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Heslo

Tell me and | forget,
teach me and | remember,
involve me and | learn.
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Co byste se chtéli dozvédét?

Predstavte si, ze zitra dostanete 10 000 chemickych méreni.
Co s nimi budete délat?
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Témata jednotlivych lekci

1 16.9. | Uvod - Al, ¢lovék, mysleni, forenzni, chemie
2| 239. | Python 1

3| 30.9. | Python 2

4 | 7.10. | Informace, zaznam, kodovani, hardware

5 | 14.10. | Algoritmus, kédy, RSA sifra

6 | 21.10. | Vyrokova logika, slozitost

7 | 28.10. | PREDNASKA NENT - STATNI SVATEK

8 | 4.11. | Spravné tabulky, klice a kardinalita, ERA model
9 | 11.11. | Datové struktury, y a razeni
10 | 18.11. | Vyhledavani dat a Strojové uceni
11 | 25.11. | Strojové uceni - algoritmy
12 | 2.12. | Kvantové pocitace pro praci s daty
13 | 9.12. | PREDNASKA NENI - spojené 16.12.
14 | 16.12. | Zkouska - konference - cely den
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Jiné predméty o databazich a ML

Databazové systémy v chemii - ing. Sedlakova Zuzana, Ph.D.

Databaze v chemické a forenzni analyze - doc. Raich lvan, Ph.D.
Databazové systémy - ing. Valenta Michal, Ph.D.

Databazové systémy v chemii - doc. Kukal Jaromir, Ph.D.

Metodika analyzy dat: Od zakladi po aplikace metod strojového uceni -
Vrba Jan Ing. Ph.D.

Strojové uceni v Pythonu - Hrnéifik Pavel doc. Ing. Ph.D.
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Pozadavky k Gspésnému ukonceni

@ aktivni tcast

@ prezencni ucast (min. 9 lekci)

@ zavéreéna prezentace 5-10 minut na spoleéné konferenci -> avod k
vasi bakalarské praci, jaka data a kolik dat potrebujete, jaka databaze
by se hodila pro vasi praci, jak by takova databaze mohla vypadat, jak
by vam ML mohlo pomoci, jaky algoritmus byste pouzili...

@ napr.: ,Stanoveni drog v biologickych vzorcich” - Jaka data vznikaji?

Kolik jich je? Jak by méla vypadat databaze? Co by mohl predikovat
ML model?
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Zakladni otazky

Pro¢ jsou data tak dilezita?

chemik dnes nepracuje pouze s: bankou, spektrometrem,chromatografem,
laboratornim zapisem

ale také s: numerickymi daty, spektry, chromatogramy, strukturami
molekul, vinovymi funkcemi, obrazy, texty, databazemi, vysledky simulaci.

experiment: vzorek — pristroj — signal — data — informace —
rozhodnuti

jeden vzorek — mnoho dat
Neznamy prasek ...co s nim?
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Zakladni otazky

Co vlastné znamena ,mit data"?

Nic pokud s nimy neumime pracovat. Existuje spousty namérenych
experimentil a pocitacovych simulaci v suplikach.

Spravné pochopena a zpracovana data -> Nobelova cena

Data z telefoni, chatii...Etika
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Zakladni otazky

Jaké znate databaze?

Co maji vsechny tyto priklady spole¢ného?

urcitym zpiisobem organizované a strukturované adaje.

napf: Caffeine

CID: 2519 Formula: CgH19N4O2 MW: 194,19 g/mol CAS: 58-08-2
SMILES: CN1C=NC2=C1C(=0)N(C(=0)N2C)C

Které z téchto adajt jsou vhodné pro ¢lovéka a které pro pocitac?
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Zakladni otazky

Proc¢ lidé zacali data ukladat a organizovat?

