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Ocena osiagniecia naukowego oraz dorobku
Pana dra Jakuba Rydzewskiego
w zwiazku z toczacym sie postepowaniem habilitacyjnym

Pan dr Jakub Rydzewski studiowal fizyke oraz informatyke stosowana na Wydziale Fizyki,
Astronomii i Informatyki Stosowanej Uniwersytetu Mikotaja Kopernika w Toruniu. W roku
2013 uzyskat tytul zawodowy inzyniera informatyki stosowanej a w roku 2014 tytul zawodowy
licencjata fizyki teoretycznej oraz tytul zawodowy magistra informatyki stosowanej. W latach
2014 — 2018 wykonywal w tej samej jednostce prace doktorsks pod kierunkiem prof. dra hab.
Wieslawa Nowaka. Rozprawe doktorska pt. ,,Rare-Event Sampling of Ligand Transport in
Proteins” obronit w roku 2018. Jego rozprawa doktorska uzyskata wyréznienie. Zawodowo jest
zwigzany ze swoja Alma Mater; w latach 2018 — 2019 byl zatrudniony Instytucie Fizyki UMK
na stanowisku asystenta a poczawszy od roku 2019 jest zatrudniony na stanowisku adiunkta.
Opréez tego byl, w ramach stazéw naukowych, zatrudniony w jednostkach zagranicznych o
czym pisze w dalszej czesci oceny.

W dniu zlozenia wniosku, p. dr Jakub Rydzewski posiadal dorobek naukowy w postaci 25
publikacji w bardzo dobrych recenzowanych miedzynarodowych czasopismach naukowych (np.
J. Chem. Theory Comput., J. Phys. Chem. Letters, J. Chem. Phys., itp.), z czego 13 zostalo
opublikowanych po uzyskaniu przezeil stopnia doktora. Prace Habilitanta byly cytowane 682
razy bez autocytowan co daje érednio ponad 27 cytowanl na publikacje a jego H-indeks wy-
nosi 9 (oba wskazniki wedtug Web of Science). Pod wzgledem wskaZnikéw scjentometrycznych
uwazam dorobek naukowy Habilitanta za wyrézniajacy w stosunku do éredniej recenzowa-
nych przeze mnie dotad wnioskéw habilitacyjnych. Ponadto, po uzyskaniu stopnia doktora,
Habilitant przedstawil 9 wystapien konferencyjnych, w tym 1 na zaproszenie oraz wyglosit 3
raproszone seminaria w osrodkach zagranicznych.

Osiagniecie naukowe p. dra Jakuba Rydzewskiego stanowigce podstawe jego wniosku o
nadanie stopnia doktora habilitowanego jest zatytulowane ,,Uczenie zmiennych zbiorowych z
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symulacji atomistycznych” 1 dotyczy opracowania metod znajdowania istotnych zmiennych
opisujacych krajobrazy energii swobodnej oraz ewolucje czasows ukladéw zlozonych. Na
osiagniecie sktada sie 7 publikacji, oznaczonych jako [H1] - [H7], ktére ukazaly sie w latach 2019
— 2024, zatem po uzyskaniu przezen stopnia doktora. Ukazaly sie one odpowiednio w Mach. Le-
arn.: Sci. Technol., (praca [H1]), J. Phys. Chem. A (praca [H2]), J. Chem. Theory Comput.
([H3]), J. Phys. Chem. Lett. ([H4]i [H5]), J. Chem. Phys. ([H6]) i Nat. Methods ([HT]).
Prace te byly cvtowane lacznie 713 razy (wlaczajac autocytowania), przy czym najczesciej (od-
powiednio 543 i 140 razy) byly cytowane prace [H7] i [H3] a tylko praca [H6], opublikowana
dopiero w hiezacym roku. nie byla ani razu cytowana. Sumaryczny wspélczynnik wptywu (IF)
prac skladajacych sie na osiagniecie wynosi 78.6, przy czymn najwiekszy [F (43) posiada praca
[H7]. Merytoryczna wartosé prac skladajacych sie na cykl habilitacyjny nie podlega dyskusji,
poniewaz rostaly one poddane przed opublikowaniem ostrej ocenis niezaleznych recenzentéw.
Zatem zaréwno pod wzgledem merytorycznym jak i wplywu na srodowisko naukowe osiagniecie
kwalifikuje p. dra Jakuba Rydzewskiego to uzyskania stopnia doktora habilitowanego.

