C. INFORMACJA O GLOWNYCH KIERUNKACH PRAC JEDNOSTKI

1. Gloéwne kierunki badan naukowych 1 prac rozwojowych objgte co najmnie;j
trzyletnim programem badan, w tym wiazace si¢ z rzadowymi programami
gospodarczymi lub spolecznymi albo migdzynarodowymi programami wspot-
pracy naukowej i naukowo-technicznej.

Katedra Informatyki Stosowanej (KIS) jest jednostka naukowo-dydaktyczng Uniwersytetu Mikotaja
Kopernika (UMK) podejmujaca interdyscyplinarne programy badawcze w dziedzinach, ktére wyko-
rzystujg wyrafinowane metody informatyczne. Profil naszej jednostki w klasyfikacji KBN najblizszy jest
sekcji T11F (metody komputerowe w nauce) oraz T11C (informatyka stosowana) i miesci sie w gtow-
nym nurcie prac zwigzanych z tworzeniem spoteczenstwa informacyjnego i gospodarki opartej na
wiedzy. W terminologii anglojezycznej nasza dziatalno$¢ odpowiada pojeciu ,informatics”, wystepuja-
cym w takich ztozeniach jak bioinformatics, neuroinformatics, medical informatics, czy chemical infor-
matics. Stad w jezyku angielskim uzywamy nazwy ,Department of Informatics”.

KIS prowadzi badania i organizuje specjalistyczne wykiady i seminaria dotyczace zastosowan infor-
matyki w naukach Scistych (fizyce i chemii), naukach o zyciu (biologia, medycyna), naukach ekono-
micznych, technicznych, oraz w kognitywistyce (naukach o poznaniu). Wspétpracujac z kadrg nauko-
wa z roznych dyscyplin naukowych — fizyki, chemii, biologii, nauk humanistycznych — dgzymy do roz-
winiecia tych dziedzin nauk podstawowych i stosowanych, ktére stosujg metody informatyki zaréwno
w zakresie obliczen numerycznych (symulacyjnych) jak i zagadnien wymagajacych obliczen symbo-
licznych i metod inteligencji obliczeniowe;.

Problematyka badawcza KIS skoncentrowana jest wokot kilku gtéwnych tematow:

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

2. Metod komputerowych w zastosowaniu do problemoéw fizyki, chemii i biologii molekularnej (life
sciences).

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

4. Dydaktyki wspomaganej metodami komputerowymi.

W 2003 roku rozwijaliSmy nastepujgce kierunki badan:

. Teoria i zastosowania metod inteligencji obliczeniowe);.

Jest to obecnie najwazniejszy kierunek naszych badan; prace dotycza teorii i zastosowan modeli typu
sieci neuronowych, logiki rozmytej, drzew decyzji, algorytméw opartych na podobienstwie oraz fun-
damentalnych mechanizmow dziatania struktur adaptujacych sie. Nazwy ,Computational Intelligence”
uzywalismy od wielu lat; warto wspomnie¢, ze IEEE Neural Network Society zmienito w 2003 roku
nazwe na IEEE Computational Intelligence Society. Prace w tej dziedzinie wspierane sg przez oddziat
firmy Fujitsu w Polsce, FQS Poland, pomagajacy w integracji opracowanych przez nas algorytmow,
zawartych w naszym systemie programow do data mining o nazwie GhostMiner, w innych narze-
dziach, np. systemach bankowych. WystgpiliSmy z wnioskiem o grant KBN na dalszy rozwdj tych
metod, prace te wspierane byly wczesniej grantami KBN zakonczonymi w 2002 roku.

Metody rozumienia danych (data understanding), czy tez wyjasnienia struktur danych, to co$ wiecej
niz statystyczne modele ktorych celem jest osiggniecie wysokiej doktadnosci. Badania te sg obecnie



jedng z najwazniejszych rozwinietych przez nas specjalnosci w ramach tej grupy zagadnieh. Nalezg
do nich metody ekstrakcji regut logicznych z danych treningowych za pomocg drzew decyzji i sieci
neuronowych, metody oparte na wizualizacji danych i na regutach wykorzystujacych podobienstwo do
prototypéw. Badanie powigzah pomiedzy metodami opartymi na podobiehstwie, a metodami logiki
rozmytej, oraz rola kontekstu w definiowaniu zmiennych lingwistycznych uzywanych w regutach, jest
bardzo obiecujaca dziedzina. Odkryte reguty mozna wykorzysta¢ w procesie rozumowania.

Teoria podobienstwa w zastosowaniu do integracji metod inteligencji obliczeniowej w oparciu o oce-
ne podobienstwa przypadkow referencyjnych (SBL, Similarity Based Learning), pozwala na nowy
sposob rozumienia danych przez analize ich podobienstwa do wyrdznionych prototypdéw (jest to temat
pracy doktorskiej mgr M. Blachnika). Wymaga to optymalizacji funkcji podobienstwa, selekcji cech ze
wzgledu na ktére oceniane jest podobienstwo, oraz optymalizacji samych prototypow. Praca magi-
sterska M. Grochowskiego zawiera obszerny przeglad i porownanie znanych metod selekcji prototy-
pow. W szczegdlnosci metody optymalizacji prototypdw mogg by¢ konkurencjg dla systemow neuro-
rozmytych, pozwalajac na tworzenie funkcji przynaleznosci dla danych dowolnego typu. Nowy algo-
rytm aktywnego uczenia SVNN (Support Vector Neural Networks) opracowany przez W. Ducha po-
zwolit na znaczng poprawe wynikow uzyskiwanych przez sieci neuronowe dla trudnych, duzych baz
danych, wyszukujac niewielka liczbe wektoréw brzegowych, ktére pozostajg w koncowej fazie uczenia
bardzo jg przyspieszajgc. Przeanalizowano tez relacje pomiedzy niepewnoscig pomiarow a typami
funkgcji transferu w sieciach neuronowych, wprowadza nowe, bardzo obiecujace funkcje transferu.
Praca ta pozwala zrozumie¢ relacje pomiedzy wielowarstwowymi perceptronami a systemami logiki
rozmytej, otwiera nowe perspektywy przed modelowaniem rozmytym. Ocena podobienstwa struktur
ztozonych moze by¢ w prostych przypadkach wykonana za pomocg algorytméw programowania dy-
namicznego. Tego typu metody beda bardzo przydatne w wielu dziedzinach, od bioinformatyki do
ekonomii, niestety trudno jest znalez¢ dobre dane, na ktérych mozna je testowaé — danych nie zbie-
rano, gdyz nikt dotychczas nie potrafit takich probleméw rozwigzywac.

Systemy heterogeniczne wprowadzajg nowa jako$¢ do algorytmow inteligencji obliczeniowej. W
ostatnich latach opracowalismy kilka systeméw tego rodzaju. Nalezg do nich ontogeniczne sieci neu-
ronowe, czyli algorytmy budowy i adaptacji sieci neuronowych zmieniajgcych swojg strukture. Dr Jan-
kowski napisat na ten temat monografie, ktéra ukazata sie w 2003 roku. Wszystkie dotychczasowe
modele sieci neuronowych powielajg elementy przetwarzajace (neurony) tego samego typu. Hetero-
geniczne modele neuronowe tworzg korncowe rozwigzanie z réznych elementéw, zaleznie od potrzeb
wynikajacych z analizowanych danych; w efekcie koncowy model ma szanse odkry¢ najprostsze
struktury w tych danych. Eksperymenty z wyborem réznych funkcji transferu w czasie dodawania
nowych weztéw do sieci byty bardzo udane, obecnie poszukujemy (jest to temat pracy magisterskiej)
efektywnych algorytmow uczenia tego typu sieci. Kilka artykutow napisaliSmy na temat heterogenicz-
nych drzew decyzji, pracujemy tez nad wersjg heterogenicznego systemu opartego na podobienstwie.
Celem jest lepsze zrozumienie struktur danych za pomoca prostszych systemow uczacych sie.

Meta-uczenie, czyli automatyczne tworzenie optymalnych i jak najprostszych modeli, oparte jest na
procesach szukania w przestrzeni modeli o wzrastajagcym stopniu ztozonosci. Modele takie mozna
wygenerowac¢ w ramach spojnego schematu tworzenia metod opartych na podobienstwie, lub tworzy¢
z elementéw systeméw heterogenicznych. Majgc do dyspozycji wiele réznorodnych opracowanych
przez nas algorytmow probujemy zastosowacé te idee do automatycznego wyboru najlepszego mode-
lu, wigczajac w to wszystkie etapy jego tworzenia: transformacje i selekcje danych, kroswalidacje,
usrednianie wynikow i wybor samego modelu i jego parametréw. Meta-uczenie jest kolejnym krokiem
w strone rozumienia danych przez automatyzacje odkrywania jak najprostszych struktur.

Metody uczenia oparte na algorytmach szukania sg znacznie prostsze od analitycznych metod
minimalizacji gradientowej. Dotychczas w zastosowaniach do sieci neuronowych rozwijano tylko sto-
chastyczne metody szukania, podczas gdy algorytmy wykorzystujace szukanie deterministyczne
(SMLP, Search-based MLP) i gradienty numeryczne sg znacznie szybsze i dajg doskonate rezultaty
(praca doktorska M. Kordosa). Nie naktada to zadnych ograniczen na rodzaj funkgji transferu sieci,
jest to wiec bardzo ogdlne podejscie do optymalizacji systeméw uczacych sie. Algorytm szukania o
zmiennym kroku okazat sie szybszy i doktadniejszy od tak wyrafinowanych metod jak SCG (metoda
skalowanych gradientow sprzezonych) i Levenberg-Marquard (znana metoda drugiego rzedu). W
2003 roku napisano kilka prac na temat efektywnosci takich algorytmoéw uzywanych do uczenia sieci



MLP i do odkrywania regut klasyfikacyjnych za pomoca sieci neuronowych. Obecnie prowadzone sg
obliczenia dla duzych baz danych.

Komitety systemow klasyfikujacych to popularne zagadnienie w uczeniu maszynowym. Pracujemy
tu nad dwoma zagadnieniami: integracjg modeli uzyskanych na réznych partycjach w kroswalidac;ji
(optymalizacja parametréw i sposobu ich glosowania), oraz komitetach uwzgledniajacych kompeten-
cje gtosujgcych czionkéw. Takie komitety inspirowane sg przez sposéb dziatania mdzgow, ktore wia-
czajg tylko te moduty do oceny danych, ktére moga sie do tego przydacé, obnizajgc aktywnos¢ pozo-
statych modutéw. Cztonkowie komitetu — rézne modele klasyfikujace — oddajg swoje glosy, kidre ska-
lowane sg przez czynniki kompetencji w danym obszarze przestrzeni cech. Uzyskano bardzo dobre
wyniki (w ramach pracy magisterskiej), metoda ta jest nadal rozwijana i zostanie zintegrowana z in-
nymi w pakiecie programéw GhostMiner.

Selekcja cech i agregacja dostepnej informaciji jest niezbednym krokiem we wszystkich metodach
uczacych sie w ztozonych domenach. Zagadnienia bioinformatyczne charakteryzujg sie czesto tysia-
cami a nawet setkami tysiecy cech, z ktérych nalezy wybrac¢ nieliczne cechy istotne dla opisu danego
problemu. Badania metod selekcji cech i redukcji wymiarowosci danych realizowane sag przy wspot-
pracy z dr J. Biesiadg i dr A. Kachelem z Politechniki Slaskiej. Opracowano zestaw programéw reali-
zujacych liczne metody typu filtrow, oraz metody selekcji wykorzystujace te filiry, oparte na algoryt-
mach szukania. Badano nowe metody redukcji wymiarowosci danych, oparte zaréwno na projekcjach
liniowych w oparciu o kryteria maksymalizacji miar teorio-informatycznych lub miar typu Fishera, oraz
metod nieliniowych typu skalowania wielowymiarowego. W tej dziedzinie popetnia sie czesto biedy
metodologiczne, stosujac metody selekcji dla catego zbioru danych, co nie zapewnia odpowiedniej
generalizacji. Szereg nowych metod jest w opracowaniu a bardzo dobre rezultaty osiggniete w najpo-
wazniejszym miedzynarodowym konkursie ,NIPS 2003 Feature Selection Challenge” doprowadzity do
zaproszenia do napisania trzech rozdziatéw do powstajgcej po tym konkursie ksigzki.

