SPRAWOZDANIE Z DZIALALNOSCI NAUKOWO-BADAWCZEJ
KATEDRY METOD KOMPUTEROWYCH UMK
W ROKU 1999

. TEMATY BADAWCZE

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

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

4. Nie przekazano zadnych tematéw do wdrozenia.

5. Nie zaniechano realizacji zadnego tematu.

Il. CZESC OPISOWA

I1.1. Przyczyny zaniechania tematow prowadzonych i rozpocztych w 1999 roku.

W 1999 roku nie zaniechali$my realizacji zadnego tematu; jeden temat nie byt aktywnie realizowany,
ale sytuacja powinna sie zmieni¢ w 2000 roku.

I1.2. Krétka charakterystyka i podsumowanie wynikow uzyskanych w 1999 roku.

Problematyka badawcza KMK skoncentrowana jest wokét trzech grup tematycznych.

A) Interdyscyplinarny program badawczy dotyczacy metod inteligencji obliczeniowe;j
(computational intelligence), a w szczegolnosci szeroko pojetych zagadnienn modelo-
wania sieci neuronowych i systemoéw uczgcych sie.

Jest to czes$c¢ interdyscyplinarnego programu badawczego kierowanego przez prof. W. Ducha, finan-
sowanego w czesci dotyczacej zastosowan medycznych przez realizowany w 1999 roku grant KBN
~oystemy uczace sie w zastosowaniu do analizy danych medycznych i psychometrycznych” oraz w
czesci zwigzanej z kognitywistykg i modelami umystu, nie wchodzacej w tematyke grantu, przez ba-
dania wiasne i statutowe KMK. Szczegdtowy opis wielu projektow zwigzanych z modelowaniem sieci
neuronowych i innych systemdéw uczacych sie zamiesciliSmy na stronie WWW pod adresem:

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



Gtéwne zadania badawcze nalezgce do tej grupy tematycznej to:

I1.2.1 Modelowanie kongitywne (cognitive modeling).

Kognitywistyka (nauki o poznawaniu) nie istnieje jeszcze w Polsce jako odrebna dyscyplina badaw-
cza. Nasze prace w tym zakresie zmierzajg w kierunku empirycznie uzasadnionych teorii umystu w
oparciu 0 modele sieci neuronowych. Teoria ta powinna nie tylko byé pomocng w rozwigzaniu pod-
stawowych probleméw nauk o poznaniu lecz réwniez prowadzi¢ do nowych konstrukcji systemow
uczgcych sie. Zarysy takiej teorii, w postaci hipotez okre$lajgcych prawdopodobne zwigzki pomiedzy
zdarzeniami w mézgu i ich korelacji z percepcja, wyzszymi czynno$ciami poznawczymi i trescig Swia-
domosci, zostaty juz nakreslone w kilku pracach i wystgpieniach konferencyjnych. Matematyczne
metody opisu zdarzeh mentalnych wigzg sie z teorig uktadéw ztozonych w zastosowaniu do sieci neu-
ronowych z rekurencja.

Przy wspotpracy z Instytutem Neuropsychologii Maxa Plancka w Lipsku, gdzie magistrant prof. Ducha
spedzit 4 miesigce w letnim semestrze 1999 roku, pracujac nad metodg czynnikéw niezaleznych (ICA)
w zastosowaniu do analizy obrazéw fMRI. Mgr Jankowski spedzit 2 tygodnie na letniej szkole mode-
lowania koneksjonistycznego, zorganizowanej przez wydziat Psychologii Eksperymentalnej Oxford
University, korzystajgc ze wsparcia grantem z tej instytucji. Prof. Duch kontynuowat wspodtprace z
Instytutem Badan Psychologicznych Maxa Plancka w Monachium nad integracjg sensomotoryczng,
byt réwniez konsultantem poddawanego obecnie ocenie projektu Artificial Brain, powstatego w Tokyo
Institute of Technology. Nawigzat rowniez wspotprace z prof. T. Gedeonem i dr Andrew Cohenem z
Murdoch University, Zach. Australia, zajmujacych sie modelami systemdéw o wielkiej ztozonosci, po-
rownywalnej ze ztozonoscig ludzkiego mézgu. Prof. Duch kilkukrotnie odwiedzit rowniez Instytut Bio-
logii Eksperymentalnej PAN, nawigzujac kontakt z prof. Andrzejem Wroblem, kierownikiem pracowni
badan ukfadu wzrokowego.

Prof. Duch napisat prace przeglagdowg na temat zastosowania sieci neuronowych do modelowania
syndroméw neuropsychologicznych i choréb psychicznych. wygtosit tez na ten temat referat dla psy-
chiatréw zrzeszonych w Pomorsko-Kujawskim Towarzystwie Psychiatrycznym. Takie modele wyma-
gajg uproszczonego opisu zachowania si¢ sieci w postaci ewolucji automatéw skonczonych a w nie-
ktérych przypadkach w postaci regut logicznych. W szczegdlnosci badamy metody upraszczania opi-
su ztozonych uktadéw dynamicznych, takich jak zbiér neurondéw, zamierzajgc znalez¢ serie systema-
tycznych przyblizen, pozwalajgca na uzasadnienie przejs¢ pomiedzy modelami na réznym poziomie
szczegotowosci (od zjawisk bioelektrycznych na btonach komérkowych do opisu duzych grup neuro-
néw). Mgr Jankowski opracowat neuronowg konstrukcje maszyny Turinga. Mamy nadzieje na stwo-
rzenie dobrego, opartego na sieciach neuronowych, modelu tworzenia sie reprezentacji mentalnych.

Prof. Duch przewodniczy komitetowi naukowemu utworzonego przy wspotpracy z logikami, filozofami i
pedagogami z UMK pisma, ,Kognitywistyka i media w edukac;ji”. W 1999 roku ukazat sie drugi numer
(okoto 300 stron) a trzeci jest w druku. Pismo to ma na celu integracje $rodowiska osob interesuja-
cych sie kognitywistyka w Polsce. Prof. Duch pracuje réwniez nad serig ksigzek stanowigcych wpro-
wadzenie do kognitywistyki. Notatki do tych ksigzek i wyktadu bedacego wstepem do kognitywistyki,
integrujgcego wiadomosci dotyczace filozofii, neurofizjologii, psychologii poznawczej i sieci neurono-
wych, zostaty udostepnione w Internecie.

