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Recenzja rozprawy doktorskiej mgra Tomasza Tarkowskiego zatytutowanej , Przewidywanie struktury
krystalicznej nanodrutéw z uzyciem obliczeri ewolucyjnych”

Oceniana rozprawa wykonana zostata pod kierunkiem prof. dr. hab. Jacka Majewskiego i dr.
hab. Nevilla Gonzdleza Szwackiego na Wydziale Fizyki Uniwersytetu Warszawskiego. Praca doktorska
przedstawia wyniki badar nad zastosowaniem algorytmu genetycznego do przewidywania struktury
krystalicznej nanodrutéw a w szczegdlnosci nanorurek ztozonych z atoméw boru, przy wsparciu tego
procesu obliczeniami wykonami w ramach wariantu teorii funkcjonatu gestosci (DFT).

Teoretyczne przewidywanie struktury uktadéw krystalicznych w tym nanodrutéw  jest
kluczowym zagadnieniem przy badaniu wtasciwosci tych uktadéw i ich oddziatywania z otoczeniem.
W wigkszosci przypadkéw przeprowadzenie wiarygodnych obliczer i symulacji komputerowych
metodami ab initio czy metodami DFT jest ciggle zbyt duzym wyzwaniem obliczeniowym. Algorytmy
genetyczne bedace jedng z ewolucyjnych metod optymalizacji, pozwalajgce na przeszukiwanie
mozliwych rozwigzarh w celu znalezienia rozwigzania najlepszego lub potencjalnie najlepszego za
pomocg mechanizméw ewolucji oraz doboru naturalnego, sg od wielu lat z powodzeniem stosowane
w tych zagadnieniach. Nanonrurki ztozone z atoméw boru, bedace uzupetnieniem dla stosunkowo
dobrze poznanych nanorurek weglowych, moga tworzy¢é wraz z innymi atomami (np. azotem)
struktury o ciekawych wiasnosciach. Tak wigc tematyka rozprawy jest jak najbardziej aktualna a
badania i wyniki wazne i pozadane zaréwno od strony poznawczej jak i potencjalnych aplikacji.

Rozprawa doktorska magistra Tomasza Tarkowskiego napisana zostata w jezyku polskim i
liczy 33 strony. Prace uzupetniaja zataczniki, wymienione na poczatku pracy i przyporzadkowane do
konkretnych rozdziatéw. S3 to miedzy innymi kody stworzonych programéw, w tym kod Zzrédtowy
biblioteki Quilé, dokumentacja tej biblioteki, wyniki testow i obliczeri oraz plik z literatura. O ile
literatura jest obszerna, w szczegdlnosci w obszarze tematyki teorii obliczen ewolucyjnych i
probleméw zwigzanych z programowaniem, i generalnie dobrze dobrana do prezentowanych
zagadnien, to w przypadku metod DFT, czy wykorzystania algorytméw genetycznych do
przewidywania struktury krystalicznej nanorurek ztozonych z atoméw boru jest juz bardziej uboga.
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Praca rozpoczyna sie krotkim wprowadzeniem do tematyki badan, bardziej historyczno-
reporterskim niz metodologicznym. To czego brakuje, to sformutowania problemu naukowego, celu
pracy i motywacji do podjecia badar realizowanych w ramach doktoratu. Co gorsze w dalszej czgsci
pracy powyzsze elementy tez sie nie pojawiaja.

Dalsze trzy rozdziaty to z zatoZzenia opis podstawowych metod wykorzystywanych w pracy,
oraz podstawowe definicje i pojecia niezbedne do zrozumienia prezentowanych w dalszej czesci
rozwigzan, obliczen i wynikéw oraz opis narzedzi programistycznych. Ta cze$¢ pracy, zwilaszcza w
opisie metod teoretycznych (DFT) jest jakosciowo dosy¢ nieréwna. Wprowadzenie do teorii
funkcjonatu gestoéci w rozdziale pierwszym, jest bardzo skrétowe i pobieine, jak na podstawowe
narzedzie wykorzystywane w dalsze]j czesci pracy. Znéw brakuje motywacji, czy wyjasnienia dlaczego i
po co wykorzystuje sie w tym podejsciu i badaniach metode DFT. Ws$rdéd podstawowych definicji i
rownari metody DFT autor ,przemyca” szczegdly obliczeniowe dotyczace prowadzonych dalej
symulacji, np. rodzaj funkcjonatu wymienno-korelacyjnego czy rodzaj pseudopotencjatu. W trakcie
obrony chciatbym ustyszec co stato za takimi konkretnymi wyborami.

