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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr Anny Styrez ,,Hybrydowe algorytmy optymalizacji
globalnej - poszukiwanie niskoenergetycznych konformacji czgsteczek chemicznych”
przygotowanej pod opieka promotorska prof. dra hab. Jacka Korchowca na Wydziale Chemii

Uniwersytetu Jagiellonskiego.

Oceniana rozprawa przedstawia wyniki badafi nad wykorzystaniem metod globalnej
optymalizacji funkeji wielu zmiennych bazujacej na algorytmach génetycznych, sieciach
neuronowych do efektywnej optymalizacji struktury geometrycznej czasteczek. Problem
dptymalizacji geometrii czasteczki jest jednym z podstawowych zagadnien w obliczeniach
struktury wieloelektronowej uktadéw molekularnych, obliczania wlasnosci tych uktadow i
modelowaniu molekularnym. W przypadku skomplikowanych i duzych czgsteczek takich jak
nanouklady czy czasteczki o znaczeniu biologicznym, problem znalezienia globalnego
minimum energii potencjalnej i, co za tym idzie, struktury geometrycznej czasteczki, jest
zadaniem skomplikowanym i trudnym w realizacji ze wzgledu zaréwno na wielkos¢ uktadu,
jak i liczbe miniméw lokalnych na powierzchni energii potencjalnej. Wymaga to wyidcia
poza standardowe metody stosowane w chemii obliczeniowej. Tak wigc temat podjety w
ocenianej pracy jest jak najbardziej aktualny a badania niezmiernie wazne i pozadane.

W przedstawionej rozprawie skupiono si¢ na dwoéch aspektach zwiazanych z
globalng optymalizacja struktury geometrycznej czasteczek chemicznych: algorytmie

genetycznym shuzacym do optymalizacji funkcji wielu zmiennych i jego optymalizacja



poprzez dynamiczng kontrolg procesu optymalizacji siecia neuronowa oraz problemie
zachowania tozsamosci chemicznej optymalizowanych czgsteczek. Dla obu probleméw
autorka zaproponowala unikatowe rozwigzania, ktore sa najwazniejszymi wynikami
przedstawionej pracy.

W przypadku optymalizacji funkeji wielu zmiennych doktorantka stworzyla algorytm o

nazwie ,,inteligentna ewolucja”™ metodg 1gczaca algorytmy genetyczne i sieci neuronowe. W

‘metodzie tej parametry algorytmu genetycznego ,dobierane” sg przez sie¢ neuronowa, co

pozwala na znaczne zwigkszenie przede wszystkim wydajnosci  algorytmu, jego

niezawodnodci a takze uniwersalnoéci uzyskanej dzigki dynamicznemu dostosowywaniu

‘parametréw procesu optymalizacji poprzez wykorzystywanie informacji specyficznych dla

rozwiazywanego problemu. Algorytm najpierw sprawdzony zostat na kilku modelowych
fuﬁkcjach‘ matematycznych standardowo wykorzystywanych do testowania algorytmow
optymalizacyjnych (Ackleya, Rastrigina, Griewanka i Dixona-Price’e) a nastgpnie na
wybranych uktadach molekularnych. Jakos¢ wynikéw w kazdym przypadku poréwnywana
b.y.ia-' zé ‘,,specjalnie” parametryzowanymi dla tych ukladow i funkcji  statycznymi
algoryﬁnami genetycznymi. Przeprowadzone testy potwierdzily efektywnos¢ opracowanego
kontrolowanego siecia neuronowa algorytmu genetycznego.

Zaproponowany algorytm uzupetniony zostat mechanizmem wymuszajacym zachowanie
_toi'sa.mos’,ci chemicznej czasteczki w trakcie optymalizacji, poprzez optymalizacje wszystkich

Wépé{fzf;dnych atoméw tworzacych czasteczke i wykorzystaniu pola sitowego

. ‘wymuszajacego wiasciwa topologie ukladu. Metoda przetestowana zostata dla kilku
“stosunkowo prostych czasteczek i przy wykorzystaniu réznych mechanizméw zachowania

E fbpblbgii (potencjaléw modyfikujacych). Testy wykazaty jednoznaczna poprawe szybkosci

zbieznosci procesu optymalizacji globalnej i zaleznos¢ jakosci otrzymanych wynikéw

‘garéwno od skomplikowania potencjatéw modyfikujacych jak i od konformacji badanych

czgsteczek.
~ Rozprawa doktorska mgr Anny Styrcz liczy ponad 100 stron, skiada si¢ z 7 rozdziatow
i podzielona jest na wyraznie wyodrebniong czg$¢ teoretyczng bedaca opisem

wykorzystywanych (Rozdziaty 2-3) i stworzonych przez doktorantke metod (Rozdzialy 4-5)

“oraz czesé praktyczng w ktérej przedstawiono wyniki obliczen (Rozdziat 6) i dyskusje

uzySkanych rezultatow. Prace rozpoczyna bardzo krétki wstgp, bedacy wprowadzeniem do

) téfﬁai’yki pracy wraz z zarysowanym celem pracy, a konczy takze bardzo krétkie

“podsumowanie pozwalajace catosciowo spojrzeé na najwazniejsze dokonania i wyniki pracy

d;jkforékiej. Bibliografia liczy prawie 80 pozycji i jest dobrze dobrana do tematyki pracy.
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Okreslenie ,bardzo krétki” uzyte przeze mnie, w stosunku do ,,Wstepu” i ,,Zakoficzenia”
pracy doktorskiej, wskazuje na wyrazny niedostatek czy nawet mankament pracy. Brakuje mi
w nich szerszego spojrzenia na -badane, rozwigzane i opisane w pracy zagadnienia np.
mozliwe inne zastosowania zaproponowanych algorytméw i metod, mozliwy dalszy rozwdj
czy wskazania ewentualnej poprawy efektywnosci.