Wspdlnie z pracownikami z innych jednostek UMK dazymy do powotalismy specjalizacje kognitywng
w ramach filozofii. Jest to pierwszy krok w strone powstania nowego, interdyscyplinarnego kierunku
studiéw specjalnych w tym zakresie. Stuzg temu ,konwersatoria kognitywne”, organizowane przy ak-
tywnej wspdtpracy naszej Katedry na UMK, oraz utworzenie w najblizszej przysziosci Centrum Nauk
Kognitywnych.

Ostatnie publikacje zwigzane z tematem to:

1. Duch W, Kucharski T, Gomuta J, Adamczak R, Metody uczenia maszynowego w analizie danych
psychometrycznych. Zastosowanie do wielowymiarowego kwestionariusza osobowos$ci MMPI-
WISKAD (Torun, Marzec 1999; 650 str., ISBN 83-231-0986-9)

2. Duch W (2000) Sieci neuronowe w modelowaniu zaburzen neuropsychologicznych i choréb psy-
chicznych.



Biocybernetyka 2000, Tom 6: Sieci neuronowe (red. W. Duch, J. Korbicz, L. Rutkowski i R. Tade-
usiewicz), rozdz. 11.18, pp. XXx-yyy

3. Duch W, Duch i dusza, czyli prehistoria kognitywistyki.
Kognitywistyka i Edukacja Medialna 1 (1999) pp. 7-38

4. Duch W (1999) Jaka teoria umystu w petni nas zadowoli?
Kognitywistyka i Edukacja Medialna 2: xxx-yyy

5. Duch W, What constitutes a good theory of mind?
Foundations of Science (wystane)

6. Duch W, Conscious mind as a limit of brain-like computing.
Minds and Machines (wystane).

1.2.2 Rozwdj teorii i zastosowan systeméw neurorozmytych.

Prowadzono dalsze prace nad uniwersalnym systemem neurorozmytym, Feature Space Mapping
(FSM). Systemy neurorozmyte uczg sie tak, jak sieci neuronowe a jednoczesnie mogg korzysta¢ z
regut logiki rozmytej i klasycznej, pozwalajgcych na sekwencyjne procesy rozumowania wraz z uzy-
ciem predefiniowanej wiedzy w modelach uczgcych sie, podobnie jak robi sie to w systemach eks-
pertowych. Testowano i rozwijano oprogramowanie systemu FSM opartego na wiasnym, oryginalnym
podejsciu do systemdw neurorozmytych, zainspirowanym przez model umystu oparty na przestrze-
niach psychologicznych. Rozwdj systemu FSM w zastosowaniach do aproksymacji i klasyfikacji
wchodzi w zakres dwdch prac doktorskich, mgr Adamczaka i ukonczonej w 1999 roku pracy mgr Jan-
kowskiego. Czes$¢ dotyczgca logiki rozmytej i mozliwo$ci wykorzystania tego systemu w procesach
wnioskowania, jako systemu ekspertowego, bedzie rowniez tematem niezaleznej pracy doktorskiej.

W 1999 roku rozwijano oprogramowanie systemu FSM, implementujac i testujgc algorytmy dotyczace
stabilizacji modeli (u$redniania wynikéw po wielu réznych modelach), ulepszania metod inicjalizaciji
parametrow sieci, traktowania zmiennych symbolicznych i wartosci brakujgcych oraz zastosowan
FSM do odkrywania regut logicznych w ztozonych bazach danych. Testowano algorytmy obracania
konturéw decyzyjnych zlokalizowanych funkcji dyskryminacyjnych — oprdécz rozwinigtego w naszej
grupie systemu IncNet jest to jedyny system neuronowy, ktéry za pomocg N parametréw moze doko-
nac¢ obrotu konturéw decyzyjnych w wielowymiarowej przestrzeni cech w czasie uczenia. Sie¢ FSM
zastosowalisSmy do wspomagania diagnoz medycznych i psychometrycznych, osiggajgc bardzo dobre
wyniki. Rozwinieto réwniez dziatajgcy w systemie Unix i Windows 9x graficzny interfejs do naszego
oprogramowania.

Ostatnie publikacje zwigzane z tematem to:

1. Adamczak R, Duch W (2000) Model FSM w zastosowaniu do klasyfikacji.
Biocybernetyka 2000, Tom 6: Sieci neuronowe (red. W. Duch, J. Korbicz, L. Rutkowski i R.
Tadeusiewicz), rozdz. 111.26, pp. XXX-yyy

2. Duch W, Jankowski N (1999) Survey of neural transfer functions, Neural Computing Surveys (w
korekcie)

3. Duch W, Korczak J (1999) Optimization and global minimization methods suitable for neural net-
works, Neural Computing Surveys (po wstepnych recenzjach)

4. Duch W, Kucharski T, Gomuta J, Adamczak R, Metody uczenia maszynowego w analizie danych
psychometrycznych. Zastosowanie do wielowymiarowego kwestionariusza osobowos$ci MMPI-
WISKAD (Torun, Marzec 1999; 650 str., ISBN 83-231-0986-9)

11.2.3 Odkrywanie wiedzy w bazach danych za pomoca metod inteligencji obliczeniowej

W dalszym ciggu rozwijaliSmy metody odkrywania wiedzy dzieki ekstrakcji regut logicznych z danych
treningowych za pomocg sieci neuronowych, drzew decyzji i metod globalnej optymalizacji. Jest to
czes¢ bardzo modnej obecnie dziedziny, okreslanej jako ,data mining”, czyli dogtebna analiza danych
lub odkrywanie wiedzy w bazach danych. Oprécz systemu FSM stosujemy w tym celu algorytm C-



MLP2LN dla wielowarstwowych perceptronéw trenowanych metodg wstecznej propagacji. Rozwineli-
Smy tez nowe metody ekstrakcji regut oparte na kryterium separowalnosci (SSV), prowadzogce do
bardzo uzytecznego drzewa decyzyjnego, zastosowaliSmy sieci neuronowe o dyskretnych parame-
trach (wagach i progach), trenowane za pomocg algorytméw szukania wigzka zamiast klasycznych
algorytmoéw gradientowych, oraz metody oparte na szukaniu charakterystycznych prototypéw, wyko-
rzystujgce nowe miary podobienstwa.

