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RECENZJA

rozprawy doktorskiej mgr Klaudii Drab
pt. ,Metody grupowania danych i ich wybrane modyfikacje dedykowane eksploracji danych

eksperymentalnych”

Przedstawiona mi do recenzji rozprawa doktorska poswigcona jest zaawansowanym technikom
analizy struktury wewnetrznej danych chemicznych nalezgcym do grupy tzw. ,metod uczenia bez
nadzoru”. Wykonana zostata w Instytucie Chemii na Wydziale Matematyki, Fizyki i Chemii Uniwersytetu
Slaskiego pod kierunkiem dr. hab. Michata Daszykowskiego, prof. US. Warto w tym miejscu podkreslic,
ze liczne osiggniecia naukowe $laskiej szkoty chemometrii sg wysoko cenione w kraju i za granica.

Dlatego z duzym zainteresowaniem przystgpitem do lektury rozprawy.

Praca liczy 150 stron, zilustrowana jest 55 rysunkami oraz odwotuje sig do 122 pozycji
literaturowych. Tytut rozprawy odpowiada zawartym w niej treSciom. Zwraca natomiast uwage
niepoprawne uzycie w tytule stowa ,dedykowane”, stanowigcego kalke z jezyka angielskiego. Praca ma
uktad klasyczny. Po stronie tytutowej i zwyczajowych podzigkowaniach nastgpuje streszczenie. Dalej
Autorka zamieszcza bardzo przydatne objasnienia dotyczgce notacji oraz wykaz akronimoéw uzywanych
w pracy. Kolejnym elementem jest spis tresci ukazujgcy strukture rozprawy. W jej sktad wchodzg
nastepujgce rozdziaty: ,Wprowadzenie” (3 str.); ,Cele pracy” (1 str); ,Zaawansowane metody
instrumentalne” (10 str.); ,Struktura danych eksperymentalnych” (3 str.); ,Wstepne przygotowanie danych
do dalszej analizy” (1 str.); ,Okreslanie podobieristwa wystepujacego w danych eksperymentalnych” (15
str.); ,Klasyfikacja metod chemometrycznych” (2 str.); ,Metody eksploracji danych” (5 str.); ,Metody
grupowania danych” (20 str.); ,Metody wspotgrupowania danych” (9 str.); ,Obszary zastosowan metod
eksploracji danych” (2 str.); ,Badania wtasne” (51 str.); ,Podsumowanie” (3 str.); ,Zatgczniki” (12 str.);
,Bibliografia” (12 str.) oraz Curriculum Vitae Doktorantki (3 str.). Struktura rozprawy jest poprawna,

natomiast - zdaniem recenzenta - znacznie zyskataby na przejrzystosci, gdyby Autorka potaczyta
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wzglednie krotkie rozdziaty od 3. do 11. w jeden diuzszy - zatytutowany ,Czes¢ teoretyczna” lub

podobnie.

W rozdziale zatytutowanym ,Wprowadzenie” Autorka krotko i trafnie omawia znaczenie metod
chemii analitycznej oraz chemometrii w rozwoju wspoétczesnej chemii, geologii, biologii i medycyny.
Istotnym problemem, ktéry pomaga rozwigza¢ chemometria, jest wystgpowanie znacznych ograniczer
zwigzanych z interpretacjg danych wielowymiarowych. Nie zgadzam si¢ natomiast ze stwierdzeniem
Doktorantki, ze wynikajg one ,z braku mozliwosci wizualizacji danych o wymiarowosci wigkszej niz trzy”.
Czy Autorka potrafitaby poda¢ przyktady powszechnie wykorzystywanych typow wykresow

umozliwiajacych wizualizacje danych analitycznych w przestrzeni wigcej niz trzech cech?

W dalszej czesci tego rozdziatu mgr Drab charakteryzuje poszczegdine grupy technik
chemometrycznych podajgc przyktady ich zastosowania w analityce chemicznej. Omawiajgc metody
modelowania, wskazuje na ich zastosowanie miedzy innymi w badaniach wtasciwosci antyoksydacyjnych
produktéw spozywczych, czy badaniach nad autentycznoscig artykutbw spozywczych oraz lekow.
Waznym zastosowaniem metod tzw. ,modelowania z nadzorem” w chemii analitycznej — pominigtym
przez Autorke rozprawy — jest iloéciowe badanie zaleznosci pomiedzy strukturg chemiczng zwigzku a
jego wiasciwosciami, w tym parametrami retencji. Metody te, znane jako QSRR (ang. Quantitative
Structure-Retention Relationships), sg wykorzystywane w chromatografii. Podejrzewam, ze Doktorantka
celowo pomija metody QSRR w swojej rozprawie klasyfikujgc je raczej jako metody chemoinformatyczne
niz chemometryczne. Kiedy pod koniec ubiegtego stulecia wprowadzony zostat po raz pierwszy termin
,chemoinformatyka”, metody chemometryczne byly juz powszechnie znane i stosowane. Kwestia
przebiegu granicy pomiedzy chemometrig i chemoinformatykg jest zagadnieniem dyskusyjnym i zdania
na ten temat sg podzielone w $rodowisku naukowym. Bardzo chciatbym pozna¢ zdanie Doktorantki na

