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PřF UK - Viničná

VÚPS

Analytický servis:
- základní piv. analýzy, speciální analýzy, 

senzorická analýza

- mikrobiologické rozbory

Vzdělávání:
- senzorické semináře

- rekvalifikační kurzy

Výzkum a vývoj:
- suroviny

- senzorické vlastnosti piva (senzomika)

- látky kontaminující pivo

- stárnutí piva

- analýza piva a surovin

- ….

- absolventské práce - PřF UK, ČZU, 

     VŠCHT, …
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Co nás čeká?

• vysvětlení pojmů

• základní teorie

• složité děje v pivovarské vědě

• 2 příklady aplikace (+ praktická ukázka)
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Synergie analytické chemie a umělé inteligence 

pro pochopení složitých dějů v pivovarství

Vysvětlení pojmů
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Co je umělá inteligence?
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Umělá inteligence (AI) je soubor technologií, které umožňují počítačům učit se, 

uvažovat a provádět řadu pokročilých úkolů způsoby, které dříve vyžadovaly 

lidskou inteligenci, jako je porozumění jazyku, analýza dat a dokonce 

i poskytování užitečných návrhů.

AI se ale nevyužívá pouze v oblastech, kde nahrazuje člověka (usnadňuje mu práci), ale zejména tam, v oblastech 
kde člověk selhává, nebo na to nestačí.
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O tom to dnes nebude
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Představa
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Realita

Soubor matematických operací – složitá síť, schopna řešit komplexní úlohy
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Obrázek skriptu

Realita v praxi
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Co je analytická chemie?
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Vědecký obor, který vyvíjí a aplikuje strategie, přístroje a postupy k 

získání informací o složení a podstatě hmoty v prostoru a času.

                definice IUPAC
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Co je synergie?
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Synergie je součinnost či spolupráce dvou a více činitelů, kdy společný 

výsledný efekt je vyšší než pouhý součet jejich individuálních účinků 

(1 + 1 > 2). 
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Jak fungují umělé neuronové sítě?

Základní teorie
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b1 = -0.2
ReLU

b2 = 0.04
ReLU

w2 = -0.2w1= 0.5

1 0

Y1 = i𝑛𝑝𝑢𝑡 ∙ 𝑤1 + 𝑏1 → 𝑎𝑘𝑡𝑖𝑣𝑎𝑐𝑒

Y2 = Y1 ∙ 𝑤2 + 𝑏2 → 𝑎𝑘𝑡𝑖𝑣𝑎𝑐𝑒

Y1 = 1∙ 0.5 − 0.2 = 0.3 → 𝑎𝑘𝑡𝑖𝑣𝑎𝑐𝑒 → 0.3

Y2 = 0.5 ∙ −0.2 + 0.04 = −0.06 → 𝑎𝑘𝑡𝑖𝑣𝑎𝑐𝑒 → 0
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b1 = -0.2
ReLU

b2 = 0.04
ReLU

w2 = -0.2w1= 0.5

1 0

Koeficienty w a b jsou hledány pomocí zpětné propagace – minimalizace rozdílu  mezi výstupem sítě a 

požadovaným výstupem (učící proces).

1) Koeficienty jsou náhodně vygenerovány.

2) Data (trénovací sada) jsou zpracovány sítí. Vstup -> síť -> výstup

3) Výpočet ztrátové funkce (např. průměrná kvadratická chyba mezi výstupem a skutečností).

4) Algoritmus se vrací zpět od výstupní vrstvy ke vstupní a počítá gradienty ztrátové funkce vzhledem k 

jednotlivým koeficientům (w a b).

5) Na základě gradientů dochází k aktualizaci hodnot koeficientů w a b.

6) Algoritmus se opakuje.



Výzkumný ústav pivovarský a sladařský, a.s.

beerresearch.cz

1.8

0.8

0.5

0.1



Výzkumný ústav pivovarský a sladařský, a.s.

beerresearch.cz

1.8

0.8

0.5

0.1

b = 0.3
ReLU

b = 1.2
ReLU

b = 0.1
ReLU

b = 3.3
ReLU

b = 2.6
ReLU

b = 1.5
ReLU

-0.87

0.27

0.43

0.08

0.56

-0.21

0.14 -0.41

0.56

-0.86

0.73

-0.24

-0.67

-0.17

0.43

0.40

-0.21



Výzkumný ústav pivovarský a sladařský, a.s.

beerresearch.cz

1.8

0.8

0.5

0.1

b = 0.3
ReLU

b = 1.2
ReLU

b = 0.1
ReLU

b = 3.3
ReLU

b = 2.6
ReLU

b = 1.5
ReLU

-0.87

0.27

0.43

0.08

0.56

-0.21

0.14 -0.41

0.56

-0.86

0.73

-0.24

-0.67

-0.17

0.43

0.40

-0.21

3.93



Výzkumný ústav pivovarský a sladařský, a.s.

beerresearch.cz

Hluboké neuronové sítě
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Konvoluční neuronové sítě
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black box
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Lantos, D. et al (2021) How to explain your machine learning model using SHAP? Medium
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Ponce-Bobadilla et al. 2024

SHapley Additive exPlanations (SHAP) analysis

• Lokální (z pohledu jednotlivých objektů) i globální vysvětlení (z pohledu modelu) 

• jednoduché na interpretaci

Ponce-Bobadilla et al. 2024
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Ponce-Bobadilla et al. 2024
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Tento přístup lze použít pro extrakci skrytých struktur v datech (data mining), které nelze zcela vytěžit 
pomocí klasických nástrojů (typicky komplexita informace, nelineární chování, vzájemné interakce).

