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Recenzja osiggniecia naukowego ,,Uczenie zmiennych zbiorowych z symu-
lacji atomistycznych” zgtoszonego przez dr. inz. Jakuba Rydzewskiego w pro-
cesie nadania stopnia doktora habilitowanego.

Pan dr inz. Jakub Rydzewski zglosil jako osiggniecie naukowe w procesie ha-
bilitacyjnym cykl siedmiu powigzanych tematycznie artykutéw opub-
likowanych w czasopismach naukowych. Artykuty te we wniosku zostaty
oznaczone symbolami H1-H7.

Ponizszarecenzja krétko charakteryzuje poszczegélne artykuty a nastepnie
podsumowuje ich wktad w rozwéj dyscypliny naukowej nauki fizyczne.
Artykuty te korzystajg z metod i intuicji z obszaru uczenia maszynowego

w rozwigzywaniu probleméw z dyscypliny nauk fizycznych. Moje do§wiad-
czenie dotyczy gtéwnie obszaru uczenia maszynowego i na tej czesci osiag-
niecia skupie sie w ponizszej recenzji.

Praca H1 “Manifold Learning in Atomistic Simulations: A Conceptual Review”
to praca przegladowa omawiajgca techniki konstrukeji niskowymiarowych
rozmaito$ci rekonstruujacych istotne charakterystyki oryginalnych wysoko
wymiarowych opiséw proceséw fizycznych.
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Konstrukcja niskomiarowych reprezentacji (ang. mainfold learning) wspo-
maga proces probkowania, ktéry jest stosowany w przeprowadzaniu symu-
lacji uktadéw dynamicznych opisujacych uktady fizyczne (np. strukture bial-
ka). Ta praca w sp6jny sposéb opisuje techniki statystyczne stosowane dla
redukcji wymiarowogci, takie jak DMAP, TICA, SGOOP, SNE, UMAP, oraz za-
proponowang przez autora metode MRSE, w odniesieniu do zadan
zwigzanych z charakteryzacja symulacji uktadéw dynamicznych. Praca
tworzy ramy uspdjniajace nomenklature i wprowadzajaca pojeé do opisu
probleméw, ktére poruszane s3 w innych artykutach osiggniecia naukowego.

Praca H2 “Multiscale Reweighted Stochastic Embedding: Deep Learning of
Collective Variables for Enhanced Sampling” wprowadza nowa metode
MRSE (Multiscale Reweighted Stochastic Embedding, wymieniong w pracy
przegladowej H1) oraz przedstawia przyktady jej zastosowari dla trzech
uktadéw modelowych. Metoda MRSE bazuje na bardzo popularnej metodzie
redukeji wymiaru, jaka jest t-SNE (t-distributed stochastic neighbour embed-
ding), ale operuje na parametryzowalnych transformacjach redukujacych
wymiarowo$¢ danych. Parametryzowalna transformacja jest uczona au-
tomatycznie z uzyciem sieci neuronowych (automatycznie w przeciwienst-
wie do semiautomatycznego wyboru zmiennych zbiorowych - procesu an-
gazujacego wiedze dziedzinows i intuicje eksperta dziedzinowego). W pracy
przedstawione s3 trzy scenariusze zastosowania tej metody. Tabela 1 w tej
pracy przedstawia architekture sieci neuronowych zastosowanych do kon-
strukcji parametryzowalnej transformacji. S3 one wzglednie ptytkie w sto-
sunku do sieci dzisiaj stosowanych w uczeniu maszynowym w pracy nad
ztozonymi modalno$ciami takimi jak tekst czy obraz. Sam fakt, ze stosowana
transformacja jest uczona w postaci parametryzowalnej funkeji ma duza
przewage w stosunku do algorytmu t-SNE, poniewaz skoro jest determin-
istyczna to mozna j3 stosowaé w inferencji dla nowych danych.
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Proponowana metoda MRSE jest algorytmem z szeregiem usprawnien adap-
tujgcych intuicje z uczenia maszynowego do probleméw w charakteryzacji
proceséw dynamicznych. Autorzy pokazujg na przyktadach jej uzytecznosé
w rozwigzywaniu probleméw w dyscyplinie nauki fizyczne.

