPUBEHHUM CJIOJeM O/ O HEYyPOHA.

Haume, ako o3naunMo ysia3 Kao T, OHJIa j-TH HEYPOH JATOr cjioja u3padyHaBa cjejehe:

yj = o(b; + ;" ©), (3.3)

rje cy uTjT U b; TexKUHE W CIOOOIHU WIaH HEYypOHa PECIeKTHBHO. Paau jeJHOCTaBHOCTH,

jenmnaunna (3.3]) ce wecro 3amnmcyje y MaTpuaHOM OOJIMKY:
y=o0(WiZ+b), (3.4)

e cy W u b maTpuiia Texkuna u BEKTOP CJA000IHUX JIAaHOBA PECIIEKTUBHO.

Jybuna Mmperxke MoxKe ce noBehaTn criajameM BHIIE OBaKBUX CJIOjeBa, IJIe je CBAKU CJIO]

ojipehen corcTBeHNM TTapaMeTpuMa, Ha IMPUMED:

7= 0o(Wao (WZ + b) + b), (3.5)

Ca mosehameM 6poja ciiojeBa U HeypoHa y buMa rmoBehiaBa ce U CJI0KEHOCT (PYHKIHje KOjy

MOJEJI MOKe J1a IPEeIBUIN.
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3.4 TpeHupame HeypaJHe MpexKe

Cajia Ka1a ¢MO ce YIIO3HAJIN ca apXUTEKTYPOM HeypaJsiHe MpeKe 0CTaJo je j1a mpoHaheMo
onTHMaJIHe apaMeTpe Koju Kapakrepuiny mojen. [lodeTne BpeanocTn napamerapa WHUINA-
jam3yjeMo 10 COIICTBEHOM M300py a y TOKY TPEeHHHIa MX IpujiarohaBamMo MOJeNIy Kako Ou

U3BPIIHIO MPENU3HI]Y U 00JbY allpOKCUMAIIH]Y.

3.4.1 WMuuujanaunsanuja mapaMerapa

Onrumuzalinje HEypOHCKIX MperKa ¢ce OOMYHO BPIIHU ITOCTENEHO, Y BUIIE MAarbUX KOpaKa,
aXKypuparmeM ToYeTHHX napamerapa. llpaBuian omabup modeTHUX mapamMerapa je MpPBU U
3HavajaH KOpak jep oJl mera 3aBuce rnepdopMance aaropuTMa Tj. KOJIUKO 6p3o he
KOHBEPIUpPATH U Ka KOM JIOKaJHOM MuHHMyMy. Ha omabup mory yrunartu pasnu hakTopu
ma je 3aTo OUTHO JI0OPO Pa3MUCIUTU KaKo O6u ce uzbersu mpobdsemu Hectajyher u eKkciiou-

pajyher rpajmjenta.

3.4.2 OnruMmusanmja

Kaja ce Texkune nHUIMja/M3y]jy Ha ojroBapajyhe BpeHOCTH MOJIE je ciipeMaH J1a KpeHe
Jla y9u KaKo JIa MITO TaYHUje allpOKCUMUPAa 3aBUCHOCT yjIa3a 1 u3jasa. 10 ce OOMTHO TOCTUKE
KopuinhemeM QyHKIHje TyONTKa KOja MepH OJICTyTambe IpeBrh)eHOr M31a3a O] FheTOBe IIPaBe
BPEJTHOCTH M TAKO HaM T'OBOPH KOJIMKO CY ITOCTAB/bEHH ITapaMeTapy IOTOJIHH 3a 3a/IaTaK.

U1360p oBe dyukmumje Hajuenthe 3aBucy o1 THIIA MPOHJIEMa KOJU ce pernaBa (Ha IpuMep,
YKOJIUKO je TIO3HATO JIa je U3J1a3 U3 MpexKe CJINKa, KopucTtuhe ce apyradnja HyHKIja ryonTka
y OJIHOCY Ha CJydvaj KaJia je u3j1a3 U3 Mperke jeJMHUYHU BEKTOp IIPU IIpoliecy Kjacuduka-
nuje). axie, cnermuduanoct npobema Koju ce permasa gukTupa u3bop QyHKiuje rybuTka.
Heka je maro N naposa yiasa u usjiaza y BeKTOpckoM o6iuky {(7k, vk)}, k € {1...N}.
Ha ocnoBy narux arpubyra 2} mojesn he usBpruTu upegsubarbe U JaT Yy Kao U3ja3 U3

MTOCJIEJIIHET CJI0]jA.

3a jejHOCTaBHE perpecrone Ipobjeme Hajuerhe ce KOPUCTH (DYHKIMja CpeIHheKBaIpaTHe

I'penike:
1 N
o _2 : = a2

JIOK je y mpobjieMuMa Kjacudukaryje yooudajeHo Kopuiiheme (pyHKIMje yHAKPCHE €HTPO-

nuje:
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N M
Z Yi; 108 (vk; ),
k j=1

rie M o3nauaBa Opoj Kjaca.

[Topes oBux dyHKIMja ryduTKa KOPUCTE C€ U MHOTE JIpyTe, OJ1 KOjux cy Hajuehrre:hyHKIIja
CpeJiibe allcoIyTHE T'PEIIKe, MpejioMHn rybutak, XyodepoBa (pyHKIUja IyOUTKA... Y HNPUHITU-
1y, MYHKIUjOM T'yOUTKa ce MOXKEe IPOIJIACUTU OUJI0 KOja MaTeMaThudka (DyHKIMja, ajan je

HEOIIXOJHO 1a IbCeHa OHTI/IMI/ISaHI/Ija yTu4e IIOBOJbHO Ha IIoACIIaBalbe IIapaMeTapa MpezKe.