Z wyjatkiem pracy [H7], gdzie kolejnosé¢ autoréw jest alfabetyczna, Habilitant jest zaréwno
pierwszym autorem jak i autorem korespondujacym lub jednym z autoréw korespondujacych
wszystkich prac cyklu, w tym jedynym autorem prac [H4] i [H5]. W wykazie osiagnieé na-
ukowych Habilitant precyzyjnie podaje swoje udzialy w tworzeniu poszczegélnych publikacji, z
ktérych wynika, ze jego wkiad w pomyst pracy byt wiodacy w przypadku 5 z nich (z wyjatkiem
[H2] i [HT7], gdzie byt réwny badZ wspierajacy) a wklad do tworzenia oprogramowania, analizy
danych, zarzadzania danymi oraz redakeji publikacji wiodacy z wyjatkiem pracy [HT7], gdzie
byl réwny. Te stwierdzenia sa w petni zgodne z o§wiadczeniami wspétautréw prac [H1] — [H6].
Praca [H7| dotyczy oprogramowania konsorcjum PLUMED, ktérego Habilitant jest cztonkiem,
i ma 77 autoréw, zatem dokladne wyszczegélnienie udzialu kazdego z nich nie jest mozliwe, co
stwierdza Habilitant w swoim o$wiadczeniu dotyczacym tej pracy. Uwazam, ze w tym przy-
padku samo potwierdzenie przez publikacje [H7], ze Habilitant ma wkiad do oprogramowania
konsorcjum PLUMED jest istotna czescia jego osiagniecia naukowego. Z powyzszego wynika, ze
wklad Habilitanta do prac sktadajacych sie na cykl habilitacynych kwalifikuje go do uzyskania
stopnia doktora habilitowanego.

Jak wspomnialem, osiggniecie naukowe Habilitanta zebrane w publikacjach [H1] - [H7] do-
tyczy problemu znajdowania zmiennych kolektywnych opisujacych krajobrazy energii swobod-
nej i dynamike uktadéw zlozonych badane metodami symulacyjnymi, w szczegélnosci dynamiki
molekularnej. Nawigzanie do wagi tego problemu mozna znalezé juz w traktacie Johna Locke’a,
filozofa angielskiego z przelomu 17 i 18 wieku, ,,An Essay Concerning Human Understanding”,
ktéry zauwazyl, ze gdvby czlowiek patrzacy na swoja dlon widzial od razu jej cala atomowa
strukture to pogubilby sie w szczegdétach i nie bytby w stanie stwierdzié, ze ma ona 5 palcow.
Dlatego, wedtug niego, ludzkie oko bardzo drobnych szczegéléw nie dostrzega. Nieprzetwo-
rzone symulacje dynamiki molekularne] daja wlaénie zbyt duzo szczegdtow, sposréd ktérych
wylonienie istotnych cech uktadu staje sie wyzwaniem znacznie wigkszym niz poprawne tech-
nicznie wykonanie samych symulacji, jakkolwiek kazdy kto kiedvkolwiek svmulacje dynamiki
molekularnej prowadzil wie, ze temu drugiemu tez daleko do rutyny. Czesciowym utatwieniem
sa gruboziarniste reprezentacje ukladéw, jednak takie podejécie nie rozwigzuje problemu a tylko
odsuwa go do wiekszych skal rozmiaréw i diuzszych skal czasowych. Znajdowanie zmiennych
zbhiorowych, opisujacych zmiany nielokalne i dlugoczasowe, stanowilo i stanowi najistotniejsze
zagadnienie przetwarzania wynikéw symulacji. Pierwsze algorytmy, oparte na analizie czyn-
nikéw gtéwnych (PCA), powstaty w latach 90-tych 20 wieku (prace Amadeo Caflischa). PéZniej



