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1. Uvod

V pfedchozim lanku' jsme popsali teorii a imylemen-
taci neuronovych siti se strategii zp&tného Sifeni”. Tento
Clanek bude popisovat aplikace t&chto siti v chemii.

2. Aplikace neuronovych siti v chemii

Aplikace neuronovych sitf’ jsou velmi rozmanité, od
rozpozndvani textd aZ po fizeni procesd. V tto prici se
zamé&fime pouze na aplikace v chemii a ve velmi malé mife
i ve fyzice. Tém&f vyhradn¥ se v chemickych aplikacich
pouZiva vrstevnatd neuronova sit s adaptaci strategie zp&t-
ného ¥iteni’ . Nebude-li napsdno jinak, bude se ve zbyva-
Jicim textu Cldnku rozumét tento typ sité.

Aplikace v chemii lze rozd&lit na n€kolik oblasti:
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1) Spektroskopie (Casto uplatnnd v analytické chemii)
nejrizngjsiho typu MS, NMR, UV/VIS, IR a dalsi.

2) Rizeni procesii v chemickém inZenyrstvi

3) Chemick4 reaktivita

4) Bioaplikace - struktura proteind, rozpozndvani promo-
tornich mist v DNA a dal§i

5) Ostatni aplikace

2.1. Spektroskopické aplikace

Jednd se o nejastéjsi a nejisp&iné¥i aplikace neuro-
novych siti v chemii. Spektra jsou nejrizn&jsiho druhu:
MS, NMR, UV/VIS, IR, gama, rentgenova fluorescendni.
Dile miiZeme zminit chromatograficka data.

v przici4 se pouZivd neuronovi sif pro klasifikaci nizko
rozliSenych hmotnostnich spekter nezndmych slouenin.
Zjistuje se pfitomnost &i absence 100 chemickych skupin.
Autofi v préci diskutuji pfedstavy o designu neuronovych
sitf, o jejich statistickych vlastnostech a efektech riznych
metod tréninku. Autofi zjistili, Ze neuronova sit nabizi slib-
nou alternativu k existujicim metodim spektroskopické
klasifikace. Neuronovd sif je vysoce flexibilni, rychls a
tolerantni k vstupnim chybdm, klasifikuje MS spektra lépe
neZ dalSi metody publikované v literatufe a ma dalsi Zidou-
ci vlastnosti. Autofi przice4 olekavaji, Ze miZe byt dosa-
Zeno velkého zlepSeni interpretace MS spekter kombinaci
s dal§fmi zdroji dat, napt. s IR, 'H.NMR 2 ’C.NMR spek-
try. Vypolty byly provid&ny na potitatich HP 9000/370,
Sun-4, Sparcstation 1.

Dal3i oblasti aplikace neuronovych siti je IR spektro-
skopie. V préci5 autofi pouZili perceptron (t.j. neuronovou
sit bez skrytych neurond) jako model pro automatické in-
terpretace IR spekter. Model byl trénovén uZitim databize
IR spekter organickych sloudenin zndmych struktur. UZiti
perceptronu se ukazuje v této praci jako nad&jna prakticka
metoda pro automatickou interpretaci IR dat organickych
sloudenin.

Titf% autofi v préci® pouZivajf u% mnohovrstevnou neu-
ronovou sit (t.j. majici skryté neurony) pro identifikaci
funk¢nich skupin v organickych sloucenindch, kterd je za-
lozend na IR spektroskopii. Ziskané vysledky jsou pod-



statn& lepsi neZ u jednoduchého linedriho modelu publi-
kovaného drive’.

Auto‘f*i5 zprogramovali neuronové sité v jazycich Pas-
cal a C. Pfedb&Zné vypolty provadéli na politati VAX
3500, dal3i na superpocitati CRAY.

Price’ se zabyva rozpoznédnim pikt IR spekter. Autofi
v pr:ici8 mé&Fili blizkd IR spektra proteind pSenice a
UV/VIS spektra farmaceutickych produkti. Pro tyto druhy
spekter (simulovanych i redlnych) vyhodnocovali vysled-
ky neuronovymi sitémi a porovndvali je s principal compo-
nent regression, PCR. Pro redlnd IR spektra byly vysledky
PCR mim¢ lep$i neZ u neuronovych sitf, v pfipad€ UV/VIS
dava neuronovi sif lep$i vysledky nez PCR.

