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BEMUTATKOZAS

* BME-VIK Informatikai Doktori Iskola

» Tavkozlési és Médiainformatikai Tanszék

* Témavezetém: Dr. Gyires-Toth Balint

e Kutatasi témam: graf neuradlis halok és alkalmazasaik
1) metatanulds (ensemble, pruning, one-pass pretraining)
2) agyi MRI felvételek vizsgalata (feltletek rekonstrukcidja,
felUletek osztalyozasa, pretraining, explainability)

* OTDK II. helyezés

* Open source fejlesztés: PyTorch Geometric (PyG),
The Computational Geometry Algorithms Library (CGAL)

» Oktatas: Deep Learning, Deep Learning a gyakorlatban, témavezetés

Unyi Déniel: Mit arul el Rélunk az agykéreg geometriaja? 2/sok



GRAF NEURALIS HALOK
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Halozatok mindenutt
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Halézattudomany

halézattudomany: fizikai, biologiai és tarsadalmi jelenségek halézati reprezentacié-

janak tanulmanyozasa, melyek ezen jelenségek prediktiv modelljeihez vezetnek

(US National Research Council)

prediktiv modell: gépi tanulas, mélytanulas modszerei

feladatok: csucs szintd, él szintd, algraf szintd, graf szint( predikcid
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Példa: csucsok beagyazasa
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Forrds: http://snap.stanford.edu/deepnetbio-ismb/
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http://snap.stanford.edu/deepnetbio-ismb/

A naiv modszer
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» O(N) paraméter!
» az inputok nem lehetnek kilonb6zé méret(i grafok
» nem invarians a csucsok permutaciodjara
Forras: http://snap.stanford.edu/deepnetbio-ismb/
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Graf neuralis haldk, Gzenettovabbitas

|7 \| =

‘ ‘ 05
X 4!29, ek .
XKIXIXT )

2D konvolucié graf konvolucié 10| | A

https://tkipf.github.io/graph-convolutional-networks/

WU, Zonghan, et al. A comprehensive survey on graph neural networks.
IEEE transactions on neural networks and learning systems, 2020, 32.1: 4-24.
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https://tkipf.github.io/graph-convolutional-networks/

Graf neuralis haldk tipusai
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Bronstein, M. M., Bruna, J., Cohen, T., & Veli¢kovic, P. (2021). Geometric deep learning:
Grids, groups, graphs, geodesics, and gauges. arXiv preprint arXiv:2104.13478.
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Erdekes alkalmazasok: fizikai szimulacidk
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Sanchez-Gonzalez, A., Godwin, J., Pfaff, T., Ying, R., Leskovec, J., & Battaglia, P. (2020, November).
Learning to simulate complex physics with graph networks. In International conference on machine
learning (pp. 8459-8468). PMLR.
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Erdekes alkalmazésok:

ETA predikcié

Derrow-Pinion, A., She, J., Wong, D., Lange, O., Hester, T., Perez, L., ... & Velickovic, P. (2021, October).
Eta prediction with graph neural networks in google maps. In Proceedings of the 30th ACM International
Conference on Information & Knowledge Management (pp. 3767-3776).
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Erdekes alkalmazasok: molekula generalas
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Hoogeboom, E., Satorras, V. G., Vignac, C., & Welling, M. (2022, June). Equivariant diffusion for
molecule generation in 3d. In International Conference on Machine Learning (pp. 8867-8887). PMLR.
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Explainability: a graf melyik részei “fontosak”?

1) van egy vagy tobb biolégiai halézatunk

2) tanitunk rajta egy graf neuralis halot (GNN)

3) megmeérjlik, milyen pontos a GNN a teszt adatokon

4) ha jonak itéljik a pontossagot, akkor megnézziik,
hogy a GNN a hal6zat mely részei alapjan hoz dontést:
explainability mddszerek, pl. INVASE

5) Uj tudomanyos eredmények, publikacié ©

Yoon, J., Jordon, J., & van der Schaar, M. (2019, May). INVASE: Instance-wise variable
selection using neural networks. In International Conference on Learning Representations.
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HUMAN KONNEKTOM PROJEKT
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Human Connectome Project

“The Human Connectome Project (HCP) has tackled one of the great scientific challenges
of the 21st century: mapping the human brain, aiming to connect its structure to function

and behavior.”

HCP Young Adult: 1200 alany, 22-35 éves kor kozott

developing HCP: 1500 alany, 20-44 hetes kor kozott,
a fogantatast kdvetben

strukturalis, funkcionalis, és diffuziés MRI mérések,
tovabbi modalitasok: MEG, viselkedés, genotipus...
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Agykéreg

a nagyagy kulsé rétege
tekervények és barazdak alkotjak

14-16 milliard neuron

Vv V V V

tomege 6sszefligg az intelligenciaval:

emberben a teljes agy tomegének a fele
struktura/funkcié térképek pl. Brodmann-teriletek
érzekelés: latas, hallas, szomatoszenzoros

mozgatés: szomatomotoros

YV V V V

alvas-ébrenlét, ontudat, beszéd-nyelv, gondolkodas,

tanulas, emlékezet, motivacio, viselkedés, érzelmek
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Wagstyl, K., Larocque, S., Cucurull, G., Lepage, C., Cohen, J. P.,
Bludau, S., ... & Evans, A. C. (2020). Automated segmentation of

cortical layers in BigBrain reveals divergent cortical and laminar
thickness gradients in sensory and motor cortices. PLOS
BIOLOGY, 18(4), e3000678.
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Agykéreg rekonstrukcio (1)

Masirozé kockak: voxeltomb/skalarmezé - haromszog mesh (geometria)