Wizualizacja wielowymiarowych danych jest kolejna metoda rozumienia danych. Opracowano
nowe sposoby projekcji danych pozwalajace zrozumiec relacje w przestrzeniach o stosunkowo nie-
wielkigj liczbie wymiaréw (rzedu 8-10) za pomocg projekcji na siatke wierzchotkdw hiperszescianu
(lattice projection), oraz dwuwymiarowych projekcji wykorzystujacych kryteria Fishera (W. Duch). Me-
tody te zastosowano do analizy odwzorowan pobudzen neurondéw w przestrzeni wewnetrznej i wyj-
sciowej typowych sieci neuronowych (MLP i RBF), co pozwala zrozumie¢ sposob ich dziatania. Wyko-
rzystano je réwniez do obserwacji trajektorii wielowymiarowych uktadéw dynamicznych opisujgcych
chaotyczne pamieci asocjacyjne (P. Matykewicz), co pozwala zaobserwowac ich atraktory oraz oce-
ni¢ ich baseny atrakcji. Nieliniowe mapowanie barycentryczne opracowane zostato przez wspotpracu-
jacych z nami studentéw informatyki (F. Piekniewski, L. Rybicki). Projekcje na dwie sktadowe gtoéwne
zastosowane zostaly do analizy trajektorii parametrow adaptacyjnych (wag i progéw) sieci neurono-
wych, co pozwolito lepiej zrozumie¢ proces uczenia sie w tych sieciach (M. Kordos). Skalowanie wie-
lowymiarowe (MDS, muti-dimensional scaling) potaczono z procedurami klasteryzacji typu LVQ (Le-
arning Vector Quantization), dendrogramow lub metody k-Srednich, pozwalajagcymi na zmniejszenie
liczby centréw (codebook vectors) przeznaczonych do mapowania. Daje to mape MDS dla pofozen
niewielkich klastréw, co w potaczeniu z procedurg domapowywania pojedynczych wektoréw pozwala
na szybkie umiejscowienie nowych przypadkéw w otoczeniu przypadkéw znanych. Program pozwala
na wierniejsze odwzorowanie wielowymiarowych danych niz bardzo popularny model samoorganizu-
jacej sie sieci neuronowej (SOM) Kohonena.

System GhostMiner do dogtebnej analizy danych integruje wiekszos¢ rozwinietych w naszej Kate-
drze algorytméw i zawiera nowatorskie rozwigzania informatyczne, zaréwno w zakresie metod inteli-
gencji obliczeniowej jak i inzynierii oprogramowania. W 2003 roku dokonano w tym pakiecie szeregu
zmian, dodajgc nowe sposoby transformacji danych i selekcji informacji. Usprawniono zarzadzanie
tworzeniem i testowaniem modeli, realizowane za pomocg drzewa projektéw, na ktérym umieszczane
sgq modele i procedury testowania. System powstat przy wspétpracy z firma FQS Poland z Krakowa
(oddziat firmy Fujitsu), ktéra wspomaga prace programistyczne. Od potowy 2002 roku firma FQS roz-
powszechnia ten system komercyjnie i jest on stosowany w wielu miejscach do analizy danych o réz-
nym charakterze.



Zastosowania naszych algorytmoéw i wynikéw badan teoretycznych mozliwe sg w analizie danych
dla potrzeb medycyny, nauk scistych i bioinformatyki. Ekstrakcja regut logicznych z danych jest pod-
stawg automatyzacji akwizycji wiedzy i konstrukcji systemoéw inteligentnego wspomagania decyzji.
Prowadzimy wspotprace z Department of Biomedical Informatics, CHMC. Dr J. Meller (adiunkt KIS)
pracuje tam obecnie jako asisstant professor, dr Rafat Adamczak (nasz byly doktorant) jako research
associate, a mgr Ltukasz ltert (nasz obecny doktorant) przebywa od listopada 2002 roku na kilkuletnim
stazu.

Metody semantycznego szukania informacji rozwijane sg przy wspoipracy z Department of Bio-
medical Informatics (kierowanym przez Johna Pestiana), Children’s Hospital Medical Center (CHMC)
w Cincinnati, Ohio, USA, gtéwnie pod katem szukania informacji w zgromadzonych tam medycznych
bazach danych. W 2003 roku prowadzono gtéwnie prace nad budowa korpusu tekstéw, na ktérym
trenowane bedg rézne systemy uczace sie. Z jednej strony do tekstéw dodano nazwy kategorii gra-
matycznych (POS tagger), czesciowo automatycznie a czesciowo robita to grupa lingwistow, a z dru-
giej strony szukano regut pozwalajacych na osiggniecie jednoznacznosci skrotow i akroniméw (po-
trzeba okoto 900 takich regut). Oprécz metod inteligencji obliczeniowej stosowane beda réwniez me-
tody lingwistyczne. W kolejnym kroku robione beda automatyczne adnotacje tekstéw przy wykorzy-
staniu ontologii Unified Medical Language System (UMLS) i XML (Xtended Markup Language). Two-
rzeniem korpusu zajmuje sie L. Itert (doktorant W. Ducha). Opracowano tez wstepnie interesujaca
idee potaczenia metod analizy tekstéw z modelami pamieci rozpoznawczej, semantycznej i epizo-
dycznej. W rozszerzonym projekcie pracowac bedzie P. Matykiewicz (rowniez doktorant W. Ducha).
Badania te nalezg czesciowo do grupy badan kognitywnych. Przewidujemy znaczny rozwdj tej pro-
blematyki: kilka tematow z tej grupy zaproponowalisSmy w projekcie utworzenia Centrum Doskonatosci
(przy Instytucie Podstaw Informatyki PAN), do ktérego chcemy sie przytaczyc.

Dziatlalnos¢ organizacyjna w organizacjach miedzynarodowych swiadczy o pozycji naszej grupy w
dziedzinie inteligencji obliczeniowej. W. Duch byt w 2003 roku:

e czionkiem Executive Board, European Neural Network Society (ENNS),
e czionkiem Board of Governors, International Neural Networks Society (wsrod 3 oséb spoza USA),
e czionkiem IEEE Neural Networks Society Technical Comittee,

a wiec jedyng osobg, ktora zostata wybrana na cztonka wszystkich trzech najwazniejszych w tej dzie-
dzinie organizacji na Swiecie. W 2003 roku byt tez cztonkiem redakcji wielu najwazniejszych pism
specjalistycznych w tej dziedzinie:

o |EEE Transactions on Neural Networks,

e Neural Information Processing Letters and Reviews
o International Journal of Computational Intelligence
¢ International Journal of Signal Processing

e Machine Graphics and Vision

o  Computer Physics Communications

W. Duch bierze udziat w kilku najwiekszych odbywajacych sie regularnie konferencjach dotyczacych
inteligencji obliczeniowej i jest cztonkiem ich komitetéw naukowych, w tym:

o  World Congress on Computational Intelligence (WCCI)

¢ International Conference On Neural Information Processing (ICONIP)
¢ International Joint Conference on Neural Networks (IJCNN)

¢ International Conference on Atrtificial Neural Networks (ICANN)

o European Symposium on Artificial Neural Networks (ESANN)

o Engineering Applications of Neural Networks (EANN)



¢ International Conference on Artificial Intelligence and Soft Computing (ICAISC)
¢ Intelligent Information Systems (IIS-IIPWM)
¢ International Conference on Intelligent Sensing and Information Processing (ICISPI)

¢ International Conference on Computational Intelligence for Modelling Control and Automation
(CIMCA)

i wielu innych.

Tematy nalezace do tego kierunku rozwijane sg obecnie przy wspotpracy z kilkoma osrodkami zagra-
nicznymi:

e Department of Biomedical Informatics, Cincinnati, Ohio, prof. John Pestian;

e Department of Computer Science, National University of Singapore, prof. R. Setiono;

e School of Computer Engineering, Nanyang Technological University, prof. G-S. Ng, J. Rajaspake;
e Department of Computer Science, Univ. of Louisville, Kentucky, USA, prof. Jackiem Zurada;

e Department of Computer Science, Meiji University, Tokyo, prof. T. Takagi i Y. Hayashi;

e Department of Life Sciences, Kyushu Institute of Technology, prof. M. Ishikawa;

¢ Max Planck Inst. of Astrophysics, Garching (Monachium), prof. G.H.D. Diercksen;

Stowa kluczowe i dyscypliny pokrewne: inteligencja obliczeniowa, sztuczna inteligencja, sieci neu-
ronowe, logika rozmyta, reguly logiczne, dogtebna analiza danych, systemy neurorozmyte, rozpozna-
wanie obiektéw, systemy eksperckie, biocybernetyka, bioinformatyka, data mining, inteligentne
wspomaganie decyzji, optymalizacja, analiza obrazéw, wizualizacja danych.

Il Zastosowanie metod komputerowych do problemoéw fizyki, chemii i bio-
logii molekularne;.

e Prof. J. Wasilewski z wspotpracownikami prowadzit badania w ramach tematu: ,Struktura energe-
tyczna matych czasteczek”, zajmujac sie zastosowaniami teorii funkcjonatéw gestosci (DFT —
Density Functional Theory) do obliczen struktury energetycznej i widm elektronowo-oscylacyjnych
czasteczek. Uczestniczyt tez w badaniach kierowanych przez prof. K. Jankowskiego z Instytutu
Fizyki UMK, dotyczacych nowych metod opisu efektéw korelacji elektronowej w stanach nieza-
mknieto-powtokowych atomow i czgsteczek.

e Dr J. Meller prowadzit badania nad zastosowaniem metod obliczeniowych typu dynamiki moleku-
larnej oraz metod bioinformatyki rozpoznawania struktur i funkcji biatek, metod dopasowania se-
kwencji w biologii molekularnej i genomice. Prace te publikowane sg w najlepszych pismach bio-
informatycznych. W 2003 roku dr Meller pracowat jako assistant professor w Children’s Hospital
Research Foundation, zajmujac sie przede wszystkim bioinformatyka. Jego praca habilitacyjna
broniona bedzie w potowie 2004 roku przez Radg Naukowg Instytutu Biocybernetyki i Inzynierii
Biomedycznej PAN w Warszawie.

e Prof. W. Duch prowadzit badania nad zastosowaniem metod inteligencji obliczeniowej do analizy
danych z mikromacierzy DNA oraz danych z protenomicznych widm spektrograféw masowych. Dr
Jankowski i dr Grgbczewski dokonali analizy bardzo duzych zbioréw danych w ramach konkursu
metod selekcji cech na konferencji NIPS 2003.

Nasza Katedra wspotorganizowata w 2003 roku po raz drugi 3-dniowe warsztaty ogdlnopolskie z
udziatem J. Mellera i kilku innych wyktadowcow z UMK i innych uczelni. Prace nad zastosowaniami
naszych metod w bioinformatyce rozwijaja sie powoli, pomimo tego, ze jedna z najwazniejszych firm
w tej dziedzinie, Abbott Laboratories (USA), zakupita stworzony przez nas system GhostMiner. Dwie
préby otrzymania grantu KBN na rozwdj metod inteligencji obliczeniowej pod katem ich zastosowan w
bioinformatyce skonczyly sie niepowodzeniem ze wzgledu na ocene recenzenta-biologa. W naszej



ocenie dziedzina ta zostata zmonopolizowana przez biologéw i biofizykdw i szanse na prowadzenie w
tej dziedzinie badan informatycznych sg niewielkie, z wielkg szkodg dla nauki polskie;.

Stowa kluczowe i dyscypliny pokrewne: bioinformatyka, proteomika, metody komputerowe w fizyce
i chemii, symulacje komputerowe, fizyka teoretyczna, fizyka komputerowa, chemia kwantowa, chemia
teoretyczna, chemia komputerowa, dynamika molekularna.

