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WNIOSEK O WYROZNIENIE ROZPRAWY DOKTORSKIEJ

Autor rozprawy: mgr inz. Karol Baran
Tytut rozprawy: Few-shot machine learning for multimolecular systems modeling

Poziom merytoryczny rozprawy doktorskiej mgr. inz. Karola Barana uzasadnia
wystapienie z wnioskiem o jej wyroznienie. Opieram go na dwoch przestankach dotyczacych
jakos$ci uzyskanych wynikéw oraz ich znaczenia praktycznego.

Po pierwsze, opracowane przez Doktoranta rozwigzania w zakresie modelowania
wlasciwosci cieczy jonowych sg istotnie lepsze od podej$s¢ dotychczas stosowanych, co
jednoznacznie potwierdzaja uzyskane parametry statystyczne. Wprowadzenie ulamkowe)
objetosci swobodnej jako deskryptora molekularnego podniosto wspotczynnik determinacji
modeli przewidujacych rozpuszczalnos¢ ditlenku wegla z 0,738 do 0,833 na zbiorze testowym.
Systematyczne rozstrzygniecie sposobu reprezentacji uktadow dwuczasteczkowych w
grafowych sieciach neuronowych pozwolito uzyska¢ modele nie tylko doktadniejsze, ale i
najbardziej powtarzalne sposrod porownywanych wariantow. Najwigksze znaczenie ma jednak
wykazanie skutecznosci autorskich modytikacji algorytmow meta-uczenia w zakresie kilku do
kilkunastu zwigzkéw w zbiorze adaptacyjnym, a wigc tam, gdzie metody dotychczas uznawane
za standardowe zawodzg catkowicie. Zaproponowany algorytm TSA-Reptile poprawit jakosé¢
predykcji dla uktadow odleglych od danych treningowych, w przypadku ktérych standardowe
podejscie meta-uczenia zawodzito.

Po drugie, uzyskane wyniki maja wyrazny potencjat wdrozeniowy. Opracowane modele
odnosza si¢ do zagadnien o realnym znaczeniu technologicznym, obejmujacych wychwyt
ditlenku wegla, izolacje ligniny z biomasy oraz ocen¢ bezpieczenstwa stosowanych
rozpuszczalnikow. Moga one zosta¢ bezposrednio wykorzystane do przesiewowej selekcji
cieczy jonowych przed etapem badan eksperymentalnych. Rownoczesnie zaproponowane
modyfikacje algorytmiczne majg charakter niezalezny od dziedziny zastosowania. Ciecze
jonowe pelnia w rozprawie funkcje wymagajacego uktadu modelowego, natomiast
wypracowane rozwigzania mogg zosta¢ przeniesione na inne obszary, w ktorych liczba
dostepnych danych pomiarowych pozostaje ograniczona.

Z powyzszych wzgledow wnioskuje o wyrdznienie ocenianej rozprawy doktorskie;.
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