SPRAWOZDANIE Z DZIALALNOSCI NAUKOWO-BADAWCZEJ
KATEDRY METOD KOMPUTEROWYCH UMK
W ROKU 2001

|. TEMATY BADAWCZE

1. Liczba realizowanych tematow: 14
2. Liczba zakohczonych tematéw: 0.

3. Dziatalnos$¢ dotyczy badan podstawowych; nie przewidujemy wdrozen ani przekazania rezultatéw do
wykorzystania poza publikacjami.

4. Nie przekazano zadnych tematéw do wdrozenia, prowadzimy jednak wspéiprace z firmg FQS Po-
land zainteresowang naszymi algorytmami do data mining. Przewidujemy powstanie komercyjnego
systemu opartego o opracowane przez nas algorytmy analizy i wizualizacji danych.

5. Nie zaniechano realizacji zadnego tematu.

. CZESC OPISOWA

[I.1. Przyczyny zaniechania tematéw prowadzonych i rozpoczetych w
2001 roku.

W 2001 roku nie zaniechalismy realizacji zadnego tematu.

II.2. Krotka charakterystyka i podsumowanie wynikdw uzyskanych
w 2001 roku.

Problematyka badawcza KMK (od konca 2001 roku zmienilismy nazwe na Katedra Informatyki Stoso-
wanej) skoncentrowana jest wokot czterech grup tematycznych.

A) Interdyscyplinarny program badawczy dotyczacy metod
inteligencji obliczeniowej (computational intelligence)

Metody te obejmujg szeroko pojete zagadnienia modelowania sieci neuronowych i systemow uczacych
sie. Jest to czesc interdyscyplinarnego programu badawczego kierowanego przez prof. W. Ducha,
finansowanego w czesci dotyczacej rozwoju i zastosowan algorytméw inteligencji obliczeniowej przez
realizowany w 2001 roku grant KBN ,Teoria i zastosowania metod inteligencji obliczeniowej”, ktérego
gtébwnym celem jest stworzenie narzedzi do data mining. Szczegotowy opis wielu projektéw zwigzanych
z modelowaniem sieci neuronowych i innych systemoéw uczacych sie zamiescilismy na stronie WWW
pod adresem:

http://www.phys.uni.torun.pl/kmk/projects/kmk-proj.html



Gléwne zadania badawcze nalezace do tej grupy tematycznej to:

[1.2.1. Odkrywanie wiedzy w bazach danych za pomoca metod inteligencji
obliczeniowej.

Jest to obszerny temat, w ktérym istotng role gra zaréwno rozwijanie nowych algorytmow, jak i groma-
dzenie danych oraz praktyczne zastosowania. Jest to cze$¢ bardzo modnej obecnie dziedziny, okre-
slanej jako ,data mining”, czyli dogtebna analiza danych lub odkrywanie wiedzy w bazach danych. W
roku 2001:

e Opublikowalismy bardzo obszerng prace na temat rozwijanych przez nas algorytmow; spotkata sie
ona z duzym uznaniem, czego wyrazem byla propozycja napisania artykutu do Proceedings of
IEEE, najbardziej prestizowego pisma IEEE (wspdtautorami majg by¢ R. Setiono, Singapore i J.
Zurada, Louisville).

e Ulepszono metody ekstrakcji regut oparte na kryterium separowalnosci (SSV), prowadzace do
sprawnego algorytmu typu drzewa decyzyjnego. Jest to czes¢ praca doktorskiej Krzysztofa Grab-
czewskiego, ktéra powinna zosta¢ zakonczona w 2002 roku.

e RozwineliSmy znacznie metody oparte na szukaniu charakterystycznych prototypéw, wykorzystujg-
ce nowe miary podobienstwa. Pozwala to na wprowadzenie nowego rodzaju regut opartych na po-
dobienstwie do prototypow. Sa to reguly bardziej ogélne niz te, ktére mozna otrzymac¢ za pomocq
regut rozmytych. W szczegoélnosci rozne funkcje odlegtosci dajg sie wyrazi¢ przez funkcje przyna-
leznosci logiki rozmytej, ale niektére z tych funkcji, np. probabilistycznie okreslone miary odlegtosci,
prowadza do zupetnie nowych funkcji przynaleznosci a inne nie dajg sie wcale wyrazi¢ w jezyku lo-
giki rozmytej.

e Kontynuowano wspéiprace z firmg FQS Poland (Fujitsu Group) zainteresowang stworzeniem no-
wego systemu do dogitebnej analizy danych (data mining), opartego na naszych algorytmach. Sys-
tem ten jest juz w pierwszej wersji na ukonczeniu. Pozwoli nam to na tatwiejsze poréwnywanie i in-
tegracje przyszitych algorytmow, utatwiajgc korzystanie z poszczegoélnych, rozwijanych dotychczas
niezaleznie programow.

o W. Duch wygtosit szereg tutoriali na najpowazniejszych konferencjach w tej dziedzinie, np. “Extrac-
tion of knowledge from data using computational intelligence methods" (2 g.) na International Joint
Conference on Neural Networks, 14-19.07.2001, Washington D.C., i na International Conference
on Artificial Neural Networks (ICANN), Vienna, 21-25.08.2001.

e Dokonalismy przegladu systeméw data mining (w ramach pracy licencjackiej).

