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RECENZJA
rozprawy doktorskiej p. mgr Agnieszki Martyny, pt.

Differentiation of microtraces based on their features obtained using advanced instrumen-
tal analytical techniques, supported by chemometric tools and likelihood ratio appmdﬁ;

Jor forensic purposes.

Recenzje opracowano na zlecenie Pani Dziekan Wydziatu Chemii Uniwersytetu Jagiellons-

kiego w Krakowie, z dnia 25 maja 2016 r.

1. Ocena tematu i zamierzen rozprawy

Oceng tematu rozprawy doktorskiej p. mgr Agnieszki Martyny (zwanej dalej Autorkg) nale-
zy rozpocza¢ komentarzem o realizacji badah zwigzanych z czg¢écig do§wiadczalng doktoratu,
ktére — dzigki wspolpracy Wydziatu Chemii U.J. z Instytutem Ekspertyz Sadowych im. Prof.
Jana Sehna w Krakowie, IES, — zostaly wykonane we wspomnianym Instytucie. Ten tryb
przebiegu doktoratu nadaje zamierzeniom rozprawy szczegding warto$é, poniewaz jej cele

naukowe sg sciSle zwigzane z procedurami stosowanymi w sagdownictwie, w dziedzinie eks-

pertyz sagdowych.



Tematyka badan zrealizowanych przez Autorke dotyczy — najogélniej biorge — problematyki
budowania modeli chemometrycznych, umozliwiajgcych zastosowanie wybranych metod ba-
dawczych (z pogranicza statystyki, uczenia maszynowego, obrazowania, i in.) W zaawanso-
wanym przetwarzaniu i interpretacji danych pomiarowych, dotyczacych giéwnie analizy che-
micznej pewnych obiektéw, a na tej podstawie — ich identyfikacji lub/oraz klasyfikacji.
Obiektami tymi s tzw. mikro§lady, pozostawione w miejscu wypadku drogowego (nawet
zakoficzonego kalectwem lub $miercig osoby poszkodowanej), spowodowanego przez ,niez-
nany” pojazd, w domys$le — pojazd opuszczajacy miejsce wypadku bez udzielenia pomocy
oraz wykonania obowiazujacych kierowcg rutynowych czynnosci. Charakteryzujac blizej ba~
dane mikroélady mozna przyjaé, ze bedg to fragmenty tworzyw sztucznych lub/oraz metali,
okruchy szkla, okruchy emalii samochodowych, itp., wykorzystywane dla celéw identyfikac-
ji sadowo-prawnej. Ukierunkowanie zastosowan modeli chemometrycznych wylgcznie na
obszar chemii analitycznej, implikowatoby formalne ograniczenie badan do spelnienia naj-
prostszego modelu, to znaczy modelu obliczeniowego, w ktorym badane obiekty sg reprezen-
towanhe za pomoca cyfr lub liczb, zas relacje pomigdzy obiektami moga by¢ opisane z zada-
walajacg dokladnoscia stosujac na ogdt bardzo p?o_ste_ zaleznosci matematyczne. Jednak
Autorka $wiadomie i konsekwentnie siéga do arsenalu metod oraz procedur chemometrii,
ktore wykorzystuja bardziej zaawansowane modele infdrmatyczne, a wige model morfolo-
giczny (zwigzany z przetwarzanie.m informacji) oraz model semantyczny (zwigzany z prze-
twarzaniem wiedzy). Ocena tematu oraz zamierzen rozprawy daje podstawe do wydania
opinii, ze podjety f)rzez Autorke obszar zainteresowafi doskonale nadaje si¢ do osiggnigcia
nieznanych, niepublikowanych do tej pory wynikéw, spelniajgcych wymagania aktualnie
stawiane doktoratom z chemii. Temat rozprawy uznaj¢ za bardzo nowoczesny, trudny w rea-

lizacji, interesujacy teoretycznie oraz obiecujgcy praktyceznie.

