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Ciele:

1. Pomocou programového balika condor (v jazyku Python) vytvorit program na
simulaciu vysledkov experimentu rontgenovského zobrazovania réznych
priestorovych konformacii molekuly DNA. Je treba zahrndt aj rézne zdroje Sumu.

2. Nasledne pomocou tohto programu vytvorit reprezentativny dataset parov typu
difraktogram (vysledok experimentu), ktory predstavuje nas vstup a informacie i
tento difraktogram bol vytvoreny z molekuly DNA (vystup).

3. Navrhnut a implementovat metddu strojového alebo hibkového uéenia, ktord by
rieSila nasledovnu klasifikacnu uUlohu - je dany vystup experimentu (obrazok) a tlohou
je urdit ci tento signal zodpoveda vzorke molekuly DNA (binarna klasifikacia).

4. Po natrénovani modelu, navrhnat a implementovat vhodnd metriku na testovanie
Uspesnosti nasho modelu. TieZ zhodnotit limity pouZitelnosti a moznosti
pouZitelnosti v praxi.

Na katedre biofyziky na UPJS sa zaoberaju napriklad $tidiom molekul DNA. Pri
experimente su pomocou pulzov réntgenového luca zasahované molekuly DNA a signal ¢o
vznikne sa zachytdva na detektore ako obrazok nazyvany difraktogram (obrdzok 1).

Takymto sp6sobom sa daju generovat aj milidény takychto obrazkov za hodinu
merania. Problém je, Ze sa nedaju dokonale zosynchronizovat pulzy rontgenového IG¢a a tok
¢astic, ktoré te¢u v emulzii pred detektorom. Cize vela pulzov vzorku bud netrafi alebo ju
trafi iba trochu. TakZe z tychto dat treba vybrat tie, na ktorych st podarené zasahy a ostatné
sa zahodia.
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Obrazok 1: Vlavo experiment rontgenového zobrazovania, vpravo difraktogram podareného zasahu.
Zdroj: https://www.nature.com/articles/s41467-018-04830-4, https://physikseminar.desy.de/zeuthen/colloquia in 2017/may 10 2017/




Cielom nasej diplomovej prace bude navrhnit metddu, ktord by pomohla
automatizovat proces triedenia difraktogramov na tie ¢o predstavuju podareny zasah
molekuly DNA a tie o nie.

V prvej Casti vytvorime program na simulaciu vysledkov experimentu rontgenovského
zobrazovania pre rozne konfiguracie DNA s tym, Ze sa tu budu dat nastavit aj rézne zdroje
Sumu. Tento program bude implementovany v jazyku python a bude vyuzivat programovy
balik condor. Nasledne pomocou tohto programu vytvorime reprezentativny dataset
difraktogramov, kde o kazdom budeme mat informaciu i bol vytvoreny z dobrého zasahu
molekuly DNA alebo nie. Parametre, ktoré zodpovedaju podarenému zdsahu budu
poskytnuté z katedry biofyziky.

V druhej ¢asti sa budeme venovat navrhu a implementacii metddy strojového alebo
hibkového uéenia, ktora by vedela riesit tlohu binarnej klasifikacie difraktogramov do dvoch
spominanych kategérii. Na tuto klasifikaciu planujeme predbezne pouzit konvolu¢nu
neurdnovu siet, kedZe je vhodna na klasifikacné ulohy kde je vstupom do siete obrazok. Na
zaklade prestudovanej literatury navrhneme vhodny pocet a parametre vrstiev tak aby bola
¢o najvhodnejsia na nase Specifické vstupné data. Navrhnuty model nasledne natrénujeme
na datach, ktoré sme si pripravili v prvej ¢asti. Nakoniec budeme testovat Uspesnost tohto
modelu a zhodnotime mozZnosti jeho vyuzitelhosti v praxi.
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