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Zalgcznik Nr 1 do wniosku o finansowanie dziatalnosci statutowej
Katedry Metod Komputerowych UMK.

Informacja o prowadzonych w jednostce w sposob cigglty badaniach naukowych i
pracach badawczo-rozwojowych (z okresleniem dyscyplin i kierunkéw).

Katedra Metod Komputerowych jest jednostkg naukowo-dydaktyczng Uniwersytetu Mikotaja Koperni-
ka podejmujacg interdyscyplinarne  programy badawcze w dziedzinach, ktére wykorzystujg wyrafi-
nowane metody komputerowe. Organizujemy specjalistyczne wyktady i seminaria dotyczace zasto-
sowan informatyki w naukach $cistych i humanistycznych oraz w kognitywistyce (naukach o pozna-
niu). Wspotpracujgc z kadrg naukowsg z réznych dyscyplin naukowych — fizyki, chemii, biologii, nauk
humanistycznych — dazymy do rozwiniecia tych dziedzin nauk podstawowych i stosowanych, ktére
stosujg wyrafinowane metody komputerowe zaréwno w zakresie obliczen numerycznych (symulacyj-
nych) jak i zagadnien wymagajgcych obliczerh symbolicznych i metod inteligencji obliczeniowej. W
terminologii anglojezycznej odpowiada to pojeciu ,informatics”, wystepujgcym w takich ztozeniach jak
bioinformatics, neuroinformatics, medical informatics czy chemical informatics; w terminologii polskiej
najbardziej odpowiednim terminem wydaje sie ,informatyka stosowana”.

Problematyka badawcza KMK skoncentrowana jest wokoét kilku gtéwnych tematow:

1. Zagadnien inteligencji obliczeniowej (computational intelligence), a w szczegdélnosci szeroko poje-
tych zagadnien neuroinformatyki i uczenia maszynowego.

2. Metod symulacyjnych i metod inteligencji obliczeniowej w zastosowaniu do probleméw astrono-
mii, fizyki, chemii i bioinformatyki oraz nauk o zyciu (life sciences).

3. Kognitywistyki (cognitive sciences), wigczajgc w to neuroinformatyke, komputerowe modele pro-
cesOw poznawczych i filozofie umystu.

4. Dydaktyki wspomaganej metodami komputerowymi.

Profil naszej jednostki w klasyfikacji KBN najblizszy jest sekcji T11F (metody komputerowe w nauce)
oraz T11C (informatyka stosowana). W 2000/2001 roku rozwijali§my nastepujace tematy:

1. Metody inteligencji obliczeniowej, modelowanie sieci neuronowych i
uczenie maszynowe.

Nasze prace dotyczg teorii i zastosowan modeli sieci neuronowych, logiki rozmytej, rozpoznawania
obiektéw (pattern recognition), algorytméw opartych na precedensach (case-based), oraz fundamen-
talnych mechanizmoéw dziatania struktur adaptujacych sie, w tym rowniez zagadnien zwigzanych z
dziataniem moézgu i modelowaniem umystu. Prace te wspierane sg przez grant KBN na lata 2000-
2002 dotyczacy teorii i zastosowan metod inteligencji obliczeniowej, oraz dwa roczne granty promo-
torskie na badania dotyczgce zastosowan systemu neurorozmytego FSM do analizy fizycznych, che-
micznych i medycznych danych, oraz zastosowania metod opartych na podobienstwie do analizy
obrazéw medycznych.

Jedng z rozwinietych przez nas specjalnosci w ramach tej grupy zagadnien sg metody rozumienia
danych, wykraczajgce poza analizy statystyczne. Zajmowali$my sie przede wszystkim metodami eks-
trakcji regut logicznych z danych treningowych za pomoca sieci neuronowych i metod globalnej opty-
malizacji, osiggnieto bardzo dobre rezultaty. Prace te zostaly rozszerzone w strone innych metod
rozumienia danych, metod opartych na wizualizacji i analizie prototypow. Stosujemy w tym celu kilka
réznych podej$¢ opisanych doktadniej ponizej. Wyniki prezentowane byty w licznych pracach napisa-
nych zaréwno do najlepszych pism w dziedzinie sieci neuronowych jak i rozdziatéw do ksigzek oraz
prezentowane w czasie tutoriali na kilku prestizowych konferencjach naukowych: 2 i 4-godzinne tuto-
riale przedstawiono na dwoch najbardziej prestizowych konferencjach miedzynarodowych dotycza-
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cych sieci neuronowych (IJCNN w Como, Wiochy, i ICONIP w Tae-jong, Korea Pid) oraz na konfe-
rencji Polskiego Towarzystwa Sieci Neuronowych i wyktadach plenarnych.

Kontynuowano prace nad ontogenicznymi sieciami neuronowymi i innymi algorytmami budowy i adap-
tacji sieci neuronowych. N. Jankowski pisze na ten temat monografig, ktéra powinna zosta¢ ztozona
do druku w 2001 roku. Ukonczona zostata kolejna praca doktorska dotyczaca tego tematu (obroniona
w czerwcu 2001 roku w Instytucie Fizyki UMK). Dotyczyta ona systemu neurorozmytego Feature
Space Mapping (FSM), opartego na wlasnym podejéciu zainspirowanym przez kognitywny model
umystu. Zaimplementowano w nim rézne ulepszenia, takie jak mieszanie kilku modeli o r6znej ztozo-
nosci i sposoby gtosowania lub usredniania wynikéw tych modeli. Przeprowadzono pierwsze préby z
wyborem réznych funkcji transferu w czasie dodawania nowych weztéw do sieci. Dzigki temu korco-
wy model ma szanse odkry¢ najprostsze struktury w danych. Jest to pierwszy krok w kierunku hetero-
genicznych modeli neuronowych, tworzgcych koricowe rozwigzanie z réznych elementéw — wszystkie
dotychczasowe modele oparte sg na powielaniu elementéw tego samego typu.

Rozwijano réwniez schemat integracji wiekszo$ci znanych metod uczenia maszynowego i sieci neu-
ronowych, oparty o ocene podobienstwa przypadkéw referencyjnych (precedenséw). Rozwinigto
znacznie komputerowe oprogramowanie realizujgce wiele wersji tych metod opracowujgc schemat
tworzenia modeli o wzrastajgcym stopniu ztozono$ci. W przestrzeni modeli, ktére mozna wygenero-
waé w ramach tego schematu, automatycznie poszukiwany jest najlepszy modelu ze wzgledu na
doktadnos$c i jego prostote. Testowano szereg nowych modeli sieci neuronowych, takich jak Distance-
based MLP, czyli typowe perceptrony wielowarstwowe korzystajgce z funkcji aktywacji bedacych do-
wolnymi miarami podobiefstwa (odlegtosci). Testowano nowe metody apriorycznego poprawiania
wynikow klasyfikacji, wstepnych transformacji danych pozwalajacych na uzywanie danych symbolicz-
nych we wszystkich systemach.

Przy wspotpracy z Swinburne University of Technology w Melbourne, Australia, probowano zastoso-
waé algorytmy rojowe (swarm optimization) w uczeniu sieci MLP. Testowano tez inne metody alterna-
tywne w stosunku do gradientowych metod minimalizacji. Szczegélnie obiecujgce sg metody zastepu-
jace minimalizacje szukaniem dla zdyskretyzowanych parametréw adaptacyjnych sieci neuronowych
(Search-based MLP). Opracowano nowg taksonomie funkcji transferu podkreslajac ich istotng role w
optymalizacji modeli neuronowych i rozwijajac idee systemow heterogenicznych, opartych na réznych
funkcjach w obrebie jednej sieci.

Rozwijano metody interaktywnej wizualizacji wielowymiarowych danych korzystajgc z procedur mini-
malizacji miar zgodnosci topograficznej przestrzeni danych i niskowymiarowych przestrzeni docelo-
wych. Wprowadzono procedure wzglednego mapowania, pozwalajacg na szybkie umiejscowienie
owych przypadkéw w otoczeniu przypadkow znanych. Testowano oprogramowanie pozwalajace inte-
raktywnie ogladac brzegi obszarow decyzji dowolnych klasyfikatorow dla dowolnej liczby wymiaréw.
Program pozwala na wierniejsze odwzorowanie wielowymiarowych danych niz bardzo popularny mo-
del samoorganizujgcej sie sieci neuronowej Kohonena. Na poczatku 2001 roku zakonczono prace
doktorskg zwigzang z tym tematem (A. Naud).

Wyniki naszych badan teoretycznych znajdujg liczne zastosowania w analizie danych dla potrzeb
medycyny, nauk $cistych i bioinformatyki. Ekstrakcja regut logicznych znajduje zastosowanie do au-
tomatyzacji akwizycji wiedzy i konstrukcji systemow inteligentnego wspomagania decyzji. Planujemy
opracowanie dalszych systemoéw ekspertowych w oparciu o neuronowe metody odkrywania wiedzy w
bazach danych. NawigzaliSmy w tej dziedzinie wspotprace z Children’s Hospital Medical Center w
Cincinnati, Ohio, USA.

W najpowazniejszym wspoétzawodnictwie programow analizujgcych dane empiryczne, zorganizowa-
nym w grudniu 2000 w ramach konferencji NIPS (Neural Information Processing Systems), Denver,
USA, brato udziat 150 uczestnikdw. Rezultaty znajdujg sie na stronie
http://q.cis.uoguelph.ca/~skremer/NIPS2000/

Woystalismy tam dla kilku probleméw wyniki otrzymane za pomocg naszych metod, drzewa SSV i sys-
temu neurorozmytego FSM. Wyniki SSV w koncowej ocenie dla problemu P6 znalazly sie na pozyciji
1, dla P9 na pozycji 5, dla P11 na 9 i dla P5 na 12; chociaz wystano wyniki tylko dla 4 probleméw z 11
w konhcowej klasyfikacji metoda SSV znalazta sie na 6 miejscu. Wyniki z FSM znalazly sie one na
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pozycjach dla P7 na 6, dla P11 na 8 i dla P5 na 10. Réznice w stosunku do najlepszych wynikéw
innych autoréw, ktérzy czesto wysytali swoje wyniki kilkanascie razy, byty nieznaczne.

W. Duch jest cztonkiem wielu komitetéw naukowych i bierze regularnie udziat w kilku najwiekszych
konferencjach w dziedzinie sieci neuronowych (WCCI, ICONIP, IJCNN, ICANN, ESSAN, EANN),
bedac zwykle jedynym przedstawicielem naszego kraju na tym forum. Mamy realng szanse sta¢ sie
jedna z najlepszych grup badawczych na $wiecie w tej grupie zagadnien.

Temat ten rozwijany jest obecnie przy wsp6tpracy z prof. G.H.D. Dieercksenem z Inst Astrofizyki
Maxa Plancka w Garching (Monachium), prof. Y. Hayashi z Meiji University, Tokyo, prof. M. Ishikawg
z Kyushu Institute of Technology, prof. N. Kasabovem z University of Otago, Nowa Zelandia oraz prof.
Jackiem Zuradg z Univ. of Louisville, Kentucky, USA.

Stowa kluczowe i dyscypliny pokrewne: sieci neuronowe, sztuczna inteligencja, logika rozmyta,
reguty logiczne, dogtebna analiza danych, systemy neurorozmyte, rozpoznawanie obiektéw, systemy
eksperckie, biocybernetyka, bioinfromatyka, data mining, inteligentne wspomaganie decyzji, optymali-
zacja, analiza obrazéw medycznych.

2. Metody symulacyjne w fizyce, chemii, biologii, bioinformatyce i naukach
0 zyciu.

Prof. J. Wasilewski z wspotpracownikami prowadzit badania w ramach tematu: ,Struktura energetycz-
na malych czasteczek”, zajmujgc sie zastosowaniami teorii funkcjonatéw gestosci do obliczen struktu-
ry poziomow elektronowo-oscylacyjnych czasteczek. Uczestniczyt tez w badaniach kierowanych
przez prof. K. Jankowskiego z Instytutu Fizyki UMK, dotyczacych nowych metod opisu efektéw kore-
lacji elektronowej w stanach niezamknieto-powtokowych atoméw i czgsteczek. Przy wspétpracy z
Ruhr Universitdt w Bochum prowadzone sg réwniez prace w zakresie symulacji komputerowych w
fizyce atomowo-molekularnej, szczegoélnie nad modelowaniem oddziatywania czgsteczek z po-
wierzchniami krystalicznymi.

Dr J. Meller prowadzit badania nad zastosowaniem metod obliczeniowych do zagadnien bioinforma-
tycznych, w szczegélnosci symulacji struktury biatek, rozpoznawania struktur i funkcji biatek, metod
dopasowania sekwencji w biologii molekularnej, proteonomice i genomice. Badania wykonywat w przy
wspotpracy z osrodkami zagranicznymi przebywajac przez caty 2000 rok w Computer Science De-
partment, Cornell University w USA na stazu.