opracowano w tym celu inne metody, np. metode map dyfuzyjnych, przy czym warto tu wspo-
mnieé, ze do prekursoréw jej zastosowania w analizie trajektorii dynamiki molekularnej nalezy
jeden z tegorocznych laureatéw Nagrody Nobla, John Jumper. W ostatnich latach nastapit
burzliwy rozwdj metod opartych na uczeniu maszynowym, ktérych zaleta jest nieliniowosé, w
przeciwienistwie do metody PCA. Rozwijanie tych metod jest trescia osiagniecia naukowego
Habilitanta.

Metod okreslania zmiennych zbiorowych istnieje i caly czas powstaje bardzo wiele, natomiast
znakomita wiekszosé ich twéredw nie przykiada wiekszego znaczenia do ich powiazania z fizyka,
skupiajac sie na stronie utylitarnej. W <wietle tej uwagi osiagniecie Habilitanta wyrdznia Sciste
powiazanie opracowanych metod z fizyka statystyczna. Osiagniecie to mozna podzieli¢ na 3
czesei: (1) upracowanie spdjnej teorii i metodoiogii tworzenia i uczeniu zmiennych zbiorowych na
podstawie wynikéw symulacji, z uwzglednieniem ich fizyczinego pochodzenia, (2) zastosowanie
zmiennych zbiorowych do analizy krajobrazéw energii swobodnej oraz (3) zastosowanie ich do
wylonienia i analizy istotnych ruchéw diugoczasowych, a wiec najistotniejszych, elementow
dynamiki ukltadéw zlozonych, w przypadku biomolekut ruchéw istotnych funkcjonalnie.

W pracy [H1] Habilitant przedstawil przeglad metod nienadzorowanego uczenia maszyno-
wego pozwalajacych na okreslenie, na podstawie symulacji, niskowymiarowych rozmaitosci do
wykorzystania w analizie krajobrazow energii swobodnej i procesow dlugoczasowych. Habili-
tant skupia sie na metodach opartych na macierzach przej$¢ Markowa pomiedzy stanami, za-
wierajaych gaussowskie jadra zalezne od odlegtosci miedzy strukturami uzyskanymi z symulacji.
Praca zaczyna sie od wprowadzenia do metod symulacji pelnoatomowych, w tym wzmocnio-
nego prébkowania, przy czym Habilitant zauwaza, ze wykorzystanie tego ostatniego pociaga za
soba, koniecznoséé usuniecia obcigzen z otrzymanych rozkladéw, oraz opisu reprezentacji danych.
Nastepnie omawia metody oparte na analizie zagadnienia wiasnego macierzy Markowa (DMAP,
TICA oraz SGOOP) oraz te oparte na optymalizacji rozbieznosci miedzy rozkiadem zrzutowa-
nym na przestrzen niskowymiarowa i oryginalnym (SNE, UMAP oraz metody z przewazaniem).
Zwykle jestem przeciwko wlaczania przegladdwek do eyklu habilitacyjnego, ktéry powinien do-
kumentowaé oryginalne dokonania habilitanta, jednak w tym konkretnym przypadku uwazam,
ze wlaczenie tej publikacji jest w pelni zasadne poniewaz pokazuje, ze Habilitant §wietnie orien-
tuje sie w metodach opracowanych przez innych badaczy oraz potrafi je znakomicie usystematy-
zowaé 1 podsumowaé. Dzieki tej publikacji recenzent moze tatwiej ocenié oryginalne dokonania
Habilitanta. Dziwi mnie tylko, ze czasopismo wydawane przez IOP o wspdtezynniku wplywu
ponad 6 ma tylko 20 punktéw ministerialnych.