Temat ten rozwijany jest przy wspétpracy z prof. M. Ishikawg z Kyushu Institute of Technology (podpi-
salismy formalng umowe o wspétpracy z Graduate School of Life Science and Systems Engineering,
Kyushu Institute of Technology, Kitakyushu, Japonia), prof. Y. Hayashi z Meiji University, Tokyo, i prof.
R. Setiono z National University of Singapore.

Publikacje:

1. Duch W, Adamczak R, Grgbczewski K, A new methodology of extraction, optimization and applica-
tion of crisp and fuzzy logical rules. IEEE Transactions on Neural Networks 12 (2001) 277-306

2. Duch W, Adamczak R, Grgbczewski K, Grudzinski K, Jankowski N, Naud N, Extraction of
Knowledge from Data using Computational Intelligence Methods. In: International Conference on
Artificial Neural Networks (ICANN), Vienna, 21-25.08.2001 (tutorial, 63 str).

3. Duch W, Grabczewski K, Adamczak R, Grudzinski K, Hippe Z.S. Rules for melanoma skin cancer
diagnosis. Komputerowe Systemy Rozpoznawania, KOSYR, Wroctaw 2001, pp. 59-68

4. Duch W, Grudzihski K.
Prototype based rules - new way to understand the data.
Int. Joint Conference on Neural Networks, Washington D.C. 14-18.07. 2001, pp. 1858-1863



[1.2.2. Rozwdj teorii i zastosowan systemow neurorozmytych.

Kontynuowano prace nad ulepszaniem uniwersalnym systemem neurorozmytym, Feature Space Map-
ping (FSM). Systemy neurorozmyte uczg sie tak, jak sieci neuronowe a jednoczesnie moga korzystac z
regut logiki rozmytej i klasycznej, pozwalajacych na sekwencyjne procesy rozumowania wraz z uzyciem
predefiniowanej wiedzy w modelach uczacych sie, podobnie jak robi sie to w systemach ekspertowych.
W szczegélnosci:

e Mgr. R. Adamczak ukonczyt i obronit prace doktorska, ktérej tematem byto zastosowanie modelu
FSM do analizy danych doswiadczalnych.

e Mgr. R. Adamczak przystosowat oprogramowanie systemu FSM do wymogéw opracowanego w
naszej grupie pakietu programéw GhostMiner, stuzacego do dogtebnej analizy danych.

Po zakonczeniu tej pracy dr Adamczak rozpoczat w pazdzierniku 2001 prace nad zastosowaniami
metod inteligencji obliczeniowej w zagadnieniach bioinformatyki jako stazysta podoktorancki w Chil-
dren’s Hospital Research Foundation, Cincinnati, USA. Zamierzamy jednak nadal kontynuowac pro-
blematyke systemow neurorozmytych w przysziosci.

Ostatnie publikacje zwigzane z tematem to:

1. Duch W, Adamczak R, Grgbczewski K, A new methodology of extraction, optimization and applica-
tion of crisp and fuzzy logical rules. IEEE Transactions on Neural Networks 12 (2001) 277-306

2. Duch W, Grgbczewski K, Adamczak R, Grudzinski K, Hippe Z.S. Rules for melanoma skin cancer
diagnosis. Komputerowe Systemy Rozpoznawania, KOSYR, Wroctaw 2001, pp. 59-68

3. Duch W, Adamczak R, Diercksen GHF, Constructive density estimation network based on several
different separable transfer functions. 9th European Symposium on Artificial Neural Networks
(ESANN), Brugge 2001. De-facto publications, pp. 107-112

4. R. Adamczak, Zastosowanie sieci neuronowych do klasyfikacji danych doswiadczalnych.
Praca doktorska, KMK UMK, Toruh 2001.

[1.2.3. Rozwdj nowych algorytmoéw uczenia sieci neuronowych.

Kontynuowalismy prace nad nowymi modelami sieci neuronowych i nowymi procedurami uczenia. W
szczegolnosci w 2001 roku:

e Zorganizowano sesje specjalng na temat sieci neuronowych wykorzystujgcych réznorodne funkcije
transferu na konferencji ESANN w Brugii, Belgia, w kwietniu 2001.

e Rozwinieto model ontogenicznej sieci neuronowej IncNet wykorzystujacy kilka réznych funkciji
transferu i wykonano wstepne testy pokazujace mozliwosci takiego podejscia w szukaniu najprost-
szego opisu danych.

e Opracowano model sieci FSM optymalizujacej funkcje transferu po dodaniu kolejnego neuronu i
uzyskano wstepne rezultaty numeryczne.

e Opracowano ogolng idee systeméw heterogenicznych, korzystajgcych z elementéw dajacych jako-
sciowo rozne wklady do koncowego rozwigzania. Typowe sieci neuronowe korzystajg z neuronéw
tego samego typu. Systemy heterogeniczne nie ograniczajg sie do sieci neuronowych, moga to by¢
drzewa decyzji lub systemy oparte na podobienstwie.

e Opracowano metode wprowadzania poprawek a posteriori do wynikéw otrzymanych z sieci neuro-
nowych (S. Skrzynecki, praca mgr).

