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Rozmowa z autorem pracy:

»Development and Implementation of Computer-Aided Techniques of Data Modeling for
Processing and Interpretation of Multicomponent Electronic Spectra Acquired for the Selected
Organic Mixtures”

W jaki sposob zainteresowat sie Pan chemometrig?

Moze zabrzmi to dos¢ szablonowo, ale gtéwnie za sprawa mojego Promotora. Prawde méwiac, juz na do$¢ wczesnym etapie
studiéw zorientowatem sie, Zze zagadnienia typowo kojarzone z chemia, takie jak synteza czy analiza konkretnych prébek,
nie wzbudzaja zbytnio mojego entuzjazmu. Zdecydowanie bardziej fascynujace wydaty mi sie (i nadal wydaja) zagadnienia
zwiazane z odkrywaniem i opisem natury zjawisk, ktérym te prébki moga ulega¢, i dzieki ktérym powstaty. To przekonanie
rzucito mnie wprost w ramiona chemii fizycznej, teoretycznej i komputerowej. W $cistym sensie, w arkana chemometrii zosta-
tem wprowadzony w ramach mojej pracy licencjackiej. Chociaz z poczatku ta tematyka wydawata mi sie nieco abstrakcyjna,
szybko przekonatem sie, ze odpowiednie wykorzystanie aparatu matematycznego oraz technologii komputerowej pozwala
na wydobycie z danych, uzyskanych w pomiarach chemicznych, informacji niedostepnych ,zwyktym $miertelnikom”. Urze-
czony ta perspektywa, w ramach swojej pracy naukowej postanowitem poswiecic¢ sie rozwojowi tejze metodologii oraz jej

praktycznemu zastosowaniu, ktére — jak juz niestety wielokrotnie miatem okazje sie przekona¢ — nadal nalezy do rzadkosci.
Co zadecydowato o wyborze pakietu MATLAB jako jednego z gtéwnych wykorzystanych w badaniach srodowisk obliczeniowych?

W pewnym sensie nie miatem w tej kwestii wiekszego wyboru — Srodowisko chemometryczne juz na dos¢ wczesnym etapie
rozwoju upodobato sobie wiasnie ten konkretny pakiet, przez co MATLAB w naturalny sposéb stat sie (i nadal pozostaje) niejako
domysinym wyborem do prowadzenia obliczen z zakresu chemometrii. Z perspektywy czasu utwierdzam sie w przekonaniu,
ze wybor ten pozostaje catkiem stuszny. Trzon wiekszosci algorytméw stanowia bowiem obliczenia z zakresu algebry liniowej
i macierzowej, do ktorych MATLAB (skrét od MATrix LABoratory) zostat oryginalnie stworzony, tym samym oferujac znaczna
ilos¢ funkcjonalnych dedykowanych rozwiazan. Poza konsola, pakiet posiada takze wbudowany interfejs graficzny (GUI), co
—w poréwnaniu np. do pakietu R — znaczaco ufatwia przetwarzanie oraz wizualizacje danych, obejmujacych chociazby tworze-
nie ztozonych, wieloelementowych wykreséw.

Jakie najwigksze trudnosci napotkat Pan na drodze badawczej i w jaki sposob stawit im Pan czofa?

Problemem, ktéry chyba w najwiekszym stopniu pokrzyzowat moje (i zapewne nie tylko moje) plany, byta pandemia SARS-
CoV-2, przypadajaca na dwa pierwsze lata mojego doktoratu. Praktycznie catkowicie wstrzymana zostata wéwczas krajowa
i miedzynarodowa wymiana badawcza, co skutecznie uniemozliwito mi wyjazdy nastaze, szkolenia czy konferencje. Na szcze-
$cie, wprowadzone ograniczenia nie wptynety w znaczacy sposéb na realizacje prowadzonych przeze mnie badan — technolo-
gia komputerowa, na ktérej w duzej mierze je opartem, okazata sie odporna na dziatanie koronawirusa i dobrze odnalazta sie
w nowej, ,zdalnej” rzeczywistosci. Drugi problem, o ktérym wedtug mnie warto jest publicznie wspomnie¢, stanowi trudnos¢
w pozyskaniu funduszy na prowadzenie wtasnych badan. Niestety, pula grantéw przeznaczonych na sfinansowanie projek-
téw autorstwa mtodych naukowcédw — delikatnie rzecz ujmujac — nie nalezy do najwiekszych. Tym samym uzyskanie srodkéw

na ich realizacje jest czesto bardzo utrudnione lub wrecz niemozliwe. W moim przypadku bardzo pomocnym okazat sie pro-
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gram ,Inicjatywa Doskonatosci — Uniwersytet Badawczy” (IDUB), w ramach ktérego, w formie tzw. mini-grantéw, wsparcie
otrzymaty projekty zgtoszone wiasnie przez doktorantéw.