Publikacje [H2] — [H6] traktuja o oryginalnych metodach opracowanych przez Habilitanta.
W pracach [H2] i [H3] Habilitant omawia opracowans przez siebie oryginalna metode wie-
loskalowego przewazanego osadzania stochastycznego (multiscale reweighted stochastic embed-
ding, MRSE). Metoda ta wykorzystuje optymalizacje rozbieznosci Kullbacka-Leibnera, przy
czym macierz przej$¢ Markowa jest reprezentowana poprzez jadra gaussowskie zalezne od od-
leglodci miedzy symulowanymi strukturami. Do optyvmalizacji Habilitant wykorzystuje metode
sieci neuronowych. Bardzo istotnym wkiadem Habilitanta bylo tutaj wazenie macierzy przejsé,
ktére umozliwito wykorzyvstanie danych z symulacji probkowania z potencjalami obcigzajacymi.

W pracach [H3] i [H4] Habilitant rozwinat metode map dyfuzyjnych, wprowadzajac bedace
jego pomystem wagi elementéw macierzy przejé¢. Dalsze postepowanie polega na rozwigzaniu
zagadnienia wilasnego dla macierzy przejs¢ i wyborze zmiennych zbiorowych odpowiadajacych
najwiekszym wartosciom wlasnym. Na podstawie analizy wynikéw symulacji blokowanej ala-



niny, Habilitant udowodnil, ze wazenie macierzy przejsc¢ jest kluczowe dla poprawnego odwzo-
rowania krajobrazu energii swobodne;j.

Prace [H5] i [H6] sa poswigcone opracowanej przez Habilitanta metodzie map spekto-
ralnych, ktéra polega na znalezieniu zmiennych zbiorowych metoda uczenia maszynowego a
nastepnie rozkladu spektralnego anizotropowej macierzy przejécia. Habilitant opracowal tutaj
metode uczenia zmiennych zbiorowych, ktére opisuja najistotniejsze ruchy ukladu, zachodzace
w diuzszych skalach czasowych. Opracowana metoda umozliwia maksymalizacje przerwy spek-
tralnej miedzy wolnymi a szybkimi skalami czasowymi i nadaje sie do analizy kinetycznych.
Habilitant sprawdzil metode dli analizy danych dynamiki molekularnej symulowaiiego zwija-
nia matych hialek.

Jak wspomnialem, praca [H7] dokumentuje udziat Habilitanta w kensorcjum PLUMED.
To, ze tworzone przez niego oprogramowanie analizy wynikéw symulac)i znalazlo miejsce w
aplikacjach sygnowanych przez to konsorcjum jest bardzo mocnym potwierdzeniem jego wyso-
kiej jakodci oraz uzytecznodci, jak réwniez wysokiej jakosci i uzytecznosci opracowanej przez
niego teorii stojacej za tym oprogramowaniem. Dlatego uwazam, ze zamieszczenie tej publikacji
w cyklu bylo jak najbardziej zasadne.

Prace skladajace sie na cykl habilitacyjny jednoznacznie dowodza glebokiej wiedzy Habili-
tanta w reprezentowanej przez niego dziedzinie, jego umiejetnosci calosciowego spojrzenia na
metody analizy danych symulacyjnych i ich syntezy, solidnej podbudowy teoretycznej oraz prak-
tycznego sprawdzenia stworzonej przez niego metodologii oraz ogromu wiozonej pracy. Tym
niemniej mozna zauwazy¢ ze, jak dotad, stosowal swoje metody do wzglednie malych ukladdéw
1 ciekawe by bylo ich zastosowanie np. do analizy dynamiki plaszcza wirusa, motoréw mole-
kularnych, czy molekularnych chaperonéw, symulowanej czy to w modelach pelnoatomowych
czy to gruboziarnistych. Nie jest to z mojej strony zarzut, poniewaz metody Habilitanta sa
nowe i najpierw nalezalo jest sprawdzi¢ na ukladach, dla ktorych jest mozliwa wnikliwa ana-
liza, réwniez przy uzyciu wezedniejszych narzedzi. Licze jednak na to, ze Habilitant rozszerzy
w przyszlosci zastosowanie swoich metod na duze ukiady.

