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Zusammenfassung

Techniken des maschinellen Lernens und der kiinstlichen Intelligenz gewinnen fiir der Wirtschaft und Wissenschaft
zunehmend an Bedeutung. Liegen die Daten nicht in Form von Zahlen vor, sondern haben eine komplexe Struktur wie
Proteine, RNA oder Molekiile, werden diese zundchst mit unterschiedlichen Verfahren in numerische Reprasentationen
berflihrt, um in einem nachsten Schritt Techniken des maschinellen Lernens anwenden zu kénnen. Die
Interpretierbarkeit im Bezug auf die urspriingliche Struktur der Daten geht hierbei in der Regel verloren. Fiir viele derartige
Daten existieren jedoch auch von Experten entworfene Ahnlichkeitsmafe, die komplexes Domanenwissen beinhalten.
Diese konnen fiir das maschinelle Lernen bis jetzt jedoch nur stark eingeschrankt genutzt werden. Ziel des Projekts ist es
daher, (i) solche Ahnlichkeitsfunktionen zu analysieren und neue zu entwerfen, (ii) Lernverfahren zu entwickeln, die diese
unterstiitzen, und (iii) mit diesen konkrete Probleme der Chemieinformatik zu l6sen. Fortschritte beim Design von RNA
Therapeutika, polyketid-basierten Pharmazeutika und der Vorhersage vom Tandem-Massenspektren wird einen groRen
Einfluss auf viele Bereiche der menschlichen Gesellschaft haben. Unser Ansatz verspricht genauere und effizientere
Lernverfahren, die dariiber hinaus eine bessere Interpretierbarkeit aufweisen.
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