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Wstep

W ostatnich latach do rozwigzywania bardzo ztozonych probleméw wynikajgcych z réznych
dziedzin, takich jak ekonomia, inzynieria, polityka, zarzgdzanie szeroko wykorzystywane sg
algorytmy metaheurystyczne. Wigkszos$¢ algorytméw metaheurystycznych jest inspirowana
procesem ewolucji biologicznej, zachowaniem populacji, zachowaniem roju i prawami fizyki.
Przewidywanie struktur wspélczesnych materiatow, osrodkéw o niestandardowych
wlasnosciach, jest jednym z takich probleméw, stawia przed wspélczesng nauka nowe
wyzwania. Ze wzgledu na ztozono$é tych probleméw, ograniczone mozliwosci zastosowania
metod analitycznych, kluczowe staje si¢ rozwinig¢cie i wykorzystanie technik komputerowych.
Wymaga to z kolei zastosowania niestandardowych metod, znacznie zwigkszajacych
skuteczno$¢ symulacji komputerowych, metod zwigzanych z szeroko rozumiang inteligencja

obliczeniows, w szczegdlnosci algorytméw ewolucyjnych.

I. Zawartosé i Ocena Rozprawy

W wielu uktadach biologicznych, ale takze fizycznych pelny opis uktadu wymaga rozwazenia
olbrzymiej przestrzeni stanéw. Zagadnienia zwigzane ze strukturg takich uktadow wymagaja
z kolei rozwigzania probleméw optymalizacyjnych, co przy olbrzymiej przestrzeni stanéw
powoduje, ze przeszukiwanie brute-force, czy tez przeszukiwanie losowe jest dalece
nieskuteczne. Dlatego kazda bardziej skuteczna, poparta dowodami (czgéciowo choéby nawet

heurystycznymi argumentami) metoda moze mieé bardzo duze znaczenie.

Przedmiotem Rozprawy jest opracowanie i implementacja efektywnych wariantéw
algorytmu genetycznego (AG) pozwalajacych rozwigzywaé problemy optymalizacyjne w
fizyce ciala stalego, w szczegélnosci przewidywaé struktury krystaliczne nanodrutéw.
Nanodruty sg to dlugie, quasi-jednowymiarowe obiekty o $rednicach w skali nano, kt6re
budza duze zainteresowanie, poniewaz stanowig wyjatkowe uklady do badania zjawisk

fizycznych w nanoskali.

Autor Rozprawy jest wspélautorem 7 artykuléw opublikowanych w tak renomowanych
czasopismach jak: Physical Review Applied (kwartyl Q1, baza WoS). ACS Photonics (Q1),
FLATCHEM (Q2), Physical Reviw B (Q2) oraz trzech artykuléw w Acta Physica Polonica A,
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w ktérych analizowane sg m. in. problemy zwigzane z wlasno$ciami materialéw w kontekscie
ich struktury krystalicznej (badanie wiasciwosci strukturalnych i1 wzglednej stabilnosci
fragmentéw struktur planarnych i borowych, wlasnosci optyczne rozproszonych nanoczastek,

rozktad energii wigzania warstw boru, luki energetyczne).

Rozprawa sktada si¢ z 7 nast¢pujacych czesci:
Wstep (ciekawie napisany)

1. Teoria funkcjonatu gestosci

2. Algorytm genetyczny

3. Implementacja algorytmu genetycznego

4. Analiza z uzyciem funkcji testowych

5. Przewidywanie struktury krystalicznej

Zakonczenie

Kolejne czesci zostaty przedstawione w zwarty i ciekawy sposob, zas czesei 1-5 starano si¢

opisaé z matematyczng precyzja, definiujac kolejne pojecia i zastosowane operatory.

Sposob dzialania algorytméw genetycznych nieprzypadkowo przypomina zjawisko ewolucji
biologicznej, poniewaz ich tworca profesor psychologii, elektrotechniki i informatyki John
Henry Holland wiasnie z biologii czerpal inspiracje do swoich prac. Najogoélniej rzecz

ujmujgc opracowanie danego algorytmu genetycznego wymaga zdefiniowania trzech krokow:

1. Dla danego problemu (uktad fizyczny, uktad biologiczny) okreslenia funkcji celu lub
stosujgc inng terminologie funkcji przystosowania (stanowigcej miarg jako$ci w
problemie optymalizacyjnym).

2. Przyjecie reprezentacji symbolicznej (geny i konsekwentnie genotypy) dla obiektow
badanego ukladu fizycznego (fenotypéw), innymi stowy okreslenie przestrzeni
genomow.

