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Vyzkumny ustav pivovarsky a sladarsky, a.s.

Vy2kum a V)'/VOjZ Analyticky Servis:

- suroviny - zakladni piv. analyzy, specialni analyzy,
- senzorické vlastnosti piva (senzomika) senzoricka analyza

- latky kontaminujici pivo - mikrobiologickeé rozbory

- starnuti piva Vzdélavani:

- analyza piva a surovin - senzorické seminare

- rekvalifikaCni kurzy

- absolventské prace - PiF UK, CZU, A
VSCHT, ... ‘ \ S
* PfF UK - Viniéna -
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Co nas ceka?

vysvétleni pojmu

zakladni teorie

slozité déje v pivovarské védé

2 priklady aplikace (+ prakticka ukazka)
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Vysvétleni pojmu

Synergie analytické chemie a umeéle inteligence
pro pochopeni slozitych déju v pivovarstvi
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Vysvétleni pojmu

Synergie analytické chemie a umeélé inteligence
pro pochopeni slozitych déju v pivovarstvi
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Co je umeéla inteligence?
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Uméla inteligence (Al) je soubor technologii, které umoznuji pocitacum ucit se,
uvazovat a provadét radu pokroCilych ukolu zpusoby, které dfive vyzadovaly
lidskou inteligenci, jako je porozumeni jazyku, analyza dat a dokonce

| poskytovani uzite€nych navrhda.

Al se ale nevyuzivd pouze v oblastech, kde nahrazuje ¢lovéka (usnadriuje mu prdci), ale zejména tam, v oblastech
kde Clovék selhava, nebo na to nestadi.
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The Allceberg

What people think Al is

Generative Al

Tools like ChatGPT that use Large

Language Models to understan
our questions and create new
ext, images, and code instantly.

Al Agents

Di%ital assistants that act on your
behalf to perform specific tasks like
booking flights or organizing your files.

Computer Vision

Allows computers to "see"
and understand the objects,
people, and actions inside
photos or videos.

Machine Learning

A method where computers
learn from patterns and improve
over time without being given

specific step-by-step instructions.

Speech Recognition

A capability that lets computers
listen to sFoken language and
translate it into text or commands.

Deep Learning

A powerful technique that
uses layers of processing to
learn from vast amounts of data,
similar to how humans learn.

Agentic Al

Advanced systems that can
independently plan and take action
to solve complex problems without
waiting for human prompts.

Predictive Analytics

Using past data to find hidden patterns
and make educated guesses about
what is likely to happen in the future.

Neural Networks Natural Language Processing
A system modeled after the human brain Helps computers read, understand, and use
that connects information to recognize human languages just like people do.

complex patterns and solve problems.
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O tom to dnes nebude
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Predstava
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Realita

Convolution Neural Network (CNN)

Input
Pooling Pooling Pooling vty
Softhx
Convolution Convglutlon Convglutinn ‘?’f;:ﬁ?é?,'"
Kernel ReLU ReLU RelLU

&

Feature Maps -

Probabilistic

Feature Extraction Classification Distribution

Soubor matematickych operaci — slozita sit, schopna resit komplexni ulohy
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Realita v praxi
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Co je analyticka chemie?
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Vedecky obor, ktery vyviji a aplikuje strategie, pristroje a postupy k
ziskani informaci o slozeni a podstaté hmoty v prostoru a Casu.

definice IUPAC
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Co je synergie?
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Synergie je soucinnost Ci spoluprace dvou a vice Cinitelu, kdy spolecny
vysledny efekt je vySSi nez pouhy soucet jejich individualnich ucinku

(1+1>2). |
7 SYNERGY ™7

1+1>2
-

| -

gt TOGETHER (I Vi ACHIEVE
\. "‘

The whole is greater
than the sum of its parts.
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Zakladni teorie

Jak funguji umelé neuronove site?
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Dendrites

Cell body Terminals

Activation
Function

Weighted
Sum
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Tanh

tanh(z)
Sigmoid
H(I) - 1+:f'1'

max (0, z)

RelLU

>

Linear

X
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wi= 0.5 w2 =-0.2
1 ' b2 =0.04 0
RelLU
Tanh RelLU
Y1=input - wl + b1l - aktivace tanh(z) ¢ max(0,z) 1
>
Y2=Y1-w2 + b2 — aktivace X
£ <
Sigmoid Linear
Y1=1-0.5-0.2=0.3 - aktivace — 0.3 o(z) = o= 4 B

fix)=x
Y2=0.5-(—0.2) + 0.04 = —0.06 - aktivace — 0 /

VyzKumny ustav pivovarsky a sladarsky, a.s.
beerresearch.cz
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w1= 0.5 W2 =-0.2

v
v
v

b2 =0.04 0
RelLU

Koeficienty w a b jsou hledany pomoci zpétné propagace — minimalizace rozdilu mezi vystupem sité a
pozadovanym vystupem (ucici proces).

1) Koeficienty jsou nahodné vygenerovany.

