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Recenzja rozprawy doktorskiej

mgr Moniki Richter-Laskowskiej
1. Wstep

Rozprawa doktorska mgr Moniki Richter-Laskowskiej zatytutowana  Application of machine le-
arning algorithms to statistical physics and biophysics” zawiera 136 ponumerowanych stron, sklada
si¢ z oswiadczenia, listy stosowanych oznaczefl, spisu trefci, wykreséw i tablic, piecin rozdzialéw,
spisu literatury, spisu spisu dorobku naukowego Autorki, oraz czterech dodatkdw.

We wprowadzeniu Doktorantka krétko przedstawia, aktualny stan zastosowan algorytméw ncze-
nia maszynowego i zgrabnie préedstawia organizacje rozprawy. Drugi rozdzial ma charakter meto-
dologiczny: podsumowano podstawowe pojecia dotyczace preejéé fazowych i wprowadzono modele,
ktore bedg analizowane w dalszej czedei rozprawy. W trzecim rozdziale oméwione zostaly wybrane
algorytmy uczenia maszynowego. Wyniki badah przedstawiono w czwartym rozdziale, podzielonym
na cztery podrozdzialy. Plerwsze trzy dotycza badania przejsé fazowych we wprowadzonych weze-
sniej modelach. Przejscia typu Berezifiskiego-Kosterlitza-Thonlessa dla klasycznego i kwantowego
modelu XY oraz modelu fazowo-fermionowego analizowano w rozdziale 4.1, Rozdzial 4.9 poswiecono
badaniu modeli Pottsa, Blume-Capela oraz Falicova-Kimballa za pomocy nienadzorowanych metod
uczenia maszynowego. Te same modele byly przedmiotem badan, za pomocy algorytmu ILBC, w
rozdziale 4.3. W rozdziale 4.4 przedstawiono wyniki zastosowan algorytméw uczenia MASZYNOWELO
do badania dynamiki kanaléw jonowych. Pigty rozdzial zawiers krétkie, tredciwe podsumowanie
gléwnych wynikéw rozprawy. Cztery dodatki zawierajg techniczne szczegdly pominiete w gléwnym
teliScie,

Rozprawa stanowi logiczng kontynuacje badan grupy Promotora, prof. dr. hab. Macieja Magki.

Podstawg rozprawy stanowia trzy opublikowane prace, z nich dwie w czasopismach z wyso-
kim émpact factor (6.208, 4.779), jeden preprint (praca zostala zlozona do Phys. Rev. E) oraz

oryginalnych, nieopublikowanych wynikéw.

2. Ocena wagi oraz aktualnodci rozpatrywanych zagadnien

Zagadnienia bedace przedmiotem rozprawy sg wazne - dotycza, z jednej strony, teorii przejié
fazowych, a z drugiej - dynamiki kanaléw jonowych. Sg one réwniez aktualne - w literaturze przed-
miotu obserwuje si¢ w okresie kilku ostatnich lat znaczacy werost liceby publikacji w czolowych

czasopismach,



3. Ocena merytoryczna wybranych czesci rozprawy

Przejde do szczegdldw, ograniczajac sie do najwazniejszych, w mojej opinil, wynikéw. W roz-
prawie przedstawiono wybrane zastosowania uczenia maszynowego w fizyce statystycznej oraz w
biologii.

Pierwsza czedd rozprawy dotyczy badania przejéé fazowych w kilku modelach: klasycznym
i kwantowym XY, fazowo-fermionowym (phase fermion) (PF), g-stanowym Pottsa (P), Blume-
Capela (BC) oraz Falicova-Kimballa z poléwkowym wypelnieniem (FK).

