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RECENZJA
dotyczaca wniosku w sprawie nadania stopnia doktora habilitowanego w
dziedzinie nauk Scistych i przyrodniczych, w dyscyplinie nauk fizycznych
dr. inz. Jakubowi Mateuszowi Rydzewskiemu.

Podstawg przygotowania niniejszej recenzji jest pismo nr 32/112N/2024
Przewodniczacego Rady Dyscypliny Nauki Fizyczne na Uniwersytecie Mikotaja Kopernika
w Toruniu Pana dr. hab. Piotra Mastowskiego, prof. UMK z dnia 21 paZdziernika 2024
roku (dokumentacja w sprawie przekazana zostata w dniu 22 pazdziernika 2024 r.) w
sprawie powierzenia mojej osobie uchwatg Rady Naukowej dyscypliny nauk fizycznych
roli recenzenta w postepowaniu w sprawie nadania stopnia doktora habilitowanego dr.
inz. Jakubowi Mateuszowi Rydzewskiemu. Postepowanie w sprawie nadania stopnia
doktora habilitowanego zostato wszczete w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych, w
dyscyplinie nauk fizycznych.

Pan dr inz. Jakub Rydzewski ztozyt wniosek wraz z kompletng dokumentacja zawierajgca
wszelkie wymagane dokumenty w celu wszczecia postepowania habilitacyjnego.
Habilitant jako osiggniecie naukowe przedstawit cykl 7 powigzanych tematycznie
artykutow naukowych zatytutowany ,Uczenie zmiennych zbiorowych z symulacji
atomistycznych”.

Habilitant uzyskat stopien doktora nauk fizycznych w zakresie biofizyki 27-go czerwca
2018 roku na postawie uchwaty Rady Instytutu Fizyki Uniwersytetu Mikotaja Kopernika
w Toruniu. Stopien ten zostat nadany w oparciu o przedstawiong rozprawe doktorska
zatytutowang ,Rare-Event Sampling of Ligant Transport in Proteins” na podstawie
przepiséw obowigzujacych w polskim systemie prawa.



Ocena osiagnigcia naukowego

Pan doktor inzynier Jakub Rydzewski w ramach osiggnigecia naukowego, ktore jest
podstawg oceny dorobku habilitacyjnego, przedstawit cykl 7 publikacji pod wspélnym
tytutem , Uczenie zmiennych zbiorowych z symulacji atomistycznych” a to:

H1. Rydzewski, J., Chen, M. & Valsson, 0. Manifold Learning in Atomistic Simulations:
A Conceptual Review. Mach. Learn.: Sci. Technol. 4, 031001 (2023).

H2. Rydzewski, ]. & Valsson, 0. Multiscale Reweighted Stochastic Embedding: Deep
Learning of Collective Variables for Enhanced Sampling. ]. Phys. Chem. A 125,
6286-6302 (2021).

H3. Rydzewski, ]., Chen, M., Ghosh, T. K. & Valsson, O. Reweighted Manifold Learning
of Collective Variables from Enhanced Sampling Simulations. ]. Chem. Theory
Comput. 18, 7179-7192 (2022).

H4. Rydzewski, ]. Selecting High-Dimensional Representations of Physical Systems by
Reweighted Diffusion Maps. ]. Phys. Chem. Lett. 14, 2778-2783 (2023).

H5. Rydzewski, ]. Spectral Map: Embedding Slow Kinetics in Collective Variables. J.
Phys. Chem.Lett. 14, 5216-5220 (2023).

Hé. Rydzewski, ]. & G6kdemir, T. Learning Markovian Dynamics with Spectral Maps. J.
Chem.Phys. 160 (2024).

H7. Plumed Consortium, Promoting Transparency and Reproducibility in Enhanced
Molecular Simulations. Nat. Methods 16, 670-673 (2019).

Tak stworzona rozprawa habilitacyjna jest wynikiem badan ktére byty realizowane w
przynajmniej dwoch obszarach naukowych. Pierwszy z nich dotyczy fizyki statystycznej
a druga to zaawansoana eksploracjna analiza danaych osadzona w domenie uczenia
maszynowego.