Publikacje zwigzane z tym tematem:

1. Duch W, Jankowski N,
Transfer functions: hidden possibilities for better neural networks.
9th European Symposium on Artificial Neural Networks (ESANN), Brugge 2001. De-facto publica-
tions, pp. 81-94

2. Duch W, Adamczak R, Diercksen GHF,
Constructive density estimation network based on several different separable transfer functions.



9th European Symposium on Artificial Neural Networks (ESANN), Brugge 2001. De-facto publica-
tions, pp. 107-112

3. Jankowski N, Duch W,
Optimal transfer function neural networks.
9th European Symposium on Artificial Neural Networks (ESANN), Brugge 2001. De-facto publica-
tions, pp. 101-106

4. S. Skrzynecki, Optymalizacja prawdopodobierstw apriorycznych w zastosowaniu do klasyfikacji
danych doswiadczalnych. KMK UMK, Torun 6/2001

[1.2.4. Zastosowanie metod inteligencji obliczeniowej do analizy danych.

Badania te sg kontynuacja badan realizowanych w poprzednich latach w ramach zakornczonego w
2000 roku grantu KBN badan dotyczacych analizy danych medycznych.

e Oftrzymalismy bardzo proste i doktadne wyniki dotyczgce raka skory, analizujgc kilkoma metodami
dane otrzymane z Rzeszowa.

e Przeanalizowano otrzymane z Korei Potudniowej dane dotyczace diagnoz réznych odmian schizo-
frenii — zastosowany test nie zawierat jednak wystarczajgcych informacji.

e Oftrzymalismy szereg nowych danych, ktére sg obecnie analizowane: dane dotyczace bioprzyswa-
jalnosci z Japonii, dane archeologiczne z Austrii.

e Poréwnano diagnozy za pomocg ontogenicznych sieci neuronowych i drzew decyzji.

Projekt COST, Knowledge Exploration in Science and Technology, opracowany przy wspétpracy z prof.
Diercksenem z Instytutu Astrofizyki Maxa Plancka w Garching koto Monachium zostat zatwierdzony w
potowie 2001 roku. Che¢ udziatu w tym projekcie zapowiedziato 25 grup z 11 krajéw Europy, procedura
dolaczania do projektu jest dos¢ skomplikowana i nie wszystkie grupy zostaly juz oficjalnie jego
uczestnikami. Dotyczy on zastosowania metod sztucznej inteligencji do odkrywania wiedzy w astrono-
micznych, fizycznych i chemicznych bazach danych. Liczymy na zdobycie wielu nowych danych w ra-
mach tego projektu.

Publikacje zwigzane z tym tematem:

1. Chojnowski A, Duch W (2000) Analiza szeregéw czasowych obrazéw.
Biocybernetyka 2000, Tom 6: Sieci neuronowe (red. W. Duch, J. Korbicz, L. Rutkowski i R. Tade-
usiewicz), rozdz. 11.17, pp. 569-588

2. Jankowski N, Gomuta J, Simultaneous differential diagnoses basing on MMPI inventory using neu-
ral networks and decision trees methods. In L. Bobrowski, J. Doroszewski, E. Marubini, and N. Vic-
tor, editors, Statistics and Clinical Practice, Warsaw, Poland, June 2000, pp. 89-95

[1.2.5. Ontogeniczne sieci neuronowe

Dr N. Jankowski rozwijat dalej ontogeniczng sie¢ neuronowg IncNet. W 2001 roku:

e Ulepszyt oprogramowanie tak, ze mozna je tatwo uzywac dzieki graficznemu interfejsowi, integru-
jac je z innymi programami opracowanymi w naszej Katedrze.

e Prowadzit test z heterogeniczng wersjg tego modelu, nazwang Optimal Transfer Function (OTF)
network.

e Ulepszyt algorytm uczenia sie tej sieci.

Publikacje zwigzane z tym tematem:

1. Jankowski N, Duch W,
Optimal transfer function neural networks.

9th European Symposium on Artificial Neural Networks (ESANN), Brugge 2001. De-facto publica-
tions, pp. 101-106



[1.2.6. Alternatywne podejscie do uktadéw adaptujacych sie

Temat ten rozwija sie coraz szerzej, w ramach wspotpracy dwustronnej pomiedzy Niemcami a Polskag
(IBMBF-KBN) oraz badan statutowych i badan wtasnych. Poczatkowo zwigzany byt glownie z metoda-
mi opartymi na podobienstwie i realizowany w ramach pracy doktorskiej przez mgr K. Grudzinskiego
(praca jest na ukonczeniu). Naszym celem jest integracja wielu metod inteligencji obliczeniowej, wyra-
stajgcych z metod uczenia maszynowego (machine learning, ML), neuronowych metod uczenia, staty-
styki wielowymiarowej, i innych dziedzin. Integracji tej mozna dokona¢ w oparciu 0 metody oparte na
podobienstwie (SBM, Similarity Based Methods).

Rozwinieto metody meta-uczenia, polegajgce na automatyzacji szukania najlepszego modelu
opartego na schemacie SBM i uzyskano pierwsze rezultaty numeryczne.

Zbadano mozliwosci tworzenia komitetow modeli SBM i usredniania wielu modeli w celu poprawie-
nia ich stabilnosci.

Opracowano metody selekcji i wazenia cech oraz selekcji prototypow, pozwalajgce na uczenie sie
on-line.

