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Verfahren des maschinellen Lernens konnten mittlerweile in einigen verschiedenen
Anwendungsbereichen erfolgreich eingesetzt werden. Dazu gehdren zum Beispiel, Recommender
Systeme, Teilprobleme fur das autonome Fahren und vieles mehr. Hier, kommen mittlerweile oft
tiefe neuronale Netzwerke zum Einsatz. Insbesondere zur Bilderkennung und auch anderen
Klassifizierungsproblemen konnten sogenannte Deep Convolutional Networks erfolgreich
entwickelt und in Anwendung gebracht werden. Diese werden bisher jedoch meist nur auf Daten in
Form von 2d Tensoren erfolgreich eingesetzt. Im Gegensatz dazu gibt es jedoch auch eine groliere
Klasse von Problemen, in der die Eingangsobjekte zun&chst nur als graphendhnliche Strukturen
vorliegen. Dazu zdhlen zum Beispiel prediktive Modelle fur Mehrkdrpersysteme, wie zum Beispiel
die Vorhersage von Eigenschaften von Molekilen oder Materialien, wie sie innerhalb von Ansatzen
des daten-getriebenen virtuellen Molekdl- oder Materialdesigns zum Einsatz kommen.

Ziel dieses Forschungsprojektes ist es Deep Convolutional Network Verfahren fir Graphen
anzupassen und insbesondere flr Problemstellungen aus der Physik und Chemie anzuwenden.
Hierzu sollen spezifische Problem angepasste Netze mit Frameworks wie TensorFlow oder pyTorch
praktisch umgesetzt und validiert werden. Des Weiteren soll in diesem Zusammenhang neben dem
Grundkonzept und die wichtigsten Techniken des Deep Learnings auf weitere aktuelle
Entwicklungen wie Autoencoder und Generative Modelle zum Beispiel zum Design von Molekilen
oder Materialien eingegangen werden.

Prufungsleistung: Présentation des Projekts

Inhaltliche Voraussetzungen: Kenntnisse in Analysis, Linearer Algebra, Numerik und
Programmierung im Umfang der Module der Bachelorstudiengénge. Vorkenntnisse in Python (oder
zumindest Matlab) sind winschenswert.

Der Dozent, Dr. Jan Hamaekers, Fraunhofer Institute for Algorithms and Scientific Computing
SCAI, steht unter jan.hamaekers(at)scai.fraunhofer.de fur Rickfragen gerne zur Verfugung.
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