W publikacji H1 dr inz Jakub Rydzewski zajmuje sie analiza duzych,
wysokowymiarowych zbioréw danych, koncentrujac sie na ich redukcji do
niskowymiarowych struktur w kontekscie symulacji atomistycznych. W tej pracy oméwit
nienadzorowane metody uczenia maszynowego, ktére pozwalajg na odkrycie rozmaitoéci
opartej na prawdopodobienstwach przejécia Markowa miedzy probkami. Metody te
umozliwiajg uzyskanie skondensowanego opisu procesow fizycznych, co jest szczegdlnie
istotne w przypadku uktadéw o dhugiej skali czasowej i skomplikowanej dynamice.
Przeglad obejmuje zaréwno teoretyczne podstawy omawianych metod, jak i ich
potencjalne ograniczenia, oferujgc narzedzia do analizy ztozonych danych symulacyjnych.
W pracy HZ Habilitant zaproponowat metode MRSE (multiscale reweighted stochastic
embedding), ktéra umozliwia automatyczna konstrukcje zmiennych zbiorowych w celu
poprawy symulacji z wzmocnionym prébkowaniem. Metoda ta faczy glebokie sieci
neuronowe z technikg stochastycznego osadzania sasiadéw, uwzgledniajgc m.in.
procedure wazenia danych i reprezentacje wieloskalowg za pomocg modelu mieszanek
Gaussowskich. Dzieki MRSE mozliwe jest doktadne opisanie stanéw metastabilnych oraz
ich energii swobodnej, co zostato zweryfikowane na modelowych uktadach, takich jak
potencjat Mullera-Browna oraz dipeptydy i tetrapeptydy alaniny.



Praca H3 koncentruje sie na rozwigzywaniu problemu obcigzonych danych
generowanych przez symulacje wzmocnionego prébkowania. Habilitant opracowat
metode reweighted manifold learning, ktéra pozwala na konstrukcje niskowymiarowych
zmiennych zbiorowych poprzez eliminacje wptywu obcigzenia rozktadow
prawdopodobienistwa.  Kluczowym  elementem  metody jest zastosowanie
anizotropowych map dyfuzji oraz opis przej$¢ Markowa migdzy probkami. W rezultacie
technika ta umozliwia odwzorowanie danych ze wzmocnionego probkowania na
réwnowagowa geometrie, co znaczgco usprawnia analiz¢ stanéw metastabilnych.

W publikacji H4 dr inz. Rydzewski zajat sie problemem wyboru odpowiedniej
reprezentacji wysokowymiarowych danych przed ich redukcjg wymiarowosci.
Wykorzystat metode wazonej mapy dyfuzji, analizujac spektralne wtasciwos$ci macierzy
przejScia Markowa skonstruowanych na podstawie danych ze standardowych i
wzmocnionych symulacji atomistycznych. Praca pokazuje, ze odpowiednio dobrane
reprezentacje umozliwiajg efektywniejsze wydobycie informacji o uktadach, co zostato
zademonstrowane na przyktadach o ztozonej, wysokowymiarowej dynamice.

Habilitant -w publikacji H5 - wprowadzit metode mapy spektralnej, ktéra pozwala na
identyfikacje powolnych zmiennych zbiorowych w uktadach o ztozonej kinetyce. Metoda
ta opiera sie na maksymalizacji przerwy spektralnej pomigdzy wolnymi i szybkimi
warto$ciami wiasnymi macierzy przejscia, co umozliwia skuteczng separacje¢ stanow
metastabilnych. Rozwigzanie zostato przetestowane na przyktadach zwijania biatek,
gdzie pokazano, ze mapa spektralna potrafi uchwyci¢ istotne skale czasowe i dynamike
rzadkich przejsc.

W pracy H6 Habilitant kontynuowat rozw6j mapy spektralnej, wprowadzajac algorytm
adaptacyjny do szacowania prawdopodobienstw przejécia. Rozwigzanie to umozliwia
analize heterogenicznych i wieloskalowych krajobrazéw energii swobodnej w uktadach
molekularnych, minimalizujac efekty niemarkowowskie. Praca dowodzi, ze mapa
spektralna potrafi wyznacza¢ zmienne zbiorowe zwigzane z dominujgcymi skalami
czasowymi relaksacji, co ma kluczowe znaczenie w analizie dtugoczasowych stanow
metastabilnych.

Dr inz. Jakub Rydzewski, jako cztonek konsorcjum PLUMED, wspoéttworzyt prace H7
opublikowang w czasopi$mie Nature Methods (Impact Factor: 48), ktéra skupia sie na
promowaniu przejrzystosci i odtwarzalnosci w symulacjach molekularnych z
wzmocnionym prébkowaniem. Publikacja ta ma fundamentalne znaczenie dla
spoteczno$ci naukowej, poniewaz odpowiada na jedno z najwazniejszych wyzwan
wspotczesnych obliczen naukowych: zapewnienie petnej weryfikowalnosci wynikow i
ulatwienie ponownego wykorzystania danych. Konsorcjum PLUMED stworzyto zestaw
narzedzi open-source, ktére umozliwiaja automatyczng weryfikacje danych wejsciowych,
transparentno$¢ protokotéw symulacyjnych oraz swobodny dostgp do wynikow za
posrednictwem otwartych repozytoriéw danych.

