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Metody uczenia glebokiego w naukach farmaceutycznych

1. Problem badawczy i jego znaczenie

Rozprawa doktorska, na ktora sktada si¢ cykl dziewigciu publikacji, stanowi zbior metod uczenia
maszynowego skoncentrowanych na zastosowaniach farmaceutycznych. Pierwsze sze$¢ publikacji
cyklu odnosi si¢ do modeli grafowych, ktore z powodzeniem sg stosowane w podejsSciach na styku
uczenia maszynowego, chemii i biotechnologii, w tym gléwnie do modelowania zwigzkow
chemicznych, co jest glownym obszarem zastosowania dla prezentowanych metod w rozprawie.
Kolejne trzy publikacje rozwazaja problem stosowania metod uczenia maszynowego dla danych
wizyjnych w zadaniach w obszarze nauk farmaceutycznych i medycznych. Proponowane przez autora
grupy modeli sa powszechnie stosowane w rozpatrywanych zastosowaniach, natomiast sg one ciagle
rozwijane i udoskonalane przez badaczy z domeny. Autor wpisuje si¢ w ten trend, proponujac szereg
interesujgcych rozwigzan, nowych architektur i reprezentacji, dlatego znaczenie jego prac badawczych
oceniam bardzo wysoko.

2. Wkiad autora

Autor w ramach rozprawy doktorskiej przedtozyl cykl dziewigciu powigzanych tematycznie prac
naukowych opublikowanych na renomowanych konferencjach (WACV, ICONIP, SDM) i
czasopismach (Drug discovery today). Wyniki analizy dorobku autora przeprowadzonej zgodnie z
lista ministerialng dla czasopism i materialdw konferencyjnych pozwalaja zidentyfikowac jedna
pozycje za 200 pkt, pie¢ pozycji za 140 pkt i trzy artykuty za 100 pkt, co daje imponujaca sumaryczna
liczbe punktow rowna 1200 pkt i potwierdza fakt ze kazda z prac zostala poddana rzetelnemu
procesowi recenzowania. Wszystkie z przedstawionych prac sa wieloautorskie, autor jest pierwszym
autorem w czterech z wymienionych pozycji, natomiast precyzyjnie podkresla swoj wkilad we
wszystkich wymienionych artykutach.

Do najwazniejszych osiggnig¢ rozprawy zaliczam:

1. Opracowanie uogoélnionego filtra splotowego dla sieci grafowej, ktory wykorzystuje orientacje
przestrzenng wierzchotkow w grafie. Szczegdlnie interesujace dla mnie rozwazania w rozdziale 3
pracy P1, gdzie autor pokazuje ze proponowana nowa architektura jest uogdlnieniem tradycyjnych
konwolucji grafowych. Ciekawym aspektem jest mozliwo$¢ aplikowania rozwazanych rozwigzan do
danych wizyjnych, szkoda ze cze$¢ eksperymentalna w tym zakresie ograniczyla si¢ tylko to zbioru
MNIST. Wyniki zawarte w tabeli 2 w ramach pracy P1 potwierdzajg natomiast zasadnos$¢ stosowania
opracowanego rozwigzania dla zadan zwigzanych z przewidywaniem wtasnosci zwigzkow



chemicznych, zar6wno zdefiniowanych jako zadanie klasyfikacji, jak i regresji.

2. Opracowanie i zaimplementowanie sieci grafowych na potrzeby przewidywania zmiany warto$ci
funkcji dokowania. Szczegolnie interesujgce wydaje si¢ tutaj wykorzystanie map istotnosci celem
interpretacji dziatania opracowanego modelu regresyjnego. Technika ta, chociaz znana wcze$niej,
zostata lekko zmodyfikowana na potrzeby rozpatrywanego problemu i aplikacja jej w rozpatrywanej
przez autora domenie wydaje si¢ szczegdlnie istotna.

3. Opracowanie modelu ProGReST ktory faczy ze soba grafowe sieci konwolucyjne i koncepcjg drzew
migkkich na potrzeby zadania regresyjnego dotyczacego przewidywania prototypoéw. W pracy PS5
mozna odnalez¢é motywacje stosowania opracowanej metody w kontekscie do podejscia bazowego,
gdzie problem regresji na grafach moze by¢ rozwigzany za pomoca prostej funkcji agregacji i modelu
MLP. Gléwng motywacjag dla rozwazenia struktury tego typu jest interetowalno$¢, ktorg udato si¢
osiggnaé poprzez zaproponowanie tzw. koncepcji prototypowania. Pomyst w mojej opinii jest
nietrywialny a wyniki w tabeli 1 pokazujg nawet lekka przewage jakosciowa w stosunku do
wspomnianego bazowego podejscia.