3. Zdefiniowanie operatoréw genetycznych, odpowiednikow operacji mutacji i
krzyzowania dzialajgcych na genotypach oraz okreslenie metody selekcji kolejnych

pokolen.



Samo uruchomienie i dziatanie algorytmu genetycznego (AG) polega kolejno na:

a) Okredleniu (wybraniu, wylosowaniu) pokolenia poczatkowego (podzbioru
genotypow) oraz zdefiniowaniu kryterium stopu dla algorytmu w procesie iteracji.

b) Zastosowaniu operatoréw genetycznych w odniesieniu do biezgcego pokolenia
(zastosowanie operatordw wariacji w terminologii przyjetej w Rozprawie).

c) Zastosowaniu procedury selekcji z wykorzystaniem funkcji przystosowania
(najogoblniej rzecz ujmujac idea polega na pozostawieniu jako nastepne pokolenie
osobnikdw najlepiej przystosowanych).

d) Weryfikacji, czy zaszto kryterium stopu.

e) Powtdrzenie operacji b) i ¢) (iteracja) dla kolejnych pokolen jesli kryterium stopu jest

niespelnione.

W opracowanych i zaimplementowanych w Rozprawie wariantach algorytmu genetycznego
dedykowanych do przewidywania struktury krystalicznej nanodrutéw jako funkcj¢ celu
(przystosowania) zaproponowano funkcjonal gestosci (DFT), co jest naturalnym
zalozeniem wynikajacym gleboko z fizyczny przestanek. Teoria funkcjonalu gestosci
elektronowej czesto okreslana jako metoda ab initio jest metoda bazujacg na funkcji falowe;.
Celem metody jest rozwigzanie réwnania Schrédingera w sposob przyblizony. Teoria
funkcjonalu gestosci tworzy podstawy numerycznych obliczen energii catkowitej oraz

rozkladu gestosci elektronowej w uktadach atomowych.

W rozprawie zawarto obszerny i klarowny opis poswiecony DFT. W samej implementacji
wykorzystano implementacje teorii funkcjonalu gestosci w postaci pakietu o nazwie
Quantum ESPRESSO zaproponowanego w artykule, w Journal of Physics: Condensed
Matter (2017) przez Paolo Giannozzi i wspdlautordow wraz z pseudopotencjatem
zaproponowanym przez H. Hellmanna w 1935 r. typu Projector-Augmented Wave

adekwatnym dla pierwiastka bor.

Kolejny etap rozprawy to $ciste zdefiniowanie obiektéw opracowanego AG w terminologii
matematycznej pozwalajacej na praktyczng implementacje w jezyku C++. Zdefiniowano
zatem pojecia: genu, genotypu, populacji. Zdefiniowano takze operacje/funkcje
pomocnicze dzialajace na tych obiektach, na przykltad funkcje ,,splaszczajacg” flatten

dzialajaca na sekwencjach populacji.



W algorytmie genetycznym stosuje si¢ mechanizm tworzenia kolejnych genotypow na bazie
juz istniejacych, poprzez wykorzystanie gendow lepiej przystosowanych, aby wyprodukowaé
genotypy jeszcze lepiej przystosowane. Mechanizmy te wigzg si¢ z zastosowaniem operacji
sewolucyjnych”, czyli mutacji i krzyZowania (rekombinacji) genoméw. W pracy
mechanizmy te wprowadzono poprzez ogélniejsze pojecia, a mianowicie poprzez
odpowiednie operatory wariacji. Wykonanie tych operacji wymaga wykonywania pewnego
losowania wedtug zatozonych rozktadow prawdopodobienstwa. W pracy scharakteryzowano
przyjete operatory wariacji dla kluczowych, naturalnych rozktadéw wystepujacych w
przyrodzie (rozklad Gaussa, rozktad plaski, oraz szczegdlny przypadek rozktadu
Bernoulliego). Dodatkowo, pokazano tez mozliwo$¢ rozszerzenia funkcji przystosowania

poza jej dziedzing (str. 17).

W nastgpnej kolejnosci oméwiono mechanizmy selekeji, ktére w Rozprawie, w istotny
sposob zalezg od funkcji prawdopodobienstwa selekcji spf. Omoéwiono m. in. mechanizm
selekcji proporcjonalnej z procedura okienkowania, selekcje rankingowa (okreslono funkcje
pomocnicze: funkcja filtrujagcg zgodnie z zadanym predykatem, funkcje size). Nastepnie w
krotki sposob opisano wybdr populacji poczgtkowej, wskazujac na pewne ograniczenia, w

szczegbdlnoscei koniecznos¢ przynaleznoscei potomka do dziedziny funkcji przystosowania.

