Kompiuterio mokymo metodai fizikiniy ir biocheminiy

duomeny analizéje

Doktorantas: Tomas Raila
Darbo vadovas: prof. dr. Tadas Meskauskas

2021-09-30

1/26



o Studijy laikotarpis: 2017-2021 m.
o Ataskaita uz 2020/2021 studijy metus (Il pusmetis).
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Studijy / ataskaitinio pusmecio planas ir jo vykdymas

Visy studijy planas ir jo vykdymo suvestiné:

Studijy metai | Egzaminai Dalyvavimas Publikacijos
konferendijose
Planas | Ivykdyta | Planas Ivykdyta | Planas Ivykdyta | Buklé
1(2017/2018) 2 2
11(2018/2019) | 2 2 1 1 1 1 Publikuota
111 (2019/2020) 1 1 1 1 Publikuota
IV (2020/2021) 1 1 [teikta

Ataskaitiniy mety darbo planas ir jo jvykdymas (2020/2021 studijy metai, IT pusmetis):

Clarivate Analytics Web of
Science duomeny bazéje.

Egzaminai Dalyvavimas Publikacijos
konferencijose
Planas Ivykdyta | Planas Ivykdyta Planas Ivykdyta
- - - - Straipsnis recenzuojamame | Publikacija
periodiniame leidinyje, parengta ir
turin¢iame citavimo rodiklj jteikta
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Moksliniy tyrimy ir disertacijos rengimo etapai

2.3.1. Sugeneruoti sintetinij duomeny rinkinius,
palyginamus su realiais duomenimis.

2.3.2. Atlikti modeliy apmokyma su sintetiniy ir realiy
duomeny rinkiniais, naudojant paskirstyty skaiciavimy
resursus_ar_specializuoty_aparatiiring jrangg (grafinius

Darbo pavadinimas Adlikimo Pastabos
terminai

! MFJkShm.q tyrimy d{“,nam]os tema apZvalga ir analizé 20180430 1. SusipaZinta su dalykine sritimi: elektrocheminio impedanso
(Lietuvoje ir uzsienyje): spektroskopija (EIS), atominés jégos mikroskopija (AFM), baigtini
1.1. SusipaZinti su Siuolaikiniais kompiuterio mokymo llj Py o i’EM s J g}q dini opya ’ 'kagl' "t
metodais (konvoliuciniai, rekurentiniai neuroniniai tinklai, Slf;l“e;[ﬁ riizlre(;ni; ( ). Surinkti pradiniai tyrimams reikalingy
giliojo mokymosi metodai ir t.t.) ir jy taikymais. . A Lo P
1.2. Pasirinkti konkrecios dalykinés srities fizikiniy ar 2 g’a.“fqim."a‘g“"‘g E‘“"‘E"“*d"f‘e}‘("dﬁ "‘l‘“}i:‘!“?l“f?;uf“ff’“P‘d"‘.“*
biocheminiy duomeny rinkinj ir susipaZinti su jy gavimo Visluoksniy membrany su defektais elekirinio laidumo savybes.
procest. Modeliai realizuoti naudojant COMSOL Multiphysics paketa,

. . . . S kaiciavimus atliekant MIF paskirstyty skai¢iavimy tinkle.

1.3. ApZvelgti pastaryjy mety tyrimus, susijusius su by - . 3 o S

kompiuterio - mokymo metody taikymu pasitinktos 3. Tirta plrllklauslomyhe tarp defequl .dydzw, Iank_lo,l 1551barstylmo_

dalykinés srities duomeny analizéje. geometrijos ir - membrany _elel(_tflnl_q charakeeristiky. - Palyginti
rezultatai, gauti naudojant sintetiSkai sugeneruotus bei realiuose
eksperimentuose gautus defekty pasiskirstymus.

4. Pradétas kurti metodas automatiniam defekty aptikimui atominés jégos

mikroskopo nuotraukose.

