N Fyzikalni astav
o Akademie véd
) Ceské republiky www.fzu.cz

Posudek oponenta diplomové prace Be. Jiriho Chmele

Ve své praci nazvané Machine learning for prediction of energy in condensed matter
physics se student zabyva aplikacemi metod strojového u¢eni na problémy z oblasti
elektronové struktury pevnych latek.

V prvni ze Ctyt kapitol jsou popsdny vybrané metody strojového uceni (regresni
metody a metody vyuZzivajici umélé neuronové sité) a postupy pouZzivané pro posou-
zeni kvality modeld, které jsou t€mito metodami zkonstruovany. V druhé kapitole jsou
diskutovany specifické aspekty aplikaci strojového uceni na problémy tykajici se elek-
tronové struktury pevnych latek a z ni odvozenych fyzikalnich vlastnosti. Predevsim
jde o vybér a organizaci charakteristik pevnych latek, takzvanych deskriptord, které
slouzi jako vstupni data pro metody strojového uceni. Cilem aplikaci (numerickych
experimentd) popsanych v nasledujicich dvou kapitolach je, velmi zjednodusen¢ feceno,
urceni totdlni energie krystalu néjaké slouceniny na zdkladé znalosti totdlnich energii
mnoha jinych v néjakém smyslu piibuznych sloucenin. Deskriptor pro takovou aplikaci
potom zahrnuje relevantni charakteristiky téchto sloucenin (strukturni data) a/nebo
jejich konstituentli (atomova Cisla, elektronegativity, ... ), na kterych totalni energie
zavisi.

Price je napsdna srozumitelné, nicméné se zdd, Ze tu a tam néjakd informace
vypadla. Napfiiklad na strané 29 je zminén generalization error, ale nikde neni popsano,
co presné tento pojem znamend. Zaroven mi misty chybi popis motivace pro nékteré
kroky (napriklad pro€ byla zvolena tato metoda a ne jind) — k tomu se vratim podrobnéji
v otazkach. Ze samotného textu také neni vzdy jasné, co je vysledek tvurci prace
studenta, co je opakovani jiZz diive publikovanych numerickych experimentli a kde
uz zacind jejich rozsifeni. Je nicméné ziejmé, Ze student zadané problematice dobie
porozumél, praci vénoval hodné Casu a pfi rozsdhlych numerickych experimentech
postupoval peclivé a systematicky. Osobné ocenluji mimo jiné podrobnou analyzu
provedenou v kapitole 3 (3.1.4 a 3.1.5). Podle mého nazoru tedy bylo zadani prace
beze zbytku splnéno. Diplomovou praci doporucuji k obhajobé a navrhuji ji hodnotit
zndmkou B — velmi dobre. Jak jsem popsal vyse, k hodnoceni vyborné, myslim, trochu
chybi.

Pro diskusi béhem obhajoby mam na studenta nasledujicich nékolik otazek:

1. Na strané 44 se piSe It comes from quantum mechanics that the physical fea-
tures are correlated in terms of the Pearson correlation coefficient of two 82-
dimensional feature vectors. To je pomérné obecné tvrzeni. Bylo by moZzné
rozebrat trochu podrobnéji, odkud zminénd korelace pochazi?
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2. Pro optimalizaci hyperparametrii byl pouZit grid search, pfi¢emz je zminéno, Ze
je to vypocetné velmi narocné (1.3.3., 4.2.1.3). Nebylo by moZné/vhodné pouzit
néjakou pokrocilejsi metodu optimalizace?

3. Deskriptor ngram byl v kapitole 4 pouzit ve spojeni s kernel ridge regresion,
zatimco SOAP deskriptor byl pouZit ve spojeni s neuronovymi sitémi. Jaky byl
divod kombinovat s riznymi deskriptory i rizné metody? Pro porovnani kva-
lity deskriptord bych povazoval vhodnéjsi pouzit oba se stejnou metodou pro
minimalizaci rozdili mimo definice deskriptorti.

V Praze 19. kvétna 2022 Mgr. Jindfich Kolorenc, PhD.
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