ten temat w czesci dyskusyjnej publicznej obrony.

W kolejnym rozdziale Autorka przedstawia szczegdtowe cele pracy. Dotyczg one oceny
przydatnosci wybranych technik grupowania i wspotgrupowania danych analitycznych, modyfikacii
istniejgcych algorytméw grupowania, opracowania nowej miary podobienstwa pomigdzy obiektami w
przestrzeni cech oraz sposobu uwzgledniania niepewnosci pomiarowych w eksploracji danych. Cele te sg
ambitne i dotyczg poszukiwania rozwigzan bardzo istotnych probleméw, przed ktérymi stoi obecnie

chemometria.
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W dalszych rozdziatach Doktorantka przedstawia krotkg charakterystyke poszczegoinych grup
metod analizy instrumentalnej. Poprawnie opisuje poszczegéine metody spektroskopowe oraz metody
separacyjne, a takze metody sprzezone, wyczerpujaco przedstawiajgc ich zalety i ograniczenia. W tej
czesci pracy znalaztem tylko jedng niescisto$¢. Na str. 22. Autorka pisze: ,(...) kazdy sygnat analityczny
sktada sie z trzech komponentéw tj. szumu, linii podstawowej oraz sygnatu wtasciwego. Pierwsze dwa sg
niekorzystne i utrudniajg odczyt informacji opisywanej przez otrzymywane sygnaty”. Trudno zgodzi¢ sig
ze stwierdzeniem, ze wystepowanie linii bazowej w widmie jest niekorzystne. Natomiast istotnym
problemem majgcym wptyw na wyniki analizy widma jest przesunigcie linii bazowej i zwigzana z tym

konieczno$¢ wprowadzenia odpowiedniej korekty.

W kolejnej czesci pracy mgr Drab przechodzi do teoretycznego opisu metod chemometrycznych.
Wysoki poziom merytoryczny tej czesci pracy $wiadczy bardzo dobrej znajomosci teoretycznych podstaw
metod wykorzystywanych przez Doktorantkg. Pomimo wnikliwej lektury wynikajacej z obowigzku
recenzenta znalaztem tutaj jedynie niewielkie potknigcia. W réwnaniu 12. na str. 34 (wspoétczynnik
korelacji Pearsona) w liczniku brakuje symbolu sumowania. W rozdziale 8. — omawiajgc poszczegodine
etapy procesu analitycznego — Autorka pomineta niezwykle wazng role metod chemometrycznych na
etapie planowania eksperymentu. Omawiajgc podstawy teoretyczne analizy czynnikow gtownych (PCA)
Doktorantka nie wspomniata, w jaki sposéb wybierana jest liczba f istotnych czynnikbw gtownych. W
opisie algorytmdéw hierarchicznego grupowania danych (str. 44) rdéznica pomiedzy tzw. metodg

pojedynczych i catkowitych potgczen nie zostata wyjasniona wystarczajgco precyzyjnie.

Nastepng czes¢ rozprawy stanowi prezentacja wynikow badan wiasnych. Jako najwazniejsze

osiggniecia Doktorantki przedstawione w rozprawie wymienitbym:

e Zaproponowanie modyfikacji algorytmu DBSCAN rozwigzujgcego problem btednego przypisywania
obiektow brzegowych do odpowiednich grup. Zaproponowana poprawka polegajgca na tym, ze w
nowej wersji algorytmu przypisanie obiektow do grup jest determinowane przez obiekty rdzeniowe z

pominieciem obiektow brzegowych, znacznie poprawito stabilno$¢ dziatania algorytmu DBSCAN.

e Opracowanie nowej miary podobieristwa pomiedzy obiektami w przestrzeni cech (oznaczonej w pracy

symbolem: s;) wyprowadzonej ze wspétczynnika korelacji r-Pearsona.

