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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr Tomasza Makarewicza pod tytulem:
“Tworzenie i zastosowanie oprogramowania z graficznym interfejsem
uzytkownika do przeprowadzania, interpretacji i wizualizacji symulacji
dynamiki molekularnej”.

Promotorem przedlozonej do recenzji rozprawy doktorskiej jest dr hab. Rajmund
Kazmierkiewicz, prof. UG z Pracowni Symulacji Ukladéw Bio-molekularnych UG-GUMed.

Rozprawa doktorska o powyzszym tytule mogla by by¢ z powodzeniem broniona na wydziale
informatyki. W prawdzie na wydziale ETI PG posiadajacym kierunek ksztalcenia w inzynierii
bio-medycznej wystgpil by prawdopodobnie problem braku tytulu zawodowego inzyniera u
mgr Tomasza Makarewicza ale na wydziale MFI UG juz nie. Tym niemniej rozprawa zostala
ztozona na Miedzyuczelnianym Wydziale Biotechnologii UG i GUMed w celu nadania mgr
Makarewiczowi stopnia naukowego doktora nauk biologicznych w dyscyplinie biochemia.
Zatem stosownie do Ustawy z dnia 14 marca 2003 roku o stopniach i tytule naukowym oraz
Rozporzgdzenia Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyzszego z dnia 30 wrzesnia 2016 roku, moja
recenzja powinna zawieraC ocene, czy rozprawa doktorska odpowiada warunkom ustawy
oraz czy dorobek naukowy kandydata uzasadnia nadanie stopnia doktora nauk biologicznych.

Przedlozona do recenzji rozprawa doktorska posiada uklad nieklasyczny w postaci
dziesieciostronicowego przewodnika po dwu tradycyjnych publikacjach (T. Makarewicz, R.
Kazmierkiewicz, J. Chem. Inf. Model., 2013, 53(5), 1229, IF = 3.760 i T. Makarewicz, R.
Kazmierkiewicz, J. Mol. Model., 2016, 22: 109, IF = 1.425) oraz po trzech publikacjach na
stronach internetowych (GitHub, https:/github.com/tomaszmakarewicz/Dynamics/
repozytorium dystrybucji Linuksa Gentoo i Ubuntu) . Powyzszy przewodnik napisany jest
bardzo staranniec w dwu jezykach polskim i angielskim. Prawdopodobnie jego wersja
polskojezyczna powstala poprzez przetlumaczenie z wersji angielskiej, gdyz podpis pod
schematem nr 1 w wersji polskiej powstal poprzez mechaniczne thumaczenie typu slowo za
stowo zwrotu ,,The communication flow between PyMOL and GROMACS through plugin”
w opisie po angielsku na ,.Przeplyw komunikacji pomigdzy PyMOLem a GROMACSem z
wykorzystaniem wtyczki” w polskim odpowiedniku. Ale chcialbym w tym miejscu
zaznaczy¢, ze poza powyzszym zabawnym potknigciem jezykowym oba opisy sa bardzo
staranne i prawidlowo napisane. Zawieraja one jasno okreslony cel pracy ktéry pozwalam
sobie zacytowa¢ w tym miejscu w catosci:

»Celem niniejszej rozprawy jest zaproponowanie nowego programu dzialajacego jako
wtyczka do PyMOLa i umozliwiajacego przeprowadzenie symulacji dynamiki molekularnej
w prosty sposdb za posrednictwem interfejsu graficznego oraz wizualizacje rezultatow w
popularnym i latwym w obsludze PyMOLu. Napisany przeze mnie program nazwatem
Dynamics PyMOL Plugin.”



oraz szczegélowy opis mozliwosci i dzialania programu. Zanim przejd¢ do dalszej oceny
rozprawy chciatbym sie skupi¢ na zdefiniowaniu problemu naukowego ktérego rozwigzaniem
zajmowal si¢ doktorant. Przed przystgpieniem do realizacji swojej rozprawy mgr Tomasz
Makarewicz najprawdopodobniej zdat sobie sprawe z istnienia co najmniej kilku ,,waskich
gardel” w badaniach nad dynamika molekularng czgsteczek biologicznych. Tyml widocznymi
ograniczeniami w badaniach s3 na pewno:

1. Zbyt male zainteresowanie ze strony komercyjnych producentéw oprogramowania
jego modyfikacja pod wplywem nowych pomysléw powstajagcych glownie na
uniwersytetach.

