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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr Macieja Marchwianego
pt Opis wlasnosci nanostruktur niskowymiarowych za pomocg algorytmoéw uczenia
maszynowego

Rozprawa doktorska mgr Macieja Marchwianego pt. ,.Opis wlasnosci nanostruktur
niskowymiarowych za pomocq algorytméw  uczenia maszynowego™ jest poswigcona
rozwojowi i zastosowaniu metod obliczeniowych oparty na sztucznej inteligencji 1 uczenia
maszynowego do obliczen ab initio za pomoca metody .funkcjonatu gestosel (density
functional theory - DFT) do ukfadow nanowymiarowych, takich jak nanorurki borowe,
nanorurki BN, struktury MXenes,

Praca doktorska mgr Marchwianego sklada si¢ z siedmiu podstawowych rozdzialow:
wstepu, podstaw pojecia uczenia maszynowego, technik obliczeniowych stosowanych w
fizyce materii skondensowanej, wynikéw obliczen dotyczacych wiasnosci modelowanych
nanomaterialéw, rozdziatu technicznego zawierajacego opis bibliotek i programéw
napisanych do wykonania obliczen oraz podsumowania.. Ponadto praca zawiera bibliografie
oraz 7 dodatkow, poswieconych opisowi ztozonych zagadnien technik numerycznych oraz
pewnych wynikéw. . Oznacza (o ze praca ma charakter metodologiczny, poswigcona jest
zagadnieniom rozwoju nowych metod badawczych.

Praca zawiera bogata bibliografie w ktérej znajduje sie 225 pozycji. Dziwne jest ze nie
udalo sie utrzyma¢ jednego standardu zapisywania referencji, np. Ref. 101 i 102. Nawet z
niejasnych powodéw ref 91-96 do stron internetowych sa zapisane kursywa, a Ref. 215-220
juz nie. Praca nie zawiera spisu publikacji autora. W spisie referencji znalaztem pozycje 12
ktorej pierwszym autorem jest autor rozprawy, i to wszystko. Nie ma innych informacji, w
tym o pracy dydaktycznej autora. Oczywiscie na Wydziale Fizyki nalezy zajmowac si¢ pracg
dydaktyczng i autor na pewno to ma, ale jako$ nie zechciat wpisac.

Pierwszy rozdzial, wstgp zawiera krotka charakterystykg rozprawy i lakoniczne
omoéwienic kolejnych rozdzialow rozprawy. Omawia zalety metod i wskazuje na duzy
potencjal stosowanych metod obliczeniowych.

Drugi rozdzial jest zawiera skrotowe oméwienic metod obliczeniowych teorii
funkcjonatu gestosci. Wprowadza podstawy metody oparte na twierdzeniach Hohenberga -
Kohna oraz Kohna-Shama, czyli redukcji problemy wieloelektronowego do nieliniowego
réwnia na funkcje jednoelekronowe. Wprowadza przyblizone wzory na funkcjonaly energii
korelacji i wymiany. Wspomina o metodach pseudopotencjatu jako efektywne; metody do
znajdowania wlasnosci ukladéw o zwiekszonej liczbie atomow. Ten rozdzial jest bardzo
krotki i nie zawiera nawet uproszczonego opisu metody. Jednak autor stwierdza ze istnieje
ogromna liczba podrgcznikow oraz rozpraw doktorskich i habilitacyjnych zawierajgcych
opisy metod DFT wigc nie ma potrzeby tego powtarza¢. Zgadzam sie w zupelnosci ze
stanowiskiem autora rozprawy i nie widzg potrzeby opisywania tego samego materiatu.

Kolejny rozdzial zawiera czgsci bardziej nowatorskie, mianowicie wprowadza metod
uczenia maszynowego. Autor stwierdza zgodnie z istniejacym obecnie stanem rzeczy z¢ te



metody oznaczaja zastosowanie metod analizy statystycznej do budowy algorytmow
znajdowania zaleznosci w ogromnych zbiorach danych nie poddajacych sig standardowej
analizie wykonywanej przez badaczy. Réznica polega na zastosowaniu automatyzacji tego
procesu. Autor omawia szereg metod analizy statystycznej i wyjasnia W jaki sposob
zautomatyzowaé odnajdowanie zaleznoscei, klasyfikacje, i wartosciowanie algorytmow. W .
wyniku tego powstaje szereg algorytmow w sposob bardzo efektywny odnajdujacy zaleznoscl
w pozornie stabo skorelowanych zbiorach danych.