W rozdziale drugim autor definiuje podstawowe pojecia, metody i realizacje wystepujace w
algorytmach genetycznych, w tym mechanizmy tworzenia genotypdw i mechanizmy selekcji,
konieczne do zrozumienia samych metod oraz do przeprowadzenia implementacji komputerowe;j
opisanej w kolejnym rozdziale. Opis jest $cisty matematycznie i poprawny metodologicznie.

Rozdziat 3 to opis narzedzi programistycznych oraz samej implementacji biblioteki
algorytméw genetycznych zrealizowanej w jezyku C++, fgcznie z prezentacjg kodu programu. Muszg
przyznaé, ze podjecie sie i stworzenie nowej, z zatozenia lepszej, bardziej ogdlnej i nowoczesniejszej
biblioteki algorytmow genetycznych byto najwiekszym wyzwaniem implementacyjnym tego
doktoratu, tym bardziej, ze stanowito punkt wyjsciowy i baze do konkretnego zastosowania czyli
przewidywania struktury krystalicznej nanorurek. Etap ten zakorczyt sie sukcesem, stworzono i
opublikowano autorska biblioteke Quilé a rozwigzania przyjete przy implementacji biblioteki s3
oryginalne (np. stworzenie i komunikacja z bazg genotypdw) i pozwalajg na zwigkszenie efektywnosci
dziatania algorytmu. W rozdziale tym, jako przyktad zastosowania i mozliwosci zaimplementowane;j
biblioteki, opisano, jak w sposdb genetyczny rozwigza¢ zagadnienie osmiu nieatakujgcych sig na
szachownicy hetmanoéw oraz, dodatkowo program, ktéry demonstruje dryf genetyczny w kierunku
maksimum po arbitralnie wybranej funkcji przystosowania.

Rozdziat czwarty to opis standardowej procedury testowania i oceny jakosci implementacji i
skutecznosci dziatania algorytmu genetycznego, w tym przypadku, przy uzyciu znanych z literatury
funkcji testowych zebranych w Tabeli 4.1. Jest to takie wazny element tzw. strojenia algorytmu.
Samg analize skutecznosci biblioteki w znajdowaniu  optimum w  zagadnieniach
zmiennoprzecinkowych przeprowadzono zmieniajac rézne parametry procesu genetycznego. W tym
celu autor stworzyt trzy programy rdznigce sie miedzy sobg przede wszystkim uzytymi operatorami
rekombinacji i mutacji. Wyniki testéw zebrane w Tabeli 4.2 potwierdzity standardowe (poprawne)
zachowanie algorytmu genetycznego, jego efektywno$¢, ale co najwainiejsze pozwolity na
przygotowanie parametréw wykorzystanych w praktycznym zastosowaniu, bedgcym jak rozumiem,
gtéwnym celem badan opisanych w pracy doktorskiej i opisanym w kolejnym rozdziale.

Wreszcie Rozdziat 5. to zastosowanie stworzonego algorytmu genetycznego do
przewidywania struktury krystalicznej nanorurek ztozonych z atomdw boru. Rozdziat zawiera
szczegOly obliczeniowe, w tym wielko$¢ komorki, zatozenia o periodycznosci, sposéb obliczania
funkcji dostosowania — czyli konkretnych obliczen metodag DFT, itp.. Zawiera takie we wstepnej



czesci opis adaptacji algorytmu do konkretnego zagadnienia optymalizacyjnego. Ta cze$é rozdziatu
zawiera takze szczegbty dotyczace procesu samo-uzgodnionego, sposobu przeprowadzenia obliczen,
liczby iteracji, wyboru uktadu odniesienia dla struktur 2D i 3D., czy wreszcie generowania tzw.
osobnikdw pierwszego pokolenia. To czego brakuje mi w tej czesci to przede wszystkim
wprowadzenia do samego problemu formowania nanodrutéw, analizy ich struktury, probleméw
obliczeniowych jakie napotykajg metody typu DFT w zastosowaniu do tych zagadnien, czy wreszcie,
konkretdw dotyczacych nanorurek sktadajgcych sie z atomdédw Boru, w tym np. znaczenia otwarto-
powtokowosci tego pierwiastka w przyjetej metodologii i obliczeniach. Praktycznie bez komentarza
pozostawiono wybdr konkretnych rozwigzan obliczeniowych.

