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Ocena pracy doktorskiej pt. ,,Ocena jakosci modeli biatek na podstawie parametréw energetycznych @
Junkejonalnych modeli przeptywowych™ przygotowanej przez mgr inz. Monike Kurczyniska, pod
opieka dr hab. inz. Matgorzaty Kotulskie;.

Omodwienie rozprawy

Rozprawa doktorska zostala przygotowana na podstawie materiatu opisanego w pieciu
publikacjach, w tym trzech doktorantka byla pierwsza autorka. Wszystkie artykuty ukazaty sie
w miedzynarodowych recenzowanych czasopismach, jeden z nich w czasopi$mie o wysokim
impact factorze PLoS One. Praca sktada si¢ z dziewigciu rozdziatéw, zawiera réowniez spis
skrotow oraz zestawienie dorobku naukowego doktorantki. Sposréd 9 rozdziatéw rozdziat I, 11
i VII sa w istocie spisami publikacji autorki (I i II) oraz spisem literatury (VII), cze$é
merytoryczna pracy to rozdziaty III (Streszczenie), IV (Wstep ogdlny), V (Tezy pracy
doktorskiej), VI (Przebieg i wyniki badan bedacych podstawa nadania stopnia doktora).
Rozdziat VIII to streszczenie w jezyku angielskim a rozdziat IX zawiera wiaczone w catosci
oryginalne publikacje stanowiace podstawe pracy.

Jak wida¢ z powyzszego zestawienia tre§¢ merytoryczna pracy jest skoncentrowana w
rozdziatach III do VI oraz przede wszystkim w oryginalnych pracach zawartych w rozdziale
IX. Reszta pracy ma charakter pomocniczy, dlatego w oméwieniu rozprawy skoncentruje si¢
na tych rozdziatach. Uwagi co do struktury pracy umieszczam w sekcji Ocena rozprawy.

Ocena rozprawy

Rozprawa doktorska pani Moniki Kurczynskiej zawiera opis rzetelnych i innowacyjnych badan
majacych na celu rozwiagzanie waznych probleméw w modelowaniu biatek — szerokiej
dziedzinie uprawianej przez duze srodowisko naukowe. Praca jest generalnie dobrze napisana,
zrozumiata i merytorycznie poprawna. Autorka w zasadzie unikneta btedéw jezvkowych,
literéwek, itp.

Najwicksze zastrzezenia mam do struktury pracy, ktéra choé zawiera niezbedne elementy jest
moim zdaniem niewtasciwie wywazona 1 prezentowana w dyskusyjnej kolejnosci. Nie widze
uzasadnienia do przedstawiania spisu prac doktorantki jako dwoch wydzielonych rozdziatow -
zajmujacych razem nieco ponad stron¢ — zamiast umieszczenia ich jako pierwszych dwéch
sekcji w spisie literatury. Podobnie Tezy Pracy Doktorskiej moim zdaniem powinny zostaé
umieszczone jako sekcja we wstepie, a nie wydzielane jako oddzielny rozdziat zajmujacy w
sumie 7 linijek. Réwniez umieszczenie anglojezycznego streszczenia pracy jako rozdziatu



przedostatniego, zamiast bezposrednio po (lub przed) streszczeniem polskim uwazam za wybor
niefortunny. Zamykajac te cze$¢ uwag rozdziat IX powinien by¢ moim zdaniem umieszczony
w formie 5 oddzielnych, numerowanych zatacznikéw, a nie zgrupowany w jednym
nieustrukturyzowanym rozdziale.

Nalezy przy tym podkreslié, ze ta do$¢ niefortunna organizacja pracy nie byta duza przeszkoda
w czytaniu, stanowita raczej drobna ucigzliwos¢.

