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Recenzowana rozprawa doktorska sktada si¢ z trzech czesci. Pierwszg stanowi rozdzial
zawierajacy krétkie wprowadzenie do probleméw, ktorych dotyczg metody przedstawione w
rozprawie. Druga sklada si¢ z trzech rozdziatéw (2-4) zawierajgcych szczegdtowy opis
wynikow dotyczacych nowej metody rozwigzania problemu uliniowienia czasu retencji (RT)
w zautomatyzowanej analizie danych z zakresu chromatografii cieczowej ze spektrometrig mas
(LC-MS). Wyniki te stanowity podstawe publikacji: Grzegorz Skoraczyriski, Anna Gambin,
and Blazej Miasojedow, “Alignstein: Optimal Transport for Improved LC-MS Retention Time
Alignment.” GigaScience 2022, 11, 1-9 (DOI: 10.1093/gigascience/giac101). Trzecia czgéé
rozprawy sktada si¢ z dwoéch rozdziatow (5-6) i rozwaza modele uczenia maszynowego
konstruowane w celu predykcji syntetyzowalnosci czgsteczek. W szczegdlnosci zawiera
empiryczne poréwnanie réznych modeli, wigcznie z modelami zaproponowanymi przez
doktoranta, przy uzyciu specjalnie w tym celu stworzonej bazy danych zwigzkéw o roznym
stopnu syntetyzowalnosci. Wyniki tego poréwnania stanowig podstawe publikacji: Grzegorz
Skoraczynski, Mateusz Kitlas, Btazej Miasojedow, and Anna Gambin, “Critical assessment of
synthetic accessibility scores in computer-assisted synthesis planning.” Journal of
Cheminformatics 2023, 15, 6 (DOI: 10.1186/s13321-023-00678-z). Warto zauwazy¢, ze
publikacje ukazaly si¢ w czasopismach naukowych ze wskaznikiem cytowan (za 2021 rok)
wyzszym niz 7.5 (J of Chemionformatics 8.489, Gigascience 7.658).

Rozprawa dotyczy wynikéw badan interdyscyplinarnych. Interdyscyplinarnosé jest duzym
wyzwaniem, wymaga bowiem taczenia wiedzy z réznych dziedzin. W przypadku ocenianej
rozprawy, doktorant musiat polaczy¢ wiedze z zakresu matematyki, statystyki i informatyki ze
zrozumieniem procesu generacji i specyfiki danych otrzymywanych przy pomocy L.C-MS, jak
rowniez zagadnien syntetyzowalnosci czasteczek. Dokonat tego w satysfakcjonujacy sposob,
ktory umozliwit zaproponowanie interesujacych rozwigzan w dziedzinach nie bedacych jego
podstawowym obszarem badan.

Badania interdyscyplinarne stanowig rowniez duze wyzwanie z punktu widzenia komunikacji
osiggnietych wynikow. Celem komunikacji powinno by¢ przedstawienie metod i rezultatow w
taki sposob, by staly si¢ zrozumiate (lub przynajmniej intepretowalne) przez badaczy z roznych
dziedzin. W mojej ocenie rozprawa, niestety, nie osiaga tego celu, co uznaj¢ za jej gtdéwny
mankament.

Z tego punktu widzenia za zmarnowang szans¢ uznajg cz¢s¢ pierwszg rozprawy. Ogranicza sie
ona do siedmiu stron. W rozszerzonej formie moglaby natomiast zosta¢ wykorzystana do
szerszego przyblizenia technologii uzywanych w chromatografii i MS czytelnikom (np.
matematykom, statystykom, informatykom) nie zajmujacym si¢ tg dziedzing, co utatwitoby im
zrozumienie czedci drugiej rozprawy. Podobny komentarz dotyczy problemu predykcji
syntetyzowalnosci czastek. W istocie, jestem przyktadem czytelnika rozprawy, dla ktorego
syntetyzowalnosci czastek byta kompletnie nieznanym zagadnieniem, i ktéry to stan nie ulegt
zasadniczej zmianie po lekturze rozdzialu 1. Silg rzeczy, w tej sytuacji proba zrozumienia
materiatu zawartego w czgsci trzeciej rozprawy byla dla mnie wyzwaniem.