Druga czesc¢ rozdziatu to prezentacja, opis i analiza uzyskanych wynikéw — konkretnych struktur
nanorurek, ztozonych z atoméw boru, ptaskich i wypuktych, bedacych wynikiem ewolucji i relaksaciji.
Wskazano miedzy innymi, ze najbardziej stabilne znalezione nanodruty zrelaksowane, maja
tendencje do formowania motywéw tréjkatnych, kwadratowych lub posiadajacych dziury i
wklesniecia o réznych rozmiarach. Zaprezentowano i oméwiono nie tylko uzyskane struktury, ale
takze inne uzyskane rezultaty obliczen takie jak energie i dtugosci wigzan. Opis wynikéw i ich analiza
jest wystarczajgco szczegétowa cho¢ mogtaby by¢ bardziej dogtebna. Niestety ponownie brakuje i w
tym przypadku, przynajmniej podstawowego podsumowania uzyskanych rezultatéw, tym bardziej, ze
nie pojawia si¢ ono takze w Zakoriczeniu. Niemniej chce podkresli¢, ze przyjeta w pracy metodologia
i sposOb przeprowadzenia obliczen, prezentacji i analizy wynikéw jest poprawny pod wzgledem
merytorycznym i jakosciowo wartosciowy.

Ostatnia cze$¢ pracy to ,Zakoriczenie”. W Zakoriczeniu, co jest nieco zaskakujgce, nie
podsumowano osiggnietych rezultatéw, ale za to szeroko przedstawiono problemy, ktére wymagaja
dalszych badan i udoskonalen. Swiadczy to, jak mi sie wydaje, o krytycznym podejsciu Autora do
swoich badan i checi dalszej pracy nad zagadnieniami. Dla mnie to takze, w pewnym sensie, objaw
»hiecierpliwosci” w prowadzeniu badan. Elementem pracy naukowca jest nie tylko stawianie pytan,
rozwiazywanie probleméw, ale tez umiejetnos¢ i koniecznos$¢ prezentacji tych wynikdw, niejako
chwalenia sie nimi, oraz formutowania wnioskéw pozwalajacych np. na wykorzystanie osiggnietych
rezultatow przez innych badaczy. Ten element warsztatu badawczego Doktoranta wymaga
poprawienia.

Od strony jezykowej i technicznej praca napisana jest w sposéb zadowalajgcy, choé sam
jezyk prezentacji chwilami jest mocno specjalistyczny i pojawia sie wiele niezdefiniowanych
elementéw czy poje¢ Nie umniejszajg one jednak jakosci otrzymanych wynikéw i catej pracy.

W podsumowaniu pragne stwierdzi¢, iz recenzowang rozprawe doktorska mgra Tomasza
Tarkowskiego oceniam pozytywnie. Podjety przez doktoranta program badawczy dotyczy wainej
tematyki o duiym znaczeniu poznawczym i mozliwosciach aplikacyjnych. Mgr Tomasz Tarkowski
wykazat sie duzg wiedzg ogdlng oraz biegloscia w wykorzystaniu zaawansowanych narzedzi
teoretycznych, narzedzi programistycznych i programéw komputerowych, oraz przeprowadzania
analizy i opracowania otrzymanych wynikéw. Swiadczy to o  umiejetnosci doktoranta do
prowadzenia pracy naukowej, cho¢ jak wspomniatem powyzej warsztat prezentacyjny wymaga
jeszcze poprawy.

W mojej ocenie wykonane prace badawcze, ilos¢ i jakos¢ otrzymanych wynikdw, w tym
stworzenie nowej biblioteki algorytmoéw genetycznych zrealizowanej w jezyku C++, przetestowanie
jej, dostrojenie i wreszcie wykonanie przy jej wykorzystaniu konkretnych oblicze dla struktur
krystalicznych nanorurek ztozonych z atomoéw boru, spetnia wymagania stawiane rozprawom



doktorskim. M&j niedosyt budzi fakt stabej jakosciowo prezentacji tych badan i wynikéw, o czym
napisatem powyzej, powodujacy, ze duzy wysitek i otrzymane wyniki nie bed3a wystarczajgco
docenione i wykorzystane przez potencjalnego czytelnika. Niemniej, nie mam watpliwosci, ze
rozprawa mgra Tomasza Tarkowskiego spetnia warunki i wymagania stawiane rozprawom
doktorskim w dyscyplinie nauki fizyczne i wnosze o dopuszczenie jej autora do kolejnych etapéw

przewodu doktorskiego.
itq /

Ir’eneusz Grabowski




