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Rozprawa doktorska zostala napisana pod kierunkiem prof. dr. hab. Jacka Miekisza na
Wydziale Matematyki, Informatyki i Mechaniki Uniwersytetu Warszawskiego. Jest napi-
sana w jezyku angielskim, liczy 121 stron, sklada si¢ z pieciu rozdzialéw, trzech dodatkow
i bibliografii liczacej 40 pozycji, wsrod ktorych sa 3 prace autorki wspodlne z innymi auto-
rami (dwie z prof. Tomaszem Schreiberem oraz jedna z prof. Jackiem Miekiszem).

Opis rozprawy. Recenzowana rozprawa doktorska dotyczy systemow sprezyn opisanych
jezykiem grafu sztywnego i odpowiedzi na pytanie jak system sprezyn powinien by¢ skon-
struowany, zeby zareagowal na zewnetrzne sity w pewien z gory okreslony sposob. Gléwna
czesS¢ rozprawy stanowia rozdziaty 2-4.

W rozdziale drugim opisane sa najpierw podstawy dynamiki newtonowskiej a nastep-
nie model systemu sprezynowego oparty na pojeciu grafu sztywnego oraz przedstawione
sg sily jakie dzialaja na poszczegdlne wierzchotki. W rozprawie system sprezyn repre-
zentowany jest za pomocg nieskierowanego grafu sztywnego G = (V, ) zdefiniowanego
w przestrzeni tréjwymiarowej o wierzchotkach w zbiorze V i o zbiorze polaczen miedzy
nimi (krawedzi) &, bedacego zbiorem 2-elementowych podzbioréw V. Kazdej krawedzi
e € £ przypisany jest parametr k[e] (wspolezynnik sprezystosci okreslajacy elastycznosé
sprezyny) oraz l[e] (aktualna dlugosé sprezyny, gdzie lyle] jest dltugoscia spoczynkowa).
Autorka definiuje takze nastepujacy podzial wierzchotkow.

1. Wierzchotki ruchome V,,ovatie

(a) Wierzcholki obserwowane V,ps

(b) Wierzchotki pomocnicze V,
2. Wierzchotki zamrozone V¢,ozen

(a) Wierzchotki kontrolne V,,,
(b) Wierzchotki nieruchome Vyizeq

Zaprezentowany jest takze mechanizm relaksacji systemu sprezyn. Okazuje sie pdzniej,
ze jest on kluczowy jesli chodzi o czas w procesie uczenia sieci zachowan mechanicznych.
Nastepnie przedstawiona jest idea systemu adaptacyjnego, ktora jest zwigzana z gtéwnym
celem rozprawy a mianowicie stworzeniem algorytmu, ktory dla kazdej sprezyny nalezacej
do systemu znajdzie wspotezynnik sprezystosci i dtugo$é spoczynkowa tak, ze po prze-
mieszczeniu wierzchotkéw kontrolnych na pozycje zdefiniowane przyktadami uczacymi



1 przemieszczeniu wszystkich wierzchotkéw ruchomych do stanu réwnowagi (zrelaksowa-
niu) wierzchotki obserwowane beda bliskie wierzcholkom obserwowanym dla tych przy-
ktadow.

Danymi wejSciowymi dla rozwazanego problemu sa sztywny graf G = (V, £) oraz zbiér

przyktadéw uczacych (EO)N . Kazdy przyklad uczacy E® = (yﬁjm,yﬁjbs) sktada sie z

1. czesci kontrolnej y@a ktora definiuje potozenie wierzchotkéw kontrolnych oraz

2. czescei obserwowanej yﬁ,"jm, ktora definiuje potozenie wierzchotkéw obserwowanych.

Tak wige celem systemu adaptacyjnego jest znalezienic parametrow kle] i lple], e € €
i stanu rownowagi G[zy, y&c)on]u dlai € {1,..., N}, ktory opisuje wspolrzedne wierz-
choltkéw ruchomych w konfiguracji Tgmomle osiagnietej po przesunieciu wierzchotkéw kon-
trolnych w lokalizacje oznaczone przez y@m.

