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Ciele na tento semester

● Implementácia attention mechanizmu
● Vytvorenie experimentov
● Evaluácia klasifikácie a jej vyhodnotenie



Plán práce

● Evaluácia pomocou scriptu z článku
● Porovnanie dvoch evaluačných scriptov, nájdenie chyby
● Úprava štruktúry grafu
● Vytvorenie a evaluácia experimentov pre vylepšenú verziu grafu
● Porovnanie výsledkov s existujúcimi nástrojmi



plASgraph2: using graph neural networks to detect plasmid 
contigs from an assembly graph
Cieľ: Detekovať plazmidové kontigy z assembly grafov bakteriálnych genómov, najmä v prípadoch, kde klasické sekvenčné metódy zlyhávajú (napr. krátke kontigy).

plASgraph2 využíva Graph Neural Network (GNN) na klasifikáciu:

● Vstup: assembly graf + 6 čŕt pre každý kontig (napr. dĺžka, GC obsah, pokrytie, pentamer profil).
● Architektúra: 6 GCN vrstiev s identitným doplnením.
● Výstup: pravdepodobnosti pre plazmid, chromozóm alebo ambivalentné kontigy.

Tréning: Dáta z ESKAPEE skupiny patogénov.

● Hodnotené na nezávislých a neznámych dátach (non-ESKAPEE).
● Vyrovnaný výkon oproti (aj špecializovaným) SoTA nástrojom.

Prínos:

● Prvý GNN nástroj na túto úlohu.
● Nezávislý od databáz, vhodný pre nové alebo málo preskúmané druhy.
● Výrazne zlepšuje presnosť pre krátke alebo ťažko klasifikovateľné kontigy.



Graph Attention Networks

Problém: Tradičné GNN modely nedokážu efektívne rozlišovať dôležitosť susedných uzlov. Väčšina závisí na štruktúre grafu (napr. 
Laplaceova matica).

GAT – Graph Attention Networks využíva self-attention mechanizmus na susedné uzly:

● Dynamicky priraďuje váhy rôznym susedom.
● Nepotrebuje znalosť celej štruktúry vopred.
● Vhodné pre transduktívne aj induktívne úlohy.

Architektúra:

● Viacvrstvový model založený na multi-head attention.
● Efektívne paralelizovateľné.
● Vyhýba sa nákladným maticovým operáciám.



Accurate plasmid reconstruction from metagenomics data using 
assembly-alignment graphs and contrastive learning
Cieľ: Rekonštruovať plazmidy z metagenomických dát aj pri vysokej fragmentácii, nízkom pokrytí a mikrodiverzite.

Hlavná myšlienka: PlasMAAG spája informácie z assembly grafu a alignment grafu do jedného assembly-alignment graphu (AAG) a 
binuje kontigy pomocou contrastive learning.

Vstupy a použité dáta

● Assembly graph (kontigy + ich spojenia)
● Alignment graph (kontigy podobné naprieč vzorkami)
● K-mer profily (tetranukleotidy)
● Abundance signál
● Tréning na syntetických aj reálnych dátach (hospital sewage)

Výsledky

● Presnejší aj pri krátkych, fragmentovaných a nízko pokrytých kontigoch
● V reálnych dátach (hospital sewage) +33 % validovaných plazmidov



Implementácia attention mechanizmu

● from spektral.layers import GATConv
● use_attention: true



Experimenty

● Spolu 5 experimentov
● Každý experiment má samostatný adresár s výsledkami



Výsledok experimentov



Typy výstupov

● Klasifikačná tabuľka
● Vizualizácia

○ predikovaných hodnôt
○ skór plazmidov
○ predikovaných hodnôt a skór plazmidov



Klasifikačná tabuľka



Vizualizácia predikovaných hodnôt



Vizualizácia skór plazmidov



Vizualizácia predikovaných hodnôt a skór plazmidov



Ďakujem za pozornosť


