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Text posudku:

Ćılem práce je prozkoumat aplikaci populárńıch metod strojového a hlubokého učeńı na farmako-

logický problém rozšǐrováńı aplikovatelnosti léčiv (“drug repurposing”) a výsledky potvrdit expe-

rimentem; práce tento ćıl splňuje.

Hlavńım autorovým př́ınosem a výsledkem je aplikace r̊uzných zlepšeńı na stávaj́ıćı modely

učeńı. V porovnáńı se publikovaným výzkumem (2018) se autorovi podařilo zvýšit kvalitu predikce

o několik (cenných) procent v metrikách AuC/AuPR, a nav́ıc poukázat na prozat́ım neidentifiko-

vané, nadějně vypadaj́ıćı kandidáty pro drug repurposing. Výsledek experimentu (tabulky 4.1 a

4.2) se celkově dá považovat za úspěch.

Implementace experimentu je provedená v Pythonu zp̊usobem obvyklým pro framework Ten-

sorFlow, kód má celkem asi 500 řádek, drobná programátorská dokumentace je k dispozici. Použitý

dataset je z velké části převzatý z publikace. U autorova př́ıspěvku ke vstupńım dat̊um (deskrip-

tor̊um/fingerprint̊um sloučenin z databáze DrugBank) bych očekával nějakou reprodukovatel-

nou metodu (např. skript) slouž́ıćı k vygenerováńı z jasně identifikovaných základńıch dat, v

tomto př́ıpadě nejsṕı̌s z DrugBankového SDF. Metodologicky by se dalo očekávat porovnáváńı

v́ıce kombinaćı parametr̊u modelu; např́ıklad by bylo vhodné ověřit, jestli model využ́ıvaj́ıćı che-

mické deskriptory (popsaný v sekci 4.4) nep̊ujde ‘opravit’ větš́ımi latentńımi vektory nebo lepš́ımi

deskriptory (PubChem fingerprint byl navržený pro akceleraci vyhledáváńı v databáźıch, pro drug

repurposing by možná byly vhodněǰśı deskriptory použ́ıvané v QSAR modelech, typicky ECFP).

Většinu textové části práce tvoř́ı poměrně rozsáhlý popis základńıch technik strojového učeńı

a hrubý přehled terminologie a technik ve výzkumu interakćı protein̊u a malých molekul. Ten se

dá považovat za poměrně dobrý úvod do problematiky, samotným výsledk̊um a autorově př́ınosu

je pak v textu bohužel věnováno poměrně málo mı́sta.

Text práce trṕı následuj́ıćımi nedostatky:

• Autorovy výsledky a návrh experimentu by mohly být popsané přehledněji, ideálně s předstihem

před technickými detaily, př́ıpadně naznačeny už v úvodu práce, který se ted’ konkrétńıch

ćıl̊u dotýká jen velmi okrajově. Motivace pro většinu textu práce by pak byla jasněǰśı.
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• Popis výsledk̊u je sice dostatečný, je ale dobrým zvykem podobné experimenty prezento-

vat systematičtěji jako hypotézy, a tyto následně potvrzovat nebo vyvracet empiricky tes-

továńım. Přehledný seznam dokázaných nebo vyvrácených hypotéz chyb́ı.

• Text obsahuje několik špatně pochopitelných souvět́ı (mimo jiné např. popis grafového

vstupu neuronových śıt́ı v sekci 3.4.3 strana 50, nebo poněkud matoućı motivaci pro aproxi-

maci výpočtu chyb hypotézy v sekci 3.1.1, strana 19, třet́ı odstavec). Vyskytuj́ı se občasné

problémy se pořádkem slov a členy (např. ‘an another’ str. 31 odst. 4, nebo několikrát se vy-

skytuj́ıćı ‘An example is. . . ’), mı́rné nekonzistence (např. nenápadné ‘grows smaller’, str. 43

dole), a r̊uzné daľśı drobnosti (např. apostrofové zkratky sloves).

• Úvod do problematiky je poměrně obsáhlý až zdlouhavý, naproti tomu popisu hlavńıch algo-

ritmů použitých př́ımo pro experiment (např. low-rank matrix factorization) a jejich napojeńı

na zbytek hlubokého učeńı je věnováno poměrně málo mı́sta. Některé dlouhé bloky nestruk-

turovaného textu (sekce 2.2 a 3.2.1–3.2.3) by mohly být rozděleny nebo systematizovány,

např. pomoćı r̊uzných podsekćı nebo seznamů.

• Občas se vyskytuj́ı nepř́ıjemné formátovaćı pot́ıže, např. nadpis sekce 3.4.2, rozlǐseńı některých

graf̊u (obrázky 2.4–2.7), poněkud nestandardńı formát citačńıch referenćı s dvojitými hra-

natými závorkami, chyběj́ıćı odkaz na (trochu nepřátelsky barevné) obrázky 2.1 a 2.2 v textu,

a nevysvětlené č́ıslováńı v obr. 2.1.

Předpokládám, že hlavńı námitky k práci by bylo možné odstranit dostatečným jazykovým

a strukturńım editováńım textové části. Celkově by proto neměly tvořit překážku obhajitelnosti

jinak kvalitńıch výsledk̊u práce.

Práci doporučuji k obhajobě.

Práci nenavrhuji na zvláštńı oceněńı.

V Praze dne 26. 1. 2020

Podpis:
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