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Recenzja pracy doktorskiej pt. , Modelowanie wptywu oérodka dyspersyjnego na zmiang
$rednicy hydrodynamicznej oraz cytotoksycznosé tlenkdw metali”
autorstwa pani mgr Eweliny Wyrzykowskiej

Pani mgr Ewelina Wyrzykowska realizowata badania do swojej pracy doktorskiej
w Katedrze Chemii i Radiochemii Srodowiska Wydziatu Chemicznego Uniwersytetu
Gdariskiego pod kierunkiem prof. dr. hab. Tomasza Puzyna. Badania bedace
przedmiotem pracy doktorskiej obejmuja kwestie modelowania srednicy
hydrodynamicznej nanoczastek wybranych tlenkéw metali w uproszczonych
uktadach dyspersyjnych z uwzglednieniem wplywu osrodka oraz z uwzglednieniem
ztozonej matrycy biologicznej, a takze proéby identyfikacji czynnikow wptywajacych
na sklad bialek znajdujacych sie na powierzchni tlenkow metali i oszacowanie
cytotoksycznosci nanoczastek stosujac wybrane linie komodrkowe. Jej dorobek
naukowy to jeden rozdziat zamieszczony w monografii oraz pie¢ artykutow, ktore
zostaty opublikowane w czasopismach o zasiggu migdzynarodowym. W przypadku
rozdzialu zamieszczonego w monografii i dwdch artykutdéw jest ona pierwszym
autorem. Wyniki swoich badan przedstawita w formie posterow na trzynastu
konferencjach, gtéwnie odbywajacych si¢ za granica. W trakcie doktoratu odbyta
miesieczny staz naukowy w Interdyscyplinarnym Centrum Badan Nanotoksycznosci
w Jackson State University, Jackson, MS, Stany Zjednoczone.

Temat badawczy jest bardzo interesujacy, gdyz w jego ramach zostaje podjeta
przez pania mgr Eweling Wyrzykowska préba przebadania toksycznosci wybranych
materiatéw takich jak tlenki metali w skali nano. Rozwazane przez doktorantke
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w trakcie doktoratu podejécia i metody badawcze oferuja mozliwos¢ poglebienia
wiedzy o toksycznosci tychze materiatow i stanowia alternatywe do testow
przeprowadzanych na zwierzetach. Ponadto nalezy doceni¢, ze doktorantka
samodzielnie wykonala pomiary eksperymentalne, a takze pozyskata dane w ramach
wspdtpracy realizowanej na rzecz projektu NanoReg?2, finansowanego ze srodkow

Horyzont 2020, w ktérym byta wykonawczynia.

Praca doktorska zawiera tacznie osiem rozdziatéw. We wstepie autorka opisuje
w sposéb ogolny interesujace ja zagadnienie badawcze wskazujac na potrzebe
konstrukcji wieloparametrowych —modeli utatwiajacych przewidywanie cech
materialéw np. na podstawie ich struktury. Krotko przedstawia obiekt badan, czyli
nanoczastki tlenkéw wybranych metali. W drugiej czesci pracy, doktorantka znacznie
szerzej omawia wybrane nanomateriaty, skupiajac si¢ na ich potencjale
wdrozeniowym. Ponadto, dyskutuje ich zachowanie w $rodowisku dyspersyjnym
i przedstawia mechanizmy toksycznoéci. Wprowadza réwniez podejscia typu QSAR
oraz QSPR oraz metody wykorzystywane do oceny ryzyka chemicznego. Trzecia czgs¢
pracy doktorskiej zostala po$wigcona zdefiniowaniu problemu badan, hipotez
badawczych i celéw pracy. Z kolei w czwartej czedci autorka opisuje przyjeta
metodyke wlasnych badar, ogdlng ich koncepcje, rodzaje danych eksperymentalnych
i uzytych deskryptordw, a takze wybrane metody uczenia maszynowego
i oprogramowanie. Wyniki swoich badari, a takze ich wyczerpujaca dyskusje,
doktorantka przedstawia w piatej czesci pracy doktorskiej. Szésta czes¢ zawiera
wnioski sformutowane na podstawie wynikéw badan, a siddma wykaz bibliografii
uzytej w pracy doktorskiej. Ostatnia cze$¢é pracy zawiera zestawienie dorobku
naukowego pani mgr Eweliny Wyrzykowskiej.

Praca doktorska zostata przygotowana bardzo starannie. Zwiera wiele ilustragji
oraz schematéw, ktére sa bardzo czytelne i w znacznym stopniu ufatwiaja
zrozumienie prezentowanych tresci. Bibliografia, do ktorej odwoluje si¢ w pracy
doktorantka, lacznie 124 pozycje, to przewaznie artykuly opublikowane
w miedzynarodowych recenzowanych czasopismach. Mozna stwierdzi¢, ze pozycje
literatury zostaty poprawnie dobrane, s3 aktualne i pomagaja czytelnikowi poszerzy¢
wiedze. Wnioski, ktére autorka pracy formutuje sa poparte wynikami i wypetniaja

uprzednio postawione cele.