Rola dr. Rydzewskiego byta znaczaca na kilku etapach projektu. Wspierat
konceptualizacje pracy, aktywnie uczestniczac w dyskusjach i spotkaniach konsorcjum.
W zakresie zarzadzania danymi implementowat testy regresji, ktére weryfikuja wyniki



uzyskiwane przy uzyciu modutu maze, stuzacego do ulepszonego prébkowania $ciezek
dysocjacji ligandéw. Dodatkowo opracowat szczegotowa dokumentacje dla tego modutuy,
dostepna publicznie na stronie projektu. Na etapie metodologicznym wspierat oméwienia
zasad odtwarzalnosci symulacji, wnoszac wilasne sugestie dotyczace optymalizacji
protokotow.

Opublikowanie pracy w tak prestizowym czasopi$mie, jak Nature Methods, oraz jej
imponujgca liczba cytowan (543 w WoS, 489 w GS) $wiadcza o wyjatkowym wplywie

projektu na dziedzing nauk obliczeniowych i dynamiki molekularne;j.

Na postawie powyzazej krotkiej charakterystyki mozna stwierdzi¢ iz dorobek
habilitacyjny dr. inz. Jakuba Rydzewskiego wyro6znia sie nowatorskim podejsciem do
zaawansowanych metod obliczeniowych, w szczegélnosci w zakresie chemii fizycznej i
fizyki molekularnej. Jego prace koncentruja sie na rozwijaniu technik uczenia
maszynowego i redukcji wymiarowosci, umozliwiajac efektywng analize ztozonych
uktadéw dynamicznych oraz identyfikacje kluczowych zmiennych opisujacych ich
zachowanie. Dzigki interdyscyplinarnemu podejsciu i umiejetnosci taczenia teorii z
praktyka, jego badania przyczyniaja sie do lepszego zrozumienia skomplikowanych
procesow molekularnych i promowania odtwarzalnosci wynikéw naukowych. Jego
osiggniecia cieszg sie szerokim uznaniem w $rodowisku miedzynarodowym, co
potwierdzaja liczne cytowania oraz wysoki wptyw jego pracy na rozwoéj nauki.

Ocena pozostatej istotnej aktywnosci naukowej, w tym w zakresie wspotpracy
miedzynarodowej.

Dorobek naukowy dr. inz. Jakuba Rydzewskiego cechuje sie wyjatkowa aktywnoscig
badawczg, znaczacymi  osiggnieciami oraz  szeroko zakrojong  wspotpraca
migdzynarodowa. Po uzyskaniu stopnia doktora opublikowat szes¢ wysoko
punktowanych artykutéw w prestizowych czasopismach naukowych, ktére zyskaty
uznanie w srodowisku naukowym i przyczynity si¢ do rozwoju zaawansowanych metod
obliczeniowych w symulacjach molekularnych. Jego dorobek obejmuje takze dziewiec
wystapienn na konferencjach miedzynarodowych oraz jedno wystapienie plakatowe,
swiadczgce o aktywnej prezentacji wynikéw badan na forum Swiatowym.

Dr Rydzewski jest autorem zaproszonych seminariéw w czotowych o$rodkach
naukowych, takich jak The National Institute of Advanced Industrial Science and
Technology (AIST) w Japonii, Instytut Nauk Obliczeniowych w Tsukubie oraz Uniwersytet
w Amsterdamie, co dowodzi jego uznania jako specjalisty w dziedzinie modelowania
molekularnego i metod uczenia maszynowego. Petnit funkcje kierownika kilku
kluczowych projektéw badawczych, w tym finansowanych przez Narodowe Centrum
Nauki (Sonata, Etiuda, Preludium) oraz Narodowg Agencje Wymiany Akademickiej. Jako
wspotwykonawca brat udziat w prestizowych projektach miedzynarodowych, takich jak
grant NIH (USA), Horizon 2020 oraz projekty europejskie i krajowe, realizowane we
wspotpracy z Uniwersytetami w Kansas, Antwerpii i Toruniu. Jego zaangazowanie
badawcze pozwolito na opracowanie nowych narzedzi obliczeniowych oraz metod
analizy proceséw fizykochemicznych na poziomie atomowym.



