SPRAWOZDANIE Z DZIALALNOSCI NAUKOWO-BADAWCZEJ
KATEDRY INFORMATYKI STOSOWANEJ UMK
W ROKU 2006

. TEMATY BADAWCZE

1. Liczba realizowanych tematow.
e 14, wtym 9 w ramach dziatalnosci statutowej, 5 w ramach badan wiasnych.

2. Liczba tematdéw zakonczonych: 0 - w planowanym terminie 0, -z opdznieniem O.
¢ Prowadzone badania majg w wiekszosci charakter dtugoterminowy.

3. Z liczby tematdéw zakonczonych przekazano:
- do wykorzystania, - do wdrozenia 0.

4. Z liczby tematoéw przekazanych do wdrozenia, w 2006 r. wdrozono:

- ogotem 6, - w tym w resorcie edukacji narodowe;j 0.

e Nie wdrozyliSmy wynikdw nowych tematéw ale dokonano pewnych ulepszen w pakiecie progra-
moéw GhostMiner 3 do data mining, opracowanym przy wspotpracy z firmg FQS Poland (oddziat
Fujitsu) i wdrozonym w poprzednich latach; obecnie powstaje catkiem nowa wersja systemu do
analizy danych w oparciu o prowadzone badania.

5. Liczba tematow, ktdrych realizacje zaniechano (w roku sprawozdawczym).

nie zaniechano zadnego tematu.

6. Liczba realizowanych grantéw KBN

2 granty wiasne:

+ Grant KBN ,Selekcja informacji i odkrywanie struktur w danych”, lata 2005-2007, kierownik W.
Duch.

» Grant KBN ,Meta-uczenie w inteligencji obliczeniowej”, lata 2005-2007, kier. N. Jankowski.



Il. CZESC OPISOWA

I.1. Przyczyny zaniechania tematéw prowadzonych i rozpoczetych w 2006 roku.

W 2006 roku nie zaniechalismy realizacji zadnego tematu.

11.2. Krétka charakterystyka i podsumowanie wynikéw uzyskanych w 2006 r.

A)

Inteligencja obliczeniowa (computational intelligence)

Gtéwne osiggniecia w tej grupie tematéw to:

1.

Przeanalizowano zachodzace w mézgu procesy w czasie rozumienia stéw, w szczegolnosci eks-
perymenty psychologiczne w wykorzystaniem torowania, w ktérych widoczne sg efekty rezonansu
stochastycznego. Opracowano nowe neurokognitywne podejscie do symulacji procesow tworze-
nia nowych stéw. Jest to pierwszy krok w strone autentycznych mozliwosci twérczych kompute-
réw. Rezultaty przedstawiono na konferencjach, w rozdziatach ksigzkowych i wystanej do druku
publikacji. Program tworzacy nowe stowa znalazt okoto 2/3 nazw pokrywajacych sie z wymyslo-
nymi przez ludzi.

Ukonczono prace nad redakcja ksigzki: W. Duch i J. Mandziuk, Challenges for Computational
Intelligence. Caty materiat — w tym dwa rozdziaty napisane przez W. Ducha — zostat wystany do
druku Springer "Studies in Computational Intelligence" Series, 2007. Ksiazka sktada sie z kilkuna-
stu rozdziatéw na temat wyzwan stojgcych przez inteligencjg obliczeniowa, napisanych przez naj-
lepszych specjalistow w tej dziedzinie.

W 2006 r. realizowali$my grant KBN na rozwdj metod selekcji informacji. Dr J. Biesiada z Poli-
techniki Slaskiej korzystajac ze stypendium FNP spedzit 3 miesigce w KIS pracujac nad tym tema-
tem. Rozwijano pakiet programéw realizujacy znane i nowe metody przydatne do dyskretyzaciji i
selekcji cech. Ukazata sie ksigzka ,Feature extraction, Foundations and Applications”, Springer
2006, pod redakcja I. Guyon, S. Gunn, M. Nikravesh, i Lofti Zadeha, a w niej 3 rozdziaty napisane
przez naszg grupe. Jest to jak dotychczas najlepsza ksigzka w tej dziedzinie, napisana przez
grono wybitnych specjalistow z USA i Europy. Na temat selekcji informacji napisano szereg prac
prezentowanych na wielu miedzynarodowych konferencjach.