2 | Mokslinio tyrimo vykdymas: 2018.10.30 Sudaryti ir eksperimenti3kai i3tirti du teoriniai defekty klasterizacijos
2.1. Tyrimo metodikos sudarymas: modeliai, lyginant sintetiskai sugeneruotus defekty pasiskirstymus su
2.1.1. Sukurti duomeny paruosimo modeliy apmokymui eksperimentiSkai uZregistruotais. Pasililyta metodika, leidZianti
glilgdisl(al:]aryﬁ fizikiniu it biocheminiu d - léiefkibiv_ _'d?reikﬁi clefehqu Klasterizacijos stiprumq pagal erdvinj
.1.2. Su izikiniy ir biocheminiy duomeny analizés efekty iSsidéstymq membranoje.
algoritmus, paremtus kompiuterio mokymo metodais. Naudojant baigtiniy elementy metodq modeliuotos membranos su
Z.ti{l’atﬂy[i_:ﬁ?a is egzistuojanﬁiqlprogyan{i_nési:an_gos skirtingais defekty Klasterizacijos modeliais bei skirtingais jy
pakety pasirinkti programas, realizuojancias tyrime parametrais.
numatytus kompiuterio mokymo modelius. Tiriamas 1ySys tarp realiose membranose esanciy defekty
2.2. Teorinis tyrimas: o . 2019.10.30 pasiskirstymy ir teoriniy klasterizacijos modeliy parametry. Pasitlyta
2.2.1. Nustatyti parinkty kompiuterio mokymo algoritmy pradiné metodika, leidZianti kokybiskai jvertint defekty
pradinius parametrus, atlikti statisting duomeny rinkinio Klasterizacijos egzistavima i5 eksperimentinio EIS spektro.
analizg . X . Tirtos FEM modeliavimo proceso optimizacijos galimybés,
2.2.2. Paruoiti apmokymo duomeny aibe, parengti parenkant optimaly tinklelio tankj, tiesiniy lyggiy sistemy sprendimo
sintetiniy duomeny generavimo metodik. o ) metoda bei jo parametrus ir skaiciavimy aplinkg.

2.23.  Remiantis ~sudarytais ~ matematiniais ir Sprendziamas defekty aptikimo AFM mikroskopijos nuotraukose
;O?E‘u‘e_f_ iais modeliais numatyti navjus rezultaus. 20200130 uzdavinys, taikant nesudétingus skaitmeniniy vaizdy analizés
.3. Empirinis tyrimas: .01

metodus (Hough transformacija).




Moksliniy tyrimy ir disertacijos

procesorius).
2.3.3. Verifikuoti skaiiavimy rezultatus, palyginant juos
su ekspertiniu vertinimu bei literatiroje pateiktais
vertinimais.

2.4. Gauty duomeny analizé, apibendrinimas, iSvady 2020.10.30
parengimas:
2.4.1. Palyginti su skirtingais modeliais gautus rezultatus
tarpusavyje bei kity autoriy tyrimy kontekste. ISskirti
efektyviausius modelius bei jy parametrus, optimizuoti ji

| |taikyma.

3 | Atskiry daktaro disertacijos daliy (tyrimo metodikos, 2021.02.01 1. Taikant masininio mokymosi metodus sprendziamas defekty

rezultaty, ginamy teiginiy, iSvady, irkt.) parengimas: aptikimo AFM vaizduose uZdavinys. Gauti pradiniai rezultatai
1. Pasiiilyti naujq ar patobulinty kompiuterio mokymo naudojant konvoliucinj neuroninj tinklg.
metodiky, tinkamg pasirinktos dalykinés srities duomeny 2. Lyginami eksperimentiskai gauti membrany EIS spektrai ir jy
analizei. atitikmenys, gauti atlikus baigtiniy elementy modeliavimg pagal
2. I3tirti pasidilyty metody optimizavimo, atsizvelgiant | Zinomas arba AFM vaizduose atpaZintas defekty koordinates.
taikymus fizikoje ir biochemijoje, galimybes. 3. Tiriamas rysys tarp defekty aptikimo AFM vaizduose tikslumo bei
3. Pateikti duomeny analizés, atliktos pasitlytais pokyéiy sumodeliuotuose EIS spektruose, naudojant sintetiskai
kompiuterio mokymo metodais, rezultatus, juos palyginti sugeneruotus defekty pasiskirstymus, atitinkanius jvairaus tikslumo
su Kity autoriy publikuotais rezultatais. defekty aptikimo rezultatus.

4. Pradétas rengti disertacijos tekstas.

4 | Daktaro disertacijos parengimas ir svarstymas padalinyje 2021.06.30 1. Pritaikyti alternatyvis defekty aptikimo AFM vaizduose metodai
(Hough transformacija, 3ablono atitikimas), palygintas jy tikslumas su
konvoliucinio neuroninio tinklo rezultatais.

2. Kiekybiskai jvertinta defekty aptikimo AFM vaizduose tikslumo
jtaka modeliuojamiems EIS spektrams, pastarieji palyginti su
eksperimentiSkai gautais EIS duomenimis.

