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Téma předkládané práce:
Předkládaná bakalářská práce studenta Jana Trödlera se zabývá možnostmi využit́ı metod stro-
jového učeńı na datech generovaných v současné době v oboru fyziky pevných látek. Metodami
simulace vlastnost́ı nejr̊uzněǰśıch materiál̊u se zabývá stále větš́ı počet pracovǐsť na celém světě a
jejich zpracováńı metodami strojového učeńı umožňuje tato data ještě lépe využ́ıt ke konstrukci
nových materiál̊u. Data použitá v předkládané práci pocházej́ı ze spolupráce s kolegy z Fritz-
Haberova institutu v Berĺıně a týkaj́ı se kĺıčových parametr̊u materiál̊u potencionálně vhodných
pro konstrukci solárńıch panel̊u. Před několika lety byla použita v jedné z otevřených soutěž́ı
serveru kaggle.com, kde bylo úkolem účastńık̊u předpov́ıdat formačńı energii a tzv. bandgap
energy krystal̊u hlińıku, gallia a india.

Splněńı požadavk̊u zadáńı:
Student se seznámil se strukturou poskytnutých dat a jejich fyzikálńım významem. Dále nastu-
doval základńı metody strojového učeńı a možnosti jejich aplikace na dostupná data. Ve své práci
rekapituluje matematické základy metody Kernel Ridge Regression včetně odvozeńı metody ne-
jmenš́ıch čtverc̊u a rozboru jej́ı kombinace s použit́ım jader. Podařilo se mu jak reprodukovat
stávaj́ıćı algoritmy zpracováńı těchto dat, tak i navrhnout vlastńı modifikace těchto algoritmů.
T́ım student vesměs splnil zadáńı práce. Tyto modifikace nebyly nicméně dostatečné na to, aby
byla výrazně překonána současná úroveň predikce d̊uležitých materiálových vlastnost́ı dosažená
již v soutěži organizované na kaggle.com.
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Obsahová úroveň práce:
Vlastńı práce je členěna do tř́ı kapitol. Prvńı kapitola podává souhrn použitých metod, včetně
potřebného matematického základu a jejich odvozeńı. Ve druhé kapitole jsou popsána zpra-
covávaná data, jejich základńı charakteristiky a děleńı na trénovaćı, testovaćı a validačńı data.
Konečně třet́ı kapitola podává přehled o použit́ı metody kernel ridge regression na r̊uzné reprezen-
tace dostupných dat.

Vlastńı práce studenta:
Při zpracováńı této práce musel student zvládnout řadu d́ılč́ıch úkol̊u. Nastudoval teoretické
základy použitých metod strojového učeńı a jeho výklad svědč́ı o dobré orientaci v této prob-
lematice. Dále se seznámil s implementaćı metody kernel ridge regression v programu Matlab a
strukturou předložených dat. A konečně navrhl několik zp̊usob̊u aplikace metod strojového učeńı
na r̊uzné reprezentace vstupńıch dat. Použité postupy a dosažené výsledky nicméně nepřesahuj́ı
významným zp̊usobem publikaci [12], jak plyne i ze srovnáńı v tabulce 3.7.

Závěr: Bakalářskou práci doporučuji k obhajobě a navrhuji klasifikovat známkou

velmi dobře (B).

V Praze, 18. 8. 2020 doc. Jan Vyb́ıral
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