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Text posudku:

Cilem préce je prozkoumat aplikaci populdarnich metod strojového a hlubokého uéeni na farmako-
logicky problém rozsifovani aplikovatelnosti 1é¢iv (“drug repurposing”) a vysledky potvrdit expe-
rimentem; prace tento cil splauje.

Hlavnim autorovym piinosem a vysledkem je aplikace ruznych zlepSeni na stavajici modely
uceni. V porovnan{ se publikovanym vyzkumem (2018) se autorovi podafilo zvysit kvalitu predikce
o nékolik (cennych) procent v metrikdch AuC/AuPR, a navic poukdzat na prozatim neidentifiko-
vané, nadéjné vypadajici kandiddty pro drug repurposing. Vysledek experimentu (tabulky 4.1 a
4.2) se celkové dd povazovat za tspéch.

Implementace experimentu je provedend v Pythonu zpusobem obvyklym pro framework Ten-
sorFlow, kéd ma celkem asi 500 fadek, drobné programatorska dokumentace je k dispozici. Pouzity
dataset je z velké ¢dsti prevzaty z publikace. U autorova pifspévku ke vstupnim dattum (deskrip-
toram/fingerprintum sloucenin z databdze DrugBank) bych ocekdval néjakou reprodukovatel-
nou metodu (napf. skript) slouzici k vygenerovani z jasné identifikovanych zdkladnich dat, v
tomto pripadé nejspis z DrugBankového SDF. Metodologicky by se dalo otekavat porovnavani
vice kombinaci parametru modelu; napiiklad by bylo vhodné ovéfit, jestli model vyuzivajici che-
mické deskriptory (popsany v sekci 4.4) nepujde ‘opravit’ vétsimi latentnimi vektory nebo lepsimi
deskriptory (PubChem fingerprint byl navrzeny pro akceleraci vyhleddvan{ v databdzich, pro drug
repurposing by moznd byly vhodngjsi deskriptory pouzivané v QSAR modelech, typicky ECFP).

Vétsinu textové ¢asti prace tvoii pomérné rozsihly popis zdkladnich technik strojového uceni
a hruby prehled terminologie a technik ve vyzkumu interakci proteint a malych molekul. Ten se
dé povazovat za pomérné dobry uvod do problematiky, samotnym vysledkum a autorové piinosu
je pak v textu bohuzel vénovano pomérné mélo mista.

Text préace trpi néasledujicimi nedostatky:

e Autorovy vysledky a navrh experimentu by mohly byt popsané piehlednéji, idedlné s predstihem

pfed technickymi detaily, pffpadné naznaceny uz v ivodu préce, ktery se ted konkrétnich

cili dotyka jen velmi okrajové. Motivace pro vétsinu textu prace by pak byla jasnéjsi.



e Popis vysledku je sice dostatecny, je ale dobrym zvykem podobné experimenty prezento-
vat systematictéji jako hypotézy, a tyto nésledné potvrzovat nebo vyvracet empiricky tes-

tovanim. Pfehledny seznam dokazanych nebo vyvracenych hypotéz chybi.

e Text obsahuje nékolik spatné pochopitelnych souvéti (mimo jiné napf. popis grafového
vstupu neuronovych siti v sekci 3.4.3 strana 50, nebo ponékud matouci motivaci pro aproxi-
maci vypoctu chyb hypotézy v sekci 3.1.1, strana 19, tfeti odstavec). Vyskytuji se ob¢asné
problémy se porfddkem slov a ¢leny (napf. ‘an another’ str. 31 odst. 4, nebo nékolikrat se vy-
skytujici ‘An example is...’), mirné nekonzistence (napi. nendpadné ‘grows smaller’, str. 43

dole), a ruzné dalsi drobnosti (napi. apostrofové zkratky sloves).

e Uvod do problematiky je pomérné obsahly az zdlouhavy, naproti tomu popisu hlavnich algo-
ritmu pouzitych piimo pro experiment (napf. low-rank matrix factorization) a jejich napojeni
na zbytek hlubokého uceni je vénovano pomérné malo mista. Nékteré dlouhé bloky nestruk-
turovaného textu (sekce 2.2 a 3.2.1-3.2.3) by mohly byt rozdéleny nebo systematizovany,

napf. pomoci ruznych podsekei nebo seznama.

e Obcas se vyskytuji neptijemné formatovaci potize, napf. nadpis sekce 3.4.2, rozlieni nékterych
grafu (obrazky 2.4-2.7), ponékud nestandardni formdt citacnich referenci s dvojitymi hra-
natymi zdvorkami, chybéjic odkaz na (trochu nepidtelsky barevné) obrazky 2.1 a 2.2 v textu,

a nevysvétlené ¢islovani v obr. 2.1.

Predpokladam, ze hlavni namitky k préci by bylo mozné odstranit dostatetnym jazykovym
a strukturnim editovanim textové ¢asti. Celkové by proto nemély tvorit prekazku obhajitelnosti

jinak kvalitnich vysledku prace.

Praci doporucuji k obhajobé.
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