3. Apibrézta galutiné disertacijos struktlra, pagrindinés dalys
pildomos remiantis publikacijy medziaga.

|5 | Daktaro disertacijos gynimas 2021.09.30 Parengtas pirminis disertacijos variantas (juodrastis).
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Straipsniai recenzuojamuose periodiniuose leidiniuose

o Raila T., Penkauskas T., Jankunec M., Dreizas G., Meskauskas T.,
Valincius G., (2019). Electrochemical impedance of randomly
distributed defects in tethered phospholipid bilayers: Finite element
analysis.

e 2019 m. publikuotas zurnale Electrochimica Acta

@ Raila T., Ambrulevicius F., Penkauskas T., Jankunec M., Meskauskas
T., Vanderah D. J., Valinéius G., (2020). Clusters of protein pores in
phospholipid bilayer membranes can be identified and characterized by
electrochemical impedance spectroscopy.

e 2020 m. publikuotas zurnale Electrochimica Acta

@ Raila T., Penkauskas T., Ambrulevi¢ius F., Jankunec M., Meskauskas
T., Valin€ius G., (2021). Al-based Atomic Force Microscopy Image
Analysis Allows to Predict Electrochemical Impedance Spectra of
Tethered Bilayers Affected by Pore-Forming Toxins.

o Publikacija parengta ir jteikta
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Straipsniai konferencijy leidiniuose

e Raila. T., Meskauskas T., ValinCius G., Jankunec M., Penkauskas T.
(2019) Computer modeling of electrochemical impedance spectra for
defected phospholipid membranes: finite element analysis

e 2020 m. publikuotas Springer LNCS 11974
e Raila T., Jankunec M., Meskauskas T., Valinius G., (2020).
Computational models of defect clustering for tethered bilayer
membranes.

e 2020 m. publikuotas Springer LNCS 12253
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Dalyvavimas konferencijose

@ 10-oji tarptautiné konferencija ,Data Analysis Methods for Software
Systems” (DAMSS2018), 2018-11-28 — 2018-11-30, Druskininkai,
Lietuva.

@ 9-0ji Jaunyjy mokslininky konferencija ,,Fiziniy ir technologijos moksly
tarpdalykiniai taikymai®. 2019-03-12, Vilnius, Lietuva.

@ 3-0ji tarptautiné konferencija ,,Numerical Computations: Theory and
Algorithms” (NUMTA2019), 2019-06-15 — 2019-06-20, Krotoné,
Italija.

@ 20-0ji tarptautiné konferencija ,International Conference on
Computational Science and lts Applications” (ICCSA2020),
2020-07-01 — 2020-07-04, Kaljaris, Italija.

e Dalyvauta nuotoliniu budu
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Tyrimo objektas

o Nagrinéjami trimaciai prikabinty dvisluoksniy lipidiniy membrany
(tBLM) modeliai su laisvai apibréztais defekty issidéstymais.
e Bendradarbiaujama su VU GMC Biochemijos instituto mokslininkais.
@ Baigtiniy elementy metodu (FEM) modeliuojamos EIS
(elektrocheminio impedanso spektroskopija) spektry savybés ir
tiriamas jy ry3ys su defekty pasiskirstymo tipu, jy tankiu bei dydziu.
@ Analizuojami membrany skaitmeniniai vaizdai, gauti naudojant
atominés jégos mikroskopija (AFM).
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Trimatis membranos modelis
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(a) Trimacio membranos modelio
skerspjuvis defekto aplinkoje
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(b) Modelio geometrija (c) Defekty issidéstymas
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Matematinis modelis

@ FEM sprendziama Laplaso lygtis:

V- (5(x,y,2)VP(x,y,2)) =0 (1)
&(x,y,z)=U(x,y,z)—|—jw€(x,y,z), (2)

@ Krastinés salygos:
qD(Xaya hhex) =1 (3)
®(x,y,0)=0 (4)
n-J=0 (5)

@ Srovés tankis:

J(x,y,z):—5(x,y,z)V¢(x,y,z) (6)

@ Admitansas:

[ —n-J(x,y, hrex) dx dy

(%:¥) €T hex 1
y = x ;
Shex (D(Xa Y, thX) ( )
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EIS parametrai

o EIS - elektrocheminio impedanso spektroskopija
@ [Svestiniai parametrai:

Fmin — daznis f kuriame arg Y'(f) jgyja maziausia reiksme,

(8)
arg Y (fmin) — admitanso fazés reiksmé taske fin, (9)
(10)

90

80

g?ﬂ

50

107 10 109 10' 10° 10° 10° 105  10°
fiHz

2 pav.: Sumodeliuoto EIS spektro pavyzdys
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Membranos parametry kokybinis jvertinimas

o Egzistuoja kokybinis panasumas tarp analitiskai gauty EIS spektry
homogeniskiems defekty pasiskirstymams bei skaitiskai sumodeliuoty
spektry esant atsitiktiniams pasikirstymams.