Prowadzono wstepne prace nad analizg uktadéw ztozonych, opartg o idee syntezy funkcji podo-
bienstwa obliczanej jako minimalny koszt transformacji jednej struktury w druga. Zagadnienie to
bedzie tematem pracy doktorskiej mgr M. Marczaka. Udalo sie znalez¢ efektywng metode oblicza-
nia podobienstwa i poszukiwana jest efektywna metoda optymalizacji kosztéw poszczegdinych
transformacji z punkt widzenia rezultatéw klasyfikacji obiektéw ztozonych.

Rozpoczeto badania nad metodami selekcji cech opartych na teorii informacji. Metody takie ko-
nieczne sg w przypadku danych zawierajgcych bardzo wiele cech, np. danych bioinformatycznych.
Programujemy (przy wspotpracy z dr J. Biesiadg z Pol. Gliwickiej) r6zne zaawansowane metody fil-
tracji cech i bedziemy poréwnywaé ich efektywno$é z metodami wykorzystujgcymi konkretne
modele klasyfikacji.

Publikacje zwigzane z tym tematem:

1.

Duch W, Grudzinski K,
Ensembles of Similarity-Based Models.
Advances in Soft Computing, Physica Verlag (Springer), pp. 75-85

Duch W, Grudzinski K.
Meta-learning: searching in the model space.
Proc. of the Int. Conf. on Neural Information Processing, Shanghai, 2001, Vol. I, pp. 235-240

[1.2.7. Wizualizacja i redukcja wymiarowosci danych.

A. Naud ukonczyt prace doktorskg na ten temat. W szczegolnosci:

Program do wizualizacji danych metodg MDS zawiera obecnie trzy r6zne funkcje stresu.
Zastosowano sprawny kwadratowo zbiezny algorytm minimalizacji funkcji stresu.

Program umozliwia inicjalizacje konfiguracji za pomocg analizy czynnikow gtownych jak i rozne
starty przypadkowe.

Istnieje wersja interakcyjna, pozwalajgca na wybieranie podobszaréw i ich dalsze mapowanie.

Wersja ta umozliwia réwniez dodawanie dodatkowych punktéw z gaussowskiego rozktadu wokot
istniejacych wektoréw danych.

Zbadano mozliwosci wizualizacji granic decyzji klasyfikatorow. Zastosowano te metody do wizuali-
zacji roznych danych medycznych.

Powstata wersja zintegrowana z pozostatymi programami (nie zawiera jeszcze wszystkich opcji).

Opracowano nowe podejscie do wizualizacji bardzo duzych zbioréw danych w oparciu o potaczenie
techniki kwantyzacji wektorowej (LVQ, Learning Vector Quantization) i mapowania wzglednego.
Podejscie to jest obecnie testowane.

Publikacje zwigzane z tym tematem:



1. A. Naud,
Neural and statistical methods for multidimensional data visualization.
Praca doktorska, KMK UMK, Torun 2001.

B) Metody fizyki i chemii komputerowej rozwigzywania réwnan
opisujacych wiasnosci i zachowanie sie atomow i czasteczek.

Prof. J. Wasilewski z wspotpracownikami prowadzit badania w ramach tematu: ,Struktura energetycz-
na matych czasteczek”, zajmujac sie zastosowaniami teorii funkcjonatéw gestosci (DFT — Density
Functional Theory) do obliczeh struktury energetycznej i widm elektronowo-oscylacyjnych czasteczek.
Uczestniczyt tez w badaniach kierowanych przez prof. K. Jankowskiego z Instytutu Fizyki UMK, doty-
czacych nowych metod opisu efektow korelacji elektronowej w stanach niezamknieto-powtokowych
atomow i czasteczek.

Dr J. Meller prowadzit badania nad zastosowaniem metod obliczeniowych typu dynamiki molekularnej
oraz metod bioinformatyki rozpoznawania struktur i funkcji biatek, metod dopasowania sekwencji w
biologii molekularnej i genomice. Do potowy 2001 roku dr Meller pracowat w Computer Science De-
partment, Cornell University w USA, na stazu podoktoranckim. Nastepnie zostat zatrudniony jako assi-
stant professor w Children’s Hospital Research Foundation, zajmujac sie przede wszystkim bioinfroma-
tyka.

Najwazniejsze uzyskane wyniki w tej grupie tematéw to:

[1.2.8. Teoretyczne badania struktury energetycznej matych czasteczek.

Prof. Wasilewski kontynuowat badania standéw oscylacyjnych i efektéw sprzezenia oscylacyjno-
rotacyjnego w matych czasteczkach metodami wykraczajacymi poza elementarne przyblizenie harmo-
niczne, w szczegolnosci metodami pseudospektrainymi (DVR — Discrete Variable Representation).
Wymieniona tematyka wchodzi m. innymi w zakres pracy doktorskiej mgr S. Zelka Zastosowanie tech-
nik wielocialowych w badaniach oscylacji molekularnych.

e Kontynuowano badania standéw oscylacyjnych i efektéw sprzezenia oscylacyjno-rotacyjnego w
malych czasteczkach metodami wykraczajacymi poza elementarne przyblizenie harmoniczne, w
szczego6lnosci metodami pseudospektralnymi (DVR — Discrete Variable Reprresentation). Wymie-
niona tematyka wchodzi m. innymi w zakres pracy doktorskiej mgr S. Zelka Teoria funkcjonatow
gestosci i reprezentacja zmiennej dyskretnej w badaniach stanéw oscylacyjnych czgsteczek.