Przy wspotpracy z prof. Diercksenem z Instytutu Astrofizyki Maxa Plancka w Garching koto Mona-
chium pracowano nad projektem COST, Knowledge Exploration in Science and Technology. Cheé
udziatlu w tym projekcie zapowiedziato 25 grup z 11 krajéw Europy. Projekt ten ztozony zostat do
COST Committee of Senior Officials (CSO) w czerwcu 1999 i jest obecnie zatwierdzony. Dotyczy on
zastosowania metod inteligencji obliczeniowej do odkrywania wiedzy w astronomicznych, fizycznych i
chemicznych bazach danych.

Kontynuowano interdyscyplinarny projekt finansowany w 1999 roku w oparciu 0 umowe dwustronng
pomiedzy Niemcami a Polskg (IBMBF-KBN). Projekt ten dotyczy inteligentnego oprogramowania dla
potrzeb chemii komputerowej, a wiec potgczenia oprogramowania do zastosowan numerycznych z
systemami ekspertowymi i sieciami neuronowymi w celu stworzenia systemu utatwiajgcego wykony-
wanie obliczeh chemikom, ktérzy nie sg ekspertami w zakresie metod chemii komputerowej. Temat
ten wigze numeryczne metody komputerowe z metodami sztucznej inteligencji. Prof. Duch z KMK jest
kierownikiem tego projektu po stronie polskiej.

Stowa kluczowe i dyscypliny pokrewne: bioinformatyka, metody komputerowe w fizyce i chemii,
symulacje komputerowe, fizyka teoretyczna, fizyka komputerowa, chemia kwantowa, chemia teore-
tyczna, chemia komputerowa, dynamika molekularna.
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3. Kognitywistyka, neuroinformatyka, komputerowe modele proceséw
poznawczych i filozofia umystu.

Kognitywistyka (nauki o poznaniu) budzi duze zainteresowanie, powoli rozwijajac si¢ w Polsce jako
odrebna dyscyplina badawcza. Przy wspotpracy z logikami, filozofami, biologami, lingwistami i peda-
gogami dazymy do stworzenia Centrum Kognitywistyki na UMK. W celu integracji $rodowiska oséb
interesujacych sie tg dziedzing w Polsce zatozyliSmy nowe pismo ,Kognitywistyka i Media w Edukaciji”
(Wyd. A. Marszatek), ktore wychodzi przynajmniej dwa razy do roku (kazdy numer ma ponad 300
stron); numery specjalne publikowane sg w jezyku angielskim. Prof. Duch przewodniczy komitetowi
naukowemu tego pisma. Instytut Filozofii UMK powotat w roku akademickim 1999/2000 specjalizacje
kognitywng w ramach filozofii, Instytut Socjologii w roku 2001/2002 specjalizacje ,Biologiczne kon-
cepcje kultury”; nasza Katedra oferuje w ramach tych specjalizacji 90 godzin wyktadéw i 60 godzin
laboratorium. Dgzymy do powotania interdyscyplinarnego kierunku studiéw doktoranckich w zakresie
kognitywistyki.

Nasze wysitki zmierzajg do stworzenia empirycznie uzasadnionej teorii umystu w oparciu 0 modele
neuronowe. Teoria ta powinna nie tylko byé pomocna w rozwigzaniu podstawowych probleméw nauk
0 poznaniu, lecz réwniez prowadzi¢ do nowych konstrukcji systeméw uczacych sig, i w tym kierunku
zmierzajg nasze badania. Jej zarysy, w postaci hipotez okreslajgcych prawdopodobne zwigzki pomie-
dzy zdarzeniami w mézgu i ich korelacji z percepcja, wyzszymi czynno$ciami poznawczymi i trescig
$wiadomosci zostaty juz nakreslone w kilku pracach i wystgpieniach konferencyjnych, zaréwno o cha-
rakterze filozoficznym jak i bardziej technicznym. Prof. Duch przygotowuje do druku obszerng mono-
grafie bedaca wstepem do kognitywistyki oraz napisat kilka prac z filozofii umystu.

Kognitywistyka jest z natury rzeczy naukg interdyscyplinarng. Kontynuowali$my wspétprace z filozo-
fami umystu, biorgc udziat w konferencjach, seminariach i dyskusjach na temat fundamentalnych
probleméw dotyczgcych natury $wiadomos$ci oraz recenzujgc prace doktorskie dotyczagce filozofii
percepcji (dla Uniwersytetu Adama Mickiewicza). Kontynuujemy wspotprace z Instytutem Neuropsy-
chologii Maxa Plancka w Lipsku. Utrzymujemy kontakty z Instytutem Biologii Eksperymentalnej im. M.
Nenckiego w Warszawie — prof. Duch byt wyktadowca na szkole organizowanej przez ten instytut. Dr
Jankowski napisat projekt wystany do programu Marie Curie UE by w ramach stazu podoktoranckiego
w Center for Neural Networks, King’'s College, London, prowadzi¢ badania nad modelowaniem me-
chanizméw uwagi za pomocg metod obliczeniowej neurobiologii kognitywne;j.

Pracujemy nad modelem zdarzen mentalnych w oparciu o uproszczone modele sieci neuronowych z
rekurencja, podajac serie przyblizen pozwalajacy na opis zjawisk istotnych dla zrozumienia umystu na
ré6znych poziomach, poczgwszy od poziomu molekularnego do opisu zachowania az do poziomu
percepcji, powstawania wrazen i modeli wewnetrznych. Opracowano wstepne warunki dla systemoéw,
ktore powinny by¢ przekonane, ze majg $wiadome wrazenia. Jest to bardzo ambitny projekt, zakrojo-
ny na dtugie lata. Takie modele mogag mie¢ zastosowania do modelowania zjawisk psychiatrycznych.

Stowa kluczowe i dyscypliny pokrewne: kognitywistyka, modele umystu, filozofia umystu, neuroin-
formatyka, uktady zlozone, uktady dynamiczne, dynamika symboliczna, teoria informacji, symulacje
komputerowe, matematyka stosowana, biocybernetyka, sieci neuronowe, reprezentacje mentalne.

4. Dydaktyka wspomagana metodami komputerowymi.

Badania w tym zakresie prowadzone sg przez zatrudnionych w naszej Katedrze wyktadowcow i pro-
fesorow. Bierzemy udziat zaréwno w restrukturyzacji programoéw nauczania w zakresie specjalizacji
komputerowych i przedmiotéw o charakterze informatycznym na Wydziale Fizyki i Astronomii UMK
(prof. Wasilewski), w tworzeniu nowych programéw na uczelni przy wspétpracy z Centrum Ksztatce-
nia Komputerowego, programéw studiéw podyplomowych oraz w tworzeniu nowych programow na-
uczania dla regionu. W ramach programu MedUni, finansowanego w latach 1998-2000 przez Funda-
cje Batorego i kierowanego przez prof. Ducha, prowadzilismy ksztatcenie lekarzy w uzywaniu kompu-
teréw i Internetu, przygotowujgc do tego celu liczne materiaty dydaktyczne i strony Internetowe.

Utrzymujemy strony WWW dotyczace wszystkich spraw zwigzanych z komputerami, fizykg kompute-
rowa, sieciami neuronowymi, sztuczng inteligencja, kognitywistykg, badaniami nad mézgiem. Ze stron
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tych korzysta bardzo wiele os6b. W ramach eksperymentéw z nauczaniem na odlegto$¢ stworzono
dostepne w Internecie wersje notatek do kilku wyktadéw w formacie HTML i PPT. Niestety tworzenie
takich materiatéw jest czasochtonne i brakuje $rodkéw na wsparcie prac w tym zakresie.

Stowa kluczowe i dyscypliny pokrewne  : multimedia w nauczaniu, nauczanie na odlegto$¢, dydak-
tyka fizyki, dydaktyka matematyki, dydaktyka chemii teoretycznej, pedagogika, fizyka komputerowa,
symulacje $rodowiska naturalnego.
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Zatgcznik nr 2
RAPORT

Z DZIALALNO SCI STATUTOWEJ
KATEDRY METOD KOMPUTEROWYCH
W ROKU 2000

Opis merytoryczny realizowanych prac

Finansowanie : dziatalno$¢ statutowa, badania wlasne, granty promotorskie KBN, granty indywidual-
ne oraz wspotpraca miedzynarodowa.

W ramach dziatalno$ci statutowej pracowali$my nad nastepujgcymi tematami:

I. Rozwdj teorii i zastosowa R~ metod inteligencji obliczeniowej a w
szczegoblno sci modelowania sieci neuronowych i uczenia
maszynowego.

Kierownik prof. W. Duch, finansowanie — badania statutowe, grant indywidualny KBN, dwa granty
promotorskie i wspétpraca miedzynarodowa.

W ramach rozwoju teorii inteligencji obliczeniowej, a szczeg6lnie modeli sieci neuronowych, metod
opartych na podobienstwie, metod rozpoznawania wzorcéw i wizualizacji, oraz metod sztucznej inteli-
gencji opartych na logicznym opisie danych pracowali$my nad nastepujgcymi tematami.

I.1. Odkrywanie wiedzy w bazach danych i ekstrakcja regut logicznych

W 2000 roku nadal jednym z naszych gtéwnych zainteresowan byly metody odkrywania wiedzy w
bazach danych (KDD, knowledge discovery in databases, lub data mining) lub tez ogdlniej, préba
,Zrozumienia danych”. Dane mozna objasnia¢ za pomoca

« regutlogicznych;
« podobienstwa do ustalonych prototypow;
* metod wizualnej eksploracji pokazujgcych zaleznosci w danych.

Poczatkowo skupilismy sie gtownie nad metodami opartymi na szukaniu regut logicznych, poniewaz
jest to najbardziej zaawansowana dziedzina, ale w ostatnim okresie rozszerzyliSmy nasze badania na
metody szukania najlepszych prototypéw. W 2000 roku przeprowadzili§my 3 tutoriale w tej dziedzinie
na najpowazniejszych konferencjach specjalistycznych:

1. Duch W, Adamczak R, Grgbczewski K, Grudzinski K, Jankowski N, Naud N.
Understanding the data: extraction, optimization and interpretation of logical rules.
ICONIP-2000, 7th International Conference on Neural Information Processing, Nov. 2000, Dae-
jong, Korea, str. 53 (materiaty tutorialu)

2. Duch W, Adamczak R, Gragbczewski K, Grudzinski K, Jankowski N, Naud N.
Extraction of knowledge from data using Computational Intelligence methods.
ICONIP-2000, 7th International Conference on Neural Information Processing, Nov. 2000, Dae-
jong, Korea, str. 70 (materiaty tutorialu)
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3. Duch W, Adamczak R, Grabczewski K, Grudzinski K, Jankowski N, Naud N. Methods of knowledge
extraction from training data. 5" Neural Networks and Soft Computing conference, Zakopane, June
2000

I.1.1. Opracowali$my i ulepszyli§my wczes$niej rozwiniete neuronowe metody ekstrakcji wiedzy z da-
nych treningowych przy pomocy neurorozmytego systemu FSM (Feature Space Mapping) opartego
na zastosowaniu separowalnych funkcji transferu. Do szukania regut logiki klasycznej stsowane sg
funkcje prostokatne a funkcje trojkatne, trapezoidalne oraz Gaussowskie pozwalajg na interepretacje
dziatania sieci dla regut logiki rozmytej. Ulepszono algorytm uczenia systemu FSM tak, by minimali-
zowaé liczbe warunkéw w regutach oraz upraszczaé koncowy zestaw regut (przez upraszczanie
struktury sieci). Program otrzymat nowy interfejs graficzny i planujemy jego integracje w pakiecie
przeznaczonym do Data Mining.

Publikacje:

1. Duch W, Adamczak R, Diercksen G.H.F. Classification, Association and Pattern Completion using
Neural Similarity Based Methods. Applied Mathematics and Computer Science 10(4) (2000) 101-
120

2. Duch W, Grabczewski K, Jankowski N, Adamczak R. Optimization and interpretation of rule-
based classifiers. Advances in Soft Computing, Physica Verlag (Springer), pp. 1-13

3. Adamczak R, Duch W, 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.
801-824

4. 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

1.1.2. Rozwijano metode ekstrakcji regut logicznych za pomocg zmodyfikowanych sieci MLP, czyli
sieci typu perceptronéw wielowarstwowych na ktére narzuca sie dodatkowe warunki pozwalajace na
transformacje sieci MLP w sie¢, ktorej dziatanie mozna zinterpretowa¢ za pomoca funkcji logicznych
(algorytm okreslany przez nas akronimem MLP2LN). Parametry tej sieci przyjmujg wartosci 0 (niepo-
trzebne potaczenia), +1 (cecha musi wystgpi€) lub -1 (cecha nie powinna wystgpic) i sg wymuszane
dodajgc odpowiedni czton do funkcji btedu i uzywajac algorytmu konstruktywistycznego. Wystarczy
uczy¢ kolejno tylko po jednym neuronie, co daje bardzo szybki algorytm okreslany akronimem C-
MLP2LN. Do eksperymentéw komputerowych wykorzystywali§my dotychczas zmodyfikowany symu-
lator sieci neuronowych SNNS, obecnie napisana zostata nowa, niezalezna wersja programu.