Wyniki tych badan prezentowane byty w najlepszych pismach i na kilku prestizowych konferencjach
naukowych. Niektore zestawy odkrytych przez nas regut przechowywane sg jako wzorcowe (bench-
mark) w dostepnym przez Internet repozytorium baz danych do testowania metod uczenia maszyno-
wego na Uniwersytecie Kalifornijskim w Irvine. W ramach grantu KBN przeanalizowali$my r6zne dane
medyczne zbierane w kraju i za granicg oraz dane psychometryczne zbierane gtéwnie na naszym
Uniwersytecie. Otrzymane przez nas reguty pozwolity stworzy¢ system ekspertowy do wspomagania
diagnoz psychometrycznych, uzywany obecnie w praktyce w Akademickiej Przychodni Lekarskiej
UMK.

Temat ten rozwijany jest przy wspoétpracy z prof. Y. Hayashi z Meiji University, Tokyo, prof. M. Ishika-
wa z Kyushu Institute of Technology, prof. N. Kasabovem z University of Otago, Nowa Zelandia oraz
prof. J. Zytkowem z University of North Carolina, USA.

Publikacje:

1. Duch W, Adamczak R, Grabczewski K, Zal G, Hayashi Y (1999) Fuzzy and crisp logical rule
extraction methods in application to medical data.
Computational Intelligence and Applications. Springer (Studies in Fuzziness and Soft Computing,
Vol. 41, ed. P.S. Szczepaniak) 1999, pp. 593-616

2. Duch W, Adamczak R, Grgbczewski K (1999) Neural optimization of linguistic variables and
membership functions.
International Conference on Neural Information Processing (ICONIP'99), Perth, Australia, Nov.
1999, Vol. Il, pp. 616-621

3. Duch W, Adamczak R, Grgbczewski K, Neural methods for analysis of psychometric data.
Proc. of the Intern. Conference on the Engineering Applications of Neural Networks '99, Warsaw,
13-15.09.1999, pp. 45-50

4. Duch W, Adamczak R, Grgbczewski K, Methodology of extraction, optimization and application of
crisp and fuzzy logical rules. IEEE Transactions on Neural Networks (w druku, marzec 2000)

5. Duch W, Adamczak R, Grgbczewski K (1999) Optimization of logical rules derived by neural pro-
cedures, 1999 International Joint Conference on Neural Networks, Washington, July 1999, paper
no. 741 (6 str)

6. Duch W, Adamczak R, Grgbczewski K, Methodology of extraction, optimization and application of
logical rules, Intelligent Information Systems VIII, Ustron, Poland, 14-18.06.1999, pp. 22-31

7. Duch W, Gragbczewski K (1999) Searching for optimal MLP,
Fourth Conference on Neural Networks and Their Applications, Zakopane, May 1999, pp. 65-70

8. Gragbczewski K, Duch W (1999) A general purpose separability criterion for classification systems,
Fourth Conference on Neural Networks and Their Applications, Zakopane, May 1999, pp. 203-208

9. Grabczewski K, Duch W, Adamczak R (2000) Neuronowe metody odkrywania wiedzy w danych.
Biocybernetyka 2000, Tom 6: Sieci neuronowe (red. W. Duch, J. Korbicz, L. Rutkowski i R. Tade-
usiewicz), rozdz. 111.20, pp. XXxX-yyy

10. Duch W, Kucharski T, Gomuta J, Adamczak R, Metody uczenia maszynowego w analizie danych
psychometrycznych. Zastosowanie do wielowymiarowego kwestionariusza osobowos$ci MMPI-
WISKAD (Torun, Marzec 1999; 650 str., ISBN 83-231-0986-9)

I1.2.4 Rozwoj nowych algorytméw uczenia sieci neuronowych

Kontynuowalismy prace nad nowymi modelami sieci neuronowych i nowymi procedurami uczenia.



a) Opracowano taksonomie funkgji transferu w sieciach neuronowych i podano argumenty za uzna-
niem wyboru funkcji transferu za zagadnienie rdwnie wazne co algorytmy uczenia i nowe architektur
sieci neuronowych. Podano caty szereg nowych, nie stosowanych dotychczas funkcji transferu.

b) Wprowadzono nowy model sieci neuronowych o architekturze MLP, w ktérym wszystkie parametry
sg dyskretne i kodowane sg z coraz wiekszg rozdzielczoscig. Model S-MLP uczony jest za pomocg
algorytméw szukania wigzka zamiast gradientowych algorytméw wstecznej propagacji. Model ten
znajduje bardzo proste rozwigzania i nadaje sie réwniez do odkrywania regut logicznych w danych.

¢) Rozwijano nowe metody inicjalizacji sieci neuronowych. Brak dobrego punktu startu powoduje trud-
nosci w zbieznosci algorytméw uczenia si¢ oraz problemy z doborem wtasciwej architektury. W ra-
mach pracy magisterskiej zbadano mozliwosci zastosowania znanych z statystyki wielowymiarowe;j
metod dyskryminacji Fishera i dyskryminacji liniowej. Metody te pozwalajg na okreslenie zaréwno
liczby neuronéw, wartosci wag i progédw a takze pozwalajg na optymalizacje nachylen sigmoid dla
indywidualnych neuronéw. W niektorych przypadkach po inicjalizacji sie¢ rozwigzuje problemy klasyfi-
kacyjne bez dalszego uczenia si¢ ale obserwujemy réwniez pogarszanie sie wynikow klasyfikacji przy
jednoczesnie malejacym Sredniokwadratowym biedzie uczenia. Zjawisko to jest badane na prostych
modelach — prawdopodobnie wymagane sg inne funkcje kosztu.