\ pr:ici8 bylo pouzito pocitate Zenit 80386 33 MHz, v
budoucnu se autofi chystaji pouZit specidlni paralelni hard-
ware.

Titiz autofi v przici9 popisuji metody pro detekci a mo-
delovani nelinedrnich oblasti spektrilnich odpovédi. Si-
mulovand i experimentdlni UV/VIS data byla pouZita pro
studium schopnosti multivariadnich linedrnich modeli pro
aproximaci nelinedrnich odpove&di. Zdroje redlnych a
zddnlivych nelinearit autofi simulovali v€len&nim neline-
drnich funkci odpovédi (napf. rozptylené svétlo, koncen-
tradn® zdvisly posun vinovych délck a koncentratng zi-
vislé absorp¢ni Sitky).

v Slancich' ™' se popisuje pouZiti neuronovych siti
typu asociativni pamé&ti pro feSeni automatické radioizo-
topové identifikace uzitim energetického spektra.

v przici1 byly pouZity dva typy detektoru Ge(Li) a
Na(T1). Trénink neuronové sité musi byt vidy proveden
pro tyZ spektrometr a totéZ geometrické uspofddani. Izoto-
py 241 0o, **Ba Co byly pouZity v tréninko-
vé mnozing. Vysledky vypottd pro namé&fenou testovaci
mnoZinu uddvaji, kolikrét je spektrum daného izotopu ob-
sazeno v testovacim spektru smési.

Vysledky vychdzeji velmi dobfe, s pfesnosti lepsi neZ
5 %. Statistické fluktuace, zt€Zujici identifikaci spekter,
d&laji neuronové site jestE atraktivnéj$imi neZ ostatni me-
tody rozpozndvani. Problém nastane, kdyZ spektrum obsa-
huje izotop, pro ktery neni neuronova sit natrénovana. Vy-
sledek je pak chybny, nebot neuronovd sif $patng interpre-
tuje piky.

\Y% przici]1 stejni autofi provadéji pomoci neuronové sité
typu asociativni pamé&ti automatickou analyzu radianiho
sBeLLra POUZIVCI]I tyto izotopy: 22Na 6 Co, > Mn, " Cs,

9Cd, 13382, 3Co a Nal detektor. Spektra byla mnohem
slozit&j§i nez v prede§le prici

Uk4zalo se, Ze neuronovi sit spravné zpracovavd vzor-

ky, které maji fidov€ stejnou ¢i niZ8{ koncentraci, jako ty
vzorky, které byly pouZity v tréninkové mnoZiné. Vysled-
ky obdrZené pomoci neuronové sité¢ vychdzeji ve viech
piipadech lep$i ncZ pfi pouziti standardni metody.

Neuronové sité jsou zv1ast® vhodné pro spektra s niz-
kym rozliSenim a jsou velmi nadéjnou i jednoduchou me-
todou pro Ye$eni rozpozndvini radiaéniho spektra. Vypoc-
ty1 byly realizoviny na PC AT.

V &lanku'” se pouZiva neuronové sit¢ jako matema-
tického modelu pro kalibraci dat rentgenové fluorescendni
spektroskopie. Autofi pouzili dv¢ tréninkové metody: stra-
tegic zp&tného ¥ifeni a geneticky algoritmus. V pfipadé
malé tréninkové mnoZiny (13 ¢lent), vytvorené pomoci
dat z literatury pro Fe/Ni/Cr, strategie zp&tného Sifeni dava
srovnatelné dobré vysledky jako jiné metody z literatury.

Posledni prktl‘Okap]CkOl] oblasti, kde se vyskytuji ap-
likace neuronovych siti, jsou H-NMR a ~C-NMR spek-
troskopic. Aplikace lze rozdélit na dv& asti, prvnf Cist
obsahuje rozpozndvéni, identifikaci a interpretaci namé-
fenych NMR spekter, druhd &ast se tykd predpovedi che-
mickych posum"l pro latky urcité chemické skupiny.