Z cigzacego na mnie obowigzku recenzenta w przewodzie doktorskim pani
mgr Eweliny Wyrzykowskiej przedstawiam ponize] liste uwag i pytan, ktore nasunety




mi si¢ po lekturze pracy doktorskiej. Licze na mozliwo$¢ ich przedyskutowania

podczas publicznej obrony.
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Na stronie 46 autorka pisze, ze: ,Metody uczenia z nadzorem majg na celu wybor
zmiennych w istotny sposéb wplywajacych na modelowany parametr, a nastepnie
powigzanie ich ze sobg w sposdb iloéciowy lub jakosciowy.”. Nalezy zauwazy¢, ze
podstawowym celem metod uczenia z nadzorem nie jest wyboér zmiennych, a
konstrukgja modelu matematycznego. Wybdr zmiennych moze zostac
uwzgledniony na etapie konstrukeji modely, chod nie jest obligatoryjny. Ponadto,
zagadnienie wyboru zmiennych nie ogranicza sig jedynie do metod uczenia
z nadzorem.

Na stronie 36, rys. 9 przedstawia kolejne etapy tworzenia modeli ilosciowych. Etap
zewnetrznej walidacji modelu nie zostat wyraznie oddzielony od etapu konstrukgji
modelu. Ze schematu wynika, ze informacja pochodzaca ze zbioru walidacyjnego
w jakié sposob jest uwzgledniona podczas budowy modelu, co jest niespdjne
z przedstawionym w tekscie opisem.

Na stronie 48 zostat oméwiony algorytm genetyczny, ktorego celem jest
maksymalizacja/minimalizacja funkgji celu. Niestety z przedstawionego opisu nie
wynika jak faktycznie zostala skonstruowana funkcja celu. W szczegdlnosci
autorka powinna opisywa¢ wlasnosci predykcyjne modelu oszacowane
z wykorzystaniem niezaleznego zbioru testowego. Prosze o wyjasnienie.

Na stronie 47 doktorantka przedstawia nastepujace stwierdzenie: #(...) liczba
powstatych glownych sktadowych jest réwna liczbie oryginalnych zmiennych (...)". To
stwierdzenie jest nieprawdziwe, gdyz istnieje roznica pomiedzy faktycznym
rzedem matematycznym macierzy, a liczba oryginalnych zmiennych w danych.
Opis metody regresji czesciowych najmniejszych kwadratéw, przedstawiony na
stronie 49 jest niejasny — ,(...) pierwsza ukryta zmienna (LV1) wyjasnia najwiekszy
zas6b kowariancji, ktdry moze byc opisany przez pojedynczq zmienng.”. Co autorka ma
na mysli?

Strona 72 — prosze okredli¢ na ile powtarzalne sa wyniki referencyjnych pomiarow
érednicy hydrodynamicznej?

Poczawszy od czesci 5.2, istnieje rozbieznos¢ pomiedzy numeracjg stron w spisie
tredci, a faktyczng numeracjq stron w pracy doktorskiej.

W mojej ocenie w pracy doktorskiej brakuje kluczowych odnoénikéw do
chemometrii, w tym odnoénikéw do oryginalnych prac, wprowadzajacych i szerzej
opisujacych np. metode PLS. Nalezy nadmieni¢, ze istnieje kila wariantow metody

PLS, ktdre réznia sie pomigdzy soba.




Uwazam, ze praca doktorska pani mgr Eweliny Wyrzykowskiej spelnia ustawowe
i zwyczajowe wymogi stawiane pracom doktorskim w dyscyplinie nauki chemiczne.
Moje uwagi maja raczej charakter porzadkujacy i nie umniejszaja walorom naukowym
rozprawy. Praca doktorska przedstawia oryginalne rozwiazanie problemu
badawczego. Doktorantka zdobyta szeroka wiedzg w dyscyplinie nauki chemiczne
i zrealizowata stosowne badania. Niewatpliwie, podjety przez doktorantke temat
badawczy jest wazny, a sposob realizacji badan zastuguje na uznanie. W zwiazku
z powyzszym, chcialabym prosic¢ o mozliwoé¢ wnioskowania o wyrdznienie pracy
doktorskiej po wystuchaniu publicznej obrony doktorantki. Niniejszym wnosze¢ do
Rady Wydziatu Chemii Uniwersytetu Gdanskiego o dopuszczenie pani mgr Eweliny
Wyrzykowskiej do dalszych etapow przewodu doktorskiego.
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