Kdyz uz néco vime, chceme si to pamatovat.
A kdyz toho vime hodng, potfebujeme to usporadat.

pameét cloveka — zapis — seznam — kartotéka — databaze — Al

Chemik v roce 1900:

»Tuto latku jsme uz nékdy méfili. Kde je ten zaznam?"
Chemik dnes:

,Vyhledam latku podle CAS / struktury / spektra.”
Chemik za 100 let?

Tereza Uhlikova Zaklady forenznich databazi = Zaklady / verze y26 11/39



Zakladni otazky

Prvni databaze?

12st.pf.nl. snaha o sbér dat a
vytvoreni abecedy - Ugarit
(Sirie) ~ 1500 tabulek
(dopisy, diplomacie, basng,
hebrejska bible...)

Je hromada tabulek databaze?
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Zakladni otazky

Od zaznamu k organizaci

475pF.n.l. stal Rim republikou - snaha
o tFidéni spole€nosti
(Dé&jiny psané Rimem)

Nestaci informace pouze uchovat. Potre- =
bujeme je také klasifikovat a najit. o o
zapsat — usporadat — klasifikovat —
vyhledat

117 AD
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1729 — kartotéka

1729 prvni kartotéka - Carl
Linnaeus

Periodicka tabulka :-)
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Zakladni otazky

Kdyz ¢lovék nestaci

1890 prvnim elektromechanické
zpracovani dat - Herman
Hollerith -> International
Business Machines (IBM)

Potreba: zpracovat obrovské

mnozstvi zadznamu

Rucni prepis — pocitac —
databaze —
automatizované zpracovani
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Od kartotéky k pocitaci

1951 UNIVAC - prvni digitalni
pocita pro komeréni
vyuziti - Electronic Discrete
Variable Automatic
Computer (EDVAC)

1960 Common business-oriented
language (COBOL-60) -
programovaci jazyk pro
databaze; magnetické disky |EEEmE

L. L o =COLS>
- neser|ovy prlstup k datum KA KKK KRR KKKk KKKk KKk kkkkx Top of
ooo1bo ooeleo !
1970 relacni model E. F. Codda oL g

opo30e boe3en

gobdon obo4oo ;
0pB500 BBOS00 "HELLO WORLD'
0ob600 bBOGOO s

KKK KKK KRRk kR kkkkkx Bottom o

Mame soubor s 10 miliony chemickych
zaznamd.

Chceme najit CAS 58-08-2.
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Zakladni otazky

Kdyz mame miliony zdznamd

pro¢ databazové systémy vznikly...

Pocita¢ uz umi data ukladat.

Ale jak je rychle najdeme?

Jak je midzeme ménit?

Jak miize pracovat vice lidi sou¢asné&?
Jak zabranime chybam?

— databazové systémy
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Zakladni otazky

Od prvnich zaznami k umélé inteligenci

Stejny cil po staleti: jak z velkého mnozstvi dat ziskat uzite¢nou informaci.

Z Ugarit
12. stol. pi. L] o
B Hingné tabulky, dopisy, diplomacie, iterérni texty. Pruni zéznamy
1729 . Linné - klasifikace a organizace
Systém nézvi a tiidén prirody. znalosti
1890 ¢ F Hollerith — automatizované zpracovani dat Ciprrditada
TV i = K pisemnym zéznamim
Mechanizace zpracovni velkého mnozstvi zéznamis
akdasific.
1950 . Turing - strojova inteligence
Otézka: ,Mie stroj mysiet?
1956 . Dartmouth - Artificial Intelligence
Vanik pojmu umts nteligence. z
£ < Databéze
9608 . Pocitatové databaze a zpracovéni dat

Uklédéni a organizace dat v pocitatich.

0d kartoték k pocitacim,
Codd ~ relaéni model relaénimu modelu
Data jako propojené tabulky a vztahy. a databézovym systémim.

1970 L[]

saL
Jazyk pro dotazovéni nad databézemi.

=
1980s-90s ° Relaéni databéze + expertni systémy )
Uklidni databézové systémy, vyuziti znalosti.