Topologiczne przejécie fazowe typu Berezifiskiego-Kosterlitza-Thoulessa w pierwszych trzech
modelach bylo badane (rozdzial 4.1, praca [170]) dwiema metodami; celem byla estymacja tem-
peratury krytycznej. Danymi wejéciowymi byly konfiguracje spinéw otrzymane przez Autorke i
wspotpracownikéw z symulacji Monte Carlo (metoda Metropolisa); techniczne szczegdly wmiesz-
czono w dodatku C. W pierwszej czesel (rozdzial 4.1.1) temperature przejicia wyznaczono dwiema
metodami: na podstawie analizy zaleznodci modulu skretnodcl (helicity modulus) od temperatury
oraz uzywajac analityeznych rozwigzan réwnan grupy renormalizacji. Otrzymane wyniki sa w zgo-
dzie ge znanymi z literatury. W drugiej czedci (rozdzial 4.1.2) zastosowano sie¢ neuronows opisang
w dodatku A. Sie¢ byla ucsona na konfiguracjach ponizej oraz powyzej temperatury przejdcia -
to podejscie do zagadnienia jest znane z literatury przedmiotu. Pokazano, e nie identyfikuje ono
poprawnie temperatury przejécia - ten efekt jest znany. W nastepnym kroku Doktorantka dokonala
transformacji danych wejsciowych, uwzgledniajaca symetrie zagadnienia. W efekcie otrzymano do-
bre oszacowanie temperatury przejécia - pierwszy taki wynik w podejécin uczenia maszynowego. W
szezegblnodel, przeprowadzona zostala systematyczna analiza tego oszacowania w zaleznogel od licz-
by temperatur uzytych w procesie uczenia oraz od ich lokalizacji wzgledem temperatury przejécia.
Otwartym pozostaje zagadnienie znalezienia topologicznych charakterystyk na podstawie ktérych
sie¢ uczy sig. Podsumowujac, wyniki uwazam za wazne a metodologie - za bardzo dobra.

Przejscia fazowe ciagle i nieciggle (z duzym skokiem parametru porzadku), wystepujace w
modelach P, BC oraz FK, badano stosujac nienadzorowane techniki uczenia: algorytm PCA oraz
algorytm k-rednich (rozdzial 4.2). Tego typu podejscie jest znane w literaturze przedmiotu. Za-
stosowano podejscie, w ktérym wyniki otrzymane z symulacji w temperaturach ponizej prazejécia
fazowego, w okolicy przejécia oraz powyzej przejscia fazowego poddano analizie PCA, ograniczajac
sie do dwoch gléwnych skladowych. W ten sposéb konfiguracje spinéw otrzymaly reprezentacje w
postaci punktéw tworzacych klastry w dwuwymiarowej przestrzeni (rys. 4.7 - 4.12). Dalsza analiza
polegata na badaniu wybranych charakterystyk tych klastréw stosujac algorytm k-srednich. Sfor-
mulowane zostaly dwa gléwne cele. Pierwszy (rozdzial 4.2.1) to identyfikacja parametru porzadku.
W tym celu wprowadzono miare odleglodci D migdzy klastrami. Gléwny wynik tej czedei rozpra-

wy, przedstawiony na rys. 4.15, to fakt, Ze absolutna wartosé pierwszego komponentu PCA oraz
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odleglos¢ D odiwarzajg ilosciowo zaleinogé parametru porzadku od temperatury dla obu typéw
przejsé fazowych. Drugi cel tej czedel rozprawy to identyfikacja typu przejscia fazowego na pod-
stawie ksztaltu kiastréw. Podstawowym narzedziem byl znany w literaturze wspélezynnik sylwetki
s {sihouette coefficient), charakteryzujacy dwie skale przestrzenne: wewnatrz klastra i pomiedzy
Iklastrami. Ksztalt klastra zostal reprezentowany za pomocg wektora 5(k), gdzie k oznacza licz-
be klastréw w algorytmie k-Srednich. Wyniki przedstawiono na, rys. 4.18 i 4.19. Analiza jakosciowa,
prowadzi do wniosku, %e wspdélezynnik ksztaltn s pozwala rozrésnic pomiedzy cigglym i niecigglym
przejsciem fazowymn 2 duzym skokiem parametru porzadku. Analiza tlodciowa, przeprowadzona na
podstawie odchylenia standardowego skiadowych wektora 5(k) (rys. 4.20), potwierdza DOWYZSzZy
wniosek.

Podsumowujac te czedd rozprawy uwazam, ze przedstawione {nieopublikowane) wyniki WIO0SZH,
istotny wklad do metodologii badania przejéé fazowych w modelowych ukladach. Nasuwa si¢ na~
stepujaca uwaga: moze warto by sprébowaé charakteryzowad ksztalt klastrow oraz rozktad s(k) za
pomoca skladowych fourierowskich.