Biorac pod uwage zamieszczenie opracowanych algorytméw w bazie RODBUK, jak ocenia Pan zasadnosc¢ i potrzebe publi-
kowania danych w otwartym dostepie?

Inicjatywa tzw. ,otwartej nauki” z zatlozenia wydaje mi sie bardzo stuszna — w mojej opinii wyniki rzetelnie prowadzonych
badan w ogélnosci powinny by¢ powszechnie dostepne dla wszystkich zainteresowanych. Niestety, problem stanowi prak-
tyczna realizacja tego zalozenia. Publikowanie w formacie ,Open Access” (OA) wiaze sie z do$¢ duzymi kosztami (rzedu
kilku, a nawet kilkunastu tysiecy ztotych), na pokrycie ktérych spora cze$¢ naukowcow po prostu nie moze sobie pozwolic.
W tym aspekcie nie sposéb zatem nie pochwali¢ idei otwartych repozytoriéw danych (takich jak np. przywotany RODBUK),
w ktérych materiaty zwigzane z prowadzonymi badaniami moga by¢ bezptatnie zdeponowane, a nastepnie udostepnione
szerokiemu gremium potencjalnych odbiorcéw.

Na ile zasoby informatyczne udostepniane przez Cyfronet przystuzyty sie prowadzonym badaniom?

O ile modelowanie danych eksperymentalnych przy uzyciu ,zwyktego” komputera nie powinno w praktyce nastrecza¢ wiek-
szych probleméw, o tyle nie moge sobie wyobrazi¢ prowadzenia z jego pomoca obliczern kwantowo-chemicznych, stano-
wigcych istotny element mojej pracy badawczej. Dla przyktadu, na uzyskanie wyniku jednej z typowych symulacji (ktérych
w ramach doktoratu wykonatem dziesiatki, jesli nie setki) na superkomputerze Ares potrzebowatem nieco ponad dwdch godzin
— ta sama symulacja na przecietnym PC zajetaby mi szacunkowo p6t doby. Wobec powyzszego, moge ze spokojnym sumieniem
okresli¢ udostepnione zasoby obliczeniowe mianem nieocenionych. Przypuszczalnie moja opinie podziela réwniez dziesiatki
innych uzytkownikéw infrastruktury PLGrid, z ktérymi — zwlaszcza w ostatnim czasie — dane mi byto stawac w szranki o miejsce

na podium w systemie kolejkowym slurm.

Co mdgtby Pan doradzi¢ poczatkujagcym naukowcom, dopiero rozpoczy-
najacym lub planujacym rozpoczecie szkét doktorskich?

Przede wszystkim, aby szczerze przemysleli swoja motywacje i priory-
tety. Doktorat, szczegdlnie w ujeciu obowiazujacej ustawy (szkoty dok-

torskie), oferuje sporo mozliwosci rozwoju naukowego oraz osobistego.

Jednakze, aby w petni z tych mozliwosci skorzysta¢, do czego oczywi-

Scie goraco zachecam, trzeba dysponowac odpowiednig iloscia czasu, a ten

wygospodarowa¢ mozna w zasadzie tylko kosztem ograniczenia lub
wrecz rezygnacji z regularnej pracy zarobkowej. To z kolei moze odbi¢

sie negatywnie na doswiadczeniu zawodowym, a co za tym idzie, tak-
Ze na pozycji na rynku pracy (poza sektorem B+R) zaraz po ukonczeniu
doktoratu. Trzeba zatem szczerze odpowiedziec sobie na pytanie, czy
w perspektywie kolejnych czterech lat wazniejszy jest dla mnie rozwdj

naukowy, czy zawodowy. Warto w tym miejscu hastowo wspomniec

. ’ o . Czym zajmuje sie chemometria?
o programie tzw. doktoratéw wdrozeniowych, oferujacych w pewnym Ideogram zaczerpniety z A.J. Katka, A.M. Turek (2021),

sensie opcje posrednia pomiedzy dwiema powyzszymi skrajnosciami. J. Fluoresc. 31: 1599-1616



