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Zalacznik Nr 1 do wniosku o finansowanie dziatalno$ci statutowe;j
Katedry Metod Komputerowych UMK.

Informacja o prowadzonych w jednostce w sposob ciagly
badaniach naukowych.

Katedra Metod Komputerowych jest unikalng jednostkg naukowo-dydaktyczng Uni-
wersytetu Mikotaja Kopernika. Podejmujemy interdyscyplinarne programy badaw-
cze oraz organizujemy specjalistyczne wyktady i seminaria dotyczgce zastosowan
metod komputerowych w naukach $cistych i humanistycznych oraz w naukach o po-
znaniu (kognitywistyce). Wspoipracujgc z kadrg naukowg z réznych dyscyplin na-
ukowych - fizyki, chemii, biologii, geografii, nauk humanistycznych - dgzymy do
powotania jednostki integrujgcej wszystkich zainteresowanych zastosowaniami me-
tod komputerowych, Centrum Nauk Komputerowych. Problematyka badawcza KMK
skoncentrowana jest wokot kilku gtéwnych tematow:

1. Metod komputerowych w fizyce i chemii.

2. Metod sztucznej inteligencji a w szczegolnosci szeroko pojetych zagadnien
modelowania sieci neuronowych.

3. Kognitywistyki (cognitive sciences) i teorii uktaddw ztozonych (complex
systems theory).

4. Dydaktyki wspomaganej metodami komputerowymi.

W szczegdlnosci w 1995 roku rozwijalismy nastepujgce tematy:

1. W zakresie metod komputerowych w fizyce i chemii

Prof. Wasilewski z wspdtpracownikami prowadzit w ramach tej grupy tematdéw bada-
nia pod ogdlnymi hastami ,Struktura energetyczna matych czasteczek” (grant UMK),
oraz ,Teoretyczne badania otwartopowtokowych standw elektronowych czgsteczek”
(grant KBN, zakonczony zgodnie z planem w potowie roku 1995). Uczestniczyt tez w
badaniach kierowanych przez prof. K. Jankowskiego z Inst. Fizyki UMK,
dotyczacych opracowania nowych metod opisu efektédw korelacji elektronowej w ato-
mach i czgsteczkach. Prof. Wasilewski pracuje réwniez nad symulacjami komputero-
wymi zagadnien fizyki atomowo-molekularnej oraz zastosowaniem teorii pseu-
dopotencjatow do opisu budowy czgsteczek zawierajgcych ciezsze atomy.

Prof. Duch prowadzit badania nad rozwojem metod obliczeniowych, algorytméw i
programdw komputerowych pozwalajgcych uwzgledniac¢ korelacje elektronowg pod
ogo6lnym hastem ,Rozwdj metod oddziatywania konfiguracyjnego” w ramach badan
wlasnych i statutowych, wspotpracujgc z o$rodkami zagranicznymi w Niemczech,
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Francji i Japonii, oraz w ramach grantu: Rozwdj metod wyznaczania energii korelacji
opartych na teorii hamiltonianéw posrednich na wspotprace naukowg pomiedzy
KBN/Le ministre francais des affaires etrangeres. W badaniach tych brat tez udziat
uczestnik Studium Doktoranckiego przy Instytucie Fizyki (od 10/1995 asystent w
KMK), mgr. J. Meller. Do spotki z wspotpracownikami z siedmiu krajow Europy reali-
zowano interdyscyplinarny projekt finansowany w 1995 roku w oparciu o grant komi-
sji Unii Europejskiej w ramach wspdtpracy COST. Projekt dotyczy inteligentnego o-
programowania dla potrzeb chemii komputerowej, a wiec potgczenia oprogramowa-
nia do zastosowan numerycznych z systemami ekspertowymi i sieciami neuronowy-
mi w celu stworzenia systemu utatwiajgcego wykonywanie obliczerr chemikom, kté-
rzy nie sg ekspertami w zakresie metod chemii komputerowej. Prof. Duch jest
zastepcg kierownika tego projektu (prof. Diercksena z Instytutu Astrofizyki Maxa
Plancka, Garching k. Monachium). Temat ten wchodzi w zakres pracy doktorskiej
mgr Karola Grudzinskiego, realizowanej w Instytytucie Astrofizyki Maxa Plancka w
Garching k. Monachium pod cze$ciowg opieka prof. Ducha.

Stowa kluczowe i dyscypliny pokrewne: fizyka teoretyczna, fizyka komputerowa,
chemia kwantowa, chemia teoretyczna, chemia komputerowa, symulacje
komputerowe.

2. W zakresie metod sztucznej inteligencji a w szczegélnosci szeroko
pojetych zagadnien modelowania sieci neuronowych.

Prace nasze dotyczg mozliwosci zastosowan algorytméw typu sieci neuronowych,
logiki rozmytej, algorytmdw ,pattern recognition” i algorytméw opartych na $ladach
pamieci (memory-based), jak tez fundamentalnych mechanizmow dziatania struktur
adaptujgcych sie, w tym réwniez zagadnien zwigzanych z dziataniem médzgu i
umystu. Prof. Duch wraz z asystentami, doktorantami i magistrantami prowadzit pra-
ce nad nowym, uniwersalnym systemem neurorozmytym. Jest to system uczacy sie
tak, jak sieci neuronowe a jednoczes$nie zdolny do korzystania z regut logiki roz-
mytej, pozwalajgcych na sekwencyjne procesy rozumowania wraz z uzyciem prede-
finiowane] wiedzy w modelach uczgacych sie, podobnie jak robi sie to w systemach
ekspertowych. Testowano i rozwijano oprogramowanie systemu FSM (Feature Spa-
ce Mapping) opartego na wiasnym, oryginalnym podejsciu do systemdw neuro-
rozmytych, zainspirowanym przez kognitywistyke. Prace te wspierane sg przez grant
indywidualny KBN na lata 1995-97 pt. ,Teoria i zastosowania systemow
neurorozmytych”.

W minionym roku pracowaliSmy tez nad metodami samoorganizacji i wizualizacji
wielowymiarowych danych. Metody te wyrastajg z modelu samoorganizujgcej sie
sieci neuronowej Kohonena, powigzaliSmy je z procedurami minimalizacji miar zgod-
nosci topograficznej przestrzeni danych i niskowymiarowych przestrzeni siatek neu-
ronow (skalowaniem wielowymiarowym i podobnymi nieliniowymi transformacjami).
Prowadzimy testy porownawcze réznych wersji tych metod, stosujgc je miedzy inny-
mi do klasyfikacji w zagadnieniach psychologii poznawczej i psychometrii. Naszym
celem jest stworzenie wygodnego systemu do klasyfikacji, analizy i wizualizacji da-
nych biomedycznych i innych.
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Czes$¢ naszych wysitkéw badawczych skierowana zostata w strone nauk o poznawa-
niu (kognitywistyki) i préby stworzenia empirycznej teorii umystu w oparciu o modele
sieci neuronowych. W szczegdlnosci wigczylismy sie w nurt empirycznych badan
nad Swiadomoscig. Kontynuowalismy wspoiprace z najlepszymi  osrodkami
zajmujgcymi sie tg nowag dziedzing (King's College, Londyn oraz Princeton Univers-
ity, NJ). Teoria ta powinna nie tylko byé pomocng w rozwigzaniu podstawowych pro-
blemdw nauk 0 poznaniu lecz réwniez prowadzi¢ do nowych konstrukcji systemow
uczacych sie i w tym kierunku zmierzajg nasze badania. Jej zarysy, w postaci hipo-
tez okreslajgcych prawdopodobne zwigzki pomiedzy zdarzeniami w mézgu i ich ko-
relacji z percepcjg, wyzszymi czynnosciami poznawczymi i trescig Swiadomosci
zostaty juz nakres$lone w kilku pracach i wystgpieniach konferencyjnych. Matema-
tyczne metody opisu zdarzen mentalnych wigzg sie z teorig uktaddéw ztozonych w
zastosowaniu do sieci neuronowych z rekurencja.