Wiele metod inteligencji obliczeniowej nie moze uzywac¢ bezposrednio danych ciggtych dla okreslenia
zmiennych lingwistycznych, wymagajac wstepnej dyskretyzacji danych. W sieciach MLP2LN specjal-
na warstwa elementéw ztozonych z podsieci dwoch neurondw, ktére maja tylko 2 parametry adapta-
cyjne (progi) dobiera optymalne przedziaty jednoczes$nie z ustalaniem regut logicznych. Opisano réw-
niez wstepng warstwe jednostek agregacyjnych, ktére pozwalajg na tworzeni kombinacji cech w tych
przypadkach, w ktérych opis logiczny za pomocg dostarczonych cech nie jest wystarczajgco prosty
lub wystarczajgco doktadny. Pracujemy nad metodami oceny zysku informacyjnego w tej warstwie
niezaleznie od uczenia pozostatych czesci sieci.

1. Duch W, Adamczak R, Grgbczewski K, Jankowski N. Neural methods of knowledge extraction.
Control and Cybernetics 29, No. 4 (2000), pp. 31-50

2. Duch W, Hayashi Y, Computational intelligence methods and data understanding. Springer stud-
ies in fuzziness and soft computing 54 (2000), pp. 256-270

1.1.3. Pracowano nad zastosowaniem metod nie uzywajgcych gradientéw do uczenia sieci neurono-
wych. Metody takie powinny byé szczegoélnie przydatne w poszukiwaniu ostrych regut logicznych, gdy
obszar niezerowych gradientow kurczy sie do zera. TestowaliSmy i rozwijaliSmy metody generacji
regut oparte na dyskretyzacji parametréw opisujgcych sie¢ neuronowg i zastosowanie algorytméw
szukania wigzkg lub szukania typu ,pierwszy najlepszy” zamiast minimalizacji gradientowej. Prowadzi
to do alternatywnych metod uczenia opartych na algorytmach szukania zamiast algorytméw minimali-
zacji. W przypadku szukania regut zmieniamy poczatkowo parametry o liczby catkowite, stopniowo
zwiekszajgc precyzje, czyli zmniejszajac krok kwantyzacji parametréw. Stwierdzili$my, ze zmiana
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pojedynczego parametru nie prowadzi do globalnie optymalnego rozwigzania, ale juz zmiana pary
parametrow jednocze$nie daje bardzo dobre wyniki. Jest to bardzo obiecujacy kierunek badan.

1. Grabczewski K, Duch W, Adamczak R. Neuronowe metody odkrywania wiedzy w danych. Biocy-
bernetyka 2000, Tom 6: Sieci neuronowe (red. W. Duch, J. Korbicz, L. Rutkowski i R. Tadeusie-
wicz), rozdz. I11.20, pp. 637-662

1.1.4. Bardzo dobre rezultaty w szukaniu regut logicznych osiagnieto wykorzystujgc proste kryterium
separowalnosci (SSV, Separability Split Value), pozwalajagce budowa¢ drzewa decyzji lub tworzyé
optymalne podziaty ciggtych zmiennych i wybieraé podzbiory zmiennych dyskretnych. Kryterium to
mozna zastosowa¢ zaréwno dla szukania najlepszego sposobu dyskretyzaciji jak i tworzenia zesta-
wow regut. Ulepszono program tworzacy drzewa decyzji na podstawie poszukiwania najlepszych
punktéw podziatlu na poziomie pojedynczych cech (najpierw najlepszy) lub przez uwzglednienie kilku
cech (szukanie wigzkg), wprowadzono kilka mechanizmoéw obcinania drzewa w oparciu o wyniki kro-
swalidacji, jak i mechanizméw wyboru najlepszego punktu podziatu przez optymalizacje separowal-
nosci na nizszych poziomach. Program SSV zastosowano do generowania regut logicznych otrzymu-
jac dla kilku baz danych najprostsze i najdoktadniejsze ze znanych regut.

1. Grabczewski K, Duch W. The separability of split value criterion. 5th Conference on Neural Net-
works and Soft Computing, Zakopane, June 2000, pp. 201-208

1.1.5. Ekstrakcja regut jest jedynie pierwszym krokiem w tworzeniu systemoéw wspomagania decyzji.
Rozwinieto metody optymalizacji zestawdw regut wykorzystujgc zalezno$é pomiedzy liczbg odrzuco-
nych przypadkéw a wiarygodnoécig dziatania regut. Metoda ta nie jest zalezna od sposobu genero-
wania regut i pozwala na zwiekszanie zaufania do uzywanych, az do osiggniecia doskonatej selek-
tywnosci i wrazliwosci regut, kosztem odrzucania pewnej liczby przypadkéw jako niemozliwych do
sklasyfikowania. Osiggamy to wprowadzajgc funkcje kosztu zlozong z cztonu maksymalizujgcego
predyktywng moc klasyfikatora regutowego przy jednoczesnej minimalizacji liczby bledéw. Pozwala to
na tworzenie hierarchii zbioréw regut o coraz wiekszej wiarygodnosci kosztem przypisania coraz
wigkszej liczby przypadkow do klasy ,nieznany”.

Poniewaz funkcja kosztu jest nieciggta w optymalizacji wykorzystano nie-gradientowe metody minima-
lizacji. Zatozenie o gaussowskim rozktadzie btedu pomiarowego prezentowanych wektoréw treningo-
wych pozwala na uzycie gradientowych metod optymalizacji dla ponad 1000 parametréw opisujgcych
zmienne lingwistyczne w zestawach regut. Prébkowanie Monte Carlo pozwala zastosowa¢ dowolne
klasyfikatory do obliczania prawdopodobienstw zamiast binarnych wynikéw klasyfikacji. Wyprowadzo-
no analityczne wzory na te prawdopodobienstwa przy zatozeniu rozktadéw Gaussowskich (podobne
wzory otrzymac¢ mozna dla innych funkcji przynaleznosci logiki rozmytej). Pokazano, iz zatozenie o
istnieniu btedu pomiarowego przektada sie na specyficzne funkcje przynaleznosci regut w sensie
logiki rozmytej.

1. Duch W, Grgbczewski K, Jankowski N, Adamczak R. Optimization and interpretation of rule-
based classifiers. Advances in Soft Computing, Physica Verlag (Springer 2000), pp. 1-13

2. Grabczewski K, Duch W, Adamczak R. Neuronowe metody odkrywania wiedzy w danych. Biocy-
bernetyka 2000, Tom 6: Sieci neuronowe (red. W. Duch, J. Korbicz, L. Rutkowski i R. Tadeusie-
wicz), rozdz. I11.20, pp. 637-662

3. Duch W, Adamczak R, Grgbczewski K, Jankowski N. Neural methods of knowledge extraction.
Control and Cybernetics 29, No. 4 (2000), pp. 31-50

4. Duch W, Hayashi Y, Computational intelligence methods and data understanding. Springer stud-
ies in fuzziness and soft computing 54 (2000), pp. 256-270

1.1.7. Opracowano nowe podej$cie do rozumienia struktury danych oparte na regutach oceniajacych
podobieAstwo do prototypéw. Okazuje sie, ze przyjecie miary odlegtosci w formie addytywnych przy-
czynkéw zaleznych od pojedynczych cech (przyktadem jest miara odlegto$ci Manhattan) pozwala na
bezposrednig interpretacje takich regut w sensie logiki rozmytej. Reguty klasyczne otrzymaé¢ mozna
dla uzywajac metryki Chebyscheva. Reguly tego typu generowa¢ mozna bedzie za pomocg wielu
metod inteligencji obliczeniowej: sieci neuronowych, drzew decyzji i metod opartych na podobien-
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stwie. Poniewaz te ostatnie nie byly dotychczas uzywane do generacji regut logicznych opracowali-
$my metode wybierania najlepszych prototypéw w algorytmie najblizszego sasiada.

Algorytm SBL-PM mozna zastosowa¢ zaréwno w przypadku ciggle naptywajacych danych jak i do
analizy istniejgcych baz treningowych. W niektérych przypadkach zmniejszenie liczby wektoréw refe-
rencyjnych poprawia wyniki pomimo zmniejszenia zlozonosci catego systemu. Zrobilismy wstepne
obliczenia dla kilku baz danych, pozwalajace na wyrdznienie prototypowych wektoréw, ktére sg wzor-
cowymi reprezentantami swojej klasy. Zastosowanie tej metody do wyboru najlepszych kandydatéw
na studia prowadzi do wzorcowej sylwetki kandydata (‘supermena’) i jest alternatywng formag wyja-
$niania danych. Kolejnym krokiem bedzie zbadanie mozliwosci optymalizacji prototypéw przez zmia-
ng ich wtasnoéci na takie, ktére nie istniejg w bazie danych.

1. Grudzinski K, Duch W (2000) SBL-PM: A Simple Algorithm for Selection of Reference Instances
for Similarity Based Methods, Intelligent Information Systems 11S'2000, Physica Verlag (Springer),
pp. 99-108

2. Duch W, Grudzinski K
Sieci Neuronowe i Uczenie Maszynowe: préba integraciji.
Biocybernetyka 2000, Tom 6: Sieci neuronowe (red. W. Duch, J. Korbicz, L. Rutkowski i R. Tade-
usiewicz), rozdz. I11.21, pp. 663-690

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

Szukanie wiedzy w bazach danych (data mining) nabiera coraz wiekszego znaczenia i na wielu konfe-
rencjach organizuje sie sesje specjalne po$wiecone temu zagadnieniu. Temat ten bedzie przez naszg
grupe nadal intensywnie rozwijany. Otrzymali$my zaproszenie do napisania artykutu przegladowego
w Proceedings of the IEEE, najbardziej prestizowym pismie IEEE.

Najnowsze publikacje:

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

2. Duch W, Grabczewski K, Adamczak R, Grudzinski K, Hippe Z.S. (2001) Rules for melanoma skin
cancer diagnosis. KOSYR, Wroctaw 2001, pp. 59-68

I.2. Rozwdj i zastosowania neurorozmytego systemu FSM

Inspiracjg do stworzenia tego modelu byly poszukiwania empirycznej teorii umystu dajgcej odpowiedzi
na szczegoétowe pytania zwigzane z eksperymentami w neuropsychologii i psychologii poznawczej,
zwlaszcza w zagadnieniach kategoryzacji. Model dziatania umystu mozna sformutowa¢ jako precyzyj-
nie okreslone zagadnienie aproksymaciji dziatania grup neuronéw i tworzenia reprezentacji wewnetrz-
nych w przestrzeniach cech (feature spaces, knowledge spaces). Realizacja takich modeli prowadzi
do szczegdlnego rodzaju systemoéw uczenia maszynowego jakimi sg systemy neurorozmyte. Model
neurorozmyty Feature Space Mapping (FSM) estymuje prawdopodobienstwa rozktadu danych za
pomoca sieci elementéw, ktére realizujg funkcje separowalne. Pozwala to na interpretacje tych funkc;ji
w jako funkcji przynalezno$ci w sensie logiki rozmytej. Jest to model bardzo bogaty, mozna go rozpa-
trywaé z wielu punktu widzenia, jako sie¢ neuronowa, system logiki rozmytej korzystajacy z zaleznych
od kontekstu funkcji przynaleznosci, system oparty na podobienstwie (przy uzyciu funkcji zlokalizo-
wanych) integrujgcy dwa podstawowe modele kategoryzacji w psychologii (teorie prototypdw i teorie
egzemplarzy), a nawet jako system realizujgcy heurystyki w procesach poszukiwania rozwigzan.

1.2.1. W ostatnich latach opracowano wiele ulepszen algorytmu modelu FSM: usprawnili§my metody
uczenia, sposob inicjalizacji sieci, rodzaj stosowanych funkcji transferu, wprowadzilismy mozliwosci
petnej rotacji granic decyzji w wielowymiarowych przestrzeniach cech przy uzyciu funkcji zlokalizowa-
nych za pomocg N parametrow okreslajgcych kierunek obrotu, tworzenie komitetow sieci FSM i spo-
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soby usredniania wynikéw, metody uzupetniania brakujgcych warto$ci w sieciach FSM badajac lokal-
ne rozktady gestosci prawdopodobienstwa w podprzestrzeniach o okreslonych wartosciach celem
ustalenia lokalnych wartos$ci $rednich.

W 2000 roku system ten zastosowany zostat do analizy wielu danych medycznych, fizycznych, che-
micznych i biologicznych w zwigzku z grantem promotorskim i praca doktorskg R. Adamczaka, obro-
niong w czerwcu 2001.