o Atsitiktinai kompiuteriu sugeneruoty ir eksperimentiskai gauty defekty
pasiskirstymy (esant fiksuotam tankiui) EIS spektrai sutampa tik
pasiskirstymy be klasteriy atvejais.

o Pagal eksperimentiskai gautus EIS spektrus jmanoma jvertinti
membranos defekty savybes.
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Defekty klasterizacijos modeliai

o Atsitiktinis iSsidéstymas (klasterizacijos néra)
o Defekty tarpusavio trauka (3a pav.)
@ Procedurinis triuksmo generavimas (/attice convolution noise - LCN)

(3b pav.)
25 nm 3 3 3 25nm
2.5 2.5
o : e\
4 AR YAy 20 nm el 20 nm
oy ot JSISEHTEEREEA,
S N AY - o
£1 ?:?\Q%‘Iﬁgf. W 150m | RS \ | |}150m
E 15, s :‘”"-‘q £ 15 SQp!
= =
Lo i NGRSt 10nm 5 4’5‘" 10 nm
A
0.5p--------- 5nm  0.5p-------- \ :‘ ‘sﬁ‘?’%” 5nm
AV A
0.0 0.0 U D D
00 05 10 15 20 25 00 05 1.0 15 20 25
X, pm X, pm
(a) Defekty tarpusavio trauka (b) Procedurinis triuksmo generavimas
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Klasterizacijos rodikliai

o - Voronojaus diagramos sektoriy
ploty standartinis nuokrypis
o Atsitiktinis defekty
iSsidéstymas: o ~ 0.54

o Realus defekty issidéstymai,
fiksuoti AFM: o > 0.8

Kitos metrikos:

@ Asimetrijos koeficientas
(skewness)

@ Ekscesas (kurtosis)

@ Absoliutusis medianos
nuokrypis (MAD)

4 pav.: Membranos AFM vaizdas su
defekty Voronojaus diagrama
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Klasterizacijos kokybinis jvertinimas

o Defekty issidéstymo pobudzio identifikavimas: homogeniskas
(reguliarus), atsitiktinis ar klasterizuotas.

o Klasterizacijos jvertinimas pagal spektro ruozo aplink minimuma
forma, pasiulyta metrika ¢

EE Homogeneous
EEm Random

B Ppip=0.1,5=0.35
B Ppin=0,5=0.35

Pmin=0.0,5=0.7
~

EE Homogeneous
BN Random

B Ppip=0.1,5=0.35
B Ppmin=0,5=0.35

Pmin=0.0,5=0.7
~

10° 10* 102 10° 10* 10° 10 102 10° 104
flHz fIHz
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Klasterizacijos kiekybinis jvertinimas

o Pasireiskiant defekty klasterizacijai keiciasi EIS spektry forma,
atsiranda papildomi minimumai.
o Klasterizacijos efekto jvertinimas pagal EIS spektra:

e Voronojaus diagramos rodiklis o
e LCN ar kito modelio parametrai

1072 107" 10° 10' 10° 10° 10* 10° 10

N S T T I T T TR T T f He
f e (b) Klasterizuotas defekty
(a) Atsitiktinis defekty issidéstymas issidéstymas (LCN modelis)
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AFM vaizdy analizé

@ Duomeny rinkinys: po 9 vaizdy
fragmentus i 3 membrany pavirsiy.
o Vienas fragmentas (512 x 512
raiska) atitinka 2um x 2pum
pavirsiaus plota
@ Tikrosios defekty koordinatés
suzymeétos eksperto (apie 1000

pavyzdziy)

o Tiems patiems membrany 6 pav.: Defekty klasteriai
bandiniams papildomai atlikti EIS
matavimai
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Defekty aptikimas AFM vaizduose

@ Defekty zony ploty matavimas
o Slenkstinis filtras (angl. threshold)
e Morfologinis apdorojimas
e Zonos dydis vaizdo taskais / vidutinis vieno defekto dydis = defekty
kiekis zonoje

o Defekty koordinatés priskiriamos klasterizuojant zonos taskus su
K-means
o Rezultatai:
AFM surface Ntrye Npred Precision Recall F1
1 172 114 0.860 0.570 0.685
2 97 114 0.553 0.649 0.597
3 158 194 0.613 0.753 0.676

7 pav.: AFM vaizdo apdorojimo zingsniai
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Defekty aptikimas AFM vaizduose (2)

@ Hough transformacija

e Slenkstinis filtras
e Morfologinis apdorojimas

o Apskritiminé Hough transformacija (CHT)

@ Parametrai: Hough slenkstis, galimy apskritimy spinduliy intervalas.