Stowa kluczowe i dyscypliny pokrewne: sieci neuronowe, sztuczna inteligencja,
logika rozmyta, systemy neurorozmyte, pattern recognition, systemy ekspertowe, bi-
ocybernetyka, nauki o poznaniu, badania nad mézgiem, symulacje komputerowe.

3. W zakresie kognitywistyki (cognitive sciences) i teorii ukladow
ztozonych (complex systems theory).

Badania nalezgce do tej grupy tematdéw majg na celu opracowanie teorii uktadéw
ztozonych i je] zastosowanie przede wszystkim w zagadnieniach sztucznej inteligen-
cji. Szukamy alternatywnych podejs¢ do adaptacji i opisu dziatania sieci neurono-
wych, wykorzystujgcych metody statystyczne, metody teorii estymacji, metody opar-
te na lokalnych, nieliniowych transformacjach uktadéw wspétrzednych.

PracowaliSmy nad procedurami uczenia maszynowego wykorzystujgcymi teorie in-
formacji (informacja Levina, informacja algorytmiczna). Pracujemy réwniez nad mo-
delami wykorzystujgcymi procesy Markowa (modele HMM i DFA, Discreet Finite Au-
tomata) oraz metodami dynamiki symbolicznej do aproksymacji dynamiki sieci neu-
ronowych z rekurencja. Pozwala to na opis zachowania sie sieci w postaci ewolucji
automatéw skonczonych a w niektorych przypadkach w postaci regut logicznych.
Metody te sg bardzo wazne dla zastosowan teorii uktadoéw ztozonych (ukfady dyna-
miczne, samoorganizujgce sie stany krytyczne i chaotyczne) do zagadnien kognity-
wistyki (nauk o poznawaniu) i nauk przyrodniczych.

Wspodlnie z pracownikami z innych jednostek UMK dazymy do powotania (w roku a-
kademickim 1996/97) nowego, interdyscyplinarnego kierunku studiow specjalnych w
zakresie kognitywistyki. Podstawg tego nowego kierunku powinny staé sie badania
w zakresie modelowania umystu oparte na systematycznych przyblizeniach do glo-
balnej dynamiki mézgu realizowanej przez hierarachicznie zbudowana, modularng
sie€ neuronowa,.

Stowa kluczowe i dyscypliny pokrewne: uktady ztozone, uktady dynamiczne, dy-
namika symboliczna, fizyka teoretyczna, teoria informacji, symulacje komputerowe,
matematyka stosowana, biocybernetyka, sieci neuronowe z rekurencja.
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4. Badania w zakresie dydaktyki wspomaganej metodami komputerowymi.

Badania w tym zakresie rozpoczeto w ramach programu ,Komputerowo wspomaga-
na edukacja” finansowanego przez biuro TEMPUS (1992-1995), sg one kontynu-
owane rowniez po zakonczeniu tego projektu. WykonywaliSmy prace w zakresie
komputerowych metod wspomagania dydaktyki, zastosowania hipertekstu i technik
,multimedia” w edukacji, a w szczegolnosci w nauczaniu matematyki, fizyki i chemii
teoretycznej. Przy wspdtpracy z Department of Applied Mathematics and Theoretical
Physics Uniwersytetu w Cambridge rozwijaliSmy oprogramowanie multimedialne (w
wersji angielskiej i polskiej) do nauczania matematyki stosowanej i fizyki. Koordyno-
walismy podobne prace na UMK w kilku innych dziedzinach (biologia, geografia,
psychologia) oraz wspodtpracowalismy w tym zakresie z instytutem ekonomii i peda-
gogiki UMK. Bralid$my udziat w interdyscyplinarnym programie (TESSA) dotyczacym
komputerowego wspomagania badan $rodowiska naturalnego finansowanym przez
Unie Europejska. Czynnie wiaczyliSmy sie réwniez do formutowania nowych progra-
méw nauczania nauk komputerowych (computational science) oraz do reformy pro-
gramu nauczania przedmiotow o charakterze informatycznym na Wydziale Fizyki i
Astronomii UMK

Stowa kluczowe i dyscypliny pokrewne: dydaktyka fizyki, dydaktyka matematyki,
dydaktyka chemii teoretycznej, pedagogika, fizyka komputerowa, symulacje $rodo-
wiska naturalnego, multimedia w nauczaniu.
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Zatgeznik nr 2

~ RAPORT
Z DZIALALNOSCI STATUTOWEJ W ROKU 1995

1. Opis merytoryczny realizowanych prac wg. planu zadaniowo-finan-
sowego

Dziatalno$¢ statutowa (uwzgledniono tu dziatalno$¢ w ramach badan statutowych -
naktady KBN: 20884 zt w 1995 roku, w ramach badan wtasnych - naktady 4800 zt,
grantéw wewnetrznych UMK 2000 zt, oraz grantéw indywidualnych KBN 59000 zt.

W ramach dziatalnosci statutowej pracowalismy nad nastepujgcymi tematami:

1.1 Rozwdj metod komputerowych w fizyce i chemii (gtéwni wykonawcy: prof.
Duch i Prof. Wasilewski, dziatalnos¢ statutowa, badania wtasne i granty
indywidualne)

1.1.1  Teoretyczne badania struktury energetycznej matych czgsteczek (grant
wewnetrzny UMK nr 326-F, kierowany przez prof. Wasilewskiego).

Kontynuowano badania standw oscylacyjnych i efektéw sprzezenia oscylacyjno-ro-
tacyjnego w matych czgsteczkach metodami wykraczajgcymi poza elementarne
przyblizenie harmoniczne. W ramach wspotpracy z grupg prof. Handy'ego z Uniwer-
sytetu w Cambridge przeprowadzono metodami zaburzeniowymi badania efektéw
anharmonicznych w stanie podstawowym czgsteczki SO,. Najnowszg wersje progra-
mu SPECTRO, opracowanego do takich badarh w Cambridge, zaimplementowano
za zgodg autoréw na UMK. Rozpoczeto takze badania standw oscylacyjno-rotacyj-
nych metodami pseudospektralnymi. Wymieniona tematyka wchodzi w zakres pracy
doktorskiej mgr S. Zelka Zastosowanie technik wielociatowych w badaniach oscylacji
molekularnych. S. Zelek odbyt staz w Inst. of Chemistry, University of Cambridge,
Wielka Brytania (4.06-5.08.95, projekt Tempus)

1.1.2 Teoretyczne badania otwartopowtokowych standw elektronowych
czgsteczek (grant KBN nr 2.2702.92.03, kierowany przez prof.
Wasilewskiego).