W celu okreslenia jakosci dopasowania danej sieci do zbioru przykladéow uczacych

rozwazana jest nastepujaca kwadratowa funkcja bledu:
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oraz dist oznacza odlegtosé¢ euklidesowa.

Algorytm sktada si¢ z dwoch petli: zewnetrznej i wewnetrznej. W zewnetrznej, po
zakonczeniu operacji dla wszystkich przykladéw uczacych sprawdzane jest czy blad @
si¢ zmniejsza — z tym zwigzany jest warunek zakonczenia obliczen. W wewnetrznej, dla
kazdego przykladu uczacego modyfikowane sa parametry sprezyn zgodnie z nastepujaca
procedura oparta na metodzie gradientu prostego:

1. kle] = kle] — pgi’[(;]) , gdzie p jest ustalong dtugoscia kroku,

)
2. lyle] = lple] — pgi[e}.

Jezeli po tych modyfikacjach i zrelaksowaniu systemu btad ®) maleje lub niewiele
ro$nie wtedy nowa konfiguracja jest akceptowana. W przeciwnym wypadku wszystkie
zmiany sa odrzucane.

W tym rozdziale przedstawione sa takze podobienstwa miedzy zaprezentowanym al-
gorytmem uczacym a wsteczng propagacja bedaca klasycznym algorytmem uczenia wie-
lowarstwowych sieci neuronowych.

Istotna czescia tego rozdzialu jest tez procedura generowania grafu. Umozliwia ona
stworzenie topologii grafu na podstawie przykladow uczacych. Procedura oparta jest
jest na metodzie Henneberga, ktora pozwala iteracyjnie skonstruowaé¢ minimalny graf.
Umowiona zostala takze modyfikacja algorytmu uczenia si¢ poprzez dodanie losowego
zaburzenia pozycji wierzchotkéw kontrolnych stuzaca do poprawienia stabilnosci stanéw
réwnowagi.

Rozdzial trzeci to rozbudowany przyklad zastosowania systemu sprezynowego do mo-
delowania struktury bialek w czasie pelnienia przez nich funkcji biologicznych. Majac do
dyspozycji sekwencje ich rzeczywistych konfiguracji autorka buduje system o strukturze



i dynamice bialek. Najpierw przedstawia wstep do teorii bialek zbudowanych z amino-
kwasow polaczonych ze soba wiazaniami peptydowymi. Nastepnie przedstawia algorytm
mapowania struktury biatka na system sprezynowy. Struktury wziete sa z PDB database,
ktora jest biologiczna baza danych o strukturze przestrzennej biatek i kwaséw nukleino-
wych. Pierwszy i ostatni przyktad uczacy zostaly zbudowane na podstawie rzeczywistych
konformacji brzegowych danego biatka przed i po wykonaniu czynnosci biologicznej. Po-
Srednie przyklady wygenerowane sa za pomoca algorytmu Sledzenia przejs¢ konformacyj-
nych w biatkach (metoda GOdMD).

Po znalezieniu optymalnej struktury biatek autorka sprawdza wlasnosci fizyczne wytre-
nowanych konformacji. W tym celu weryfikuje czy Srednia sit dzialajaca pomiedzy parami
czasteczek (wierzcholtkéw) wraz ze wzrostem odlegtosci miedzy tymi czasteczkami zalezy
od odleglosci pomiedzy dwoma wierzchotkami zgodnie z modelem Lennnarda-Jonesa. Sys-
tem testowany jest na przykladzie pigciu bialek i wyniki dopasowania poréwnywane s
z metodag GOdMD. Jakos¢ dopasowania mierzona jest za pomocs zmodyfikowanej funk-
cji btedu. Wyniki przedstawione sa w tabeli 3.1 a poréwnanie z sila Lennarda-Jonesa
(obliczona na podstawie potencjalu Lennarda-Jonesa) na rysunku 3.2.