1970s ®

Vznik a rozvoj Al
Machine learning

b 1 Pogitaé se utiz dat. Od prnich my3lenek
o strojové inteligenci
2000s ® Web + Big Data + NoSQL kugeniz dat.
Obrovské objemy dat, nestrukturovand data.
2010s. O Cloud + GPU + Deep Learning
Vykonné vijpogetni infrastruktura a neuronové sité,

Text, obraz, kéd, multimodéini modely.

Era velkych dat
20205 Generativni Al O amoderni Al

Cloud, distribuované systémy,
v = e obrovské datové soubory.
/,\ Rychlejéi analyzy, vt presnost, nové moZnost.

Celou dobu fesime stejny problém:

jak z velkého mnoZstvi dat ziskat uZite¢nou informaci.
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Od ukladani dat k uceni z dat

Na zacatku jsme data ukladali proto, abychom je neztratili.
Potom jsme se naucili data organizovat a vyhledavat.
Dnes chceme, aby pocita¢ v datech sam hledal souvislosti.

Databaze: ,Najdi latky podobné této latce.”
ML: ,Na zakladé tisict znamych latek odhadni vlastnost nové latky."
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Databaze vs. ML vs. Al

Databaze nam umoznily data ukladat a vyhledavat.
Strojové uceni ndm umoziuje hledat v datech vzory.
Al se snazi tyto vzory vyuzit k feSeni problemi.

Databaze: ,Najdi vsechny molekuly s MW < 300."
ML: ,,Odhadni jejich rozpustnost.”
Al: ,Navrhni molekuly s pozadovanymi vlastnostmi."
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Zakladni otazky

Co je databaze?

“Definice” Databaze neboli datova zakladna (Data Base)
je misto, kam se ukladaji urcitym zpiisobem organizované a strukturované

adaje.
Databaze = data + zpiisob jejich organizace + nastroje pro praci s nimi
Data — samotné daje

Databaze — organizovana data

Databazovy systém — software, ktery umoznuje databazi vytvaret,
spravovat a pouzivat
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Co databaze a ML model obsahuje?

co mozna kompletni data pro popis dané skute€nosti pro dany acel
Napriklad:

Databaze drog pro forenzni laboratof:

nazev, vzorec, strukturu, molarni hmotnost, CAS &islo, spektrum, toxicitu,
fyzikalni vlastnosti, odkazy na zdroje.

barvu obalu, misto ¢innu, Cislo pfipadu, datum nalezu

Co rozhoduje o tom, co do databaze ulozime? — Gcel databaze.
Co rozhoduje o tom, jak ML model vycvi¢éime? — Gcel ML modelu.
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Zakladni otazky

Data x Informace x Znalost

3350 — data

poloha pasu v IC spektru = 3350 cm~! — informace
vzorek obsahuje alkohol — znalost

vzorek odpovida ocekavanému slozeni — zavér

Databaze uchovava data. Clovék z nich vytvafi informace a znalosti. Al se
snazi pomahat s cestou od dat k uzitecnym zavérim.
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Zakladni otazky

Pro¢ databaze?

Kdyz uz se néco dozvime,
chceme to i pozdéji pouzit.

Experiment — poznatek — data — ulozeni — pozdéjsi pouziti Napf:
Mame 100 000 spekter.

Potfebujeme najit vechna spektra: namérena metodou FTIR, v rozsahu
400-4000 cm™, pro organické latky, s urcitou podobnosti k nasemu vzorku.
Otazka: Jak byste to udélali v obycejném adresafi soubori?
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Zakladni otazky

Databaze a Al jsou vsude

Periodicka tabulka prvka...telefoni €isla....Archivy pocasi...Kartotéka ve
zdravotnictvi...firmy (Sigma Aldrich)... filmy (Netflix)...hry (Duna)...osobni
ulozisté...ve viech sportech....socidlni media...vladni
organizace....google...telefony...auta...vysavace...