Praca H3 “Reweighted Manifold Learning of Collective Variables from En-
hanced Sampling Simulations” rozwigzuje problem skrzywionej (biased) es-
tymacji zmiennych zbiorowych (collective variables). Proponowane
rozwigzanie oparte jest o procedure wazenia prébek, ktéra ma solidne pod-
stawy matematyczne, opisane w zataczniku tej pracy. Zaproponowane diffu-
sion reweighting mozna zastosowac¢ do treningu rozmaitosci a tym samym
do identyfikacji zmiennych zbiorowych. Wyniki wazenia sg dyskutowane na
prostym ukiadzie modelowym, ktéry pokazuje skutecznos¢ procesu wazenia.
Nastepnie wynik tej metody jest ilustrowany na bardziej rzeczywistym
przyktadzie dla matej proteiny Chignolin. Zaproponowana w tym artykule
metoda jest zaimplementowana we frameworki informatycznym do symu-
lacji molekularnych rozwijanym przez konsorcjum PLUMED (czyli jest tez
czescig pracy H7 tego osiagniecia naukowego).

Krotka praca H4 “Selecting High-Dimensional Representations of Physical
Systems by Reweighted Diffusion Maps” jest rozszerzeniem/kontynuacja
pracy H3iw pewnym sensie H1. Problem, ktory ta praca adresuje to wybor
wysoko wymiarowej reprezentacji, na bazie ktérej mozna skonstruowacé lep-
sz3 niskowywarowg reprezentacje. Praca wprowadza prosta heurystyke
wyboru zmiennych (w statystyce tego typu algorytmy czasem okresla sie
przez step-up step-down) oraz przedstawia przyktady jej zastosowania do
analizy danych modelowych i rzeczywistych.

Praca H5 “Spectral Map: Embedding Slow Kinetics in Collective Variables”

proponuje nowg metode mapy spektralnej oparte o k najwazniejszych zmi-
ennych zbiorowych.
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Autor stosuje terminologie ,,szybkie” i ,,wolne” zmienne zbiorowe, ktéra

w klasycznym uczeniu maszynowym odpowiadataby potencjatowi zmien-
nych/waznosci zmiennych do opisu zachowania systemu. W proponowanej
metodzie znajduja si¢ dwie ciekawe propozycje, jedna to zastosowanie sieci
neuronowych do uczenia si¢ niskowymiarowej reprezentaciji (widzieliSmy to
juz w H2 i jest to znaczace usprawnienie w stosunku do konstrukcji zmien-
nych zbiorowych przez liniowga agregacje), a druga to wykorzystanie ,,przer-
wy spektralnej” do rozdzielenia zmiennych ,,szybkich” od »wolnych”. Wyz-
naczanie przerwy spektralnej pomiedzy wartosciami spektralnymi dla
Markowowskiej macierzy przejscia przypomina algorytm ,0sypiska”

lub ,,metode tokcia” stosowana w klasycznym problemie wyznaczenia opty-
malnej liczby skupisk w uczeniu maszynowym. Ta koncepcja jest jednak
przeniesiona na nowy problem konstrukeji zmiennych zbiorowych.

Praca H6 "Learning Markovian Dynamics with Spectral Maps” jest rozsz-
erzeniem pracy H5 adaptujgcym je do analizy systeméw w dtugiej osi czasu.
Dla takich skal czasowych, kluczowy jest whasciwy wybér zmiennych
grupowych by opis z uzyciem dynamiki Markowowskiej byl wierny/
poprawny. Autor ilustruje jak w tym celu wykorzysta¢ adaptacyjne dobier-
any zestaw zmiennych konstruowanych z uzyciem algorytmu , przerwy
spektralnej” przedstawionego w artykule H5.