W rozdziale czwartym przedstawiona jest caloSciowa analiza numeryczna wplywu
parametrow algorytmoéw uczagcych i tworzacych strukture grafu na jako$é dopasowania
mierzona funkcja btedu oraz czas dzialania procedur. Analiza prowadzi do praktycznych
sugestii w kwestii wyboru parametrow dla roéznych rzeczywistych sytuacji. W tym celu
przedstawiona jest konstrukcja automatycznego tworzenia przyktadéw uczacych oraz po-
czatkowych parametrow sprezyn zwigzanych z grafem. Analizowane jest zachowanie bledu
podczas dzialania algorytmu uczacego z uwzglednieniem szumu losowego i bez niego. Roz-
wazany jest takze wplyw zmiany parametru zwiazanego z warunkiem stopu algorytmu.

W Dodatku A przedstawiona jest teoria sztywnych graféw wraz z konstrukcja Hen-
neberga, ktora jest iteracyjng metoda tworzenia minimalnego grafu. Dodatek B zawiera
pseudokody algorytméw opisanych we wezesniejszych czesSciach pracy. Dodatek C to opis
propagacji wstecznej.

Znaczenie tematyki i ocena wynikéw. Rozprawa jest, moim zdaniem, dobrym
przykladem pracy interdyscyplinarnej taczacej matematyke (grafy), fizyke (uklady spre-
zyn), informatyke (algorytmy uczace i optymalizujace) oraz biologie (przyklad zastosowan
systemu sprezynowego do opisu dynamiki bialek).

Pomyst uzycia systeméw sprezyn do modelowania réznych materialéw w mechanice
czy systeméw fizycznych nie jest nowy. Systemy te pomagaja odpowiedzieé¢ na przyklad
na pytanie co sie stanie z cialem stalym poddanym sile zewnetrznej. Natomiast problem
odwrotny analizowany w rozprawie jest oryginalny i prowadzi do ciekawych analiz. Trudno
jest mi jednak odpowiedzie¢ na pytanie czy jest problem majacy istotne znaczenie apli-
kacyjne. Model omawiany w rozprawie zostal wprowadzony w pracach [11] i [12]. Praca
[13] rozwija problematyke z prac [11]-[12] koncentrujac si¢ na wplywie topologii grafu na
jako$¢ uczenia. Niestety prace [11]-[13] nie maja zadnych ,zewnetrznych” cytowan (stan
na 12.10.2021, Web of Science) pomimo tego, ze zostaly opublikowane ponad 7 lat temu
co moze $§wiadczyé o tym, ze ta problematyka nie jest interesujaca dla szerszego grona
odbiorcow lub, ze opublikowane wyniki nie dotarty jeszcze do oséb potencjalnie zaintere-
sowanych tym podej$ciem.

Zastosowanie systemu sprezyn do modelowania struktury i dynamiki biatek pozwolilo
opisa¢ interakcje pomiedzy parami czasteczek znajdujacymi sie blisko siebie dynamika
sprezyn harmonicznych. Okazuje sie, ze wytrenowane systemy odtwarzajg dobrze przy-
ktady uczace otrzymane w oparciu o rzeczywiste konformacje biatek pochodzacych z bazy



PDB oraz za pomoca uznanej metody GOdMD. Ponadto wlasciwosci fizyczne wytrenowa-
nych systemoéw sa podobne do rzeczywistych interakcji pomiedzy czasteczkami co zostato
potwierdzone za pomoca badania zgodnosci sit dzialajacymi miedzy parami czgsteczek
z silg Lennarda-Jonesa.