e Zastosowanie tej miary do opracowania metodyki porownywania tzw. ,dwuwymiarowych odciskow
palca” w chromatografii. Korzyscig z zastosowania miary s; w tym zakresie jest znaczne uproszczenie
procesu wstepnego przygotowania danych. Szczegodlnie wazne jest tutaj pominigecie czasochtonnego
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etapu nakfadania sygnatow instrumentalnych na siebie. Wykorzystanie miary podobienstwa s;

umozliwia réwniez lepszy rozdziat sygnatdbw substancji koeluujgcych.

e Zademonstrowanie uzytecznosci miary s; w procesie analizy danych zorganizowanych w postaci

tréjwymiarowych tensoréw, np. obrazéw hiperspektralnych.

e Porébwnanie efektywnosci dostepnych algorytméw w kontekScie tzw. wspofgrupowania danych
chemicznych. Wspétgrupowanie danych umozliwiajgce identyfikacje podmacierzy danych
charakteryzujgcych sie podobnymi cechami znajduje szczegblnie wazne zastosowanie w tzw.

,haukach -omicznych” takich jak: proteomika, metabolomika, genomika i transkryptomika.

e Zaproponowanie sposobu uwzgledniania niepewno$ci pomiarowej w procesie grupowania danych za
pomocg algorytmu DBSCAN, co jest szczegdlnie wazne w przypadku tgczenia danych pochodzgcych

z réznych zrédet.

Wymienione osiggnigcia naukowe spetniajg z nadktadem zwyczajowe i formalne wymagania
stawiane rozprawom doktorskim. Ta czes¢ pracy stanowi w mojej ocenie bardzo istotny wktad do
wspoifczesnie wykorzystywanych w chemometrii metod grupowania. Cennym uzupetnieniem tekstu same;j
rozprawy sg zatgczone na koricu wydruki zawierajgce opracowane przez Autorke nowe funkcje i algorytmy
dla $rodowiska MATLAB (tzw. M-pliki). Mam nadziejge, ze zostang one udostgpnione publicznie

umozliwiajgc w ten sposéb szerokie wykorzystanie wynikéw uzyskanych przez Doktorantke.

Z roli recenzenta wynika jednak réwniez obowigzek wskazania stabszych fragmentow pracy oraz

zagadnien, ktore chciatbym przedyskutowac z Kandydatkg podczas publicznej obrony.

Po pierwsze, zabraklo mi w rozprawie bardziej szczegdtowej dyskusji uzyskanych wynikow.
Elementy dyskusji wystepujg na zakoriczenie kazdego z podrozdziatdw, w ktérych Autorka prezentuje
najwazniejsze wyniki. Nie zawierajg one jednak szerszego odniesienia do literatury. Cennym
uzupetnieniem dyskusji mogtoby by¢ réwniez wskazanie kierunkow dalszego rozwoju oraz potencjalnie

nowych zastosowar opracowywanych metod uczenia bez nadzoru.

Po drugie, testowanie zmodyfikowanej wersji algorytmu DBSCAN przeprowadzone zostato w
oparciu o tylko jeden zbiér danych. Nasuwa sig pytanie: Czy jakikolwiek wptyw na dziatanie tego algorytmu
mogtoby mie¢ inne roztozenie grup obiektow w przestrzeni? Na przyktad, jak algorytm zachowa sig¢ w
przypadku nieostrego rozdzielenia danych o strukturze dwoch grup zawartych w sobie (por. rys. 10d, na
str. 43)?
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Po trzecie, w tekécie rozprawy nie znalaztem szczegdlowych informaciji, w jaki sposob autorzy
wyznaczyli najbardziej optymalng kombinacje tzw. ,parametrow wejsciowych” w metodzie DBSCAN (tzn.
wartosci: MinPts = 255 oraz r = 0,6)? Praktyczne wskazéwki w tym zakresie bytyby istotne z punktu

widzenia przysztych uzytkownikéw tej metody.

Po czwarte, moim zdaniem Doktorantka dos¢ niefortunnie nazwata zdefiniowang przez siebie nowg
miare odlegtosci w przestrzeni cech. Symbol s kojarzy si¢ bardziej z odchyleniem standardowym lub
entropig, niz z odlegtoscig. Niektére powszechnie uzywane miary podobieristwa majg specyficzne nazwy,
ktére utatwiajg ich zapamigtanie (np. odlegtos¢ Tanimoto czy odlegto$¢ euklidesowa). Sugeruje, zeby

Autorka zaproponowata i wprowadzita do uzycia adekwatng nazwe dla opracowanej przez siebie wielkosci.