Pozostale publikacje z dorobku Habilitanta, ktére ukazaly sie po uzyskaniu przezen stopnia
doktora ([A1l] - [A6]) dotycza modelowania wigzania i dysocjacji ligandéw, fotoizomeryzacii,
reakcji enzymatycznych oraz agregacji bialek. W tych badaniach Habilitant stosowal zaawan-
sowane metody analizy wynikéw symulacji. Tak szerokie spektrum badan éwiadezy o szero-
kich horyzontach naukowych Habilitanta i jego otwarciu na badania aplikacyjne a nie tylko
rozwdj metodologii. Nalezy podkredli¢, ze Habilitant jest jedynym autorem pierwszej z tych
prac, pierwszym autorem i jednoczesnie autorem korespondujacym 3 z nich a w 4 pracach
byt wiodacym autorem pod wzgledem konceptualizacji. Roéwnie szeroko przedstawia sie za-
kres 12 prac Habilitanta opublikowanych przed uzyskaniem stopnia doktora przy czym byt on
pierwszym autorem 11 z nich a jednoczesnie autorem pierwszym i korespondujacym 7 z nich.

Podsumowujac te czes¢ mojej oceny, osiagniecie naukowe Pana dra Jakuba Rydzewskiego
oraz caly jego dorobek naukowy zdecydowanie spelniaja ustawowe i zwyczajowe wymagania
konieczne do uzyskania stopnia doktora habilitowanego.

Wyrazem docenienia wysokiego poziomu badan naukowych i do$wiadczenia Habilitanta
przez srodowisko sg kierowane do niej prosby o recenzje artykuléw w renomowanych czasopi-
smach naukowych: tych wydawanych przez ACS, w tym tak prestizowych jak J. Phys. Chem.
Letters i J. Chem. Theory Comput., poza tym J. Chem. Phys., Biophys. J., Comput. Struct.



Biol., J. Mol. Graph. Model.,, PLOS One, PLOS Computational Biology 1 Journal of Open-
Source Softward. Réwniez wyrazem uznania srodowiska jest jego czlonkostwo w konsorcjum
PLUMED oraz w Polskim Towarzystwie Bioinformatycznym.

Za swoja dzialalnosé naukows dr Jakub Rydzewski otrzymal liczne stypendia w calym okre-
sie rozwoju naukowego, w tym od Japan Society for the Promotion of Science oraz stypendium
MNiSW dla mlodych naukoweéw w roku 2022, stypendium FNP w roku 2018, stypednia dok-
toranckie MNiSW za wybitne osiagniecia w latach 2016 i 2017 oraz stypendium Marszatka Wo-
jewddztwa Kujawsko-Pomorskiego w roku 2015. Otrzymal ponadto wiele nagréd i stypendiéw
Rektora UMK. Jego praca magisterska uzsokala I miejsce w konkursie Polskiege Towarzystwa
Bioinformatycznego a w roku 2015 zostal wybrany najlepszym studentem UMK.

Pan dr Jakub Rydzewski odbyl 3 staze naukowe: pierwszy w okresie od lipca do pazdziernika
2016 w Swiss Federal Institute of Technology (Szwajcaria) w grupie prof. Michele Parinello,
drugi od paZdziernika 2016 do kwietnia 2017 w Max Planck Institute for Biological Physics
w Getyndze (Niemcy), w grupie prof. Helmuta Grubenmiillera i ostani od listopada 2023 do
lutego 2024 w National Institute of Advanced Industrial Science and Technology w Tsukubie
(Japonia), w grupie prof. Tetsuyi Morishity. Staze te zaowocowaly wspétautorstwem publikacji
oraz wspélpraca miedzynarodowa. Ponadto zlozyt 4 trwajace 1 miesiac kazda wizyty naukowe w
trzech oérodkach zagranicznych i jedna w krajowym. Lacznie bral udzial w pracach badawczych
8 zespoléw zagranicznych, z USA, Japonii, Wiloch, Niemiec, Szwajcarii i Francji.