V prici - autofi pouZili neuronovou sit pro rozpozné-
vini 'H-NMR spekter 6-ti druhd (t.). je pouZito 6 vystup-
nich neuronfl) cukernych alditold. Vypolty byly prova-
dény na poénaél IBM PC AT 80286.

CLmek se zabyva analyzou pulsi NMR spekter. Po-
uzitim neuronové sité se 100 vstupnimi, 200 skrytymia 16
vystupnimi ncurony se autofi snazi ziskat 16 Fourierovych
koeficientli ze spektra.

Ve velml zajimavé prdCl je neuronovi sit pouZita k
identifikaci "H.NMR spekter komplexnich velikych oligo-
sacharidii. Pro rozpozndvini jsou vyuzivany oblasti silné-
ho prekryvu pdst (spektrum vy3Siho fadu) i vyfeSené ob-
lasti spektra (spektrum 1. fidu). Pouze malé procento sig-
ndl ze spektra je u t&chto litck separovatelné v indivi-
duding rozlozené NMR multiplety. Nejvice signdll je
spojeno v oblasti silného pfekryvu. Tento typ spektra je
typicky pro spektra mnoha dalich biologicky dilcZitych
molekul, véetng& DNA, RNA a proteind. Autofi pouZili
jednodimensiondlni 500 MHz 'H- NMR spekira. Autofi tes-
tovali, jestli se na rozpoznavam spektr'l ic¢astni prekryté i
nepfekryté (vyfeSené oblasti). 'H.NMR spektra 5 oligo-
sacharidfi byla rozd&lcna na dv€ mnoZiny, jedna obsahuje
pouze nepiekryté (vyfeSené oblasti), druhd mnoZina obsa-
huje pouze prekryté (spektrum vy3Siho fddu) oblasti. Neu-
ronové sité pro oba druhy oblasti zkonvergovaly a byly
schopny rozpoznat kaZdé ze spekter. Rozpozndni piekry-
tych oblasti je mén¥ intuitivni, a proto autofi interpretovali



tento vysledek myslenkou, Ze neuronova sit miZe rozlisit
mezi spekiry, u kterych rozdily nejsou objeveny lidskym
pozorovdnim. I pfekrytd oblast obsahuje informaci nezbyt-
nou k rozezndni mezi oligosacharidy.

Neuronové sité se jevi jako nad¥jny ndstroj v rozpozna-
vini NMR spekter, neni potfeba Zidnych definovanych
pravidel a V)"]i)g)éty jsou rychlej¥i neZ klasické knihovni
hleddni. Autofi ™ pouZivali komertn& piistupny software neu-
ronovych siti na Silicon Graphics 4D/220 GTX po&itagi.

V prici ~ je vyuZivdno neuronovych siti pro automa-
tické pfifazeni proteind.

Jak jiz bylo zminé&no vy3e, druhd &ést praci, pouZivajici
neuronové sité v NMR spektroskopii, se tykd predpovédi
Be.NMR chemickych posuni. V Slancich! 18 odvozu-
Jeme feleni paradigmatu strategie zp&tného $ifeni v takové
form&, aby bylo pouZitelné pro gradientovou optimalizaci
dCelové funkce metodou prom&nné metriky.

.17 L S o
1 V prici " popisujeme odhad chemickych posunii v
C-NMR spektroskopii pro acyklické alkany, které byly
popsédny pomoci grafového formalismu,

V &ldnku'® neuronova sit po¢itd odhad C_NMR che-
mickych posunfi sckunddrnich uhlikovych atomi v acy-
klickych alkanech. Opét se trénovaci i testovaci objekty
popisuji pomoci grafového formalismu.

Vysledky ukazuji. Ze neuronovi sif je schopna dobfe
piedpovidat chemické posun PC.NMR spektroskopie.

\Y przici19 jsme pocitali ! C-NMR posuny ipso, ortho,
meta a para uhlikti benzenového kruhu monosubstituova-
nych benzenil. PouZivali jsme dva zptisoby zaddvani struk-
tury substituentu.

Jednodussi zplisob vychdzel z pr;icezo. Slozit&jsi pogis
byla tabulka spoIigenf reaktantii, kterd byla prevzata z price !