e W oparciu o prace grupy Lighta zbudowano zespét programéw komputerowych realizujgcych po-
dejscie Discrete Variable Representation (DVR) do numerycznego wyznaczania pozioméw oscyla-
cyjnych czasteczek dwu- i tréj-atomowych. Przebadano stabilno$¢ numeryczng algorytméw w roz-
nych warunkach. W roku 2001 program ten zostat, w ramach pracy doktorskiej mgr S. Zelka, roz-
budowany o obszerng czes¢ graficzna, stuzacg do wizualizacji i identyfikacji stanéw oscylacyjnych.
Wyniki uzyskane tym programem wigczone zostang do kilku publikacji.

Publikacje zwigzane z tym tematem:

1. S. Zelek, L. Cyrnek, J. Wasilewski: Anharmonic effects in vibrational states of SO, molecule, Book
of Abstracts od Austrian-Czech-Polish-Slovak Symposium on Quantum Chemistry, Ustron-
Jaszowiec, 37.30.09.2001

2. S. Zelek, L. Cyrnek, J. Wasilewski: Lower vibrational states of SO,. Density Functional and Dis-
crete Variable Representation Approach. — w przygotowaniu do publikacji

» Kontynuowano badania teoretyczne nizszych stanéw elektronowych glioksalu (C,OH,) przy

zastosowaniu roéznych wariantdw metody funkcjonatéw gestosci (DFT). Do obliczeh energii
przejscia elektronowego S, — T; zastosowano, z dobrym wynikiem, modyfikowany funkcjonat
hybrydowy typu B3. Do wyznaczenie powierzchni otwartopowlokowego stanu singletowego
zastosowano wariant czasowo zalezny teorii (TD DFT); tego typu zastosowania sg w literaturze
nieliczne. Obliczenia teoretyczne majg na celu interpretacje wynikéw doswiadczalnych,
otrzymanych przez prof. Heldta w ramach wspéipracy miedzynarodowej najnowszg technikg
laserowo indukowanej fluorescencji” (LIF — Laser Induced Fluorescence). Wyniki te wchodzg w



(LIF — Laser Induced Fluorescence). Wyniki te wchodzg w zakres pracy doktorskiej mgr S. Zelka,
czesc jest juz opublikowana.

Publikacje zwigzane z tym tematem:

1. S. Zelek. Teoria funkcjonatéw gestosci i reprezentacja zmiennej dyskretnej w badaniach stanéw
oscylacyjnych czgsteczek. Praca doktorska, KMK UMK, Torun 2001; obrona przewidywana jest na
poczatku 2002 roku przed Rada Wydziatu Chemii UMK.

2. S. Zelek, J. Wasilewski: Theoretical analysis of electronic-vibrational spectra of glyoxal molecule,
Book of Abstracts od Austrian-Czech-Polish-Slovak Symposium on Quantum Chemistry, Ustron-
Jaszowiec, 37.30.09.2001

[1.2.9. Opracowanie nowych metod opisu efektéw korelacji elektronowej.

Prowadzone byly badania uktadéw modelowych w ramach nowych wersji wieloreferencyjnych metod
sprzezonych klasterow (MRCC - Multi-Reference Coupled Clusters) w sformutowaniach walencyjnie-
uniwersalnym, stanowo-uniwersalnym i stanowo-specyficznym. Badania dotyczyly wptywu bazy jedno-
czastkowej (formy orbitali molekularnych) na zbiezno$¢ rozwinigcia klasterowego dla stanéw podsta-
wowych i wzbudzonych, ze szczegoélnym uwzglednienie wystepowania tzw. standéw obcych (,intrude-
réw,). Prof. Wasilewski jest aktywnym uczestnikiem seminarium naukowego dotyczacego teorii korela-
cji.

Publikacje zwigzane z tym tematem:

K. Jankowski, K. Rubiniec, J. Wasilewski, Coupled cluster energy dependence of reference-state cho-
ice: impact of cluster operator structure. Chem. Phys. Letters 343 365-374 (2001)

[1.2.10. Symulacje komputerowe w fizyce atomowo-molekularnej.

W ramach badan wiasnych prof. Wasilewski z zespotem prowadzit badania w nastepujacych kierun-
kach:

e Prowadzono prace rozpoznawcze i studialne w nastepujacych kierunkach: oddziatywanie tlenu
molekularnego z atomami i malymi czgsteczkami; zastosowanie réznego typu funkcjonatow mie-
szanych w metodzie DFT; zastosowanie metod DFT do opisu stanéw otwartopowtokowych; zasto-
sowanie reprezentacji zmiennej dyskretnej (DVR - Discrete Variable Representation) do nume-
rycznego wyznaczania poziomow oscylacyjnych matych czasteczek; jonorodniki aromatyczne jako
hipotetyczny sktadnik ,ciemnej materii” w przestrzeni kosmiczne;.