3.5 KoHBoiylujcke HeypaJJHe MpexKe

Hakon mrro cmo ce ymo3na/jd ca BHUIIECJIOjHUM HEYPAJHUM MpeKaMa, Y OBOM OJEJbKY
hemo ommcaT KOHBOJIYIIUjCKEe HEYPaJHE MPeXKe Koje Cy e MoKa3aJje Kao HAPOUIUTO YCIIEITHe
pu 00pa/n cavKa (2-IMMeH3HOHAHA Mperka MIKcesTa) n Bujea (3-InMeH3HOHATHA MpeKa
[UKCEJIA).

[TopekJio KOHBOJIYIIMjCKUX HEYPOHCKUX MpexKa cexke y 1970-te, asm paj Koju je ycrocra-
BHO CaBPEMEHU IIPeIMEeT KOHBOJIYIIN]CKIX Mpezka ouo je pas u3 1998. roqune, "Gradient-based
learning applied to document recognition”. Jeman ox ayropa je Taja 1a0 3aHUMJbUBY
npuMeI0y Ha TEPMUHOJIOTHjYy KOHBOJIYIIMJCKUX MPeXKa PEKaBIN 14 je HUXOBa OMOJIONIKA
(HeypoHCKa) MHCIUpAIja y MOJETMMa BPJO cjiaba, MaKo KODHCTe MHOTe HCTe Hjeje Kao
U HEYPOHCKE MPezKe KOje CMO JI0 CaJla POy UIaABAJIL.

ApxuTekTypa MOTIYHO TOBe3aHe HeypaJiHe MpexKe Iopa3yMeBa yia3e y 00Ky
jeTHOIMMEH3NOHAJTHOT BeKTopa. lIpeicrapmbameM c/inKe y TOM OOJIUKY, PEJIOBHU MUKCEIa Ou
ce HaJI0OBE3aJI y BEKTOD UnMe OU ce u3ryomsie nandopMmaligje o IpoCTOPHO] CTPYKTYPH CJIUKE.
Kako 6u ce to usberso, ujeja je jJa OPUTMHAIHY CJAUKY CMarbUMO TaKO Ja OyIe JIOBOJHHO
MaJla Jia BUIIEC/IOjHA HeypaJiHa Mpeka MoxKe Jia je oOpaju. Kako roreHimjaHo He OucMo
n30aIuIn HeKe KopucHe mHGoOpMalnje, moTpebHO je Ja Ma3uMo Ha, IMPOCTOPHY CTPYKTYPY
CJIVKe JIOK eKCTpaxyjeMo nHGOopMaIifje, a JOTHIHNA KaH/I1/IaT 38 OBaKaB 33/[aTaK jecTe YIIPaBo

ollepaTop KOHBOJIYIIHjeE.
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O[Z)Hl“l*lliﬂ)ll—lﬂ. CJIMKAa

Hakon npumene KepHeJjia

A Kepher 3a feTeKijujy
HUBHIIA

Cruka 3.3: [Ipumep nperno3HaBaiba UBHUIA CJIUKE TIOMONY olepaTopa KOHBOJIYIIH]E.

3.5.1 KOHBOJIYIIjCKHN CJI0OjeBU

Y TepMUHOJIOIUjU KOHBOJIYIUjCKUX HEYPAJIHUX MpexKa, KOHBOJIYIUja je OlepaTop KOju
Ha OCHOBY JiBe MaTpHIe, TJe je IpBa Hamma ciamka X € RM™ a npyra Tako3BaHm KepHeJ
K € R™™ dopmupa tpehy marpuity X', nmpu demy Baxku n < h u m < w. Ejementn
Matpuriie X’ 71001jajy ce rmocrapjbambeM KepHesa Ha CBe MOryhe HadnMHe IPEKO MoJIa3He

MaTpHUlle U padyHameM CyMa IPOU3BOJA:

n

m
!
Kl = E E Kij - Xpyic1045-1

i=1 j=1

CaBpemene apxXuTeKType Mpexka OOMYHO y3umajy n = m = 3. /lumeHsuje oBako jo0ujeHe
marpure ¢y (h —n+ 1) X (w —m + 1). ¥V upakcu je yobudaajeHo J0/iaBame HyJIa Ha WBUIE
marpuiie (eHr. padding) Kako 6 ce OCUTYpPAJIO Jia BEJIMYMHA M3J1a3a OJr0Bapa BeJNINHN

yJIa3a.

Via3Ha cJiuKa je yrJaBHOM IIPeJICTaB/beHa y TpU KaHaja (Kao TPOJUMEH3UOHAIHE HU3
BPEJIHOCTH 3a CBaKy OJ HUjaHCH IpBEHe, 3ejieHe U Iiase). Taja ce 3a cBaku KaHasl jgeduHu-
e 1ocebaH KepHeJl YiMe HacTaje TeH30PKCU KepHes (eHr. kernel tensor) Koju cajipxKu Tpu

KepHe/Ia JIUMEeH3nja m X n.
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'
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Cmuka 3.4: JleBo: Ilpuka3 TeH30pCKOr KepHe/a MPUMEHEHOT Ha jeTHOKAHAJIHY CJIUKY. O.

HecHo: [Ipuka3 TeH30pCKOr KepHesa MPUMEEHOT Ha, TPOKAHAHY CJIHKY.

