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Ciele na tento semester

e Implementacia attention mechanizmu
e \/ytvorenie experimentov
e Evaluacia klasifikacie a jej vyhodnotenie



Plan prace

Evaluacia pomocou scriptu z ¢lanku

Porovnanie dvoch evaluacnych scriptov, najdenie chyby

Uprava $truktury grafu

Vytvorenie a evaluacia experimentov pre vylepsenu verziu grafu
Porovnanie vysledkov s existujucimi nastrojmi



plASgraph2: using graph neural networks to detect plasmid
contigs from an assembly graph

Ciel’: Detekovat plazmidové kontigy z assembly grafov bakterialnych genémov, najma v pripadoch, kde klasické sekvencné metddy zly

plASgraph2 vyuziva Graph Neural Network (GNN) na klasifikaciu:
e Vstup: assembly graf + 6 &ft pre kazdy kontig (napr. dizka, GC obsah, pokrytie, pentamer profil).

e Architektura: 6 GCN vrstiev s identitnym doplnenim.
e \ystup: pravdepodobnosti pre plazmid, chromozém alebo ambivalentné kontigy.

Tréning: Data z ESKAPEE skupiny patogénov.

e Hodnotené na nezavislych a neznamych datach (non-ESKAPEE).
e Vyrovnany vykon oproti (aj Specializovanym) SoTA nastrojom.

Prinos:
e  Prvy GNN nastroj na tuto ulohu.

e Nezavisly od databaz, vhodny pre nové alebo malo preskumané druhy.
e Vyrazne zlepSuje presnost pre kratke alebo tazko klasifikovatelné kontigy.



Graph Attention Networks

Problém: Tradi€né GNN modely nedokazu efektivne rozliSovat délezitost susednych uzlov. Vaésina zavisi na Strukture grafu (napr.
Laplaceova matica).

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

e  Dynamicky priraduje vahy réznym susedom.
e  Nepotrebuje znalost celej Struktury vopred.
e  Vhodné pre transduktivne aj induktivne ulohy.

Architektura:

e Viacvrstvovy model zaloZzeny na multi-head attention.
e  Efektivne paralelizovatelné.
e Vyhyba sa nakladnym maticovym operaciam.



Accurate plasmid reconstruction from metagenomics data using
assembly-alignment graphs and contrastive learning

Ciel: Rekonstruovat plazmidy z metagenomickych dat aj pri vysokej fragmentacii, nizkom pokryti a mikrodiverzite.

Hlavna myslienka: PlasMAAG spaja informacie z assembly grafu a alignment grafu do jedného assembly-alignment graphu (AAG) a

binuje kontigy pomocou contrastive learning.
Vstupy a pouzité data

Assembly graph (kontigy + ich spojenia)

Alignment graph (kontigy podobné naprie¢ vzorkami)

K-mer profily (tetranukleotidy)

Abundance signal

Tréning na syntetickych aj realnych datach (hospital sewage)

Vysledky

e  Presnejsi aj pri kratkych, fragmentovanych a nizko pokrytych kontigoch
e  Vrealnych datach (hospital sewage) +33 % validovanych plazmidov
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Implementacia attention mechanizmu

e from spektral.layers import GATConv
e use_attention: true




Experimenty

e Spolu 5 experimentov
e Kazdy experiment ma samostatny adresar s vysledkami

v [ experiments

v [0 expO_added_attention

> [0 expl_crossentropy_do0.2
> [ exp2_squaredhinge_do0.2
> [0 exp3_crossentropy_do0.3

> [ exp4_squaredhinge_do0.3

> [ original_plasgraph




Vysledok experimentov
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Typy vystupov

e Klasifikacna tabulka
e Vizualizacia
o predikovanych hodno6t

o skor plazmidov
o predikovanych hodnét a skor plazmidov



Klasifikacna tabul'ka

sample Y
robertson-benchmark_abau-SAMN10163228-s
robertson-benchmark_abau-SAMN10163228-s
robertson-benchmark_abau-SAMN18163228-s
robertson-benchmark_abau-SAMN18163228-s
robertson-benchmark_abau-SAMN18163228-s
robertson-benchmark_abau-SAMN10163228-
robertson-benchmark_abau-SAMN18163228-
robertson-benchmark_abau-SAMN18163228-
robertson-benchmark_abau-SAMN10163228-
robertson-benchmark_abau-SAMN10163228-s
robertson-benchmark_abau-SAMN10163228-s
robertson-benchmark_abau-SAMN18163228-
robertson-benchmark_abau-SAMN18163228-
robertson-benchmark_abau-SAMN10163228-s
robertson-benchmark_abau-SAMN18163228-s
robertson-benchmark_abau-SAMN18163228-s

robertson-benchmark_abau-SAMN10163228-s
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Contig_21_711.
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Contig_24_733.
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Contig_25_819.6

0.019140191
0.029671378
0.034935888
0.0063471906
0.77814317

0.016371338

0.9993891
.014300094
.089913929
.015932921

.007147357

0.9914889
0.99260145
0.9948362
0.9974102
0.6525892
.99232996
0.9061179
.9878564
0.7744854
0.086230386
0.995605913
0.9957453
0.9930146
0.9970932
.9784879

.99087411

label YV

chromosome
chromosome
chromosome
chromosome
chromosome
ambiguou

chromosome
chromosome
chromosome
ambiguous
plasmid

chromosome
chromosome
chromosome
chromosome
chromosome

chromosome




Vizualizacia predikovanych hodnét

Sample robertson-benchmark_abau-SAMN10163228-s, label

lengths

<= 100 bp
<= 1000 bp
<= 10000 bp
> 10000 bp

label
chromosome
plasmid
ambiguous
unlabeled



Vizualizacia skor plazmidov

Sample robertson-benchmark_abau-SAMN10163228-s, plasmid_score

lengths

<= 100 bp
<=1000b
<= 10000
> 10000 b

Q0o -

plasmid_score
@® 0.0035
® 0.058
® o011
0.17
0.22



Vizualizacia predikovanych hodnét a skér plazmidov

Sample robertson-benchmark_abau-SAMN10163228-s, label:plasmid_score
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<= 100 bp
<=1000b
<= 10000

> 10000 h
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0.058
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Dakujem za pozornost’