W zakonczonym w roku 1995, 3-letnim programie badawczym, uzyskano
nastepujgce wyniki:

1. Zaproponowano nowg klasyfikacje otwartopowtokowych standéw elektronowych
czgsteczek. Klasyfikacja ta ma zastosowanie w przypadkach dobrze opisywanych w
przyblizeniach Borna-Oppenheimera i nierelatywistycznym. Wiodacg ideg
porzadkujgca jest struktura konfiguracyjnych funkcji stanu (CSF - Configuration Sta-
te Function) dominujacych w rozwinieciu typu Cl (Configuration Interaction) w kon-
formacji rownowagowej danego stanu, i jej ewolucja przy zmianach parametrow
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geometrycznych odpowiadajgcych realnie zachodzgcym przemianom konformac-
yjnym, w tym takze separacji (dysocjacji) uktadu w rozwazanym stanie. Stany po-
dzielono generalnie na jedno- i wielo-referencyjne, z tych ostatnich wydzielono sta-
ny wielokonfiguracyjne, w ktérych dominujgce CSF generowane sg przez rézne kon-
figuracje elektronowe. Na podstawie zaleznosci wielokonfiguracyjnego charakteru
stanu od parametréw konformacyjnych przeprowadzono dalszy podziat na przypadki
lokalnie-, asymptotycznie-, globalnie- i silnie wielokonfiguracyjne. Proponowana kla-
syfikacja jest probg spojrzenia unifikujgcego takie sytuacje konforma-
cyjno-spektroskopowe, jak bariery typu avoided crossing, wzbronienia Woodwarda-
-Hoffmanna, przeciecia stozkowe, stabilizacje Jahna-Tellera i Rennera-Tellera,
minima typu Van-der-Waalsa. Tam gdzie mozliwa jest odpowiednio$é, dokonano po-
rownania z jedyng istniejgcg w literaturze klasyfikacjg Kutzelnigga i Smitha (Int. J.
Quantum Chem. 2 (1968) 531), opartg na analizie liczb obsadzen orbitali
naturalnych.

Publikacja: J. Wasilewski, A Classification of Open-Shell States of Molecules Int. J.
Quantum Chem. 567 625-640 (1996), oraz prezentacje na konferencjach: 8-th Inter-
national Congress of Quantum Chemistry, Prague, June 19-23, 1994, oraz 31. Sym-
posium fir Theoretische Chemie, Loccum (RFN), 10-13.10.1995.

2. Liniowy stan podstawowy rodnika N, zbadano metodg DFT w przyblizeniu nielo-
kalnym B-LYP. Zastosowano serie baz gaussowskich o wzrastajgcej jakosci, od
matych baz typu split-shell do baz klasy TZPP. Przy uzyciu najlepszych z zastoso-
wanych baz mozliwe byto bardzo dobre odtworzenie znanych doswiadczalnie z duzg
doktadnoscig parametréw widm oscylacyjnych. Pomimo iz rownania Kohna-Shama
rozwigzane zostaty bez uwzglednienia prawidtowej symetrii spinowo-przestrzenne,
zastosowana metoda jest w stanie prawidtowo opisywaé rozwazany,
otwartopowtokowy i zdegenerowany stan elektronowy.

Publikacja: R. B. Stupski and J. Wasilewski, A DFT Study of the Ground State of N,
Radical Int. J. Quantum Chem. 56 (1995) 655-661

Wyniki prezentowano takze na konferencji: Thirty Years of Density Functional The-
ory: Concepts and Applications, Cracow, June 13-16, 1994. Abstrakt opublikowany
w materiatach konferencji.

3. Punkty stacjonarne na najnizszych energetycznie powierzchniach: dubletowej i
kwartetowej rodnika N, przebadano stosujac metody jednokonfiguracyjne (UHF,
ROHF), wielokonfiguracyjne (CAS CI, CAS SCF) i uwzgledniajgce dynamiczne efek-
ty korelacji elektronowej (MP2, DFT). W obliczeniach DFT uwzgledniono funkcjonaty
lokalne (S-VWN) i nielokalne (B-LYP). Ogdlne wiasnoéci topologiczne obu po-
wierzchni energetycznych w ramach grupy C,, wyjasnione zostaty na podstawie dia-
gramu Walsha. Wnioski z tej analizy potwierdzone zostaty obliczeniami typu CAS
Cl. Znalezione minima zostaty szczegotowo zbadane bez narzucania ograniczen
wynikajgcych z symetrii; tylko jeden z wyzszych standw kwartetowych okazat sie a-
symetryczny. Nieciggtosci energii orbitalnych w funkcji kata walencyjnego, znalezio-
ne po raz pierwszy w literaturze, pozwalajg wyjasnic istnienie i stabilnosé minimdw |
barier energetycznych; obraz ten przenosi sie na wyniki obliczern DFT, mimo iz od-
powiednie energie orbitali Kohna-Shama nie wykazujg analogicznych nieciggtosci.
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Wszystkie zastosowane metody przewidujg zgodnie istnienie i wtasnoséci stabilnego
konformera cyklicznego. Zaproponowano alternatywne mechanizmy deaktywacii
wzbudzonych standw liniowych rodnika N,, wykorzystujgce procesy Rennera-Tellera
inicjowane drganiami zginajgcymi i punkty przecieé stozkowych.

Publikacja: J. Wasilewski, Stationary Points on the Lowest Doublet and Quartet Hy-
persurfaces of the N, Radical: A Comparison of MO and DFT Approaches J. Chem.
Phys. (1995) - wystana do druku

4. Na przyktadzie izowalencyjnych czgsteczek O, i SO, zbadano efektywnos¢ zmo-
dyfikowanych orbitali wirtualnych (MVO - Modified Virtual Orbital) typu jonowego, i
ortogonalizowanych przyblizonych orbitali naturalnych, (ONO - Orthogonalised Na-
tural Orbitals) w obliczeniach energii korelacji metodg CI-SD - w poréwnaniu ze sto-
sowanymi standardowo orbitalami kanonicznymi (CVO). W badanych uktadach, ty-
powych dla kilkuatomowych czgsteczek zbudowanych z atoméw grup gtéwnych,
liczba walencyjnych par elektronowych zdecydowanie przewyzsza liczbe formalnych
wigzan chemicznych. Stwierdzono, ze dla omawianej klasy uktadéw stosowanie or-
bitali zmodyfikowanych nie prowadzi do tak znacznego przyspieszenia zbieznosci
rozwinig¢ Cl, jak w znanych z literatury przypadkach uktadow AH,. Przedyskutowano
fizyczne przyczyny tych roznic. Na licznych przyktadach przeanalizowano ewolucje
wiasnosci przestrzennych orbitali w procesach ich modyfikaciji.