Jezajimavé™", Ze jednodussi deskriptor poskytoval lep-
81 vysledky neZ sloZit&ji. Je to ddno zfejm& tim, ¢ neuro-
novd sif nebyla schopna v pripadg slozit&jsiho popisu
spravn€ "rozpoznat" zadéni, nebof asi bylo pro ni pfili§
"sloZité".

Price’ popisuje ncuronové sité jako ndstroj rozpozn4-
vani vzorl chromatografickych dat sedmi réiznych tiid
proudovych paliv. Data byla popsdna pomoci bindrnich
vzor{l, parametry a architektura neuronové sit& byly opti-
malizovény tak, aby ddvaly co nejlepsi vysledky. Vypolty
se ukdzaly jako Zivotaschopné a uZitetné pro klasifikaci
chromatografickych dat proudovych paliv.

2.2. Rizeniprocest

Jednou ze zajimavych aplikaci pouZiti neuronovych
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siti v chemii je f{zeni chemickych procest.

Jako ilustraéni pfiklad mZeme uvést préci23. Autofi
pouZili dvoustupiiovou neuronovou sif pro diagnostiku
procesu reakce C7Hj0 — C7Hg + 4 Hy

Prvni stupeii neuronové sit& rozliSuje mezi p¥i¢inami
chyb a urtuje druh chyby, druhy stupeti odhaduje velikost
chyby. Jako vstup do 1. stupng slouzi koncentrace C7Hjj,
teplota ohfivae a vystupni signdl fidici jednotky. Neuro-
nov¢ sité maji kapacitu pro udeni a ulo¥eni informace o
chybich procesii a jsou pouZitelné pro klasifikaci chybo-
vych stavi.

2.3.Chemickdreaktivita

Velice ldkavé a nad&jné jsou aplikace neuronovych siti
v oblasti chemické reaktivity. Tento pfistup sice nem@ize
poskytnout vice informaci neZ seriznf rozbor zaloZeny na
metoddch kvantové chemie, ale piesto je vyuZiteIny pro
feleni této problematiky. Krom& exaktnich pFistupt k
problematice chemické reaktivity zalozenych na princi-
pech kvantové mechaniky, existuje i mnoho dalSich pfistu-
pd, které poskytuji lepsi &i hor¥f vysledky.

Jednim z vy3e uvedenych piistupt jsou expertni Systé-
my vytvofené z pravidel reaktivity danych explicitng. Neu-
ronovd sit nepoticbuje Zidnd pravidla, uéf se z prikladd.
Nedovede ale vysvétlit divody svého rozhodovani.

V prici ! se autofi zabyvali elektrofilni aromatickou
substituci monosubstituovanych benzend. Pro reprezentaci
dat byly zvoleny dva postupy. Vice dsp&ny - tabulka spo-
jeni reaktant, méng& usp&$ny - reprezentace nibojového
vektoru,

Tabulka spojeni reaktant je vhodnd metoda pro repre-
zentaci informace, odpovidajici chemické struktufe, pro
podital.

Reprezentace ndbojového vektoru - pomoci programu
MOPAC autofi spocitali niboje na uhlikovych atomech
aromatického kruhu pro dané slougeniny.

Dva vystupni neurony (po vyndsobeni 100) udévaji
procenta frakce ortho/para a meta produktu.

Vysledky pro ob& neuronové sit& byly srovndny s pred-
pov&dmi expertniho systému CAMEOQ a's pfedpovédmi tf
experimentdlnich chemiki.

Neuronové sit€ pfedpovidaly vyt8Zky elektrofiln{ aro-
matické substituce benzenti korektng, vypolty s tabulkou
spojeni reaktantii ddvaly lepsi vysledky neZ druhy piistup.
Neni ale moZno ptedpoklddat, Ze tabulka spojeni reaktantt
je obecng dobry prostfedek popisu chemickych entit, viz'



Zajimavé miiZe byt spojeni piistupu neuronovych siti s ex-
pertnimi systémy.

V &lanku” se popisuji pfedpovédi produkti pro tfi typy
reakcf:

1) Pro Markovnikovu adici HX na alkeny se pfedpovida
typ produktu.