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

Kognitywistyka (nauki o poznaniu) powoli rozwija sie w Polsce w odrebng dyscypline badawcza. Na-
lezy podkresli¢, Zze interdyscyplinarne badania w tej dziedzinie nalezg do priorytetowych w ramach
programéw ramowych Unii Europejskiej. Niedorozwdj tej dziedziny w Polsce zwigzany jest ze zig
organizacja nauki, uniemozliwiajacg robienie doktoratow wymagajacych badan interdyscyplinarnych,
ktére nie znajdujg sie na oficjalnej liscie uprawianych u nas dziedzin nauki. W. Duch byt w 2003 roku
(i w latach poprzednich) recenzentem tego typu projektéw w ramach VI Programu Ramowego. Jeste-
Smy jedna z nielicznych jednostek w kraju, w ktorej prowadzi sie badania kognitywne.

W. Duch jest jednym z cztonkoéw-zatozycieli i cztonkéw zarzadu Polskiego Towarzystwo Kognitywi-
stycznego. Przewodniczy tez komitetowi naukowemu pisma ,Kognitywistyka i Media w Edukac;ji”
(Wyd. A. Marszatek), ktére wychodzi przynajmniej dwa razy do roku (kazdy numer ma ponad 300
stron). Numery specjalne publikowane sa w jezyku angielskim. Jest to oficjalne pismo Polskiego To-
warzystwa Kognitywistycznego. Ukazato sie juz 6 tomoéw. OtrzymaliSmy bardzo dobre recenzje z
pierwszych lat dziatalnosci naszego pisma napisane przez wybitnych specjalistow z filozofii, biocyber-
netyki, pedagogiki, psychologii i neurobiologii. W maju 2003 zorganizowalismy na UMK drugg krajowa
Konferencje i Zjazd Towarzystwa.

W 2003 roku trzy jednostki UMK, Katedra Informatyki Stosowanej, Zaktad Technologii Ksztatcenia
(Inst. Pedagogiki) i Zaklad Teorii Poznania i Metodologii Nauk utworzyt grupe inicjatywna i otrzymat
grant JM Rektora UMK w celu utworzenia Centrum Kognitywistyki. Dazymy do powotania interdyscy-
plinarnego kierunku studiéw doktoranckich w zakresie kognitywistyki. Nasze badania prowadzone sg
przy wspotpracy z tymi Zaktadami. Pracujemy nad empirycznie uzasadniong teorig umystu w oparciu
o modele funkcji mézgu na poziomie systemowym jak i na poziomie modelowania neuronowego.
Teoria ta powinna nie tylko by¢é pomocng w rozwigzaniu podstawowych problemdw nauk o poznaniu,
lecz rowniez prowadzi¢ do nowych konstrukcji systemow uczacych sig, i w tym kierunku zmierzajg
nasze badania.

Zarysy takiej teorii, w postaci hipotez okreslajgcych prawdopodobne zwigzki pomiedzy zdarzeniami w
mozgu i ich korelacji z percepcja, wyzszymi czynnosciami poznawczymi i tredcig $wiadomosci zostaty
juz nakreslone w kilku pracach i wystgpieniach konferencyjnych, zaréwno o charakterze filozoficznym
jak i bardziej technicznym. W 2003 roku wystano do druku prace ,Brain-inspired conscious computing
architecture” do Journal of Mind and Behavior (W. Duch jest czlonkiem redakcji tego pisma), zwigza-
ng z modelowaniem umystu i Swiadomoscig w uktadach sztucznych. W. Duch zostat poproszony o
napisanie dwoéch komentarzy dla Brain and Behavioral Science, jednego z najwazniejszych pism w tej
dziedzinie. W. Duch jest tez czionkiem rady redakcyjnej International Journal of Transpersonal Stu-
dies.

Kontynuowalismy wspétprace z filozofami umystu w Polsce (UAM Poznan, IFiS PAN Warszawa) i za
granica, biorac udziat w konferencjach, seminariach i dyskusjach na temat fundamentalnych proble-
mow dotyczacych natury swiadomosci. Utrzymujemy tez kontakty z Instytutem Biologii Eksperymen-
talnej im. M. Nenckiego w Warszawie. Utrzymywalismy tez kontakty z prof. Johnem Taylorem z Cen-
ter for Neural Networks, King’s College, London, na temat modelowania mechanizméw uwagi za po-
mocg metod obliczeniowej neurobiologii kognitywnej, ktérego w 2003 roku odwiedzat P. Matykiewcz,
doktorant W. Ducha. Niestety wspotpraca z tg grupg okazata sie trudna ze wzgledu na plany komer-



cjalizacji pewnych idei przez prof. Taylora. P. Matykiewicz napisat dwie prace o chaotycznych mode-
lach pamieci asocjacyjnej wprowadzajac interesujace modyfikacje w uktadach neurodynamicznych,
dzieki czemu tak skonstruowane sieci neuronowe mogg wedrowac¢ pomiedzy dwoma obiektami nato-
zonymi na siebie, rozpoznajac obydwa.

Nowym tematem jest rozwdj zhumanizowanych interfejsow (HIT, Humanized InTerfaces) integruja-
cych technologie awatarow (méwigcej gtowy), synteze i rozpoznawanie mowy, umozliwiajacych natu-
ralng interakcje ze stronami internetowymi. Jednym z zastosowan bedg gry stowne, takie jak np. gra
w 20 pytan. Gry stowne byty niegdys waznym elementem zabaw sprzyjajagcym mysleniu analityczne-
mu. Rozpowszechnienie sie podrecznych komputerdw i inteligentnych telefonéw bedzie sprzyja¢ po-
pularnosci tego rodzaju technologii. ProwadziliSmy rozmowy w sprawie utworzenia laboratorium gier
stownych w Computer Engineering School, NTU, Singapur, gdzie przy wspétpracy z KIS prawdopo-
dobnie uda sie je powota¢ w przysztym roku. Zagadnienie to wigze sie rowniez z badaniami nad struk-
turg przestrzeni semantycznej i jest tematem pracy dwoch doktorantéw zaocznych W. Ducha (J.
Szymanskiego i T. Sarnatowicza).

W. Duch podat zarys teorii wspotpracy ztozonych sieci agentéw programowych, rozwazajgc coraz
bardziej ztoZzone sieci oddziatywujgcych elementéw. Przejscie od prostych sieci neuronowych do sieci
zZtozonych oddziatywujacych agentoéw dokona¢ mozna zwiekszajac lokalng wiedze i ztozono$¢ oddzia-
tywan, dlatego warto konstruowaé systemy o posredniej ztozono$ci, ktérych na razie brakuje.

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

IV. Dydaktyka wspomagana metodami komputerowymi.

Badania w tym zakresie prowadzone sg przez zatrudnionych w naszej Katedrze wyktadowcéw i pro-
fesorow. Bierzemy udziat zarébwno w restrukturyzacji programéw nauczania w zakresie specjalizaciji
komputerowych i przedmiotéw o charakterze informatycznym na Wydziale Fizyki i Astronomii UMK
(prof. Wasilewski), w tworzeniu nowych programow na uczelni przy wspotpracy z Centrum Ksztatce-
nia Komputerowego, programoéw studiéw podyplomowych oraz w tworzeniu nowych programow na-
uczania dla regionu.

W 2003 roku prowadzono eksperymenty z nauczaniem na odlegtos¢ pomiedzy Ann Arbor (USA),
Singapurem i Toruniem. W. Duch bedac w Singapurze wygtosit referat na konferencji Polskiego To-
warzystwa Kognitywistycznego w Toruniu korzystajac z systemu zdalnego nauczania Centra, bioragc
tez udziat w dyskusji pomiedzy trzema osrodkami. Otworzyt tez Poznanskie Seminarium Kognitywi-
styczne, wygtaszajgc ponad godzinny referat. Planujemy wiecej eksperymentéw z nauczaniem na
odlegtos¢ pomiedzy Singapurem i Polska.

Utrzymujemy strony WWW dotyczace wszystkich spraw zwiazanych z komputerami, fizykg kompute-
rowa, sieciami neuronowymi, sztuczng inteligencja, kognitywistyka, badaniami nad mézgiem. Ze stron
tych korzysta bardzo wiele oséb. W ramach eksperymentéw z nauczaniem na odlegtosé stworzono
dostepne w Internecie wersje notatek do kilku wyktadéw w formacie HTML i PPT. Niestety tworzenie
takich materiatow jest czasochtonne i brakuje srodkéw na wsparcie prac w tym zakresie.

Stowa kluczowe i dyscypliny pokrewne: multimedia w nauczaniu, nauczanie na odlegtos¢, dydak-
tyka fizyki, dydaktyka matematyki, dydaktyka chemii teoretycznej, pedagogika, fizyka komputerowa,
symulacje srodowiska naturalnego.



C2. Informacja o zawartych i realizowanych przez jednostke umowach doty-
czacych wykonywania zadan badawczych wspélnie z podmiotami kra-
jowymi lub zagranicznymi, w tym zadan w ramach programéw ramo-
wych Unii Europejskiej.

Nie prowadzimy w tej chwili badan w oparciu o takie umowy; podejmowaliSmy nastepujace proby:

e PrzytaczylisSmy sie do wniosku grupy irlandzkiej (Univ. of Ulster) o finansowanie projektu ,Bre-
eding creative information societies” w ramach programu Unii Europejskiej ,Future Emerging
Technologies” (FET), ale nie zostat on zakwalifikowany.

e W kwietniu 2003 roku ztozyliSmy wspdlnie z 31 innymi grupami projekt w ramach ,Excellence
Network, 6FP” w zakresie informatyki medycznej, ale program ten nie zostat zakwalifikowany.

e Firma DaimlerChrysler zwrécita sie do nas z prosba o udziat w projekcie ,,One-shot learning”,
ktéry zarejestrowany zostat na stronie projektow FET serwera Unii Europejskiej. Bierze w nim
udziat tylko 4 partneréw (tacznie z nami), projekt jest nadal w przygotowaniu.

e Firma Bayer Diagnostics (z centrum w Terrytown pod Nowym Jorkiem), zajmujgca sie miedzy
innymi produkcjg aparatury do testow hematologicznych, przystata nam dane do analizy i utrzy-
muje z nami kontakt. Na razie nie udato sie utworzy¢ sieci w ramach VI programu ramowego UE
do gromadzenia i analiz danych hematologicznych, do ktérej zaprosili nas hematolodzy z Uniwer-
sytetu w Rzymie, ale sprawa jest w toku.

e Od 6 lat prowadzimy wspotprace z firmg FQS Poland, ktéra jest oddziatem Fujitsu w Polsce, fi-
nansujgca rozwoj narzedzi do data mining, opracowanych w naszej Katedrze.



D. INFORMACJA ROCZNA O MERYTORYCZNYCH I FINANSOWYCH
WYNIKACH DZIALALNOSCI STATUTOWEJ JEDNOSTKI W ROKU
POPRZEDZAJACYM ROK ZEOZENIA WNIOSKU

l. Syntetyczny opis merytoryczny zrealizowanych zadan wg planu zadaniowo-
finansowego, w tym:

1) wykonanych badan naukowych i prac rozwojowych,

2) najwazniejszych osiagni¢¢ poznawczych,

3) najwazniejszych zastosowan praktycznych, w tym opracowanych nowych:
technologii, materiatéw, wyrobow,

4) wdrozen dokonanych poza jednostka

5) uzyskanych nagréd o znaczeniu migdzynarodowym i ogdlnokrajowym,

6) innych wazniejszych osiagnigc.

Opis merytoryczny prac realizowanych w roku 2003

Finansowanie: dziatalnos¢ statutowa, badania wtasne, wspoétpraca miedzynarodowa.
W ramach dziatalno$ci statutowej pracowalismy nad nastepujacymi tematami:

I. Teoria i zastosowania metod inteligencji obliczeniowej.

Kierownik prof. W. Duch, finansowanie — badania statutowe.

W ramach rozwoju teorii inteligencji obliczeniowej, a szczegdlnie modeli sieci neuronowych, metod
opartych na podobienstwie, metod rozpoznawania wzorcow i wizualizacji, oraz metod sztucznej inteli-
gencji opartych na logicznym opisie danych pracowaliSmy nad nastepujgcymi tematami.

