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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr. Tomasza Tarkowsklego zatytutowane;
»Przewidywanie struktury krystalicznej nanodrutéw z uzyciem obliczer ewolucyjnych”

Rozprawa doktorska Pana Tomasza Tarkowskiego pt. ,Przewidywanie struktury
krystalicznej nanodrutéw z uzyciem obliczeri ewolucyjnych” liczy sobie 33 strony i sktada sie z
pieciu rozdziatéw, wstepu oraz zakoriczenia. Do pracy dotaczono 12 zatacznikow
elektronicznych w tym bibliografie. W samej pracy odniesienia literaturowe realizowane sg w
postaci przypiséw na dole strony. Zestawienie wszystkich odniesief literaturowych liczagce 114
pozycji znajduje sie jedynie w zatgczniku elektronicznym. Nieliczne odniesienia zrealizowane
w postaci przypisow maja forme niekompletng w poréwnaniu do wersji zawartej w zatgczniku
elektronicznym (np. Holland str. 8, Baker, str. 10). ,

We wstepie autor przytacza historie powstania algorytmow genetycznych, opisuje
poprzez kilka przyktadéw stan $wiata w koricowce lat 80-tych XX wieku oraz wspomira o
pierwszych pracach wykorzystujacych algorytmy ewolucyjne do przewidywania struktury
krystalicznej materiatéw.

Rozdziat pierwszy sktada sie z trzech stron i zawiera skrotowa prezentacje teorii -
funkcjonatu gestosci. Autor wychodzgc z zatozenia minimalizacji catkowitej energii uktadu sieci
krystalicznej, opisuje stosowane przyblizenia i doprowadza do ostatecznej postaci réwnania
Schrédingera, uzytej w pakiecie obliczeniowym Quantum ESPRESSO wykorzystywanym przez
autora do wyliczania funkcji przystosowania w algorytmie ewolucyjnym. Treé¢ rozdziatu jest
poprawna, ale samo zagadnienie potraktowane zostato bardzo pobieznie.

W rozdziale drugim, liczacym 8 stron, autor — w jezyku logiki formalnej i teorii
mnogosci - definiuje rézne pojecia wykorzystywane w algorytmach genetycznych (gen,
populacja, funkcja przystosowania, operatory mutacji, funkcja selekcji w tym proporcjonalna
i rankingowa, warunek zakoriczenia). Dodatkowo pod koniec rozdziatu znalazt sie opis mutacji
samoadaptacyjnej. Tre$¢ rozdziatu ma charakter zbioru definicji w zwigzku z tym nie budzi
zastrzezen, poza stwierdzeniem zawartym w ostatnim akapicie na stronie 5, ze zdefiniowanie
funkcji przystosowania dla fenotypu zamiast genotypu nie ma szczegdlnego znaczenia, z uvsagi
na konieczno$¢ zdefiniowania mapowania, ktora w ostatecznosci sprowadza ewolucje do
przestrzeni genotypdw. Jest to sformutowanie zbyt daleko idace. Fo pierwsze ewolucje w
przestrzeni fenotypéw nie jest tozsama z ewolucjg w przestrzeni genotypdw. Oczywiscie
zawsze ewolucji podlegajg geny, ale sam przebieg ewolucji moie zaleze¢ od tego w jakiej
przestrzeni zdefiniowano funkcje przystosowania. Sytuacja taka bedzie szczegdlnie dobrze
widoczna, gdy przestrzen fenotypu i przestizeri genotypu bedg sie rézni¢ metrykami. Po drugie
stwierdzenie to pomija genotypy diploidalne, dla ktérych w odrdinieniu od genotypéw
haploidalnych funkcja dostosowania zawsze musi by¢ zdefiniowana w przestrzeni fenotypu.



