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Recenzja rozprawy doktorskiej Karola Barana
pt. ,,Few-shot machine learning for multimolecular systems modeling”

Przedstawiona do recenzji rozprawa doktorska mgr. inz. Karola Barana powstala w
Katedrze Chemii Fizycznej Politechniki Gdanskiej a jej promotorem byt prof. dr hab. inz. Adam
Kloskowski. W ramach prowadzonych badan doktorant podjat si¢ opracowania i zastosowania
metod uczenia maszynowego, ze szczegolnym uwzglednieniem technik uczenia z niewielkiej
liczby przyktadow (ang. few-shot learning), w celu modelowania i przewidywania wlasciwosci
cieczy jonowych.

Podjeta tematyke uwazam za wartoSciowg i1 aktualng w dwoch niezaleznych
ptaszczyznach. Pierwsza wyznacza sam przedmiot badan. Ciecze jonowe (ang. ionic liquids,
ILs) sg obiecujaca grupa zwigzkow chemicznych ze wzgledu na znikoma prezno$¢ par, szeroki
zakres ciekto$ci, stabilno$¢ termiczng oraz dwusktadnikowa, jonowa naturg, pozwalajaca na
celowe projektowanie wlasciwosci poprzez dobor pary kation—anion. Ta sama elastyczno$¢
strukturalna stanowi jednak zasadnicza przeszkode w racjonalnym doborze cieczy jonowej do
konkretnego zastosowania. Liczba mozliwych par jonowych znacznie przekracza mozliwosci
badan eksperymentalnych a zaleznos$ci struktura—wtlasciwos¢ w uktadach wielosktadnikowych,
modyfikowanych dodatkowo przez temperature i cisnienie, nie poddajg si¢ prostym opisom
addytywnym. Wiarygodne modele predykcyjne sa wigc warunkiem racjonalnego
przeszukiwania tej przestrzeni chemiczne;.

Druga plaszczyzna ma charakter metodyczny 1 wykracza poza chemig¢ cieczy jonowych.
Doktorant zmierzyt si¢ z problemem modelowania danych o matej licznosci, czyli sytuacjg w
ktorej liczba dostepnych obserwacji jest o rzedy wielko$ci mniejsza niz wymagana przez
typowe architektury glebokiego uczenia. Jest to trudno$¢ powszechna wszedzie tam, gdzie dane
powstaja w wyniku kosztownego i czasochtonnego eksperymentu, np. chemii medycznej,
ocenie bezpieczenstwa chemicznego czy inzynierii materialowe;.
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Magister inzynier Karol Baran podjat si¢ proby rozwigzania trzech nastepujacych
problemow badawczych: (i) ocena ograniczen klasycznych metod uczenia maszynowego i
uczenia glebokiego w przewidywaniu wilasciwosci cieczy jonowych; (ii) okreslenie
rzeczywistej przydatnosci oraz ograniczen technik uczenia z niewielkiej liczby przyktadow
(few-shot learning) w modelowaniu uktadow multimolekularnych; (iii) opracowanie
modyfikacji istniejacych algorytméw i protokoldw treningu, poprawiajacych doktadnosé
modeli w wybranych zastosowaniach.

Dysertacja zostata przygotowana w formie cyklu pigciu powigzanych tematycznie
publikacji, z obszernym komentarzem do uzyskanych wynikow. Cato$¢ ma forme spojnego
opracowania liczacego 172 strony, napisanego w jezyku angielskim. W teoretycznym wstepie
omoOwione zostaly zagadnienia dotyczace sztucznej inteligencji i uczenia maszynowego,
podstaw chemoinformatyki oraz sposobow reprezentacji struktury czasteczek na potrzeby
modelowania. Nastgpnie przedstawiono przeglad literatury, cele i pytania badawcze a takze
wykorzystang metodyke, zbiory danych, protokoly walidacji, reprezentacje molekularne oraz
zastosowane algorytmy. Kolejny rozdziat stanowi synteze wynikow uzyskanych w
poszczegolnych publikacjach cyklu. Rozprawe uzupelnia wykaz 175 pozycji literaturowych
oraz zalacznik zawierajacy pelne teksty publikacji tworzacych cykl wraz z o§wiadczeniami
autorow.

Cykl tworza prace opublikowane w renomowanych czasopismach: The Journal of
Physical Chemistry B, Science of the Total Environment, ACS Sustainable Chemistry &
Engineering, Chemical Research in Toxicology oraz Journal of Chemical Information and
Modeling. Wiodaca rola magistra inzyniera Karola Barana jest od razu widoczna, poniewaz w
kazdej z prac jest on pierwszym autorem oraz autorem korespondencyjnym, trzy z pigciu prac
sa dwuautorskie. Potwierdzaja to rowniez o$wiadczenia o wkladzie autorskim, zgodnie z
ktorymi Doktorant odpowiadal za koncepcje, metodyke, oprogramowanie, analize danych,
wizualizacj¢ oraz przygotowanie pierwotnej wersji manuskryptu.