1. Duch W, Adamczak R, Diercksen G.H.F.
Classification, Association and Pattern Completion using Neural Similarity Based Methods.
Applied Mathematics and Computer Science 10(4) (2000) 101-120

2. Duch W, Adamczak R, Diercksen G.H.F.
Neural Networks from Similarity Based Perspective.
New Frontiers in Computational Intelligence and its Applications. Ed. M. Mohammadian, I0S
Press, Amsterdam, pp. 93-108

3. 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. 801-824

1.2.2. Model FSM zastosowany zostat do analizy wielu danych, w tym oceny aktywnosci biologicznej
pirymidyn i przewidywania wtasnosci rakotworczych zwigzkéw chemicznych (predictive toxicology
challenge, organizowane przez Uniwersytet w Oxfordzie). Otrzymano bardzo dobre wyniki, opubliko-
wane w pracach:

1. Duch W, Adamczak R, Diercksen GHF. Feature space mapping neural network applied to struc-
ture-activity relationship problems. ICONIP-2000, 7th International Conference on Neural Informa-
tion Processing, Nov. 2000, Dae-jong, Korea, ed. by Soo-Young Lee, pp. 270 — 274

2. Adamczak R and Duch W. Neural networks for structure-activity relationship problems. W: L. Rut-
kowski, R. Tadeusiewicz, eds, Neural Networks and Soft Computing, Zakopane, June 2000, pp.
669-674

1.2.3. Opracowali$my nowg taksonomie funkcje transferu, tworzac je systematycznie z réznych funkcji
aktywaciji i funkcji wyjscia i dochodzac do funkcji o kilku parametrach i duzych mozliwosciach tworze-
nia ztozonych granic decyzji. Chociaz sieci MLP sg uniwersalnymi aproksymatorami w niektorych
przypadkach nowe funkcje transferu pozwalajg na znalezienie rozwigzan za pomocg znacznie prost-
szych sieci o zredukowanej liczbie parametrow. SzczegOdlnie interesujgca mozliwo$é to tworzenie
heterogenicznych sieci neuronowych, wykorzystujgcych funkcje transferu réznego typu. Wstepne
wyniki dotyczace konstrukcji takich systeméw oraz uzywania réznych funkcji w systemie FSM zostaty
wystane do druku w 2000 roku.

Chociaz zagadnienie to przez kilka lat nie byto nalezycie doceniane przez ekspertéw zainteresowanie
mozliwosciami wykorzystania funkcji transferu wzrosto i w kwietniu 2001 zorganizowali$my sesje spe-
cjalng na konferencji 9th European Symposium on Artificial Neural Networks (ESANN), Brugge, Bel-
gia.

1. Duch W, Jankowski N. Taxonomy of neural transfer functions, International Joint Conference on
Neural Networks IJCNN 2000, Vol. lll, pp. 477-484

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

3. Jankowski N, Duch W, Optimal transfer function neural networks. 9th European Symposium on
Artificial Neural Networks, Bruges, Belgium. De-facto publications, pp. 101-106

1.2.4. Rozwinieto oprogramowanie w jezyku C++ realizujgce model FSM dziatajgce pod kontrolg sys-
temow Unixowych (Solaris, Linux) jak i pod Windows 95/NT. Poprawiono interfejs graficzny, utatwia-
jacy korzystanie z programu, zwigekszono jego stabilnos¢, mozliwosci uzywania réznych funkcji trans-
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feru, tworzenia komitetéw sieci, regulacji koncowej ztozono$ci, oraz sposobéw testowania. Pomimo
tych zmian sie¢ FSM mozna zastosowa¢ bez manipulacji parametrami do prawie kazdej bazy danych
osiggajac dobre wyniki. Program jest nadal rozwijany i zostanie zintegrowany z naszym pakietem do
data mining.

1. R. Adamczak, Zastosowanie sieci neuronowych do klasyfikacji danych do$wiadczalnych. Praca
doktorska, KMK UMK, Torun 2001, 124 str.

I.3. Badanie zto zono $ci ontogenicznych sieci neuronowych.

Sieci ontogeniczne dopasowujg swojg ztozonos¢ do danych pozwala na znalezienie nieobcigzonych
modeli klasyfikatorow o minimalnej wariancji. Sie¢ FSM dodaje i usuwa nowe jednostki w miare po-
trzeb. W sieciach typu IncNet mozliwe jest dodawanie, usuwanie i taczenie neuronéw, uzywanie réz-
nych funkcji transferu i obracanie granic decyzji w wielowymiarowych przestrzeniach cech. Przy
wspotpracy z dr Visakanem Kadirkamanathanem z Computer Science Department, University of
Sheffield, prowadzono dalsze prace nad ontogenicznym modelem sieci neuronowej IncNet. W modelu
tym rozwinieto metode kontroli ztozono$ci sieci opartg na testach statystycznych.

Uzyskano doskonata rezultaty w ramach uproszonej metody uczenia sieci IncNet opartej na filtrze
Kalmana, w szczegoélnosci w zastosowaniu do klasyfikacji danych medycznych oraz w zagadnieniach
zwigzanych z aproksymacjg. Sie¢ IncNet zastosowana zostata do analizy danych medycznych posia-
dajacych wiele klas. Dla kazdej klasy utworzony zostat automatycznie model o odpowiedniej ztozono-
§ci. Sieé IncNet zastosowana zostata rowniez do probleméw aproksymacyjnych z bardzo dobrymi
wynikami. W oprogramowaniu rozwinietym przez Norberta Jankowskiego zaimplementowano wiele
ulepszen. Przeprowadzono pierwsze testy z siecig IncNet dodajgca neurony o bogatej parametryzaciji,
specjalizujgce sie w wyniku uczenia. Dr Jankowski przygotowuje monografie na temat sieci ontoge-
nicznych.

1. Jankowski N, Duch W (2000) Ontogeniczne sieci neuronowe. Biocybernetyka 2000, Tom 6: Sieci
neuronowe (red. W. Duch, J. Korbicz, L. Rutkowski i R. Tadeusiewicz), rozdz. 1.8, pp. 257-294

2. Jankowski N, Duch W, Optimal transfer function neural networks. 9th European Symposium on
Artificial Neural Networks, Bruges, Belgium. De-facto publications, pp. 101-106

I.4. Zastosowanie metod inteligencji obliczeniowej do analizy danych
medycznych i psychometrycznych.

W poprzednich latach realizowalismy grant KBN dotyczacy analizy danych medycznych w oparciu o
rozwijane przez nas metody inteligencji obliczeniowej. Jednym z celéw naszych badan jest analiza
poréwnawcza dostepnych metod Cl w waznych z praktycznego punktu widzenia zastosowaniach.
Innym celem byto odkrywanie wiedzy w danych i znajdywania najprostszych opiséw danych. w roku
2000 przeanalizowali$my wiele réznych medycznych i psychometrycznych baz danych.

1.4.1. Korzystajac z publicznie dostepnych baz danych dokonalismy poréwnania wielu systeméw
klasyfikujacych dane jak i systemow analizy logicznej. Wyniki tych badan dostepne sa ciagle uzupet-
niane i udostgpniane naszych stronach internetowych.

http://www.phys.uni.torun.pl/ kmk/projects/datasets.htm

Otrzymalismy liczne nowe rezultaty dla wielu danych medycznych, réwniez dla danych zbieranych w
Polsce dotyczacych choréb cukrzycy i czerniaka. Otrzymane reguty sg proste i postuguja sie niewiel-
ka liczbg waznych diagnostycznie testéw. Poréwnanie z innymi metodami uczenia maszynowego, w
tym z metodami generujgcymi reguty rozmyte, pokazuje jednoznacznie wyzszo$¢ proponowanych
przez nas metod. Reguty podane sg na stronie:
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http://www.phys.uni.torun.pl/ kmk/projects/rules.htm
i opublikowane w wymienionych uprzednio pracach.

1.4.2. RozszerzyliSmy naszg baze danych psychometrycznych (ok. 1600 przypadkéw dla kobiet i tyle
samo dla mezczyzn) podzielonych na 28 klas. Reguly logiczne opisujace te dane otrzymano z syste-
mu SSV i FSM, zoptymalizowano i uzyto w systemie do wspomagania diagnostyki zaburzen psycho-
logicznych i psychiatrycznych uzywany w pracowni psychologicznej Przychodni Akademickiej UMK.
Poniewaz system ten postuguje sie testami psychologicznymi MMPI, ktérych adaptacja do polskich
warunkéw nie zostata jeszcze oficjalnie zakoriczona nie mozemy go rozpowszechnia¢ na inne o$rod-
ki, ale w momencie uzyskania licencji bedziemy gotowi do jego rozpowszechnienia.

Szukali$my innych testéw i danych psychologicznych podobnego typu, np. testéw przydatno$ci zawo-
dowej. Przeanalizowalismy dane otrzymane od psychiatrow z Korei dotyczace rozréznienia dwoch
rzadkich form schizofrenii, ale nie zawieraly one interesujacych informacji; analizowali§my réwniez
dane z nowych testéw przydatnosci zawodowej, ale wyniki sg do$¢ stabe. Niektére testy psycholo-
giczne nie sg po prostu wiarygodne. Liczymy na dalszg wspétprace z osrodkami zagranicznymi w
pozyskiwaniu dobrych danych psychometrycznych.

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

1.4.3. Gromadzimy dane medyczne z polskich i zagranicznych osrodkéw naukowych. Dane te wyma-
gajg czesto uzupetnien i wyjasnien, co w niektérych przypadkach zajmuje dtugi okres czasu. Nasze
metody analizy danych medycznych przedstawiane byly na specjalistycznych konferencjach, takich
jak ,4th International Seminar on Statistics and Clinical Practice”, Warszawa 26-30.06.2000. Analiza
danych medycznych pozwala na odkrywanie zawartej w nich wiedzy. W przypadku danych dotyczg-
cych czerniaka okazalo sig, ze catkiem proste reguty logiczne pozwalajg na uzyskanie prawie dosko-
natej doktadnoéci diagnoz — poprzednio publikowane wyniki nie pozwalaty ani na zrozumienie struktu-
ry tych danych ani nie dawaty tak wysokiej doktadnos$ci.

Na temat japonskich danych dotyczacych chorob watroby napisali$my juz kilka prac. Poniewaz sg to
dane trudne, z naktadajgcymi sie silnie klasami, opracowali$my nowe podej$cie do analizy takich
oparte na eliminacji klas i wprowadzania nowych klas posrednich. Dzieki temu w przypadkach, w
ktorych klasyfikacja jest mato wiarygodna mozna nadal podaé ekspertom jakie$ uzyteczne informacje.
Takie systemy nazwano eliminatorami. Uzyskiwane w ten sposéb informacje pozwalajg na znacznie
lepsza ocene wiarygodnosci diagnoz i na odkrywanie nowych jednostek chorobowych, przypadkow
mieszanych wystepowania kilku rodzajéw choréb réwnoczesénie.

Oproécz danych z kwestionariuszy i testbw medycznych rozpoczeli$my réwniez analizowanie obrazéw
medycznych. Jest to nowy temat, wspierany rozpoczetym w pazdzierniku grantem promotorskim.

1. Duch W, Grabczewski K, Adamczak R, Grudzinski K, Hippe Z.S. Rules for melanoma skin cancer
diagnosis. Computer Recognition Systems (KOSYR), Wroctaw 2001, pp. 59-68

2. Duch W, Adamczak R, Hayashi Y, Neural eliminators and classifiers, ICONIP-2000, 7th Interna-
tional Conference on Neural Information Processing, Nov. 2000, Dae-jong, Korea, ed. by Soo-
Young Lee, pp. 1029 — 1034

3. Adamczak R, Duch W, Neural networks for structure-activity relationship problems. W: L. Rut-
kowski, R. Tadeusiewicz, eds, Neural Networks and Soft Computing, Zakopane, June 2000, pp.
669-674

4. Duch W, Adamczak R, Diercksen GHF, Feature space mapping neural network applied to struc-
ture-activity relationship problems. ICONIP-2000, 7th International Conference on Neural Informa-
tion Processing, Nov. 2000, Dae-jong, Korea, ed. by Soo-Young Lee, pp. 270 — 274
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I.5. Integracja metod inteligencji obliczeniowej i nowe modele sieci
neuronowych.

Srodowisko ekspertéw w zakresie rozpoznawania obiektéw, uczenia maszynowego i sieci neurono-
wych wyrasta z nieco innych tradycji i ma silne tendencje do stosowania wtasnych metod, stad sto-
sunkowo niewielkie przenikanie sie idei opracowanych w pokrewnych dziedzinach. Naszym celem
jest integracja metod uczenia maszynowego (ML, machine learning) i statystycznych metod rozpo-
znawania obiektéw z metodami typu sieci neuronowych. Metody oparte na precedensach (case-
based) lub $ladach pamieci (memory-based methods) znajdujg szerokie zastosowanie praktyczne,
skutecznie konkurujgc z sieciami neuronowymi.

1.5.1. Opracowalismy i rozszerzyliSmy ogélny schemat dla metod opartych na podobienstwie (Simila-
rity-Based Methods, SBM), obejmujacy jako szczegodlne przypadki wiekszo$¢ znanych metody rozpo-
znawania obiektéw, takich jak rézne warianty k-NN czy kwantyzacji wektorowej LVQ, wiele modeli
sieci neuronowych, w tym najbardziej popularne modele MLP i RBF, oraz wiele innych metod. Sche-
mat ten oparty jest na parametryzacji prawdopodobienstw a posteriori za pomocg funkcji podobien-
stwa, sposobu wyboru prototypowych wektoréw, sposobu wazenia ich wptywu na obliczane prawdo-
podobienstwo, liczby wykorzystywanych wektoréw prototypowych, sposobu ich wyboru i optymalizaciji
ich potozen, sposobu wyboru cech do klasyfikacji, sposobu mieszania r6znych modeli ze soba i wielu
innych procedur. Opisali$my zastosowania tego schematu w zagadnieniach klasyfikacji, aproksyma-
cji, asocjacji i szukania brakujgcych danych.