d) Dokonano przegladu metod globalnej minimalizacji w zastosowaniu do uczenia sieci neuronowych.
Przy wspotpracy z Department of Atrtificial Intelligence, Louis Paster Universite w Strasbourgu (grupa
ta specjalizuje sie w zastosowaniach algorytméw genetycznych do optymalizacji struktur sie-
ci)napisano i rozszerzono prace przeglagdowg napisang wspolnie na ten temat — praca uzyskata po-
zytywne recenzje wstepne w bardzo wymagajacym pismie. Przy wspotpracy z Swinburne University of
Technology w Melbourne, Australia, pracowano nad algorytmami rojowymi (swarm optimization) w
zastosowaniu do sieci MLP.

e) Wprowadzono nowe, bardzo obiecujgce algorytmy sieci D-MLP (Distance-based MLP), ktére ope-
rujg catkiem odmiennymi granicami decyzji dzieki zmianie funkcji aktywacji na funkcje odlegtosci, kto-
re w ogolnosci sg funkcjami nieeuklidesowymi. Opisano oparty na klasteryzacji algorytm inicjalizacji
tych sieci.

Publikacje zwigzane z tym tematem:

1. Duch W, Jankowski N (1999) Survey of neural transfer functions,
Neural Computing Surveys 2: 163-213

2. Duch W, Adamczak R, Diercksen GHF (1999) Neural Networks in non-Euclidean spaces.
Neural Processing Letters 10: 201-210

3. Duch W, Adamczak R, Diercksen GHF (1999) Distance-based multilayer perceptrons.
Computational Intelligence for Modeling Control and Automation. Neural Networks and Advanced
Control Strategies. Ed. M. Mohammadian, |I0S Press, Amsterdam, pp. 75-80

4. Duch W (1999) Alternatives to gradient-based neural training and optimization,
Fourth Conference on Neural Networks and Their Applications, Zakopane, May 1999, pp. 59-64

5. Duch W, Adamczak R (1999) Neural networks in non-Euclidean metric spaces,
1999 Int. Joint Conference on Neural Networks, Washington, July 1999, paper no. 740 (6 str)

6. Duch W, Gragbczewski K (1999) Searching for optimal MLP,
Fourth Conference on Neural Networks and Their Applications, Zakopane, May 1999, pp. 65-70

7. Duch W, Adamczak R, Diercksen GHF (1999) Neural Networks from Similarity Based Perspec-
tive.
New Frontiers in Computational Intelligence and its Applications. Ed. M. Mohammadian, 10S
Press, Amsterdam (w druku 6/1999)

1.2.5 Zastosowanie metod inteligencji obliczeniowej do analizy danych medycznych i psy-
chometrycznych.

Badania te prowadzono przede wszystkim w oparciu o realizowany w 1999 roku grant KBN dotyczacy
analizy danych medycznych w oparciu o rozwijane przez nas metody typu sieci neuronowych, metod
opartych na podobienstwie i metod ekstrakcji regut logicznych z danych.



Korzystajac z publicznie dostepnych medycznych baz danych oraz z danych otrzymanych z polskich,
niemieckich i japonskich osrodkéw naukowych osiggneli§my bardzo dobre rezultaty, w niektorych
przypadkach otrzymujac najlepsze z dotychczas publikowanych wynikéw. PlanowaliSmy wydanie
ksigzki poswieconej poréwnaniu wielu metod w zastosowaniu do trudnego problemu praktycznego,
analizy danych dotyczgcych choréb watroby, ale projekt ten nieco sie opdznit ze wzgledu na trudnosci
z wstepnym opracowaniem danych przez lekarzy. W oparciu o zebrane przez wspotpracujacych z
nami psychologéw dane psychometryczne opracowano system wspomagajacy diagnozy psychome-
tryczne, ktéry przyjmuje wyniki testow na skanowanych formularzach i dostarcza prawdopodobienstw
dla 27 rodzajow zaburzeh wraz z werbalng interpretacjg najbardziej prawdopodobnych z nich.

Zastosowano algorytm analizy czynnikéw gtéwnych i czynnikéw niezaleznych do interpretacji obrazéw
otrzymanych za pomocg funkcjonalnego rezonansu magnetycznego (fMRI). Niestety doktorant, ktory
rozpoczat prace nad tym obiecujgcym tematem odszedt do lepiej ptatnej pracy wkrotce po rozpocze-
ciu badan.

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. XXX-yyy

2. Duch W, Inteligentne metody szukania informacji medycznych.
IV Konferencja Internetu Medycznego, 12-13.11.1999 (materiaty na CD-ROMie)

3. Duch W, Sztuczna Inteligencja w Medycynie. Materiaty dla kursu zaawansowanego projektu Me-
duni, http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/ref/ai-med/index.html

4. Duch W, Adamczak R, Gragbczewski K, Zal G, Hayashi Y (1999) Fuzzy and crisp logical rule ex-
traction methods in application to medical data.
Computational Intelligence and Applications. Springer (Studies in Fuzziness and Soft Computing,
Vol. 41, ed. P.S. Szczepaniak) 1999, pp. 593-616

5. Duch W, Kucharski T, Gomuta J, Adamczak R, Metody uczenia maszynowego w analizie danych
psychometrycznych. Zastosowanie do wielowymiarowego kwestionariusza osobowos$ci MMPI-
WISKAD (Torun, Marzec 1999; 650 str., ISBN 83-231-0986-9)

6. Duch W, Adamczak R, Grgbczewski K, Neural methods for analysis of psychometric data.
Proc. of the Intern. Conference on the Engineering Applications of Neural Networks '99, Warsaw,
13-15.09.1999, pp. 45-50

7. Jankowski N, Approximation and classification in medicine with IncNet neural networks.
In: Machine Learning and Applications. Workshop on Machine Learning in Medical Applications,
pages 53-58, Greece, July 1999

11.2.6 Ontogeniczne sieci neuronowe

Badania te, wspierane w 1999 roku grantem promotorskim, rozpoczeto przy wspotpracy z dr Visaka-
nem Kadirkamanathanem z Computer Science Department, University of Sheffield. Prowadzono dal-
sze prace nad ontogenicznym modelem sieci heuronowej (zmienna liczba neuronéw) IncNet, badajgc
kryteria oceny optymalnej ztozonosci sieci w zaleznosci od danych. Kryteria te zastosowa¢ mozna do
innych sieci neuronowych, w szczegolnosci sieci typu RBF i FSM.