Pro Dielsovu-Alderovu a retro Dielsovu-Alderovu
cykloadici nesymetrickych diend a dienofilt s nesy-
metrickymi dienofily se pfedpovida typ produktu a téZ
se testuje moZnost rozpojeni slou¢eniny v pfislu¥né ret-
ro Diels-Alderové reakci.

Pro Zajcevovu E1 eliminaci alkend se pfedpovida typ
produkti.

Reprezentace reakce se provddéla pomoci modifiko-
vané Dugundjiho-Ugiho matice. BE matice je modifiko-
vand v tom, Ze prvky diagonély obsahuji protonova &isla
prisluSnych atomi.

Pro kaZdou reakci byla zvIaS( navrZena neuronova sit.
ProtoZe BE matice je symetrickd, statilo pouZit jeji dolni
trojihelnik. Pofet prvki dolniho trojdhelniku (i s diago-
ndlou) urfoval po&et vstupnich neurond. Modifikovand BE
matice se ukdzala jako vhodny deskriptor popisu slou¢enin
(reakci) pro neuronové sité.

\% pr:’xci2 jsme pouzili neuronovych siti pro pfedpo-
vézeni vytéZzkd meta produktu nitrace monosubstituova-
nych benzend.

Pro vstup jiZ navdzané funk&ni skupiny jsme se¢ poku-
sili pouZit takové parametry vyjadfujici strukturu, kterymi
by bylo moZné zpracovat vé&tSinu organickych sloucenin.
Popis struktur bg/l zaloZen na popisu struktur pouZitém jiz
Zouem a spol.2 . PouZivali jsme tyto vstupy: pfitomnost
kladného nebo zdporného ndboje na atomu, volny elektro-
novy pdr na atomu, hlavni kvantové Cislo minus jedna,
polet vodikovych atomi a kone¢né niasobnost vazby spo-
jujici dany atom smé&rem k reakénimu centru. Tyto ddaje
byly pouZity pro dv& drovn€ vzdilenosti od benzenového
jadra.

PouZili jsme dv& rizné topologie neuronovych siti spo-
lu s odpovidajici adaptaci vstupu, jednu klasickou a druhou
se stavbou neuronové sit¢ odrdZejici vnitini logickou
strukturu vstupnich informaci. Ob& topologie ddvaly kvali-
tativné dobré vysiedky pfedpovédi vyt&Zzkl meta produktu
nitrace monosubstituovanych benzent. Vypolty byly pro-
vedeny na po&itaci IBM PC 80386.

V prici” autofi Fe¥ili rozdéleni kondenzace na aldo-
vou, Claisenovu, Michaelovu a enaminovou, kde za
tistfedni miZeme povaZovat skupinu C=0. Skupiny, které
byly pak navdzdny na jedné i druhé stran& uhlikového

2)

3)
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fetézce, jehoZz je C=0 stfedem, byly pak ohodnoceny také
svou "vzddlenosti" od skupiny C=0, vyjidfenou celkem
osmi vstupnimi neurony pro &tyfi drovné okoli C=0 na
pravé i levé strané€.

Sit byla trénovina na 34 pfikladech a testovdna na 60
dalsich. Asi v 80 % pripadl byly ziskiny rozumné pfedpo-
védi.

Posledni popsand pr:ic327 se 1i%i od vSech predeslych.
Autofi provddéli lipasou katalyzovanou reakci mastnych
kyselin s glukosidy a dostivali 6-O-monoestery ¢i 2,6-O-
-diestery po 22 hodindch vzdjemného reagovani. Prvni vy-
stupni neuron uddval vyt&Zek 6-O-monoesteru adruhy 2,6-
-O-diesteru. Jako vstupni deskriptor byly brany tyto udaje:
1) pomé&r mastnd kyselina/glukosid [mol/mol], 2) reak¢ni
teploty v stupnich Celsia, 3) tlak v mbar, 4) mnoZstvi enzy-
mu v %, 5) rychlost otifck michadla.