YonmreHo, ako yja3 nMa BUIle KaHaJa, JUMeH31je KepHeJla ce IIPOIINPY]Y TaKo J1a OJIro-
Bapajy yJsasy. CBaku m3jia3Hu KaHasl 3axTeBa 3aceban Ten3zopcku kepHes. [lopen omepariuja
KOHBOJIyIIHj€, 3a J100ujarbe KOHATHOT U3j1a3a Ce Ha KaHaje MOXKe IPUMEHUTH U (pyHKIHja
akTuBaimje. Tako ce 106ujajy Tako3BaHe Malle KapaKTepucTuKa (eHr. feature maps) HaJi KOju-

Ma ce Jajbe IpUMelbyje arperaiyja Koja cMaibyje JIMMeH3uje yIa3He CIINKe.

3.5.2 ArperaimoHu cjiojeBu

Hakon mTo ce KoHBOJIyIMja HaJ| CJIMKOM U3BPIIH JIOBO/bAH OpOj IyTa, MOXKE Ce KOPH-
ctutu arperanuja. [lopes Tora mTo ApacTUYHO CMarbyje JUMEH3Ujy yjia3a OBaj CJI0j yTHIe
U Ha CMameme Opoja mapameTrapa, ITO OJIAKIIaBa padyHame U MTOBOJLHO yTHYe Ha MpobJieM
IIPEKOMEPHOT TIpUJIarohasarma.

Y 3aBUCHOCTHU O/ THIIa arperaiuje, bupa ce nmukces ca ojpehernom BpesHomhy y ogapebe-
HOM PErmoHy KOjH je 3ajaH BeauduHoM duirepa. /IBa majdernrha npumepa arperaimje cy
arperaruja MakKCUMYyMOM U arperaryja IpoceqHOM BpeIHOIINy. Y HACTABKY JajeMO BU3YesIu-

3alijy CIOMEHYTHUX TUIIOBA arperaruje.

2131210 213120
5 -2 2 8 arperauwmja 5 8 5 -2 2 8 arperaum ja_h 2 3
sy 7 | 3 | 7 -1)16(7|3 4| 4
4 |1-5|1 4|2 415142
(a) Arperanuja y3suMameM MaKCHMAJIHOT (b) Arperaiuja y3umarmeM IPOCETHE
e/leMeHTa ca (PUITEPOM BeudnHe 2 X 2 BpPeIHOCTH ca (PUITEPOM BeudnHe 2 X 2

Cmuka 3.5

Kracuyana KOHBOJIYIIM]CKa HEYPOHCKA MPEXKa CACTOjU Ce OJ1 HU3a KOHBOJIYIUjCKUX U

arperaonmX CJI0jeBa KOji U3BJade HeKa NHTePeCaHTHA CBOjCTBA CJIUKE U CMarbyjy je Kako Ou
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je Ipocye NI BAIIIEC/IOjHO] HEeypaIHOj MpeXKu Koja he u3BpiuTu hUHATHY KIacHpUKaIujy.

3.6 TI'padoBcke HeypaJiHe MpexKe

Cranap/an aJropuTMu JIyOOKOT yUema CaJipyKe MHOIITBO METO/a 3a yUerhe U Ipe-
npubharme pesy/aTrara, ajil He MOCTOJU IOjpa3yMeBaHa MeTO/a KOja paju Ha ITPOU3BOJHFHUM
crpykrypama. [lorpebHU cy HaM MOJe/M ca eKCIUIMIIUTHIM IPUKA30M objeKaTa W peJialiyja
1 aJITOPUTMU yderba KOju IIpoHaJia3e IMpaBuja 110 KOjuMa cy roBe3aHu. BaxkHo je ysetu y
003Up Ja EHTUTETH Y CBETY HEeMajy ycTaJbeH pejiociielr, Beh je oH ojipeheH cBojcTBUMA
BUXOBUX ojHOCa. Ha mpumep, omHOCH n3mel)y BeJimdnHa MpeMeTa y CKYITy MOIJIH O ce T10-
TEHIMjaJITHO KOPUCTUTH 3a FHUXOBO COPTHUparbe, Kao ITO OM MOIJIe W BUXOBE Mace, TOJIUHE,
TeHe, W TOKCHIHOCT (y ciydajy mosiekyna). MuBapjantaoct ypehema, ocum y ciaydajy ako

cy objeKTH ITOBe3aHH, je CBOjCTBO Koje Ou TpebaJio Jda ce oApasy MeTojaMa JIyOOKOI yUermba.

['pacdoBu npejicTaB/bajy NPpUPOIHU IPUKA3 CUCTEMa OIMUCAHOT 00jeKTUMAa YHjU PEIOCTIe]] HUje
neduHUCAH WK ce cMaTpa HebuTHUM. Pajin jtakiier pazymeBama pa3MOTPUMO 33/IaTaK IIpe-
nBubama 1eHTpa Mace CyHUYEBOT COJIAPHOI CUCTEMA KOjU Ce CAcTOju U3 N IJIaHeTa YUju Cy
arpubyTn (Maca, moJoxaj, opsuHa...) (1, Ty ... T,) peaoM. Y OBOM 3aJaTKy PeI0CIe KOjUM
IOCMAaTpaMo IIJIaHeTe HUje 3HaYajaH, jep e CTarbe MOXKE OIHUCATHU IMPUKYI/babeM aTpudyTa u
padyHambeM BUXOBe IpocedHe BpegHocTu. MehyTum ako 6mcmo 3a 0Baj 3a/1aTak KOPUCTUIIN
BUIIIECJIOJHY HEYPAJIHY MPEXKY J00U/IM OMCMO pa3jinduTa lpeBuharma 3a UCTe yia3e duju je
jemHoO pemociesl apryMenara apyradnju. Kako mocroju n! moryhux mepmyranuja yiaasa, y
HAjTOpPEeM CJIydajy HeypaJHa Mpexka OM CBaky O] IepMyTallija MOTjIa CMAaTPATU CYNITHHCKN
JIPYTavumjoM, & CaMHM TUM U 3aXTeBaTH €KCIOHEHIMjaJHi Opoj MpUMepa YJIa3HO,/U3J1a3HOD
TPEeHMHTa 3a ydeme dyHkiuje npeasuhama. [Ipupomnan madun a pemmmo oBy
KOMOMHATOPHY €KCILIO3Hjy je Jia OMOryhuMo Jia IpeaBuharbe 3aBUCH CAMO OJl CUMETPUIHUX
dyuKIMja yaazaux arpudyTa. 1o Ou ce MOIJIO U3BPIUTH padyHabEeM