Kolejny rozdziat jest zastosowaniem powyzej wymienionych metod do badan materii
skondensowanej, a w szczegolnosci do obliczen DFT. Autor dzieli caty zakres zmiennych na
3 kategorie: eksperymentalne, obliczeniowe oraz polozeniowe. Zmienne eksperymentalne
stuza do weryfikacji obliczen 1 optymalizacji wyboru modelu. Dobrym przykladem s tu state
sieciowe lub energie kohezji, ktére stuza do weryfikacji parametryzacji modeli
obliczeniowych stosowanych w programach DFT. To jest standardowa procedura. Zmienne
obliczeniowe powstaja na skutek wykonywania obliczen. Przyktadem sa dane dotyczace
gestosci elektronowej. Ostatnia kategoria sa zmienne polozeniowe. Wbrew swej nazwie nie
chodzi tu o polozenia atomow, a o wlasnosei ukladow zalezne od tych potozen, np. macierze
kulombowskie, macierz Ewalda, itp. te dane sg poddane procesowi obrobkiw procedurach,
tzn. w zasadzie procedurze obrobki za pomocg metod statystycznych. Istotna nowoscig jest
rézny typ danych ktore podlegaja procedurom.

Rozdzial piaty poswigcony jest zastosowaniu tych procedur do obliczen wiasnosci
wybranych ukladow fizycznych. Pierwszym z nich jest model nanorurek borowych. W
wyniku obliczen otrzymano energie nanorurki z doktadnoscia 0.95 dla energii catkowitej oraz
0.0 dla energii kohezji. Wynik otrzymano dla ogromnej liczby realizacji, rzedu 3000 .
Otrzymane wyniki sg stabo analizowane. Np. rys 5.2 autor pokazuje 3 wykresy w ktorych sa
znaczaco rozne zachowania. Nie zauwazylem zadnego racjonalnego wytlumaczenia tego co
otrzymano. Kolejnym przykladem sg nanorurki z BN. W tym przypadku juz podobnych
wykresow jak dla poprzedniego przypadku nie ma. Nie wiadomo dlaczego tak jest, mozliwe
76 zabraklo dostepu do mocy obliczeniowej. Kolejnym istotnym przykladem s3 uklady
MXenes. Jest to rodzina uktadéw dwuwymiarowych, opisywanych ogélnym wzorem
M1 Xn Tz, gdzie M jest metalem przejsciowym, X jest to atom wegla lub azotu, natomiast T
to sa grupy funkcyjne przylaczone do powierzchni, np. grupa hydroksylowa OH, itp.
Geometrycznie n oznacza liczbg warstw atoméw metalu polozonych w plaszezyZznie, warstwy
atoméw C lub N sg umieszczone pomigdzy atomami metalu, stad ich liczba jest o 1 mniejsza,
a grupy funkcyjne jak sama nazwa wskazuje funkcjonalizujg powierzchnie zewngtrzne, (zn.
drastycznie zmieniaja ich wiasnosci chemiczne. Autor nie podaje energii kohezji ukladow
MXenes, ze wzgledu na duza rozbieznosé wynikéw w zbiorze treningowym. Ponadto autor
zajmuje si¢ cytotoksycznoscia tych uktadow w sposob bardzo doktadny, wykonujgc szereg
analiz dla obecnogci réznych grup na powierzchni. Analiza jest wykonana bardzo
szczegotowo. Nalezy te czgd¢ oceni¢ bardzo wysoko takze ze wzgledu na potencjalne
znaczenie tych wynikéw. W sumie ta czes¢ jest bardzo wartosciowa choé brak energii kohezji
uktadéw MXenes zmniejsza jej znaczenie. W Dodatku s3 wykresy dla energii, ale
zadowalajgcej zbieznosci nie otrzymano.