Gtéwne osiggniecia w tej grupie tematdw to:

1. Zakonczenie pracy doktorskiej przez Krzysztofa Grabczewskiego, ,Zastosowanie kryterium sepa-
rowalnosci do generowania regut klasyfikacji na podstawie baz danych”, Rozprawa doktorska. In-
stytut Badan Systemowych PAN, marzec 2003. Praca zostata obroniona w czerwcu 2003 roku.

2. Ukazanie sie monografii: Norbert Jankowski, Ontogeniczne sieci neuronowe. Kontrola ztozonosci
sieci neuronowych. Akademicka Oficyna Wydawnicza, Warszawa 2003, str. 312.

3. W miedzynarodowym konkursie ,NIPS 2003 Feature Selection Challenge” system programow
GhostMiner, ktérego autorami sg K. Grgbczewski i N. Jankowski zajat 3 miejsce (na 78 uczestni-
kow) w konkursie selekcji cech dla zadan klasyfikacji. NIPS, czyli Neural Information Processing
Systems, jest najpowazniejsza konferencja w tej dziedzinie.

4. Praca W. Ducha, R. Setiono (Signapur) i J. Zurady (USA) ukazat sie na oktadce numeru majowe-
go 2004 pisma Proceedings of IEEE, najbardziej prestizowego pisma IEEE.

5. Przy wspotpracy z oddziatem firmy Fujitsu w Polsce, FQS Poland, N. Jankowski i K. Grabczewski
rozwineli pakiet programow GhostMiner 2.0, oparty w wiekszosci o algorytmy do data mining
opracowane w naszej Katedrze.



6. Przy wspodtpracy z J. Biesiadg z Politechniki Slaskiej opracowano pakiet programéw realizujacy
kilkanascie metod przydatnych do dyskretyzacji i selekcji cech.

7. Opracowano bardzo interesujgcy algorytm aktywnego uczenia, SVNN (Support Vector Neural
Networks), ktory pozwolit na znacznag poprawe wynikow uzyskiwanych przez sieci neuronowe dla
trudnych, duzych baz danych.

8. Dokonano znacznego postepu w zrozumieniu mechanizmow dziatania sieci neuronowych dzieki
wizualizacji aktywnos$ci warstwy ukrytej oraz wyjsciowej w wielu wymiarach, oraz wizualizacji wie-
lowymiarowych powierzchni btedow (M. Kordos).

9. Przeanalizowano relacje pomiedzy niepewnoscia pomiaréw a typami funkcji transferu w sieciach
neuronowych; praca ta otwiera nowe perspektywy przed modelowaniem rozmytym, pozwala zro-
zumie¢ relacje pomiedzy wielowarstwowymi perceptronami a systemami logiki rozmytej, oraz
wprowadza nowe, bardzo obiecujace funkcje transferu (W. Duch).

10. Opracowano duzy korpus tekstow medycznych, kidre zostatly opisane przez lingwistéw, po czym
zawarte w nich stowa sa automatycznie opisywane (tagowane, czyli okreslane sg czesci mowy),
w celu mapowania zawartosci na ontologie medyczng UMLS i automatycznego przeksztatcenie
tekstu na XML, co pozwoli na inteligentne przeszukiwanie tekstéw medycznych.

11. Dokonano obszernego przeglad i poréwnania znanych metod selekcji prototypow (praca magi-
sterska M. Grochowskiego).

12. W. Duch wygtosit 3-godzinny tutorial , Computational intelligence tools for data understanding”,
na potaczonych konferencjach International Conference on Artificial Neural Networks (ICANN),
and International Conference on Neural Information Processing (ICONIP), Istanbul, Turkey.

13. Zredagowano numer miedzynarodowego kwartalnika TASK Quarterly, Vol. 1/2003, ,Artificial and
Computational Intelligence” (W. Duch i D. Rutkowska).

I.1. Metody rozumienia struktur danych.

Jest to czes¢ bardzo modnej obecnie dziedziny, okreslanej jako ,data mining”, czyli dogtebna analiza
danych, lub ,knowledge discovery in databases” (KDD), czyli odkrywania wiedzy w bazach danych.
Szukanie wiedzy w bazach danych (data mining) nabiera coraz wiekszego znaczenia i na wielu konfe-
rencjach organizuje sie sesje specjalne poswiecone temu zagadnieniu. Temat ten bedzie przez naszg
grupe nadal intensywnie rozwijany. W roku 2003 wykonaliSmy nastepujace prace:

I.1.1 Praca doktorska Krzysztofa Grgbczewskiego, ,Zastosowanie kryterium separowalnosci do gene-
rowania regut klasyfikacji na podstawie baz danych”, napisana pod opieka W. Ducha, obroniona zo-
stala przed komisjg Instytut Badan Systemowych PAN, w czerwcu 2003 roku. Podano w nigj kryte-
rium separowalnosci (SSV, Separability Split Value) danych, ktére zostato zastosowane do: sprawne-
go tworzenia drzew decyzyjnych; ekstrakcji regut decyzji z tych drzew; tworzenia ,lasu drzew decyzji”,
o podobnej doktadnosci, ale roznigcych sie miedzy soba wykorzystywanymi cechami jak i doktadno-
Scig (czutoscig i wrazliwoscig) dla specyficznych klas; tworzenia regut decyzji opartych na funkcjach
odlegtosci, co daje bardzo proste reguty prototypowe; rankingu i selekcji cech; dyskretyzacji danych;
oraz ucigglania danych.

1. Krzysztof Grabczewski, ,Zastosowanie kryterium separowalnosci do generowania regut klasyfika-
cji na podstawie baz danych”, Rozprawa doktorska. Instytut Badan Systemowych PAN, marzec
2003.

I.1.2. W. Duch napisat obszerng prace ,Computational intelligence methods for rule-based data un-
derstanding” na zamoéwienie Proceedings of IEEE, najbardziej prestizowego pisma IEEE (wspotauto-
rami sg R. Setiono, Singapur, i J. Zurada, USA). Praca ukazat sie na oktadce numeru majowego 2004
tego pisma.

2. Duch W, Setiono R, Zurada J, Computational intelligence methods for rule-based data under-
standing. Proc. of the IEEE (w druku, ukazato sie w maju 2004)



1.1.3 RozwijaliSmy algorytmy uczenia sieci neuronowych oparte na deterministycznych metodach
szukania optymalnych dyskretnych parametrow opisujgcych sie¢ neuronowg (M. Kordos). Obecne
testy pokazuja, ze beda to metody konkurencyjne ze wzgledu na doktadnos$c¢ i szybkosé dziatania w
stosunku do najlepszych metod gradientowych, a jednoczesnie znacznie prostsze w implementacji.
Mozna za ich pomoca generowac rowniez reguty logiczne i udato sie w ten sposob otrzymac interesu-
jace, proste reguty. Poniewaz do oceny perturbacji parametréw wykorzystuje sie tylko informacje o
liczbie bfeddw jest to podejscie ogdine, szczegdlnie przydatne w poszukiwaniu ostrych regut logicz-
nych, gdy obszar niezerowych gradientéw kurczy sie do zera i sieci z wsteczng propagacjg btedow
nie uczg sie.

3. Kordos M, Duch, W, Search-based training for logical rule extraction by Multilayer Perceptron.
International Conference on Artificial Neural Networks (ICANN) and International Conference on
Neural Information Processing (ICONIP), Istanbul, June 2003, pp. 86-89

1.1.4. W przypadku ztoZzonych granic decyzji reguty logiczne moga nie by¢ wystarczajgco doktadne lub
wystarczajgco proste. Alternatywny sposobem rozumienia struktur danych jest uzycie sieci neurono-
wej, pod warunkiem, Zze rozumiemy co ta sie¢ robi. Jest to mozliwe dzieki wizualizacji aktywnosci
jednostek wyjsciowych i jednostek ukrytych. Wizualizacja aktywnosci jednostek wyjsciowych pozwala
poza tym poznaé szczegdtowe cechy mapowania, ktérego nauczyta sie sie¢, porownywac sieci o tych
samych liczbach btedu, ocenia¢ wiarygodnos¢ klasyfikacji, zdolnos¢ do generalizacji, efekty zbytniego
dopasowania sie do danych i niedostatecznej liczby neuronéw, szanse na osiagniecie zbieznosci i
wiele innych rzeczy. Dluzsza praca na ten temat znajduje sie w przygotowaniu.

4. Duch, W, Coloring black boxes: visualization of neural network decisions.
International Joint Conference on Neural Networks, Portland, Oregon, 2003, Vol. |, pp. 1735-1740

I.1.5. Zbadano relacje pomiedzy niepewnoscig danych, funkcjami sigmoidalnymi w sieciach neurono-
wych i funkcjami przynaleznosci systemoéw rozmytych. Doprowadzito to do zrozumienia przyczyn, dla
ktérych funkcje sigmoidalne petnig tak wazng role w sieciach neuronowych, nowego spojrzenia na
sieci jako systemy oceniajgce prawdopodobienstwo spetnienia pewnej reguty, a takze wyprowadzenia
nowych funkgciji transferu.

5. Duch W, Uncertainty of data, fuzzy membership functions, and multi-layer perceptrons. IEEE
Transactions on Neural Networks (w druku)

|.2. Teoria podobienstwa.

W ostatnich latach opracowalidmy i rozszerzyliSmy ogdlny schemat dla metod opartych na podobieh-
stwie (Similarity-Based Methods, SBM), obejmujacy jako szczegodlne przypadki wiekszos¢ znanych
metody rozpoznawania obiektow, takich jak rozne warianty k-NN czy kwantyzacji wektorowej LVQ,
wiele modeli sieci neuronowych, w tym najbardziej popularne modele MLP i RBF, oraz wiele innych
metod. Schemat ten oparty jest na parametryzacji prawdopodobienstw a posteriori za pomoca funkcji
podobienstwa, sposobu wyboru prototypowych wektoréw, sposobu wazenia ich wptywu na obliczane
prawdopodobienstwo, liczby wykorzystywanych wektorow prototypowych, sposobu ich wyboru i
optymalizacji ich potozen, sposobu wyboru cech do klasyfikacji, sposobu mieszania réznych modeli
ze sobg i wielu innych procedur. OpisaliSmy zastosowania tego schematu w zagadnieniach klasyfika-
cji, aproksymaciji, asocjacji i szukania brakujgcych danych.

1.2.1 Pracowalidmy teraz nad metodami pozwalajgcymi na zrozumienie danych w oparciu o charakte-
rystyczne prototypy. Pozwala to na wprowadzenie nowego rodzaju regut opartych na podobienstwie
do prototypéw. Dokonano przegladu algorytméw, implementacji i systematycznego poréwnania tych
metod ze wzgledu na ich liczbe i doktadnos¢ klasyfikac;i.

1. Grochowski M, Wybor wektoréw referencyjnych dla wybranych metod klasyfikacji. Praca magis-
terska, UMK Torun 2003

I.2.2 Opracowano metode generacji funkcji przynaleznosci logiki rozmytej odpowiadajacych réznym
metrykom (M. Blachnik). Prowadzi to do tworzenia funkcji przynaleznosci na podstawie danych, za-
miast powszechnie stosowanej metody przyjmujacej a priori proste funkcje przynaleznosci, ktérych



parametry sg nastepnie optymalizowane. Przyjecie miary odlegtosci w formie addytywnych przyczyn-
kow zaleznych od pojedynczych cech (przykladem jest miara odlegtosci Manhattan) pozwala na bez-
posrednig interpretacje takich regut w sensie logiki rozmytej. Reguty klasyczne otrzyma¢ mozna dla
uzywajac metryki Chebyscheva. Mozna tez wykorzysta¢ probabilistycznie okreslone miary podobien-
stwa i znalez¢ reguty dla danych symbolicznych, dla ktérych metody logiki rozmytej nie dziatajg. Re-
guly prototypowe mozna generowa¢ mozna bedzie za pomocg wielu metod inteligencji obliczeniowej:
sieci neuronowych, drzew decyzji i metod opartych na podobienstwie. Kolejnym krokiem bedzie zba-
danie mozliwosci optymalizacji prototypow przez optymalizacje ich wlasnosci.