Z drugiej strony, np. opis proponowanej metody uliniowienia czasu retencji, zawarty w
rozdziale 2, jest wysoce teoretyczny i, moim zdaniem, kompletnie niedostgpny dla specjalistow
z zakresu MS. Roéwniez dla os6b rozumiejgcych aparat matematyczny wspomniany opis
zawiera fragmenty, ktére budza watpliwosci dotyczace dokonywanych wyboréw, jak w
ponizszych przyktadach:

Strona 22: “For our application, the total variation divergence achieved the best results” —
najlepsze rezultaty z punktu widzenia jakiego kryterium?

Strona 27: “In the beginning, features are denoised by removing signals of the lowest intensity
(about 1 % of signal) and normalized by its total ion current.” — dlaczego przyjeto taki poziom
odciecia dla mierzonej intensywnosci?

Strona 28: “centroid clustering is done in two steps: firstly, we split the whole space into several
smaller pieces using the Mini-batch K-Means algorithm [116], then we do final precise
clustering using hierarchical clustering [117].” — jakimi kryteriami kierowano si¢ przy wyborze
tych metod?

Dyskusja zalet i ograniczen algorytmu Alignstein w rozdziale 4 pomija kwestie technologii, do
ktdrych algorytm moze mie¢ zastosowanie. W rozprawie skoncentrowano si¢ na chromatografii
cieczowej (LC), a walidacje przeprowadzono na zbiorach danych uzyskanych, jak mozna sie
dowiedzie¢ ze wskazanych publikacji Zrodtowych, technikami wykorzystujacymi jonizacje za
pomoca elektrorozpylania (ESI). Czy alogrytm moze by¢ réwniez stosowany np. w przypadku
pofaczenia LC-APCI? Czy mozliwe jest jego uzycie w przypadku chromatografii gazowej
(GS)? Tego rodzaju dyskusja moglaby utatwi¢ zrozumienie wiasnosci algorytmu badaczom
zajmujacym si¢ MS.

Rozprawa zostala napisana po angiclsku. Generalnie, jezykowo jest poprawna — w trakcie
lektury zauwazytem pojedyncze bledy jezykowe i stylistyczne. Redakcja rozprawy jest
zadowalajgca. Usterki, ktére to w tej materii zwracajg uwage, to

- niepoprawne odniesienie do ryciny 3.2 jako 5.6 (str. 25),

- uzycie terminu ,,binomial” zamiast ,,bimodal” w opisie ryciny 5.5,

- uzycie terminu ,,randomized from” zamiast (prawdopodobnie) ,,randomly sampled from” na
poczatku sekcji 5.2.2,

- brak konsekwencji w stosowaniu terminu ,,cheminformatics™ (,,chemoinformatics” str. 45).

Pomimjajac kwesti¢ zbyt technicznego opisu, utrudniajacego zrozumienie prezentowanych
wynikow specjalistom z dziedzin, w ktdrych wyniki te mogg mieé zastosowanie, zawarto$é
merytoryczng ocenianej rozprawy uwazam za interesujgca i w wielu aspektach nowatorska.
Pokazuje ona, ze doktorant posiada szeroka wiedz¢ w zakresie modelowania matematycznego,
statystycznego i informatyki. Potwierdza réwniez, ze doktorant zglebit problematyke analizy
danych LC-MS i syntetyzowalnosci czastek. Zawartos¢ rozprawy wskazuje, ze doktorant
potrafi zaproponowa¢ nowe, interesujace metody rozwigzania problemoéw w réznych
dziedzinach oraz skutecznie je zaimplementowaé w postaci narzedzi informatycznych, ktére
pozwalaja na uzycie metod w praktyce. Wobec powyzszego stwierdzam, Ze recenzowana praca
spelnia wymagania stawiane rozprawom doktorskim przez obowigzujace przepisy i wnosze o
dopuszczenie magistra Grzegorza Skoraczyaskiego do dalszych etapow przewodu
doktorskiego.
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