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Celem niniejszego projektu jest opracowanie uniwersalnych metod reprezentacji danych do po-
prawy jakosci metod uczenia maszynowego z przykladowym zastosowaniem w chemii. Préba od-
pwiedzi na zagadnienie dotyczace komputerowego odzwierciedlenia rzeczywistych danych zajmuje si¢
teoria reprezentacji. Niewatpliwie odpowiedni dob6r wptywa na jako$¢ aplikowanych algorytméw (me-
tod uczenia maszynowego). W przedstawianym projekcie nawigzujemy do tego spostrzezenia i proponu-
jemy pewne rozwiazania informatyczne. Jak potwierdzaja eksperci oraz wstgpne badania wykonane na
przyktadzie danych chemicznych, mimo sporej ilosci aktualnie dostgpnych i uzywanych reprezentacji,
biora one pod uwage wiedzg o wtasciwosciach danych chemicznych w spos6b fragmentaryczny, czego
nastgpstwem sa z kolei trudnosci w komputerowej ocenie aktywnosci molekut wzgledem docelowego
biatka. Dlatego chcemy zajac si¢ opracowaniem nowych reprezentacji zwigzkéw, ktére w maksymal-
nym stopniu uwzglenialyby zaréwno ich cechy strukturalne, jak i fizykochemiczne. Przy wyszukiwaniu
zwiazkéw aktywnych problemem jest réwniez dopasowanie metryki do rozpatrywanej przestrzeni da-
nych. Dlatego projekt zaktada dostarczenie nowego pomystu jej wyliczenia.

Projekt podzielony jest na kilka czgsSci, ale gtéwnym etapem bgdzie opracowanie podstaw teoretycz-
nych opisujacych nowe reprezentacje, a pdzniej ich implementacja. Finalnie planowane jest dostarcze-
nie aplikacji z interfejsem przyjaznym dla uzytkownika. Zastosujemy trzy r6zne metodologie: oparta
na grafach, wykorzystujaca modele n-gramowe oraz podejScie nawiazujace do momentéw Hu. Zapro-
ponujemy takze wtasny sposéb konstrukcji metryki oparty o entropig. Wprowadzone techniki zostang
przetestowane poprzez oceng jakosci metod klasyfikacji oraz poréwnania wynikéw uzytych algorytméw
wizualizacji z wiedza eksperta.

Powodem zajecia si¢ ta tematyka statl si¢ fakt wciaz istniejacych ktopotéw w metodach uczenia ma-
szynowego spowodowanych uzyciem niewlasciwej reprezentacji. Niestety, skutkuje to zbyt mala jako-
Scig algorytmoéw lub niska efektywnoScia, co jak w przykladzie produkcji lekéw ma znaczenie zaréwno
w wymiarze czasowym jak i finansowym. Pomimo tego, iz dostarczone rozwigzania w projekcie przed-
stawione sa w zastosowaniu w chemii, to beda mogty by¢ stosowane w wielu dziedzinach uczenia ma-
szynowego, np. w widzeniu komputerowym. Niemniej jednak umozliwia przy tym poprawg procesu
wyszukiwania lekow.