2. Zawartos€ i ocena merytoryczna rozprawy

Te czgéé recenzji — ze wzgleddéw porzadkowych — poprzedzitem oméwieniem uktadu roz-
prawy, a na tym tle — w odniesieniu do nicktérych zagadnien — podatem w sposéb bardzo
ogllny pewne uwagi lub/oraz pytania. W ten sposob, nie rozbudowujac niepotrzebnie re-



cenzji, tatwiej mozna wskazaé istotne wartosci i osiggniecia rozprawy (oraz nasuwajace si¢
watpliwosci). Oczywiscie uwagi te w zadnym stopniu nie podwazaja zasadniczych wartosci
doktoratu: niektore z tych pytan moga byé przedmiotem dyskusji podczas publicznej obrony
pracy, za$ inne stwarzaja pole do ewentualnych dalszych przemyslen oraz badan. Miejsca (W
tek$cie) zwiazane z moimi uwagami, zostaly wskazane stosujac znang konwencj¢ odniesiefi:

np. na str. 812 (6sma strona, wiersz 12 od gory), nalezy zmienié ...

Rozprawg rozpoczyna pieciostronicowe (ale nienumerowane) streszczenie w jezyku angiels-
kim (4bstract). Nastgpnie mamy takze pieciostronicowe (tez nienumerowane) Streszezenie
w jezyku polskim. Dalszy tekst rozprawy zostal opracowany w catosci w jezyku angieiskim,
¢o nie stanowi istotnego novum w procedurze nadawania stopnia naukowego doktora w pols-
kich uczelniach, a niekiedy jest nawet rutynowym postgpowaniem, podchwyconym przez
Ministerstwo Nauki i Szkolnictwa Wyzszego.

Napisanie w obcym jezyku obszernego i zwartego tekstu, majacego wszystkie cechy dobrego
raportu naukowego, pozytywnie §wiadczy o przygotowaniu Autorki do prowadzenia prac
badawczych w miedzynarodowych zespolach oraz swobodnej umiejetnosci oglaszania wyni-
kéw swoich badan w anglojezycznych publikatorach, dominujgcych we wspéiczesnym swie-
cie nauki. Do samego poziomu edytorskiego rozprawy odniose¢ si¢ bardzigj szczegdlowo w
trzeciej czesci recenzji (Qcena pozioinu edytorskiego); teraz jedynie chciatbym podkreslic,
ze wybor jezyka angielskiego do przedstawienia tekstu rozprawy wplynal moze nawet ko-
rzystnie na tok narracji, a w wielu przypadkach ulatwit uniknigcie raf, zwigzanych ze spolsz-
czeniem nicktorych klopotliwych termindéw oraz pojeé. Tezy naukowe recenzowanej roz-
W prawy doktorskiej odnosza si¢ bowiem do niezwykle trudnej problematyki zawansowanego
przetwarzania danych eksperymentalnych, wychodzacego poza tradycyjne i klasyczne juz

schematy.

Powracajac do zasadniczego nurtu recenzji, po spisie tresci mamy rozdzialki Abbreviations,
a potem Symbeols. Byloby lepiej, gdyby w tym drugim elemencie (Symbols), objasniane
symbole byly uporzadkowane i alfabetyzowane. Dalej rozpoczyna sie czesé teoretyczna roz-

prawy (nie uwidoczniona w spisie tresci, Contents), skladajaca si¢ z pigeiu rozdziatléw. Ana-