Po pigte, w przyktadzie 7. dotyczgcym poréwnania probek Viagry Autorka wspomina, ze przed
wykonaniem analizy PCA ,dane przeskalowano”. Na czym polegato to przeskalowanie? Nasuneto mi sig w
tym miejscu robwniez pytanie zwigzane z teorig procesu przygotowania danych do PCA, na ktére
odpowiedZ chciatbym ustysze¢ w trakcie publicznej obrony: Autorka, opisujgc teorig¢ analizy PCA (na str.
39) wspomina, ze metoda ta opiera sie¢ na dekompozycji ,macierzy kowariancji lub macierzy korelacji”. Czy
Doktorantka wie, w jakim przypadku macierz korelacji bedzie jednoczesnie macierzg kowariancji? Jak

bedzie wptywat na to fakt autoskalowania (bgdz nie) danych przed rozpoczeciem analizy?

Po szbste, na stronie 104 Autorka rozprawy nie podaje, na podstawie jakiego kryterium do dalszej

analizy wybrano cztery pierwsze czynniki gitbwne.

Po sibdme, w obliczeniach (np. w przyktadzie 10. i 11.) Doktorantka postuguje sig¢ réznorodnymi
zbiorami danych. Jesli dane te pochodzg z innych opracowan, nalezatoby zacytowa¢ zrédfo. Jesli za$ sg to
dane niepublikowane, sugeruje w przyszfosci umieszczenie oryginalnych tabel z danymi jako dodatek
elektroniczny (np. na piycie CD) do pracy. Takie podejScie umozliwitoby recenzentowi dodatkowe

sprawdzenie poprawnosci obliczen.

Wymienione powyzej niewielkie uchybienia nie umniejszajg jednak mojej bardzo wysokiej oceny

merytorycznej strony pracy.

Obowigzkiem recenzenta jest rédwniez ocena formalnej strony dysertacji. Rozprawa jest napisana
przejrzyscie, przy uzyciu poprawnego jezyka. Wyjatkiem jest zbyt dostowne ttumaczenie niektorych pojec z
jezyka angielskiego. Przyktadami — oprocz wspomnianego juz ,dedykowania” wystepujgcego w tytule —

mogg byc¢ takie niezreczne sformutowania jak: ,komponenty probki® (str. 22) czy ,grupy bananowe”

WYDZIAL CHEMII Pracownia Chemometrii Srodowiska 5
ul. Wita Stwosza 63, 80-308 Gdansk
tel. +48 523 52 48, email: tomasz.puzyn@ug.edu.pl




G - K

UNIWERSYTET GDANSKI cHemalG

(str. 42). Tekst jest sformatowany poprawnie, co czyni prace bardzo czytelng. Uzupetnieniem tekstu sg
rysunki i schematy stuzace wyjasnieniu bardziej ztozonych zagadnien oraz prezentacji uzyskanych
wynikbw. Moje jedyne zastrzezenie dotyczy wykreséw wykonanych w programie MATLAB. Zbyt mata

czcionka sprawia, ze opisy osi oraz jednostki sg mato czytelne.

Z zatgczonego do rozprawy wykazu dorobku naukowego dowiedziatem sig, ze mgr Klaudia Drab
jest autorkg dwoch publikacji naukowych w czasopismach z listy JCR, wygtosita trzy komunikaty ustne oraz
zaprezentowata az czternascie plakatow na konferencjach naukowych. BiegtoS¢ w prezentowaniu wynikow
prac badawczych jest — oprécz prowadzenia samych badar — wazng umiejgtno$cig pozgdang w Swiecie

nauki i $wiadczy o bardzo dobrym przygotowaniu Doktorantki do pracy naukowe;.

W mojej ocenie rozprawa stanowi oryginalne rozwigzanie kilku bardzo istotnych probleméw
naukowych oraz potwierdza ogoélng wiedze teoretyczng Kandydatki w dyscyplinie, a takze umiejgetno$¢
samodzielnego prowadzenia pracy naukowej. Drobne potknigcia, ktére wymienitem w niniejszej recenzji
nie wplywajg na bardzo wysokg ocene merytoryczng przeprowadzonych badan. Dlatego z petnym
przekonaniem stwierdzam, ze rozprawa mgr Klaudii Drab spetnia wymagania okreslone w Art. 13. Ustawy
o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki z dnia 14 marca 2013
r. z p6zniejszymi zmianami. Wnioskuje zatem o dopuszczenie Kandydatki do dalszych etapéw przewodu

doktorskiego.

Tomasz Puzyn
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