W 2006 r. realizowalismy tez grant KBN na rozwdj metod meta-uczenia, polegajacych na automa-
tycznym wyborze najlepszych alternatywnych modeli dla danego punktu ztozonos$ci/doktadnosci.
Prowadzono prace nad nowym pakietem do data mining, pierwsze prace na temat jego konstruk-
Cji przyjeto do druku. Napisano prace na temat k-separowalnosci, po raz pierwszy rozbijajac za-
gadnienia probleméw nieseparowalnych liniowo na klasy o réznej ztozonosci. Wprowadzono no-
we cele uczenia i nowe algorytmy, ktére powinny pozwoli¢ na uczenie sie w przypadkach trud-
nych, z ktérymi nie radzi sobie obecnie zaden istniejgcy algorytm.

Napisano szereg prac na temat nowego, konkurencyjnego podejscia do systeméw neurorozmy-
tych, oparte na szukaniu prototypéw i optymalizacji funkcji odlegtosci, w tym probabilistycznych
miarach podobienstwa. Mgr Blachnik otrzymat stypendium na 6 miesiecy w laboratorium prof. Erk-
ki Oja w Helsinkach, gdzie bedzie pracowat nad tym tematem (z powodéw osobistych wyjazd zo-
stat przesuniety na 2007 rok).

W. Duch zostat cztonkiem EU COST Action B27 Group, Electric neuronal oscillations and cogni-
tion (ENOC), na koszt tego programu biorgc udziat w spotkaniu w maju 2006 w Skopie, gdzie
przedstawit wyniki badah zaréwno swoich jak i innych grup z Polski. Przy wspdtpracy z neurolo-
gami z Collegium Medicum UMK rozpoczeto prace nad modelowaniem pnia mézgu i analizg
wplywu jego uszkodzen na rytmy oddechowe (dane spirograficzne).

Rozwinelismy badania zwigzane z analizg tekstow medycznych i ogélnymi metodami analizy tek-
stéw; opracowano szkic neurokognitywnego podejscia do rozumienia tekstéw, integrujgce pamiec¢
rozpoznawcza, semantyczng i epizodyczng, zaczeto tworzenie sieci semantycznych z konkuren-
Cjg zawierajacych wiedze a priori pozwalajgca na interpretacje tekstu, graféw spojnych koncepcji,
oraz opracowano nowy algorytm stosujgcy programowanie liniowe do klasyfikacji tekstéw. Kilka
prac juz opublikowano, kolejne sg w przygotowaniu. Przygotowano dane do miedzynarodowego
konkursu w tej dziedzinie, ogtoszonego w styczniu 2007.



8. 10-14 wrzesnia odbyta sie w Atenach 16th International Conference on Artificial Neural Networks
(ICANN 2006), oficjalna doroczna konferencja European Neural Network Society. Prezydentem
tej organizaciji jest W. Duch, ktéry petnit rowniez role Program Co-chair i byt wspotredaktorem ma-
teriatéw w objetosci ponad 2000 stron wydanych w dwdéch tomach w ramach Springer Lecture No-
tes in Computer Science, Vol. 41311 4132.

9. Napisano prace na temat redukcji wymiarowosci danych za pomocg algorytmu skalowania wielo-
wymiarowego (MDS) pod katem zastosowania algorytmu do wizualizacji wiekszych zbiorow wie-
lowymiarowych danych. Testy na kilku zbiorach pokazaty skutecznosc¢ tej metody oraz pewne
skrocenie czasu dokonania wizualizacji.

B) Metody komputerowe w fizyce, chemii i naukach o zyciu.

Prof. J. Wasilewski i dr S. Zelek prowadzili badania w ramach tematu: ,Struktura energetyczna matych
czasteczek”, zajmujac sie wybranymi aspektami teorii funkcjonatéw gestosci (DFT — Density Functio-
nal Theory) i jej zastosowaniami do obliczen struktury energetycznej i widm elektronowo-
oscylacyjnych czgsteczek, uczestniczac tez w badaniach kierowanych przez prof. K. Jankowskiego z
Instytutu Fizyki UMK, dotyczacych tej tematyki. Ponadto dr S. Zelek wspétpracowat z Zespotem Teo-
retycznej Biofizyki Molekularnej kierowanym przez prof. W. Nowaka z Instytutu Fizyki UMK, w ramach
tematu kompute-rowej analizy mechanizmu reakcji hydrolizy nitryli. W szczegdélnosci:

1. Kontynuowano badania relacji miedzy przestrzeniami orbitalnymi otrzymywanymi w metodach:
Hartree-Focka, Bruecknera, CASSCF i w roznych wariantach teorii funkcjonatéw gestosci (DFT).
Przedmiotem szczegodlnego zainteresowania byta ewolucja indekséw podobienstwa przestrzeni orbi-
talnych wzdtuz krzywych potencjalnych czasteczek dwuatomowych, na przykfadzie izoelektronowe;j
serii CO, NO+, CN-. Pokazano, ze w do$¢ szerokim otoczeniu geometrii rownowagowych przestrzenie
orbitali Kohna-Shama zachowujg bliskie podobienstwo do przestrzeni orbitali Bruecknera i majg istot-
ny charakter wielokofiguracyjny. Dzieki temu w ramach réznych wariantéw DFT uzyskuje sie znacznie
bardziej realistyczny niz w metodzie Hartree-Focka opis energetyki oscylacji molekularnych. Podo-
bienstwo przestrzeni orbitalnych zachowuje sie w przypadku anionéw, natomiast jest zmniejszone dla
kationéw, w wyniku kontrakgji orbitali spowodowanej nadmiarowym tadunkiem dodatnim jader.

+ J. Wasilewski, S. Zelek, Evolution of orbital spaces along potential curves for diatomic molecules. A
comparative study of Hartree-Fock, Kohn-Sham, Brueckner and multiconfigurational orbital spaces,
komunikat na Central European Symposium for Theoretical Chemistry (CESTC 2006), Zakopane, 24-
27.09.2006; publikacja w przygotowaniu

2. W badaniach dotyczacych komputerowej analizy mechanizmu reakcji hydrolizy nitryli podjeto probe
rozstrzygniecia, przy pomocy obliczen kwantowomechanicznych, ktéry z zaproponowanych przez
Hanga i innych (Structure 5, 691 (1997)) mechanizmoéw reakcji hydrolizy jest najbardziej prawdopo-
dobny.

L. Peptowski, K. Kubiak, S. Zelek, W. Nowak, A comparative DFT study of substrates and products
of industrial enzyme nitrile hydratase, International Journal of Quantum Chemistry - wystana do druku

Dr hab. J. Meller i dr R. Adamczak prowadzili badania nad zastosowaniem metod bioinformatyki i bio-
logii obliczeniowej do problemu rozpoznawania struktur i funkcji biatek, metod dopasowania sekwencji
w biologii molekularnej, analizy podobienstwa genoméw (ang. synteny) a takze identyfikacji markeréw
stanéw chorobowych i fenotypicznych w danych klinicznych i genomicznych dotyczacych polimorfi-
zmow i profilow ekspresji gendw. W szczegdlnosci:

1. Dokonano oceny przydatnosci metod przewidywania obszaréw transmembranowych do przewi-
dywania biatek GCPR

« R. Adamczak, L. Peptowski and W. Nowak, Performance of Neural Networks Based Transmem-
brane Helix Prediction Methods Applied to Mosquito Anopheles Gambiae Gprotein Coupled Odorant
Receptors, in Applications of Statistical and Machine Learning in Bioinformatics; Advances in Com-
putational and Systems Biology, eds. J. Meller and W. Nowak, Peter Lang Gmbh w druku.

« Cao B, Porollo A, Adamczak R, Jarrell M, Meller J. Enhanced recognition of protein transmembrane
domains with prediction-based structural profiles. Bioinformatics. 2006 Feb 1;22(3):303-9. Epub
2005 Nov 17.



2. Przeprowadzono badania profili ekspresji gendéw w chorobach reumatologicznych dzieci. Wyniki
zostaty opisane w nastepujacej pracy:

« J. Meller, R. Adamczak, M. P. Scola, M. Barnes, S. D. Thompson, M. H. Passo, H. I. Brunner,D. N.
Glass, and A. A. Grom; Machine Learning Analysis of Expression Profiles of Synovial Tissue Cyto-
kines Helps Identify Patients with Systemic Onset Juvenile Rheumatoid Arthritis, in Applications of
Statistical and Machine Learning in Bioinformatics; Advances in Computational and Systems Biol-
ogy, eds. J. Meller and W. Nowak, Peter Lang, w druku.

3. Opracowano nowg metode badania oddziatywan miedzybiatkowych:

e Porollo A, Meller J. Prediction-based fingerprints of protein-protein interactions. Proteins. 2006
Dec 6; [Epub, na oktadce wydania pierwszego numeru w 2007 roku]

4. Przeprowadzono szereg zaawansowanych symulacji proceséw biologicznych, scisle przy tym
wspotpracujac z doswiadczalnikami. Wyniki zawarte sg w pracach:

e Slaven BE, Meller J, Porollo A, Sesterhenn T, Smulian AG, Cushion MT. Draft Assembly and An-
notation of the Pneumocystis carinii Genome. J Eukaryot Microbiol. 53,51:589-91, 2006.

e Slaven BE, Porollo A, Sesterhenn T, Smulian AG, Cushion MT, Meller J, Large-Scale Characteri-
zation of Introns in the Pneumocystis carinii Genome. J Eukaryot Microbiol. 2006 Nov;53 Suppl
1:5151-3.

e Tan M, Meller J, Jiang X. C-terminal arginine cluster is essential for receptor binding of norovirus
capsid protein. J Virol. 2006 Aug;80(15):7322-31.