lizujac merytoryczne tresci rozprawy, a dokladniej — tresé czgsei teoretycznej, mozna dos-
trzec, ze jest ona adresowana jakby do dwu odrgbnych grup czytelnikéw: do 1. specjalistow z
dziedziny procedur sgdowych i prowadzenia dowodu racji przed wymiarem sprawiedliwosci
(czyli do os6b nie posiadajgcych niezbednej wiedzy na temat chemii, budowy strukturalnej
czasteczek chemicznych, analizy $ladowej, katalizy, metod separacji zwigzkéw, usuwania z
érodowiska reakcji substancji balastujacych) oraz do 2. chemikéw (domy$lnie, 0séb nie po-
siadajacych wymaganej wiedzy na temat putapek ekspertyz sadowych, wskazywania win-
nych podejtzenia o przestgpstwo, czy wskazywania domniemanego przestgpcy). Ten dualizm
celéw spowodowal, ze w pierwszym rozdziale czesci teoretycznej (Introduction) Autorka
zdecydowata si¢ na podanie przekonujacego zarysu hipotez towarzyszacych podejmowaniu
decyzji w procesach sgdowo-dowodowych (tutaj na str. 1° po every contact leaves a trace
brak odnoénika literaturowego). W rozdziale drugim czgsel teoretycznej (Forensic analyses
of plastic microtraces generated during car accidents), zostaly zamieszczone trafnie dobra-
ne tre$ci na temat materiatéw stosowanych do produkcji niektorych czesci samochodow, a
dalej — budowy przestrzennej polimeréw uzywanych do formowania zderzakéw oraz lamp
samochodowych, oston, i niektérych czesci nadwozia pojazdéw mechanicznych. Najwaz-
niejszg jednak tre$cia omawianego rozdzialu jest bardzo dobry, zupelnie wystarczajgcy
przeglad informacji na temat podstaw teorii metod analitycznych, stosowanych w analizie
identyfikacyjnej wspomnianych mikro-fragmentéw po wypadkach drogowych. Mamy zatem
opis teorii zaawansowanych metod spektrometrii w podczerwieni, réznych wariantow metod
wysokorozdzielczej chromatografii gazowej oraz spektrometrii mas. Rozdzial trzeci (Like-
lihood ratio approach as a tool for reporting the evidential value of physicochemical data)
zawiera omowienie podstawowych zrebdw informacji o tego typu interpretacji danych ana-
* litycznych, interpretacji prowadzonej niejako w “ulubiony” sposéb w europejskiej sieci o$-
rodkéw ekspertyz sadowych. Tu natychmiast narzuca si¢ pytanie: co dalej? Lub inaczej
wyrazajac te mysl: jakie inne metody, oprocz ilorazu wiarygodrosci, mogq (aktualnie, lub w
przysziosci) zostaé zaakceptowane do oceny wynikéw analiz chemiczrych w ekspertyzach
sqdowych? Rozdzial czwarty (Data dimentionality reduction techniques) jest niewatpliwie
potrzebny w odniesieniu do przyjetego przez Autorke zamyshu realizacji badah w rozprawie.
Natomiast po zapoznaniu si¢ z jego tre§cig, nasuwajg si¢ nastgpujace pytania: czy rzeczy-

wiscie warto redukowaé wymiarowos$é danych? Lub inaczej: czy proces odwrotny (zwigk-



szenie wymiarowosci danych) nie polepszytoby dyskryminacji badanych obiektow, a zatem
czy nie zwigkszyloby wiarygodnosci bada#: fizykochemicznych w odniesieniu do wymagar ek-
spertyz sqdowych? Za taka my$la moze przemawiajg znane fakty: -czeste (i bardzo ko-
rzystne) stosowanie podejécia, znanego pod nazwg konstruktywnej indukcji cech, zwigksza-
jacej liczbe atrybutéw opisujacych (a zatem zwigkszajacej celowo wymiarowos¢ danych)
oraz -nieklopotliwy i bezplatny dost¢p do superkomputeréw o duzej mocy obliczeniowej,
ktére nigjako w mgnieniu oka moga uporaé si¢ z przetwarzaniem danych o dowolnej wy--
miarowosci, nawet typu big data. Rozdzial piaty cze¢sci teoretycznej (Preprocessing tech-

niques for spectra and chromatograms) jest celowy i nie wymaga komentarzy.

Czeé¢ doswiadczalna pracy (takze nie uwidoczniona w spisie tresci, Contents), zawiera pigé
kolejnych rozdziatow. Rozdzial szésty (Aim of the research) informuje o naukowych za-
mierzeniach Adutorki w planowanych badaniach zwigzanych z praca doktorska. Rozdziat
siodmy (Materials and methods) zawiera precyzyjny opis przygotowania prébek do badan, a
takze dane na temat §cistych warunkéw pracy stosowanej aparatury (spektrometru podczer-
wieni, chromatografu gazowego oraz spektrometru mas). W rozdziale 6smym (Resuits and
discussion) Autorka dokladnie opisuje sposoby objasniania uzyskanych wynikéw badan, me-
tody tworzenia wiasnych, hybrydowych modeli (wzbogacanych dodatkowymi procedurami
statystyczno-chemometrycznymi), z odniesieniem do interesujaco rozbudowanej koncepcji
wspolczynnika wiarygodnogci — z normaloym rozkiadem wewnatrz-prébkowym. oraz roz-
kladem migdzy-probkowym. Rozdziat dziewiaty (Other application of likelihood ratio for
physicochemical data) zawiera bardzo zwigzly komentarz na temat innych obszaréw oraz
mozliwosci wykorzystania wspélezynnika wiarygodnosci, np. w analizie autentycznosci pro-
bek win. Tekst cze¢sci doswiadezalnej pracy konczy ostatni rozdzial (Summary and con-
clusions), przejrzy$cie omawiajacy uzyskane wyniki badaf, ich nowatorstwo naukowe oraz
mozliwosci dalszych zastosowan. Tu nurtuja mnie takze kolejne pytania: jak zachowajq sie
opracowane hybrydowe modele chemometryczne podczas analizy przypadkéw sprzecznych?