Pozostate aspekty edycyjne pracy sa bez zarzutu, autorka ustrzegla si¢ literowek. Jedyny
zidentyfikowany przeze mnie powazniejszy btad gramatyczny to niewlasciwy rodzaj w zdaniu
.[...], ze biatka z gestoscia kontaktéw wiekszym niz 10 [...]” (linia 3 na stronie 22). W kilku
miejscach autorka zastosowata szyk wyrazéw przeniesiony z jezyka angielskiego, ktory brzmi
7le po polsku, przyktadowo: ,bioinformatycznego modelowania” zamiast ,modelowania
bioinformatycznego™ (linia 6 od dotu na stronie 15), ,;sa zwiazane z typowymi dla danej metody
problemami” zamiast ,;sa zwiazane z problemami typowymi dla danej metody” (pierwsza linia

na stronie 16), ,.Nie zawsze jednak przeniesienie skali chemii kwantowej do makromolekut
wiclkosci biatek jest mozliwe” zamiast ,,Nie zawsze jest jednak mozliwe przeniesienic skali
chemii kwantowej do makromolekut wielko$ci biatek™ (ostatnie petne zdanie na stronie 16). Nie
sa to wielkie uchybienia i rozumiem doskonale, Ze trudno si¢ ich ustrzec gdy podstawowym

jezykiem oryginalnej literatury naukowej jest jezyk angielski.

Od strony merytorycznej praca jest bardzo dobrze napisana, zawiera doktadne omowienic
wyjasnienie wynikéw uzyskanych w pracach stanowiacych podstawe rozprawy. Zdarzajace sig
drobne uchybienia mozna pogrupowac w dwie klasy.

Pierwsza to niedopowiedzenie pewnych mysli, ktore dla autorki sa tak oczywiste, ze nie warto
ich pisa¢. Jednak dla klarownosci tekstu warto byto by je wyartykutowac wprost. Przyktadowo
na stronie 14 w kofcowym zdaniu sekcji pierwszej brakuje stwierdzenia, ze problem
przewidywania struktury jest szczegblnie wazny dla biatek membranowych, dla ktérych
stosunek znanych struktur do sekwengji jest duzo mniejszy niz dla biatek cytoplazmatycznych.
W pierwszym akapicie sekgji 3 rozdziatu IV, autorka podzielita metody oceny jakosci biatek na
dwie klasy, wymienita najwazniejszych reprezentantow tych klas, ale nie wyjasnita jakie
znaczenic ma to dla jej wiasnej pracy. Podobnie w sekcji 3.1 tego rozdziatu autorka wspomina
niewtaczona do rozprawy prace Kurczynska i in. 2017, poswigcong analizie réznych pol
sitowych, ale nie wskazuje w jaki sposb wiaze si¢ ona z rozprawa. Na stronie 18, ostatnie zdanie
sekcji .Nalezy jednak zaznaczy¢, ze model PNP ze wzgledu na swoje ograniczenia nie
umozliwia doktadnego odtworzenia eksperymentalnych charakterystyk pradowo-napigciowych
modelowanych biatek.” pozostawia czytelnika nie bedacego specjalista w dziedzinie w
niepewnosci jakie ten fakt ma znaczenie w kontekscie pracy.

Na stronie 24 pozyteczne bytoby podanie wzoru na korelacje Kendalla.

Na stronie 23, pozyteczne byloby wyjasnienie dlaczego uzyskanie AUROC w przedziatach
10.59,0.78) dla przewodnosci i (0.70 do 0.78) wskazuje na dobra jakos¢ cech funkcjonalnych -
w oderwaniu od problemu te wartosci AUC nie sa bardzo imponujace. Na stronie 28, na koniec
sekcji 3.3 przydatoby sie jedno zdanie podsumowania, ktére by wyjasniato/podsumowywato,
dlaczego uzyskanie opisanych wynikéw dla jonoéw chlorkowych byto waznym wynikiem.

