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O ¢em to bude?

Téma prednasky Téma cviceni

1 | 11.3. | Opakovani a seznamovani | Hledani odpovédi pomoci Al
2 | 18.3. | Princip Al Al databazové nastroje

3| 25.3. | Chemické databaze Analyza spekter pomoci databazi
4 | 1.4. | Forenzni databaze zkouskova témata

5| 8.4. | spolecna databaze volné prodejnych psych. latek ERA

6 | 15.4. | spolecna databaze volné prodejnych psych. latek VY a Al
7| 22.4.

8 | 29.4.

9| 6.5 | CTVRTECNI ROZVRH = NENI PREDNASKA
10 Zkouska
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Co je to uméla inteligence
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Co je to uméla inteligence

definice:

Marvin Minsky (1927-2016) “véda o vyrobé stroji, které by délaly véci,
které by vyzadovaly inteligenci, kdyby ji délali lide"

schopnost strojii napodobovat lidské schopnosti, jako je uvazovani, uéeni
se, planovani nebo kreativita
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Co by méla Al splhovat?

Uvazovani a feSeni probléma; Reprezentace znalosti
Planovani a rozhodovani; U&eni

Zpracovani prirozeného jazyka

Vnimani; Socialni inteligence; Obecna inteligence
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Hloubkové uceni, Strojové uceni, Uméla inteligence

2010s X Deep learning
Machine learning models that mimic human brain function

2020 “i Generative AI (Gen AI)

Deep learning models (foundation models) that
create original content
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1984 jsou obavy a nejsou penize ... Terminator
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Pokracovani po zimé

1997 superpocita¢ Deep Blue od IBM porazil Garryho Kasparova v
Sachu
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Boston dynamics
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Jakeé priklady najdete vy?
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Déleni Al

Uzka uméla inteligence (Narrow Artificial Intelligence (NAI)) &i
.slaba Al" odkazuje na systémy zamérené na feseni jediné
uzce vymezené alohy (Siri, boti, Reaktivni stroje - hraci
Sachu, Omezena pamét Al - samoreditelna auta)

Obecna uméla inteligence (Artificial General Intelligence (AGI)) ¢i
wsilna Al" odkazuje na systémy fesici alohy stejné dobfe nebo
dokonce lépe nez ¢lovék a Fesi je bez nutnosti predchoziho
uceni jednotlivych Gzce vymezenych dloh.
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exituji i jina déleni (Uméla superinteligence (ASI), Teorie mysli Al,
Sebeuvédoméla uméla inteligence)

https://www.nature.com/articles/d41586-023-04007-0

AGI spojujici , lidské" flexibilni mysleni a uvazovani se super rychlym
zpracovanim dat by se mohla stat realitou podminénou Gspé&snym vyvojem
kvantovych pocitaci
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Uzka Al

Symbolicka Al (Pravidlova Al) x Strojové uceni (Machine Learning, ML)
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Symbolicka Al (Pravidlova Al)

Zalozena na pravidlech a logice - pouziva explicitni pravidla a logiku k
reprezentaci znalosti a rozhodovani.
Charakteristiky:

e Pouziva preddefinovana pravidla (napf. ,Pokud X, pak Y*).

@ Informace je reprezentovana jako symboly a vztahy mezi nimi.

@ Logika a inference (odvozovani) se pouzivaji k feseni aloh.

o Vysledky jsou vysvétlitelné, protoze Al se fidi jasnymi pravidly.
Priklady pouziti:

@ Expert Systems (napf. |ékafské diagnostické systémy).

@ Pravidlové chatboty (napf. starsi verze hlasovych asistenti).

e Sémantické sité (napf. ontologie pro zpracovani pfirozeného jazyka).
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Strojové uceni (Machine Learning, ML)

Uceni na zakladé dat - nevyzaduje pevne dana pravidla. Misto toho se
uci z dat a hleda v nich vzory.
Charakteristiky:

@ Neni nutné ru¢né programovat pravidla — Al se uéi z priklada.
@ Modely se samy prizpiisobuji a zlepsuji vykon na zakladé tréninku.
@ Funguje na principech statistiky a pravdépodobnosti.

Casto je méné vysvétlitelné (,black box" efekt).