1. Duch W. Similarity based methods: a general framework for classification, approximation and
association, Control and Cybernetics 29(4) (2000) pp. 1-30

2. Duch W, Grudzinski K (2000) Sieci Neuronowe i Uczenie Maszynowe: proba integraciji.
Biocybernetyka 2000, Tom 6: Sieci neuronowe (red. W. Duch, J. Korbicz, L. Rutkowski i R. Tade-
usiewicz), rozdz. I11.21, pp. 663-690

3. Duch W, Adamczak R, Diercksen GHF (2000) Neural Networks from Similarity Based Perspec-
tive. New Frontiers in Computational Intelligence and its Applications. Ed. M. Mohammadian, 10S
Press, Amsterdam, pp. 93-108

1.5.2. Z teorii wynika szereg zupetnie nowych algorytméw, implementowanych i testowanych obecnie
w ramach pracy doktorskiej Karola Grudzinskiego. Préba zrozumienia zwigzkdéw pomiedzy sieciami
neuronowymi a metodami opartymi na podobienstwie doprowadzita nas do uogolnienia najbardziej
obecnie popularnych perceptronéw wielowarstwowych przez wprowadzenie nie-euklidesowych funkciji
odlegtosci. Otrzymany model D-MLP jest na razie stabo zbadany. Pozwala on na dramatyczne zmia-
ny granic funkcji odlegtosci. Nie zbadano jeszcze wielu mozliwoéci sieciowych realizacji metod opar-
tych na schemacie SBM, chociaz wstepnie zostaty one opisane.

1. Duch W, Adamczak R, Diercksen G.H.F. Neural Networks from Similarity Based Perspective.
New Frontiers in Computational Intelligence and its Applications. Ed. M. Mohammadian, 10S
Press, Amsterdam, pp. 93-108

1.5.2. Nowe metody uczenia wymagajg minimalizacji funkcji kosztéw, ktéra nie zawsze da sie prze-
prowadzi¢ za pomocg metod gradientowych. Przyktadem takiego modelu jest uogolnienie k najbliz-
szych sgsiadow (kNN), w ktorym zastosowali$my skalowanie poszczeg6linych wymiarow w funkcji
odlegtosci i nowg metode wyboru istotnych cech. Ze wszystkich metod, ktére mogtyby znalez¢ zasto-
sowanie do optymalizacji sieci neuronowych jedynie algorytmy genetyczne sg powszechnie stosowa-
ne, chociaz nie ma przekonywujacych wynikéw $wiadczacych o ich wyzszosci nad innymi sposobami
optymalizacji modeli neuronowych. Dokonali$my przegladu metod globalnej minimalizacji w zastoso-
waniu do sieci neuronowych, te same metody mozna stosowa¢ w schematach SBM. Oprécz metod
minimalizacji uzylismy tez metod szukania. Jest to istotne przy takich uogélnieniach metod opartych
na podobienstwie, w ktorych pojawiajg sie ciagte, nieliniowe parametry optymalizacyjne.

1. Grudzinski K, Duch W (2000) SBL-PM: A Simple Algorithm for Selection of Reference In-
stances for Similarity Based Methods, Intelligent Information Systems 11S'2000, Physica Ver-
lag (Springer), pp. 99-108
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1.5.3. Poniewaz nie mozna stworzyé jednego systemu, ktéry bedzie zawsze najlepiej dziatat na
wszystkich danych poszukujemy najlepszej metody wérod tych, ktére mozna wygenerowaé w sche-
macie metod opartych na podobienstwie. Opracowali$my wstepny algorytm automatycznego konstru-
owania optymalnej metody mieszczacej sie we wspolnym schemacie, metody najlepiej dziatajacej dla
konkretniej bazy danych. Oprocz mozliwo$ci wyboru liczby sgsiadéw, wyboru i optymalizacji wielu
funkcji odlegtosci, mozna w nim dokonywaé selekcji cech i wektoréw referencyjnych (prototypow).
Optymalizacja miary podobienstwa obejmuje skalowanie odlegto$ci i minimalizacje funkcji kosztow za
pomoca metody symulowanego wyzarzania i metody wielosympleksowej,. Naszym celem jest osia-
gniecie najlepszych rezultatéw dla wszystkich 22 zbioréw danych uzytych w projekcie StatLog (Esprit,
Unia Europejska). Mamy juz najlepsze rezultaty dla ponad potowy z tych baz danych, a pozostato
jeszcze wiele metod do implementaciji.

Kolejnym krokiem bedzie rozszerzenie mozliwosci tego programu poza zagadnienia klasyfikacji, do
probleméw wymagajacych asocjacji, uzupetniania brakujgcych elementéw wektora wejsciowego (pat-
tern completion), w tym brakujgcych danych i innych probleméw. Takie mozliwo$ci znajdg sie w opra-
cowywanym przez nas pakiecie do data mining.

1. Duch W, Grudzinski K, Meta-learning: searching in the model space. ICONIP 2001, Shanghai
(wystane)

Rozpoczeli$my tez prace (w ramach nowej pracy doktorskiej) nad metodami oceny podobienstwa
wykraczajgcymi poza paradygmat przestrzeni wektorowych o ustalonej liczbie wymiaréw. Jest to po-
trzebne do zastosowan bioinformatycznych, chemicznych i innych, w ktérych obiekty majg r6zng
strukture, trudng do opisania za pomocg ustalonych cech.

[.6. Wizualizacyjna eksploracja wielowymiarowych danych.

Badania nalezgce do tej grupy pozwalajg na zrozumienie struktury wielowymiarowych danych dzieki
tworzeniu ich wizualnych reprezentacji. W minionych latach poréwnali§my r6zne metody redukcji wy-
miarowosci i ich przydatno$¢ do okreslania najwazniejszych cech lub ich nieliniowej kombinacji. W
szczegOlnosci poréwnaliSmy mapy wielowymiarowych danych otrzymane za pomoca sieci Kohonena
z mapami otrzymanymi w wyniku minimalizacji miary zachowania topograficznego sasiedztwa wielo-
wymiarowych danych. Wprowadzone przez nas miary ilosciowe zgodnoéci topograficznej przestrzeni
danych i niskowymiarowych przestrzeni siatek neuronéw pokazuja, ze odwzorowanie Kohonena dale-
kie jest od optymalnego. Podejscie oparte na minimalizacji takich miar, czyli skalowanie wielowymia-
rowe (MDS) oraz odwzorowanie Sammona, ma solidniejsze podstawy matematyczne niz metoda
Kohonena, ale jest bardzo kosztowne obliczeniowo.

Nasze prace rozwinetly sie w nastepujacych kierunkach:

1.6.1. Wprowadzono nowe algorytmy minimalizacji dla MDS pozwalajgce na szybkie okre$lenie pozy-
cji pojedynczego wektora w stosunku do istniejgcej mapy (mapowanie relatywne). W oparciu o ten
algorytmy opracowano program do interakcyjnej wizualizacji wielowymiarowych danych. Interesuja-
cym zagadnieniem jest nie tylko interakcyjna wizualizacja wielowymiarowych danych, lecz réwniez
proba ogladania granic decyzji réznych klasyfikatoréw. Poniewaz granice decyzji w N wymiarach sg
N-1 wymiarowymi obiektami ich obraz w dwuwymiarowej reprezentacji jest rozmytg figurg. Dodawa-
nie punktéw z gaussowskiego rozktadu wokét wektoréw z danymi i zaznaczanie klas zgodnie z dzia-
taniem danego klasyfikatora pozwala uwidoczni¢ granice decyzji takich klasyfikatorow.

Program do interakcyjnej wizualizacji dziata w systemach Windows, pozwalajac na zakre$lenie na
ekranie lub wybor dowolnego obszaru wokot jakiegos wektora i powigkszenie tego obszaru z przeli-
czaniem optymalnych potozen ogladanych wektoréw (zoomowanie). Liczba punktow z réznych klas
znajdujacych sie w poblizu pozwala na ocene prawdopodobienstwa klasyfikacji, a stopien zaufania do
tej oceny mozna oszacowaé na podstawie miary znieksztatcen topograficznych przy redukcji wymia-
rowosci. Ocena nowego przypadku moze wéwczas pokazac, ze jest to typowy przypadek daleki od
granic decyzji i innych wektoréw lub tez przypadek trudny do zdiagnozowania, potozony w poblizu
granicy réznych klas.
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Program zastosowany zostat do analizy danych medycznych i psychometrycznych a tworzone przez
niego mapy poréwnywane sg z informacjami otrzymywanymi za pomoca wykresow prawdopodo-
bieAstw otrzymanych przy zatozeniu zwiekszajacej sie niepewnosci potozenia danego wektora.

1. Naud A and Duch W (2000) Interactive data exploration using MDS mapping. 5th Conference on
Neural Networks and Soft Computing, Zakopane, June 2000, pp. 255-260

2. A. Naud, Neural and statistical methods for multidimensional data visualization..PhD Thesis, KMK
UMK Torun 2001, pp. 110

3. Duch W, Adamczak R, Grabczewski K, Grudzinski K, Jankowski N, Naud A, 5" Conference on
Neural Networks and Soft Computing, Zakopane 5-10.06.2000, tutorial: “Understanding the data”.

1.6.2. Badanie catkowitego prawdopodobienstwa klasyfikacji daje og6lne wyobrazenie o tym, na ile
dany przypadek jest typowy. Jesli przy coraz wiekszym zaktadanym bledzie pomiaru pojawiajg sie
jakie$ nowe klasy diagnostyczne to nalezy zbada¢ doktadnie, ktére cechy sg za to odpowiedzialne.
Probabilistyczne przedziaty ufno$ci (PPU) wprowadzone w pracy doktorskiej N. Jankowskiego wta-
$nie na to pozwalajg. Jest to nowa metoda okre$lania wiarygodnosci klasyfikacji dla dowolnego klasy-
fikatora, umozliwiajgca szczego6towg eksploracje okolic podawanych do diagnozy danych. Metoda
PPU pozwala réwniez na $ledzenie zmian trajektorii zachowania w czasie dzigki interpolacji wartosci
pomiedzy poszczeg6lnymi badaniami.

1. Jankowski N, Duch W (2000) Ontogeniczne sieci neuronowe. Biocybernetyka 2000, Tom 6: Sieci
neuronowe (red. W. Duch, J. Korbicz, L. Rutkowski i R. Tadeusiewicz), rozdz. 1.8, pp. 257-294

2. Jankowski N, Probabilistic intervals of confidence. W: L. Rutkowski and R. Tadeusiewicz, editors,
Neural Networks and Soft Computing, Zakopane, Poland, June 2000, pp. 215-220

Rozpoczelismy tez prace nad wizualizacjg danych dynamicznych, np. trajektorii w uktadach dyna-
micznych (w ramach pracy magisterskiej).

I.7. Analiza szeregow czasowych obrazéw medycznych

Bardzo popularng obecnie metodg filtracji artefaktow z szeregéw czasowych stata sie analiza czynni-
kéw niezaleznych (ICA, Independent Component Analysis). Wynikiem wspotpracy z Instytutem Neu-
ropsychologii Maxa Plancka w Lipsku, zajmujgcych sie miedzy innymi analizg obrazéw z funkcjonal-
nego jgdrowego rezonansu magnetycznego (fMRI), byly napisane przez naszego magistranta A.
Chojnowskiego programy implementujgce dwa algorytmy ICA. Programy te zastosowano do obrazéw
fMRI. Trudno$¢ w tym przypadku polega na ocenie jakosci uzyskiwanych obrazéw. Nawigzali$my
kontakty ze specjalistami z RIKEN (Japonia) i Helsinki University (Finlandia). Zagadnienie to jest
nadal rozwijane w Instytucie Neuropsychologii, ale odej$cie do lepiej ptatnej pracy mgr Chojnowskie-
go spowodowato przerwanie prac w tej dziedzinie.

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. Tadeusiewicz), rozdz. 11.17, pp.
569-588

1.8. Projekt COST: szukanie wiedzy dla potrzeb naukowych i technologicznych.

W czerwcu 1999 roku ztozyliSmy przy wspotpracy z prof. Diercksenem z Instytutu Astrofizyki Maxa
Plancka w Garching koto Monachium projektem dla biura COST Unii Europejskiej, Knowledge Explo-
ration in Science and Technology. Che¢ udziatu w tym projekcie zapowiedziato 25 grup z 11 krajow
Europy. Projekt ten zostat zatwierdzony dopiero w 2001 roku i trwa wtasnie procedura jego formalne-
go uruchamiania.

