PE—?@ dr Anna Styrcz

" Rozmowa z autorka pracy: ,Hybrydowe algorytmy optymalizacji

globalnej - poszukiwanie niskoenergetycznych konformacji
czasteczek chemicznych”.

W ktorym momencie swojej edukacji zainteresowata sie Pani chemig na powaznie?

Moi rodzice sa chemikami, wiec juz od wczesnego dziecinstwa fascynowaty mnie te wszystkie
dziwne probdéwki i tajemnicze rzeczy, ktére sie w nich dzieja. Na etapie szkoty sredniej interesowatam
sie réwnolegle matematyka, fizyka, chemia oraz informatyka. Nie mogtam wybrac tylko jednej
dziedziny nauki i dlatego postanowitam rozpocza¢ miedzywydziatowe studia matematyczno-
przyrodnicze. Niestety, w pewnym momencie musiatam wybrac kierunek wiodacy i - koniec
koricow - zdecydowatam sie na chemie. W mojej pracy doktorskiej staratam sie jednak potaczyc
wszystkie moje zainteresowania i tak oto dosztam do nowej metody globalnej optymalizacji struktury

geometrycznej czasteczek.
Prosze nam zatem opowiedziec, czym jest zaprezentowana w Pani doktoracie ,inteligentna ewolucja”?

Jest to wiasnie metoda globalnej optymalizacji funkcji wielu zmiennych. taczy ona w sobie
standardowy i szeroko stosowany w informatyce algorytm genetyczny z siecia neuronowa. Algorytm
moj stara sie zaimplementowac cos, co wiasnie mozna nazwac ,inteligentna ewolucja”. Chodzi tu
o ewolucyjny proces, ktéry nadzorowany jest przez sie¢ neuronowa, ktéra z kolei zmienia parametry
tej ewolugji tak, zeby uzyskac lepsze rezultaty. Innymi stowy: poprzez uzycie sieci neuronowej
do dynamicznego sterowania procesem ewolucji unika sie tu najpowazniejszej wady dotychczas
stosowanych algorytméw genetycznych, jaka jest koniecznos¢ dobrania a priori odpowiedniej

parametryzacji dla optymalizowanej funkcji.
Jakie sa praktyczne implikacje tej metody?

Potencjalne zastosowania sa bardzo szerokie. Zwykte algorytmy genetyczne wykorzystywane
sa obecnie do wszelkich zadan optymalizacyjnych, w kazdej dziedzinie zycia. Raz dziataja lepiej,
raz gorzej. ,Inteligentna ewolucja” moze by¢ stosowana w podobnych sytuacjach, przy czym
skutecznosc jej dziatania powinna byc lepsza. W mojej pracy pokazuje zasadnos¢ wykorzystania
nowego rodzaju algorytmu do optymalizacji struktur czasteczek chemicznych, ale mozna nim
optymalizowac wszystko: od planu lekcji po dziatanie systemu zarzadzajacego Swiattami drogowymi.
W kazdej dziedzinie zycia mozna prébowac zaimplementowac ten algorytm - tak mi sie wydaje. Beda
natomiast obszary zwiazane z naszym codziennym funkcjonowaniem, w ktérych sie on sprawdzi,
a beda tez takie obszary, w ktérych zadziata on troche gorzej. Wszystko to zalezy od wielu czynnikéw

i wymaga dodatkowych testow.



MEtODZI NAUKOWCY

Ktore z zasobow Cyfronetu okazaty sie szczegolnie pomocne podczas prac nad Pani algorytmem

i calym doktoratem?

Przede wszystkim korzystatam z superkomputera Zeus - to na nim uruchamiatam swdj program

i wykonywatam obliczenia.

Oprocz chemii czy informatyki, jest jeszcze jedna dziedzina, ktorej poswieca Pani swoj czas,

i w ktorej odnosi Pani spore sukcesy. Jak udaje sie Panifaczyc prace naukowa ze sportem?

Od dwudziestu lat trenuje lekka atletyke (najdtuzej skok wzwyz). Staram sie brac udziat
w zawodach, np. w Akademickich Mistrzostwach Polski. W zesztym roku startowatam
w Druzynowych Mistrzostwach Polski i Ekstraklasie Lekkoatletycznej. taczenie sportu z praca nau-
kowa z pewnoscia nie jest fatwe, ale jeszcze jakos mi sie to udaje. Poza tym odskocznia od nauki

jest potrzebna.
Czy ma Pani rade dla mtodych naukowcow, rozpoczynajacych dopiero prace nad swoim doktoratem?

Tak, mam jedna rade czy wiasciwie przestroge. Polecatabym kazdemu doktorantowi wybranie
tematu, ktory jest dla niego naprawde ciekawy. W wybrana dziedzine badar trzeba sie zagtebic
na dtuzej, poswiecic¢ jej wiele godzin swojego cennego czasu, mie¢ do niej serce. Wszystko to
jest szalenie trudne, jesli zdecydujemy sie nie na zajmowanie obszarem, ktéry nas interesuje, ale
czyms, co jest w danym momencie modne, albo korzystne z jakis innych wzgledow. W tym drugim
przypadku ukoriczenie doktoratu moze byc bardzo ciezkie, jezeli nie niemozliwe. Po prostu trzeba
lubic to, co sie robi, trzeba umiec sie tym bawic, a nie by¢ wewnetrznie - albo i nawet zewnetrznie -

zobligowanym do wykonania jakiejs pracy.

Dziekuje za rozmowe.

Najbardziej korzystna energetycznie
konformacja kompleksu
B-cyklodekstryny i jonu Mg**
(zachowujgca chiralnos¢ atomow)