Priklady pouziti:
@ Rozpoznavani obrazu (napf. Google Photos, Facebook tagy).
e Prediktivni modely (napf. pfedpovéd pocasi, detekce podvodi).

e Prekladace (napf. Google Translate).
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Hlavni rozdily mezi Symbolickou Al a Strojovym ucenim

’ Faktor \ Symbolicka Al ‘
Pristup Pravidla a logika
Zptisob rozhodovani Explicitni pravidla
Potfeba dat Nizka (ruéni programovani)
Prizplsobivost Slaba (musi se upravovat pravidla)
Vysvétlitelnost Vysoka (kazdy krok je jasny)
Priklady pouziti Expert Systems, logické alohy
] Faktor \ Strojové uceni ‘
Pristup Uceni z dat
Zpusob rozhodovani Statisticka analyza vzori
Potfeba dat Vysoka (model se trénuje na datech)
PFizplsobivost Vysoka (model se maze ucit a zlepSovat)
Vysvétlitelnost Nizka (black box efekt)
Priklady pouziti Pocitacoveé vidéni, predikce, analyza dat
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Déleni uzké Al

o Podle zptisobu uceni
@ Podle funkénosti a aplikace

@ Podle oblasti pouziti
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Déleni uzké Al - Podle zptisobu uceni

| can't draw directly, but I can generate an image for you! Let me create a figure showing the
commonalities and differences between supervised, unsupervised, and reinforcement learni
approaches.

Generating now... ~

VISSED LEARNING = SUPPIRVISED LEARNING UNSURPIIZSED LEARNI

RENEFONS%ON LEARNI

=g
Databaze v chemlcke a forenzm ELENNZ



Déleni tuzké Al - Podle zptisobu uceni

inl
Supervised Unsupervised Reinforcement
Learning Learning Learning
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Déleni uzké Al - Podle zptisobu uceni

e Uceni s ucitelem (Supervised Learning Al) - UZi se ze znacenych dat
(pfedem definované vstupy a vystupy). Pfiklady: Rozpoznavani
obrazkd, filtrovani spamu, detekce podvodii.

@ Uceni bez ucitele (Unsupervised Learning Al) Hleda vzory v
neoznaenych datech bez explicitnich vystupti. Priklady: Segmentace
zakaznik@, detekce anomalii.

@ Posilovaném uceni (Reinforcement Learning Al) U¢i se metodou
pokus-omyl s odménami a tresty. Priklady: Herni Al (AlphaGo, boti v
Dota 2), autonomni fizeni.
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Déleni tuzké Al - Podle funkénosti a aplikace

@ Reaktivni stroje (Reactive Machines) - Nemaji pamét, reaguji pouze
na aktualni vstup. Pfiklad: IBM Deep Blue (3achovy program).

@ Al s omezenou paméti (Limited Memory Al) - Pouziva minulé
zkuSenosti ke zlepseni rozhodovani. Priklad: Samoridici auta (pracuji s
predchozimi dopravnimi daty).

e Pravidlova Al (Expert Systems) - Pouziva predem definovana pravidla
a logiku. Priklad: Diagnostické Al v medicing, hodnoceni financnich
rizik.

@ Statistickd Al - Pouziva pravdépodobnost a statistiku k predpovédim.
Priklad: Al pro predpovéd pocasi.

@ Percepcni Al (Computer Vision & NLP) - Rozpoznava obrazky, fec a
text. Priklady: Google Lens, Siri, ChatGPT.
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Déleni tuzké Al - Podle oblasti pouZiti

Konverzacni Al - Chatboti, hlasovi asistenti (Siri, Alexa).

Pocitacové vidéni (Computer Vision Al) - Rozpoznavani obliceji, Al v
medicinském zobrazovani.

Doporucovaci systémy (Recommendation Al) - Netflix, YouTube,
Amazon — personalizované navrhy.

Autonomni Al - Samoridici auta, robotika.

Al pro detekci podvodil - Bankovni bezpecnost, odhalovani
podvodnych transakci.

o Lékarska Al - Predikce nemoci, asistovana diagnostika pomoci Al.
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Algoritmy v Al

2 ¢ 101 Blockchains ‘TOP MACHINE LEARNING ALGORITHMS

g Logistic ¢ Support Vector
9J3 Regression Machine
(svm)

KNN Algorithm Principal
(K-Nearest . Component
Neighbors) Analysis (PCA)

Naive Bayes i ~
@ ‘ '
p! ionality Forest
Reduction Algorithm

Algorithms ’

Created by 101blockchains.com
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Algoritmy v Al