Publikacja: J. Wasilewski, S. Zelek and M. Wierzbowska, Modifications of Virtual Or-
bitals in the Limited CI Calculations for Electron-Rich Molecules, Int. J. Quantum
Chem. (1995) - w druku

5. Punkty stacjonarne na singletowych i trypletowych powierzchniach energetycz-
nych czgsteczki SO, zbadano w ramach zunifikowanego podejscia typu CAS SCF,
przy uzyciu specjalnie adaptowanej bazy funkcyjnej wysokiej jakosci. Ogdlng cha-
rakterystyke rodziny stanéw walencyjnych tego uktadu w ramach grupy C,, przedys-
kutowano na podstawie diagramu Walsha, i porownano na tym poziomie z
izowalencyjng czgsteczkg ozonu, O, W obu wypadkach stwierdzono analogiczne
nieciggtosci energii orbitalnych dla posrednich wartosci kata walencyjnego, ktére
umozliwiajg precyzyjng lokalizacje i wyjasnienie genezy poszczegdlnych miniméw i
barier energetycznych. Pomimo iz w obliczeniach uwzgledniono jedynie aspekty
strukturalne korelacji elektronowej, uzyskano dobre odtworzenie energii adiabatycz-
nych przejs¢ elektronowych, parametrow widma oscylacyjnego (z uwzglednieniem
efektdw anharmonicznych), oraz stabilnosci poszczegdlnych stanéw wzgledem sy-
metrycznych (S + O,) i asymetrycznych (SO + O) kanatow dysocjaciji.

Publikacja: J. Wasilewski and S. Zelek, CAS SCF Study of some Lower Electronic
States of SO, Molecule - w przygotowaniu; wyniki prezentowano takze na: First Con-
gress of the International Society for Theoretical Chemical Physics, Girona, June 28
- July 7, 1993 b. komunikat na szkole Ogdlnopolska Szkota Fizykochemii Org-
anicznej, Karpacz, 05-10.06.1994

6. Nastepujgce, rozwazane w literaturze produkty oddziatywania rodnika metylowe-
go (CH,, °B,) i tlenu molekularnego (O, 3Zg') przebadano stosujgc szereg metod ty-
pu MO (RHF, UHF, ROHF, CAS SCF, MP2) i DFT (S-VWN, B-LYP):
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peroxy-methylene (1), dioxirane (ll, C, ), methylene-bis(oxy) (lll, C,) i kwas mrowko-
wy (IV, formic acid). W wyniku oddziatywania powstaé mogg produkty zaréwno w
stanach singletowych, jak i trypletowych. Jako wynik przeprowadzonych obliczer (w
bazie typu DZP) stwierdzono, ze w stanach singletowych stabilno$¢ uktadow wzra-
sta w kolejnosci |, 1l, IV; Il nie jest uktadem stabilnym, w symetrii C,, dysocjuje na
CO, i H,, a po zniesieniu ograniczen symetrii przechodzi w IV. W stanach trypleto-
wych Il i lll nie sg odroznialne, | i IV przechodzg w konformacje nieptaskie, powyzej
odpowiednich standw singletowych. Wzgledne stabilnosci obliczone metodami MP2
i B-LYP sg w porownywalnej zgodnosci z danymi literaturowymi, w metodach nie-
skorelowanych stabilno$ci te sg generalnie za niskie, w przyblizeniu lokalnym (S--
VWN) - za wysokie.

Publikacja: J. Wasilewski and M. Wierzbowska, Reaction Intermediates in the Inte-
raction of Methylene Radical (CH,, °B,) and Molecular Oxygen (O,, °%): A Compari-
son of MO and DFT Approaches Int. J. Quantum Chem, (1996) - wystana do druku

Poz. 3-6 zakoriczono w roku 1995.

1.1.3 Opracowanie nowych metod opisu efektdéw korelacji elektronowej w atomach
| czgsteczkach (grant KBN kierowany przez prof. K. Jankowskiego z
Instytutu Fizyki UMK, uczestniczy w nim prof. Wasilewski).

Prowadzone byty badania ukladé4w modelowych w ramach nowych wersji wielorefe-
rencyjnych metod sprzezonych klasterow (MRCC - Multi-Reference Coupled Clus-
ters) w sformutowaniu walencyjnie-uniwersalnym. Badania dotyczyly wptywu bazy
jednoczgstkowej (formy orbitali molekularnych) na zbiezno$¢ rozwiniecia
klasterowego.

1.1.4 Symulacje komputerowe w fizyce atomowo-molekularnej (badania wtasne,
prof. Wasilewski).

Prowadzono prace rozpoznawcze | studialne w nastepujgcych kierunkach:
oddziatywanie tlenu molekularnego z atomami | matymi czgsteczkami; zastosowanie
réznego typu funkcjonatdw mieszanych w metodzie DFT; zastosowanie metod DFT
do opisu standw otwartopowtokowych (dwa ostatnie kierunki wchodzg w zakres pra-
cy doktorskiej mgr M. Wierzbowskiej)

1.1.5 Inne prace dotyczace teoretycznego badania struktury energetyczne;j
matych czagsteczek (prof. \Wasilewski):

a) W ramach wspdlnej akcji z IF uzyskano nowg, licencjonowana, zrodtowg wersje
sytemu GAUSSIAN-94/DFT i dokonano jego implementacji na komputerach SUN.

b) Doktorantka prof. Wasilewskiego w KMK wzieta udziat w konferencji organizowa-
nej w sieci Internet w oparciu o serwery WWW (wszystkie prace byty recenzowane
w tradycyjny sposoéb).
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Nowak W, M.Wierzbowska, A Theoretical Study of Geometry and Transition Mo-
ment Directions of Flexible Fluorescent Probes - Acetoxy Derivatives of Phenylan-
thracene. Second Electronic Computational Chemistry Conference (ECCC2),
November 1-30 (1995), Paper 28, konferencja organizowana w sieci Internet, adres:
http://hackberry.chem.niu.edu:70/0/ECCCinformation.htmi

1.1.6 Rozwdj metod typu oddziatywania konfiguracyjnego (badania statutowe,
kierownik prof. W. Duch).

Badania te wspierane byty rowniez przez grant w ramach umowy o wspétpracy Pol-
sko-Francuskiej (coperation scientifique entre la France et la Pologne, KBN/Le mini-
stre francais des affaires etrangeres, grant num. 114) pod tytutem: Rozwdj metod
wyznaczania energii korelacji opartych na teorii hamiltoniandw posrednich. Ze strony
polskiej kierownikiem tej umowy byt prof. W. Duch.

W 1995 roku kontynuowano prace nad rozwojem metod obliczeniowych w fizyce
molekularnej, w szczegolnosci nowych wersji metody oddziatywania konfiguracyjne-
go. Przy wspotpracy z grupg z Instytutu Astrofizyki Maxa Plancka oraz z Laboratorie
Physique Quantique, Paul Sabatier Universite, Francja, napisano kilka prac. Ukon-
czona zostata praca doktorska mgr J. Mellera, jej obrona odbyta sie w czerwcu 1996
roku. Przetestowano i znacznie rozwinieto metode superbezposredniego CI
wyprowadzajgc wzory w trzecim rzedzie, chociaz nie zaprogramowano jeszcze wer-
sji optymalnej z punktu widzenia szybkosci obliczen (metoda ta zostanie prawdopo-
dobnie zaimplementowana przez wspoipracujgca z nami grupe z Instytutut Maxa
Plancka w Monachium).