3ajeHUYKNX Kapakrepuctuka objekara (f(x1), f(z2)... f(z,)) Koje ce 3arum arperumpajy

y3uMajyhu mUXOBY Cpejiby BpeJIHOCT. TakaB IPUCTYI je JeTa/bHuje OMUcan y oJie/bKy 3.6.3

Hapagsno, nope1 nHBapjaHTHOCTH HA TIEPMYyTallije TIOCTOjU jOI OUTHUX 0COOMHA Ha KOje Tpe-
6a obpatuTH maximy. Ha npumep, Ha cBaku 00jeKaT MOTY YTUIIATH UHTEPAKIUje Ca OCTAJIUM
o0jeKTHMa y CKyIly. ¥ HallleM CIIeHapUjy ca IIaHeTaMa, 3a/laTaK je IPeIBUIETH [T0JI07Ka]j CBa-
Ke TJIaHeTe HAKOH BPEeMEHCKOr mHTepBajia AT. Y OBOM cjydajy, KOpUIlheme arperupaHux,
npocedeHnx nHoOpMaliija Huje JIOBOJbHO, jep KpeTarhe CBaKe IJIAaHETe 3aBUCH O]l CUJIa KOje
JIpyre IIaHeTe BpIe Ha Iby. ¥ MECTO TOra, MOTJIM OMCMO M3padyHaTH CTalbe CBAKOI O0jeKTa

kao x; = f(x;_; g(xi, ;) e g padyHa cujly HHYKOBAHY j-TOM IUIAHETOM Ha i-0j IlJIaHETH,
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a [ Oymyhe crame i-Te 1IaHeTE.

lopmu npumepn CyHUeBOT cucTeMa WIYCTPY]Y JBe PeIAIOHe CTPYKTYPe: jeIHY ¥ KOjOj
He T0CTOje OJIHOCU m3Mely objekaTta W JIPYry y Kojoj cy cBu 00jekTH Mel)ycoOHO ToBe3aHM.
Muoru cucTeMn U3 CTBAPHOT CBETa MMAjy peJIallioHy CTPYKTYpY Herje usmehy oBe jBe
KPajHOCTH, OJIHOCHO HEKU 00jeKTu cy melycobHo moBe3aHu a Hekd He. ¥ MPAKCH TO 3HAYU
na hemo y 003up y3umaru nHTepakinja n3mehy camo mHekunx objekara. CTpyKTypa e i-Tu
objekaT KOMyHHUITIPa caMo Ca MMOJICKYIIOM OCTaJIuX ObjeKaTa, OIMMCAHNM HeTOBUM CyCeICTBOM
oJiroBapa yrpaso rpady.

['pacdoBu cy, remepaJiHo, IpUKa3 KOjU MOJAPrKaBa IIPOM3BOJHHY PEJIAIIMOHY CTPYKTYPY, a
popadyHu 1peko rpada jajy 60sbe mpeasuharme o/ OHOT KOje MOTY TIPY2KUTH KOHBOJTYITUOHU
CJIOj€BU.

[IpernofcraBiba ce Ja cBaku rpad npuirajia HEKOj Kaacu iy € )) U3 CKylia yHaIpe 3a/1a-
tux Kaaca ). Hub 3agarka kinacudukaimje je mna u3sejie GyHKIHM]Y Koja he TadHO 1peiBu-
JIeTH KJacy Kojoj mpura/a mocmarpanu rpad. Hajpanuje uaeje 3a peraBame oBOT mpobiieMa
basmpaJie Cy ce Ha MPOIEHN CJUIHOCTH IpadoBa U yodaBamy CHEU(MUIHIX KapaKTEPUCTUKA
Ha OCHOBY KOjuUX OU ra cBpcTasn y ojipeheny kiacy. Jegna oj Hajuenmhux MeToa ce 3acHUBa-
Jla, Ha Kopuihemy TaKo3BaHUX IpadOBCKUX KEpHE, a je/laH ojl IpuMepa o6uo 6u rpadoBcKu

KepHes ciydajue merwe (ear. Random Walk Graph Kernel).

QopmastHa JedUHUIN]a KepHea CIydajHe IMeTmhe Hal rpadoM je:

kgrapn (GG = Y > kyan(walk, walk’), (3.6)

walkeG walkeG’

e cy G u G’ rpadosu koje nopeaumo a walk € G, walk’ € G merme ucre ay>KuUHeE.
ITocmaTpa ce cBaku map IIEeTHM U Ha OCHOBY IbUXOBUX YBOPOBa U MBHIA ce ojipehyje Opoj
KOJH OIIeIbyje KOJIMKO Cy IeTme candre. Ha kpajy, 30up cBUX OlleHa CJIMTHOCTH MIPEJICTaB/ba
Mepy CJUIHOCTH JiBa rpada. OBakBa MeTojia HHUje IOr0/IHA 3a PaJi ca BEJUKUM TpadoBUMa
jep he uyBambe pelpeseHTalje y TOM cIydajy 3ay3eTH IMyHo Memopuje. laHammu ajaropurmu

JyOoKor yuema HyJle epuKacHUja peleha 3a KaacuuKaluone mpobJeme.