Databaze nejsou néco, co pouzivaji jen programatori. Al pouzivame
vsichni.
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A co forenzni véda?
Jaka data byste jako forenznici chtéli mit k dispozici?
DNA, otisky, drogy, léCiva, toxikologicka data, spektra, chromatogramy,

strelivo, materialy, pozary, dokumenty, fotografie, databaze pachateld /
pfipadd ...
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Zakladni otazky

A co forenzni véda?
Jaka data byste jako forenznici chtéli mit k dispozici?

DNA, otisky, drogy, léCiva, toxikologicka data, spektra, chromatogramy,
strelivo, materialy, pozary, dokumenty, fotografie, databaze pachateld /
pfipadd ...

Forenzni veda je obrovsky datovy problém.

Pf.: Neznamy vzorek ma MS spektrum.

Databaze obsahuje 1 000 000 referencnich spekter.
Jak najdeme nejpodobnéjsi?

A: porovname se vsemi

B: data nejprve usporadame

C: vytvorime index

D: pouzijeme algoritmus podobnosti

E: nauc¢ime model
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Zakladni otazky

Forenzni problém = data + porovnani + rozhodnuti

Neznamy vzorek — zméfim —ziskdm data — porovnam s databazi —
najdu podobné zaznamy — vyhodnotim vysledek

Co kdyz databaze obsahuje 100 zaznami?

Vzorek — méreni — data — databaze — porovnani — rozhodnuti
Co kdyz jich obsahuje 100 milionii?

Vzorek — méfeni — data — model — predikce — rozhodnuti

Problém neni jen ,mit data"“. Problém je umeét s nimi efektivne
pracovat.
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Zakladni otazky

Pro¢ databaze misto soubor(i?

Potfebujeme najit konkrétni zaznam.
Potfebujeme najit viechny zaznamy spliujici podminku.
Potfebuje pracovat vice lidi sou¢asné.

Potfebujeme urcit, kdo smi data ménit.

Potrebujeme pracovat s miliony zaznami.

Pravé proto pouzivime databazové systémy.
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Kdo stoji za databazi?

e Védec / forenzni odbornik — Co chceme zjistit?
@ Analytik / odbornik na data — Jaka data k tomu potfebujeme?
e Databazovy specialista / programator — Jak databazi vytvorime?

@ IT architekt — Na jakém systému bude databaze fungovat?

Databaze neni primarné programatorsky problém. Zacina otazkou
odbornika.

P¥. Forenzni databaze drog

Forenzni chemik: ,Chci identifikovat neznadmé vzorky."

Datovy analytik: ,Potfebujeme spektra, struktury, nazvy, metadata.”
Databazovy specialista: ,Navrhnu strukturu databaze."

IT: ,Vyfesime server, zalohy, pfistup.”
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Zakladni otazky

Spravny navrh databaze je velmi
abstraktni a velmi sloZita zaleZitost.
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Zakladni otazky

Spravny navrh databaze je slozity

vzorek | latka | chemik | laborator | pfistroj | spektrum

Co se stane, kdyz jeden vzorek obsahuje 5 latek?
Co kdyz jedna latka byla mérena 100x?

tabulky, kli¢e, kardinalita, ER model
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Zakladni otazky

Co chceme védét?

{

Jaké informace potfebujeme?

{

Jak spolu souviseji?

{

Jak je ulozime?

{

Jak je budeme hledat?

Napr: Které latky byly nalezeny v pfipadech z roku 2025 a zaroven byly
identifikovany metodou GC-MS?
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Zakladni otazky

Co je potfeba k vytvoreni databaze?

@ Myslenka - otazka, ucel, odborna znalost, logické propojeni informaci.
@ Pocditac - data, hardware, tlozisté, databazové prostredi.