Przy wspotpracy z grupg francuskg opracowano kilka wersji rozszerzern metody Cl
korygujgcych jej ekstensywnos¢. O randze tych badan $wiadczy¢ moze fakt, ze w
1995 roku odwiedzito nas trzech profesorow z Laboratorie Physique Quantique,
Paul Sabatier Universite, najbardziej znanej grupy francuskiej zajmujacej sie rozwo-
jem metod chemii komputerowej. Mgr J. Meller odbyt staz w Lab. Physique Quant-
ique, na Paul Sabatier Universite w Tuluzie.

Publikacje:

1.  Meller J, J.P. Malrieu, J.L. Heully, Multireference size-consistent self consistent C| method; a
few applications to ground and excited states. Chem. Phys. Letters 244 (1995) 440

2. Meller J, J.P. Malrieu, R. Caballol, State-specific Coupled Cluster type dressing of
Multireference Singles and Doubles Configuration Interaction matrix. Journal of Chemical
Physics 104 (1996) 4068

3. Adamowicz L, R. Caballol, J.P. Malrieu, J. Meller, Multistate Coupled Cluster dressing of MRCI
matrix (Chem. Phys. Letters, w druku)

4. Meller, J, New computational algorithms based on the configurationinteraction method. Praca
Doktorska, UMK 1996



12 Katedra Metod Komputerowych, Uniwersytet Mikotaja Kopernika

1.2 Rozwdj metod sztucznej inteligencji a w szczegdlnosci szeroko pojetych
zagadnien modelowania sieci neuronowych (badania statutowe i grant KBN,
kierownik prof. W. Duch).

1.2.1 Rozwdj teorii
W ramach rozwoju teorii pracowalismy nad kilkoma tematami.

a) W kilku pracach i doniesieniach konferencyjnych przedstawiono nowy punkt wi-
dzenia na tworzenie modeli sieci neuronowych a w szczegoélnosci modeli inspirowa-
nych przez kognitywistyke. Polega ono na systematycznym poszukiwaniu przyblizen
do dynamiki dziatania grup neurondéw na réznych poziomach, poczgwszy od poszu-
kiwania najlepszych funkcji pozwalajgcych na aproksymacje opisu dziatania poje-
dynczych neurondw, przez grupy neurondw opisanych przy pomocy neurofizjolo-
gicznie poprawnych modeli opartych na neuronach wysytajgcych impulsy, do u-
proszczen w postaci sieci z rekurencjg o elementach reprezentujgcych usredniong
aktywnos$¢ realnych neurondw. Podejscie behawiorystyczne zadowala sie badaniem
dyskretnych przej$¢ pomiedzy kwazistacjonarnymi stanami (atraktorami) sieci z
rekurencjg, podejscie bardziej doktadne korzysta z uproszczonego opisu sieci z
rekurencjg przy pomocy dynamiki symboliczne] wprowadzajgc stosowane w psycho-
logii przestrzenie cech (feature spaces). Pozwala to na tworzenie modeli sieci neu-
ronowych do bezposredniego modelowania zdarzen zachodzacych w umysle a nie
w mdzgu.

Poszukiwanie empirycznej teorii umystu dajgcej odpowiedzi na tysigce
szczegotowych pytan i wyjasniajgcej wyniki licznych eksperymentow neuropsycholo-
gow i psychologdw poznawczych mozna sformutowac jako precyzyjnie okreslone za-
gadnienie aproksymacji dziatania grup neurondw i tworzenia reprezentacji we-
wnetrznych w przestrzeniach cech (feature spaces, knowledge spaces). Realizacja
takich modeli prowadzi do szczegdlnego rodzaju systemdw uczenia maszynowego
jakimi sg systemy neurorozmyte. Jest to bardzo obiecujacy kierunek badan,
wymagajacy integracji wiedzy z wielu dziedzin. W ostatnich dwdch latach znajduje-
my coraz wiecej potwierdzen stusznosci takiego podejscia, ale do jego petnego
sukcesu, tj. potaczenia neurofizjologii z psychologig, jest jeszcze daleko.

Publikacje zwigzane z tym tematem:

1. Duch W and Diercksen GHF, Feature Space Mapping as a universal adaptive system.
Computer Physics Communications 87 (1995) 341-371

2. Duch W, From cognitive models to neurofuzzy systems. In: E. Kacki, editor, Volume 3, Artifical
Neural Networks and Their Applications (Polish Society of Medical Informatics, £6dz 1995), p.
22-27

3. Duch W, Physics of consciousness, IV Krajowa konferencja ,Modelowanie Systemoéw
biologicznych”, Krakéw 2-3.06.1995, pp. 101-114; oraz referat na tej konferenciji.

4. Duch W, Psychophysics, European Summer School on Computing Techniques in Physics,
Skalsky Dvur, 5-14.09.1995 (Lecture Notes)

5.  Duch W, Computational physics of the mind. Computer Physics Communic. 995 (1996) 1-18
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6. Duch W, On simplifying brain functions. Proceedings of the Second Conference on Neural
Networks and their applications, Orle Gniazdo, 30.1V-4.V.1996, pp. 118-124

7. Duch W, From cognitive models to neurofuzzy systems - the mind space approach. Systems
Analysis-Modelling-Simulation xx (1996) 1-13.

8. Duch W, Transparent theory of consciousness: is there a problem? Behavioral and Brain
Sciences (submitted)

Doniesienia konferencyjne i referaty:

1. Duch W, From cognitive models to neurofuzzy systems. SMC, System Modelling Control,
Zakopane, Poland, 1-5.05.1995

2. Duch W, Psychophysics. European Physical Society (EPS) Computational Physics Summer
School. Skalsky Dvur, Czech Republic, 5-14.9.1995 (wyktady na szkole, na zaproszenie
organizatoréw).

3. Duch W, Towards a plausible theory of mind. Instytut Fizyki UMK, Nicholas Copernicus
University, Torui, 22.3.1995 (zapr: prof. J. Karwowski).

4. Duch W, Dynamical system approach to models of mind. Department of Artificial Intelligence,
Birmingham University, UK, 30.3.1995 (zapr: prof. Aaron Sloman).

5. Duch W, Fizyka i Metafizyka Swiadomos$ci. Lubelskie Towarzystwo Naukowe, Lublin 5.6.1995
(zapr: prof. W. Kaminski)

b) BadaliSmy teorie alternatywne w stosunku do sieci neuronowych. Zakonczono z
wynikiem bardzo dobrym prace magisterskg (M. Buczkowski), ktérej celem byto zba-
danie mozliwosci alternatywnego podejscia do adaptacji i opisu dziatania sieci neu-
ronowych w oparciu o lokalne transformacje uktadéw wspdéirzednych. Wynikiem tej
pracy jest model alternatywny w stosunku do sieci neuronowych, oparty na adaptacji
parametréow okreslajgcych odlegtos¢ w globalnym Iub lokalnym uktadzie
wspdtrzednych; w szczegolnosci prowadzi to do uogdlnienia czesto stosowanej w
pattern recognition metody najblizszych sgsiaddw z lokalng transformacjg (w ogdino-
8ci nieliniowg) odlegtosci. Metody oparte na pamieci (memory-based methods)
znajdujg szerokie zastosowanie praktyczne skutecznie konkurujgc z sieciami neuro-
nowymi. Usitujemy zrozumie¢ powigzania tego modelu z metodami z patter recogni-
tion i sieci neuronowych.