Po omoéwieniu tych pojec 1 operacji Autor opisuje juz operacje iteracji. W Rozprawie wiodaca
role odgrywata reprezentacja zmiennoprzecinkowa, dlatego zaproponowano jeszcze
wprowadzenie nieco bardziej zaawansowanego operatora wariacji adekwatnego dla tej

reprezentacji, ktérym jest mutacja samoadaptacyjna.

a) Implementacja algorytmu genetycznego

Do celu implementacji wybrano jezyk programowania C++, ktéry taczy ponad 40-letnig
histori¢ z nowoczesnymi technikami. Jezyk C++ zostat stworzony w latach osiemdziesigtych
XX wieku (pierwsza wersja pojawita si¢ w 1979 r.) przez Bjarne Stroustrupa jako obiektowe
rozszerzenie jezyka C. Poza jezykiem C, na ksztalt jezyka C++ miaty wptyw takie jezyki, jak
Simula (z ktorej zaczerpnat wlasciwosci obiektowe) oraz Algol, Ada, ML i CLU. Jezyk C++
jest standaryzowany przez ISO. Pierwszg wersje opublikowano w 1998. Nastepnie

kilkukrotnie standard aktualizowano: C++03, C++11, C++14 oraz C++17. Ostatnia,



najnowsza z wersji standardu, nazywana C++20 opublikowana zostala w grudniu 2020 jako
nowy standard ISO/IEC. Istniejg co najmniej cztery biblioteki C++ implementujace
obliczenia ewolucyjne w C++. Wlasciwie jednak wszystkie wymienione biblioteki zostaly
zaimplementowane w stylu sprzed standardu jezyka C++11. Oznacza to, ze zadna z bibliotek
nie zostala napisana we wspoOlczesnym C++. W ramach przygotowywania Rozprawy
doktorant zdecydowal si¢ na stworzenie autorskiej biblioteki algorytméw genetycznych,
ktora to biblioteka zostala zaimplementowana w mozliwie najnowszym standardzie
jezyka przystepnym w uzyciu dla potencjalnego koncowego odbiorcy. W efekcie

realizacji tego zadania stworzono z uzyciem C++20 biblioteke , ktérg nazwano Quilé.

Biblioteka obstuguje poza reprezentacja zmiennoprzecinkowsg rowniez catkowitoliczbowa,

binarng oraz permutacyjna. Zbiér mozliwych wariacji zawiera poza mutacjg Gaussa takze

mutacje samoadaptacyjng, swap, random-reset oraz bit-flipping, rekombinacje arytmetyczna,

arytmetyczng pojedyncza, jednopunktowsg oraz cut-and-crossfill.

Funkcjami prawdopodobienstwa selekeji zaimplementowanymi w bibliotece sg mechanizm
selekcji proporcjonalnej z procedurg okienkowania oraz selekcji rankingowej z presja liniows
i eksponencjalng. Poza stochastycznym uniwersalnym prébkowaniem dostepny jest algorytm

kota ruletki oraz procedura selekcji generacyjne;.

Zaimplementowanymi warunkami zakonczenia (warunek stopu) sa, poza osiggnieciem

plateau warto$ci funkcji przystosowania, osiggniecie ustalonej liczby iteracji lub konkretnej

wartodci funkciji przystosowania oraz ogdlniejszy od poprzedniego warunek osiggniecia

jakiej$ wilasnosci przez dowolny genotyp. Warunki zakonczenia algorytmu mozna tgczy¢ z
uzyciem koniunkcji oraz alternatywy, a sam zbidr warunkow zakonczenia mozna rozszerzyé
0 kolejne mechanizmy. Uwaga o mozliwosci rozszerzenia dotyczy réwniez zbioru

operatoréow wariacji, funkcji prawdopodobienstwa selekeji i algorytméw selekcji.

Biblioteka zawiera szereg ulepszen funkcjonalnych. Wykorzystuje w obliczeniach baze
danych genotypdéw i odpowiadajacych im obliczonych wartosci funkcji przystosowania.
Dzieki takiej bazie w wygodny sposdb unika wykonywania wielokrotnych obliczen wartosci

funkcji przystosowania dla danego genotypu. Pozwala to na redukcje kosztow

obliczeniowych.