Kolejny rozdzial, objgtosciowo niewielki poswiecony jest opisowi technicznych
aspektow zastosowan metod uczenia naukowego. Autor omawia biblioteki stosowane w
algorytmach uczenia maszynowego. Ponadto autor omawia stworzone kody, ktore sg
umieszczone w Dodatku G. W innych dodatkach autor przytacza czes¢ wynikow
numerycznych. W zasadzie tak moze by, ale nie wiem co to zmienia. Natomiast popieram
umieszezenie kodow w tej czesci, to jest zrozumiate.

W podsumowaniu autor podsumowuje wyniki otrzymane w rozprawie, podkreslajac
znaczenie rozwoju nowej metodologii. Jest to jasne podsumowanie znaczenia rozprawy, z



ktorym nalezy sig¢ zgodzic. Omawia rowniez znaczenie wynikow otrzymanych dla uktadow
analizowanych w rozprawie.

Praca jest napisana dobrze, i nie zawiera duzej liczby blgdow. Jednak autor wykazuje
pewng denerwujgcg dezynwolture jezeli chodzi o stosowanie terminologii analiz
statystycznych, co wynika z prostego faktu ze autor thumaczy pojecia z literatury w jezyku
angielskim i nie zawsze robi to szczesliwie. Jest to dziwne gdyz praca powstata na Wydziale
Fizyki, na ktorym zostata napisana znakomita monografia prof. Romana Nowaka, zawierajaca
kompletny opis metod statystycznych w ujeciu historycznym, z dodatkowym zbiorem zadan.
Na przysztos¢ zalecam skrgcic w Kierunku biblioteki na Wydziale, na pewno ta pozycja tam
jest. Innym problemem jest brak definicji pewnych poje¢ i modeli, np. metody wektorow
noénych. Autor omawia co ten algorytm pozwala wykonac, ale nie wyjasnia samego
algorytmu. Oceniam ze sg i€ drobne usterki nie wptywajace zasadniczo na wartos¢ cale]
pracy. Glowna wartoscig —pracy jest implementacja nowatorskich metod uczenia
maszynowego do ukladow fizycznych, a wige glowne znaczenie tej pracy polega na
zastosowaniu i rozwoju nowej metodologii. Jest to podejécie dopiero rozwijane wiec z tego
wzgledu nalezy wysoko oceni¢ fakt powstania tej rozprawy.

Inna rzecza jest sama ocena rozwoju nauki w tym kierunku. Nauka to rozwoj w dwu
formach: zwiekszenie wiedzy i zwiekszenie zrozumienia. Na pewno uczenie maszynowe
zwickszy to pierwsze, ale przyniesie niewiele w tym drugim aspekcie. Ale ogromnie modne
to jest na catym S$wiecie, bedzie si¢ doskonale publikowato, wiec wiadze instytucji
naukowych w Polsce, i nie tylko w Polsce beda to popieraty bez wyjatku. Dlatego rozwdj tym
w kierunku jest zalecany miodym zdolnym i ambitnym naukowcom w celu szybkiego
rozwoju karier naukowych. Nie przyniesie to rozwoju zrozumienia naukowego, ale to
przeciez w zasadzie nie szkodzi. Nie jest to jednak problem samego doktoranta, ale taka
og6lna uwaga dotyczaca nauki.

Podsumowujac oceng rozprawy doktorskiej mgr Macieja Marchwianego stwierdzam,
7e tozprawa speinia wymogi Art. 187 Ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie
wyzszym i nauce (tekst jednolity: Dz.U. 2020 poz. 85 ze 7m.) zwigzane z uzyskaniem stopnia
doktora. W zwiazku z tym zgodnie z Art. 186 Ustawy wnioskuje do Rady Naukowe]
Dyscypliny Nauki Fizyczne na Uniwersytecie Warszawskim 0 dopuszczenie mgr Macieja
Marchwianego do dalszych etapow procedury doktorskiej w celu uzyskania stopnia doktora
nauk fizycznych. Ze wzgledu na wktad metodologiczny dla rozwoju nowatorskich metod
naukowych wnioskuje o nadanie wyréznienia dla mgr Macieja Marchwianego za rozprawg
doktorska.
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