W pracach H1-H6 autor ma wiodacy wktad w prezentowane osiggniecie.
Przedstawione w nich metody analityczne s3 zaimplementowane w opro-
gramowaniu rozwijanym przez konsorcjum PLUMED. Praca H7 “Promoting
Transparency and Reproducibility in Enhanced Molecular Simulations”
opisuje zbi6r narzedzi informatycznych i analitycznych pozwalajacych na
analiz¢ symulacji molekularnych. Udostepnianie na otwartych licencjach
opracowanego oprogramowania to oczywiscie bardzo dobra praktyka.
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Powyzsze podsumowanie byto jednoznacznie pozytywnym oméwieniem po-
tencjatu zaproponowanych metod. Jedyna krytyczna uwage, ktérag mam do
zaprezentowanych badan, to niedosyt zwigzany z interpretowalnoscia pro-
ponowanych rozwigzan. Pomimo iz, podkre§lenie wagi intepretowalnosci
pojawia si¢ kilkukrotnie w opisie osiggniecia, to autor nie zastosowat ani nie
zaprezentowat technik popularnych o obszarze eXplainable Artificial Intelli-
gence (XAl), do analizy sieci neuronowych, wykorzystanych do uczenia sie
parametrycznej niskowymiarowej reprezentacji danych. Skoro juz
wytrenowane s3 sieci konstruujace niskowymiarowg reprezentacje, to anal-
iza XAI takich sieci mogtaby doprowadzi¢ do ciekawych obserwacji i lepszego
zrozumienia zjawisk fizycznych. Zachecam autora do rozwazenie zastosowa-
nia takich technik jak SmoothGrad, GradCam, SailencyMaps, IntegratedGra-
dients itp do analizy tej transformacji.

We wniosku autor przedstawit rowniez szereg innych publikacji, oraz akty-
wnoSci projektowych, grantowych, zwigzanych z popularyzacjg badan, ak-
tywnym uczestniczeniem w procesie obiegu nauki. Autor osiaggniecia akty-
wnie wspéipracuje z dobrymi miedzynarodowymi zespotami badawczymi.

Podsumowujac. Prace H1-H7 s3 spdjne tematycznie i przedstawiajg szereg
ciekawych nowych metod analizy danych (w tym Multiscale Reweighted Sto-
chastic Embedding oraz Spectral maps), wraz praca przegladowa umieszcza-
jaca te metody na tle innych podejsé do redukcji wymiaru reprezentacji opisu
symulacji proceséw dynamicznych (H1) oraz prace podsumowujacg imple-
mentacje opracowanych rozwigzan (H7). Zaproponowane rozwigzania czerpia
z wielu rozwiazan z obszaru uczenia maszynowego, sg jednak nowymi meto-
dami adaptujacymi te intuicje do nowych potrzeb w analizie zjawisk fizy-
cznych. Zaproponowane metody s3 zilustrowane przyktadami zastosowan
symulacji uktadéw dynamicznych na poziomie molekularnym.
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W mojej opinii, te nowe metody do niskowymiarowej charakterystyki
ztozonych uktadéw stanowig istotny wktad w rozwéj dyscypliny nauk fizy-
cznych, a zaprezentowane przyktady jedynie potwierdzajg, Ze majg one sze-
roki wachlarz zastosowarn do analizy zjawisk fizycznych. Prace te wpisujq sie
w coraz bardziej obiecujacy nurt badan interdyscyplinarnych wykorzystuja-
cych istniejgce oraz tworzenie nowych technik uczenia maszynowego (czy
szerzej sztucznej inteligencji) do modelowaniu zjawisk fizycznych i
chemicznych. Autor nie tylko wprowadza nowe metody ale tez ilustruje ich
dziatanie oraz zalety na rzeczywistych przyktadach. Wyniki swoje publikuje
w renomowanych czasopismach miedzynarodowych.

Biorac pod uwage powyzsze, uznaje, ze osiagniecie naukowe dr inz. Jakuba
Rydzewskiego, na ktére sktada sie cykl siedmiu artykutéw naukowych, spet-
nia z naddatkiem wymagania Ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. - Prawo o szkol-
nictwie wyzszym i nauce, w szczegélnosci Artykutu 219 dotyczace nadania
stopnia doktora habilitowanego.
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