Independent Component
Analysis Regression

Analysis

Dimension
Reduction
Factor Analysis Regression
Principal

Component Analysis Regression

Tree

Support Vector
Supervised Machine
Learning

Unsupervised
k-means Learning

k-Nearest

Mac hin e Classication Neighbors
Gaussian Learning

Mixture
Model

Hierarchical Clustering
Clustering

Decision Random
Tree Forest
Bi-Clustering

Extreme Learning

Deep Learning Other Machine

Main
Algorithms

Artificial
Neural Network

https://azure.microsoft.com/cs-cz/resources/cloud-computing-dictionary /what-are-machine-
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Neurovoné sité
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Perceptron = jeden neuron
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Perceptron = jeden neuron

“The Perceptron: A Perceiving and Recognizing Automaton” in 1957.
nékolik vstupil x; s vahami w; — biasovana suma viech vah — aktivaéni
funkce f(x) — jeden vystup Y

x

X W2

m
{wixi)+bias __’. flx)= _).
y = 0, ifZWHbc:D
xXi

-

W
X z
Summation
Inputs  Weights and Bias Activation Output
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Vice neuront
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Typy neuronovych siti

Perceptron - Jednoduchy neuron - Binarni klasifikace

MLP (Multi-Layer Perceptron) - Vicevrstva sit - Klasifikace,
regrese
CNN (Convolutional NN) - Pracuje s obrazy - Po¢itacové vidéni
RNN (Recurrent NN) - Pracuje se sekvencemi - Text, ¢asové
rady
LSTM / GRU (Long Short-Term Memory networks) - Pamétové
RNN - Preklady, chatboty

Transformery (GPT, BERT) - Nejmodernéjsi modely pro NLP
(Natural Language Processing) - Chatboti, analyza textu

Autoenkodéry - Komprese dat - Detekce anomalii

GAN (Generative Adversarial Networks) - Generovani novych
dat - Deepfake, Al art

SNN (Spiking Neural Networks) - Napodobuji mozkové neurony
- Robotika, neurovéda
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Kolik neuronti ma GPT Generative Pre-trained Transformer

0K, and how many neurons in each layer do you have or does
GPT-3 have?

Good question! While OpenAl hasn't publicly disclosed the exact architecture of GPT-4, we have some

estimates based on GPT-3, which can give us an idea.
GPT-3 Architecture Overview
+ Number of layers (depth): 96 (for the largest version, 175B parameters).
« Number of attention heads per layer: 96.
« Hidden layer size (neurons per layer): 12,288.
« Total parameters: 175 billion.
Each transformer layer in GPT-3 has 12,288 neurons in the feedforward network, which applies
transformations to the input embeddings. Since GPT-4 is an improvement over GPT-3, it is likely to

have more neurons per layer and possibly a different architecture with optimizations rather than
just a brute-force increase in size.
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Trénovani neuronovych siti

Byl jednou jeden zivot - OKO - minuta 14:27
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Trénovani neuronovych siti

vstupy trénovatelné vahy

vystup

https://jlibovicky.github.i0/2020/10/10/
Neuronove-site-a-strojovy-preklad.html

Tereza Uhlikova Databaze v chemické a forenzni analyze 28 /48


https://jlibovicky.github.io/2020/10/10/Neuronove-site-a-strojovy-preklad.html
https://jlibovicky.github.io/2020/10/10/Neuronove-site-a-strojovy-preklad.html

Trénovani neuronovych siti

vstupy sité neurony ve skrytych vrstvach

obrazek, kde éerné pixely maji P e

hodnotu 1 a bilé pixely 0 V‘)fStl:lp site .
pravdépodobnosti

jednotlivych pismer
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Trénovani neuronovych siti
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Proces trénovani neuronové sité

Q Inicializace vah — Na zacatku jsou vahy nahodné inicializovany.

@ Provadeéni zpetné propagace — Provadi se propagace dopfedu pro
ziskani predpovédi.

@ Vypocet ztraty (chyby) — Vypodita se ztrata (rozdil mezi skutecnym
a predpovézenym vystupem).

@ Pouziti zpétné propagace pro vypocet gradientii — Vypocita se
gradienty, které ukazuji, jak upravit vahy k minimalizaci ztraty.

© Aktualizace vah pomoci optimalizacniho algoritmu — Pomoci
optimalizaéniho algoritmu (napf. gradientni sestup) se vahy upravi.