e Przeprowadzono obszerne badania budowy przestrzennej i widm oscylacyjnych krzemowych ana-
logbw etylenu. Zastosowano szereg wariantow teorii funkcjonatéw gestosci i rozbudowane bazy
funkcyjne (typu cc-TZP). Stwierdzono istotng zmiane budowy elektronowej H,Si=SiH, w stosunku
do H,C=CH,, wynikajaca ze zmiany hybrydyzacji centrum krzemowego. Wyniki przygotowywane sg
do publikacji.

e Kontynuowano prace nad interpretacja widma elektronowo-oscylacyjnego pirazyny (CsN,oHy),
uzyskanego metodg laserowo indukowanej fluorescencji (LIF). Zastosowano szereg wariantow
teorii funkcjonatéw gestosci.

e Regularnie odbywato sie seminarium naukowe Metody komputerowe w badaniach uktadéw wielo-
atomowych, prowadzone wspdlnie z Zakladem Chemii Kwantowe] (Wydziat Chemii UMK); czton-
kowie zespotu prof. Wasilewskiego wygtosili na nim w omawianym okresie cykl referatéw dotycza-
cy podstaw i zastosowan teorii funkcjonatéw gestosci.

Publikacje zwigzane z tym tematem:

M. Walda, Badania kwantowo-mechaniczne struktury i oscylacyjnych widm w podczerwieni analogow
krzemowych etylenu, praca magisterska (obrona: 6. 2001)

R. Zielinski, Teoretyczne badania widma elektronowo-oscylacyjnego pirazyny metodami funkcjonatow
gestosci, praca magisterska (obrona przewidziana 6.2002)



[1.2.11. Biologia molekularna i bioinformatyka.

W ramach wspéipracy z grupa prof. Rona Elbera z Cornell University, gdzie dr Meller przebywat na
stazu w latach 1999-2001, kontynuowano badania nad rozwojem algorytméw symulacyjnych typu dy-
namiki molekularnej oraz zastosowaniem tych algorytmoéw do symulacji biatek na wielkg skale. Bada-
nia te prowadzono réwniez korzystajac z grantu UMK ,Klasyczne i kwantowe modele biatek hemo-
wych” (J. Meller, gtéwny wykonawca) przy wspotpracy z Instytutem Fizyki UMK.

Dr Meller rozpoczat badania w zakresie bioinformatyki juz kilka lat temu. Po obronie doktoratu w naszej
Katedrze dr Adamczak przytaczyt sie do niego od 10.2001 r. Planujemy szersze zastosowania opraco-
wanych przez nas metod inteligencji obliczeniowej do zagadnien bioinfromatycznych.

e Przy wspotpracy z R. Elberem z Cornell University zaproponowano i rozwinieto szereg nowator-
skich metod bioinformatycznych. W szczegélnosci opracowano nowe, efektywne i doktadne, meto-
dy rozpoznawania trzeciorzedowych struktur biatkowych, nowe algorytmy poréwnywania sekwencji
amionokwasow (problem jednowymiarowy) oraz nowe algorytmy poréwnywania topologii biatek
(problem trojwymiarowy). Nowe algorytmy zostaly zaimplementowane w kolejnych wersjach pakie-
tu obliczeniowego LOOPP, ktory jest rowniez dostepng w postaci serwera sieciowego umozliwiajg-
cego automatyczna annotacje sekwencji genomicznych.

o Dzieki zastosowaniu nowych metod stato sie mozliwe, miedzy innymi, zidentyfikowanie podobien-
stwa pomiedzy nowo odkrytymi genami, kontrolujgcymi fenotypowe zrdéznicowanie pomidorow
(wielko$¢ owocdw), a ludzkimi biatkami typu Ras p21, ktérych zaburzenia funkcji prowadzg do nie-
kontrolowanego mnozenia sie komérek i w rezultacie do choréb nowotworowych. Artykut na ten
temat trafit na okladke prestizowego pisma Science a dr Meller wygtosit na ten temat referat na
University of California San Francisco, oraz na Rockefeller University, New York w czasie publicz-
nej prezentacji nowego projektu wspotpracy pomiedzy Cornell University, Rockefeller University i
Sloan Cancer Research Center.

Publikacje zwigzane z tym tematem:

1. Meller J, Elber R.
Linear Optimization and a Double Statistical Filter for Protein Threading Protocols.
Proteins Struct. Funct. Gen., 45: 241 - 261 (2001)

2. Meller J,
Molecular Dynamics.
Encyclopedia of Life Sciences, http://www.els.net (on-line), ISBN 0-333-72621-9 (print) Nature
Publishing Group, 2001 Macmillan Publishers Ltd

3. Meller J, Wagner M, Elber R,
Maximum Feasibility Guideline to the Design and Analysis of Protein Folding Potentials,
Journal of Computational Chemistry, 23: 111 - 118 (2002)

4. Meller J, Elber R,
Protein Recognition by Sequence-to-Structure Fitness: Bridging Efficiency and Capacity of Thread-
ing Models.
Advances of Chemical Physics, Computational Methods for Protein Folding (rozdzial), edytor R.
Friesner, w druku

C) Modelowanie kognitywne (cognitive modeling).