=

@ @ @ ¢
Lorensen, W. E., & Cline, H. E. (1987). Marching cubes: A high resolution 3D
surface construction algorithm. ACM siggraph computer graphics, 21(4), 163-169.
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Agykéreg rekonstrukcio (2)

File Edit View Data Surface Volume Macro Window Help

(1) Montage (x] (2) All
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Developing Human Connectome Project
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Shape descriptors

poziciovektorok (dim=3), normalvektorok (dim=3), dihedralis szogek (dim=3)
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representation
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Dong, Q., Wang, Z., Li, M., Gao, J., Chen, S., Shu, Z., ... & Wang, W. (2023). Laplacian2mesh: Laplacian-based mesh understanding.
IEEE Transactions on Visualization and Computer Graphics.
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Shape descriptors =
- poziciévektorok (dim=3)
- normalvektorok (dim=3) 5 T
- dihedralis szdgek (dim=3) . \:&

T1 /Tz arany (d I m _1 ) louchoux, C., Kudelski, D., Gholipour, A., Warfield, S. K., Viseur, S., Bouyssi-
Kobar, M., ... & Limperopoulos, C. (2012). Quantitative in vivo MRI measurement

of cortical development in the fetus. Brain Structure and Function, 217, 127-139.

- agykéreg vastagsaga (dim=1)
- sulcus mélysége (dim=1)
- atlagos gorbiilet (dim=1)

- Gauss gorbiilet (dim=1)

- heat kernel signature (dim=9)

Yun, H. J., Im, K., Yang, J. J., Yoon, U., & Lee, J. M. (2013). Automated sulcal depth measurement
on cortical surface reflecting geometrical properties of sulci. PloS one, 8(2), €55977.
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Modell: GNN
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Eredmények: graf neuralis hald
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Eredmények: graf neuralis halé + confound

42

out
out

28

28 30 32 34 36 38 40 42 28 30 32 34 36 38 40 42
y y

scan age regression MAE = 0.547 weeks birth age regression MAE = 1.586 weeks

nnnnnn

SmartlLab cru Unyi Daniel: Mit arul el Rélunk az agykéreg geometridja?

uuuuuuuuu
EEEEEE

25/sok



Modell: INVASE

critic
Ve ™ backprop
,@ > —— p'y — | loss }—
actor !

- N - -

graph neural net !
random loss
- — Py, P Mx, M .
X A X DA VA y difference reward

baseline !
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graph autoencoder

- ) backprop
graph neural net
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Eredmények: INVASE baseline/critic tanuldsi gorbék

MSE/baseline_train o i : MSE/critic_train o i
1000 1000
500 500
0 0
0 20 40 60 80 0 20 40 60 80

nnnnnnn
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Eredmények: INVASE actor tanulasi gorbe

MSE/actor_train n

1500
1000

500

-500

-1000 J

S nnioia.
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Eredmények: INVASE-baseline
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Yy y
scan age regression MAE = 0.484 weeks birth age regression MAE = 0.561 weeks
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Eredmények: INVASE-critic

42 42
40 40
38 38
2 36 £ 36
o' S
£ v
5 e
p: 34 534
32 32
30 30
28 28
28 30 32 34 36 38 40 42 28 30 32 34 36 38 40 42
y y
scan age regression MAE = 0.545+0.047 weeks birth age regression MAE = 0.746+0.054 weeks
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‘ dHCP csoport eredményei

-3

Mid-thickness ' Inflated Very Inflated Sphere
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dHCP csoport eredményei

Multiscale Surface Vision Transformer

Model Aug. Shifted PMA PMA GA GA
Attention Template Native Template  Native

SUNet [32] v n/a 0.75£0.18 1.63+0.51 1.14+0.17 2.4140.68
MoNet [24] v n/a 0.61£0.04 0.63£0.05 1.50£0.08 1.68%0.06
SiT-T (ico2) v n/a 0.584+0.02 0.664+0.01 1.04+0.04 1.2840.06
SiT-T (ico3) v n/a 0.5440.05 0.684+0.01 1.03+£0.06 1.2740.05
SiT-T (ico4) v n/a 0.574+0.03 0.834+0.04 1.41+0.09 1.4940.10
MS-SiT v X 0.49+0.01 0.59+0.01 1.004£0.04 1.1740.04
MS-SiT v v 0.49+0.01 0.594+0.01 0.88+0.02 0.93+0.05
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Dahan, S., Fawaz, A., Suliman, M. A,, da Silva, M., Williams, L. Z., Rueckert, D., & Robinson, E. C.
(2023). The Multiscale Surface Vision Transformer. arXiv preprint arXiv:2303.11909.
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Az egészséges fejl6dés biomarkerei (1)

sub-CC00686XX19, szlletett 32.5 hetesen, T1/T2 arany
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Az egészséges fejl6dés biomarkerei (1)

sub-CC00594XX18, szlletett 40 hetesen, T1/T2 arany
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Az egészséges fejl6dés biomarkerei (2)
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Az egészséges fejl6dés biomarkerei (2)
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A koraszulottek eltérd fejlédésének biomarkerei

sub-CC00686XX19, szuletett 32.5 hetesen, T1/T2 arany
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A koraszulottek eltérd fejlédésének biomarkerei

sub-CC00594XX18, szuletett 40 hetesen, T1/T2 arany
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Tovabbi tervek

> Jobb féltekék: kb. azonos eredmények
> Pialis fellletek

> Diffuzidos MRI mérések - konnektom

Rosen, B. Q., & Halgren, E. (2021). A whole-cortex
probabilistic diffusion tractography connectome. Eneuro, 8(1).

< mnpia

SmartlLab GPU Unyi Daniel: Mit arul el Rélunk az agykéreg geometriaja? 39/sok

Intelligent Interactions EDUCATION
CENTER



KOSZONOM A FIGYELMET!
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