1. Marcin Buczkowski, Idee geometryczne w teorii uktadéw uczgcych sie, UMK Torun 1995 (praca
magisterska napisana pod opiekg prof. W. Ducha)

2. Duch W, Adamczak R, Jankowski N, /mproved memory-based classification. Solving
Engineering Problems with Neural Networks, Proc. of the Intern. conference EANN'96, London,
17-19.06.1996 (ed. A.B. Bulsari, S. Kallio, D. Tsaptsinos), pp. 447-450

Pracowalismy réwniez (w ramach nieukonczonej jeszcze pracy magisterskiej) nad
zastosowaniami modeli opartych na procesach Markowa (modele HMM i DFA, Di-
screet Finite Automata) do aproksymacji dynamiki sieci neuronowych z rekurencjg i
w zastosowaniu do opisu struktury makroczgsteczek (DNA, RNA), w szczegdlnosci
nad sposobami okreslenia regut dla probabilistycznych automatéw skonczonych na
podstawie dynamiki sieci z rekurencja.
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Pracowalismy tez nad nowym, bardzo ogdlnym paradygmatem informatyki, w ktorym
zaréwno dane jak i instrukcje sg ciggtymi, wielowymiarowymi, rozmytymi obiektami.
Jest to najbardziej ogdlne podejscie do obliczen, w ktérym maszyna Turinga, syste-
my logiki rozmytej jak i sieci neuronowe sg szczegolnymi przypadkami.

c) Przy wspotpracy z dr Visakanem Kadirkamanathanem z Computer Science Dep-
artment, University of Sheffield, prowadzono prace nad ontogenicznym modelem
sieci neuronowej (zmienna liczba neuronéw) INCNET. Mgr Norbert Jankowski odbyt
tam dwumiesieczny staz w 1995 roku. Wspétpraca kontynuowana jest w 1996 roku
a wykonane w jej ramach prace zostang wkrétce opublikowane i bedg czescig pracy
doktorskiej mgr Jankowskiego.

d) Kontynuowano prace nad wyktadem ,Umyst, mdzg i sieci neuronowe”, bedacym
wstepem do kognitywistyki, integrujgcym wiadomosci dotyczace filozofii, neu-
rofizjologii, psychologii poznawczej i sieci neuronowych, napisano okoto 400 stron
ksigzki, dotyczgcej tego tematu. W ksigzce tej przedyskutowane zostang problemy
zwigzane z tworzeniem teorii umystu, poczgwszy od problemow filozoficznych i mo-
deli historycznych, przez teorie psychologiczne i badania nad mdzgiem, do modeli
matematycznych. Trzech pracownikéw KMK wzieto udziat w ,Easter School on Com-
putational methods in psychology”, Kings College, Cambridge, UK, 26-28.03.1995
(wyjazd optacony byt z projektu finansowanego przez biuro Tempus) . W ramach in-
terdyscyplinarnego programu badawczego zwigzanego z zastosowaniami i rozwo-
jem teorii sieci neuronowych w fizyce, chemii, ekonomii, lingwistyce i innych na-
ukach zorganizowano szereg seminariow.

W 1996 roku rozszerzyliSmy nasze badania na sieci o neuronach symulujgcych
dziatanie neurondw biologicznych, zamierzamy tez rozwingé wspétprace z neurofi-
zjologami z Zaktadu Fizjologii Zwierzat UMK, w ktérym prof. Duch wygtosit referat.

1.2.2 Rozwdj i zastosowania systemu FSM (Feature Space Mapping)

Znacznie rozwinieto teorie jak i oprogramowanie systemu FSM (prace wspierane
przez grant KBN). Jest to uniwersalny system neurorozmyty oparty na ogdinych
przestankach teoretycznych wynikajgcych ze wspomnianego juz podejscia do mode-
lowania umystu. System ten mozna traktowac jako typowag sie¢ neuronowg, system
oparty na $ladach pamieci integrujgcy dwa podstawowe modele kategoryzacji w
psychologii (teorie prototypow i teorie egzemplarzy) jak i system logiki rozmytej. Za-
gadnienia zwigzane z rozwojem tego systemu w zastosowaniach do aproksymaciji i
klasyfikacji bedg tematem dwdch prac doktorskich oraz kilku prac magisterskich.
Czes$c¢ dotyczgca logiki rozmytej i mozliwosci wykorzystania tego systemu w proce-
sach wnioskowania, jako systemu ekspertowego, bedzie rowniez tematem niezalez-
nej pracy doktorskiej. W 1995 roku skupiliSmy sie przede wszystkim na rozwoju teo-
rii tego systemu, testowaniu nowych funkcji realizowanych przez neurony i zastoso-
waniu FSM do zagadnien klasyfikacji, osiggajac bardzo dobre wyniki. Pan Rafat
Adamczak ukonczyt z wynikiem bardzo dobrym prace magisterskg ,Rozpoznawanie
widm atomowych za pomoca sieci neuronowych” korzystajgc z modelu FSM. W
pierwszej potowie 1996 roku zajmowalidmy sie tez mozliwosciami ekstrakcji regut lo-
gicznych przy pomocy takich sieci jak i przy pomocy zmodyfikowanych sieci typu
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wielowarstwowych  perceptrondw. W dalszej perspektywnie zamierzamy
przeksztatci¢ system FSM w narzedzie do klasyfikacji, analizy i wizualizacji danych.

Publikacje zwigzane z tematem:

1. Duch W and Diercksen GHF, Feature Space Mapping as a universal adaptive system.
Computer Physics Communications 87 (1995) 341-371

2. Duch W, Jankowski N, Naud A, Adamczak R, Feature Space Mapping: a neurofuzzy network
for system identification. Engineering Applications of Neural Networks, Helsinki 21-23.08.1995,
pp. 221-224

3. Adamczak R, Rozpoznawanie widm atomowych za pomoca sieci neuronowych, praca
magisterska, UMK Torun 1995

4. Duch W, Adamczak R, Feature Space Mapping network for classification. Proceedings of the
Second Conference on Neural Networks and their applications, Orle Gniazdo, 30.1V-4.V.1996,
pp. 125-130

5. Duch W, Adamczak R, Jankowski N, Improved memory-based classification. Solving
Engineering Problems with Neural Networks, Proc. of the Intern. conference EANN'96, London,
17-19.06.1996 (ed. A.B. Bulsari, S. Kallio, D. Tsaptsinos), pp. 447-450