© Komunikace - programovaci jazyk, syntaxe, sémantika, dotazy,
vyhledavani
Pf. Které latky se nej€astéji objevuji v analyzovanych vzorcich?
Myslenka: co chceme zjistit
Data: jakad méfeni mame
Databaze: jak je ulozime
Dotaz: jak je vybereme
Algoritmus: jak je zpracujeme
Al: co miizeme predikovat
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Od databazi k Al

DATA — DATABAZE — VYHLEDAVANI — ALGORITMY —

STROJOVE UCENI — Al
Al nezacina neuronovou siti. Al zacina daty.

Pf. 10 000 znamych spekter — databaze — vyhledavani podobnych
spekter — algoritmus podobnosti — ML model — predikce neznamého
vzorku
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Zakladni otazky

Al neni kouzelna krabicka

T¥i zasadni myslenky:
DATA — ALGORITMUS — MODEL

Spatna data — spatny model — 3patné rozhodnuti.
Pf. Predikce toxicity

Mame 50 000 latek.

Ale:

nékteré maji Spatné zmérenou toxicitu,

nékteré maji chybé&jici hodnoty,

nékteré jsou nékolikrat v databazi,

nékteré maji riizné nazvy,

nékteré byly méreny za riiznych podminek.

Miize byt model dobry, kdyz jsou 3patna vstupni data?
Co byste pred trénovanim modelu zkontrolovali?
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Co budete za 10 let potfebovat jako chemici?

Laborator: o
o Datova prace:
pristroj
vzorek data
méFent databaze
. Python??
interpretace )
algoritmy
ML
Al

Moderni chemik potrebuje oboji.
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Zakladni otazky

Co bude predmétem

| Téma | Otazka |

| | |

| Data | Co je vlastné chemické datum? |

| Ulozisté | Kam ulozime 10 TB méfeni? |

| Prenos | Jak dlouho data potrvaji pres sit? |

| Algoritmy | Jak najdeme zaznam v milionu polozek? |
| Slozitost | Pro¢ jeden algoritmus skaluje a jiny ne? |

| Razeni | Jak usporadame milion zaznami? |

| Vyhledavani | Jak najdeme podobnou latku? |

| ML | Jak predpovime vlastnost nové molekuly? |

| Al | Jak maze Al pomoci chemikovi? |

| Kvantové pocitace | Co mohou zménit v praci s daty? |

Tereza Uhlikova Zaklady forenznich databazi = Zaklady / verze y26 37/39



Zakladni otazky

Co bude predmétem

Data v chemii a forenzni védé,

ulozisté, prenosova rychlost,

prace s daty,

algoritmizace, slozitost

pocitacové ukladani, Fazeni, vyhledavani,
zaklady stojového uceni,

vyuZzivani Al,

kvantové pocitace jako hrozba?
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Zakladni otazky

Co bude predmétem

Data v chemii a forenzni védé,

ulozisté, prenosova rychlost,

prace s daty,

algoritmizace, slozitost

pocitacové ukladani, Fazeni, vyhledavani,
zaklady stojového uceni,

vyuZzivani Al,

kvantové pocitace jako hrozba?

chemické informace — data — datové struktury — algoritmy — strojové
uceni — Al — budoucnost vypocetni chemie
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Zakladni otazky

Témata jednotlivych lekci

1 16.9. | Uvod - Al, &lovék, mysleni, forenzni, chemie
2| 23.9. | Python 1

3| 30.9. | Python 2

4 | 7.10. | Informace, zaznam, kodovani, hardware

5 | 14.10. | Algoritmus, kédy, RSA sifra

6 | 21.10. | Vyrokova logika, slozitost

7 | 28.10. | PREDNASKA NENI - STATNI SVATEK

8 | 4.11. | Spravné tabulky, klice a kardinalita, ERA model
9 | 11.11. | Datove struktury, y a Fazeni
10 | 18.11. | Viyhledavani dat a Strojové uceni
11 | 25.11. | Strojové uceni - algoritmy
12 | 2.12. | Kvantové pocitaCe pro praci s daty
13 | 9.12.
14 | 16.12. | Zkouska - konference - cely den
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