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ПРОГРАММА «С точки зрения физики и математики»

РАСПИСАНИЕ ЛЕКЦИЙ КУРСА
«Введение в хемоинформатику»

Лектор – Борис Иванович Пякилля, старший преподаватель Инженерной школы информационных технологий и робототехники ТПУ.
Видеолекции будут доступны на информационных площадках

«Открытого университета» ВКонтакте https://vk.com/opentsu
и на YouTube-канале https://www.youtube.com/c/tomskopenuniversity 
11 марта, пятница, 18:30 – Лекция 1. Введение в хемоинформатику,

Предмет дисциплины и ее место среди других наук. Связь дисциплины с методами искусственного интеллекта.


18 марта, пятница, 18:30 – Лекция 2. Способы описания химических соединений.

Компьютерные способы описания химических соединений и химические базы данных. Молекулярные дескрипторы.
25 марта, пятница, 18:30 – Лекция 3. Химические графы.

Описание методов использования графовой информации о химических соединениях. Преимущества и недостатки.
1 апреля, пятница, 18:30 – Лекция 4. Задачи хемоинформатики.
Предсказания активности химических соединений, химических свойств. Задача генерации молекул с желаемыми свойствами.
8 апреля, пятница, 18:30 – Лекция 5. Модели QSAR/QSPR.

Модели количественных соотношений структура-активность или структура-свойство. Базовые идеи таких моделей. Область их применения.
15 апреля, пятница, 18:30 – Лекция 6. Линейные модели машинного обучения в хемоинформатике.
Линейные модели машинного обучения в хемоинформатике. Задачи регрессии и задачи классификации.

22 апреля, пятница, 18:30 – Лекция 7. Нейросетевые модели машинного обучения в хемоинформатике.

Нейронные сети для решения задач регрессии и задач классификации.
29 апреля, пятница, 18:30 – Лекция 8. Графовые нейронные сети в хемоинформатике.
Применение графовых нейронных сетей в задачах хемоинформатики. MPNN и D-MPNN в хемоинформатике.
6 мая, пятница, 18:30 – Лекция 9. Трансформерные модели.
Применение методов обработки естественного языка в хемоинформатике. Модели с вниманием (attention).
13 мая, пятница, 18:30 – Лекция 10. Будущее хемоинформатики.

Возможные пути развития хемоинформатики. Байесовские подходы в хемоинформатике. Методы учета неопределенности.