Rozdziat trzeci, liczacy 7 stron, rozpoczyna sie od opisu historii powstania jezyka C++, a
nastgpnie jego ewolucji do zblizajgcego sie standardu C++23. PdZniej autor wspomina o
czterech istniejgcych bibliotekach numerycznych wspomagajacych tworzenie algorytmoéw
ewolucyjnych w tym algorytmow genetycznych, po czym decyduje sie na stworzenie kolejnej
biblioteki stuzacej temu celowi, ktérg nazywa Quile. Z tekstu pracy nie wynika dlaczego autor
zdecydowat sie na stworzenie kolejnej biblioteki programistycznej, poza checia napisania jej‘
W najnowszej implementacji jezyka C++. Dalej autor wymienia szereg narzedzi
programistycznych wykorzystanych podczas pracy nad implementacja biblioteki, a nastepnie
przechodzi do omdwienia przykfadu uzycia biblioteki do znalezienia maksimum stosunkowo
prostej funkcji dwuwymiarowej. W pracy zamieszczono peten kod programu oraz szczegétowe
instrukcje kompilacji tegoz przyktadu w dwéch réznych kompilatorach jezyka C++. W dalszej
czesci nastepuje zestawienie funkcji i operatoréw zaimplementowanych w bibliotece, po czym
autor przechodzi do kolejnego przyktadu jej zastosowania, tym razem do znanego problemu
szachujgcych sie hetmandw. Recenzent nie zdecydowat sie na analize implementacji biblioteki
uznajagc brak swoich kompetencji w dziedzinie nowoczesnego programowénia. Mimo to w
zakresie posiadanych kompetencji, pozwala sobie na stwierdzenie, e zaimplementowanie
bazy danych genotypdw, do ktérej programista odwotuje sie przez obiekt posredniczacy jest
rozwigzaniem oryginalnym. Natomiast wykorzystanie wzorca puli watkéw choé nie jest
oryginalne, pozwala znacznie uprosci¢ prace z populacj3.

Rozdziat czwarty, majgcy 7 stron, poswiecony jest zagadnieniu strojenia algorytmu
genetycznego. Jest to standardowa procedura podczas pracy z algorytmami genetycznymi,
gdzie korzystajac ze znanych i sprawdzonych funkcji testowych poszukuje sig ich minimum
Zmieniajgc parametry stworzonego algorytmu genetycznego. Autor arbitralnie wybrat 16
jednocelowych funkcji testowych. Do opisu efektywnosci oraz wydajnosci algorytmu
wykorzystano popularne parametry SR (ang. success rate) oraz AUS (arg. average numer of
unique indyviduals to get a solution) wraz z odchyleniem standardowym tego. parametru.
Podczas strojenia algorytmu zmieniano operatory rekombinacji (arytmetvczna i arytmetyczna
pojedyncza) i mutacji (Gaussa i random-reset). Wyniki zostaty zebrane w tabeli 4.2. Na
podstawie przeprowadzonych testéw autor wysnuwa trzy wnioski, z czego dwa dotyczace
pozornie optymalnego zestawu parametréw optymalizacyjnych oraz tego, ze skutecznosé
optymalizacji zwigksza sie¢ ze zmniejszaniem rozmiaru problemu optymalizacyjnego s3
oczywiste i znane w teorii algorytméw genetycznych niemal od poczatku ich rozweju. Trzeci
wniosek ma charakter praktyczny i dotyczy wyboru parametréw optymalizacyjnych do
zastosowania w dalszej czesci pracy.

Ostatni, pigty rozdziat pracy, na 6 stronach przedstawia zastosowanie opracowanego
algorytmu genetycznego do wyznaczania struktury przestrzennej nanodrutéw borowych w
wersji ptaskiej i tréjwymiarowej. Autor zatozyt periodyczno$é modelowanych struktur wzdtuz
osi z oraz ustanowit ograniczenia na potozenie atoméw w taki sposéb, aby nie mogly
powstawac wigzania zbyt krétkie lub zbyt dtugie. Oddziatywanie atoméw boru uwzglednia
warunki periodycznosci. Struktury zostaty zakodowane w postaci pozycji atoméw boru w
komdrce elementarnej. W przypadku 2D zastosowano uktad kartezjariski w przypadku 3D
cylindryczny. Funkcja dostosowania wyliczana jest poprzez wykonywanie obliczed DFT w
zdyskretyzowanej (1x1x8) siatce k — punktéw Monkhorsta-Packa przy czym liczbe iteracii w