Projekt dotyczy zastosowania metod inteligencji obliczeniowej do odkrywania wiedzy w naukowych i
technologicznych bazach danych. Przewidziano réwniez prace nad rozwojem metod, koniecznym dla
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odkrywania wiedzy w ztozonych, hierarchicznych i zmieniajgcych sie w czasie bazach tego typu. Li-
czymy na dostep do danych posiadanych przez grupy badawcze, ktére zgtosity akces do tego projek-
tu. Obejmujg one chemiczne bazy danych, dla ktérych istotne jest przewidywanie toksyczno$ci réz-
nych zwigzkéw, ich aktywnosci biologicznej, przewidywania wtasnosci materiatéw, bazy farmakolo-
giczne, genomiczne i proteonomiczne bazy danych, oraz bazy danych z eksperymentéw astrono-
micznych i fizycznych.

1.9. Pozostate tematy.

Oproécz gtéwnych tematéw, opisanych powyzej, podejmowali§my tez r6zne drobniejsze tematy zwig-
zane z metodami inteligencji obliczeniowe;.

1.9.1. Jesli dane nie sg najlepszej jakosci nie nalezy zbytnio wierzyé w podawane wartosci ani w przy-
pisane wektorom klasy. Metoda regularyzacji danych opracowana przez N. Jankowskiego pozwala
poprawiaé dane i przypisywa¢ im prawdopodobienstwa klas zamiast jednoznacznych wartosci klas,
lub odrzucaé niektére dane jako bledne.

1. Jankowski N, Data regularization. W: L. Rutkowski, R. Tadeusiewicz, eds, 5th Conference on
Neural Networks and Soft Computing, Zakopane, Poland, June 2000, pp. 209-214

1.9.2. Nowa metoda traktowania zmiennych symbolicznych, pozwalajgca na sensowng zamiane tych
zmiennych na warto$ci numeryczne i zastosowanie dowolnych klasyfikatoréw do tak przygotowanych
danych stanowita temat pracy magisterskiej a jej wyniki przedstawione zostaty w publikacji:

1. Duch W, Grudzinski K and Stawski G (2000) Symbolic features in neural networks. 5th Confer-
ence on Neural Networks and Soft Computing, Zakopane, June 2000, pp. 180-185

2. G. Stawski, Probabilistyczne miary odlegtosci, sieci neuronowe i cechy symboliczne. (KMK UMK,
Torun 6/2000)

1.9.3. Przeprowadzono wstepne analizy danych wigzacych aktywno&¢ biologiczng i chemiczng cza-
steczek chemicznych (np. ich rakotwdrczos$¢) z ich strukturg. Jest to tematyka ktorg zamierzamy dalej
rozwija¢ w zwigzku z programem COST. Pozyskano réwniez dane z Deutsche Krebs Forschungs
Zentrum w Heidelbergu, z ktérym nawigzali§my wspétprace.

1. Duch W, Adamczak R, Diercksen GHF (2000) Feature space mapping neural network applied to
structure-activity relationship problems. ICONIP-2000, 7th International Conference on Neural In-
formation Processing, Dae-jong, Korea, ed. by Soo-Young Lee, pp. 270 — 274

2. Adamczak R and Duch W (2000) Neural networks for structure-activity relationship problems. 5th
Conference on Neural Networks and Soft Computing, Zakopane, June 2000, pp. 669-674

1.9.4. Do spotki z pracownikami Deutsche Krebs Forschungs Zentrum w Heidelbergu, University of
Ulster w Irlandii i University of Tartu w Estonii ztozyli§my projekt Breeding Creative Information Socie-
ties do programu Future Emerging Technologies (FET) V Programu Ramowego UE.

Projekt zaktada stworzenia symulatora sztucznego $rodowiska i agentéw programowych o réznym
poziomie ztozonosci, ktére posiadajac lokalng wiedze i wymieniajgc pomiedzy sobg informacije wyka-
z3 wtasnosci emergentne, tgcznie z tworczymi zachowaniami.

1.9.5. W ramach badan nad inteligentnym szukaniem informacji wygtoszono szereg referatow i napi-
sano artykut przeglgdowy o metodach szukania prac dotyczacych sieci neuronowych w Internecie.
Artykut ten zostat przettumaczony w pi$mie zajmujgcym sie informacjg naukowa.
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1. Duch W (2000) Neural networks papers on the Internet. IEEE Transactions on Neural Networks
Vol. 11 (No. 6), 2000, 1509-1511

2. Duch W, Publikacje naukowe o sieciach neuronowych w Internecie. EBIB, Elektroniczny Biuletyn
Informacyjny Bibliotekarzy 1 (2001) 19

1.9.6. W. Duch byt wspétredaktorem ksigzki zawierajgcej przeglad zagadnien dotyczacych sieci neu-
ronowych.

1. Duch W, Korbicz J, Rutkowski L, Tadeusiewicz R, red. (2000) Biocybernetyka 2000: Sieci neuro-
nowe. (Akademicka Oficyna Wydawnicza, Warszawa, 850 str.)

[I.1 Teoretyczne badania struktury energetycznej matych
czasteczek (prof. Wasilewski).

Kontynuowano badania stanéw oscylacyjnych i efektéw sprzezenia oscylacyjno-rotacyjnego w matych
czgsteczkach metodami wykraczajgcymi poza elementarne przyblizenie harmoniczne. Rozpoczeto
takze badania stanéw oscylacyjno-rotacyjnych metodami pseudospektralnymi. Wymieniona tematyka
wchodzi m. innymi w zakres pracy doktorskiej mgr S. Zelka Zastosowanie technik wielociatowych w
badaniach oscylacji molekularnych.

11.L1.1. W oparciu o prace grupy Lighta zbudowano zespét programéw komputerowych realizujgcych
podejscie Discrete Variable Representation (DVR) do numerycznego wyznaczania poziomow oscyla-
cyjnych czasteczek dwu- i tréj-atomowych. Przebadano stabilno$¢ numeryczng algorytméw w réznych
warunkach. W podejsciu DVR wyznaczono poziomy oscylacyjno-rotacyjne uktadoéw 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 zostana do kilku publika-
cji. Dla czgsteczki SO, przeprowadzono szczeg6towe poréwnanie wynikéw otrzymywanych dla po-
wierzchni CAS SCF i przy zastosowaniu metod funkcjonatéw gestosci (DFT) z réznymi funkcjonatami.
Program zostat rozwiniety w kierunku graficznym i wspotpracy z modutami napisanymi s systemie
Mathematica.

I1.1.2. Kontynuowano badania teoretyczne nizszych stanéw elektronowych glioksalu (Czosz) przy

zastosowaniu réznych wariantéw metody funkcjonatéow gestosci (DFT). Do wyznaczenie powierzchni
otwartpowtokowego stanu singletowego zastosowano wariant czasowo zalezny teorii (TD DFT); tego
typu zastosowania sg w literaturze nieliczne. Obliczenia teoretyczne majg na celu interpretacje wyni-
kéw doswiadczalnych, otrzymanych przez prof. Heldta w ramach wspotpracy miedzynarodowej naj-
nowszg technikg ,zwolnionej fluorescencji” (slow fluorescence). Wyniki te wchodzg w zakres pracy
doktorskiej mgr S. Zelka, cze$¢ jest juz opublikowana.

1. Zelek S, Wasilewski J, Heldt J (2000) Density functional study of the S, (X "Ag) and T, (a °A,)
states of the glyoxal molecule. Computers & Chemistry 24:263-274

11.1.4. Kontynuowano szczegétowe badania nad modelowaniem zjawisk powierzchniowych w kryszta-
tach jonowych i nad teoretyczng analizg proceséw oddziatywania matych czgsteczek z takimi po-
wierzchniami. Badania te, rozpoczete w 1996 roku w ramach stazu prof. Wasilewskiego na Uniwersy-
tecie w Bochum (RFN), prowadzita dalej mgr M. Wierzbowska jako prace doktorskg. Zastosowano
modele elektrostatyczne dla opisu stwierdzonej do$wiadczalnie kontrakcji struktury krysztatu przy
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powierzchni i redystrybucji tadunku elektrycznego. Przebadano szereg modeli pola Madelunga o r6z-
nych rozmiarach i ksztattach. Ustalone zostaty wymagania dotyczace konstrukcji pola tadunkow, gwa-
rantujgce uzyskiwanie stabilnych wynikéw dla energii oddziatywania czgsteczki z powierzchnia, takze
w wypadku znacznego przeniesienia fadunku lub adsorpcji jonu. Uzyskane w tym zakresie wyniki
maja charakter pionierski. Analize te¢ prowadzono na przyktadzie adsorpcji tlenu (atomowego, moleku-
larnego, i ich anionéw) na powierzchni Cr,O3; (0001), a nastepnie zastosowano do opisu adsorpcji
potasu na tej powierzchni. Wiekszo$¢ prac prowadzona byta w zespole prof. Staemmlera na Wydziale
Chemii Uniwersytetu w Bochum (Niemcy), gdzie mgr Wierzbowska przebywata tgcznie 13 miesiecy
na stypendium Romana Herzoga (administrowanym przez Fundacje Alexandra von Humboldta). Wy-
nikiem jest praca doktorska, Obroniona przed Radg Instytutu Fizyki w czerwcu 2000, komunikat kon-
ferencyjny oraz publikacja; dalsze publikacje sg w planie.

1. W. Zhao, M. Asscher, M. Wilde, K. Al.-Shamery, H.-J. Freund, V. Staemmler, M. Wierzbowska
Phys. Rev. B62 7527-7534 (2000)

2. M. Wierzbowska, Ab initio Calculations for the Adsorption of Oxygen and Potassium on the
Cr,05(0001) Surface, praca doktorska, Torun, 1999 (obroniona 6.07.2000)

[1.2. Opracowanie nowych metod opisu efektow korelacji elektronowe;j.

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

11.2.1. Prowadzone byty badania uktadéw modelowych w ramach nowych wersji wieloreferencyjnych
metod sprzezonych klasteréw (MRCC - Multi-Reference Coupled Clusters) w sformutowaniach wa-
lencyjnie-uniwersalnym, stanowo-uniwersalnym i stanowo-specyficznym. Badania dotyczyty wptywu
bazy jednoczgstkowej (formy orbitali molekularnych) na zbiezno$é rozwiniecia klasterowego dla sta-
néw podstawowych i wzbudzonych, ze szczegdélnym uwzglednienie wystepowania tzw. standéw ob-
cych (,intruderéw,,). Prof. Wasilewski jest aktywnym uczestnikiem seminarium naukowego dotyczace-
go teorii korelacji elektronowej.

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

11.2.2. Przy wspétpracy z grupg prof. H. Nakatsuji z Kyoto University ukonczono prace dotyczaca sta-
néw wzbudzonych furanu i pyrolu obliczonych za pomocg metody spinowo zaadaptowanych klastrow
w potgczeniu z metodg oddziatywania konfiguracyjnego.

Przy wspétpracy z grupg z Laboratorie Physique Quantique, Paul Sabatier Universite, rozwijano kilka
wersji rozszerzeh metody Cl korygujacych jej ekstensywnos¢ w sposéb zblizajacy jg do metod sprze-
zonych klasteréw.

Publikacje

1. Jian Wan, Jarostaw Meller , Masahiko Hada, Masahiro Ehara and Hiroshi Nakatsuji, Electronic
excitation spectra of furan and pyrrole: Revisited by the symmetry adapted cluster-configuration
interaction method. Journal of Chemical Physics (2000) 113: 7853-7866

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)

[1.3. Symulacje komputerowe w fizyce, chemii i biologii

Prowadzono prace rozpoznawcze i studialne w nastepujacych kierunkach:
oddziatywanie tlenu molekularnego z atomami i matymi czasteczkami;
zastosowanie réznego typu funkcjonatéw mieszanych w metodzie DFT;
zastosowanie metod DFT do opisu stanéw otwartopowtokowych;
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zastosowanie reprezentacji zmiennej dyskretnej (DVR - Discrete Variable Representation) do nume-
rycznego wyznaczania poziomow oscylacyjno-rotacyjnych matych czasteczek.

W ramach obszernego studium poréwnawczego metod DFT i MP2 zbadano struktury przestrzenne i
stany oscylacyjne krzemowych analogéw etylenu. Wyniki sg podstawg do dalszych badan i przysziej
publikacji.

2. M. Walda, Badania kwantowo-mechaniczne struktury i oscylacyjnych widm w podczerwieni ana-
logéw krzemowych etylenu (KMK UMK, Torun 6/2001)

[I.5. Bioinformatyka i nauki o  zyciu.