Habilitant otrzymal lacznie 3 granty badawcze. Obecnie kieruje projektem Sonata finan-
sowanym przez NCN, ktory rozpoczal sic w roku 2022. ‘W przeszlosei kierowal projektami
Preludium (w latach 2016-2019) oraz Etiuda (2016-2017) finansowanymi przez NCN. Ponadto
wspotkieruje projektem | Initiative of Excellence — Research University” (od roku 2022) a w
latach 2019-2021 kierowal projektem promocji zagranicznej z Narodowego Centrum Wymiany
Akademickiej. Pelnil réwniez role wykonawcy w 6 projektach, w tym 3 krajowych i 3 zagra-
nicznych (odpowiednio z NIH oraz UE).

Habilitant ma bogaty dorobek dydaktyczny i mentorski. W latach 2018-2022 prowadzil
zajecia z programowania w jezyku Python oraz z podstaw fizyki obliczeniowe]j, w latach 2019-
2022 z radiomiki a w latach 2016-2017 z algorytméw stochastycznych, pelnige jednoczesnie role
koordynatora wymienionych powyzej przedmiotéw. Ponadto prowadzil zajecia z metod nume-
rycznych, matematyki dyskretnej, programowania proceduralnego, elementéw bioinformatyki,
jezykéw programowania oraz elementéw etyki, otwartej nauki i otwartych innowacji. Obecnie
nie prowadzi zaje¢ dydaktycznych, z powodu kierowania grantem Sonata. Jest promotorem po-
mocniczym w 1 przewodzie doktorskim i 1 pracy inzynierskiej. W przesztosci byt promotorem
dwdch prac magisterskich i jednej licencjackiej oraz 4 prac inzynierskich.

Pan dr Jakub Rydzewski angazuje sie czynnie w dziatalnos¢ organizacyjna. Poczawszy od
roku 2014 organizuje w Toruniu konferencje Bioinformatyka, wspélnie z Polskim Towarzystwem
Biocinformatycznym. Pomagal réwniez w przeprowadzeniu w roku 2022 konkursu Polskiego To-
warzystwa Bioinformatycznego na najlepsza prace licencjacka oraz Annual Conference on Ma-
chine Learning and Data Science, pelniac role recenzenta. Angazuje sie réwniez w popularyzacje
nauki. W latach 2018-2023 prowadzil zajecia w ramach programu otwartej nauki ,,Developing
and Implementing Hands-On Training on Open Science and Open Innovation for Early Career
Researchers (DIOSI)”. Promuje réwniez otwarta nauke w ramach projektu Narodowej Agen-
c¢ji Wymiany Akademickiej ,,Open NCU-Open Source, Open Science”. W dniach 12-14 lipca
2022 prowadzil zajecia w ramach letniego obozu dla studentéw zagranicznych i doktorantéw



w ramach programu Narodowej Agencji Wymiany Akademickiej. Opublikowal tez 3 artykuly
popularyzujace nauke i badania naukowe.