3.6.1 I'padoBcke KOHBOJIYIIMjCKE HEypaJIHE MpexKe

W neja rpadoBckux KOHBOYIMjCKUX MpexKa, ckpaheno GCN, jaBuiia ce U3 kejbe Ja ce
[IPOCJIAB/bEHN KOHBOJIYTUBHU IPUCTYI MPUMEHN Ha T'PadOBCKY CTPYKTYPY Hojaraka. AHa-
JIOTHO KOBOJIYIIA]CKOM, T'PaOBCKI KOHBOJIYTUBHU CJIOj ce J00Mja KOMOMHOBAIHEM aTpHOyTa
cyceJHUX YBOpoBa. PempesenTtaruja 4Bopa MOXKe ce 3allUCaTH Ha cJiejlehn HaduH:

BB — g®) (k=1 k)

v v
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rje je a pesyarar (GyHKIMje arperaipje IpuMemeHe Ha cycele rmocMarpaHor gsopa 7. Vcro

OBO MOYKE C€ 3allUCATU Y MATPUIHOM OOJIMKY ITPEKO MATPUIIE CYCEJICTBA U MATPUIIE TEXKUHA:

H® — U(AH(k—l)W(k—l))

re je W*—1) marpuma Texxumna ucra 3a cse uBopose rpada, a o dynkimja akrusanuje. Kaxo
ce He Om mM3ryOm/a riapHa mHMOPMAaIja O CTamky UBOPOBa, MOpa Ce J0JIaTH Be3a YBOpa ca
caMuM COOOM TaKO Jla MATPUIA CYCeJCTBa UMa OOJIUK A=A+1,. Jlpyro, 1orTo ce ycjen
MHOXKEHa MATPUIIOM Y CyMHU TI0jaBJ/byje OHOJIMKO CabMpaKa KOJIMKO NMa 9BOPOBa Y CyCeJICTBY,

BPIIU CE€ HOPMAAU3AUUJE KAKO OU PeJl BEJIMIUHE OCTAO UCTH.

Konauno, Momesr rpadoBCcKe KOHBOJIYIIMjCKE MPEXKe ce MOKe 3aIlcaTi Kao:

] _ A ey
h(vj) - U(Z Cij hvj w ),
J

I7le je j MHZIEKC Cycela IBOpa ¥; a ¢;; KOHCTAHTa HOPpMAaJH3anuje 3a uBuiy (v;,v;).

CimaHo Kao Ko rpadOBCKUX KOHBOJIYIMJCKHX MpexKa, Ja OM MO MU3BPIINO KJIacugu-
Karujy rpada HEeOIXOHO je Kopullheme Tako3BaHuX pooling oneparopa (Hajuerthe 36up um

pocek) Koju he o6jeIMHNTH KapaKTePUCTHKe YBOPOBA U U3BPIIUTH IIpeIBUlabe.

3.6.2 I'padoBcke HeypaJiHe MpexKe ca MeXaHN3MOM MaXKHhe

['pacdoBcke HeypasiHe Mpexke ca MeXaHU3MOM IaxKibe, ckpaheno GAT, yuarpebhyjy
OCHOBHY Bep3ujy rpadoBCKUX KOHBOJIYIIHjCKHX Mpexka. HoBuHa Kojy JloHOCE jecTe Ja 1pu
JIOHOIIICIbY OJITYKE HEe TPETUPAMO CBE YBOPOBE IOJje/IHaKO OUTHUM, OJTHOCHO, KOeDUIIIjeHATH
MaXKIbe KOju Cy JI0/Ie/beHU CBAaKOM IBOpPY o/pehyjy y Kojoj Mepu he oH yTUIATH HA JIOHOIICHHE

ojiyke. UBure rakohe mory 6utu ojnpehene koedurmjeHTrMA.

GAT cnoj

Vnazy GAT cnoj uuHm CKyIl KapaKTepUCTHKa YBOpoBa, H = (hz, h;, hy... h_]'\[), h; € RY,
rje je N 6poj uBopoBa u F' 6poj KapakTepucTUKa CBaKOr YBopa. Ha OCHOBY y/aza m3BOIM
ce HOBH CKYIl arpuOyTa (IOTEHIMjATHO Ca PAa3InIuTUM OPOjeM eJleMeHaTa) KapaKTepucTuKa

— — — — /
ugopa H' = (h, hy, hfy ... W), hi € R kao uznas.
Ila 6u ce mocTuriim edekTn JyObOKOr yderha HEOIXOHO je U3BPIIUTH OapeM jeJIHy JIMHeapHy

. / .
tpancdopmarmjy. Y Te cBpxe, yBoau ce MaTpuia Texknna W € RF*F zajennmaxka 3a cBe uBo-

. ’
poBe. 3aTHM ce IpUMeIbyje YHYTPaIlbl MeXaHn3aM HaxKibe jgedunucan xao a : RFF — R
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KOjUI padyHa KOepUIHjT HaKibe
€ij = CL(W]?;, W]’L_;)

Koju oJipehyje 3Ha1Ta] KapaKTepUCTHKA IBOPa j 3a UYBOP i Kako 6u KoeduIinjeHTH pas3jmInTux
YBOPOBa MOIVIM JIAKO Jla Ce IOpeJie HEOIXO/JHO je Jla UM peji BejuduHe Oyiae uctu. To ce

MIOCTHKE FhbUXOBOM HOpMaJn3aiujoM momohy softmax dyuximje:

€XP €5

Oéij = ="
ZkeNi €Xp Cik

Mexanmzam 1maxKme ¢ KOju KOPUCTUMO y OBOM paJTy (PyHKITH]ja [IPE/ICTAB/bA MOTIIYHO TIOBE3AHY
HEYPaJTHY MPEXKY, oJpeheH3 BEKTOPOM Te:KWHA U (PYHKIMjOM aKTHUBAIIU]e.