o Rezultatai:

AFM surface Ntrye Nopred Precision Recall F1
1 172 201 0.577 0.674 0.622
2 97 156 0.436 0.701 0.538
3 158 140 0.614 0.544 0.577
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Defekty aptikimas AFM vaizduose (3)

@ Konvoliucinis neuroninis tinklas (CNN)

o Architektura: SSD FPN ResNet-50
e Bazinis modelis apmokytas su COCO vaizdy rinkiniu
o Pritaikytas defekty aptikimui AFM vaizduose
e Apmokymo aibé - 15 vaizdy fragmenty, testavimo aibé - 12 fragmenty
AFM surface Precision Recall F1
1 0775 0581  0.664
2 0555 0680  0.611
3 0.757 0.728 0.742

800 1200 1600 800 1200 1600
x/nm x/nm
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Defekty aptikimo tikslumas ir pokyciai EIS spektruose

@ Tikslumo vertinimo metrikos: precision, recall, F1

o EIS spektry, atitinkanciy tikrasias ir prognozuotas defekty koordinates,
palyginimas minimumo tasko atzvilgiu:

A flog = |0g10(f(tr )) — log (f(pred))

min min

AargY = arg y (rue) —arg y (pred)

min min

(i, argaii®)

red)
— Predicted (rae?, argY ire®)
501 — True

10° 10t 102
f[Hz]

@ Pasirinkus tikry (eksperto suzyméty) defekty koordinaciy rinkinj, i$ jo

generuojami sintetiniai rinkiniai, pasizymintys skirtingomis F1 ir Qy
reiksmémis:

10% 104

Qv = N e

22/26



Neklasterizuoty sintetiniy def. rinkiniy generavimas

Esami defektai pastumiami prie
koordinaciy pridedant
atsitiktines reiksmes

Dalis atsitiktinai parinkty
defekty pasalinama (imituojami
klaidingai neigiami atvejai)
Pridedama dalis defekty su
atsitiktinai parinktomis
koordinatémis (imituojami
klaidingai teigiami atvejai)
Problema: sisteminiai
nuokrypiai salygojami
kintancios klasterizacijos

nargy

nargy

Bargy

F1 5 [
A B 1a
2 09 2
12
1 1
os
3 go 10
07
-1 -1
08
- 06 -2
06
E E
06 04 -0z do o2 06 o4 -6z do o2
By By
F1 On
3 T3
3 D 14
2 2
09
12
1 1
08 x
3 20 10
3
N 01 T,
08
-2 06 -2
06
-3 -3
26 04 02 oo o2 L6 04 -0z oo o2
By By
F1 Q
3 0 M 3 0 1
E 005 F 14
2 _1: 090 2 e "1:
o0 . oo . 12
1 ‘f"-vw_m‘ o8 R e
Ko ool o 080 5 b oobtio
ag a7 oo
o 0 B o 2o SO e o 10
e BLe 075 § e BLE
a o 070 ) 2
0.65 o8
-2 0.60 -2
5 0ss 06
e s 52 o0 o2 %6 s 52 o0 o2



Klasterizuoty sintetiniy def. rinkiniy generavimas

o Pagal tikrasias defekty a o
koordinates sudaromas KDE <
(angl. kernel density
estimation) modelis

nargy
nargy

@ Esami defektai pastumiami prie
koordinaciy pridedant
atsitiktines reikSmes

F1 Qu

e Pasalinama dalis defekty
esanCiy arCiausiai atsitiktinai
parinkty tasky (is KDE
modelio)

nargy
nargY

On

@ Pridedama dalis naujy defekty
su atsitiktinai parinktomis
koordinatémis i§ KDE modelio

Bargy
BargY




@ EIS spektrai
sumodeliuoti su
tikromis ir
prognozuotomis
defekty koordinatémis
sugretinti su
eksperimentinémis
kreivémis

Budas apytiksliai
Jvertinti parametra
Psub, Kuris néra
iSmatuojamas
eksperimentiskai.

2 N o ©
s 8

Admittance phase [deg]

Palyginimas su eksperimentiniais EIS duomenimis

A

—— Experimental

—— Predicted (psup = 10**, rger = 1nm)

—— True (psub = 1042, rger = 1nm)

10° 10 102 10° 10*

8]

—— Experimental

—— Predicted (pgp = 104, rger = 7nm)

—— True (psup = 1042, rger = 3nm)

10° 10! 102 10° 10*

[€]

—— Experimental
—— Predicted (psub = 104, rger = 3nm)

—— True (psu = 10%%, rger=1nm)

10° 10! 102 10° 10¢
Frequency [Hz]
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