2) Data (trénovaci sada) jsou zpracovany siti. Vstup -> sit -> vystup

3) Vypocet ztratové funkce (napf. prumérna kvadraticka chyba mezi vystupem a skutecnosti).

4) Algoritmus se vraci zpét od vystupni vrstvy ke vstupni a pocCita gradienty ztratoveé funkce vzhledem k
jednotlivym koeficientiim (w a b).

5) Na zakladé gradientu dochazi k aktualizaci hodnot koeficientd w a b.

6) Algoritmus se opakuje.
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Hluboké neuronové sité

. hidden layer 1  hidden layver 2  hidden layer 3
input layer
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Konvoluc¢ni neuronové sité

Center element of the kemel is placed over the
source pixel. The source pixel is then replaced
with a weighted sum of itself and nearby pixels.

Source pixel

rrwmrmm=

Convolution kernel
(emboss)

MNew pixel value (destination pixel)

Convolution Neural Network (CNN)

T ) Pooling Pooling Pooling L

SoftMax
Activation

Convglution Convglution Convglution Function
Kernel RelU RelU RelU Flatt
Layer
Fully
Feature Maps -~ Connected
Layer
| [
Feature Extraction Classification PD?:tl:‘iibbdltlisot:f

S
<
D
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black box
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Black Box Model This is an

insect!

Why?

———— .

Explainable Al This is an

insect!

essibiiad
TRl AL
|

t

Because it has 6 legs

Lantos, D. et al (2021) How to explain your machine learning model using SHAP? Medium
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SHapley Additive exPlanations (SHAP) analysis

« Lokalni (z pohledu jednotlivych objektd) i globalni vysvétleni (z pohledu modelu)

« jednoduché na interpretaci

Data
preprocessing

* Data cleaning * Feature

« Data wrangling selection

« Feature s Objective:
extraction and -Classification
engineering -Regression

FIGURE 1 Standard supervised ML workflow.

Model
training

* Hyperparameter
tuning

£l = b+ D b
features
Model prediction =~ Average Sum of all SHAP
for sample i prediction values for sample i

Ponce-Bobadilla et al. 2024

Model
evaluation

Model
Interpretation

* Metric evaluation * Feature
« Cross validation Importance
« External validation (SHAP, LIME)

s Counterfactual
explanations

Ponce-Bobadilla et al. 2024

Vlyzkumny Ustav pivovarsky a sladarsky, a.s.
beerresearch.cz



High age values
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FIGURE 2 Different visualization plots of SHAP values from an XGBoost model when predicting blood pressure: (a) Bar plot; (b)
Beeswarm plot; (c) A scatter plot for the feature age colored by each subject’s BMI; (d) Waterfall plot for an example subject.

Ponce-Bobadilla et al. 2024
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Lze pouzit pro:
Validace vysledného modelu

Model pouzit pouze jak o nastroj pro extrakci zakonitosti skrytych v datech — model extrahuje, SHAP analyzuje
co model extrahuje (jak pochopil data, co je v datech skryto)

o/

Rozhodovani zalozené na datech, cilenejsi FeSeni problému

Tento pristup Ize pouzit pro extrakci skrytych struktur v datech (data mining), které nelze zcela vytézit
pomoci klasickych ndstrojti (typicky komplexita informace, nelinedrni chovani, vzajemné interakce).
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Slozité déje v pivovarskeé vede

Priklady komplexnich jevu v pivovarské védé?

Preference konzumentl k nealkoholickym pivim — jak je to ovlivnéno chemickym sloZenim piva?
Senzoricky charakter Ceského lezaku.

Starnuti piva

Chemické transformace latek v prubéhu pivovarského procesu.

Vliv pocasi v prubéhu péstovani chmele na jeho vyslednou kvalitu.
Bézné chemometrické nastroje jsou schopny z takto komplikovanych dat vytézit pouze omezené mnozstvi
informaci — problémy: komplexita, nelinearita, vzajemné interakce.
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Tibrary(tfprobability)

input <-layer_input

outputl <- input
Tayer_activation("relu™)
atch_normalization()
input 1

layer_activation( )
malization

% layer_max_pooling_2d(pool_size

d
_activation(
_batch_normali
_max_pooTing

, padding = e’ [ ") Tayer_max_pooling_2d(pool_size

paddin
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_max_pooling (pool
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_flatten(name

GLhELRNBBSG®

SYNERGY

Uniting Analytical Chemistry and Artificial Intelligence
to Under; and Complex Phenomenon in Brewing Science.

RTIFICIAL INTELLIGEN!
Learning - Prediction - Optimizati r

(8) Insightful Predictions
_ : (88) Insig
—_— (55) Brewing Automation
Al te Analysi .. \
ccurate Analysis e ,@) Dynamic Optimization

Enhanced Quality

Improved - | | Consistent
Flavor. Quality
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Priklad aplikace

Preference konzumentu k nealkoholickym pivum
— jak je to ovlivheno chemickym slozenim piva?