Podsumowanie i rekomendacja. Pan dr Jakub Rydzewski ma bardzo bogaty dorobek na-
ukowy dotyczacy goracego obecnie tematu analizy danych symulacyjnych bardzo zlozonych
uktadéw przy uzyciu zmiennych zbiorowych (kolektywnych). Opracowal oryginalne metody,
ktére wniosty nowa jakosé i sa juz stosowane zardéwno przez niego jak i innych naukowcdw.
Jego metody sa Scisle powiazane z fizyka statystyczna. O ich wysokiej jakosci $wiadezy ich
obecnosé w oprogramowaniu PLUNBD oraz czionkowstwo Habilitanta w tym konsorcjum. Tio-
robek Habilitanta jest wybitny. Zdobyl do$wiadczenie naukowe na licznych stazach zagranicz-
nych i wizytach naukowych w réznych oérodkach zagranicznych, ktére zaowocowaly wspdlpraca
udokumentowang liczuymi publikacjami. Potrafi pozyskiwaé fundusze na swoje badania i sa-
modzielnie kierowa¢ projektami ale réwniez odnajduje sie jako wykonawca projektéw. Posiada
bogaty dorobek dydaktyczny, mentorski, ekspercki i organizacyjny oraz angazuje sie w popu-
larvzacje nauki. Caloksztalt jego dorobku spelna z nawiazka wymagania uzyskania stopnia
doktora habilitowanego stawiane przez Ustawe z dnia 20 lipca 2018 r. — Prawo o szkolnic-
twie wyzszym 1 nauce (tekst jednolity: DzU z 2022 r. poz. 574 z péin. zm.), jak réwniez
zwyczajowe wymogi uzyskania stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk Scistych i
przyrodniczych. Moim zdaniem Habilitant jest znakomitym, niezwykle uzdolnionym i praco-
witym oraz rzetelnym naukowcem, w pelni zastugujacym na formalnie potwierdzony status
samodzielnego pracownika naukowego. Dlatego z pelnym przekonaniem wnosze do Wysokiej
Rady Naukowej Dyscypliny Nauki Fizyczne Uniwersytetu Mikolaja Kopernika o dopuszczenie
Pana dra Jakuba Rydzewskiego do dalszych etapéw przewodu habilitacyjnego. Jednoczednie,
z uwagi na wage i wysoki poziom przedstawionego do oceny osiagnigcia naukowego wnosze o
wyréznienie. Uzasadnienie wyrdznienia zalaczam.
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Uzasadnienie wniosku o wyrdznienie osiggniecia naukowego Pana
dra Jakuba Rydzewskiego

Pan dr Jakub Rydzewski w ramach osiagniecia stanowiacego podstawe jego wniosku o nada-
nie stopnia doktora habilitowanego opracowal nowe metody znajdowania zmiennych zbiorowych
do opisu krajobrazéw energii swobodnej oraz dynamiki zlozonych ukiadéw molekularnych z sy-
mulacji dynamiki molekularnej. W przeciwienstwie do wiekszosci metod znajdowania i analizy
zmiennych zbiorowych jego metody sa $cisle powiazane z fizyka statystyczna. Trudno przecenié
warto$é tych badan, poniewaz wychwycenie istotnych cech krajobrazu energii swobodnej i dyna-
miki z symulacji dynamiki molekularnej jest warunkiem ich racjonalnej interpretacji. Rutynowo
stosowane metody liniowe, oparte na analizie czynnikéw gléwnych, nie dzialaja zbyt dobrze.
Habilitant opracowal autorska metode oparta na macierzy Markowa przejsé, ktorej elementy sg
wazone tak, aby usunaé obciazenia zwiazane ze wzmocnionym probkowaniem. Zmienne zbio-
rowe sa znajdowane metoda uczenia maszynowego. Dalej opracowal analize spektralng macierzy
przejsé zredukowanej do zmiennych zbiorowych, co umozliwilo rozdzielenie wolnych (istotnych)
i szybkich (oscylacje) skal czasowych, a zatem analize istotnej dynamiki ukladu. Habilitant
jest czlonkiem konsorcjum PLUMED i jego oprogramowanie opracowane w ramach osiaggniecia
znajduje sie w publicznym repozytorium tego konsorcjum. Osiagniecie jest udokumentowane
publikacjami w bardzo dobrych czasopismach naukowych o zasiegu miedzynarodowym. Dlatego
uwazam, ze habilitacja Pana dra Rydzewskiego zasuluguje na wyréznienie.
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