Lze použít pro:

Validace výsledného modelu

Model použít pouze jak o nástroj pro extrakci zákonitostí skrytých v datech – model extrahuje, SHAP analyzuje 
co model extrahuje (jak pochopil data, co je v datech skryto)

Rozhodování založené na datech, cílenejší řešení problému
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Příklady komplexních jevů v pivovarské vědě?

Preference konzumentů k nealkoholickým pivům – jak je to ovlivněno chemickým složením piva?

Senzorický charakter českého ležáku.

Stárnutí piva

Chemické transformace látek v průběhu pivovarského procesu.

Vliv počasí v průběhu pěstování chmele na jeho výslednou kvalitu.

…

Složité děje v pivovarské vědě

Běžné chemometrické nástroje jsou schopny z takto komplikovaných dat vytěžit pouze omezené množství 
informací – problémy: komplexita, nelinearita, vzájemné interakce.
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Příklad aplikace

Preference konzumentů k nealkoholickým pivům 

– jak je to ovlivněno chemickým složením piva?

Jaké látky přispívají k preferenci a jakým směrem?
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Senzorické hodnocení nealkoholických piv

................................................................ termín:

jméno a příjmení

číslo boxu:

Chutnají předložené vzorky stejně?

ANO NE

Koupil/a byste si takové pivo? Které z těchto piv byste si koupil/a?

ANO NE L P obě
ani 

jedno

Proč? Proč?

22 nealkoholických piv

(neochucená piva)

Senzorické hodnocení piv – 

preference (119 konzumentů)
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Konzumenti dle jejich odpovědí preferují:

-nealko pivo připomínající skutečné pivo

-hořčí

-s příjemnou hořkostí

-bez cizích chutí a vůní

-vyvážené

-plné

Naopak nepreferují:

-cizí chutě a vůně

-drsnou hořkost

-výraznou mladinovou chuť

-výrazné ovocné nebo limonádové chutě chutě

-prázdné („vodové“)

Preference konzumentů k nealkoholickým pivům – jak je to ovlivněno chemickým složením piva?
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Chemické analýzy

Základní parametry piva (extrakt, alkohol, extrakt původní mladiny, prokvašení, pH, CO2)

Sacharidy 

hořké látky a jejich deriváty

Aldehydy a ketony

Estery

Vyšší alkoholy

Další těkavé látky (dicetyl, acetaldehyd, DMS)

Chmelové silice

Sodík + draslík

Polyfenoly

Mastné kyseliny

Aminokyseliny

Organické kyseliny

Necílená GC-MS analýza

Klasický data mining nevedl k příliš detailním výsledkům. 

NIR

GC (FID, ECD, MS)

HPLC (RI, UV, FLD, MS)

spektrofotometrie

AAS

isotachoforéza

potenciometrie
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Nejistota experimentálně stanovených hodnot preference: ± 0,10

Residua: ± 0,08

Celkově máme tedy model, který lze 

interpretovat a případně předpovídat 

preferenci pokud bychom měli jiná piva 

nebo u těch stávajících změnili 

koncentrace některých sloučenin.
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extrakt

IBU

plnost + hořkost + říz
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extrakt

SHAP vs korelace
SHAP graf se nerovná korelační graf mezi závislou a nezávislou proměnnou.
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SHAP vs korelace
SHAP graf se nerovná korelační graf mezi závislou a nezávislou proměnnou.
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??
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počet hasičů při zásahu
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Zdánlivé (falešné) korelace
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počet hasičů při zásahu
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í počet hasičů při zásahu

rozsah poškození

rozsah požáru

Zdánlivé (falešné) korelace
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α-kyselina

iso-α-kyselina

degrad. 
produkt

Drsná hořkost

Vyšší hořkost

β-kyselina
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Test:

Přídavek kys. mléčné – zakulacení + dodání kyselosti -> osvěžující charakter

Při nízkém extraktu až moc kyselé (extrakt nemaskuje) + typická chuť kys. mléčné.
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Důležitá je vždy souhra více parametrů, ne izolovaně jednotlivé parametry – holistický přístup.

strom!

lano!

zeď!větrák!

had!

kopí!

slon!
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Příklad aplikace

Senzorický charakter českého ležáku

Které látky tvoří tento charakter?
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Senzorický charakter českého ležáku – jak definovat?
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Senzorický charakter českého ležáku – jak definovat?

Praktická ukázka ve formě ochutnávky
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Studováno v porovnání se zahraničními ležáky.

Senzorické hodnocení (odborní senzoričtí hodnotící - 12) – 2x

 - hodnocení českého charakteru piva

 - subjektivní shoda celkového senzorického charakteru 

  daného piva s osobní představou českého ležáku

 - stupnice 1 – 5 (1 – naprostá shoda; 5 – naprostá neshoda)

Chemické analýzy v obdobném rozsahu jako v předchozím případě.



Výzkumný ústav pivovarský a sladařský, a.s.

beerresearch.cz



Výzkumný ústav pivovarský a sladařský, a.s.

beerresearch.cz

Extrakt je jeden z důležitých parametrů

Není to ale o sladkosti -> je to o plnosti

Není to o hořkosti …

… ale prázdné pivo s vysokou hořkostí nepůsobí českým charakterem

extrakt
suma sacharidů

trans-iso-co-humulon

suma aminokyselin
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„pivní chuť“

sladové aroma

nízké esterové aroma

maltol

2-acetylpyridin

suma nižších mastných kyselin

suma esterů

Není to ale patrné 
z korelačních grafů 
-> důležitost 
pokročilejších 
způsobů 
zpracování dat
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Poděkování

Institucionální podpora MZe RO1923
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