procedurze samouzgodnionej ograniczono do 100. Przy uzyciu rozktadu ptaskiego dla wartosci
poszczegdlnych genédw wygenerowano losowo osobniki pierwszego pokolenia. Warto przy
tym zwrdci¢ uwage, ze w przypadku 2D procedura ta zapewnia rownomierny rozktad gestosci
centréw atomow na pfaszczyinie, natomiast w przypadku 3D, z uwagi na zastosowanie ukfadu
cylindrycznego, rozktad gestosci przestrzennej punktdow bedacych centrami potozenia
atomoéw nie bedzie réwnomierny. Gestoé¢ bedzie rosta z malejagcym promieniem. Z uwagi na
matg liczbe atomdéw uzytych w symulacji efekt ten nie bedzie zauwazalny. Nie wiadomo
jednak, czy jest to efekt niedopatrzenia czy $wiadomej decyzji. Korzystajac z parametrow
ustalonych w rozdziale czwartym autor uruchomit algorytm ganetyczny pieciokrotnie dla
liczby atoméw od 1 do 8 dla przypadkdéw 2D i 3D. Najlepsze rozwiazania dla kazdego przypadku
zostaty nastepnie poddane obliczeniom samouzgodnionym DFT jednak na doktadniejszej
siatce k — punktdéw (1x1x16). Limitem iteracji byta w tym przypadku liczba 200, jednak jak
napisano w pracy nigdy limit ten nie zostat osiggniety. Autor stwierdzit, ze w modelowanych
warunkach bor ma tendencje do tworzenia motywow trdjkgtnych, kwadratowych lub
posiadajacych dziury. Ani w pracy, ani w zataczniku elektronicznym nie podano jednak energii
wigzania na atom dla struktur znalezionych przez algorytmy genetyczn2. Podano jedynie
odpowiednia energie dla struktur zrelaksowanych metodg DFT. Trudno zatem oceni¢ jakos¢
dopasowania genetycznego. Nawet ocena wizualna znalezionych struktur jest mocno
utrudniona, poniewaz jak sam autor konkluduje w ostatnim akapicie rozdziatu zastosowanie
roznej siatki dyskretyzacji (8 vs. 16) w algorytmie genetycznym j w pézniejszej relaksacji w
zasadzie ten proces uniemozliwia.

W zakonczeniu autor porownuje stworzony algorytm z genotypami organizmow
zywych, podsumowujgc to pordwnanie stwierdzeniem, ze ,Zaprezentowane procesy ewolucji
struktur krystalicznych sg witasciwie niczym w poréwnaniu z ewolucjg naturalna...”. Warto
jednak przy tym pamietac, ze ewolucja naturalna miata réwniez nieporéwnanie wiecej czazu i
znacznie wiekszg liczbe osobnikdw do dyspozycji niz autor w ramach swojej pracy. Na
zakoriczenie autor zamieszcza szeSC propozycji rozwinigcia lub udoskonalenia
zaproponowanego algorytmu. ‘

Przedstawiona do recenzji praca ma charakter informatyczno-programistyczny.
Gtéwnym osiggnieciem pracy jest implementacja biblioteki programistycznej wspomagajzcej
programowanie algorytmoéw genetycznych. O informatycznym charakterze pracy Swiadczy jej
struktura: 22 strony pracy poswiecone sg zagadnieniom informatvcznvm wigcznie ze
szczegotami implementacji i kompilacji, 3 strony opisowi zagadpienia fizycznego i 6 stion
prezentujacych przyktad aplikacji opracowanej biblioteki programistycznej do zagadniznia
fizycznego. Teze o informatycznym charakterze pracy wspiera takze analiza cytowail. Ponad
80 cytowan odnosi sie do publikacji z zakresu informatyki (w tym metody numeryczne i
algorytmy genetyczne) a tylko 26 cytowari odwotuje sie do publikacji z zakresu fizyki.
Recenzentowi trudno oceni¢ oryginalnos¢ implementacji biblioteki programistycznej,
niemniej analiza pracy pozwala stwierdzic, ze niezaleznie od jej oryginalnosci jej efekty lokujg
sie w zakresie dyscypliny informatyka techniczna i telekomunikacja w dziedzinie nauk
inzynieryjno-technicznych.



Niezrozumiata jest decyzja o podjeciu sie pisania nowej implermentacji biblioteki
programistycznej. lJezeli zatozonym celem pracy miato by¢ ,Przewidywanie struktury
krystalicznej nanodrutéw z uzyciem obliczert ewolucyjnych”, to rodzi sie pytanie dlaczago
autor nie wykorzystat jednej z istniejgcych bibliotek i nie skoncentrowat swoich wysitkéw na
aspektach fizycznych zagadnienia? Jesli istniaty jakie$ przestanki — cho¢ recenzent ich nie
dostrzega — uniemozliwiajgce zastosowanie istniejacych bibliotek do wspamnianego w tytule
pracy problemu, to autor powinien to wyjasnic. Jezeli jednak jedyna przestanka byta cheé
stworzenia biblioteki w najnowszej implementacji jezyka C++ 0 czym autor wspomina w
rozdziale trzecim, to ponownie osiggniecie to lokuje sie w dyscyplinie informatyka techniczna
i telekomunikacja.