2. Duch W, Blachnik M, Deriving membership functions from similarity measures. International Con-
ference on Neural Information Processing 2004, wystane.

1.2.3 Pracowalismy réwniez nad potgczeniem metod najblizszych sasiadéw z regularyzowanymi me-
todami oceny gestosci rozktadu prawdopodobienstwa, a wiec petng metodg Bayesa. Jest to temat
pracy magisterskiej M. Szkulmowskiego, ktére powinna zosta¢ zakonczona w potowie 2004 roku.

I.3. Integracja metod inteligencji obliczeniowej i nowe modele systemoéw
uczacych sie.

Znanych jest obecnie wiele metod inteligencji obliczeniowej, wyrastajacych z ré6znych dziedzin: ucze-
nia maszynowego, sieci neuronowych, algorytmoéow ewolucyjnych, logiki klasycznej i romytej, rozpo-
znawania wzorcow, statystyki. Kazde srodowisko ma inne tradycje stosuje wlasne metody, 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, opracowanie nowych metod, wynikajacych z
takiego zintegrowanego ujecia, oraz automatyzacja tworzenia optymalnych modeli do konkretnych
zastosowan.

1.3.1. Sieci ontogeniczne dopasowujg swojg ztozonos¢ do danych pozwalajac na znalezienie nieob-
cigzonych modeli klasyfikatorow o minimalnej wariancji. Systemy heterogeniczne uzywajg réznych
elementow w celu odkrycia najprostszych struktur w danych. Naszym celem jest potgczenie mozliwo-
Sci tych dwoch rodzajéw sieci w celu stworzenia modeli dziatajgcych automatycznie, bez koniecznosci
doboru architektury sieci, tworzacych modele o minimalnej ztozonosci.

W ramach prac nad tymi zagadnieniami w 2003 roku N. Jankowski przygotowat i opublikowat mono-
grafie na temat sieci ontogenicznych, opisujac w niej rowniez wtasne modele, sie¢ IncNet raz sieci
realizujgce algorytm Optimal Transfer Functions.

1. Norbert Jankowski, Ontogeniczne sieci neuronowe. Kontrola ztozonosci sieci neuronowych.
Akademicka Oficyna Wydawnicza, Warszawa 2003, str. 312.

1.3.2. Systemy heterogeniczne (idea wprowadzona przez nas) to sieci neuronowe wykorzystujacych
funkcje transferu r6znego typu, drzewa decyzji oparte na réznych typach testow, oraz systemy oparte
na podobienstwie wykorzystujgce rézne funkcje podobienstwa dla réznych prototypow. Wstepne testy
dla heterogenicznych drzew decyzji daly bardzo obiecujgce wyniki. Jest tu nadal duzo wyzwan i
otwartych probleméw. Zagadnienie budowy sieci heterogenicznych jest obecnie tematem pracy magi-
sterskiej (M. Wisniewski). Wiaze sie to tez z eksperymentami z uzyciem nowych funkgcji transferu,
ktére prowadzimy od dtuzszego czasu.

1.3.3 Poniewaz nie istnieje jeden systemu, ktory zawsze najlepiej dziata na wszystkich mozliwych
danych, nalezy w kazdym przypadku szukaé¢ najlepiej dziatajacej metody wsréd tych, ktére mozna
wygenerowac¢ w schemacie metod opartych na podobienstwie. Korzystajgc ze schematu metod opar-
tych na podobienstwie rozwineliSmy algorytm meta-uczenia, czyli automatycznego konstruowania
optymalnej metody mieszczacej sie we wspdlnym schemacie, metody najlepiej dziatajgcej dla kon-
kretniej bazy danych. Oprécz mozliwosci wyboru liczby sgsiadéw, wyboru i optymalizacji wielu funkgiji
odlegtosci, mozna w nim dokonywac¢ selekcji cech i wektoréw referencyjnych (prototypéw). Optymali-
zacja miary podobienstwa obejmuje skalowanie odlegtosci i minimalizacje funkgji kosztow za pomocg



metody symulowanego wyzarzania i metody wielosympleksowej. W 2003 roku pracowalismy nad
bardziej ogdlnym algorytmem przydatnym do wyboru najprostszych i jednoczednie mozliwie najdo-
ktadniejszych transformacji danych, metod selekcji, metod klasyfikacji i ich parametrow.

Krokiem w kierunku automatycznego doboru metod i parametréw jest praca o optymalnych hiperpa-
rametrach dla metody SVM.

3. N. Jankowski and K. Grabczewski, Toward optimal SVM.
In The Third IASTED International Conference on Artificial Intelligence and Applications, pp. 451-
456, Anaheim, Calgary, Zurich, September 2003. The International Association of Science and
Technology for Development, ACTA Press.

1.3.4 Sieci neuronowe uczone sg prawie zawsze metoda wstecznej propagacji btedow. W metodzie
tej gradienty ocenia sie za pomoca analitycznych wzoréw, dziatajacych dla funkgji o ciggtych pochod-
nych. Alternatywnym podejsciem jest wymyslona przez nas metoda oceniajgca gradienty w sposob
numeryczny. Jej wielkg zaleta jest prostota implementacji a rezultaty wydaja sie by¢ obiecujace.

4. Kordos M, Duch, W, Multilayer Perceptron Trained with Numerical Gradient.
International Conference on Artificial Neural Networks (ICANN) and International Conference on
Neural Information Processing (ICONIP), Istanbul, June 2003, pp. 106-109

1.3.5 Niektére algorytmy, takie jak sieci neuronowe, zorientowane sg na dane ciagte, lub tez dane
dyskretne o wartosciach uporzadkowanych. Przeksztatceniu danych symbolicznych na dane ciggte
poswiecona byta praca:

5. Grabczewski K, Jankowski N, Symbolic data transformations for continuous data oriented models.
International Conference on Artificial Neural Networks (ICANN) and International Conference on
Neural Information Processing (ICONIP), Istanbul, June 2003, Lecture Notes in Computer Sci-
ence 2714, pp. 359-366

1.3.6. Metody wektorow wsparcia zdobyly wielkg popularnosé. Podobne metody aktywnego uczenia
mozna zastosowac w klasycznych algorytmach sieci typu MLP lub RBF. Udato sie dzieki temu zredu-
kowac¢ liczbe wektoréow uczacych do mniej niz 1% wszystkich wektoréw, co oczywiscie przyspiesza
wykonywanie obliczen, wyostrzajgc znacznie granice decyzji. Dla dwoch trudnych zbiorow danych
osiggnieto w ten sposob najlepsze dotychczas znane wyniki.

6. Duch W, Support Vector Neural Training. IEEE Transactions on Neural Networks (wystane)

1.3.7 RozwijaliSmy tez metody integracji r6znych modeli w oparciu o idee komitetow modeli. Jest to
obecnie duza poddziedzina metod inteligencji obliczeniowej, organizowane sg konferencje, numery
specjalne a nawet towarzystwa, zajmujace sie tylko tym tematem. Celem jest nie tylko poprawa wyni-
kéw dla ztozonych problemow z ktérymi nie radzi sobie pojedynczy model, ale i zmniejszenie warian-
cji wynikdw modelu. Opracowano nowa, bardzo obiecujgcg wersje komitetow ,lokalnie kompetentnych
modeli”. Testy daly bardzo dobre rezultaty. Inne podejscie do tworzenia komitetu modeli (N. Jankow-
ski, K. Grgbczewski, w przygotowaniu) wykorzystuje modele utworzone na réznych partycjach w pro-
cesie kroswalidacji.

7. Duch W, ltert L, Committees of Undemocratic Competent Models.
International Conference on Artificial Neural Networks (ICANN) and International Conference on
Neural Information Processing (ICONIP), Istanbul, June 2003, pp. 33-36

1.3.8. P. Matykiewicz (doktorant W. Ducha) napisat dwie wystane do druku prace na temat chaotycz-
nych pamieci asocjacyjnych, ktére zdolne sg do rozdzielenia natozonych na siebie wzorcéw.



l.4. Selekcja cech i agregacja informaciji.

1.4.1 W miedzynarodowym konkursie ,NIPS 2003 Feature Selection Challenge” system programéw
GhostMiner, ktérego autorami sg K. Grabczewski i N. Jankowski zajat 3 miejsce (na 78 uczestnikéw)
w konkursie selekcji cech dla zadan klasyfikacji. NIPS, czyli Neural Information Processing Systems,
jest najpowazniejszg coroczng konferencjg w tej dziedzinie, o wyjgtkowo wysokim progu akceptacji
(jedynie 20% nadestanych prac). Bazy danych byly bardzo duze, a liczba cech siggata 100 tysiecy.
Osiagniecie dobrych wynikdéw wymagato opracowania metodologii selekcji zorientowanej na generali-
zacje tratujac selekcje tacznie z klasyfikacja. W przygotowaniu sg trzy prace.

1.4.2 ProwadziliSmy prace nad poréwnaniem réznych metodami rankingu cech, selekcji i agregaciji
dostepnej informacji w celu redukcji wymiarowosci. Dokonano przegladu literatury i opracowano ze-
staw programow realizujgcych liczne znane metody. Rozwinieto kilka nowych metod selekcji w opar-
ciu o alternatywne indeksy oceny jakosci cech. Przeprowadzono bardzo wiele testow majgcych na
celu okreslenie wptywu dyskretyzacji na wyniki, ustalenie btedoéw zwigzanych z dyskretyzacjg w osza-
cowaniu ilosci informacji tacznej, warunkowej i wzajemnej, i innych wielkosci. Opracowano model
sztucznych danych, dla ktérych mozna jednoznacznie poréwnac¢ rézne metody. Przeprowadzono
wiele testow i wykonano obliczenia za pomoca szeregu metod na podzbiorach cech otrzymanych z
réznych metod selekcji. Reguty logiczne wymagajg wstepnej dyskretyzacji danych. Opracowano spe-
cjalng wersje programu do celow dyskretyzacji i pokazano, ze informacja wzajemna (mutual informa-
tion), obliczona pomiedzy klasami i cechami, jest dla realnych zbioréw danych ponad dwukrotnie
wieksza niz w przypadku prostych metod dyskretyzacji, opartych na statej liczbie wektorow lub wiel-
kosci przedziatow. Zamierzamy udostepnic¢ biblioteke programéw do selekcji i dyskretyzaciji.

1. Duch W, Winiarski T, Biesiada J, Kachel, A, Feature Ranking, Selection and Discretization. Inter-
national Conference on Atrtificial Neural Networks (ICANN) and International Conference on Neu-
ral Information Processing (ICONIP), Istanbul, June 2003, pp. 251-254

1.4.3. Selekcja i wazenie cech w metodach najblizszych sgsiadéw mozne znacznie poprawi¢ jakos¢
dziatania takich modeli. Numeryczna metod szukania najlepszego wektora wag zaimplementowana
zostata w systemie GhostMiner i opisana zostata w pracy:

2. N. Jankowski. Discrete feature weighting and selection algorithm. 2003 International Joint Con-
ference on Neural Networks, pages 636-641, Portland, USA, July 2003. The IEEE Neural Net-
works Society.

I.5. Wizualizacyjna eksploracja wielowymiarowych danych.

Wizualizacja stuzy dwdém celom: wstepnej eksploracji danych i zrozumienie struktury wielowymiaro-
wych danych dzieki tworzeniu ich wizualnych reprezentacji, oraz prébie zmniejszenia wymiarowosci
danych. Podejscie oparte na minimalizacji miar zachowania topograficznego sasiedztwa wielowymia-
rowych danych, czyli skalowanie wielowymiarowe (MDS) oraz odwzorowanie Sammona, daje ciekaw-
sze rezultaty niz samoorganizujgca sie mapa Kohonena, ale jest bardzo kosztowne obliczeniowo.

