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Bei der Verwendung von maschinellen Lernverfahren im computergestützten 
Wirkstoffentwurf tritt insbesondere bei großen Datensätzen häufig das Prob-
lem auf, das die Datenbasis sehr unbalanciert ist. Die optimale Vorgehens-
weise in diesen Fällen ist die Berücksichtigung der Ungleichverteilung durch 
eine Anpassung der Loss-Funktion. Dies ist bei den vorhandenen Implemen-
tierungen von maschinellen Lernverfahren allerdings nur schwierig zu reali-
sieren. 
Aus diesem Grund soll eine Schnittstellenbibliothek programmiert werden, 
die es ermöglich eigene Formulierungen von maschinellen Lernaufgaben 
durch die Optimierungstoolbox CPLEX lösen zu lassen. Im Besonderen soll 
es möglich sein eigene Loss-Funktionen in die Quadratischen Programme der 
Support Vektor Maschinen zu integrieren. Hierzu müssen die QP Formulie-
rung unter Verwendung einer Java basierten Bibliothek, die am Lehrstuhl 
entwickelt wird implementiert werden um die entsprechenden Schnittstellen 
der CPLEX Toolbox ansprechen können. 
Die fertige Schnittstellenbibliothek soll getestet werden indem problemspezi-
fische Loss-Funktionen mit den generischen SVM Formulierungen von 
LibSVM und der auf große Datensätze spezialisierten LibLinear auf Proble-
men aus dem computergestützten Wirkstoffentwurf verglichen werden. 
Voraussetzungen: 
Sehr gute Java und Machine Learning 
Kenntnisse, Erfahrung in der Verwen-
dung und Entwicklung komplexer 
Softwarebibliotheken 
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