W koricdwce rozdziatu czwartego autor konstatuje: ,nie mozna stwierdzi¢, ze algorytm
genetyczny jest na chwile obecng najlepszym sposobem pa rozwigzanie problemu
przewidywania struktury krystalicznej.” Po czy w pierwszym zdaniu rozdziatu pigtego pisze:
2Uzyty bedzie jednak, zgodnie z tytutem pracy, algorytm genetyczny”. Rowniez ta decyzja
pozostaje niezrozumiata. Jezeli celem pracy byfo znalezienie struktur nanodrutdw, to nalezato
dostosowaé uzywane metody do celu pracy, nawet kosztem zmiany tytutu, co jest
praktykowane. Jesli celem byto zastosowanie algorytmdéw genetycznych, to ponownie jest to
zagadnienie z zakresu informatyki. Nawet jednak w tym przypadku, autor nie musiat korzystaé
z algorytmu genetycznego, jesli uznat jego niska skutecznos¢é. W tytule pracy jest mowa o
znacznie szerszej klasie ,,obliczert ewolucyjnych”, dla ktérych algorytmy genetyczne sg tvlko
jednym z przyktaddw. .

Zastrzezenia budzi takie warsztat badawczy autora. Zastesowanie algorytmow
genetycznych w obliczeniach DFT jest obecnie niezwykle popularne. Po wpisaniu w
wvszukiwarke artykutéw tylko na samym Science Direct stéw kluczowych génetic algorithms i
DFT otrzymujemy ponad 3000 artykutdéw za ostatnie 10 lat. W pracy nie ma jednak przegladu
literatury w tym zakresie. Liczba wszystkich cytowan z zakresu fizyki jak wspomniano wyzej to
26 pozycji, z czego za ostatnie 10 lat jest to 5 pozycji, z czego jedno to autocytowanie, a jedno
to cytat pracy promotora doktoratu. Swiadczy to o braku zorientowania autora w aktualnych
trendach w wykorzystaniu algorytmdéw genetycznych w obliczeniach DFT. A szkoda, bo analiza
stosowanych obecnie metod kodowania, selekcji i operatoréw mutacji mogtaby nakierowac
autora na inng $ciezke rozwoju swojej aplikacji oraz oszczedzitaby czasu podczas testowania i
strojenia algorytmu. Réwniez sam proces strojenia $wiadczy o podejsciu bardziej
informatycznym niz typowym dla oséb prowadzgcych badania i madelowanie w zakresie fizyki.
Zastosowanie standardowych funkcji testowych jest typowa procedurg informatyczng w
testowaniu algorytméw genetycznych. Niewiele jednak wnosi w kontekscie problemu
postawionego w tytule pracy. Nie wiemy czy i w jakim stopniu, kidre#olwiek z funkcji
testowych ma podobny, zblizony charakter do krajobrazu rozwigzann dla problemu
minimalizacji energii struktur krystalicznych. A przeciez istniejg naturalne funkcje testowe
doktadnie dla tego problemu. Znamy bardzo dokfadnie struktury tysigcy zwigzkéw, bad? to z
obliczenn teoretycznych dla prostych struktur badz z obliczern ab initio dla bardziej
ckomplikowanych, w tym wielu monoatomowych. Wystarczyto uzy¢ tych struktur jako furkcji
testowych dla stworzonego algorytmu i dla nich przeprowadzi¢ strojenie. Bytoby to podejécie
uzasadnione od strony fizycznej, nie tylko informatycznej. W kwestii warsztatu nalezy rowriez



wspomniec o ustawieniu réznej rozdzielczosci siatek k — punktéw podczas obliczania wartosci
funkcji dostosowania oraz w obliczeniach relaksacyjnych, co skutecznie uniemoiliwito
poréwnanie wynikéw otrzymanych z algorytmu genetycznego oraz z relaksacji DFT. Z punktu
widzenia tytutu pracy to poréwnanie jest bardzo waine poniewai pozwalatoby przynajmnizej
czesciowo oceni¢ uzyteczno$¢ zastosowania algorytmdéw genetycznych w badanym
problemie. ‘

Podsumowujac, przedstawiona do oceny rozprawa doktorska:

1. prezentuje osiggniecie w postaci stworzenia biblioteki programistycznej wspierajzcej
programowanie algorytméw genetycznych, ktére nie miesci sie w zakresie dyscy’p’!liny
nauki fizyczne;

2. nie dowodzi wiedzy autora w zakresie wspdtczesnych metod i osiggniec wykorzystania
algorytmow genetycznych w obliczeniach DFT; ‘

3. z uwagi na wymienione mankamenty w warsztacie badawczym autora, nie dowodzi
umiejetnosci samodzielnego prowadzenia pracy naukowej; ‘

i jako taka, nie moze by¢ podstawa nadania stopnia doktora w dyscyglinie nauki fizyczne.
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