Nizej na tej stronie doktorantka opisuje wynik, uzyskany dla kryterium selektywnosci, ktore
pozwolifo na znalezienie 82% modeli o RMSD<IA i niemal 100% modeli o RMSD<3A. Jest
to wynik paradoksalny, zwazywszy na to, ze modele o RMSD<IA sa podzbiorem modeli o
RMSD<3A. Nizej na tej samej stronie doktorantka pisze, TOP100 selektywnosci to zakres od

62:1 do 518:1. To stwierdzenie nie jest jasne dla niespecjalisty. Definicja selektywnosci jest



podana wczesniej w rozprawie w postaci wzoru, ale przydatoby sie nieco doktadniejsze, stowne
wyjasnienie tego pojecia 1 jego znaczenia, co utatwitoby odbidr rozprawy.

Druga klasa to niescistosci 1 nietrafione uogélnienia. Na stronie 13 doktorantka pisze
,Oczywiscie, jako ludzie mamy sktonnos¢ do komplikowania prostoty i juz od dziesiecioleci
probujemy wprowadzi¢ nowe elementy do tej biatkowej uktadanki. W efekcie na przestrzeni 55
lat dodano do proteogenicznego alfabetu dwa aminokwasy: selenocysteing 1 pirolizyne™. Jest to
efektowna figura retoryczna, ktéra jednak nie jest prawdziwa, poniewaz jest doktadnie
odwrotnie. To Natura nie daje si¢ wttoczy¢ do prostych schematéw i generuje na kazdym kroku
wyjatki.

Na stronie 14 autorka rozprawy pisze ,Jednak jednym z pierwszych krokéw do wigkszosci
badan bioinformatycznych jest pozyskanie struktury przestrzennej biatka”; co jest oczywista
nieprawda, jako ze modelowanie biatek jest tylko jedna z wielu obszarow badawczych
bioinformatyki. Te zdania nie majg wielkiego znaczenia w kontekscie catej rozprawy, ale bez
nich bylaby ona na pewno lepsza.

Kwestia doboru cytowanej literatury jest oczywiscie bardzo indywidualna. Nie jest mozliwe
wymienienie catej istotne] literatury przedmiotu, zwazywszy, ze modelowanie biatek jest
obszarem badawczym uprawianym przez bardzo wiele zespotéw badawczych. Szkoda jednak,
ze autorka nie zauwazyla w swoich cytowaniach znaczacego w skali §wiatowej dorobku polskich
zespotow badawczych kierowanych przez Andrzeja Kolinskiego, Adama Liwo, Janusza
Bujnickiego czy Krzysztofa Ginalskiego.

Niezaleznie od wymienionych powyzej drobnych uchybien i niescistosci, przedstawiona przez
doktorantke rozprawa mi si¢ podobata. Jest dobrze napisana, zawiera wszystkie tresci potrzebne
do zrozumienia istoty problemu, trafny opis przedstawionych badan i interesujaca dyskusje
wynikow. Autorka wykazata si¢ szeroka, interdyscyplinarng wiedza o przedmiocie badan 1
potrafi ja przekaza¢ w sposob jasny, logiczny 1 poprawnym jezykiem. Wstep w przejrzysty
sposob definiuje problem 1 odpowiada na pytanie czemu warto podja¢ badania opisane w pracy.

Prace stanowiace podstawe rozprawy zostaty opublikowane w dobrych 1 bardzo dobrych
czasopismach miedzynarodowych. Rola doktorantki w pracach, w ktérych nie byta pierwsza
autorka jest precyzyjnie okreslona a przedmiot badan poprawnie wyodrebniony, uktadajacy si¢
w logiczny 1 spojny obszar tematyczny. Zaproponowana przez doktorantke metodologia,
zrealizowana w pigciu zawartych w pracy publikacjach, doprowadzita do odpowiedzi na
pytania zawarte w tezach pracy doktorskie;j.

W trakcie lektury pracy moja uwage zwrécity dwa wybory metodologiczne dokonane przez
doktorantke, ktérych uzasadnienie chetnie ustyszatbym w czasie obrony.