Vysledky testovaci mnoZiny byly velice povzbudivé,
chyby oproti experimentilnim hodnotdm &inily pouze n¥-
kolik procent. Ddle autofi zjisfovali, pro které reakéni pod-
minky dostanou vice neZ 88 %-ni vytéZek 6-O-monoesteru.
Vygenerovali soubor s 9900 reakénimi podminkami, kde
parametry deskriptoru pokryvaly viechny redlné hodnoty,
atestovali tuto velkou mnoZinu. Pro tfi data dostali vytéZek
vy$8ineZ 88 %, a proto jedny z t&chto tff reak&nich podmi-
nek vyzkouseli a dostali vysledky velmi blizké vypoCte-
nym. Ukdzalo se tedy, Ze neuronovd sit miZe poskytovat
velmi dobré vysledky pro plinovan{ reak¢nich podminek
enzymatické reakce. Doufejme, Ze tyto vysledky se budou
moci roz§ifit a zobecnit i na jiné typy reakei.

Vypoity byly provadény na poditaci IBM-PS/2 model 50.

2.4. Bioaplikace

Dal3i oblasti, kde se s ispéchem pouZivd neuronovych
siti, jsou bioaplikace, t.j. struktura proteindl, rozpoznéni
promotornich mist v DNA a jiné.

\Y% prrici28 gje tento druh aplikaci souhrnn& popsan.

., 282930 v e 1 . .
V &ldncich autori zjiStovali pomoci neuronovych
siti sekundarni strukturu protein( z primdrni.

Vstup pro neuronové sité” tvofilo "okno" 13 amino-
kyselin. KaZzdd aminokyselina mé&la pfifazen jeden z 21
vstupnich neuroni, celkové tedy bylo pouZito 273 vstup-
nich neurond. Toto "okno" se posunovalo po proteinu z
jednoho konce na druhy. Pro kaZdou pozici "okna" na pro-
teinu se pro prostiedni aminokyselinu "okna" pfedpovidala
sekundérni struktura proteinu. Usp&$nost predpovidi byla
piiblizn& 63-65 %, coz je vice neZ u metod dfive pouZi-
vanych v literatufe.



Sekunddrnf struktura proteind neni pouze lokaln{ vlast-
nost posloupnosti aminokyselin, a proto je odhadovan teo-
reticky limit rozpoznini sekunddrni struktury pro lokalni
metody 70 %.

Autofi praci2 829.30 optimalizovali struktury svych neu-
ronovych siti, zkouSeli vliv pfitomnosti homologickych
proteinii v tréninkovych mnoZindch. Celkem se daji hodnotit
aplikace neuronovych siti v této oblasti jako Gsp&sné.

V dal8i prici se autofi snaZili o pfedpov&d tercidrni
struktury proteim‘l3 . V &ldnku’? neuronové sité rozpoznd-
valy promotomi oblasti v DNA s tsp&$nosti 94-99 %. Pro
kédovani DNA bylo pouZito "okno" o "Sifce" 6 bizi, kazda
baze byla kédovana dvéma neurony (t.j. celkové bylo po-
uZito 12 vstupnich neuroni).

2.5. Ostatni aplikace

Neuronové sit€ byly pouZity v nejrizng&jsich oblastech
chemie n€kdy s v&tSimi, jindy s mens$imi dsp&chy. Jsou
pouZitelné jako nelinedmi model pro mnoho zdvislosti a
vztahd; které bud’ nejsou vibec pfesn€ zndmy, ¢i jsou, ale
pro svou sloZitost jsou nepouZitelné pro praktické vypocty.
Ale i neuronové sité maji svd omezeni. Dopfedu se nedd
fici, jestli se podafi dany problém vyfesit pomoci neuro-
nové sit€ ¢i nikoli. Neuronové sit& nemohou pfinést nic
zcelanového, pouze zobeciiuji uZ poznané. Velice dilleZity
je spravny vyb¢r deskriptoru a designu neuronové sit&.
Jinak lze neuronové sit€ doporu€it pfedevsim pro feSeni
takovych tloh, jako je zobecn&ni zdvislosti atd.

Autofi v prici"~ popisuji teoretické ziklady aplikace
neuronovych siti pro "pole" elektrod. V ddnku’ stejni
autofi pouZili "pole” iontové& selektivnich elektrod pro sou-
Zasné stanoveni H', K*, Ca>*, NOs3", CI iontd. Natrénovali
neuronovou sit pro riizné koncentrace viech pouZitych ion-
tll v roztoku a pak natrénovanou neuronovou sit pouZili pro
sou¢asné stanoveni neznimych koncentraci téchto iontd.
Vysledky mély chybu 8 %.