Oraz: jak rozwiqzano zagadnienia niepewnosci danych?

Obowigzki recenzenta wymagaja wspomnienia, ze czg$¢ do§wiadezalna pracy zawiera jesz-

cze: List of Figures, List of Tables oraz Bibliography (w sumie, anglojezyczna czesé pracy



zawiera 187 stron). Pracg zamyka dodatkowy zalacznik (Appendix A), podsumowujacy
personalne informacje o Autorce, Jej wyksztalceniu, odbytych szkoleniach, osiggnigciach

zawodowych i dorobku naukowym.

Wigcej uwagi nalezy poswigcié pozycji Bibliography. Obejmuje ona 116-cie odnoénikéw do
prac. wiasnych oraz obcych. Rozktad odnoénikéw literaturowych — pokazujacy posrednio
nowoczesno$¢ badan Autorki — jest nastepujgcy: 6 odnosnikéw z r. 2016 (6/2016), dalej
14/2015, 3/2014, 10/2013, 5/2012, 6/2011, 8/2011, 40/2009-2000, 11/1999-1990, 9/1ata
wczesniejsze, + 4 odno$niki internetowe. Pisze o tym z takimi szczegélami, poniewaz bib-
liografia rozpraw doktorskich jest niezwykle waznym ogniwem w laiicuchu poszukiwania
prawdy. Teksty rozpraw sa dostepne w bibliotekach, a takze w sieci: dlatego ich zestawienia
literaturowe mogg byé — moim zdaniem — waznym zaczynem podj¢cia kolejnych badan, na
przyktad préby potwierdzenia, lub obalenia tez zwiazanych z okreslong bibliografia. Tu nie-
jako wkrada si¢ cheé wyrazenia zalu, ze zestawienie bibliografii w tak wyrézniajacej si¢ roz-
prawie nie jest alfabetyczne, jakby powiela przypadkowe numery omawianych publikacji.
Mozna tego bylo uniknaé stosujgc system harvardzki, zalecany przez najwiekszego $wiato-
wego wydawcg literatury naukowej (Springer International Publishing Switzerland). Stosu-
jac wspomniany system cytowania literatury, mamy natychmiastowa (podczas czytania teks-
tu) informacje [kfe i kiedy] opublikowal dang prace (algorytm, metodg, procedurg, system,
itp.), a dodatkowo. znikajs kiopoty z przenumerowywaniem wykazu literatury, w przypadku.

koniecznosci wstawienia do tekstu dodatkowego odnosnika.

Podsumowujac t¢ cze$€ recenzji (Zawarto$€ i ocena meryioryezna rozprawy) stwier-

| dzam, ze badania realizowane przez dutorke, w tym szczegblnie zastosowanie wlasnych,
hybrydowych modeli chemometrycznych oraz specyficznych wariantéw ich realizacji, pro-
wadzone byly poprawnie i we wlasciwy sposob. Za najistotnicjsze i oryginalne elementy

recenzowanej rozprawy doktorskiej uznaje:

¢ opracowanie wiasnych, hybrydowych modeli chemometrycznych, umozliwiajgcych wybér
réznych wariantéw parametrow sterujacych optymalizacje ich pracy oraz ustalenie w wielu

przypadkach wlasciwej sekwencji metod objasniania analizowanych danych;



o $wiadczacy o dobrej znajomosci problemu opracowanie nowej koncepcji metod minimal-

no-odleglosciowych i ich wigczenie do chemometrycznej interpretacji badanych obiektow;

e krytyczng analiz¢ danych zaczerpnigtych z réznych dziedzin nauki, w tym z zakresu trud-
nych i realnych probleméw wspotczesnej chemii i chemometrii oraz ich perfekcyjng analize

przy pomocy wlasnych, hybrydowych modeli;

e obszerne i dobrze udokumentowane otrzymanymi wynikami badania przetwarzania danych

rzeczywistych, prowadzone z zamystem ujawniania ukrytej w nich informacji i wiedzy.