Zagadnienie identyfikacji rodzaju przejécia fazowego w modelach P, BC i FK bylo kontynu-
owane w rozdziale 4.3 za pomoca algorytmu uczenia maszynowego LBC (lerning by confusion),
przedstawionego w dodatku C (preprint, pozycja literaturowa [178]). Klasyfikacja rodzaju przejicia
za pomocy rozkladu energii oraz inwariantu Bindera w niektérych przypadkach napotyka trud-
nosci. Doktorantka zastosowata algorytm LBC. W plerwszej czescl (rozdzial 4.3.1, dodatek B)
sformutowano prosty i elegancki model teoretyczny wydajnoéci w modelu LBC bazujacy jedynie
na termodynamice. Jest to klasyczny prayklad podejécia fizyka-teoretyka! Wyniki, przedstawione
na rys. 4.32, pozwalaja na klasyfikacje typu przejscia na podstawie wprowadzonej przez Autorke
wydajnosci klasyfikacji. W drugiej czeéci (rozdzial 4.3.2) przedstawiono wyniki analizy LBC (rys.
4.33}. Oszacowanie temperatury przejécia jest dobre, natomiast ksatalty krzywych nie odpowiadaja
przewidywaniom prostego modelu. Dla przeidcia niecigglego w modelu FK zaobserwowano nieocze-
kiwany efekt - plateau wartosci metryki AUC-ROC, odpowiadajace idealnej Idasyfikacji, ponizej
temperatury przejécia. Dalo to poczatek dalszej analizie, zwigzanej z zaleznodciy koncentracji de-
fektéw od temperatury. Pokazano, ze wydajnosé¢ klasyfikacji zalezy od koncentracii defektéw dla
przejsé pierwszego ragdu (rys. 4.40), Te czedd pracy uwazam za szczegdlnie waing - algorytm LBC
"uczy sig” na rozkladach defektéw. Zagadnienie rozrézniania typéw przejécia za pomocg maksy-
malnej wartosci metryld AUC-ROC pozostaje otwarte - wyniki przedstawione na rys. 4.41 oraz w
dodatku C éwiadcza o istotne] roli rozmiaru ukladu. Podsumowujge uwazam, %e algorytm LBC
stosowany lgcznie z analizg rozkladéw energii oraz inwariantem Bindera pozwala na lepszg charak-
teryzacje przejéc fazowych.

Kolejne wyniki zawarte w rozprawie dotycza zastosowan uczenia maszynowego w biologii i
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dotycza, jednego z kontrowersyjnych zagadnien biologii komdrkowej - analizy dynamiki kanaléw
jonowych. Cele prac sa dobrze zdefiniowane. Pierwszy (praca [165], rozdzial 4.4.2) dotyczy badania
mozliwodcl rozrdsnienia miedzy soba odpowiedzi trzech typéw komoérek na stymulacje elektrosta-
tyczng i sprowadza sig do poréwnywania trzech szeregdw czasowych. Dane zostaly poddane analizie
wstepnej, polegajacej na wygladzaniu i zmniejszeniu liczebnosci danych (metoda PAA) oraz na usu-
nieciu wartosci odstajacych (sieé typu autoenkoder), a nastepnie byly klasyfikowane metods KNN.
Osiagnieto wysoka dokladnosé klasyfikacji (Tabela 4.2}, co udanie zaprezentowano graficznie (rys.
4.46) i dodatkowo potwierdzono stosujgc metode k-srednich (rys. 4.3).

Druga cze$é¢ (rozdzial 4.4.3) jest oparta na wynikach pracy [177] i dotyczy roli narygeniny
przy aktywacji kanalu. Dobrze okredlony cel - badanie wplywu koncentracji naryganiny na lokal-
ne wlasnodcl szeregu czasowego - jest bardzo ambitny. Jego realizacja wymagala wieloetapowego
podejécia. Analiza oryginalnych danych zawiodla (Autorka nie podaje szczegblow); niewiele lep-
sze wyniki data analiza zmodyfikowanego szeregu crasowego {algorytm KNN) charakteryzujacego
czasy otwarcia kanalu (Tabela 4.5). Najwainiejszy, z mojego punktu widzenia wynik, otrzymany
metody shapelets (Tabela 4.6), dotyczy stopnia klasyfikalnosci w zaleznosdci od, co istotne z punktu
widzenia metodologii, jednego parametru (a nie dwéch, jak poprzednio). Dokladnodé klasyfikacji
nie jest imponujgea. Na podstawie tych danych sformmltowano ciekaws hipoteze dotyczacy global-
nego wplywu koncentracji narygeniny i lokalnego wplywu potencjalu membrany na ksztalt szeregu
CZASOWEEO.