W ramach wspotpracy z grupa prof. Rona Elbera z Cornell University, gdzie dr Meller przebywat na
stazu przez caty rok 2000, oraz wspotpracy z Centrum Fritza Habera Uniwersytetu Hebrajskiego w
Jerozolimie, kontynuowano badania w zakresie bioinformatyki i nauk o zyciu. Poczatkowo badania te
dotyczyly gtéwnie metod chemii kwantowej w zastosowaniu do bioczgsteczek, nastepnie metod sy-
mulacyjnych typu dynamiki molekularnej oraz zastosowania tych algorytméw do symulacji biatek
(peptydow) na wielkg skale. Nawigzano nowe kontakty z jedng z wiodacych instytucji amerykanskich
w dziedzinie nauk o zyciu i ich klinicznych zastosowan, Children’s Hospital Medical Center, gdzie od
maja 2001 roku dr Meller objgt w Department of Pediatric Informatics stanowisko assistant professor.
W zwigzku z tym planujemy rozwoj tematdw o charakterze bioinformatycznym, takich jak analiza da-
nych genomicznych z mikromacierzy i metody przewidywania struktury biatek.

I1.5.1. Opracowanie nowych potencjatéw przydatnych do przewidywania struktury biatek.
Wiele wysitku wtozono w opracowanie nowych potencjatéw do zwijania biatek:

1. Meller J, Elber R, Protein recognition by sequence-to-structure fitness: Bridging efficiency and
capacity of threading potentials. Advances of Chemical Physics (w druku)

2. Meller J, Wagner M, Elber R, Maximum Feasibility Guideline to the Design and Analysis of Pro-
tein Folding Potentials, Journal of Computational Chemistry (przyjete)

3. Meller J, Elber R, Linear Optimization and a Double Statistical Filter for Protein Threading Prot-
cols, Proteins Structure Fun. Gen. (wystane)

11.5.2. Przewidywanie struktury trzeciorzedowej biatek.

Nowe potencjaty i algorytmy optymalizacji zostaty zaimplementowane w kolejnych wersjach pakietu
obliczeniowego Learning, Observing and Outputting Protein Patterns (LOOPP). Stuzy on do rozpo-
znawania struktur biatkowych (fold recognition) przy wykorzystaniu techniki threading i dopasowania
sekwencji (sequence alignment), opracowywania nowych potencjatéw przy wykorzystaniu technik
optymalizacji liniowej i analizy statystycznej struktur biatkowych oraz tworzeniu bibliotek unikalnych
fragmentow biatek za pomocg poréwnywania struktura-struktura przy zastosowaniu metod progra-
mowania dynamicznego. Potencjaly zawierajg parametry adaptacyjne a procedura uczenia sie
uwzglednia istniejgce struktury natywne biatek i wygenerowane struktury sztuczne, nie istniejgce w
przyrodzie. Program jest dostepny w postaci serwera sieciowego umozliwiajgcego automatyczng
annotacje sekwencji genomicznych.

http://www.tc.cornell.edu/reports/NIH/resource/CompBiologyTools/loopp/

Serwer LOOPP bierze udziat w ocenie metod automatycznych bedac sklasyfikowanym na jednym z
czotowych miejsc w kategorii najtrudniejszych do przewidzenia struktur, Asilomar, USA, 12/2000.

Dzigki zastosowaniu takich metod zidentyfikowano podobienstwa pomiedzy nowo odkrytymi genami,
kontrolujacymi fenotypowe zréznicowanie pomidorow (wielko$¢ owocow), a ludzkimi biatkami typu
Ras p21, ktorych zaburzenia funkcji prowadza do niekontrolowanego mnozenia sie komorek i w rezul-
tacie do chor6b nowotworowych. Artykut na ten temat trafit do ‘highlights’ prestizowego pisma Scien-
ce. Jest to pierwszy przyktad powigzania pomiedzy genami a ilosciowo mierzalnymi cechami organi-
zmu. Dr Meller wygtosit na temat stosowanych przez siebie metod referat na University of California
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San Francisco, oraz na Rockefeller University, New York w czasie publicznej prezentacji nowego
projektu wspotpracy pomiedzy Cornell University, Rockefeller University i Sloan Cancer Research
Center.

1. Anne Frary, T. Clint Nesbitt, Amy Frary, Silvana Grandillo, Esther van der Knaap, Bin Cong, Jip-
ing Liu, Jaroslaw Meller , Ron Elber, Kevin B. Alpert, Steven D. Tanksley (2000) fw2.2: A Quanti-
tative Trait Locus Key to the Evolution of Tomato Fruit Size. Science 289: 85-88

2. Meller J, Elber R. Towards large scale, statistically significant, threading experiments. Choice of
energies and statistical verifications (wystane)

3. Meller J, Elber R. (2000) LOOPP 2000 - Learning, Observing and Ouputting Protein Patterns, a
public domain package for protein recognition and designing folding potentials, NIH resources at
Cornell Theory Center, Ithaca 2000

4. Meller J, Critical Assessment of Protein Structure Prediction 4, Asilomar, USA, 12/2000

11.5.3. Opublikowano rozdziat na temat dynamiki molekularnej w monumentalnej encyklopedii nauk o
Zyciu.

1. Meller J (2000), 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

I1.5.4. Przy wspoipracy z Katedrg Chemii Syntetycznej Uniwersytetu w Kyoto dokoriczono prace nad
zastosowaniem metod oddziatywania konfiguracyjnego do opisu stanéw wzbudzonych czgsteczek o
znaczeniu biologicznym. Dr Meller przebywat tam na stazu na tym uniwersytecie do korca 1998 roku.

1. Turowski M, Yamakawa N, Meller J, Kimata K, Ikegami 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 (wystana do Journal of American Chemical
Society)

Ill. Kognitywistyka, neuroinformatyka, komputerowe modele
proceséw poznawczych i filozofia umystu

Nasze prace w ramach kognitywistyki zmierzajg w kierunku empirycznie uzasadnionych teorii umystu
w oparciu o modele sieci neuronowych. Teoria ta powinna nie tylko by¢ pomocng w rozwigzaniu pod-
stawowych probleméw nauk o poznaniu, lecz réwniez prowadzi¢ do nowych konstrukcji systeméw
uczgcych sie. Zarysy takiej teorii, w postaci hipotez okreslajacych prawdopodobne zwigzki pomiedzy
zdarzeniami w mézgu i ich korelacji z percepcja, wyzszymi czynno$ciami poznawczymi i trescig Swia-
domoéci, zostaty juz nakreslone w ostatnich latach w kilku pracach i wystgpieniach konferencyjnych.
Matematyczne metody opisu zdarzehn mentalnych wiazg sie z teorig uktadéw ztozonych w zastosowa-
niu do sieci neuronowych z rekurencjg i innych uktadéw dynamicznych.

W. Duch przewodniczyt komitetowi naukowemu pisma ,Kognitywistyka i Media w Edukaciji”, utworzo-
nego i wydawanego przy wspétpracy z logikami, filozofami i pedagogami z UMK pisma. W 2000 roku
ukazat sie tom trzeci (okoto 250 stron) a trzeci i czwarty (numer specjalny, po angielsku) wydane zo-
staly w pierwszej potowie 2001 roku. Oprécz pisma ,Kognitywistyka” nadanie tozsamosci tej nowej
dziedzinie wymagaé bedzie organizacji konferencji i powotania Towarzystwa Kognitywistycznego, do
czego doszto w maju 2001 roku. Prace nad podrecznikiem - wstepem do kognitywistyki, dyskutujgcym
problemy zwigzane z tworzeniem teorii umystu, poczawszy od probleméw filozoficznych i modeli hi-
storycznych, przez teorie psychologiczne i badania nad mézgiem, do modeli matematycznych, ulegty
pewnemu spowolnieniu ze wzgledu na brak czasu.
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W. Duch kilkukrotnie odwiedzit Instytut Biologii Eksperymentalnej PAN na zaproszenie prof. Andrzeja
Wrébla, kierownika pracowni badan uktadu wzrokowego. Oprocz udziatu w panelu dyskusyjnym na
zakonczenie tygodnia m6zgu W. Duch wygtosit na VII Wiosennej Szkole Neurobiologii Polskiego To-
warzystwa Badan Uktadu Nerwowego (PTBUN) ,Integracyjne mechanizmy kory mézgowej” (maj
2000) referat “Consciousness and the dynamic models of the brain”. Wygtosit réwniez kilka referatéw
na tematy dotyczace mechanizmoéw dziatania mézgu, np. 1.5-godzinny referat ,How does the brain
work” w Tokyo University, Japonia, oraz podobny referat na konferencjach 5th Conference on Neural
Networks and Soft Computing i Intelligent Information Systems IX.

[ll.1. Modele umystu oparte na neurobiologii.

Jednym z najwigkszych probleméw kognitywistyki jest przepasé pomiedzy badaniami nad mézgiem a
psychologig. Poniewaz bezposredni opis neurodynamiki mozliwy jest tylko w bardzo prostych sytu-
acjach eksperymentalnych nalezy poszukiwa¢ przyblizeh do dynamiki dziatania grup neuronéw na
ré6znych poziomach, poczgwszy od poszukiwania najlepszych funkcji pozwalajgcych na aproksymacije
opisu dziatania pojedynczych neuronéw, przez grupy neuronéw opisanych przy pomocy neurofizjolo-
gicznie poprawnych modeli opartych na neuronach wysylajgcych impulsy, do uproszczen w postaci
sieci z rekurencja o elementach reprezentujgcych usredniong aktywno$¢ realnych neuronow.

W 2000 roku dokonano przegladu prostych modeli sieci z rekurencjg w zastosowaniu do modelowa-
nia choréb psychicznych i zaburzen neuropsychologicznych. Modele neuronowe zaburzeh pamigci
pozwalajg réwniez wycigga¢ wnioski dotyczgce kierunkéw terapii w chorobie Alzheimera. Takie po-
dejscie do choréb psychicznych spotkalo sie z zainteresowaniem psychiatréw, ktérzy zaprosili W.
Ducha z referatem na spotkanie Pomorsko-Kujawskiego Towarzystwa Psychiatrycznego. Dokonano
rowniez przegladu opartych o sieci neuronowe modeli dziatania mézgu przydatnych do zrozumienia
zagadnien zwigzanych ze $wiadomoscia.

Badamy metody upraszczania opisu ztozonych uktadéw dynamicznych, takich jak zbiér neuronéw,
zamierzajgc znalez¢ serie systematycznych przyblizen, pozwalajgca na uzasadnienie przej$é pomie-
dzy modelami na roznym poziomie szczegotowosci (od zjawisk bioelektrycznych na btonach komor-
kowych do opisu duzych grup neuronéw). Nawigzali$my kontakty z prof. Johnem R. Taylorem, dyrek-
torem Center for Neural Networks, King's College w Londynie. Wspolnie z nim dr N. Jankowski napi-
sat projekt badawczy dotyczacy modelowania proceséw uwagi i poréwnania rezultatéw badan psy-
chologicznych i neurofizjologicznych z symulacjami komputerowymi. Na rozpoczecie realizacji tego
projektu dr Jankowski otrzymat 6-miesieczne stypendium NATO. W. Duch zostat cztonkiem |IEEE
Special Interest Group on Mental Function and Dysfunction.

1. Duch W (2000) Sieci neuronowe w modelowaniu zaburzer neuropsychologicznych i choréb psy-
chicznych. Biocybernetyka 2000, Tom 6: Sieci neuronowe (red. W. Duch, J. Korbicz, L. Rutkowski
i R. Tadeusiewicz), rozdz. 11.18, pp. 589-616

2. Duch W (2000) Swiadomoé¢ i dynamiczne modele dziatania mézgu. Neurologia i Neurochirurgia
Polska, Maj 2000, pp. 69-84

3. Duch W, Therapeutic applications of computer models of brain activity for Alzheimer disease. J.
Medical Informatics and Technologies 5 (2000) 27-34

l1l.2. Filozofia umystu i neurofilozofia.

Zrozumienie podstawowych zagadnien dotyczacych umystu wydaje sie bardzo istotne z punktu wi-
dzenia okreslenia kierunku i granic rozwoju tej dziedziny. Szczegdlnie niejasne sg zagadnienia zwig-
zane z naturg wrazen $wiadomych i mozliwo$cig stworzenia systeméw sztucznych doznajgcych ta-
kich wrazen. W latach 90. ukazato sie wiele ksigzek dotyczacych filozofii umystu, dyskutujacych
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zwlaszcza zagadnienie psychofizyczne w jego nowej postaci, znane jako ,trudny problem $wiadomo-
§ci”. W. Duch wzigt udziat w kilku konferencjach filozoficznych i psychologicznych, wygtosit szereg
referatdbw na temat filozofii umystu podkre$lajgc role badan nad mézgiem i naturalistyczny punkt wi-
dzenia. Zostat tez zaproszony do rady naukowej pisma ,The International Journal of Transpersonal
Studies” (Panigada Press, Honolulu, USA).

Rozwazania na temat tego, jaka teoria umystu nas w petni zadowoli i na temat granic rozwoju modeli
opartych na obliczeniach wystane zostaty do dwdch pism specjalistycznych. Rozwazania te zaliczyé
mozna do wprowadzonego przez Patrycje Churchland nurtu zwanego neurofilozofig, czyli filozofig
umystu zgodng z wiedzg o dziataniu mézgu, w odréznieniu od czysto spekulatywnej, tradycyjnej filo-
zofii umystu. Przeprowadzono réwniez szczegétowg analize historycznego rozwoju pojeé zwigzanych
z umystem, duszg i duchem pokazujac, ze niektére problemy w filozofii umystu majg swoje zrodta w
dawno juz wygastych potrzebach zrozumienia ruchu i odréznienia organizméw zywych od martwych.