I.5.1 W przypadku duzej liczby danych skalowanie wielowymiarowe (MDS, muti-dimensional scaling)
potaczono z procedurami klasteryzacji typu LVQ (Learning Vector Quantization), pozwalajagcymi na
zmniejszenie liczby centrow (codebook vectors) przeznaczonych do mapowania. Daje to mape MDS
dla potozen niewielkich klastrow, co w potgczeniu z procedurg domapowywania pojedynczych wekto-
réw pozwala na szybkie umiejscowienie nowych przypadkoéw w otoczeniu przypadkéw znanych. Pro-
gram pozwala na wierniejsze odwzorowanie wielowymiarowych danych niz bardzo popularny model
samoorganizujacej sie sieci neuronowej (SOM) Kohonena. Praca jest w przygotowaniu.

I.5.2 Opracowano nowe sposoby projekcji danych pozwalajace zrozumiec¢ relacje w przestrzeniach o
stosunkowo niewielkiej liczbie wymiaréw (rzedu 8-10) za pomoca projekcji na siatke wierzchotkow
hiperszescianu (lattice projection), oraz dwuwymiarowych projekcji wykorzystujacych kryteria Fishera
(W. Duch). Projekcje te zastosowano do analizy map obrazujgcych wyjscia sieci neuronowej. Zasto-
sowano tez rzut na rogi wielokata. Takie mapy niosg wiele przydatnych informacji, pozwalajac unika¢



modeli, ktére sg zbyt ,pewne siebie” i wybiera¢ optymalne modele sposrod kilku o tej samej dokiad-
nosci. Wykorzystano je rowniez do obserwaciji trajektorii wielowymiarowych uktadéw dynamicznych
opisujacych chaotyczne pamieci asocjacyjne (P. Matykewicz), co pozwala zaobserwowac ich atrakto-
ry oraz oceni¢ ich baseny atrakcji.

1. Duch, W, Coloring black boxes: visualization of neural network decisions.
International Joint Conference on Neural Networks, Portland, Oregon, 2003, Vol. |, pp. 1735-1740

1.5.3. Projekcje na dwie sktadowe gtéwne zastosowane zostaty do analizy trajektorii parametrow ad-
aptacyjnych (wag i progoéw) sieci neuronowych, co pozwolito lepiej zrozumie¢ proces uczenia sie w
tych sieciach. Probujemy rowniez zastosowacé ta metode do skrdocenia ostatnich etapdéw uczenia sie
sieci neuronowych.

2. Kordos M, Duch W, On Some Factors Influencing MLP Error Surface. The Seventh International
Conference on Atrtificial Intelligence and Soft Computing (ICAISC), Zakopane, 7-11.06.2004 (sub-
mitted, 11/03)

I.5.4 Hierarchiczne podejscie do skalowania wymiarowego jest testowane przy wspotpracy z prof. B.
Schmidtem z SCE NTU w Singapurze.

I.6. Zastosowanie metod inteligencji obliczeniowej do analizy danych.

1.6.1 Kontynuowano wspotprace z firma FQS Poland (Fujitsu Group) zainteresowang stworzeniem
nowego systemu do dogtebnej analizy danych (data mining), opartego na naszych algorytmach. Wer-
sja 2.0 systemu zostata ukonczona i jest obecnie sprzedawana przez FQS, jest w niej wiele nowych
elementow, dokumentacja do wersji 2.0 liczy 255 stron a tutorial rzedu 100 stron. Wersje demonstra-
cyjng pobrato juz bardzo wiele os6b a program stosowany jest miedzy innymi przez wiodacg firme
bioinformatyczng Abbott Laboratories (USA) oraz stat sie czescig systemu do wykrywania podejrza-
nych transakcji bankowych, budowanego przez firme FQS. Jest to udane wdrozenie, ktére pozwolito
réwniez cztonkom naszej grupy na tatwiejsze porownywanie i integracje nowych algorytméw, utatwia-
jac korzystanie z poszczegodlnych, rozwijanych dotychczas niezaleznie programéw. Obecnie pracuje-
my nad wersjg 3.0 tego systemu.

1. N. Jankowski, K. Grgbczewski, and W. Duch. GhostMiner 2.0 User's Guide. FQS Poland, Fuijitsu
2003, 255 stron.

2. N. Jankowski, K. Grgbczewski, and W. Duch. GhostMiner 2.0 Tutorial. FQS Poland, Fujitsu 2003,
99 stron.

1.6.2 Korzystajac z publicznie dostepnych baz danych porownywalisSmy wiele systemow klasyfikuja-
cych dane jak i systeméw dokonujacych ekstrakcji danych. Wyniki tych badan sa ciggle uzupetniane i
udostepniane naszych stronach internetowych.

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

Odkryte przez nas reguly sa proste i postuguja sie niewielka liczbg waznych diagnostycznie testow; w
kilku przypadkach udato sie odkryé najprostszg znang strukture danych. Poréwnanie z innymi meto-
dami uczenia maszynowego, w tym z metodami generujacymi reguty rozmyte, pokazuje jednoznacz-
nie wyzszo$¢ proponowanych przez nas metod. Odkryte przez nas reguly te podane sg na stronie:

http://www.phys.uni.torun.pl/ KIS/projects/rules.htm

1.6.3 Otrzymalismy nowe rezultaty dla danych medycznych oraz danych dotyczacych datowania
obiektow archeologicznych (z Austrii) na podstawie analizy spektrograficznej probek znalezionych
szkiet. Odkryto interesujacy problem zwiazany z obecnoscig kilku probek z tego samego obiektu w
bazie danych. Takie sytuacje zdarzajq sie czesto rowniez w bazach medycznych. Prowadzi to do zbyt
optymistycznych wynikow. Na razie nie ma dobrego sposobu na uwzglednienie tego typu przypad-
kow.



3. Grudzinski K, Karwowski M, Duch W, Computational Intelligence Study of the Iron Age Glass
Data. International Conference on Artificial Neural Networks (ICANN) and International Confer-
ence on Neural Information Processing (ICONIP), Istanbul, June 2003, pp. 17-20

1.6.4 W. Duch wygtosit 3-godzinny tutorial ,Computational Intelligence for Data Understanding”, na
potaczonych konferencjach Joint International Conference on Atrtificial Neural Networks (ICANN) and
International Conference on Neural Information Processing (ICONIP), w Istanbule, pokazujacy zasto-
sowania systemu Ghostminer;

4. Duch W, Computational Intelligence Tools for Data Understanding. In: ICANN/ICONIP, Istanbul,
06.2003 (tutorial, 50 str, osobna broszura).

I.7. Metody semantycznego szukania informacji.

I.7.1. Prowadzono badania nad metodami semantycznego szukania informacji w informatyce me-
dycznej, a w szczegolnosci w pediatrycznych annotacjach Children’s Hospital Medical Center
(CHMC) w Cincinnati, Ohio, USA. W 2003 roku prowadzono gtéwnie prace nad budowg korpusu tek-
stéw, na ktérym trenowane beda rézne systemy uczace sie. Tworzeniem korpusu zajmuje sie mgr L.
Itert (doktorant W. Ducha). Z jednej strony do tekstow dodano nazwy kategorii gramatycznych (POS
tagger), czesciowo automatycznie a czesciowo robita to grupa lingwistow, a z drugiej szukano regut
pozwalajgcych na osiggniecie jednoznacznosci skrétow i akronimoéw (okoto 900 takich przypadkow).
Jedna praca jest w druku, druga w przygotowaniu.

1. J. Pestian, L. Itert ,W. Duch, Development of a Pediatric Text-Corpus for Part-of-Speech Tagging
Trends in Intelligent Information Processing and Web Mining, w druku

I.7.2. Opracowano tez wstepnie interesujacy idee potaczenia metod analizy tekstow z modelami pa-
mieci rozpoznawczej, semantycznej i epizodycznej. Badania te nalezg cze$ciowo do grupy badan
kognitywnych. Zamierzamy stworzy¢ stownik cech obiektow, czeSciowo automatycznie, oraz przeana-
lizowa¢ strukture przestrzeni semantycznych. Badania te sg w fazie wstepnej. Przewidujemy znaczny
rozwoj tej problematyki: kilka tematoéw z tej grupy zaproponowaliSmy w projekcie utworzenia Centrum
Doskonatosci przy Instytucie Podstaw Informatyki PAN, do ktérego chcemy sie przytaczyé.

Il. Metody komputerowe w fizyce, chemii i naukach o zyciu.

Najwazniejsze wyniki uzyskane w tej grupie tematéw to:

1. Zakonczenie badan nad efektywnoscig stosowania réznych wariantow teorii funkcjonatéw ge-
stosci (DFT) w opisie efektow anharmonicznych w widmach oscylacyjnych czasteczek tréja-
tomowych, na przyktadzie stanu podstawowego czasteczki SO,. Przedmiotem badan byto
takze poréwnanie wynikow otrzymywanych metodami numerycznymi i zaburzeniowymi.

2. Prowadzono badania nad metodami uwzgledniania korelacji elektronowej, w oparciu o konsy-
stentne wymiarowo metody wieloreferencyjnego oddziatywania konfiguracyjnego (dr Meller)
oraz relacje pomiedzy roznymi wariantami teorii funkcjonatéow gestosci (DFT) a orbitalami
Brucknera dla modelowych potencjatéw korelacyjno-wymiennych.

3. Przeprowadzono szereg zaawansowanych symulacji proceséw biologicznych, Scisle przy tym
wspotpracujac z dodwiadczalnikami. Zaproponowano nowe mechanizmy kontroli transkrypcji
poprzez post-translacyjng degradacje polimerazy RNA w wyniku wigzania z biatkiem VHL.
Dwa artykuty zwigzane z tg tematyka zostaty opublikowane w renomowanych czasopismach.

4. W oparciu o techniki modelowania komputerowego oraz data mining zaproponowano szereg
hipotez dotyczacych oddziatywan pomiedzy biatkiem otoczki wirusa Norwalk i receptorami na



powierzchni komoérek nabtonka jelitowego. Komputerowo zidentyfikowany binding pocket zo-
stat nastepnie potwierdzony doswiadczalnie, otwierajgc droge do racjonalnego projektowania
inhibitoréw hamujacych infekcje powodowang przez wirusy typu Norwalk. Praca opublikowa-
na w Journal of Virology, nastepna praca w przygotowaniu. Jest to kluczowe zagadnienie dla
zrozumienia sposobu wnikania wirusow przez btony komorkowe, potencjalnie bardzo wazny
mechanizm biologiczny dla opracowania lekéw antywirusowych.

5. Pracowano nad problemem diagnostyki artretyzmu dzieciecego za pomoca analizy profili
ekspresji gendw z tkanki maziowej otrzymanych z uzyciem mikromacierzy oraz innych metod
pomiaru ekspresji gendw, praca zostata wystana do druku.

6. Opracowano nowe metody przewidywania dwurzedowych struktur biatkowych oraz doktadne
metody przewidywania (w oparciu o metody regres;ji liniowej, np. Support Vector Regression
oraz regresji nieliniowej) stopnia uwodnienia (solvent exposure) aminokwaséw w natywnych
strukturach trzeciorzedowych. Trzy prace zwigzane z tg tematykg zostaty wydrukowane badz
sgq w druku. Nowe metody sg dostepne w postaci serwera: http://sable.cchmc.org

7. Zastosowano rozne metody selekcji cech dla wielu probleméw bioinformatycznych, publikacje
na ten temat sg w druku.

8. Opracowano nowy algorytm klasyfikacyjny dla optymalizacji parametréw potencjatéw oddzia-
tywan biatek, w oparciu o komitety stabych klasyfikatorow zoptymalizowanych w uzyciem
technik programowania liniowego i heurystki Maximum Feasibility. Wykorzystano techniki
threading, dopasowania sekwencji (sequence alignment), techniki optymalizaciji liniowej i ana-
lizy statystycznej struktur biatkowych oraz tworzenia bibliotek unikalnych fragmentéw biatek
za pomocg porownywania struktura-struktura przy zastosowaniu metod programowania dy-
namicznego. Potencjaly zawierajg parametry adaptacyjne a procedura uczenia sie uwzgled-
nia istniejgce struktury natywne biatek i wygenerowane struktury sztuczne, nie istniejace w
przyrodzie.

.1 Teoretyczne badania struktury energetycznej matych czasteczek i
uwzgledniania efektow korelacji elektronowej.