V &ldnku™" autofi pouZivali neuronovou sit pro vypodty
vlastnich energif energetickych hyperploch harmonickych
oscildtoru.

Stejni autofi v przici36 poditali neuronovou sif tepelné
kapacity cp pro polymery pfi nizkych teplotich. Pfedpo-
vidali ¢p v teplotnim rozsahu 10-100 K ze série cp pro
teploty 110-360 K. M&feni cp, pfi nizkych teplotich je mno-
hem obtiZn&j8i. Jako vstup pro 25 neurond byly cp pro
teploty 110, 120,...350, 360 K. 10 vystupnich neuront uda-
valo cp pro teploty 10, 20.,...80, 90 K s primérnou chybou
0,34 %. Zmé&tené cp pro teploty 100-360 K dovoli dobie
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extrapolovat cp pro niZi teploty, pro které nelze cp dobfe
méfit. Znalost cp pro nizké teploty je potfebnd pro vycisleni
celkového tepelného obsahu v polymerech. Vypolty byly
provid€ny na pracovni stanici VAX 2000.

Clanek™ " se zabyva expertnim systémem pro vyhodno-
covini mechanismu elektrodovych reakci.

Price’” pouZivd kfemenny krystal jako chemicky sen-
zor pro stanoven{ ldtek ve voilavkich. Vyhodnocovani re-
zonan¢nich frekvenénich posunti bylo provadéno neuro-
novou siti.

(flﬁnck39 popisuje inteligentni stroje pro analyzu a sb&r
experimentdlnich dat. Zabyva se virtudlnimi pfistroji, ex-
pertnimi systémy a neuronovymi sitémi,

V prici je popisoviio zjisfovini endo &i exo kon-
formace norborenii :Pomocx’ neuronovych siti. Jako vstup
slouzily chemické '°C-NMR posuny.

Velmi nad€jnou oblasti pouZiti neuronovych siti jsou
QSAR studie’’ ™. Autofi v prici 2 zkoumali vztah struk-
tura - aktivita pro derivity karbochinolu. Jako vstup slou-
zilo 6 pfepocitanych QSAR parametrii. Neuronova sit po-
skytla lepsi vysledky neZ standardni metody.

Clanek™ popisuje: 1) vipolty antikarcerogennich akti-
vit 16 karbochinonovych derivatii pomoci neuronovych
siti, 2) vztah struktura - viing, 3) vztah struktura - chuf.
Neuronové sit€ dosdhly lepSich vysledkd nez standardni
metody popsané v literatufe.

3. Zavér

Ptiklady uvedené v piedchizejici kapitole dostatednd
ilustruji moZnosti pouZiti neuronovych siti v chemii, jme-
novit¢ mnohovrstevnych neuronovych siti s aplikacf stra-
tegie zp&tného Sifeni. Tfemi nejzdvaZn&j§imi ukoly pfi ni-
vrhu pouZiti neuronovych siti pro fe$eni konkrétniho che-
mického problému se jevi: konstrukce vhodnych deskrip-
torli popisujicich strukturu chemického objektu, ndvrh
topologie neuronové sit€ a konedng vyb&r vhodné trénin-
kové a testovaci mnoZiny. SouCasné aplikace neuronovych
siti v chemii fe$i tyto problémy ad-hoc zplisobem bez hlub-
§iho pfedzpracovani (napf. statistického) vstupnich ddaja.
Toto zphsobuje obtiZné vyhodnoceni a vzajemné porovna-
ni vysledki vypocti riiznych autord. Proto se domnivime,
Zc aplikace neuronovych siti v chemii stoji v soucasnosti
pfed vdZnym teoretickym problémem seriozniho statistic-
kého vyhodnoceni jak jejich vstupl, tak i jejich vystupi.
Teprve na zdklad® této analyzy bude moZno kvalifikovang
posuzovat schopnost predikce a klasifikace neuronové sité
a vzdjemn& porovndvat priace riznych autori.
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