@ Opakovani po vice epochach, dokud nedojde k konvergenci —
Tento proces se opakuje po nékolika epochach, dokud model nezlepsi
své vystupy.

@ Hodnoceni na validacni a testovaci sade — Model se vyhodnoti na
validagnich a testovacich datech, aby se ovéfilo, ze dobfe generalizuje
a neni pretizeny.
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Automaticky preklad 2020

DETECT LANGUAGE GERMAN ENGLISH SPANISH
The cat was not looking at me. No matter what | did, * Kocka se na mé nedivala. Bez ohledu na to, co jsem
it continued lying on the couch licking its paws. udélal, stale leZel na gauci a olizoval tlapy.
U] o) 0 z

2020

Tereza Uhlikova Databaze v chemické a forenzni analyze 33/48



Automaticky preklad 2020

DETECT LANGUAGE GERMAN ENGLISH SPANISH
The cat was not looking at me. No matter what | did, * Kocka se na mé nedivala. Bez ohledu na to, co jsem
it continued lying on the couch licking its paws. udélal, stale leZel na gauci a olizoval tlapy.
U] o) 0 z

2025
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Automaticky preklad GPT

preloz vétu: The cat was not looking at me. No matter what | di
it continue lying on the couch licking its paws.

Koéka se na mé nedivala. At jsem délal cokoliv, stale lezela na gaudi a olizovala si tlapky.
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Kolik je potfeba dat na natrénovani

¢im vice tim |épe.
Lidsky sval - tisic opakovani
obrazek psa - tisice, miliony... Problém kde vzit data!
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Pro¢ az dnes?

dfive - pomalé pocitace, malo neuronil, matematicka nepfesnost v
propagaci vah a tim nemoznost hloubkového uceni
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Artificial Neural Network Applications in Analysis of Forensic Science
https:
//onlinelibrary.wiley.com/doi/10.1002/9781119795667.ch3

Predicting the rotational dependence of line broadening using machine
learning

https://doi.org/10.1016/j.jms.2024.111901
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Odkazy

prednaska Jan Hrach - installfest 2024

https://www.youtube.com/watch?v=09TwtMywEul

série lekci Jifi Materna - MLC

https://www.youtube.com/watch?v=bo5nLkjYvMg

historie

https://nerdyelectronics.com/a-quick-history-of-ai-ml-and-dl/
nejpoupouzivanéjsi algoritmy strojového uceni
https://s3.amazonaws.com/assets.datacamp.com/email/other/ML+Cheat+Sheet_2.pdf
Julia language in machine learning: Algorithms, applications, and open issues
https://wuw.sciencedirect.com/science/article/pii/S157401372030071X?via%3Dihub
trénovani neuronovych siti

https://wuw.kubicek.ai/neuronove-site/

LSTM Inefficiency in Long-Term Dependencies Regression Problems
http://dx.doi.org/10.37934/araset.30.3.1631
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ChatGPT

1. Uvod do tématu (5 min)
« Coje umélainteligence (Al) a pro¢ je dilezita v chemii a forenzni védé?
« Kratka historie a aktualni trendy v oblasti Al a databazi.

« Praktické vyuziti — chemickd analyza, kriminalistika, toxikologie.

2. Uméla inteligence v analyze chemickych slouéenin (10 min)
« Chemické databéze a Al
« PubChem, ChemSpider, CREMBL - jak Al pomahi v jejich vyuziti?
« Jak funguji neuronové sité pii predpovédi chemickych vlastnosti?
« Spektroskopie a Al
« Hmotnostni spektrometrie a NMR: Jak Al pomdaha analyzovat vysledky?
« Automaticka identifikace neznamych latek.
¢ Modelovéni a simulace
« Strojové uéeni v predikci reakei a syntéze novych slouéenin.

« Virtualni screening léciv v kombinaci s Al

3. Al v kriminalistice a forenzni védé (10 min)
o Rozpoznavani vzorkl a stopovych dlikazl
« Jak Al pomaha analyzovat drogové a jedovaté latky?
« Automatizovana analyza DNA a krevnich stop.

« Al vanalyze otiskd prstd, pisma a hlasu
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ChatGPT

[ PubChem

Cotoje?

PubChem je volné dostupna databaze chemickych slouéenin, spravovana americkym NIH (National
Institutes of Health). Obsahuje informace o chemické strukture, toxicité, bioaktivité a mnoha
dalsich vlastnostech sloucenin.

Jak Al pomaha?