W Rozprawie przedstawiono ciekawy i przekonywujagcy przyklad zastosowania
zaimplementowanego AG do rozwigzania tzw. zagadnienia 8 hetmanéw. Przyklad ten
pokazuje m.in. mozliwosci opracowanej biblioteki. Warto w tym miejscu wspomnieé, ze
wlasnie w tym roku (2022) matematyk z Harvard University Michael Simkin rozwiazal ten
postawiony ponad 150 lat temu problem, podat przyblizony wzér na rozwigzanie problemu

dla szachownicy dowolnych rozmiaréw.

b. Weryfikacja efektywnosci i testy zaimplementowanego AG

Wazng a nawet kluczowa role dla oceny poprawnosci i wiarygodnosci i jakosci

zaimplementowanych algorytméw odgrywa testowanie. Poniewaz gléwnym celem

aplikacyjnym pracy jest problem przewidywania struktury krystalicznej nanodrutéw, a wigze

si¢ to z wykorzystywaniem reprezentacji zmiennoprzecinkowej w zwyktym (jednocelowym)
algorytmie genetycznym zaimplementowanym w bibliotece Quilé, dlatego tez, w ramach
testowania wykonano przede wszystkim analiz¢ efektywnosci i wydajnosci biblioteki w
dziedzinie optymalizacji zmiennoprzecinkowej przeprowadzonej z uzyciem jednocelowych
funkcji testowych (banchmarks). Wykorzystano do tego celu funkcje testowe znajdujgce sie w

repozytorium A Library of Mixed-Integer and Continuous Nonlinear Programming

Instances oraz 16 jednocelowych funkcji testowych zaczerpnietych z literatury: David H.
Ackley, A connectionist machine for genetic hillclimbing. Boston, MA, USA: Springer, 1987.
Strojenie AG odbywalo si¢ prosta metoda testowania parametréw wybranych intuicyjnie lub
konwencjonalnie. Kluczowym elementem procesu strojenia byta analiza statystyczna.

Przeprowadzone testy pokazaly zadawalajaca efektywno$¢ (Tablica 4.2, str. 23) zwlaszeza (co
jest oczywiste) dla probleméw mniejszych rozmiaréw. Tablica 4.2, str. 23 przedstawia
success rate dla 100 proéb dla 16 funkeji testowych, dla réznych wariantéw opracowanego

algorytmu.

¢. Zastosowanie AG w fizyce ciala stalego. Przewidywanie struktury

krystalicznej.

Opracowana implementacja AG zostala zastosowana do przewidywania optymalnej
struktury krystalicznej dla nanodrutéw monoatomowych na przykladzie pierwiastka

bor. W pracy uwzgledniono dwa rodzaje tych struktur: plaskie oraz wypukle. Wykorzystanie



algorytmu wymagalo reprezentowania/wyrazenia odpowiednich obiektow fizycznych w
jezyku matematycznym umozliwiajacym zastosowanie adekwatnego algorytmu genetycznego
z biblioteki Quilé. Do tego celu odpowiednia jest reprezentacja zmiennoprzecinkowa. W
zastosowaniu algorytmu AG podstawowym obiektem jest komérka elementarna nanodrutu
(w pracy przyjeto do 8 atoméw w komorce). Przyjeto, ze nanodrut jest periodyczny w
kierunku osi z i scharakteryzowany jest na poziomie fenotypu poprzez potozenie
poszczegblnych atoméw i wysokos¢ komoérki elementarnej. Odpowiednie genotypy
nanodrutu plaskiego i wypuklego wraz z zakodowanymi cechami fenotypu przedstawiono na
Rysunku 1 (str. 28). Zagadnienie optymalizacyjne polegato na znalezieniu wysokosci
komorki elementarnej oraz polozen atoméw, ktdre minimalizujg catkowita energie tej
komorki. Zatem dla funkcje przystosowania zastosowano samouzgodnione obliczenia DFT.
W praktycznych zastosowaniach i efektywnosci algorytméw ewolucyjnych bardzo wazng role
odgrywa koszt obliczeniowy. Doktorant dokonal szeregu ulepszen w opracowanym
algorytmie w celu przyspieszenia obliczets DFT:

- wykorzystano siatke ~k-punktow Monkhorsta-Packa o niskiej rozdzielczoscei,

- w procedurze samouzgodnionej zastosowano mieszanie Broydena,

- probkowanie strefy Brillouina odbywato sie¢ metodg Methfessela-Paxtona,

- za$ do odciecia energii kinetycznej funkcji falowej w rozwinigciu Fouriera przyjeto istotnie

wigksza warto$¢ niz sugerowane minimum.

Wyniki koficowe struktur znalezionych na drodze ewolucyjnej pokazujgcej mozliwosci
wykorzystania zaimplementowanego AG zaprezentowano na rysunku 5.2 zostaty podzielone
na dwie grupy:

- nanodruty otrzymane w ewolucji struktur ptaskich

oraz

- nanodruty otrzymane w ewolucji struktur wypuktych.