Uzyskano doskonate rezultaty w ramach uproszonej metody uczenia sieci IncNet opartej na filtrze
Kalmana, w szczegolnosci w zastosowaniu do klasyfikacji danych medycznych. Prace naukowe wy-
konane w ramach tej wspotpracy sg czescig pracy doktorskiej mgr Jankowskiego, zakonczonej we
wrzesniu 1999 roku.

Publikacje zwigzane z tym tematem:

1. Duch W, Adamczak R, Grgbczewski K, Jankowski N (2000)
Neural methods of knowledge extraction,
Control and Cybernetics (wystane)



2. Duch W, Grgbczewski K, Jankowski N, Adamczak R (1999)
Optimization and interpretation of rule-based classifiers.
Intelligent Information Systems [1S'2000 (wystane 12/99)

3. Duch W, Jankowski N (1999) Taxonomy of neural transfer functions.
International Joint Conference on Neural Networks IJCNN 2000 (wystane 12/99)

4. Jankowski N, Approximation and classification in medicine with IncNet neural networks.
In: Machine Learning and Applications. Workshop on Machine Learning in Medical Applications,
pages 53-58, Greece, July 1999

5. Jankowski, N.
Sieci ontogeniczne i ich zastosowanie do klasyfikacji danych medycznych.
Praca doktorska, KMK UMK, Torun 1999

6. Jankowski N, Approximation with RBF-type neural networks using flexible local and semi-local
transfer functions. In 4™ Conference on Neural Networks and Their Applications, Zakopane, Po-
land, 5/1999, pp. 77-82.

7. Jankowski N, Duch W (2000) Ontogeniczne sieci neuronowe.
Biocybernetyka 2000, Tom 6: Sieci neuronowe (red. W. Duch, J. Korbicz, L. Rutkowski i R. Tade-
usiewicz), rozdz. 1.8, pp. XXx-yyy

1.2.7 Wizualizacja i redukcja wymiarowosci danych

W oparciu o nowe algorytmy minimalizacji dla skalowania wielowymiarowego (MDS) opracowano
program do interakcyjnej wizualizacji wielowymiarowych danych. Poréwnano rézne metody redukc;ji
wymiarowo$ci i ich przydatno$¢ do okreslania najwazniejszych cech lub ich nieliniowej kombinaciji.
Zbadano mozliwosci wizualizacji granic decyzji klasyfikatorow.

Badania te stanowig czes¢ pracy doktorskiej A. Nauda. Jego program do wizualizacji danych ma juz
duze mozliwosci (publikacje sg w przygotowaniu), np. pozwala on na zakreslenie na ekranie lub wy-
bér dowolnego obszaru wokét jakiego$ wektora i powiekszenie tego obszaru z przeliczaniem opty-
malnych potozen oglagdanych wektoréw, dodawanie punktéw z gaussowskiego rozktadu wokot wekto-
réw z danymi, co pozwala uwidoczni¢ granice decyzji.

1.2.8 Alternatywne podejscie do uktadéw adaptujacych sie

Naszym celem jest integracja wielu metod inteligencji obliczeniowej, wyrastajgcych z metod uczenia
maszynowego (machine learning, ML), neuronowych metod uczenia, statystyki wielowymiarowej, i
innych dziedzin. Integracji tej mozna dokona¢ w oparciu o metody oparte na podobienstwie (SBM,
Similarity Based Methods). Udato sie nam pokazaé, ze odpowiednia parametryzacja prawdopodo-
bienstwa klasyfikacji pozwala ujecie w ramach jednego schematéw wszystkich wariantéw metody
najblizszych sgsiadow, adaptacyjnych metod kwantyzacji wektorowej, sieci neuronowych na radial-
nych funkcjach bazowych i bardziej egzotycznych modeli klasyfikacyjnych, takich jak model Restricted
Coulomb Energy Leona Coopera.

Z teorii wynika szereg zupetnie nowych algorytméw, implementowanych i testowanych obecnie w
ramach pracy doktorskiej przez mgr K. Grudzihskiego. Pracujemy nad oprogramowaniem SBL (Simi-
larity-Based Learner), ktére pozwoli na automatyczne wybranie jednej z wielu metod mieszczacych
sie we wspolnym schemacie, metody najlepiej dziatajgcej dla konkretniej bazy danych. Nie bedzie
wiec to adaptacja jednego modelu do konkretnego przypadku, tak jak sie to dzieje w dotychczas sto-
sowanych algorytmach inteligencji obliczeniowej, ale raczej poszukiwanie najlepszego modelu w
przestrzeni wszystkich modeli, jakie sie da w ramach dostepnych srodkéw utworzy¢. W szczegolnosci
w 1999 roku testowano metody selekcji i wazenia cech, wyboru optymalnych funkcji odlegtosci, oraz
metody wyboru odpowiednich wektorow referencyjnych. Stworzono roéwniez interfejs graficzny do
programu SBL.

NapisaliSmy na ten temat szereg prac i dgzymy do rozwiniecia zintegrowanego pakietu programéw
komputerowych, opartych na opracowanych przez nas algorytmach, stuzgcego do dogtebnej analizy
danych (data mining).