4. Udziat w pracach majacych na na celu wykorzystanie przestrzennych sieci splotowych w
problemach przetwarzania niekompletnych obrazéw. Pomyst wykorzystania grafowej reprezentacji
nickompletnego obrazu uwazam za bardzo nowatorski i nietrywialny, a zastosowanie wcze$niej
opracowanych grafowych konwolucji przestrzennych za dobrze umotywowane. W tym obszarze
brakowato mi jednak wigkszej analizy eksperymentalnych na wyzej wymiarowych obrazow oraz
poréwnania z innymi metodami przetwarzania niekompletnych danych - jest to szeroka dziedzina
badan, a wykorzystane podejscia referencyjne sg jednak podstawowe.

5. Udziat w opracowaniu samoorganizujacych si¢ graféw neuronowych ciekawej koncepcji
interpretowanego modelu, ktory moze by¢ stosowanych klasycznych zadaniach klasyfikacyjnych, jak
rowniez jako gfowa klasyfikacyjna do architektur giebokich. Istotna cecha charakterystyczna
opracowanego rozwigzania jest jego probabilistyczny charakter, mozliwos$¢ uczenia struktury poprzez
podejscie w petni gradientowe i mozliwo$¢ zinterpretowania $ciezki decyzyjnej dla poszczegdlnych
klas. Szczegodlnie interesujace sa wlasnosci opracowanego rozwigzania W mojej opinii autorzy
opracowali szczeg6lny wariant uczonej gradientowo sieci Bayesowskiej na bazie wielodrzew dla
ktorej, przynajmniej w przypadku klasycznych problemdédw uczenia maszynowego, warto zastanowic
si¢ nad potencjalnymi zastosowaniami uwzgledniajagcymi klasyczne mechanizmy wnioskowania w
sieciach Bayesowskich. Opracowana koncepcja w moim przekonaniu jest bardzo nowatorska i warta
rozszerzenia w pozniejszych pracach badawczych.

Podsumowujac, autor w swojej rozprawie zaproponowal szereg metod ktdre wzbogacaja w znacznym
stopniu rodzing grafowych modeli glebokich. Wigkszos$¢ prac koncentruje si¢ na obszarze zastosowan
w naukach farmaceutycznych, natomiast duza cze$¢ rozwigzan ma charakter genetyczny i moze by¢
stosowana w wielu innych obszarach.

Deklarujac  wktad, autor w wigkszosci prac kladzie nacisk na techniczne aspekty, takie jak
projektowanie eksperymentdw, opracowanie wynikow, czy tez tez przygotowanie czesci edytorskiej
prac, natomiast zakladam, ze autor uczestniczyl réwniez w pracach nad opracowywaniem samych
metod, ktore nie sprowadzaty si¢ jedynie do wygenerowania pomyshu, ale rowniez zaktadaty udziat w
spotkaniach i dyskusji na temat ewentualnych usprawnien - ten aspekt powinien by¢ rowniez ujety w
deklaracjach autora.



Podsumowujac, zard6wno wklad autora, jak i jako$¢ innowacyjno$¢ i kompletnos¢ opracowanych
rozwiazan oceniam bardzo wysoko.

3. Poprawnoscé

Rozprawa zredagowana zostala poprawnie i1 starannie, bardzo podobaja mi si¢ syntetyczne
podsumowania kazdego z artykulow. Cykl prac jest spdjny tematycznie, zawiera zarOwno pozycje
mocno aplikacyjne, jak i1 artykuly prezentujace nowe i cickawe metody, ktére moga byc z
powodzeniem aplikowane poza rozpatrywanym obszarem. Z punktu widzenia warsztatu badawczego,
autor formutuje propozycje swoich metod na podstawie wnikliwej analizy literatury obszaru,
dostrzegajac mozliwosci poprawy zawartych tam metod i efektywnego wykorzystania istniejacych
rozwigzan w obszarze.

Lektura rozprawy prowadzi do kilku pytan i uwag, ktore jednak nie wpltywaja na catkowicie
pozytywny odbidr rozprawy:

1. W pracy P1 autor okresla swoj wktad w optymalizacje algorytmu, jednak nie jest do konca jasne co
kryje si¢ za tym ogdlnym stwierdzeniem.

2. W pracy P2 nie dostrzeglem motywacji za doborem hiperparametréw, wydawac si¢ by moglo ze
wigksza regularyzacja pozwolitaby uzyska¢ lepsze wyniki dla matej licznosci danych.

3. Pozycja P3 ma charakter przegladowej, natomiast cieckawym elementem wzbogacajacym prace,
bylaby przeprowadzona przez autora, wtasna ilosciowa analiza porownawcza istniejacych metod.