6. Duch W, Jankowski N, Bi-radial transfer functions. Proceedings of the Second Conference on
Neural Networks and their applications, Orle Gniazdo, 30.1V-4.V.1996, pp. 131-137

1.2.3 Samoorganizacja i uczenie bez nadzoru

Interesujgcym modelem samoorganizacji, przydatnym do symulacji tworzenia sie
map topograficznych w mozgu, jest sie¢ Kohonena. Poniewaz sie€ ta nie bardzo na-
daje sie do aproksymacji czy klasyfikacji (dajgc stosunkowo niskie doktadnosci, jak
przyznaje sam Kohonen) jej najbardziej atrakcyjng cechg pozostaje wizualizacja da-
nych w postaci zachowania topograficznego sagsiedztwa wielowymiarowych danych
odwzorowanych na dwuwymiarowg siatke neurondw. Wprowadzone przez nas miary
ilosciowe zgodnosci topograficznej przestrzeni danych i niskowymiarowych prze-
strzeni siatek neurondw pokazujg jednak, ze jest to odwzorowanie dalekie od opty-
malnego. Podejscie oparte na minimalizacji takich miar (MDS, czyli skalowanie wie-
lowymiarowe oraz odwzorowanie Sammona) ma solidniejsze podstawy matematycz-
ne niz metoda Kohonena, ale jest bardzo kosztowne (dla N obiektow liczba parame-
trow do minimalizacji jest rzedu N?/2), przez co nie nadaje sie do klasyfikagiji.

WoprowadziliSmy nowe metody, taczgce zalety SOM i MDS i badamy przydatnosc
tych metod do klasyfikacji i wizualizacji danych. Oprécz danych modelowych, takich
jak wspotrzedne wierzchotkdw 2-20 wymiarowych sympleksow czy 3-5 wymiarowych
hiperszesciandw, zastosowalismy te metode do wizualizacji danych psychometrycz-
nych otrzymanych z testow do klasyfikacji typdéw osobowosci. Wyniki wzbudzity duze
zainteresowanie psychologdw. Praca bedzie kontynuowana a metoda opisana bar-
dziej szczegdbtowo w pracach przygotowywanych do druku oraz w pracy doktorskiej
A. Nauda. Algorytm SOM testowano réwniez w zagadnieniach klasyfikacji obrazu, w
szczegolnosci klasyfikacji tekstur (przy wspétpracy z grupg LERI z Universite Reims,
Dept. de Informatique, Francja.
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Publikacje zwigzane z tematem:

1. Duch W, Quantitative measures for the self-organized topographical mapping. Open Systems
and Information Dynamics 2 (1995) 295-302

2. Naud A, Applications of Kohonen's Self-Organizing Maps to Textured Image Segmentation. In:
E. Kacki, editor, Volume 3, Artifical Neural Networks and Their Applications (Polish Society of
Medical Informatics, £6dz 1995), p. 91-95; Naud A, referat w czasie konferencji: SMC, System
Modelling Control, Zakopane, Poland, 1-5.05.1995

3. Duch W, Naud A, On global self-organizing maps. Proc. of the European Symposium on
Artificial Neural Networks (ESANN'96), Bruge 22-26.4.1996, pp. 91-96

4. Duch W, Naud A, Multidimensional scaling and Kohonen's self-organizing maps. Proceedings of
the Second Conference on Neural Networks and their applications, Orle Gniazdo,
30.1V-4.V.1996, pp. 138-143

5. Duch W, Naud A, Simplexes, Multi-Dimensional Scaling and Self-Organized Mapping
UMK-KMK-TR 2/96 report (1996)

1.2.4 Inteligentne oprogramowanie dla potrzeb chemii komputerowe;.

Przy wspotpracy z Max-Planck-Institut fur Astrophysik z Garching k. Monachium o-
raz dr Nicosem Drakosem (Computer Based Learning Unit, University of Leeds, W.
Brytania), dr Leifem Laaksonenem (Center for Scientific Computing, Espoo, F-
inlandia), prof. Willemem Nieuwpoortem (Laboratory of Chemical Physics, Universi-
ty of Groningen, Holandia), dr Stanem Scottem (Queen's University of Belfast, De-
partment of Computer Science) oraz prof. Mirostawem Urbanem (Comenius Univer-
sity, Department of Physical Chemistry) pracowaliSmy nad zatwierdzonym przez ko-
misje biura COST Unii Europejskiej do wstepnej realizacji na 1995 rok tematem ,Int-
elligent support for computational chemistry”. Prof. Duch jest zastepcg kierownika
tego projektu i byt osobg odpowiedzialng za przygotowanie tego wniosku. Zagadnie-
nie to bedzie tematem pracy doktorskiej mgr Karola Grudziriskiego, wykonywanej w
Instytucie Maxa Plancka w Garching, pod czesciowg opiekg prof. Ducha.

Projekt dotyczy zastosowania metod sztucznej inteligencji, w szczegdélnosci budowy
systemu ekspertowego i systemu neurorozmytego do wspomagania wszystkich eta-
poOw wykonywania obliczen przy pomocy wielkich systemdw programéw numerycz-
nych rozwinietych dla potrzeb chemii komputerowe;j i fizyki molekularne. Prowadze-
nie takich obliczen wymaga duzego doswiadczenia, wiedzy i intuicji, w szczegdlno-
$ci w wyborze odpowiedniej metody obliczeniowej i bazy funkcji jednoczgstkowych.
Celem jest stworzenie systemu nadajacego sie do uzytku przez fizykdw czy chemi-
kow zainteresowanych badaniem przyrody a nie algorytmami numerycznymi. Jest to
bardzo ambitne przedsiewziecie, wymagajgce stworzenia obiektowo-zorientowane-
go oprogramowania dla obliczen numerycznych w chemii kwantowej (nic podobnego
dotychczas nie istnieje), ktore bedzie wspdtpracowaé z systemem ekspertowym. W
pierwszym etapie opracowaliSmy prototyp systemu opartego na $ladach pamieci (-
memory-based reasoning).

W 1995 roku odbyt sie zjazdy uczestnikdw projektu w celu koordynacji wspdlnych
dziatan, niestety trudnosci biurokratyczne w rozliczaniu grantu COST okazaty sie tak
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duze, ze do konca roku nie udato sie rozliczy¢é kosztoéw tego spotkania i nie wiado-
mo kiedy odbedzie sie drugi zjazd uczestnikdw projektu. Jednakze wstepne wyniki,
osiggniete w pierwszym roku projektu wydajg sie na tyle zachecajgce, ze w 1996 ro-
ku prof. Diercksen i prof. Duch wystapig o grant DFG na dalszg realizacje tego te-
matu. Rola grupy prof. Ducha bedzie sie ogranicza¢ w nadchodzgcych latach tylko
do czesci projektu zwigzanej ze sztuczng inteligencjg, pomijajac kwestie opracowa-
nia oprogramowania numerycznego i graficznego interfejsu uzytkownika, ktére roz-
wijane sg przez pozostatych uczestnikdw tego projektu.