Kognitywistyka powoli rozwija sie w Polsce jako odrebna dyscyplina badawcza. Nasze prace w tym
zakresie zmierzajg w kierunku empirycznie uzasadnionych teorii umystu w oparciu o modele sieci neu-
ronowych oraz filozoficzne préby zrozumienia koncepcji umystu i zagadnien dotyczacych swiadomosci.
Teoria powinna nie tylko byé pomocng w rozwigzaniu podstawowych problemoéw nauk o poznaniu, lecz
réwniez prowadzi¢ do nowych konstrukcji systemow uczacych sie. Zarysy takiej teorii, w postaci hipo-
tez okreslajacych prawdopodobne zwigzki pomiedzy zdarzeniami w mézgu i ich korelacji z percepcja,



wyzszymi czynnosciami poznawczymi i trescig swiadomosci, zostaly juz nakreslone w kilku pracach i
wystgpieniach konferencyjnych. Matematyczne metody opisu zdarzen mentalnych wigzg sie z teorig
uktadéw ztozonych w zastosowaniu do sieci neuronowych z rekurencja.

W 2001 roku realizowano tu dwa tematy:

[1.2.12. Neuroinformatyka.

Na zaproszenie prof. A. Wrébla z Instytut Biologii Eksperymentalnej PAN, prof. Duch wygtosit na
5th Congress of the Polish Neuroscience Society we wrzesniu 2001, wyktad Models of topographic
map’s formation and comparison with experimental data.

Dr N. Jankowski nawigzat kontakt z prof. Johnem Taylorem z Center for Neural Networks i prze-
bywat przez 6 tygodni na stazu podoktoranckim zajmujac sie modelowaniem mechanizméw uwagi i
funkcji ptatébw czotowych. Niestety wysokie ceny mieszkan i sytuacja rodzinna uniemozliwity mu
petne wykorzystanie 6-miesiecznego stypendium NATO i 2-letniego stypendium Marie Curie, przy-
znanego przez Unie Europejska na realizacje tego projektu.

Wygloszono szereg referatéw na temat prowadzonych w tej dziedzinie badan:

Duch W, Starlab Laboratory, Brussels, Belgia, 8.05.2001 (dr Erol Sahim), Mind from brain: psycho-
logical spaces and neuroscience.

Duch W, Komitet Fizyki PAN, Sekcja Fizyki Komputerowej, Warszawa 14.02.2001. Referat: O sy-
mulacjach dynamicznych sieci neuronowych, modelach pamigci i jej zaburzen.

Duch W, Polskie Towarzystwo Akustyczne i Polskie Towarzystwo Fizyczne, UAM Poznan,
23.03.2001. Referat: Pamiec i jej neuronowe modele.

Duch W, Instytut Fizyki UMK, Torun, 29.03.2001. Referat: Symulacje ludzkiej pamieci.

Duch W, Instytut Filozofii UAM, Poznan, 6-7.04.2001. Jak dziata m6zg? 10 godzin wyktadéw, na-
grywanych na tasme wideo.

[1.2.13. Modelowanie kognitywne.

Na zaproszenie doc. S. Kasickiego z Instytut Biologii Eksperymentalnej PAN, W. Duch napisat
artykut ,Psychika i Swiadomos¢” dla encyklopedii multimedialnej PWN ,,Cziowiek”, ktéra ukazata
sie w 2001 roku.

Prof. Duch przewodniczy komitetowi naukowemu utworzonego przy wspotpracy z logikami, filozo-
fami i pedagogami z UMK pisma, ,Kognitywistyka i media w edukacji”. W 2001 ukazaly sie dwa
numery (razem okoto 500 stron), w tym jeden catkowicie w jezyku angielskim. Pismo to ma na celu
integracje srodowiska 0so6b interesujgcych sie kognitywistyka w Polsce.

Wspdlnie z ekspertami z National Institute of Cancer, Heidelberg, Max Planck Institute for
Astrophysics, Monachium, Computer Science Department, Univ. of Ulster (Irlandia), oraz Univ. of
Tartu, Estonia, wystgpilismy o grant w ramach Unii Europejskiej w programie Future Emerging
Technologies, na badania proceséw twérczych w sztucznych systemach. Grant nie zostat w obec-
nej postaci zatwierdzony i bedzie jeszcze raz sktadany po poprawkach. Jednakze wiele watkow
kontynuowanych jest w ramach projektu COST Action 292 'Knowledge Exploration in Science and
Technology', w ktérym bierzemy udziat.

Razem z prof. B. Siemienieckim z Inst. Pedagogiki i Prof. U. Zeglen z Inst. Filozofii UMK powotali-
smy Polskie Towarzystwo Kognitywistyczne. Zebranie zalozycielskie odbyto sie w maju 2001 roku,
trwa proces rejestracji sgdowe;j.

Wygtoszono szereg referatéw na temat prowadzonych w tej dziedzinie badan:

Duch W, Polskie Towarzystwo Filozoficzne, UAM Poznan, 5.02.2001. Referat: Neurofilozoficzne
rozwigzanie trudnego problemu swiadomosci.

Duch W, Inst. Filozofii i Socjologii PAN, Warszawa, 9.06.2001. Referat: Szkic teorii umystu i neuro-
fizjologiczne rozwigzanie trudnego problemu swiadomosci.

Duch W, Towarzystwo Dynamiki Informacyjnej i Ukladéw Otwartych, Torun, 11.06.2001. Referat:
Modele umystu i neurobiologia.