4. W funkcji uczenia modelu z pracy PS5 pojawia sie wiele sktadowych funkcji strat, co w praktyce
wymusza konieczno$¢ przeprowadzenia procesu kalibracji hiperparametréw. Jestem ciekawy, jak autor
poradzit sobie z ta kwestia?

5. W moim rozumieniu MolCycleGAN zaprezentowany w P6 to po prostu CycleGAN ktory operuje
na reprezentacji ukrytej molekuly. Nie do konca zrozumiatem, jakie cechy odrdézniaja te dwa modele.
Wydaje sie, ze MolCycleGAN mozna rozpatrywaé jako ogolng metod¢ typu plug-in, ktora mozna
stosowa¢ w przestrzeniach ukrytych innych modeli - jest to w praktyce CycleGAN operujacy na
przestrzeni kodujace;j.

6. Cickawym aspektem jest skalowanie si¢ metody opisanej w pracy P7 na wigksze obrazy. Czy
zdaniem autora, proponowane rozwigzanie datoby si¢ zastosowaé do danych w postaci obrazow o
wickszej rozdzielczosci?

Na podstawie lektury uwazam, ze doktorant posiada wiedz¢ z zakresu informatyki, w szczegdlnosci w
zakresie modeli glgbokich operujacych na grafach. Postuguje si¢ sprawnie zaawansowanym aparatem
matematycznym, a takze potrafi zaplanowaé eksperyment komputerowy w celu oceny jakoSci
zaproponowanych metod.

Proponowane rozwigzania sa dojrzate, i w mojej opinii istotnie wzbogacaja obecny stan literatury,
ktory, warto nadmieni¢, zostal przeanalizowany bardzo starannie w odrgbnej pracy przegladowe;.
Szczegodlnego podkreslenia wymaga interdyscyplinarno$¢ przygotowanej rozprawy, ktéora wymagata
od autora pozyskania dosy¢ obszernej wiedzy dziedzinowej z obszaru nauk farmaceutycznych.



4. Podsumowanie

Doktorant wykazal sig w recenzowanej rozprawie wlasciwie stosowanym podej$ciem
eksperymentalnym oraz dobra znajomoscia aktualnej problematyki zwigzanej z opracowywaniem
metod uczenia glebokiego dla zagadnien farmaceutycznych. Dla poruszanych probleméw doktorant
sformutowat kilka ciekawych i uzytecznych metod, ktore maja szerokie zastosowania praktyczne.
Recenzowana dysertacja przedstawia rozwigzania waznych i oryginalnych problemow, wzbogacajac
nasza wiedze dotyczaca klasycznych i1 grafowych rozwigzan uczenia maszynowego w zastosowaniu
do projektowania lekow i innych problemow zidentyfikowanych w naukach farmaceutycznych.
Zawarte w niej wyniki badan eksperymentalnych wskazuja rowniez na mozliwo$¢ wykorzystania
otrzymanych metod w praktyce.

Przedstawione w punkcie 3 recenzji uwagi nie wplywaja na bardzo pozytywne wrazenie o
przedtozonej rozprawie. Jestem przekonany, ze doktorant zdaje sobie sprawe z mozliwosci
kontynuowania rozpoczetej w pracy tematyki, czemu dal wyraz prezentujac do$¢ ciekawy plan
potencjalnych kierunkoéw badan.

Reasumujac, biorgc pod uwage powyzsze opinie i wymagania zawarte w Ustawie - Prawo o
szkolnictiwe wyzszym i nauce (t.j. Dz. U. z 2020 r. poz. 85 z p6zn. zm.), stwierdzam, ze rozprawa
mgra Tomasza Danela pt. ,,Metody uczenia glebokiego w naukach farmaceutycznych” spelnia
wymagania stawiane pracom doktorskim, w szczegolnosci:
e Rozprawa zawiera szereg nowatorskich metod z obszaru uczenia maszynowego, w
szczegodlnosci metod glebokich.
e Kandydat posiada ugruntowana, gleboka wiedz¢ w dyscyplinie Informatyka techniczna i
telekomunikacja.
e Doktorant posiada umiejetno$¢ samodzielnego prowadzenia pracy naukowe;.
Stad, wnoszg o jej przyjecie i dopuszczenie mgra Tomasza Danela do publicznej obrony.

Ponadto, biorgc pod uwage bardzo wysoki poziom rozprawy, a takze ponadprzecig¢tny dorobek
publikacyjny doktoranta, w sktad ktorego wchodzi praca wyceniona na 200 pkt, a takze az 5 pozycji
za 140 punktow, wnioskuje o wyroznienie rozprawy doktorskiej mgra Tomasza Danela.

Podpis



