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Введение и мотивация
• Проблематика: традиционные методы представления молекул(SMILES) имеют ряд ограничений.
• Актуальность: современные химические задачи требуют болееточных и интерпретируемых представлений молекул
• Текущее состояние сферы: языковые модели (ChemBERTa,SmilesBERT, MolFormer-XL), графовые модели (GEM, MolCLR),бимодальные архитектуры, основанные на SMILES и графовыхнейросетях.



Постановка задачи и методы
• Задача: разработать бимодальную архитектуру, объединяющуюязыковую и графовую модели для получения представлениймолекул
• Методы: принимающая на вход последовательностьдескрипторов языковая модель (RoBERTa), графовая модель(GCN/GIN/Graphormer)



Химическая часть проекта: SMILES и ECFP
• Пример SMILES-кодировки: COc(c1)cccc1C#N (молекулярнаяформула C8H7NO)
• Дескрипторы — некоторые численные детерменированныепредставления молекул. Бывают топологическими, физико-химическими, квантово-химическими и др.



Представление данных для LM: BRICS-разбиение



Представление данных для LM:дескрипторы и токенизация



Архитектура



Обучение BERT
• Считаем дескрипторы токенами, массивы подструктурпредложениями, а молекулы — текстом.
• Маскируем 15% токенов, предсказываем вероятностимаскированных токенов
• Выходной эмбеддинг является эмбеддингом CLS-токена



Обучение GCN/GIN
• Маскируемнесколько атомов(10%-15%)
• Учим модельсближатьэмбеддингиаугментаций одной итой же молекулы иотдалятьаугментацииразличныхх



Обучение Graphormer
• Centrality encoding
• Spatial encoding
• Edge encoding in the attention



Получение результирующего эмбеддинга
• Косинусоидальная близость
• Линейная модель, предсказывающая маскированные токены
• Линейная модель, предсказывающая физические свойства



Немного графиков



Метрики обучения



Ограничения и перспективы развития
Текущие недостатки:
• Проблемы с датасетами малых размеров
• Неэффективность для неорганических соединений и полимеров
Перспективы развития:
• Обучение на большей выборке (100 млн. молекул)
• Возможное изменение BRICS-rules