Publikacje zwigzane z tym tematem:

1. Duch W, Grudzinski K (1999) Search and global minimization in similarity-based methods.
1999 International Joint Conference on Neural Networks, Washington, July 1999, paper no. 742
(6 str)

2. Duch W, Grudzinski K (1999) The weighted k-NN method with selection of features and its neural
realization. Fourth Conference on Neural Networks and Their Applications, Zakopane, May 1999,
pp. 191-196

3. Duch W, Adamczak R, Grgbczewski K, Methodology of extraction, optimization and application of
logical rules, Intelligent Information Systems VIII, Ustron, Poland, 14-18.06.1999, pp. 22-31

4. Duch W, Grudzinski K, Weighting and selection of features in Similarity Based Methods.
Intelligent Information Systems VIII, Ustron, Poland, 14-18.06.1999, pp. 32-36

5. Duch W, Grudzinski K (2000) Sieci Neuronowe i Uczenie Maszynowe: proba integracji.
Biocybernetyka 2000, Tom 6: Sieci neuronowe (red. W. Duch, J. Korbicz, L. Rutkowski i R. Tade-
usiewicz), rozdz. 111.21, pp. XxXx-yyy

6. Grudzinski K, Duch W (1999) SBL-PM: A Simple Algorithm for Selection of Reference Instances
for Similarity Based Methods.
Intelligent Information Systems 11S'2000 (wystane 12/99)

11.2.9 Inteligentne oprogramowanie dla potrzeb chemii komputerowe;.

Projekt “Intelligent support for computational chemistry" realizowany w ramach programu wspotpracy
COST Unii Europejskiej w poprzednich latach nie poczynit wielkich postepéw. Rola grupy prof. Ducha
miata sie ograniczaé tylko do czesci projektu zwigzanej ze sztuczng inteligencja, opracowania regut
dla systemu eksperckiego na podstawie analizy przyktadowych obliczeh za pomocg algorytmow neu-
ronowych. Kwestie opracowania oprogramowania numerycznego i graficznego interfejsu uzytkownika
rozwijane sg przez pozostatych uczestnikédw tego projektu. Nadal brakuje nam duzej bazy danych
przyktadowych obliczen. W 1998 roku powstata niewielka baza obliczerh wykonanych metoda sprze-
zonych klasterow. Baza ta zostata przeanalizowana przez nasz zespét ale jest za mata by znalezé
praktyczne zastosowanie.

Nie zamykamy tego projektu ze wzgledu na aktywnos¢ pozostatych jego uczestnikow i mozliwosci
przeksztatcenia go w szerszy projekt europejski, dotyczacy analizy baz danych w astronomii, fizyce,
chemii i medycynie.

B) Metody fizyki i chemii komputerowej rozwigzywania rownan opisujacych
witasnosci i zachowanie si¢ atomoéw i czasteczek.

Prof. J. Wasilewski ze wspétpracownikami prowadzit badania w ramach tematu: ,Struktura energe-
tyczna matych czgsteczek”. Wspotpracowat w ramach tej tematyki takze z zespotem prof. A. J. Sad-
leja z Wydziatu Chemii UMK. Uczestniczyt tez w badaniach kierowanych przez prof. K. Jankowskiego
z Instytutu Fizyki UMK, dotyczacych nowych metod opisu efektéw korelacji elektronowej w stanach
niezamknigto-powtokowych atomow i czgsteczek. Zespodt prof. Wasilewskiego pracuje réwniez nad
symulacjami komputerowymi w fizyce atomowo-molekularnej, szczegdlnie nad modelowaniem od-
dziatywania czgsteczek z powierzchniami krystalicznymi.

Dr J. Meller prowadzit badania przede wszystkim nad rozwojem metod dynamiki molekularnej w za-
stosowaniu do symulacji biatek przy wspétpracy z prof. Ronem Elberem, jednym z najlepszych spe-
cjalistbw w tej dziedzinie w skali Swiatowej. Poza tym zajmowat sie rozwijaniem metod obliczenio-
wych, algorytméw i programoéw komputerowych pozwalajgcych uwzglednia¢ korelacje elektronowg
pod ogdélnym hastem ,Rozwéj metod oddziatywania konfiguracyjnego i metod pokrewnych” w ramach
badan wtasnych i statutowych, wspotpracujac z osrodkami zagranicznymi w Franciji, Izraelu i Japonii.

Najwazniejsze uzyskane wyniki w tej grupie tematéw to:



1.2.10 Teoretyczne badania struktury energetycznej matych czasteczek (prof. Wasilewski).

Kontynuowano badania standéw oscylacyjnych i efektéw sprzezenia oscylacyjno-rotacyjnego w matych
czagsteczkach metodami wykraczajagcymi poza elementarne przyblizenie harmoniczne. Rozpoczeto
takze badania stanéw oscylacyjno-rotacyjnych metodami pseudospektralnymi. Wymieniona tematyka
wchodzi m. innymi w zakres pracy doktorskiej mgr S. Zelka.

W oparciu o prace grupy Lighta zbudowano zespd6t programéw komputerowych realizujgcych podej-
Scie Discrete Variable Representation (DVR) do numerycznego wyznaczania pozioméw oscylacyj-
nych czasteczek dwu- i tréj-atomowych. Przebadano stabilno$¢ numeryczng algorytmoéw w réznych
warunkach. W podejsciu DVR wyznaczono poziomy oscylacyjno-rotacyjne uktadéw HeNe+ i HeAr+,
oraz poziomy oscylacyjne (z petnym uwzglednieniem efektéw anharmonicznych i ruchéw o duzych
amplitudach) uktadéw LiCN, LINC, HNS, HSN, SO,. Podobng analize przeprowadzono dla bardzo
doktadnych powierzchni stanéw: podstawowego i nizszych wzbudzonych cgsteczni H,O, uzyskanych
systemem MOLCAS w zespole prof. Sadleja. Wyniki tych obliczen wigczone zostang do kilku publika-
cji. Dla czgsteczki SO, przeprowadzono szczegotowe poréwnanie wynikéw otrzymywanych dla po-
wierzchni CAS SCF i przy zastosowaniu metod funkcjonatéw gestosci (DFT) z réznymi funkcjonatami.