B exp (LeakyReLU(d’T[Wf;i | Wh—;]))
S ren, exp (LeakyReLU (@7 [Why) || [Why])

Ozij

OBako HOpMaJIM30BaHU KOe(UINjeHTH KOPUCTE Ce Jlajbe 3a padyHarbe arpudyTa IBOPOBa Y

HapeJIHOM CJIOJY.

H=o (> aiyWhj)

JEN;
3.6.3 TI'padoBcke HeypaJjHe MpexKe ca IIPEHOIIeHheM IMOPYyKa

Heypasme Mpexke ca MexaHU3MOM IIpEHOINEHa TTopyKa, ckpaheno MPNN, npejictaB/bajy
apXUTEKTYPY JyOOKOr yUuema Koja je HajBehy MpruMeHy MPOHAILIA Y XEMUjCKOM 1

dapmarieyTCcKOM CBeTy.

Pax MPNN wmonena ce cacroju u3 jBa dase, mpocjiehuBame MOpyKe U OUnTaBame. ¥y

IIPBOM KOPaKy Ce KpO3 HEKOJIMKO uTepanuja, Kopuiihemem nabOopMalmja CyceJHIX YB0POBa
axKypupajy IBopoBH Trpada Kako 01 ce M3rpaJiuia HeyPOHCKa PEIpPe3eHTaIlnja MOJIEKYa, a
3aTHM Ce Taj KOHAYHM TIPUKA3 MOJIEYKJIa KOPUCTHU 3a npesubarme merosux cojcrasa. [1pe-
nusHuje, asza MPeHoIIenha MOPYKe Ce CACTOJu U3 M KOPaKa, IJIe Ce IIPU CBAKOM KOPAKY ayKy-
pupajy ckpuseHa crama h! u nopyke mfnomohy dyukimje arperamje M' koja renepuine

HOBY nopyKy u ¢ynknuje U' koja axkypupa uBopose. MoxKe ce 3anmcaTi Kao:

0= (000 90 )

—y® (hm, m )

v (v)
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Ny 1pejicTaBiba CKyIl cycelia 4Bopa v. butho je uctahu na gynkiuja arperamnuje Mopa

OWTHU MHBApUjaHTHA y OJHOCY Ha PEJIOC/ie/] YBOpOBa y rpady Kako ce pe3yJTar He Ou Mermao

y 3aBUCHOCTH O] pejociiesia Kojum obpabhyjemo uBopose. Heke oy Hajuenthe kopurhennx

dyHKIMja cy 30Up, MPOCEK U MAKCUMYM.

QPaza ounTaBama 3aTUM KOPUCTHU (PYHKIHM]y ouMTaBama R 1a Om HampaBu/ia mpejBuharbe

g Ha OCHOBY KOHAYHUX CKPHUBEHHX CTakba:

j=R (D)

Nsnaz moxke 6uTn cKajap WM BEKTOD, y 3aBUCHOCTHU oJ Tora ja ju je MPNN nusajuupana

Jla 1peiBuha je HO WU BUIIE CBOjCTAaBa MOJIEKYJIA.

Cha

Chd

~)

Xph ——Che

GCN

Che

X

Xa-
\% Ch
Xh .(_‘rlr xC
I..--'}f]j,,._f D f[f;:\
Xe xa‘
GAT
Cnuka 3.6: .
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I'maBa 4

Ob0paJia mogaTaka u ydeme MaIITHCKOT

MogeJsa

OBa raBa cajp:Ku Iperyiesi MeTo/la KOpUIihennx 3a ojipehuBaibe ja Jii OCMaTpaHu
MoJIeKyJT nHxuOupa pertukanujy XNB-a nim ve. ¥ Ty cBpxy kopuiithena je MPNN neypaJsna
Mperka KOja Cce CacTOju U3 yJIa3HOr ¢JIoja,!? CKpUBEHa CBJIOja W M3JIA3HOI CJIoja. 3a M3JIa3HU
cj10j kopuiithena je softmax dyuknuja 10K je 3a QyHKIM]y IyOUKa y3era (DyHKIMja YHAKPCHE

eHTpoInje.

4.1 Onuc oud/moTeKa

3a morpebe MMILIEMEHTalIje OBor paja Kopuirhena je 6ubanoreka JAX passujena on
crpane Google Research tuma. OBa 6uOTHOTEKA, IN3ajHUPAHA je Jla OJIAKIIA PaJ] ca JIyOOKIM
HEYyPAJHUM MperKaMa U aJrOPpUTMUMa MaIIUHCKOD ydera KOjU Cy MeHepaJIHO TEIIKHu 3a
uMIieMenTaiujy ox nyie. JAX je cacraBum seo mporpaMckor jesuka Python, a cam paj
oubmoTexke 3acHoBaH je Ha Oubamorertm NumPy. Heke 3anum/buBa IpoIInpema KOjuMa ce

JAX omnukyje cy :

JTugpepernyujauuja: Tloapkapa ayromanko gudepeHIupame MPOU3BOHHUX HYMEPUUIKIX
dbyHKIMja yHalpea U yHa3a/, 1momohy TpaHcdopmaluja (GpyHKIMja Kao MTO Cy grad Wan

hessian, ma caMuM TUM OJIAKIIaBa ONTHMU3AIIA]Y.