Publikacje zwigzane z tematem:

1. Duch W, Atftificial Intelligence Support for Computational Chemistry, Advances in Quantum
Chemistry (w druku)

1.3 Kognitywistyka (cognitive sciences) i teoria ukladéw ztozonych (complex
systems theory) (badania statutowe, kierownik prof. W. Duch)

Badania w tym zakresie zmierzajg w kilku kierunkach. Z jednej strony dgzymy do
powotania kognitywistyki jako odrebnego kierunku studidow (juz w roku akademickim
1996/7) i rozwoju interdyscyplinarnego programu badan. Stuzy¢ temu majg ,konwer-
satoria kognitywne”, organizowane na naszej uczelni. W ramach tych konwersato-
riow specjalisci z tak roznych dziedzin jak filozofia, lingwistyka poznawcza czy fizjo-
logia zwierzat dyskutujg zagadnienia zwigzane z teorig umystu. Opracowane przez
prof. Ducha wyktady z wstepu do kognitywistyki cieszyty sie duzg popularnoscig i
pozwolity na znaczng integracje materiatdw z wielu dziedzin nauki. Sg to jednak
nadal badania wstepne, ktére w ciagu najblizszych paru lat powinny zaowocowac
szeregiem ksigzek.

Wezszym, ale za to bardziej konkretnym zagadnieniem byt dalszy rozwdj algoryt-
méw uczenia maszynowego opartych na teorii informacji (przy wspétpracy z
Politechnikg Monachijskg, TUM). Rozwinieto wersje deterministyczng procedury u-
czenia maszynowego, opartg o miare ilosci informacji podang przez Levina (inf-
ormacja algorytmiczna plus czton proporcjonalny do logarytmu z czasu wykonania
programu). Osiggnieto ciekawe rezultaty dla doboru wag prostych sieci neurono-
wych i takich zagadnien jak szukanie wyjscia z labiryntu. Wyniki prezentowane byty
na miedzynarodowych konferencjach przez mgr Jankowskiego z KMK i dr hab.
Schmidhubera z TUM.

Drugim zagadnieniem byta udana proba mechanizacji dowoddéw aksjomatu wyboru
w teorii zbioréw przy pomocy oprogramowania komputerowego ,lsabelle” typu the-
orem checker, dokonana przez mgr. Grgbczewskiego z naszej Katedry w czasie je-
go pobytu w Computer Laboratory Uniwersytetu w Cambridge. Wyniki znajdujg sie w
druku w prestizowym pismie ,Journal of Automated Reasoning” i przedstawione
zostaty na specjalistycznej konferencji.

Chwilowo zaniechano prowadzonych w latach ubiegtych badan nad nowymi miarami
iloéci informaciji, jednakze do tych zagadnien zamierzamy jeszcze powrdcic.
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Publikacje zwigzane z tematem:

1.  Jankowski N, Applications of Levin's universal optimal search algorithm. In: E. Kacki, editor,
Volume 3, Artifical Neural Networks and Their Applications (Polish Society of Medical
Informatics, £6dz 1995), p. 34-40; oraz referat w czasie konferencji: SMC, System Modelling
Control, Zakopane, Poland, 1-5.05.1995

2. Grabczewski K, L. Paulson, Mechanising Set Theory: Cardinal Arithmetic and the Axiom of
Choice, University of Cambridge Computer Laboratory, Technical Report no. 377 (1995).

3. Paulson L, Grabczewski K, Mechanising Set Theory: Cardinal Arithmetic and the Axiom of
Choice, Proc. of the Isabelle Users Workshop, University of Cambridge 18-19.09.1995.

4. Grabczewski K, L. Paulson, Mechanising Set Theory: Cardinal Arithmetic and the Axiom of
Choice, Journal of Automated Reasoning 1996 (in print)

1.4 Badania w zakresie dydaktyki wspomaganej metodami komputerowymi (w
ramach grantu biura ,TEMPUS”, koordynator: prof. W. Duch.)

W ramach programu ,Komputerowo wspomagana edukacja” (JEP 33-40) finansowa-
nego przez biuro TEMPUS (trzeci rok 1994/95 naktady 309.900 ecu) prowadzone
byty badania w zakresie komputerowych metod wspomagania dydaktyki. Program
obejmuje wspétprace UMK z University of Cambridge i University of Leeds w Wiel-
kiej Brytanii, Paul Sabatier University i Universite de Reims we Francji, oraz Instytu-
tem Astrofizyki Maxa Plancka i Politechnikg Monachijskg. Koordynatorem catego
programu jest prof. W. Duch. Katedra Metod Komputerowych koordynuje szeroki
program wspotpracy w zakresie komputerowego wspomagania dydaktyki réznych
dziedzin. Interesujgce programy dydaktyczne powstaty dla potrzeb fizyki, psyc-
hologii, chemii, biologii i geografii.

W ramach tego programu prowadzono badania nad zastosowaniem hiperteksto-
wych systemdéw multimedialnych w edukacji. Mgr H. Mattek pracowata w 1995 roku
przez kolejny semestr nad tym tematem w czasie stazu w Cambridge, w Department
of Theoretical Physics and Applied Mathematics, kontynuujgc opracowywanie pro-
gramu komputerowego w wersji polskiej po powrocie na UMK. Na zamdwienie Sro-
dowiska zajmujgcego sie edukacijg prof. Duch napisat szereg artykutéw dotyczacych
globalnych sieci komputerowych i mozliwosci zastosowan komputerdw w réznych
dziedzinach nauki. Czescig programu ,Komputerowo wspomagana edukacja’ jest
réwniez praca nad nowymi programami nauczania w zakresie rozwoju komputero-
wych gatezi tradycyjnych kierunkdw studidéw i tworzenia nowych kierunkéw studiow.
Dokonalismy gruntownej reformy programdw nauczania na Wydziale Fizyki i Astro-
nomii i bedziemy pracowa¢ nad nowymi programami nauczania w nadchodzacych
latach.

Publikacje zwigzane z tematem:

1. Duch W, Sieci globalne w nauce i kulturze, cz. I-lll. Gtos Uczelni nr. 4/95, s. 8-9; 5/95, s. 10-11;
6/95, s. 10-11
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Duch W, Sieci globalne w nauce i kulturze. Komputer w Szkole 2 (1995) 19-28

Duch W, Globalne sieci komputerowe w nauce i kulturze, Kultura i Edukacja 3 (1995) 145-162
Duch W, Zycie wewnetrzne komputeréw, Komputer w Szkole, 3-4 (1995) 19-27

Duch W, Mozliwosci sieci komputerowych, Torunskie Studia Dydaktyczne, 8 (1995)18-33

Duch W, Zastosowania komputeréw. W. Perspektywa edukacji z komputerem, red. B.
Siemieniecki, Wyd. Adam Marszatek (Torun-Ptock 1995), pp.9-38

Duch W, Sieci globalne w edukacji. W: Badania $rodowiska, red. J. Turto (Top Kurier, Torun
1995), pp. 151-155

Matek H, Rozwijanie multimedialnych materiatow dydaktycznych do nauczania matematyki w
Wielkiej Brytanii. Ogo6lnopolskie Sympozjum nt. Techniki komputerowe w przekazie
edukacyjnym, 29-30 wrze$nia 1995, Krakéw