Wyniki obu prac oceniam jako istotne. Szkoda tylko, ze Autorka nie okredlila bardziej dobitnie
miejsca swolch wynikéw w metodologii badania szeregdéw czasowych dla kanaléw jonowych, Mam
dwie uwagi. Wydaje mi sie, Ze pierwsza grupa w Tabeli 4.5 nie odpowiada jednakowym prawdo-
podobiefistwom z Tabeli 4.4. Druga ma charakter metodologiczny. Znaczna czgs¢ wynikdw drugiej
pracy bazuje na réwnosci prawdopodobiefistw stanéw otwarcia. Zaleznoéé¢ prawdopodobienstwa od
potencjatu, przedstawiona na rys. 4.44, zawiera miarg rozreutu. Tymczasem, rozklady otrzymane
7 szeregdw czasowych mogg nie mieé¢ skoficzonego drugiego (a nawet plerwszego) momentu. W
jaki sposéb wyznaczono drugi moment? Jezeli badane szeregi go nie majg, to wybdr potencja-
tu odpowiadajacego ustalone] wartodel prawdopodobiefistwa moze, w najlepszym przypadku, byé
obarczony duzym bledem prowadzacym do niewladciwego wyboru szeregdw w procesie klasyfikacji,
prowadzgeym do jej niskiej efektywnodei. I, na koniec, uwazam, ze prace nad dynamiks kanalow jo-
nowych powinny byé kontynuowane przy uzyciu bardziej zaawansowanych metod analizy szeregdw

czasowych (sieci rekurencyjne, modele transformerowe).



4. Ocena innych aspektéw rozprawy

Szata graficzna rozprawy zasluguje na wyrdznienie. Uklad tekstu w rozdzialach jest przejrzy-
sty, rysunki sg wykonane bardzo starannie, podpisy do nich zawieraja istotne informacje. Jezyk
rozprawy jest z reguly zadowalajacy - niewielka liczba, niejasnych /nietrafuych sformulowan nie ma
znaczenia. Duzg zalety rozprawy sa przemyslane i dobrze napisane krétkie podsumowania wynikéw
w poszezegdlnych rozdziatach. Bogata lista odnognikéw literaturowych $wiadezy o dobrej Znajomo-
Sci literatury przedmiotu prazez Doktorantke.

Mam kilka uwag dotyczacych organizacji rozprawy. Drugi rozdzial mogtby z powodzeniem byé
krétszy. W rozdziale trzecim niektére z opisanych algorytméw nie sg pé7niej stosowane - natomiast
opis metody PCA jest zbyt krétki, biorg pod uwagg jego znaczenie w nieopublikowanym materiale
z rozdziatu 4.2. Dalej, pewien niedosyt pozostawia po sobie zbyt lakoniczny styl niektérych sformu-
lowaii, bardziej typowy dla artykuléw naukowych, niz dla rozpraw doktorskich, Troche mi zabraklo
informacji o stosowanych pakietach Pythona.

Doktorantka nie ustrzegta sie kilku bledéw. Réwnanie (2.10) zawiera biad. W tabeli 2.2 jest nie-
prawidtowy znak 3. Réwnanie {2.16): tak zdefiniowane M nie jest parametrem porzgdku. Réwnanie
C.3 jest niedciste. Podpis do rysunku C1: ostalnia linia zawiera bledng informacje. Nie znalaztem
odno$nikéw do rysunkéw 3.16 i C.3. Podpis do rysunku 4.40 zawiera blagd. Na stronie 6: zamiast
(2.8) powinno hyé (2.9). Nie wspomne o braku strony 55. Uwaga dotyczaca terminologii: stosowanie
sfornmiowania ”temperatur krytyczna® dla przejdé nieciaglych nie jest wiadciwe,

I, na koniec, kilka uwag dotyczacych spisu Lteratury. Pozycje [9], [19], {175], [190] wymagaja
poprawy. W tekscie nalezalo dodaé referencje do drugiego artykulu Beresinskiego. Na stronie 33

zamiast [81] powinno byé [84],
5. Wniosek

Doktorantka otrzymala wazne i ciekawe wyniki, ktére mogg byé podstaws, dalszych publikacji w
dobrych czasopismach. Doktorantka, wykazata si¢ imponuigca znajomodcia zaawansowanych technik
uczenia maszynowego. Sposéb przedstawienia wynikéw w rozprawie jest dobry. Zasygnalizowane

wezedniej braki nie maja wplywu na bardzo pozytywng oceneg rozprawy.

Uwazam, ze recenzowana rozprawa, mgr Moniki Richter-Laskowskej zatytulowana ” Application
of machine learning algorithms to statistical physics and biophysics” z duzym nadmiarem spelnia,

ustawowe i zwyczajowe wymagania stawiane rozprawom doktorskim. Wnosze o dopuszczenie mgr

Acul,

Moniki Richter-Laskowskej dalszych etapoéw obrony.

Jestem sldonny wnioskowaé o wyrdznienie rozprawy.