Bexmopu3sauyugja: Y ucrpazkuBamuMa MAIIIHCKOT yUeha IecTo je IpPUMeHa jejiHe yHKIH-
je Ha BeJUKY KOJIMYMHY MojaTaka (PeruMo Mpu u3padyHaBamy rpeiike Kpo3 cepujy). OHo
mro JAX Hyaum paju mojegHOCTB/bEEA OBOD IpobeseMa jecte pYHKIja vamp Koja OBO PaJIu

ayTOMaIlKH.
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4.2 Ckyn mogaraka M OIIC MojeJia 1 pe3yJjaTaTa

3a moTpebe geMoHCTpaIje Mojiesia KOpUITNeHoM y 0BoM pajty Kopurtihen je ogbg-molhiv.
Hesokyman ckyn nojaraka je 3ampaso jeo Open graph benchmark-a. Ckyn ce cactoju o
41, 127 rpadosa, rje cBaku rpad IpeacTaB/ba PEIpPe3eHTAIN]y HEKOT MoJieKysia. 1BopoBu
rpada mpejcTaB/bajy aTome, JOK UBUIE MIPEJICTaB/bajy Be3e m3Mehy aroMa. YBopoBH u Be3e
caJipyke aTpudyTe y 00JUKY 9-TMMEH3MOHAJIHUX BEKTOPa KOjU KapaKTEPHILy aToMe U Be3e
(Hmp. cajprke THGOPMAIH]Y O ATOMCKOM 6POjy, XUPAJTHOCTH, HACTEKTPUCATLY U MHOTUM JIPY-
MM KapaKTepUCTUKAMA ).
BapaJ Bamualje Moiesia MoTpeOHO je MOIeINTH IIoJaTKe Ha TPEHUHT U TecT npumepe. Tpe-
HUHT T10JIAIN Ce KOPHUCTe 3a 00ydaBarmke Mojela, a TeCT MOIalli ce KOPHUCTe y TecTupamy Beh
obOydeHor mojiesia. TpeHHHT ajJropuTaM ce OJIBUja y BUINE eTara: WHUIMjAJIN3aIja, TPEHU-

pambe Mo/eJia, O6y‘I€H MOZIEJI.

Y oBoM pajy kKopuiithena je Xavier MHUNMjAJIH3aIAja Y KOjO] Ce CBAKHU IapaMmerap w; O

TeXKWHA 1 HEKOI' HeyPOHa HACYMUYIHO OMpa n3 HOpMaJiHe YHH(OPMHE PACIIoje/ie OrpaHuIeHe

ca ——0 u 6 rjie je N, Opoj YJIAa3HUX HEYPOHA, & Mgy OPOj M3JIa3HUX HEYPOHA.

Nin+tNout Nin+Nout ’

[TokazaJjio ce jia oBa MHUIMjaJIU3AIM]a TTOBO/BHO yTHYe HA 1pobseM HecTajyher

rpajijenta. M3mel)y KonBosiyTuBHUX cjiojeBa je KopuiliheHna aktuBaliujcka pyuknuja Rel U,
JIOK je Kao MeToj ontuMusanuje kopuiihen Adam ca cromom yuema 0.001. Kao pesynrar,
Mojies1 Bpaha BeKTOp ca BepoBaTHOhaMa Koje ce Mopejie ca UCTUHUTUM BPETHOCTHMA ITOMOhy
ObunapHe yHaKpCcHe eHTpoluje. ¥Y3uMmameM Hajsehe BepoBarHohe y Hu3y oipehyje ce kiaca
K0jOj ImocMaTpaHu MOJIEKYJT IPHUIIAa, OJJHOCHO JIa JIU je THXUOUTOp Wjn He. Tako je usBpiieHa

dunasiHa Kaacudukamja.
VMiieMeHTUpaHu aaropuraM je 106po gerekrosao 61,31%, mro 3naum ga MoJies1 Huje Hapo-

YUTO Mpenu3an. 3a Belly Mpernu3HoCT HEOIXO/IHO je MPOMEHUTH BPEIHOCTH MapamMerapa Koju

he yTumaru Ha Kpajibu UCXO.
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I'taBa 5

3aKJbydakK

[maBHM 11/ OBOI MaTypPCKOT pajia OO je Jia MpUKayke TeOPHjCKY OCHOBY IOTPEOHY 3a
pa3yMeBame MPUHINIA Pajia U UMILJIEMEHTAIN]Y HEYPOHCKE MpexKe, Ka0 U HUXOBE IIpUMeHe
Ha rpadoBCcKe CTPYKTYype nojaTtaka. Takohe, nMiieMeHTHpana je rpadoBcKka HEypaJHa Mpe-
JKa KOja PeJIaTHBHO YCIENHO (aJi He W TOJHMKO IPEIU3HO) NpeaBuha HeKa MHTepecaHTHa

CBOjJCTBa& MOJIEKYJIA.

Moryhnaoctu 3a ja/bu paji jecy ja/be TpEHUparbe MpexKe W IojelaBaibe KoeduimjeHara y
/by noctusarma Behe mpernusnoctu npu Kiacudukanuju. Takole mHTEpecaHTaH 3aaTak
6uo 6u xoucrpykimja GAT mojena 3a peraBarmbe MOMEHyTOr mpobiemMa KiracuuKaimje u

yropehuBame 1neppopMaHCH.