Badania te wykonywane byly czesciowo w ramach grantu KBN (kierowanego przez prof. K. Jankow-
skiego z Instytutu Fizyki UMK), w realizacji ktérego uczestniczy prof. Wasilewski,

I1.1.1. Prof. J. Wasilewski z wspétpracownikami prowadzit badania w ramach tematu: ,Struktura ener-
getyczna matych czasteczek”, zajmujac sie zastosowaniami teorii funkcjonatéw gestosci (DFT — Den-
sity Functional Theory) do obliczen struktury energetycznej i widm elektronowo-oscylacyjnych czaste-
czek. Uczestniczyt tez w badaniach kierowanych przez prof. K. Jankowskiego z Instytutu Fizyki UMK,
dotyczacych nowych metod opisu efektow korelacji elektronowej w stanach niezamknieto-
powtokowych atomow i czgsteczek.

1. S. Zelek, L. Cyrnek, J. Wasilewski: Lower vibrational states of SO,. Density Functional and Dis-
crete Variable Representation Approach. — J. Mol. Struct. (THEOCHEM), 629:61-70 (2003)

11.1.2. Kontynuowano badania teoretyczne nizszych stanéw elektronowych pirazyny i pirymidyny przy
zastosowaniu réznych wariantow metody funkcjonatow gestosci (DFT). Do obliczen energii przejscia
elektronowego Sy — T4 zastosowano, z dobrym wynikiem, modyfikowany funkcjonat hybrydowy typu
B3. Do wyznaczenie powierzchni otwartopowlokowego stanu singletowego zastosowano wariant cza-
sowo zalezny teorii (TD DFT); tego typu zastosowania sa w literaturze nieliczne. Obliczenia teore-
tyczne majg na celu interpretacje wynikéw doswiadczalnych, otrzymanych przez prof. Heldta w ra-
mach wspotpracy miedzynarodowej (z grupg prof. C. Ottingera w Getyndze) najnowsza technika lase-
rowo indukowanej fluorescencji” (LIF — Laser Induced Fluorescence). Wyniki te wchodzg w zakres
prowadzonych aktualnie prac magisterskich.

11.1.3. Prowadzone byty badania ukladéw modelowych w ramach nowych wersji wieloreferencyjnych
metod sprzezonych klasterow (MRCC - Multi-Reference Coupled Clusters) w sformutowaniach wa-



lencyjnie-uniwersalnym, stanowo-uniwersalnym i stanowo-specyficznym. Badania dotyczyly wptywu
bazy jednoczastkowej (formy orbitali molekularnych) na zbieznos¢ rozwiniecia klasterowego dla sta-
noéw podstawowych i wzbudzonych, ze szczegdlnym uwzglednienie wystepowania tzw. stanéw ob-
cych (,intruderow,). Prof. Wasilewski jest aktywnym uczestnikiem seminarium naukowego dotyczace-
go teorii korelacji i podstaw teorii funkcjonatéw gestosci.

11.1.4. Ukazata sie diuzsza praca na temat konsystentnej wymiarowo wersji metody oddziatywania
konfiguracyjnego, nad ktérg pracowano w ostatnich kilku latach.

2. J. Meller, J. P. Malrieu and J. L. Heully; Size-consistent multireference Cl through the dressing of
the norm of determinants, Molecular Physics, vol. 101 (13), 2029-2041 (2003)

Il.2. Symulacje komputerowe w fizyce i chemii

11.2.1. Prowadzono prace rozpoznawcze i studialne w nastepujacych kierunkach: oddziatywanie tlenu
molekularnego z atomami i matymi czasteczkami; zastosowanie réznego typu funkcjonatéw miesza-
nych w metodzie DFT; zastosowanie metod DFT do opisu standéw otwartopowtokowych; zastosowa-
nie reprezentacji zmiennej dyskretnej (DVR - Discrete Variable Representation) do numerycznego
wyznaczania poziomow oscylacyjnych matych czgsteczek; komputerowe modelowanie procesow
dekompozycji ozonu — w ramach pracy magisterskiej kierowanej przez dr S. Zelka.

11.2.2. Kontynuowano prace nad interpretacjg widm elektronowo-oscylacyjnych pirazyny i pirymidyny,
uzyskanych metoda laserowo indukowanej fluorescencji (LIF) w miedzynarodowym zespole prof. J.
Heldta (Uniwersytet Gdanski) i prof. C. Ottingera (Max-Planck-Institut fuer Stroemungsforschung w
Getyndze). W badaniach zastosowano szereg wariantéw teorii funkcjonatéw gestosci i rachunku za-
burzen Moellera-Plesseta.

11.2.3. Ukazata sie praca na temat wplywu efektéw izotopowych na oddziatywania hydrofobowe; jest to
bardzo istotne zagadnienie dla biomolekut.

1. M. Turowski, N. Yamakawa, J. Meller, K. Kimata, T. Ikegami, K. Hosoya, N. Tanaka and E.R.
Thornton; Deuterium Isotope Effects on Hydrophobic Interactions. The Importance of Dispersion
Interactions in the Hydrophobic Phase, Journal of American Chemical Society, 125: 13836-13849
(2003)

2. M. Zduniak Teoretyczne badania nizszych stanow elektronowo-oscylacyjnych czasteczki pirymi-
dyny. Praca magisterska, obroniona 11.2003.

I.3. Bioinformatyka i nauki o zyciu.

W ramach wspétpracy z jedng z wiodacych instytucji amerykanskich w dziedzinie nauk o zyciu i ich
klinicznych zastosowan, Children’s Hospital Research Foundation w Cincinnati, gdzie dr J. Meller
pracuje w Department of Biomedical Informatics jako assistant professor, kontynuowano badania w
zakresie bioinformatyki i nauk o zyciu. Bierze w nich udziat byty doktorant KIS, Rafat Adamczak.

W 2003 roku pracowano nad nastepujgcymi tematami:

11.3.1 Opracowano nowe metody przewidywania dwurzedowych struktur biatkowych oraz doktadne
metody przewidywania (w oparciu o metody regresji liniowej, np. Support Vector Regression oraz
regresji nieliniowej) stopnia uwodnienia (solvent exposure) aminokwaséw w natywnych strukturach
trzeciorzedowych. Trzy prace zwigzane z tg tematykg zostaty wydrukowane badz sg w druku. Nowe
metody sg dostepne w postaci serwera: http://sable.cchmc.org




1. M.-D. Filippi, C. E. Harris, J. Meller, Y. Zheng and D. A. Williams; Localization of Rac2 Speci-
fies Superoxide Generation, Actin Polarity and Chemotaxis in Neutrophils, Nature Immunol-
ogy, w druku

2. R. Adamczak, A. Porollo and J. Meller, Accurate Prediction of Solvent Accessibility Using Neu-
ral Networks Based Regression. Proteins: Structure, Function and Bioinformatics, w druku

3. M. Wagner, R. Adamczak, A. Porollo and J. Meller; Linear Regression Models for Solvent
Accessibility Prediction in Proteins, wystana do Journal of Computational Biology

11.3.2 Pracowano nad problemem diagnostyki artretyzmu dzieciecego za pomoca analizy profili eks-
presji genéw z tkanki maziowej otrzymanych z uzyciem mikromacierzy oraz innych metod pomiaru
ekspresji genow:

4. J. Meller, R. Adamczak, M. Scola, M. Barnes, S. Thompson, M. Passo, H. Brunner, D. N.
Glass and A. A. Grom, Pattern Recognition Analysis of Synovial Tissue Cytokine Expression
Profiles Helps Identify Patients with Systemic Onset Juvenile Rheumatoid Arthritis, wystana do
Arthritis Research

11.3.3 Przy wspotpracy z grupg eksperymentalng nowe mechanizmy kontroli transkrypcji poprzez
post-translacyjng degradacje polimerazy RNA w wyniku wigzania z biatkiem VHL. Dwa artykuly zwig-
zane z tg tematyka zostaty opublikowane w renomowanych czasopismach.

5. V. Kuznetsova, J. Meller, P. O. Schnell, J. A. Nash, Y. Sanchez, J. W. Conaway, R. C. Cona-
way and M. F. Czyzyk-Krzeska; VHL binds hyperphosphorylated large subunit of RNA Poly-
merase |l through a praline hydroxylation motif and targets it for ubiquitination, PNAS vol. 100
(5), 2706-2711 (2003)

6. M. F. Czyzyk-Krzeska and J. Meller; Von Hippel-Lindau Tumor Suppressor: Not Only HIF’s
Executioner, Trends in Molecular Medicine, w druku

11.3.4 W oparciu o techniki modelowania komputerowego oraz data mining zaproponowano szereg
hipotez dotyczacych oddziatywan pomiedzy biatkiem otoczki wirusa Norwalk i receptorami na po-
wierzchni komoérek nabtonka jelitowego. Komputerowo zidentyfikowany binding pocket zostat nastep-
nie potwierdzony doswiadczalnie, otwierajgc droge do racjonalnego projektowania inhibitoréw hamu-
jacych infekcje powodowang przez wirusy typu Norwalk. Praca opublikowana w Journal of Virology,
nastepna praca w przygotowaniu.

7. M. Tan, P. Huang, J. Meller, W. Zhong, T. Farkas and X. Jiang; Mutations within P2 Domain of
Norovirus Capsid Affect Binding to Human Histo-Blood Group Antigens: Evidence for a Bind-
ing Pocket, Journal of Virology, 77 (23): 12562-71 (2003)

11.3.5 Opracowano nowy algorytm klasyfikacyjny w oparciu o komitety stabych klasyfikatoréw zopty-
malizowanych z uzyciem technik programowania liniowego i heurystyki Maximum Feasibility; artykut
konferencyjny opublikowany, kolejny w przygotowaniu.

8. A. Porollo, R. Adamczak, M. Wagner and J. Meller; Maximum Feasibility Approach for Con-
sensus Classifiers: Applications to Protein Structure Prediction, Proceedings of The Second
International Conference on Computational Intelligence, Robotics and Autonomous Systems,
Computational Intelligence, Robotics and Adaptive Systems, Singapore, Dec. 2003

9. R. Adamczak and J. Meller; On the Transferability of Folding and Threading Potentials and
Sequence-Independent Filters for Protein Folding Simulations, Molecular Physics, w druku

10. M. Wagner, J. Meller and R. Elber; Large-Scale Linear Programming Techniques for the De-
sign of Protein Folding Potentials, Mathematical Programming, w druku

11.3.6 Opracowano graficzny program do adnotaciji strukturalnej i funkcjonalnej biatek:



11. A. Porollo, R. Adamczak and J. Meller; Polyview: A Flexible Visualization Tool for Structural
and Functional Annotations of Proteins, Bioinformatics, w druku

11.3.7 Ukazata sie dtuzsza praca na temat dynamiki molekularnej w wydanej przez Nature Publishing
encyklopedii genomu ludzkiego.

12. J. Meller, Molecular Dynamics, w: Encyclopedia of the Human Genome. Nature Publishing
Group, Macmillan Publishers Ltd 2003.

lll. Kognitywistyka, neuroinformatyka, komputerowe modele
procesow poznawczych i filozofia umystu

Nasze prace w tej dziedzinie zmierzajg w kilku kierunkach. W 2003 roku pracowano nad nastepuja-
cymi zagadnieniami:

[11.1. Modele proceséw poznawczych i zhumanizowane interfejsy.

11.1.1 Podejmujemy proby stworzenia empirycznie uzasadnionej teorii umystu w oparciu o modele
sieci neuronowych. Teoria powinna nie tylko by¢ pomocng w rozwigzaniu podstawowych problemdow
nauk o poznaniu, lecz réwniez prowadzi¢ do nowych konstrukcji systemow uczacych sie. Zarysy takiej
teorii, w postaci hipotez okreslajgacych prawdopodobne zwigzki pomiedzy zdarzeniami w mézgu i ich
korelacji z percepcja, wyzszymi czynnosciami poznawczymi i trescig swiadomosci, zostaty juz nakre-
slone w kilku pracach i wystapieniach konferencyjnych. Matematyczne metody opisu zdarzeh mental-
nych wigza sie z teorig uktadoéw ztozonych w zastosowaniu do sieci neuronowych z rekurencja. Takie
podejscie napotyka jednak trudnosci praktyczne i moze stuzy¢ jedynie uzasadnieniu mozliwosci prze-
prowadzenia pewnych redukcji do uproszczonych modeli.