_ Dwa pierwsze rozdziaty teoretyczne pracy zawieraja opis algorytméw genetycznych i
jédnok'ierunkowych sieci neuronowych. W kolejnym rozdziale przedstawiony zostal
opracowany przez doktorantke algorytm dynamicznego kontrolowanego siecig neuronowg
algorytmu genetycznego oraz szczegblowo opisane wyniki testoéw tego algorytmu dla

modelowych funkcji matematycznych. Rozdziat kolejny (5.) to opis metody wymuszajgcej

" zachowanie topologii czgsteczki w trakcie optymalizacji oraz testow zaproponowanego

mechanizmu dla kilku czasteczek chemicznych.
Ta cze;sc pracy sprawia wrazenie bardzo specjalistycznej i chwilami hermetycznej, co moze

ogramczac grupe ewentualnych czytelnikéw do waskiego grona specjalistow. Chwilami

B .mlaham wrazenie, ze oszczedno$é w przekazie informacji i wyrazaniu mysli jest jednak zbyt
o duza jak na prace doktorska. Brakowalo mi przy czytaniu, zwlaszcza czgéci teoretycznej,
'chocby intuicyjnego objasniania powodu stosowania kodowania, operacji genetycznych, czy

' funkc_u przystosowania.

~‘Ostania cze§¢ pracy to opis zastosowania zaproponowanych metod optymalizacji i

procedury zachowania topologii dla konkretnych ukladéw chemicznych. Obliczenia

przeprowadzono rzetelnie, cho po raz kolejny brakuje mi konkretnych wnioskéw

wynikajacych z tych obliczer.

'(')'d"strony technicznej, jezykowej i co najwazniejsze merytorycznej praca napisana jest

staranme choé jak juz wspomnialem jezyk jest mocno specjalistyczny a tekst oszczgdny., W

"ocemanej pracy napotkalem stosunkowo niewiele bledow jezykowych, stylistycznych i
. _'pomy«lek edytorsk:ch ktére pomijam w recenzji. Brakuje mi jednak w pracy szerszego

' wprowadzenla do tematyki optymalizacji struktury energetycznej czasteczek, opisu metod

uiYwanych w tych zagadnieniach i poréwnania z innymi metodami, a takze identyfikacji
problemdw, ktére wystepuja w procesie optymalizacji.

Powyzsze wybrane techniczne uwagi nie maja wigkszego znaczenia dla mojej

: ﬁdzytywnej caloSciowej oceny pracy, otrzymanych wynikéw i ich prezentacji. Chciatbym

jedniak otrzymaé odpowiedzi na kilka prostych (niewyjasnionych wystarczajaco W pracy

zagadnien).



- Na str. 29 przy opisie procesu uczenia si¢ na przyktadzie funkcji XOR przyjeto bez
_ w_jrj_gé_pi__eni_a wspétezynnik uczenia sig na poziomie 0.7. Skad taki wybér? Czy sprawdzono
zalezno$¢ efektywnosei metody od tego wspdlezynnika?

- Jaki jest koszt zarzadzania dynamicznym rozdzieleniem optymalizacji lokalnych w procesie

-zréwnoleglenia obliczen?

-'_ 0 jakich czasach obliczen mozemy mdowic w konkretnych, opisanych w pracy,

' :'_'--fzastosowamach Jaka jest zalezno$¢ czasu obliczen od uzytych metod?

_ W podsumowamu chee stwierdzi€, iz recenzowana rozprawg doktorskg mgr Anny Styrcz
‘oceniam bardzo pozytywnie. Podjety przez doktorantke program badawczy dotyczy tematyki
6’ podstawowyin znaczeniu dla rozwoju metod optymalizacji struktury geometrycznej
i *-azggteeze'k |

Mgr Anna Styrcz wykazala sie duza wiedza ogélna oraz biegloscia w wykorzystaniu

.."-.'_.zaawansowanych narzedzi teoretycznych, algorytméw informatycznych,  programéw

o _ "komputerowych tworzenia whasnego kodu komputerowego, oraz przeprowadzania wnikliwej

.' "anallzy_ i opracowania otrzymanych wynikéw. Swiadczy to o dobrym przygotowaniu
'dbktoréntki do efektywnego prowadzenia pracy naukowej. Wyniki przedstawione w pracy
zostaly juz jaki$ czas temu opublikowane w czasopismie Applied Mathematics and Computer
Science.

W mojej ocenie ilo§¢ i jako$é otrzymanych wynikéw w zupelnosei  spelnia
| wymagania stawiane rozprawom doktorskim. Nie mam wigc watpliwosci, Ze rozprawa mgt
Anny Styrcz spetnia warunki okre$lone w art.13 Ustawy o stopniach naukowych i tytule
naukowym z dnia 14 marca 2003 r. stawiane rozprawom doktorskim i wnosz¢ o dopuszczenie

jej autorki do kolejnych etapéw przewodu doktorskiego.

Ireneusz Grabowski



