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Molekularni dynamika v kostce

e Chovani biomolekul, materiald, ...v redlnych podminkach (teplota, tlak, ..
e Simulace pohybu jednotlivych atom( newtonovskou fyzikou
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e Zajimavé déje vyzaduji dlouhé simulace (s hluchymi misty)
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Metadynamika
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https://www.sciencedirect.com/topics/engineering/metadynamic

® Funguje pouze v nizkém poctu dimenzi
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Sampling-friendly adversarial autoencoder
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Sampling-friendly adversarial autoencoder
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Sampling-friendly adversarial autoencoder
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Mate data?

Vstupni struktura (ziznamv PDB, ...)
Generovani vzorkovaci trajektorie pro trénovani modelu
® parametry (.tpr), trajektorie (.xtc)
Rozdéleni train/validate/test
® tolerance pro prekryv, déleni .xtc
e Hyperparametry modelu, vysledny model
® pocty a velikosti vrstev, learning rate, aktivacni funkee, ...
Produkéni simulace

® parametry (.tpr) + plumed.dat
¢ vysledna trajektorie (.xtc) (jediny vyznamné velky vystup)
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Hmotnostni spektrometrie v kostce

® Rozsifena experimentalni technika k identifikaci sloucenin

Molekuly se néjakym impulsem (napt. zasah elektronem) rozpadnou

Vzor fragmentace je pro konkrétni slouceninu charakteristicky

Zmérenim hmotnosti fragmentd ziskavame spolehlivy ,,otisk prstu“
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Hmotnostni spektrum - priklad

Glucose
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Predikce hmotnostniho spektra

e Ziskat referencni spektrum je drahé a ¢asové naroc¢né

® nékdy i nemozné - nestabilni, fidce se vyskytujici metabolity
¢ nékdy i nebezpecéné - toxické slouceniny
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Predikce hmotnostniho spektra

e Ziskat referencni spektrum je drahé a ¢asové naroc¢né

® nékdy i nemozné - nestabilni, fidce se vyskytujici metabolity
¢ nékdy i nebezpecéné - toxické slouceniny

e Predikce na zakladé expertnich pravidel
® empiricka pravidla fragmentace, nékdo je musel odpozorovat
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Predikce hmotnostniho spektra

e Ziskat referencni spektrum je drahé a ¢asové naroc¢né
® nékdy i nemozné - nestabilni, fidce se vyskytujici metabolity
¢ nékdy i nebezpecéné - toxické slouceniny

e Predikce na zakladé expertnich pravidel
® empiricka pravidla fragmentace, nékdo je musel odpozorovat
e Ab-initio, disledna simulace kvantové-chemickym vypoctem
® vyzaduje naro¢néjsi velmi presné varianty
® prakticky nerealizovatelné (bez levnych kvantovych pocitaci)
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Predikce hmotnostniho spektra

e Ziskat referencni spektrum je drahé a ¢asové naroc¢né
® nékdy i nemozné - nestabilni, fidce se vyskytujici metabolity
¢ nékdy i nebezpecéné - toxické slouceniny

e Predikce na zakladé expertnich pravidel

® empiricka pravidla fragmentace, nékdo je musel odpozorovat
e Ab-initio, disledna simulace kvantové-chemickym vypoctem

® vyzaduje naro¢néjsi velmi presné varianty

¢ prakticky nerealizovatelné (bez levnych kvantovych pocitaca)
e Velké jazykové modely

® _preklad“ mezijazyky popisu spektra a vzorce slouceniny
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Protfepat, nemichat

e Tréning dopredného modelu (vzorec — spektrum)

® relativné maly MLP (NEIMS) nebo grafovy transformer (RASSP)
® uspokojivé vysledky s dostupnymi daty (300 tis. spekter NIST)

e Generovani syntetickych spekter

® modely z predchoziho kroku
® 5 mil. znAmych vzorct (ZINC)

® Tréning zpétného modelu
® modifikovany transformer BART, 354 mil. parametr(

® pretréning na syntetickych spektrech - presnost do 30 %
® finetuning na NIST - pfesnost pres 60 %
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Mate data?

Zpracovana databaze NIST
¢ komer¢ni produkt, licence nedovoluje Sifeni - jen popis zpracovani
Vybrana sada dat pro pretréning

¢ 5mil. vzorcl
® spektra vygenerovana verejné dostupnymi verzemi NEIMS/RASSP
(horsi kvalita proti nasim)

Sady hyperparametr( vs. vysledna pfesnost
¢ kazda kombinace znamena 1-3 tydny vypoctu na 4 x NVidia H100
Natrénované dopredné i zpétné modely

® striktni vyklad licence NIST je nedovoluje Sifit
® zpfistupnit tomu, kdo se prokaZe vlastni licenci k téze verzi?
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