1. Duch W, Neurokognitywna teoria Swiadomosci. Studia z kognitywistyki i filozofii umystu (red. W.
Dziarnowska i A. Klawiter). Tom. |, Subiektywnos¢ a Swiadomos¢. Zysk i S-ka, Poznan 2003, str.
133-154.

2. Duch W, Geometryczny model umystu. Kognitywistyka i Media w Edukaciji, Vol. 6 (2002) 199-230
(numer pojawit sie w 2003 ).

I11.1.2 Opracowano zarys teorii ztozonych agentoéw, rozwazajgc coraz bardziej ztozone sieci oddzia-
tywujacych elementéw. Przejscie od prostych sieci neuronowych do sieci ztozonych oddziatywujacych
agentéw dokona¢ mozna zwiekszajac lokalng wiedze i ztozono$¢ oddziatywan, dlatego warto kon-
struowac systemy o posredniej ztozonosci, ktérych na razie brakuje. Zaproponowano szkic takiej teo-
rii, od najprostszych sieci z weztami o pojedynczym parametrze i liniowymi oddziatywaniami, przez
sieci o0 ztozonych elementach wewnetrznych z coraz wieksza lokalng wiedzg, sieci ztozone z podsieci,
sieci wyspecjalizowanych modutdéw, do sieci agentéw wymieniajgcych informacje w symboliczny spo-
sob.
3. Duch W, Mandziuk J, Quo vadis, computational intelligence? In: Quo Vadis Machine Intelligence?
The Progressive Trends in Intelligent Technologies. Eds: P. Sin¢ak, J. Vas¢ak, K. Hirota, Studies
in Fuzziness and Soft Computing, Springer Verlag, w druku

4. Duch W, Complex Agents for Socio-Cognitive Engineering. First International Workshop on
Socio-Cognitive Engineering Foundations (SCEF-2003), Rome, Italy, Sept 30 - Oct 1, 2003

[11.1.3 Opracowano zatozenia minimalnego systemu, kiory bedzie wyrazat przekonanie, ze jest swia-
domy — jest to nowy punkt widzenia, pozwalajacy unikna¢ putapek dyskus;ji filozoficznych zwiazanych
z definiowaniem swiadomosci. Artykut prezentuje realistyczne podejscie do problemu zrozumienia
natury $wiadomosci i pokazuje, jak mozna stworzy¢ swiadome komputery, chociaz jest to technicznie
bardzo trudne, gdyz nie beda to urzgdzenia przypominajace komputery.



5. Duch W, Brain-inspired conscious computing architecture. Journal of Mind and Behavior (submit-
ted, Oct. 2003)

I11.1.4 Tworzenie uproszczonych modeli procesdw poznawczych wigze sie z prébg stworzenia natu-
ralnych, zhumanizowanych interfejséw programowych, z ktérymi mozna bedzie porozumie¢ sie przy
pomocy gtosu. Coraz wiecej 0s6b uzywa komputerow podrecznych typu PDA, coraz wieksze moce
obliczeniowe sg tez w telefonach lub palmofonach komoérkowych. Projekty zhumanizowanych interfej-
sow (HIT, Humanlzed InTerfaces) sg dobrym polem do testowania réznych teorii kognitywistycznych
oraz wymuszajg integracje wielu technologii dotyczacych rozpoznawania i syntezy mowy, prozodii
wymowy, korelacji z emocjonalng trescig tekstu, dopracowania graficznej strony moéwiacej gtowy,
synchronizacji ruchu ust z dzwiekiem i wielu innych zagadnien. Planujemy rozwigza¢ je w ramach
wspotpracy z School of Computer Engineering, NTU, Singapur. Przygotowano podanie o grant na
rozw¢j interfejsow (HIT, Humanized InTerfaces) integrujacych technologie awatarow (mowigcej gto-
wy), synteze i rozpoznawanie mowy, oraz interakcje poprzez takie interfejsy ze stronami interneto-
wymi. Jednym z zastosowan beda gry stowne, takie jak np. gra w 20 pytan.

[11.2. Gry stowne i modele umystu.

I11.2.1 Dialog w jezyku naturalnym z takimi interfejsami wymaga prac dotyczacych analizy jezyka
naturalnego. Sformutowalismy ogodlne zatozenia dotyczace takich projektéw, wykonalismy (mgr J.
Szymanski, T. Sarnatowicz) wstepne prace w oparciu o awatary Hapteka, demonstrujgc mozliwosc
gry w 20 pytan z programem dotaczonym do strony internetowej. Stworzenie dobrego programu tego
rodzaju wymaga szeregu badan o naturze podstawowej. Do sprawnej gry w 20 pytan i do stworzenia
dobrego systemu odpowiadajgcego na pytania potrzebny jest stownik cech obiektéw, uproszczona
reprezentacja poje¢ w oparciu o wektory kontekstowe. SformutowaliSmy rézne projekty, taczac za-
gadnienia lingwistyczne z teorig przestrzeni semantycznych, modelowaniem pamieci rozpoznawcze;j,
semantycznej i epizodycznej. Badania te sg w fazie wstepnej, ale wydajg sie bardzo obiecujace.

I1.2.2 Jednym z probleméw jest rozumienie roli podobienstwa i regut logicznych w procesach po-
znawczych. Psycholodzy patrzg na to zagadnienie coraz bardziej jako dwa bieguny tego samego
zjawiska, jednak podejscie psychologiczne prowadzi do wielu nieporozumien. Reguty progowe reali-
zowane przez sieci neuronowe nie zawsze przektadajg sie w prosty sposob na reguty propozycjonal-
ne. Do druku w Behavioral and Brain Sciences, najlepszym pismie nauk behawioralnych i nauk o
mozgu, przyjeto komentarz W. Ducha do pracy na ten temat:

6. Duch W, Rules, Similarity, and Threshold Logic. Commentary on Emmanuel M. Pothos, The
Rules versus Similarity distinction. Behavioral and Brain Sciences (w druku)

111.2.3 Artykut o synchroniczno$ci omawia realistyczne mozliwosci wyjasnienia anomalii obserwowa-
nych w eksperymentach prowadzonych od wielu lat w Princeton (zaktadajac, ze nie ma w nich jakie-
gos systematycznego btedu).

7. Duch W, Synchronicity, Mind and Matter. Neuroquantology, Vol. 1, January 2003, pp. 2-17

[11.3. Filozofia umystu.

[11.3.1 Podejmujemy tez filozoficzne proby zrozumienia koncepcji umystu i zagadnien dotyczacych
Swiadomosci. Do druku w najlepszym pismie nauk behawioralnych i nauk o moézgu (Behavioral and
Brain Sciences, BBS) przyjeto komentarz do pracy o modelu ,gestalt” subiektywnej swiadomosci; W.
Duch zostat wpisany na liste BBS associates.

8. Duch W, Just bubbles? Commentary on Steven Lehar, Gestalt Isomorphism and the Primacy of
Subjective Conscious Experience: A Gestalt Bubble Model. Behavioral and Brain Sciences (w
druku).

Udostepniono rowniez wiele tekstéw referatdow wygtoszonych na konferencjach i na zaproszenie
osrodkow polskich i zagranicznych. Mozna je znalez¢ pod adresem:

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



IV. Badania w zakresie dydaktyki wspomaganej metodami
komputerowymi

W 2003 roku wykonano nastepujace prace:

IV.1 Utrzymujemy i aktualizujemy strony WWW dotyczace wszystkich spraw zwigzanych z inteligen-
cjg obliczeniowa, sztuczng inteligencja, inteligentnym szukaniem i ekstrakcja informac;ji, kognitywisty-
ka, badaniami nad moézgiem, neurobiologig teoretyczna, naukami informacyjnymi, fizyka komputero-
wa. Ze stron tych korzysta bardzo wiele osob.

0 Inteligentne metody szukania informaciji,
http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/IR.html

o0 Inteligencja obliczeniowa, statystyka, uktady dynamiczne
http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/Cl.html

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

0 Modelowanie neuronowe, badania nad mézgiem i neurobiologia:
http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/neural.html

0 Kognitywistyka
http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/cognitive.html

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

o Fizyka komputerowa,
http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/fiz-komp/index.html
Al w szukaniu informacji i przetwarzaniu tekstéw

o Nauka i jej peryferia para, trans, futuro i religio-logiczne
http://www.phys.uni.torun.pl/~duch/science.html

0 Rezultaty - porownanie metod klasyfikacji i ekstrakcji regut logicznych.
http://www.phys.uni.torun.pl/kmk/projects/datasets.html

Przyktadowo, w internetowej encyklopedii Wikipedia przytoczono reguty logiczne, ktére otrzymalidmy
analizujgc zbidér danych dla grzybdw.

IV.2 W ramach eksperymentéw z nauczaniem na odlegtos¢ udostepnilismy i zaktualizowalismy wiele
stron Internetowych z notatkami do wyktadéw, pod adresem:

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

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

Duch W, Moézg, umyst i zachowanie (wyktad monograficzny).

Duch W, Sztuczna inteligencja (wyktad monograficzny).

Duch W, Inteligencja obliczeniowa (wyktad monograficzny).

IV.3 Utrzymujemy strony WWW dotyczace zagadnieh zwigzanych z komputerami i oprogramowa-
niem. Dziedzina ta, zwana w krajach anglojezycznych ,information science.

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

Ze stron tych korzysta bardzo wiele os6b (okoto 1000 nowych zatadowan strony miesiecznie). Sg to
pierwsze ksigzki nadajgce sie jako podrecznik do dziedziny okreslanej w krajach anglosaskich mia-
nem ,information science”, dotyczacej zastosowan komputeréw do przetwarzania informac;ji, i w nie-
ktérych osrodkach akademickich juz znalazly takie zastosowanie.




IV.4 Prof. J. Wasilewski koordynowat prace redakcyjne nad czwartym wydaniem Wydziatowego In-
formatora ECTS - Studia na Wydziale Fizyki, Astronomii i Informatyki Stosowanej UMK w roku aka-
demickim 2003/04, ISBN 83-231-1576-1, str. 412, Wydawnictwo UMK, Torunh, 2003 (sktad i tamanie:
mgr H. Mattek z KIS).

IV.5 ProwadziliSmy eksperymenty z nauczaniem na odlegto$¢ za pomocg narzedzi Blackboard, uzy-
wanych w School of Computer Engineering, NTU, Singapur, serweréw Centra pomiedzy USA (Ann
Arbor), Singapurem i Toruniem, oraz wykorzystujac bezposrednig facznos¢ internetowg pomiedzy
Singapurem i Poznaniem, gdzie W. Duch wygtosit godzinny referat i brat udziat w dyskus;ji.

D 1.5) Uzyskane nagrody o znaczeniu mi¢gdzynarodowym i ogélnokrajowym.

1. W miedzynarodowym konkursie ,NIPS 2003 Feature Selection Challenge” system programoéw
GhostMiner, ktérego autorami sg K. Grgbczewski i N. Jankowski zajat 3 miejsce (na 78 uczestni-
kow) w konkursie selekcji cech dla zadan klasyfikacji. NIPS, czyli Neural Information Processing
Systems, jest najpowazniejsza konferencja w tej dziedzinie.

2. Praca na temat ekstrakcji regut logicznych z danych empirycznych zostata umiesczona na oktad-
ce Proceedings of IEEE, najbardziej prestizowego pisma IEEE (wspotautorami sg R. Setiono,
Singapore i J. Zurada, Louisville), numer z maja 2004.

D1.6) Inne wazniejsze osiagnigcia.

Opisane z zataczniku 2b

D2. Informacja o upowszechnianiu i popularyzacji wynikow dziatalnosci jednostki.

W. Duch udzielit wywiadu dla “Computer Times” w Singapurze, ktory pojawit sie w dwoch artykutach
“Artificial Intelligence: Still a man's world”, oraz “When Al runs your life”, w numerze z 26 listopada
2003.