W mojej ocenie na podkreslenie zastuguje samodzielno$¢ Doktoranta w pozyskiwaniu
finansowania. Magister inzynier Karol Baran jest kierownikiem projektu badawczego
Narodowego Centrum Nauki w ramach konkursu PRELUDIUM 22 (nr UMO-
2023/49/N/ST5/01043, lata 2024-2027), a takze kierownikiem dwoch grantow obliczeniowych
(nr PLG/2024/017245 1 nr PT00996). Uzyskanie wtasnego finansowania na etapie studiow
doktorskich §wiadczy o dojrzalosci badawczej 1 zdolnosci do samodzielnego prowadzenia
projektu naukowego.
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Ocena merytoryczna:

Pierwszym badanym przez Doktoranta zagadnieniem byla ocena przydatnosci
klasycznych metod uczenia maszynowego do modelowania uktadéw z udzialem cieczy
jonowych przy bardzo ograniczonej liczbie danych. Analize przeprowadzono na dwoch
zbiorach o duzym znaczeniu praktycznym: rozpuszczalnosci ditlenku wegla wyrazonej statg
Henry'ego (76 rekordéw) oraz wydajnos$ci izolacji ligniny z biomasy (ok. 110 rekordéw). W
pierwszym przypadku wykazano, ze wiaczenie ulamkowej objetosci swobodnej (FFV) jako
deskryptora molekularnego istotnie poprawia jako$§¢ modeli nieliniowych, dla sieci MLP
wspotczynnik determinacji na zbiorze testowym wzrdst z 0,738 do 0,833. W przypadku ligniny
Doktorant polaczyt w jednym modelu sktad biomasy, parametry procesu i struktur¢ cieczy
jonowej, uzyskujac R? w zakresie 0,63—0,77. Modele poddano interpretacji z uzyciem wartos$ci
Shapleya, metody LIME oraz regut asocjacyjnych CN2, co pozwolilo wskaza¢ czynniki
decydujace o przebiegu obu procesow.

Drugim podjetym problemem badawczym bylo ustalenie sposobu reprezentacji
uktadow dwuczasteczkowych w grafowych sieciach neuronowych. Doktorant porownat trzy
warianty konstrukcji grafu oraz pie¢ modeli tadunkow czastkowych, wykazujac ze najlepsze i
najbardziej powtarzalne wyniki daje osobna optymalizacja jondw potaczona w jedng strukture
grafowa (R? = 0,79 £+ 0,05) a sposob optymalizacji geometrii ma wigkszy wptyw na jakos¢
modelu niz wybor metody wyznaczania tadunkéw. Uzyskano takze wynik nieoczywisty: dla
gestosci 1 napigecia powierzchniowego modele trenowane na danych surowych przewyzszaly
modele oparte na danych oczyszczonych przez doktoranta, co Autor tlhumaczy szerszym
pokryciem przestrzeni chemicznej dla zbioru surowego. Ta czg$¢ badan ujawnita zarazem
podstawowe ograniczenie uczenia glebokiego, jakim jest wymagana liczno$¢ zbioru
treningowego, co uzasadnito siggnigcie po metody meta-uczenia.

Trzecim zagadnieniem byta ocena przydatnosci uczenia z niewielkiej liczby przyktadow
oraz opracowanie modyfikacji algorytmu MAML. Doktorant wykazal, Ze przy malej puli zadan
meta-inicjalizacja nie r6zni si¢ w praktyce od losowej i zaproponowat dwuetapowy protokét
treningu z wykorzystaniem danych symulowanych metoda COSMO-RS, podnoszacy R? z
0,518 do 0,643. Wlasciwa przewage meta-uczenia wykazano w modelowaniu toksycznos$ci
cieczy jonowych, gdzie MAML zachowywal zdolno$¢ predykcyjng przy zbiorach
adaptacyjnych liczacych 4-16 zwiazkow a wigc w zakresie, w ktérym metody drzewiaste
zawodzg. Na tej podstawie zaproponowano autorskg modyfikacje Att-MAML, w ktorej w petli
wewnetrznej aktualizowana jest wylacznie warstwa skalujaca istotnos¢ cech. Modyfikacja ta
wyraznie ograniczyta odchylenia standardowe metryk, zmniejszajac zalezno$¢ wyniku od
losowego doboru zbioru adaptacyjnego, co przy kilku dostgpnych pomiarach ma zasadnicze
znaczenie praktyczne.
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Ostatnim wyzwaniem, ktéore podjat Doktorant, bylo przeniesienie wnioskow
dotyczacych podobienstwa zadan na grunt modelowania sorpcji. Na zbiorze wspotczynnikéw
aktywnos$ci w rozcienczeniu nieskonczenie wielkim wykazano, ze skuteczno$¢ modelu zalezy
istotnie statystycznie (test Kruskala-Wallisa, p = 0,04) od podobienstwa zadania testowego do
zadah meta-treningowych, przyblizanego wspotczynnikiem Tanimoto mig¢dzy czasteczkami
solutow. W odpowiedzi zaproponowano drugi autorski algorytm, TSA-Reptile, w ktorym
funkcja straty jest skalowana odwrotnie do podobienstwa zadania, dzigki czemu zadania
nietypowe uzyskuja wicksza wage podczas meta-treningu. Metoda okazata si¢ skuteczniejsza
od MAML dla pigciu z szesciu zadan odlegtych, co prowadzi do praktycznego wniosku o
doborze algorytmu w zaleznosci od potozenia zadania wzglgdem danych treningowych.