Jaké latky prispivaji k preferenci a jakym smérem?
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Senzorické hodnoceni nealkoholickych piv
................................................................ termin:
jméno a prijmeni
cislo boxu:
22 nealkoholickych piv
(neochucena piva) Chutnaji predloZené vzorky stejné?
ANO NE
Senzorické hodnoceni piv — l l
preference (119 konzumenti)
Koupil/a byste si takové pivo? Které z téchto piv byste si koupil/a?
. ani
ANO NE L P obé .
jedno
Proc? Proc?
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Konzumenti dle jejich odpovedi preferuiji:

0!9
-nealko pivo pripominajici skutec¢né pivo
08 T -hofcCi
| . -s pfijemnou horkosti
0,7 . s , o 7
! . -bez cizich chuti a vuni
o _ 7 v ,
06 | | T e ? -vyvazene
g | ® ) | ® -plné
395 T 'Y ° * e +
GEJ. i ® - ® - -
oa t] & ] ¢ | | Naopak nepreferuji:
1 I 1 | ® It
03 |® ° _ v 0w
| -cizi chute a vune
os |1 L i i -drsnou horkost
-vyraznou mladinovou chut
B b Er ol KLMNOPQRSTUY -vyrazne ovocne nebo limonadové chuté chute
cislo vzorku -prazdné (,vodove")

Preference konzumentu k nealkoholickym piviim — jak je to ovlivnéno chemickym sloZenim piva?
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Chemické analyzy

Zakladni parametry piva (extrakt, alkohol, extrakt pavodni mladiny, prokvaseni, pH, CO2)
Sacharidy

horke latky a jejich derivaty

Aldehydy a ketony

Estery NIR

VysSi alkoholy GC (FID, ECD, MS)
DalSi tekavé latky (dicetyl, acetaldehyd, DMS) HPLC (RI, UV, FLD, MS)
Chmelove silice spektrofotometrie

Sodik + draslik AAS

Polyfer)oly | isotachoforéza

Mastné kyseliny potenciometrie

Aminokyseliny
Organické kyseliny
Necilena GC-MS analyza

Klasicky data mining nevedl k prili§ detailnim vysledkiim.
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| | l I
x1 X2 Input (X _train & X_test) Xn
| | | |

Model Model Dual-branch
CNN DNN NN

Averaging layer

Prediction (Y _train & Y_test)
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Residisals

Residual Analysis

™ @ Train Residuals
0TS @ Test Residuals
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Obrazek 23 Ensemble model Reziduaini analyza

Nejistota experimentalné stanovenych hodnot preference: + 0,10

Residua: + 0,08

Celkové mame tedy model, ktery lze
interpretovat a pripadné predpovidat
preferenci pokud bychom méli jina piva
nebo u téch stavajicich zmenili
koncentrace nékterych sloucenin.
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SHAP vs korelace

SHAP graf se nerovna korelaCni graf mezi zavislou a nezavislou proménnou.
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SHAP vs korelace

SHAP graf se nerovna korelaCni graf mezi zavislou a nezavislou proménnou.
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Zdanlivé (falesné) korelace
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Zdanlivé (falesné) korelace
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Test:
Pridavek kys. mlé€né — zakulaceni + dodani kyselosti -> osveézujici charakter

Pfi nizkém extraktu az moc kyselé (extrakt nemaskuje) + typicka chut’ kys. mlécné.

Vlyzkumny Ustav pivovarsky a sladarsky, a.s.
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DuleZita je vZdy souhra vice parametr(, ne izolované jednotlivé parametry — holisticky pfistup.
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Priklad aplikace

Senzoricky charakter ceskéeho lezaku

Které latky tvori tento charakter?
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Senzoricky charakter Ceského lezaku — jak definovat?
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Senzoricky charakter Ceského lezaku — jak definovat?

Prakticka ukazka ve forme ochutnavky

Vlyzkumny Ustav pivovarsky a sladarsky, a.s.
beerresearch.cz




Chemické analyzy v obdobném rozsahu jako v pfedchozim pripadé.

Senzorické hodnoceni (odborni senzoricti hodnotici - 12) — 2x
- hodnoceni Ceského charakteru piva

- subjektivni shoda celkového senzorického charakteru
daného piva s osobni predstavou ¢eského lezaku

- stupnice 1 — 5 (1 — naprosta shoda; 5 — naprosta neshoda)

Studovano v porovnani se zahranic¢nimi lez3aky.

Vlyzkumny Ustav pivovarsky a sladarsky, a.s.
beerresearch.cz
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SHAP dependence plot: Skutecny extrakt

extrakt

Extrakt je jeden z dulezitych parametru

Neni to ale o sladkosti -> je to o plnosti
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Suma aminokyselin

Neni to o horkosti ...

SHAP value

SHAP dependence plot: celkem

suma sacharida

0.50
celkem

... ale prazdné pivo s vysokou horkosti nepusobi ¢eskym charakterem
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SHAP value

SHAP dependence plot: suma nizsich
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SHAP dependence plot: Maltol
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SHAP dependence plot: Estery celkem

suma esteru nizké esterové aroma
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SHAP dependence plot: 2-acetylpyridin
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Podekovani
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