Autorka, co widaé, wlozyta duzo pracy do sprawdzenia, ktore parametry systemu maja
najwieksze znaczenie i co wplywa na optymalizacje procesu uczenia. Wyniki otrzymane
w rozdziale czwartym dla réznych wygenerowanych przykladow uczacych sugeruja ogra-
niczanie liczby wierzchotkéw pomocniczych przy wysokim Srednim stopniu wierzcholka.
Jednym z wnioskéw jest nieliniowy charakter czasu uczenia w zaleznosci od liczby wierz-
chotkéw pomocniczych. Pokazala takze za pomoca automatycznie zbudowanych sieci, ze
dodanie szumu do polozenia wierzchotkow kontrolnych moze zwiekszy¢ odpornosé sieci
na wpadanie w niewytrenowane minima. Zaskakuja tutaj wyniki zilustrowane na rysunku
4.9a, ktore pokazuja, ze dla okreslonego przejscia pomigdzy wierzchotkami kontrolnymi
dla pewnej liczby wierzchotkéw nastepuje skokowe pogorszenie wynikoéw zbieznosci. Pod
katem skutecznosci procesu uczenia i znajdowania minimum funkcji btedu, wydaje mi
sie, ze warto byloby tez sprawdzi¢ inne metody znajdowania minimum oprécz metody
gradientu prostego.

Rozprawa napisana jest w jezyku angielskim. Redakcja zaréwno pod wzgledem jezyko-
wym i matematycznym jest staranna i przejrzysta poza usterkami, ktére przytaczam poni-
zej. Nie znalazlem btedéw w rozumowaniach. Autorka przedstawia czytelnikowi niezbedne
definicje, stosowane twierdzenia i elementy teorii, co czyni prace spdjng i kompletna,
a takze ulatwia jej zrozumienie. Kazdy rozdzial (podrozdzial) poprzedzony jest opisem
jego zawartosci, co utatwia wglebianie sie w jego tres¢. Podobnie pomaga przedstawienie
juz we wstepie gtownych wynikow rozprawy. Moze jedynie rozdzial czwarty wydaje sie
zbyt przetadowany réznymi analizami.

Rozprawa stanowi kompletng calo$é. Zawiera jasno okreslony cel rozprawy i opis stwo-
rzonych algorytmoéw do uczenia systemu, generowania grafu dla danego zestawu przy-
kltadéw uczacych, automatycznego tworzenia przykladéw uczacych, dodawania zaburzen
losowych a takze ciekawy przykltad zastosowania z dynamiki biatek.

Konkluzja. Uwazam, ze praca doktorska mgr Mai Milewskiej spelnia wymogi usta-
wowe stawiane rozprawom doktorskim oraz wnioskuje o dopuszczenie jej autorki do dal-
szych etapéw przewodu doktorskiego.

Uwagi redakcyjne.

1. W pracach naukowych podpisy tabel zwykle sa umieszczane nad tabelami (w arty-
kutach autorki tez tak jest). W rozprawie sg jednak pod tabelami.

2. Nie wiedzie¢ czemu autorka odwolujac sie numeréw réwnan zwykle nie umieszcza
ich w nawiasach (tak jest np. w pierwszym zdaniu na stronie 21 ale na tej samej
stronie nizej ,,2.12” jest juz w nawiasie ...). Czasami wiec trudno zorientowa¢ sie czy
odwotlanie jest do réwnania czy do punktu rozprawy.

3. W literaturze niektére tytuly czasopism sa napisane pelng nazwa a inne tylko skro-
tem.

4. Strona 26, po wzorze (2.15) funkcja bledu sredniokwadratowego @@ jest dwa razy
definiowana.



5. W rozdziale drugim pojawia si¢ po raz pierwszy pojecie konstrukcji Henneberga,
w trzecim pojecie funkcji (i potencjatu) Lennarda-Jonesa ale w calej rozprawie brak
jest odnosnikow do wlasciwej literatury. Podobnie w przypadku pojeé¢ zwiazanych
z grafami czy metody gradientu prostego — albo w ogole brak jest odnosnikéw do
literatury albo pojawiaja si¢ dopiero na koricu rozprawy w dodatkach.

6. Strona 52, pierwsze zdanie: ,In this chapter, we have proved that our method ...”
W tym rozdziale raczej nie ma $cistego dowodu ...
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