Znaczacym osiagnieciem dr. Rydzewskiego jest wspéotpraca z Konsorcjum PLUMED, ktére
odgrywa kluczowa role w promowaniu transparentnosci i odtwarzalnoéci bada
naukowych w obszarze symulacji molekularnych. Dzieki jego wktadowi powstaty
narzedzia i protokoty umozliwiajace weryfikacje wynikéw oraz szerokie udostepnianie
danych naukowych.

Dr Rydzewski odbyt liczne staze naukowe w wiodacych instytutach badawczych na
Swiecie, m.in. w National Institute of Advanced Industrial Science and Technology
(Japonia), Max Planck Institute for Biophysical Chemistry (Niemcy) oraz ETH Zurich
(Szwajcaria). Krétkoterminowe wizyty badawcze w Japonii, Niemczech i Polsce
dodatkowo poszerzyly jego kompetencje oraz umozliwity wymiane wiedzy z
migdzynarodowymi ekspertami. Dzieki tej aktywnosci dr Rydzewski nie tylko rozwija
zaawansowane metody badawcze, ale takze skutecznie buduje miedzynarodows sieé¢
wspotpracy naukowej, wzmacniajac swojg pozycje jako cenionego badacza o globalnym
zasiegu.

Ocena w zakresie dorobku dydaktycznego

Dorobek dydaktyczny dr. inz. Jakuba Rydzewskiego wyrdznia si¢ wszechstronnym
zaangazowaniem w dziatalno$¢ edukacyjng i wspieranie mtodych naukowcéw, zaréwno
na poziomie krajowym, jak i migdzynarodowym. Jego aktywnos¢ obejmuje udziat w
zespotach oceniajgcych wnioski o finansowanie badan, nagrody naukowe oraz rekrutacje
do szkot doktorskich, co podkresla jego wktad w rozwoj Srodowiska akademickiego.
Szczegollnie cenne jest zaangazowanie w ocene wnioskéw o finansowanie publikacji dla
mtodych naukowcéw oraz konkursy naukowe, takie jak najlepsza praca licencjacka z
bioinformatyki.

Na poziomie migdzynarodowym dr Rydzewski aktywnie uczestniczy w europejskich
programach dydaktycznych, prowadzgc zajecia w ramach prestizowych inicjatyw, takich
jak SPINAKER czy Horizon 2020 (DIOSI). Jego dziatalno$¢ dydaktyczna koncentruje sie na
otwartej nauce i nowych technologiach, co w istotny sposéb wspiera rozwdéj mtodych
badaczy oraz podnosi jako$¢ ksztatcenia akademickiego. Wspotpraca z zagranicznymi
osrodkami, w tym Uniwersytetem w Taorminie, pokazuje jego zdolno$¢ do budowania
migdzynarodowych partnerstw edukacyjnych i realizacji projektéw o znaczacym
wptywie. Jego dorobek dydaktyczny $wiadczy o umiejetnosci skutecznego taczenia badan
naukowych z dziatalnoscia edukacyjng oraz promowaniu najwyzszych standardéw
nauczania na poziomie globalnym.

Ocena w zakresie dorobku popularyzatorskiego i organizacyjnego

Dr inz. Jakub Rydzewski wykazuje znaczacy dorobek w zakresie dziatalnoéci
popularyzatorskiej i organizacyjnej, laczac aktywnosc naukowg z szerokim
promowaniem nauki oraz otwartej wspétpracy miedzynarodowej. Jego dziatania
popularyzatorskie obejmujg wyktady inauguracyjne, artykuty popularnonaukowe,
notatki promujace inicjatywy naukowe oraz aktywng role w programach
miedzynarodowych, takich jak SPINAKER czy DIOSI. SzczegoOlny nacisk kladzie na
promowanie idei otwartej nauki, co realizuje poprzez finansowanie publikacji w



otwartym dostepie dla mtodych badaczy oraz organizacje praktycznych szkolen dla
poczatkujgcych naukowcow.

W zakresie dziatalno$ci organizacyjnej dr Rydzewski od lat odgrywa kluczowgq role w
organizacji konferencji naukowych, takich jak Bioinformatyka w Toruniu, wspierajac
rozwdj $srodowiska bioinformatycznego w Polsce. Jego zaangazowanie obejmuje rowniez
recenzowanie prac licencjackich w ramach konkurséw naukowych oraz petnienie funkgji
recenzenta miedzynarodowych Kkonferencji z obszaru wuczenia maszynowego,
optymalizacji i analizy danych.