Wysoko oceniam uzyskane wyniki, ktore w catosci zostaty juz poddane weryfikacji
przez niezaleznych recenzentow w renomowanych czasopismach naukowych. Za szczeg6lnie
wartosciowe uwazam dwie autorskie modyfikacje algorytméw meta-uczenia oraz
systematyczne rozstrzygnigcie kwestii reprezentacji grafowej uktadow dwuczasteczkowych.
Warto podkresli¢, ze Doktorant udostepnil opracowane kody zrédlowe w publicznym
repozytorium GitHub, zgodnie z zasadami otwartej nauki, co umozliwia weryfikacj¢ 1
powtorzenie przeprowadzonych analiz. Jezyk angielski, ktorym postuguje si¢ Doktorant, jest
na wysokim poziomie a przygotowane grafiki sa czytelne i przejrzyste.

Lektura rozprawy nasungta mi dwa pytania, ktore przedstawiam ponizej.

1. Wrozdziale 5 Autor zwraca uwagg na znaczng zmienno$¢ wynikow predykcji w rezimie
few-shot, wyrazong wysokimi odchyleniami standardowymi metryk przy zbiorach
adaptacyjnych liczacych 2—-8 zwigzkow 1 probuje ja ograniczy¢ poprzez autorska
modyfikacje Att-MAML. Jednocze$nie z przedstawionych wynikow wynika, ze
przewaga poszczegdlnych metod zalezy od licznos$ci zbioru adaptacyjnego — meta-
uczenie dominuje ponizej pewnego progu, powyzej ktorego skuteczniejszy okazuje si¢
Gradient Boosting. W zwigzku z tym nasuwa si¢ pytanie, czy Autor rozwazal
zastosowanie modelowania konsensusowego, taczacego predykcje wypracowanych
algorytmow meta-uczenia z klasycznymi modelami zespotowymi, takimi jak Gradient
Boosting? Usrednienie lub wazenie predykcji modeli o odmiennym charakterze btgdu
mogloby stanowi¢ alternatywng, a przy tym tanszg obliczeniowo droge do redukcji
wariancji niz modyfikacja samego algorytmu meta-uczenia.

2. W rozdziale 5.2 wykazano, ze modele grafowych sieci neuronowych trenowane na
danych surowych przewyzszaja modele oparte na danych poddanych eksperckiemu
czyszczeniu, co wyjasniono szerszym pokryciem przestrzeni chemicznej przez zbior
surowy. Alternatywnym wyjasnieniem tej obserwacji pozostaje jednak sama wigksza
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liczno$¢ tego zbioru. Czy przeprowadzono pordéwnanie przy wyrdéwnanej liczbie
rekordéw, pozwalajace rozdzieli¢ wptyw réznorodnosci strukturalnej od wplywu
wielkos$ci zbioru treningowego?

Podsumowujac, bardzo pozytywnie oceniam rozpraw¢ doktorska Magistra inzyniera Karola
Barana. Podjeta przez niego tematyka jest wymagajaca, sytuujac si¢ na styku chemii cieczy
jonowych i zaawansowanych metod uczenia maszynowego a uzyskane wyniki $§wiadcza, ze
bardzo dobrze opanowal on wyzej wymienione zagadnienia. Cato$¢ dorobku Doktoranta, pigé
publikacji w renomowanych czasopismach, we wszystkich jako pierwszy autor oraz
samodzielnie pozyskane finansowanie badan ze $rodkow Narodowego Centrum Nauki
wskazuje, ze bardzo dobrze opanowat on warsztat badawczo-naukowy i jest przygotowany do

samodzielnego prowadzenia pracy naukowe;j.

Jednoznacznie stwierdzam, ze przedstawiona mi do oceny rozprawa doktorska Magistra
inzyniera Karola Barana spelnia wymogi stawiane rozprawom doktorskim zgodnie z art. 187
ustawy z 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym 1 nauce (Dz. U. 2023 poz. 742) i
zwracam si¢ o dopuszczenie Pana mgr. inz. Karola Barana do dalszych etapéw postgpowania
w sprawie nadania stopnia doktora. Jednocze$nie ze wzgledu na wysoki poziom prowadzonych
badan wnioskuj¢ o wyrdznienie niniejszej rozprawy doktorskiej.
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