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1ICluto v2

Self-Distillation na break-junction datech

Jak naucit neuronovou sit ¢ist vodivostni krivky, aniz bychom ji
kdy rekli, co znamenaiji.

Oliver Klimt —Obhajoba DP — FEL CVUT & UOCHB AV CR Praha — 15. cerven 2026
Vedouci: Ing. Ladislav Sieger, CSc. Konzultanti: RNDr. Jaroslav Vacek, Ph.D., RNDr. Jindrich Nejedly, Ph.D.



Handout, prezentace i diplomova prace ke stazeni na...

.53‘

o =

https://defence.icluto.oklimt.com/



Problem: vzacny signal ve velkém datasetu
Klasické metody nestaci.

» desetitisice vodivostnich kfivek na jeden experiment

 vetSinou pouze tunelovaci proud, malokdy molekula

 Cil: najit je automaticky a bez ruéni anotace dat.
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Molecular bridge ~  Tunne ling Limit

Molekularni elektronika:

- stavime pristroje z organickych molekul
- velmi maly footprint, lepsi stericita

- molekula jako:
- drat, dioda, switch ¢i senzor
- alternativa ke kremiku
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ICluto v1

Predchozi verze byla kirehka.

Cluster 0 (N=31002) - Histogram PCA 32 Cluster 1 (N=10206) - Histogram PCA 32
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ICluto v1

Predchozi verze byla kirehka.

Cluster 0 (N=12661) - Histogram PCA 32 Cluster 1 (N=28547) - Histogram PCA 32
2D histogram 1D histogram 2D histogram 1D histogram
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Inspirace z pocitacovéeho vidéni *»
Drive jsme popisovali cely obrazek, nyni segmenty (patches)
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Siméoni, Oriane, et al. "Dinov3." arXiv preprint arXiv:2508.10104 (2025).



Inspirace z pocitacovéeho vidéni *»
Drive jsme popisovali cely obrazek, nyni segmenty (patches)

Semantic Highlighting for Trace 16769 (Sim > 0.80) - 41 similar patches found
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Siméoni, Oriane, et al. "Dinov3." arXiv preprint arXiv:2508.10104 (2025).



Original Input Trace x

Student & ucitel il

Jak DINO funguje.

zalozeno na Vision

Transformer architekture

Student 6. Teacher 6;
Vezmeme krivku
Studentovi poskytneme maly (lokalni) usek.
Ucitel dostane vétsi (globalni) ¢ast krivky.
Zs Zt

Trénujeme studenta tak, aby se shodl s ucitelem.

Vahy ucitele jsou prumérem minulych vah studenta. . Stop Gradient
raaien

Bez anotaci, bez jediné supervize. Update



Trenink o oo

S | Vﬁbél‘ mOdelu trénovacich krivek
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Co jsme treninkem ziskali?

Naucenou reprezentaci kazdeho patche! .
a ‘b

Cosine Similarity(a,b) = ———
- 1]} - {|b]

6666666666 - Dual-Patch Contrast (Mutual Sim: 0.9053)
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Similarity search

Jeden referencni patch — 9 766 molekularnich krivek

Matched Traces (N=9766) Remaining Traces (N=31442)
2D histogram 1D histogram 2D histogram 1D histogram
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Conductance [log(G/Gy)]

btizny dataset

Remaining Traces (N=33752) Matched Traces (N=316)
2D histogram 1D histogram 2D histogram 1D histogram
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Kam jsme BJ analyze pokrogili?

74dna anotace Zadné parametry aparatury _Vhled* do kiivek

Neuronova sit se uéi ze Staci referencni patch a Neuronova sit rozlisi, co je
samotnych dat. podobnostni prah. podstatne.

V cem budeme pokracovat?:
e Hledani pomoci vice patchu, jeden neni dostatecny.

e Anotace pomoci DINO &4 ziskame benchmark jako je ImageNet.
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Score

, Odhad rozteCe elektrod pomoci
Segmentace pomoci iCluto & DINO

UNet + RANSAC

Consolidated Semantic Highlighting for Trace 16769 :

Trace 21732 Analysis
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CLS token |

Odpoved: K-Means pri K=2 selhalo i u CLS.

Cluster 0 (N=26980) Cluster 1 (N=14228)
2D histogram 1D histogram 2D histogram 1D histogram
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CLS token |i
Odpoved: K-Means pri K=2 selhalo i u CLS.

Raw Input Trace in log,o scale

Linear Projection (E)

Patch
Embeddings

Sequence of Tokens to Transformer Encoder



Externi validace |
Odpovéd: TL;DR kJ Je to slozité...

» Absence anotaci (jak na UOCHB, tak obecné)
e Jina aparatura, ale hlavné jiné prostredi ziskavani krivek

e pokojova teplota Xtémeér 0 K (paper zminuje 4 K, nezminuje tlak)

* Naprosto jina vzorkovaci frekvence (paper neuvadi jaka) a artefakty.
« /Z dat Spatné citelny tunelovaci segment &d Obtizne urcit indifaktor.

* Velmi odliSné okno zabéru (hodné bulk, hodné molecular bridge).

« Na UOCHB dominuje limit pFistroje, ale zaznamové okno dano spise historicky.



Externi validace Il
Odpoveéd: TL;DR LJ Je to slozité

Elbow Method — CLS Token K-Means (powers of 2)
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log(G/Gy)

Externi validace lll

Priklad augmentace.
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Auto-encoder |

Bere v potaz celou krivku.

» Jak vymezit vodivost molekuly?
e podobné uskali jako iCluto v
* Natrénovano v radu minut.
... avysledky jsou neuspokojujici.
* Molekularni rezim ma rtzné delky
e ->ruzneé dlouhé input vektory
* |ze vyreSit paddingem &i fixnim vyrezem.

e ale molekuly majiod ~4 Ado~ 13 A

Conductance [logig (G/Gyp)]

\L\ Encoder Latent \L\

Input Trace Output Trace

Autoencoder Input vs. Output (trace #1233)

— |Input
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Conductance [log(G/Gy)]

Auto-encoder li

Vysledek
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Aparatura
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Reprezentace a embedding prostor

o 256-dim vektory promitnuty do RGB prostoru.

Bulk patches, Plateau patches a Tunnelling patches se shlukuji k sobé.

Joint 3D PCA Space: 16769 vs 16549

Trace 16769 (Patch PCA Mapping)

Trace 16549 (Patch PCA Mapping)

® Trace 16769
A Trace 16549

\

~ 0.4

~ 0.2

~ 0.0

~—0.2

~—0.4

~—0.6

PCA 3