Dodatkowo, dorobek dr. Rydzewskiego w zakresie recenzowania publikacji naukowych
jest niezwykle imponujgcy - wspotpracuje z  czolowymi czasopismami
miedzynarodowymi, takimi jak Journal of Physical Chemistry Letters, Biophysical Journal,
PLOS Computational Biology czy Journal of Chemical Physics, co §wiadczy o jego uznaniu i
renomie w Srodowisku naukowym. Jego wszechstronna dziatalno$¢ organizacyjna i
popularyzatorska przyczynia sie do promowania nauki, otwartej wspoétpracy oraz
integracji Srodowiska akademickiego na poziomie krajowym i miedzynarodowym.

Konkluzje i wniosek koncowy

Dorobek habilitacyjny dr. inz. Jakuba Rydzewskiego stanowi imponujacy i spéjny zbior
osiggnie¢ naukowych o fundamentalnym znaczeniu dla rozwoju metod obliczeniowych i
ich zastosowan w chemii fizycznej oraz fizyce molekularnej. Jego badania koncentrujg sie
na zaawansowanych technikach uczenia maszynowego, redukcji wymiarowosci oraz
analizie dynamiki molekularnej, co wpisuje sie w aktualne trendy naukowe i odpowiada
na kluczowe wyzwania wspotczesnych badan nad uktadami ztozonymi.

Przedstawione publikacje (H1-H6) demonstrujg dogtebng znajomos¢ metod
nienadzorowanego uczenia maszynowego i ich aplikacji w  kontekscie
wysokowymiarowych danych symulacyjnych. Dr Rydzewski wykazat sie nie tylko
umiejetnoscig proponowania nowatorskich algorytméw, takich jak MRSE czy mapa
spektralna, ale takze ich skutecznym wdrozeniem w badaniach nad powolnymi
zmiennymi zbiorowymi, umozliwiajac tym samym lepsze prébkowanie krajobrazéow
energii swobodnej oraz charakteryzacje stanéw metastabilnych w uktadach
dynamicznych. W publikacjach wida¢ niezwykta precyzje i dazenie do uzyskania
rozwigzan zaréwno teoretycznie uzasadnionych, jak i praktycznie uzytecznych. Jego
prace z powodzeniem tgczg wiedze z zakresu fizyki, chemii i informatyki, co $wiadczy o
interdyscyplinarnym charakterze jego badan.

Najwyzszy poziom jego dorobku naukowego potwierdza publikacja H7 w prestizowym
czasopi$émie Nature Methods (IF: 48), w ktorej jako cztonek konsorcjum PLUMED
aktywnie promowat przejrzystosc i odtwarzalnos¢ w symulacjach molekularnych. Jego
wktad w implementacje testow regresji oraz tworzenie dokumentacji modutu maze do
wzmocnionego probkowania pokazuje, ze jego dziatalno$¢ naukowa nie ogranicza sie
jedynie do teorii, ale przyczynia sie takze do budowania praktycznych narzedzi, ktore sa
szeroko wykorzystywane w §rodowisku naukowym.

Podsumowujac, dorobek habilitacyjny dr. inz. Jakuba Rydzewskiego wyrdéznia sie znaczna
nowatorskoscig, szerokim oddzialywaniem oraz bezsprzecznie wysoka wartoscia



merytoryczng. Jego osiggniecia naukowe wniosty istotny wktad w rozwdj metodologii
dynamiki molekularnej i uczenia maszynowego, a takze przyczynily sie do ustanowienia
nowych standardéw transparentnos$ci badan. Wysoce cytowane publikacje oraz udziat w
konsorcjum o globalnym znaczeniu podkreslajg jego pozycje jako jednego z czotowych
badaczy w swojej dziedzinie.

Zatem mozna Smiato stwierdzi¢ ze osiggniecie naukowe dr. inz. Jakuba Rydzewskiego
stanowig wktad w rozwéj dyscypliny nauk fizycznych w stopniu ponad standardowym.
Przedstawiony wniosek o przeprowadzenie postepowania w sprawie nadania stopnia
doktora habilitowanego spelnia wszystkie przestanki i wymagania sformutowane w
obowiagzujacej Ustawie, wobec o0s6b ubiegajacych sie o nadanie stopnia doktora
habilitowanego. Moja opinia jest nadwyraz pozytywna, zatem wnioskuje do Rady
Dyscypliny Nauki Fizyczne na Uniwersytecie Mikotaja Kopernika w Toruniu o
dalsze procedowanie i nadanie dr. inz. Jakubowi Rydzewskiemu stopnia doktora
habilitowanego w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych, w dyscyplinie nauk

fizycznych.
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