Duch W, Czwarty Festiwal Nauki, Wroctaw, 22.09.2001. Referat: Jak dziata mézg i skad bierze sie
umyst? Wyklad i dyskusja.
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Ostatnie publikacje zwigzane z tematem to:

1. Duch W, Psychika i Swiadomosc.
Encyklopedia Multimedialna ,,Czlowiek”, PWN, 2001 (7 p).

2. Duch W, Fizyka umystu. Postepy Fizyki, w druku.

3. Duch W (2001) Sceptycyzm wobec sceptycyzmu (kontynuacja dyskusji o Al). Kognitywistyka i
Media w Edukacji, w druku.

4. Duch W, Synchronicity, Mind and Matter. International Journal of Transpersonal Studies (w druku).

D) Badania w zakresie dydaktyki wspomaganej metodami
komputerowymi.

[1.2.14. Badania w zakresie dydaktyki wspomaganej metodami
komputerowymi.
W 2001 roku wykonano nastepujace prace:

e Prof. Wasilewski koordynowat prace redakcyjne nad Wydzialowym Informatorem ECTS - Studia
na Wydziale Fizyki, Astronomii i Informatyki Stosowanej UMK w roku akademickim 2001/02, ISBN
83-231-1324-6, str. 384, Wydawnictwo UMK, Torun, 2001 (skiad i famanie: mgr H. Maltlek z KMK)

e Prof. Wasilewski koordynowat prace nad powotaniem i wdrozeniem na Wydziale nowego kierunku
fizyka techniczna (w tym specjalnosci technologie informatyczne), oraz powotaniem nowej formy
ksztalcenia nauczycieli — Miedzywydziatowego Studium Matematyczno-Przyrodniczego UMK

o Utrzymujemy i rozszerzamy strony WWW dotyczgce wszystkich spraw zwigzanych z komputerami,
fizykg komputerowa, sieciami neuronowymi, sztuczng inteligencjg, kognitywistyka, badaniami nad
moézgiem. Ze stron tych korzysta bardzo wiele oséb.

Sieci neuronowe, badania nad mdézgiem i statystyka:
http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/neural.html oraz http://www.phys.uni.torun.pl/neural/neural.html

Kognitywistyka http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/cognitive.html|
Sztuczna inteligencja i uczenie maszynowe, http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/ai-ml.html

Oprogramowanie i bazy danych do testéw metod inteligencji obliczeniowej
http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/software.html

Fizyka komputerowa, http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/fiz-komp/index.htmi

e W ramach eksperymentéw z nauczaniem na odlegtos¢ udostepnilismy wiele stron Internetowych z
notatkami do wyktadéw, pod adresem:

http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/Wyklady/index.htm

Duch W, Wykiady wstepne o komputerach i oprogramowaniu, Studium Podyplomowe.
Duch W, Wstep do kognitywistyki (wykiad monograficzny).

Duch W, Mézg, umyst i zachowanie (wykiad monograficzny).

Duch W, Sztuczna inteligencja (wyktad monograficzny).

a > wDnPE

Duch W, Inteligencja obliczeniowa (wyktad monograficzny).
http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/Wyklady/index.htm

e Utrzymujemy réwniez strony WWW dotyczace zagadnien zwigzanych z komputerami i oprogra-
mowaniem. Dziedzina ta, zwana w krajach anglojezycznych ,information science®, nie wyodrebnita
sie jeszcze w Polsce.

Adres: http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/book-fsk.html
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Ze stron tych korzysta bardzo wiele oséb (licznik wskazywat ponad 7000 przy koncu 1999 roku i okoto
1000 nowych zatadowan strony miesiecznie). Sg to pierwsze ksigzki nadajace sie jako podrecznik do
dziedziny okreslanej w krajach anglosaskich mianem ,information science”, dotyczacej zastosowan
komputeréw do przetwarzania informacji, i w niektérych osrodkach akademickich juz znalazly takie
zastosowanie.

Ostatnia publikacja zwigzana z tym tematem to:

1. M. Berndt-Schreiber, W. Duch, A. B. Kwiatkowska, A. Polewczynski, K. Skowronek (2001) Poko-
lenie dorastajgce z komputerem wkracza na uniwersytety - nowe wyzwania edukacyjne.
Il Krajowa Konferencja "Technologia informacyjna w zmieniajgcej sie edukacji', 14 - 16 maja 2001
- Toruh.
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lll. PUBLIKACJE

[11.1. W omawianym okresie ukazaty sie ogétem 32 prace, w tym:

oryginalnych prac badawczych: 15, w tym w recenzowanych wydawnictwach miedzynarodowych 11, w
tym z listy Filadelfijskiego Instytutu Informacji Naukowej 5, w recenzowanych wydawnictwach krajo-
wych 4, oraz 15 doktoratéw, prac magisterskich, raportéw i prac popularnonaukowych.

podrecznikéw i skryptow: 0

publikacji naukowo-popularnych: 6
redakcji ksigzek naukowych, ttumaczen: O
artykutéw, recenzji: 8

prac doktorskich: 3

[11.2. Liczba prac przyjetych do druku: 12

Prac wystanych: 4

[11.3. Przyktady publikacji zwigzanych z dziatalnoscig naukowa KMK:

Podano przy omawianiu poszczegoélnych zagadnien; petny spis znajduje sie w Zatgczniku 2b.