Praca doktorska Autorki jest przygotowana z duzg staranno$cig edytorska, zwlaszcza jesli
chodzi o rysunki oraz tablice ilustrujgce wykonane badania. Z punktu widzenia jasnoSci nar-
racji, tekst rozprawy jest napisany nie budzacym watpliwosci jezykiem. Jako tzw. czepliwy
recenzent, miatem trudnosci ze znalezieniem i wskazaniem tzw. literOwek™: chapeau bas,
chyba ich nie ma. Natomiast cheialbym polemizowaé z tytulem pracy, ktéry jest bardzo
nieudolny. Ponizej powielam jego tresé:

Differentiation of microtraces based on their features obtained using advanced instrumen-
tal analytical techniques, supported by chemometric tools and likelihood ratio approach
Jor forensic purposes

Przede wszystkim — jest za dhugi, ponadto w ogéle nie wskazuje o co chodzi w pracy.
Niewlasciwie uzyto pojecia , Differentiation of’; raczej powinno by¢ , Difference beween”.
- W drugiej czesei tytulu mamy znéw poréwnanie niewltasciwych logicznie pojeé: chemomet-

ric tools (zatem fizycznych narzedzi) z likelihood ratio czyli z ... abstrakcja.

4. Konkluzja konhcowa

Mgr Agnieszka Martyna, na podstawie starannego rozeznania literaturowego sformutowala
interesujgce naukowo i wazne praktycznie cele pracy doktorskiej. Poshugujac sie prawidtowo

dobrang metodyka badawczg oparta o przenikajace si¢ wzajemnie techniki naukowe, stosujac



opracowane przez siebie hybrydowe modele chemometryczne, uzyskala wartoSciowe poz-
nawczo wyniki. Przeprdwadzone badania, dobrze udokumentowane w pracy, zakoficzyly si¢
pelnym sukcesem. W konsekwencji moze si¢ to istotnie przyczyni¢ do tworzenia — zaleznie
od typu analizowanych danych — optymalnych sekwencji procedur identyfikacyjno-pre-
dykcyjnych. Realizacja badaf przedstawionych w recenzowanej rozprawie wymagata dobrej
znajomosci chemii oraz analizy chemicznej, znajomosei giéwnych dziatéw chemometrii,
metod analizy statystycznej, a takze niektérych zasad uczenia maszynowego: dodatkowo,
umiejetnoéci tacznego wykorzystania zaawansowanych narzedzi nowoczesnej chemii. Wy-
mienione powyzej, uzasadnione w recenzji argumenty, upowazniaja mnie do stwierdzenia, ze
rozprawa doktorska p. mgr Agnieszki Martyny, zatytulowana Differentiation of micro-
traces based on their features obtained using advanced instrumental analytical techniques,
supported by chemometric tools and likelihood ratio approach for forensic purposes, spet-
nia bez zastrzezen warunki okre§lone w art. 13 ustawy z dnia 14 marca 2003 r. o stopniach i
tytule naukowym oraz o stopniach i tytule naukowym w zakresie sztuki (opublikowanej w
Dz. U. z 2003 r., nr 65 poz. 595 z p6Zniejszymi zmianami). Biorac pod uwage: ewysoki
poziom naukowy oraz jako§¢ recenzowanej rozprawy, a takze eudokumentowany dorobek
naukowy doktorantki (9 publikacji w trakcie realizacji doktoratu, z sumarycznym wspol-
czynnikiem oddzialywania = 24.591), z przekonaniem stawiam wniosek by P.T. Komisja ds.
przewodu doktorskiégo rekomendowala Wysokiej Radzie Wydzia%u Chemii Uniwersytetu

Jagielloniskiego w Krakowie:

a) dopuszczenie rozprawy p. mgr Agnieszki Martyny do kolejnych etapéw przewodu
doktorskiego, oraz
b) nadanie p. mgr Agnieszce Martynie stopnia doktora nauk chemicznych z wyr6z-

nieniem, w przypadku pomyslnego przebiegu wymaganych etapéw przewodu.

Rzeszdéw, 25 lipca 2016