Ha camom kpajy 6ux kejeja Jia m3pa3uM MocebHy 3aXBaJIHOCT

e 1ip Ilerpy BeamukoBuhy - MoM MeHTODY, JOKTOpaHLy ¥YHHBep3uteTa y Kembpuiry,
KOJH MU je 3HAIajHO IIOMOIao, IIpe cBera HeCeOMIHNM U3/IBajarheM BpeMeHa 1 CBEOIIIIITOM
HPUCYTHOCTH y 0BOM pary. [lopes Tora jao Mu je HU3 cyrecTuja, Mpejjior TemMe, YIIyTHO
Ha ojiroBapajyhy sureparypy u OMO MAKCUMAJIHO Ha PACIOJIAraiy 3a CBE MITO MU HUje

OMJI0 jacHO y TPOIIECY y4Uerba.

e Cuexxanm Jesmh - mojoj nmpodecopkn nadopMaTUKe Koja je OTIOMOTJIA Y Pa3BUjarby

MOT' TH(POPMATHUYIKOT, aJIi U CBEYKYITHOT 3HAA U J0JIATHO ME MOTHUBHCAJIA Ha JIAJbU PaJl.

e (CBuMma ocrajuMa - KOjU HUCY HABEJCHU a JIONPUHENN cy y yHarpehemy mor uHdopma-

THUYKOI' SHalba.

29



Jluteparypa

[1]

2]

3]

4]

[5]

[6]

7]

8]

Petar Velickovié¢, Guillem Cucurull, Arantxa Casanova, Adriana Romero, Pietro Lio,

Yoshua Bengio: GRAPH ATTENTION NETWORKS Hocrynno na: https://arxiv.
org/pdf/1710.10903.pdf [[Ipersenano 28.5.2021].

Petar Velickovié: Theoretical Foundations of Graph Neural Networks Hoctrymnno na:
https://petar-v.com/talks/GNN-Wednesday.pdf |[Ipersienano 28.5.2021].

Joey Mach: Unlocking Drug Discovery With Machine
Learning JoctytmHo nachttps://towardsdatascience.com/

unlocking-drug-discovery-through-machine-learning-part-1-8b2a64333e07|lIperienano
28.5.2021].

Petar Velickovié:  Neuralne mreZe Hocrynno wnahttp://ni.mg.edu.rs/static/

resources/v3.0/srel_neuralne_pv.pdf|[Iperienano 28.5.2021].

Kevin Yang, Kyle Swanson, Wengong Jin, Connor Coley, Philipp Eiden, Hua Gao, Angel
Guzman-Perez, Timothy Hopper, Brian Kelley, Miriam Mathea, Andrew Palmer, Volker
Settels, Tommi Jaakkola, Klavs Jensen, Regina Barzilay: Analyzing Learned Molecular
Representations for Property Prediction Hoctrynno na: https://pubs.acs.org/doi/
pdf/10.1021/acs. jcim.9b00237 [[Iperiemano 28.5.2021].

Ian Goodfellow, Yoshua Bengio, and Aaron Courville: Deep learning Joctymnno Ha: https:

//www .deeplearningbook.org/ [[Ipernenano 28.5.2021].

Christopher Thomas: An introduction to Convolutional Neural
Networks Hocrymmo nachttps://towardsdatascience.com/
an-introduction-to-convolutional-neural-networks-ebOb60b58fd7 [[Tperie-

nano 28.5.2021].

William L. Hamilton: Graph Representation Learning Hoctymnuo na: https://www.cs.
mcgill.ca/ wlh/grl_book/files/GRL_Book.pdf|I[Iperrenano 28.5.2021].

30


https://arxiv.org/pdf/1710.10903.pdf
https://arxiv.org/pdf/1710.10903.pdf
https://petar-v.com/talks/GNN-Wednesday.pdf
https://towardsdatascience.com/unlocking-drug-discovery-through-machine-learning-part-1-8b2a64333e07
https://towardsdatascience.com/unlocking-drug-discovery-through-machine-learning-part-1-8b2a64333e07
http://ni.mg.edu.rs/static/resources/v3.0/sre1_neuralne_pv.pdf
http://ni.mg.edu.rs/static/resources/v3.0/sre1_neuralne_pv.pdf
https://pubs.acs.org/doi/pdf/10.1021/acs.jcim.9b00237
https://pubs.acs.org/doi/pdf/10.1021/acs.jcim.9b00237
https://www.deeplearningbook.org/
https://www.deeplearningbook.org/
https://towardsdatascience.com/an-introduction-to-convolutional-neural-networks-eb0b60b58fd7
https://towardsdatascience.com/an-introduction-to-convolutional-neural-networks-eb0b60b58fd7
https://www.cs.mcgill.ca/~wlh/grl_book/files/GRL_Book.pdf
https://www.cs.mcgill.ca/~wlh/grl_book/files/GRL_Book.pdf

[9] Daniel Godoy: Understanding binary cross-entropy/log loss: a
visual explanation HocTytHo Ha: https://towardsdatascience.com/

understanding-binary-cross-entropy-log-loss-a-visual-explanation-a3ac6025181al

31


https://towardsdatascience.com/understanding-binary-cross-entropy-log-loss-a-visual-explanation-a3ac6025181a
https://towardsdatascience.com/understanding-binary-cross-entropy-log-loss-a-visual-explanation-a3ac6025181a

	
	  
	   
	 
	 In Vitro  
	In Vivo   
	 
	


	
	    
	  


	 
	     
	
	   
	  
	 
	 

	  
	 
	 

	  
	   
	     
	     


	     
	 
	       

	
	