W opracowaniu sg artykuty, ktére rozwigzujg problem psychofizyczny (zagadnienie stosunku umystu
do ciata), jednakze minie zapewne wiele lat zanim rozwigzanie to zostanie zaakceptowane. Wtasciwe
rozumienie tego zagadnienia otwiera droge do budowy $wiadomych artefaktow.

1. Duch W, Jaka teoria umystu w petni nas zadowoli? Kognitywistyka i Media w Edukacji 3(1) (2000)
29 -53

2. Duch W, Debata: Sztuczny mézg, sztuczna inteligencja. Kognitywistyka i Media w Edukacji 3(1)
(2000) 95-98.

Na temat filozofii umystu wygtoszono szereg referatéw na réznych konferencjach, ktére dostepne sg
w archiwum Internetowym pod adresem http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/ref.htmi

1. Duch W, Neurophilosophical solution to the hard problem of consciousness. University of Kon-
stanz, Germany, 20.07.2000

Duch W, Czy mozna zbudowac¢ $wiadomy komputer? Inst. Fizyki, IF UMK, 9.03.2000.

3. Duch W, Koncepcja duszy i umystu w $wietle neurobiologii. Seminarium kognitywne, UMK,
2.03.2000, http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/ref.html

3. Duch W, Neurofilozoficzne rozwigzanie trudnego problemu $wiadomosci. Polskie Towarzystwo
Filozoficzne, Poznan 5.02.2001

4. Duch W, Czy umyst moze zrozumie¢ sam siebie? Uwagi o percepcji muzyki. Torun 20.05.2000

[11.3. Prace nad popularyzacj g kognitywistyki.

W 2000 roku oprocz wydawania pisma ,Kognitywistyka i media w edukacji” opracowano i udostepnio-
no w Internecie notatki do wyktadu bedacego wstepem do kognitywistyki. Pierwszy semestr obejmo-
wat zagadnienia dotyczace filozofii umystu widzianej z obecnej perspektywy, a drugi gtéwnie zagad-
nien budowy i sposobu dziatania m6zgu. Materiaty znajduja sie pod adresem

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

Udostepniono réwniez wiele tekstow referatéw wygtoszonych na konferencjach i na zaproszenie
os$rodkow polskich i zagranicznych. Mozna je znalezé pod adresem:

http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/ref.html

Spekulacje na temat rozwoju technologii i spoteczenstwa w diuzszej perspektywie, umieszczone na
tej stronie, spotkaty sie z duzym oddzwiekiem i doprowadzity do pewnych opracowan o charakterze
futurologicznym w 2001 roku.
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IV. Badania w zakresie dydaktyki wspomaganej metodami
komputerowymi

Badania w zakresie komputerowego wspomagania edukacji kontynuowane sg przez pracujgcych w
Katedrze Metod Komputerowych wyktadowcow i profesoréw.

IV.1. W ramach eksperymentéw z nauczaniem na odlegtos¢ udostepnilismy wiele stron Internetowych
z notatkami do kilku wyktadéw, np.

Duch W, Wyktady wstepne o komputerach i oprogramowaniu, Studium Podyplomowe Programowania
i Zastosowan Komputeréw, UMK.
http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/Wyklady/index.htm

IV.2. Dokonalismy przegladu specjalistycznych serwiséw ustugowych WWW pomagajgcych wyszuki-
wa¢ informacje bibliograficzne, prace, programy, indeksowaé bazy danych. Sg to programy dziatajgce
na duzg skale, indeksujace setki tysiecy dokumentow. Chociaz skupiliSmy sie nad zagadnieniami
zwigzanymi z sieciami neuronowymi i uczeniem maszyn podobne programy powinny wkrétce powstac
i dla innych gatezi nauki.

Duch W, Publikacje naukowe o sieciach neuronowych w Internecie. EBIB, Elektroniczny Biuletyn
Informacyjny Bibliotekarzy 1 (2001) 19

IV.3. Bierzemy udziat zaréwno w restrukturyzacji programéw nauczania w zakresie specjalizacji kom-
puterowych i przedmiotéw o charakterze informatycznym na Wydziale Fizyki i Astronomii UMK. Reali-
zowany jest autorski program ksztatcenia komputerowego na latach 1-3 dla studentow fizyki i astro-
nomii, ktérego gtdbwnym autorem jest J. Wasilewski. Przeprowadzono zasadniczg reforme programu
ksztatcenia dla specjalnosci (podstawowej lub dodatkowej) fizyka komputerowa, ktéra realizowana
jest od roku akademickiego 1998/9, i kilku innych programéw. Prowadzono rozwazania nad dalszg
reformg edukacji w obliczu zmian w sposobie wykorzystania komputeréw.

Publikacja:

M. Berndt-Schreiber, W. Duch, A. B. Kwiatkowska, A. Polewczynski, K. Skowronek (2001) Pokolenie
dorastajgce z komputerem wkracza na uniwersytety - nowe wyzwania edukacyjne. Il Krajowa Konfe-
rencja "Technologia informacyjna w zmieniajgcej sie edukacji”, 14 - 16 maja 2001 — Torun

IV.4. Pomagamy w tworzeniu nowych programéw nauczania, np. w zakresie ksztatcenia lekarzy z
naszego regionu w uzywaniu komputeréw i Internetu. Prof. Duch jest od 1998 roku koordynatorem
projektu MedUni dotyczacego tego tematu. Projekt zostat zakoriczony w potowie 2000 roku. Dopro-
wadziliSmy do powstania nowego kierunku studiéw w zakresie ,technologii informatycznych” oraz do
zmiany nazwy Wydziatu na ,Fizyki, Astronomii i Informatyki Stosowanej”, sankcjonujacej nasz kieru-
nek rozwoju.

IV.5. Utrzymujemy i rozszerzamy strony WWW dotyczgce wszystkich spraw zwigzanych z kompute-
rami, fizyka komputerowg, sieciami neuronowymi, sztuczng inteligencja, kognitywistyka, badaniami
nad mézgiem. Ze stron tych korzysta bardzo wiele osob.

Sieci neuronowe, badania nad mézgiem i statystyka:
http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/neural.html
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
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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.html
IV.6. 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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Zatgcznik nr 3

INFORMACJA

o dziatalnosci naukowej i zatrudnieniu w jednostce w | pétroczu roku
ztozenia wniosku wg. stanu na dzieh 30 czerwca 2001

|. Dziatalno$¢ naukowa
1. liczba publikaciji:
oryginalne monograficzne przegladowe ogoétem
35 1 0 59
2. liczba publikacji w recenzowanych czasopismach i wydawnictwach
0 zasiegu $wiatowym 12

3. konferencje:

1) liczba pracownikéw jednostki uczestniczacych w konferencjach
naukowych: ogétem 26, wtym z referatami 21,
przewodniczgcych sesjom 8

2) liczba pracownikéw jednostki uczestniczacych w konferencjach
naukowych miedzynarodowych: ogétem 21, w tym z referatami 19,
przewodniczacych sesjom 8

3) liczba konferencji zorganizowanych przez jednostke:
krajowe 0 miedzynarodowe 0

4. seminaria w o$rodkach zamiejscowych:
liczba referatéw wygtoszonych na zaproszenie
ogotem 14
w tym seminaria miedzynarodowe 7
w tym seminaria w o$rodkach zagranicznych 7

. Zatrudnienie (fgcznie z uczestnikami Studium Doktoranckiego Fizyki i Chemii)

1. Liczba pracownikéw ogétem w przeliczeniu na petne etaty: 8.5 etatow + 3 doktorantéw
w tym: z tytutem prof. 1, ze stopniem dr hab. 1, dr 2
2. Liczba pracownikéw z tytutem profesora i stopniem naukowym dr hab.
zatrudnionych w niepetnym wymiarze czasu pracy: 0
. adiunktow 2 w tym ze stopniem doktora 0O
. asystentéw 2, oséb pobierajacych stypendia doktoranckie 3
0s6b majacych otwarte przewody doktorskie 2
. pracownikéw inzynieryjno-technicznych 0
. bibliotekarzy, archiwistéw 0
. pracownikéw administracyjnych 0
. Innych pracownikéw: 2.5, w tym
1 starszy wyktadowca (dr matematyki),
1 wyktadowca (mgr fizyki),
% wyktadowca (mgr inz. elektroniki)

W

0 ~NO O

Jedna osoba (adiunkt) w 2000 roku byta na urlopie bezptatnym.

Data Kierownik jednostki

1 sierpnia 2001 /podpis i pieczeé/
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Nie prowadzimy wymiany w oparciu o podpisane umowy, tylko o diugoletnig wspot-
prace nieformalng z krajami Unii Europejskiej, Izraelem, Japonig i USA.

Projekt ,Knowledge Exploration in Science and Technology”, wystany w 1999 roku,
wspétpraca w ramach programu COST Unii Europejskiej, zatwierdzony w 2001 roku:

Austria
Estonia
Finlandia
Francja

Niemcy

Irlandia
Wiochy

Norwegia
Hiszpania

W. Brytania

Austrian Research Institute for Artificial Intelligence, Vienna
Department of Chemistry, University of Tartu, Tartu

Department of Computer Science, University of Helsinki, Helsinki
Acknosoft, Paris; Observatoire Astronomique de Strasbourg,
Strasbourg; Département Electronique et Traitement de I'Information,
Ecole Supérieure de Chimie Physique Electronique (CPE) de Lyon,
Lyon; Laboratoire Lorrain de Recherche en Informatique et ses Appli-
cations, Vandoeuvre-Les-Nancy Action AID, The French National Insti-
tute for Research in Computer Science and Control (INRIA), Sophia
Antipolis

European Southern Observatory (ESO) Science Archive Group,
ESO Headquarters, Garching; Space Telescope European Coordinat-
ing Facility, European Southern Observatory (ESO) Headquarters,
Garching; Fraunhofer-Einrichtung fur Experimentelles Software Engi-
neering, Kaiserslautern; Max-Planck-Institut fir Astrophysik, Garching;
Institut fir Pharmazeutische Chemie, Phillips-Universitdt Marburg,
Marburg; Artificial Intelligence Research Division, German National
Research Center for Information Technology (GMD), Sankt Augustin
Department of Computer Science, University College Dublin, Dublin
Laboratory of Environmental Pharmacology and Toxicology, Istituto di
Ricerche Farmacologiche "M Negri", Milano; Dipartimento di Elettronica
e Informazione, Politecnico di Milano, Milano; Dipartimento di Infor-
matica e Sistemistica, Universita di Roma "La Sapienza", Roma
Department of Informatics, Norwegian University of Science and
Technology, Trondheim

Institut d'Investigacid en Intelligéncia Atrtificial, Spanish Scientific
Research Council CSIC, Bellaterra, Catalonia

Faculty of Informatics, University of Ulster, Newtownabbey, Northern
Ireland; Department of Computer Science, Queenn's University of Bel-
fast, Belfast, Northern Ireland; Department of Computer Science, Uni-
versity of York, York; Computer Based Learning Unit, The University of
Leeds, Leeds

kraj:

RFN, okres trwania umowy: od 1979

nazwa placowki: Uniwersytet w Bochum, Wydziat Chemii (prof. dr V. Staemmler)

tematyka:

Inne:

zagadnienia struktury energetycznej atomow i czasteczek w
stanach otwartopowtokowych, w tym teoretyczny opis stanéw
lokalnych i proces6w adsorpcji na powierzchniach krysztatow

jonowych.

wieloletnia wspotpraca nieformalna, staze naszych pracownikéw
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kraj: RFN, okres trwania umowy: od 1984

nazwa placowki: Instytut Astrofizyki Maxa Plancka w Garching k. Monachium

tematyka:  rozwdj i zastosowania metody SGGA-CI i innych metod obliczeniowych

fizyki molekularnej; systemy ekspertowe w fizyce molekularnej.

Inne: Wspdlne rozwijanie duzych systemow programéw komputerowych,
nieformalna dtugoletnia umowa, wspélni doktoranci i magistranci.

Ostatnio wspétpracujemy w ramach projektu ,Similarity-based reasoning systems
with applications in science and medicine”, IBMBF (Internationale Biro (IB) das
Bundesministerium fur Bildung und Forschung)-KBN POL-040-98 na lata 1999-2001

kraj: USA, okres trwania umowy: 1999
nazwa placowki: ~ Cornell University,
Department of Computer Science
tematyka:  bioinformatyka, nauki o zyciu, genomika i proteonomika

Inne: 2.5 roczny staz dr J. Mellera
kraj: Japonia, okres trwania umowy: 2000
nazwa placéwki: Meiji University,

Department of Computer Science
tematyka:  metody inteligencji obliczeniowej
Inne: visiting professor, W. Duch, kwiecien 2000

Jeste$my w trakcie podpisywania umowy z Kysuhu Institute of Technology, Kita-
kysuhu, Japonia.