Publikacje:

« L. Cyrnek. S. Zelek, J. Wasilewski, Anharmonic Effects for the Vibrational Levels of SO, (*A;), 5-
th International Conference Computers & Chemistry, Szklarska Poreba, 1-6.07.1999 - komunikat

Kontynuowano badania teoretyczne nizszych stanéw elektronowych glioksalu (Czosz) przy zastoso-

waniu roznych wariantéw metody funkcjonatéw gestosci (DFT). Do wyznaczenie powierzchni otwart-
powtokowego 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 wspodtpracy miedzynarodowej najnowszg
technikg ,zwolnionej fluorescencji” (slow fluorescence). Wyniki te wchodzg w zakres pracy doktorskiej
mgr S. Zelka, czes¢ jest juz przyjeta do publikaciji

Publikacje

1. S. Zelek, J. Wasilewski, J. Heldt, Density Functional Study of the S, (X 'A) and T; (a °A,) States
of the Glyoxal Molecule, Computers & Chemistry (1999) - przyjeta do druku

2. S. Zelek, J. Wasilewski, J. Heldt, Density Functional Study of the S, (X 'Ay) and T; (a °A,) States
of the Glyoxal Molecule. 5-th International Conference Computers & Chemistry, Szklarska Pore-
ba, 1-6.07.1999 - komunikat

[1.2.11 Symulacje komputerowe w fizyce  atomowo-molekularnej (badania wtasne, prof. Wasi-
lewski z zepotem):

Prowadzono prace rozpoznawcze i studialne w nastepujacych kierunkach: oddziatywanie tlenu mole-
kularnego z atomami i matymi czgsteczkami; zastosowanie roznego typu funkcjonatéw mieszanych w
metodzie DFT; zastosowanie metod DFT do opisu stanéw otwartopowtokowych.

Wykonano obliczenia krzywych potencjalnych dla stanéw X?Zy,, A 2y, ukladéw HeNe®, HeAr". Za-
stowano metode funkcjonatéw gestosci w wariancie "adiabatycznej kontynuacji®, dokonujgc repara-
metryzacji oryginalnego funkcjonatu Becke'go B3. Uzyto wysokiej klasy bazy funkcyjne typu cc-pvVQZ
(klasa "quadruple-zeta"), specjalnie poszerzone dla dobrego opisu polaryzowalnosci He w polu jonéw
dodatnich atoméw ciezkich; uwzgledniono sprzezenie spin-orbita. Otrzymane krzywe potencjalne
uzyte zostaty do wyznaczenia (metodg catkowania numerycznego) rodzin pozioméw oscylacyjno-
rotacyjnych, i na tej podstawie, poprzez analize Dunhama - zestawow statych molekularnych charak-
teryzujacych poszczegodlne stany elektronowe. Stosujgc stosunkowo proste i niekosztowne podejscie
typu DFT uzyskano ostatecznie odtworzenie znanych doswiadczalnie wartosci statych molekularnych
z doktadnoscig poréwnywalng z najlepszymi wynikami innych autoréw, obliczonymi przy uzyciu naj-
bardziej zaawansowanych metod molekularnej mechaniki kwantowej. Rézne stadia tego projektu
prezentowane byly na konferencjach, publikacja w przygotowaniu.

Publikacja:

M. Siédmiak, L. Cyrnek, J. Wasilewski: Two Lowest States of HeNe® and HeAr" lons. Calculations
Using the Density Functional Theory (DFT) and the Discrete Variable Representation (DVR) ap-
proaches - w przygotowaniu do Chem. Phys. Letters.
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Kontynuowano szczegétowe badania nad modelowaniem zjawisk powierzchniowych w krysztatach
jonowych i nad teoretyczng analizg proceséw oddziatywania matych czasteczek z takimi powierzch-
niami. Badania te, rozpoczete w 1996 roku w ramach stazu prof. Wasilewskiego na Uniwersytecie w
Bochum (RFN), prowadzi dalej mgr M. Wierzbowska jako prace doktorskg. Zastosowano modele
elektrostatyczne dla opisu stwierdzonej doswiadczalnie kontrakcji struktury krysztatu przy powierzchni
i redystrybucji tadunku elektrycznego. Przebadano szereg modeli pola Madelunga o réznych rozmia-
rach i ksztattach. Ustalone zostaty wymagania dotyczace konstrukcji pola tadunkdéw, gwarantujgce
uzyskiwanie stabilnych wynikéw dla energii oddziatywania czasteczki z powierzchnia, takze w wypad-
ku znacznego przeniesienia tadunku lub adsorpcji jonu. Uzyskane w tym zakresie wyniki maja cha-
rakter pionierski. Analize te prowadzono na przyktadzie adsorpcji tlenu (atomowego, molekularnego, i
ich anionéw) na powierzchni Cr,O3 (0001), a nastepnie zastosowano do opisu adsorpcji potasu na tej
powierzchni. W roku 1999 wigkszos¢ prac prowadzona byta w zespole prof. Staemmlera na Wydziale
Chemii Uniwersytetu w Bochum (Niemcy), gdzie mgr Wierzbowska przebywata tgcznie 6 miesiecy (w
roku 1998 tgcznie 7 miesigecy) na stypendium Romana Herzoga (administrowanym przez Fundacje
Alexandra von Humboldta). Wynikiem jest gotowa praca doktorska, przedtozona Radzie Instytutu
Fizyki w grudniu 1999, komunikat konferencyjny oraz publikacja; dalsze publikacje sg w planie.

Publikacje

1. M. Wierzbowska, V. Staemmler, L. Cyrnek, J. Wasilewski. Adsorption of Small Molecules on the
Cr,05(0001) Surface. Sympozjum FAMO '99, Torun, 3.09.1999 — komunikat

2. W. Zhao, M. Asscher, M. Wilde, K. Al.-Shamery, H.-J. Freund, V. Staemmler, M. Wierzbowska
Phys. Rev. B (1999) — wystana

3. M. Wierzbowska, Ab initio Calculations for the Adsorption of Oxygen and Potassium on the
Cr,03(0001) Surface, praca doktorska, Torun, 1999

11.2.12 Opracowanie nowych metod opisu efektow korelacji elektronowe;j.

Badania te wykonywane byty w ramach grantu KBN (kierowanego przez prof. K. Jankowskiego z In-
stytutu Fizyki UMK), w realizacji ktérego uczestniczy prof. Wasilewski, oraz przez dr Mellera i prof.
Ducha w ramach badan statutowych.