5. Praca przegladowa: Duch W, Swaminathan K, Meller J, Computational Intelligence Approaches to
Rational Drug Design and Discovery, przyjeta zostata do druku w specjalnym wydaniu Current
Pharmaceutical Design.

C) Modelowanie kognitywne (cognitive modeling).

W lipcu 2006 roku W. Duch zorganizowat sesje specjalng i panel dyskusyjny ,Roadmap to human
level intelligence” w ramach IEEE World Congress on Computational Intelligence w Vancouver, Ka-
nada. Wspolnie z prof. J.G. Taylorem pracujemy nad wydaniem ksigzki, opartej na dyskus;ji i refera-
tach w czasie tego kongresu. Pracowalismy réwniez nad kolejnym projektem na ten temat w ramach 7
Programu Ramowego UE. Szereg projektéw w tym kierunku prowadzono przy wspétpracy z School of
Computer Engineering, Nanyang Technological University w Singapurze. W ramach projektu z robo-
tyki kognitywnej ,Developmental Robot-Embedded Artificial Mind” (DREAM), napisanego przez W.
Ducha, stworzono szereg programow sterujacych gtowg androida.

W listopadzie 2006 W. Duch byt wspétorganizatorem workshopu na temat nauk uczenia sie niemowlat
w Nanyang Technological University (NTU) w Singapurze. Przy wspotpracy z National Institute of
Education w oraz NTU Division of Psychology rozpoczeto prace nad projektem stworzenia laborato-
rium do prowadzenia tkaich badan w oparciu o idee interakcyjnej stymulacji niemowlat zaproponowa-
na przez W. Ducha.

Rozwijano idee wektoréw opisu koncepciji (Concept Description Vectors) w zastosowaniu do repre-
zentacji semantyki i tworzenia pamieci semantycznej. Rozwijano algorytmy zbierania informacji do
pamieci semantycznych z encyklopedii, stownikéw i tekstéw bez struktury, dodajac mechanizmy ak-
tywnego uczenia oraz inicjowania aktywnych dialogéw w celu zdobycia brakujgcej informaciji. Program
do gry w 20 pytan zintegrowany z mowigca gtowg i rozpoznawaniem oraz synteza mowy pracuje
obecnie w wersji zaréwno lokalnego programu jaki i interfejsu do aplikacji sieciowych. Wyniki zostaty
opisane w pracach konferencyjnych i w pracy bedacej w druku:

e Szymanski J, Sarnatowicz T, Duch W, Towards Avatars with Artificial Minds: Role of Semantic
Memory. Journal of Ubiquitous Computing and Intelligence, American Scientific Publishers.



lll. PUBLIKACJE

lll.1. W 2006 roku ukazato sie ogoétem 57 prac, w tym:

Liczba prac opublikowanych w 2006 57
w tym:
a) Publikacje z listy filadelfijskiego 1IN 11

b) nie dotyczy
c¢) Publikacje w innych recenzowanych pismach
e) Redakcja ksigzek naukowych, ttumaczenia

Artykuty, recenzje, popularno-naukowe i dydaktyczne 40

lll.2. Liczba prac przyjetych do druku: 19

ll.3. Przykiady publikacji zwigzanych z dzialalnos$cig naukowa KIS:
Najwazniejsze prace (max 5).

1. Cao B, Porollo A, Adamczak R, Jarrell M, Meller J. Enhanced recognition of protein transmem-
brane domains with prediction-based structural profiles. Bioinformatics. 2006 Feb 1;22(3):303-9.
Epub 2005 Nov 17.

2. Porollo A, Meller J. Prediction-based fingerprints of protein-protein interactions. Proteins. 2006
Dec 6; [Epub, na oktadce wydania pierwszego numeru w 2007 roku]

Duch, W, K-separability. Lecture Notes in Computer Science 4131 (2006) 188-197.

Matykiewicz P, Duch W, Pestian J, Nonambiguous Concept Mapping in Medical Domain, Lecture
Notes in Artificial Intelligence, Vol. 4029 (2006) 941-950

5. Blachnik M, Duch W Prototype-based threshold rules. Lecture Notes in Computer Science, Vol.
4234 (2006) 1028-1037.

Petny spis znajduje sie w Zataczniku 2b.