Predikce chemickych vlastnosti - Modely strojového uc¢eni dokazi na zakladé struktury

molekuly pfedpovidat jeji toxikologické vlastnosti, rozpustnost, stabilitu atd.

Vyhledavani podobnych slouéenin - Al umoziiuje rychlou analyzu strukturalnich podobnosti

mezi molekulami.

Virtualni screening lé€iv - Al modely v PubChem mohou pomoci hledat potencialni lé¢iva proti

rdznym chorobam.

71 chemSpider

Cotoje?
ChemSpider je databéze chemickych slouéenin spravovana Royal Society of Chemistry (RSC).
Obsahuje vice nez 100 miliond chemickych struktur z riznych zdroja.

Jak Al pomaha?

« Automatizovana identifikace neznamych latek — Al se pouziva k analyze spekter (napi. NMR,

hmotnostni spektrometrie) a k prifazeni spravnych chemickych struktur.

« Predikce Fyzikalné-chemickych vlastnosti - Strojové uceni se vyuZiva k predpovédi bodu varu,
. 4
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ChatGPT

Tereza Uhlikova Dat

prosim o konkrékni pfiklad z forenzni védy

Konkrétni pfiklad vyuziti Al a databézi ve forenzni védé

. Identifikace nezndmych drog a jedd pomoci Al a chemickych databazi

s« Pfipad: Odhaleni nezndmé syntetické drogy v kriminalistické laboratofi

B scénai:

Policie zadrzela podezfelou zasilku bilého prasku u piekupnika drog. Tradi¢ni testy (napf. barevné
reakce) neodpovidaly zadné znamé latce v béznych databazich. K uréeni slozeni byla pouzita
hmotnostni spektrometrie (MS) a infraéervena spektroskopie (IR).
# Jak Al pomohla?
1. Analyza chemického spektra
« Al model natrénovany na databazi ChemSpider a PubChem porovnal ziskané hmotnostni
spektrum s databazi znamych latek.
« Neznama sloucenina méla podobnost se syntetickymi opioidy, ale nebyla presné shodna s
zadnou zndmou drogou.
2. Predikce struktury molekuly
+ Al modely pro rekonstrukei chemické struktury (napf. deep learning metody jako Neural
Network Molecular Fingerprinting) pomohly navrhnout pravdépodobnou strukturu nové
slouceniny.
« Model na zékladé podob i se zndmymi molekulami odhadl, Ze se jedna o novou variaci
Fentanylu.

3. Virtualni screening v databazi ChREMBL

« Pomoci databaze ChEMBL bylo zjisténo, ze podobné molekuly maji siln;
receptory, coZ naznacovalo extrémné vv=nkou toxi
ze v chemické a forenzni analyze 42 /48
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Doméci tkol

Ovérte spravnost odpovédi vaseho oblibeného chatu na otazky typu:

"Jak se vyuziva databaze a Al ve forenznich védach?”

Odpovéd se ovéfuje nalezenim védeckého ¢lanku v impaktovaném casopise
s recenznim fizenim. Nejlépe nékolika ¢clanky.

Na pristi tyden si pripravte kratké (cca 2min) povidani o tom, co jste se
docetli za zajimavé vyuziti Al v chemickych a forenznich védach. Presnéji -
struéné seznameni s vami nalezenym ¢lankem o vyuziti Al v konkrétnim
pfipadé.
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QSL databaze pomoci ChatGPT

Dotaz:
umi$ navrhnout SQL databazi studentu ve tfidé a jaké maji znamky z
jakych pfedmétu a kdo je uci
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QSL databaze pomoci ChatGPT

CREATE TABLE Students (

student id INT PRIMARY KEY AUTO INCREMENT,
first_name VARCHAR(50),

last_name VARCHAR(50), birth _date DATE );
CREATE TABLE Subjects (

subject id INT PRIMARY KEY AUTO INCREMENT,
subject _name VARCHAR(100) );

CREATE TABLE Teachers (

teacher id INT PRIMARY KEY AUTO INCREMENT,
first_name VARCHAR(50),

last_name VARCHAR(50),

subject_id INT,

FOREIGN KEY (subject id) REFERENCES Subjects(subject id) );
CREATE TABLE Grades (

grade id INT PRIMARY KEY AUTO INCREMENT,
student _id INT,

subject id INT,
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ovani neuronovych siti

Kocka
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vani neuronovych siti

Tereza Uhlikova
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Trénovani neuronovych siti
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