Prowadzone byly badania uktadéw modelowych w ramach nowych wersji wieloreferencyjnych metod
sprzezonych klasteréw (MRCC - Multi-Reference Coupled Clusters) w sformutowaniach walencyjnie-
uniwersalnym, stanowo-uniwersalnym i stanowo-specyficznym. Badania dotyczyly wptywu bazy jed-
noczgstkowej (formy orbitali molekularnych) na zbiezno$¢ rozwiniecia klasterowego dla stanéw pod-
stawowych i wzbudzonych, ze szczegdlnym uwzglednienie wystepowania tzw. stanéw obcych (,intr-
uderow,,). Prof. Wasilewski jest aktywnym uczestnikiem seminarium naukowego dotyczgcego teorii
korelacji elektronowej i byt recenzentem rozprawy doktorskiej mgr Ireneusza Grabowskiego Prawie
liniowe metody sprzezonych klasterow dla standw niezamknietopowfokowych, przygotowanej w ra-
mach tej tematyki.

Dr Meller ukonczyt wspdlnie z prof. Duchem prace zwigzang z zakohczonym juz wczesniej tematem.
Prof. Duch wycofat sie z tych badan catkowicie po ukazaniu tej pracy. Dr Meller kontynuowat wspét-
prace z grupg z Tuluzy nad konsystentng wymiarowo wersjg metody oddziatywania konfiguracyjnego.

Publikacje:

1. Meller J, Duch W (1999) SGA derivation of matrix elements between spin-adapted perturbative
wavefunctions. International Journal of Quantum Chemistry 74: 123-133

2. Meller J, Malrieu J.P, Heully J.L, Size-consistent multireference Cl method through the dressing of
the norm of determinants, Journal of Chemical Physics (w druku)

3. Turowski M, Yamakawa N, Meller J, Kimata K, lkegami T, Hosoya K, Tanaka N and Thornton R,
Isotope effect on the hydrophobic interactions. Dispersion forces driven binding of protiated and
deuterated compounds to non-polar organic moieties.

J. of American Chemical Society (wystane)
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11.2.13. Rozwdj i zastosowania metod dynamiki molekularnej (dr J. Meller)

W ramach wspotpracy z grupa prof. Rona Elbera z Cornell University, gdzie dr Meller przebywat na
stazu w 1999 roku, oraz wspotpracy z Centrum Fritza Habera Uniwersytetu Hebrajskiego w Jerozoli-
mie, gdzie dr Meller odbyt 6-tygodniowy staz na przetomie 1998/1999 roku, kontynuowano badania
nad rozwojem algorytméw symulacyjnych typu dynamiki molekularnej oraz zastosowaniem tych algo-
rytméw do symulacji biatek na wielkg skale. Badania te prowadzono réwniez korzystajgc z grantu
UMK ,Klasyczne i kwantowe modele biatek hemowych” (J. Meller, gtéwny wykonawca) przy wspédt-
pracy z Instytutem Fizyki UMK. Przeprowadzono symulacje na wielkg skale zwijania sie peptydow,
osiggnieto réwniez bardzo ciekawe wyniki dla biatek blokujgcych wzrost pomidorow — artykut do pi-
sma Science jest obecnie w przygotowaniu.

Publikacje zwigzane z tym tematem:

1. Elber R, Meller J and Olender R, Stochastic Path Approach to Compute Atomically Detailed Tra-
Jectories: Application to the Folding of C Peptide,
Journal of Physical Chemistry B, 103 (1999) 899-911

2. Meller J (2000), Molecular Dynamics.
Encyclopedia of Life Sciences, Macmillan Reference Ltd (w druku)

C) Badania w zakresie dydaktyki wspomaganej metodami komputerowymi.

11.2.14. Badania w zakresie dydaktyki wspomaganej metodami komputerowymi.

Badania te prowadzg nasi wyktadowcy przy wspotpracy z prof. Duchem. Prof. Wasilewski wtozyt duzo
pracy w formutowania nowych programdéw nauczania nauk komputerowych (computational science)
oraz do reformy programu nauczania przedmiotow o charakterze informatycznym na Wydziale Fizyki i
Astronomii UMK. Przy wspdtpracy z pracownikami Centrum Ksztatcenia Komputerowego UMK po-
wstata publikacja dotyczgca programdw nauczania podstaw informatyki.

Utrzymujemy strony WWW dotyczgce wszystkich spraw zwigzanych z komputerami, fizykg kompute-
rowa, sieciami neuronowymi, sztuczng inteligencja, kognitywistyka, badaniami nad mézgiem. Wydane
w 1997 roku dwie ksigzki W. Ducha posiadajg rozbudowane i ciggle uaktualniane strony w Internecie
pod adresem WWW:

http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/book-fsk.html

z licznymi dowigzaniami do najnowszych informacji o poruszanych w nich tematach oraz do wyktadow
wprowadzajacych. Ze stron tych korzysta bardzo wiele 0sdb (licznik wskazywat ponad 7000 przy konh-
cu 1999 roku). Sg to pierwsze ksigzki nadajace sie jako podrecznik do dziedziny okre$lanej w krajach
anglosaskich mianem ,information science”, dotyczacej zastosowan komputeréw do przetwarzania
informacji, i w niektérych osrodkach akademickich juz znalazty takie zastosowanie.

Publikacja:

e Berndt-Schreiber M, Duch W, Kwiatkowska A, Polewczynski A, Skowronek K, R6znorodnos$¢
oferty nauczania w zakresie podstaw informatyki i technologii informatycznych jako szczegdine
wyzwanie dla szkofy wyzszej.

XV Konferencja ,Informatyka w Szkole”, Katowice, 24-27.09.1999, str. 84-87



lll. PUBLIKACJE

[11.1. W omawianym okresie ukazaty sie ogotem 38 prac, w tym:

oryginalnych prac badawczych: 22
podrecznikéw i skryptow: 0

publikacji naukowo-popularnych: 1
redakcji ksigzek naukowych, ttumaczen: 1
artykutéw, recenzji: 12

prac doktorskich: 2

[11.2. Liczba prac przyjetych do druku: 14

Prac wystanych: 9
[11.3. Przyktady publikacji zwigzanych z dziatalnoscig naukowg KMK:

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