W pracy Kurczynska i in., 2016 w analizie statystycznej uzyto trzech bardzo podobnych
testow statystycznych. Moim zdaniem wystarczyloby uzy¢ jedynie testu rang Wilcoxona, ktory
jest najbardziej ogélnym z trzech uzytych, odpornym na obserwacje nietypowe i niezaleznym
od rozktadu populacji. Czy uzycie pozostatych testow wniosto co$ do rezultatu? Jezeli wyniki
testow byly rozne, to w jaki sposob byly uzyskane ostateczne rezultaty?

Z kolei w pracy Kurczynska i Kotulska, 2018 zaproponowano metode rozdzielania modeli
prawidiowych od lustrzanych wykorzystujaca uczenie maszynowe. Uzyto uczenia
nienadzorowanego — analiza skupien, popularnie zwana klastrowaniem. To jest dobre podejscie
jezeli nie znamy klasy decyzyjnej. Jednak w tym wypadku, na podstawie lektury rozprawy i
artykutu wydaje si¢, ze klasa decyzyjna dla modeli znanych biatek moze by¢ okreslona z dos¢
dobra dokfadnoscia na podstawie odlegtosci modelu od struktury prawdziwej 1 od struktury



lustrzanej. Z jakich powodéw nie uzyto tej informacji do budowy modeli uczenia
nadzorowanego?

Powyzsze pytania nie sa zarzutami. Wybér metod badawczych jest czesto sprawa otwarta, a
odmienne rozwiazania probleméw narzucaja si¢ czesto dopiero po uzyskaniu wynikéw. Jednak
ciekaw jestem motywow podjetych wyborow.

Podsumowanie

Doktorantka jest wspoétautorka pieciu artykutéw opublikowanych w miedzynarodowych
czasopismach. W trzech przypadkach doktorantka byta pierwsza autorka.

Poza tym doktorantka aktywnie uczestniczyta w studenckim zyciu naukowym. Byta
wspotautorka pieciu komunikatéw na konferencjach studenckich, dwa razy jako pierwsza
autorka.

Doktorantka wykazata w pracy bardzo dobre opanowanie warsztatu naukowego, a w
szczegblnosci  metod modelowania, sprawno$¢ warsztatowa, umiejetnos¢ stawiania
interesujacych celow badawczych, formutowania hipotez 1 stosowania wiasciwych metod do ich
weryfikacji.

Doktorantka wykazata bardzo dobra znajomos¢ literatury przedmiotu, udokumentowany
poprawnym wyborem cytowanych zZrédet.

Przeprowadzone przez autork¢ badania sa wartosciowym wkiadem w problem odrézniania
struktur poprawnych od ich odbi¢ lustrzanych, ktéry jest wazny w modelowaniu biatek.

Praca jest przygotowana bardzo dobrze, przedstawia problematyke 1 wyniki wlasnych badan w
Jjasny, przejrzysty 1 zwigzty sposob, wnioski dobrze udokumentowane 1 uzasadnione.

Rozprawa doktorska mgr inz. Moniki Kurczynskiej ,,Ocena jakosci modeli biatek na podstawwie
parametréw energetycznych 1 funkcjonalnych modeli przeptywowych”  stanowi oryginalne rozwiazanie
problemu naukowego 1 wykazuje ogdlna wiedze teoretyczna doktorantki w dziedzinie
biocybernetyki 1 inzynierii biomedycznej. Jest ona réwniez S$wiadectwem umiejetnosci
samodzielnego prowadzenia pracy naukowej. W mojej ocenie rozprawa wypelnia w bardzo
dobrym stopniu wymagania ustawowe 1 zwyczajowe stawiane rozprawom doktorskim. W
zwiazku z powyzszym wnioskuj¢ o dopuszczenie pani Moniki Kurczynskiej do dalszych etapow
przewodu doktorskiego.

Mimo pewnych uchybien w warstwie edytorskiej 1 drobnych bledéw w czesci teoretycznej
pracy, ze wzgledu na bardzo wysoka ocene jakosci wtasnych osiagnieé naukowych doktorantki
zawartych w pracy, wnioskuj¢ o wyréznienie rozprawy.
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