Przedstawiono szereg znalezionych struktur (struktury relaksacyjne) dla przypadku plaskiego

i wypuklego w zaleznosci od liczby atoméw w komorce elementarne;j.

Przeprowadzone symulacje/obliczenia pozwolity m. in. na okre§lenie energii wigzania na
atom, dlugosci wigzan i rozmiaréw komdérki elementarnej w stanie zrelaksowanym.
Zauwazono, ze najbardziej stabilne znalezione nanodruty zrelaksowane maja tendencje
do formowania motywéw tréjkatnych, kwadratowych lub posiadajacych dziury i

wklgsni¢cia o réznych rozmiarach.



I1. Uwagi ogolne i dyskusyjne

1. W Rozprawie zawarto stwierdzenie: ,,Strojenie AG odbywalo si¢ prostg metoda testowania
parametrow wybranych intuicyjnie lub konwencjonalnie. Kluczowym elementem procesu
strojenia jest analiza statystyczna.” Czy dla konkretnych uktadéw fizycznych nie mozna
sprobowa¢ zawezi¢ przestrzen parametréw, a takze wskaza¢ w samym algorytmie
najkorzystniejsze rozklady prawdopodobienstwa, ktore nalezaloby zastosowaé/przetestowaé
w oparciu o przeslanki fizyczne? Réwnie pomocne bytyby réwniez w tym kontekscie pewne

przestanki geometryczne, oczekiwanie symetrii, niezmienniczo$ci?
Czy nie daloby si¢ wykorzysta¢ mechanizméw uczenia do strojenia AG?

2. Nasuwa si¢ tez analogiczna sugestia jak w punkcie 1. dla procedury wyboru pierwszego

pokolenia.

3. Jaka role moze odgrywaé ,kodowanie” ukladu fizycznego do uktadu ,biologicznego”?
Mam na mysli przejscie od fenotypu do genotypu ? Czy tutaj niec mozna wykorzystaé¢ na
przyklad algorytmy kompresji, aby zawezi¢ przestrzen stanéw do przeszukiwania dla

algorytmu genetycznego ?

4. Czy nie daloby si¢ sformulowaé odpowiednikow Twierdzenia o Schematach dla
specyficznych ukladéw fizycznych rozpatrywanych w Rozprawie? W szczegdlnosei

wykorzystujac m. in. prawo zachowania energii.

5. lle czasu $rednio w stosunku do czasu przebiegu pelnego algorytmu zajmuje obstuga
generowania liczb pseudolosowych? Jak duze sg przestrzenie stanéw (maksymalnie 21 genow

w genotypie, kazdy gen reprezentowany przez 8 bitow ...?)?

6.

Uwagi edytorskie:

- pewne problemy zwigzane z opisem Rozprawy sprawia brak numeracji wzorow.
- zauwazytem tez nieco blgdow drukarskich, na przyktad:

- brak nawiasu we wzorze: Eb= Etot, izolowany atom B — Etot, nanodrut/NVa



7.
Wydaje si¢, korzystne byloby tez dodanie stownika symboli i terminéw wystepujacych w
Rozprawie.

III. PODSUMOWANIE i OCENA KONCOWA

Recenzowana Rozprawa doktorska stanowi opracowanie zaawansowanej autorskiej

biblioteki  programéw  stanowigcych  implementacje  algorytméw  genetycznych

dedykowanych do przewidywania optymalnych struktur krystalicznych dla nanodrutéw

monoatomowyeh. Rozprawa doktorska wigze ze soba kilka dyscyplin, za$§ doktorant

ukierunkowal ja na zastosowania w fizyce ciala stalego. Opracowana biblioteka jest

unikalng stworzona przy uzyciu najnowszej wersji jezyka programowania C++20.
Przedstawione propozycje zastosowan biblioteki pokazujg jej duze mozliwosci co do
przewidywania i analizy optymalnych struktur krystalicznych. Réwniez aktywnos$é i
dorobek naukowy doktoranta oceniam pozytywnie, wykazuje si¢ On samodzielnos$cig w
prowadzeniu badan naukowych. Wyniki prac opublikowal On w 8 artykutach, w
czasopismach, z ktorych cz¢s$¢ znajdujg sie w kwartylu Q1 w bazie Web of Science.

Majac powyisze na uwadze stwierdzam, ze przedstawiona do oceny Rozprawa

doktorska spelnia  wymagania stawiane przez odpowiednia Ustawe i wnosze

jednocze$nie o dopuszcezenie rozprawy do publicznej obrony.
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