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K celé praci lepsi OK  horsi nevyhovuje
Obtiznost zadani X
Splnéni zadani X
Rozsah pI’éCG ... textovd i implementacni ¢dst, zohlednéni ndrocénosti X

Praca sa zaobera navrhovanim metod pre tzv. virtudlny screeneing, kde na zéklade chemického
popisu molekuly a zndmej aktivity trénovacej sady molekil, chceme predikovat aktivitu novych
neznamych molekul. Autor navrhol a vyskisal niekolko metdd na vylepsenie predikcie biologicke;
aktivity molekuly na zdklade podobnosti molekuly (presnejsie popisu vlastnosti celej molekuly a
vlastnost{ fragmentov molekuly) so zndmymi biologicky aktivnymi molekulami. Jednd sa vlastne
o tlohu strojového ucenia. Velmi pozitivne hodnotim navrh metdéd na zdruzovanie hashovanych
deskriptorov nazyvanych indexy do skupin s réznymi metédami vyhodnocovania podobnosti sad
takychto deskriptorov.

Tiez je treba vyzdvihnit dokladné testovanie metdéd zavisené doslednou analyzou dosia-
hnutych vysledkov. Dosiahnuté vysledky su zaujimavé, ale ich kvalitu kazia nedostatky v popise
metdd vypoctov podobnosti, viz nizsie.

Textova cast prace lepsi OK  horsi nevyhovuje
Formalni Liprava ... jazykovd droven, typografickd uroven, citace X
Struktura textu ... kontext, cile, analyza, ndvrh, vyhodnocent, droven detailu X X
Analyza X
Vyvojova dokumentace X
Uzivatelskd dokumentace X X




Prica je napisand s minimom gramatickych chyb (napr. str. 17, r. 3: chybajuca ¢iarka za
slovom “argumenty” vo vete “..., kde ke kazdému skriptu jsou uvedeny vsechny argumenty je
v piiloze A.1.7; str. 35, r. —1: preklep “jedné aktivni molekulu”). Inak ma adekvatnu struktiru
i obsah. Avsak popis metdd je velmi struény. U niekolkych vzorcov chyba popis premennych a
zvolené znacenie velmi stazuje pochopenie textu.

e Totozné znacenie sa pouziva na niekolko rozne poéitanych hodnot. Napr. na strane 9 vzorce
(1.1), (1.2) a (1.3) definuju tri ré6zne podobnostné koeficienty, ale oznacuju ich rovnako Ssp
a v texte po (1.3) sa dokonca tvrdi, ze definicia Syp je vo vSetkych troch zhodné.

e Vo vzorci (1.4) pre “enrichment factor” na str. 11 chyba popis vSetkych premennych
(0,7;,n,N); text, ktory nasleduje, popisuje, aké je problematické nastavovanie per-
centudlneho podielu molekil, ktoré chceme dostat z virtudlneho screeningu. Preco sa ne-
stanovi rovno poc¢et molekil, ktoré chceme dostat?

e str. 13, r. 10: veta “Jednotlivé experimenty jsou implementovany modely.” spomina modely.
Dalej v texte sa hovori tiez o modeloch, ale nerozlisSuje sa medzi matematickym modelom
a triedou IModel z implementécie.
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e str. 13, r. —13: z popisu “...se vezme bitovy vektor molekuly a pozice bitu se vymoduli
cislem n” nie je jasné, ¢o je vysledkom — je to pozicia nulovych i nenulovych bitov, novy
kratsi bitovy vektor (ako sa nastavia bity, ked sa jednu poziciu ma namapovat viacej bitov
s roznymi hodnotami), alebo nieco tiplne iné?

e str. 30, r. 16-17: “Pokud budeme davat vsechny aktivni molekuly dohromady, budeme je
znacit Arp.” — Ap bude mnozina molekul, alebo mnozina indexov, o ktorych sa hovori vo
vete, ktora je pred touto, alebo to bude multimnozina indexov?

e str. 32, oddiel 5.1.4 uvadza priklad vypoctu skore pre “deskriptor model”, ale vypocet
sa nedd overit, pretoze nie je jasné, ktoré deskriptory boli pouzité pri vypoéte hodndt vo
vzorcoch (5.6) a (5.7).

e str. 34, vzorec (5.13): ¢o je to a;7 Ak je to jeden index, tak ¢o znamend |a;|? Ked Ap
oznacuje pocet aktivnych molekil, preco je vo vzorci pouzitd absolitna hodnota z Ap?

e str. 34, r. —4: kryptickd schéma “[a, b, c|]— > [[a,b], ¢|” bez popisu nestaci na vysvetlenie,
¢o sa deje s mnozinou indexov.

e str. 35, oddiel 5.3.3: popis hovori, ze odstranime index 4089138501, ale index 3624155 by
mal byt zachovany spolu so skupinou [3624155,4089138501], teda velkost |A;| by mala byt
21. Text uvddza, ze velkost |A;] je 20, teda by sa odstrdnil aj index 3624155, ¢o z textu
nevyplyva.

e 7 textu nie je jasné, ked ¢o sa deje, ked sa tvorba skupin robi iterovane. Pri druhej iterdcii
vznikaju skupiny maximalnej velkosti 3 alebo maximélnej velkosti 47

V uzivatelskej dokumentécii st tiez miestami vynechané informdcie. Napr. priklad v oddieli
3.3 na str. 19 vyuziva implicitny adresar pre data a popis hovori, Ze keby sa mali pouzit iné sady
molekiil, tak by sa k nim museli nastavit cesty. Ako sa maji cesty nastavit, uz nie je uvedené.
V skutoénosti vsetky skripty pouzivaju jednotné nastavovanie ciest, ale uzivatel sa to dozvie az
zo zdrojovych kodov.




Implementacéni cast prace lepsi OK  horsi nevyhovuje

Kvalita ndvrhu ... architektura, struktury a algoritmy, pouZité technologie X
Kvalita zpracovénl’ ... jmenné konvence, formdtovdni, komentdre, testovdni X
Stabilita implementace X

PriloZené programy su plne funkéné a umoziiuji jednoducho robit pocitacové experimenty i
generovat grafy. Programy st nedostato¢ne komentované. Komentdre st spravidla iba na zaciatku
zdrojového textu modulu, ale chybaju u jednotlivych funkcii a tried.

Architekttira aplikacie, tj. sada funkcii a modulov je navrhnut4 velmi prehladne.

Pri svojich experimentoch som narazil iba na jediny drobny problém. Ked predikcia zlyhala
a vratila vSetkym testovacim molekulam totoznu aktivitu, tak vysledkom bola skvela hodnota
AUC 1.0 a vysoké hodnoty EF1 a EF2. Je to sposobené triediacim algoritmom a tym, ze vSetky
aktivne molekuly boli v testovacej sade pohromade na konci.

Celkové hodnoceni Velmi dobte
Praci navrhuji na zvlastni ocenéni Ne

Datum 31.8.2019 Podpis