2. Ciagly niedobér srodkéw finansowych przeznaczonych na zakup nowych licencji
komercyjnego oprogramowania na wyzszych uczelniach a nawet w bogatych
placowkach naukowych.

3. Szybki postgp w opracowywaniu nowych metod analizy wynikéw dynamiki
skomplikowanych ukladéw o duzym znaczeniu poznawczym w biologii.

4. W miar¢ postgpéw w technologii ekranéw dotykowych, stale zanikajgca wsréd
studentow i mlodych biologow umiejetnos¢ postugiwania si¢ klawiaturg
komputerowg i programami uruchamianymi z linii komend systemu UNIX 1
podobnych.

5. Utrudnienia w przygotowywaniu danych spowodowane brakiem interfejsow
graficznych na superkomputerach w czolowych osrodkach obliczeniowych gdzie
prowadzi si¢ wielkoskalowe symulacje dynamiki molekularnej.

Zaproponowanie czg¢sciowego lub catkowitego rozwigzania wyzej wymienionych problemow
za pomoca projektu ,.Dynamics PyMOL Plugin,, jest przedmiotem recenzowanej rozprawy
doktorskiej magistra Tadeusza Makarewicza. Program Dynamics PyMOL Plugin zostat
napisany przez doktoranta w jezyku programowania Python 2, tak aby byl on catkowicie
kompatybilny z biezgcg wersja programu PyMOL, stluzacego jako popularne narzedzie do
wizualizacji molekut. Tak samo jak PyMOL korzysta z biblioteki procedur graficznych Tk do
wysSwietlania grafiki, dzigki czemu poprawna instalacja PyMOL-a umozliwia skorzystanie z
napisanego przez doktoranta programu. Podstawowa zasada dzialania programu Dynamics
PyMOL Plugin polega na tym, ze pozwala on wybra¢ zaladowana do PyMOL-a bio-molekute
a nastepnie w specjalnym oknie graficznym ustawi¢ opcje symulacji dynamiki molekularnej
dla programu GROMACS, przeprowadzi¢ symulacje i wyswietli¢ oraz analizowaé jej
rezultaty w PyMOL-u. Programy PyMOL i GROMACS s3 standardowo dostepne w wielu
popularnych dystrybucjach Linuksa co pozwala na bez kosztowe uruchomienie
oprogramowania na komputerach pracujgcych pod systemem operacyjnym Linux lub UNIX.

Napisany przez Mgr Makarewicza program - Dynamics PyMOL Plugin — jest udostepniany i
rozwijany na zasadach wolnego oprogramowania w ramach licencji GPL-3. Dzigki temu
program jest stale rozwijany i testowany nie tylko przez autora ale réwniez przez wiele
stosujgcych go na co dzien osrodkow w Europie i na swiecie. W ciaggu szesciu lat projekt -
Dynamics PyMOL Plugin — znacznie si¢ rozwingt w ré6znych kierunkach, liczy obecnie okolo
3000 linii kodu i posiada implementacje dziatajace pod kontrola systeméw Windows oraz
macOS. Projekt przyjmuje zgloszenia bledéw, zyczen oraz nowych propozycji fragmentow
kodu w sformalizowanym systemie $ledzenia probleméw. Autor projektu ma caltkiem
konkretne plany dalszego rozwoju projektu, ale zdaje tez sobie spraweg, Ze jego ,.dziecko™ jest
juz ,doroste” i bedzie si¢ rozwija¢ w takich kierunkach jakich zycza sobie uzytkownicy
programu na calym swiecie!



‘Whioski:

Artykut 13 ustawy o stopniach naukowych i tytule naukowym z dnia 14 marca 2003 roku
definiuje rozprawe doktorska nastepujgco:

~Rozprawa doktorska, przygotowana pod opieka promotora albo pod opieka promotora i
promotora pomocniczego, powinna stanowi¢ oryginalne rozwigzanie problemu naukowego
lub oryginalne rozwigzanie problemu w oparciu o opracowanie projektowe, konstrukcyjne,
technologiczne, lub oryginalne dokonanie artystyczne, oraz wykazywaé ogdlng wiedze
teoretyczng kandydata w danej dyscyplinie naukowej lub artystycznej oraz umiejetnosé
samodzielnego prowadzenia pracy naukowej lub artystycznej.”

Stosownie do Rozporzadzenia Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyzszego, recenzja powinna
zatem zawiera¢ oceng, czy rozprawa doktorska odpowiada warunkom ustawy oraz czy
- dorobek naukowy kandydata uzasadnia nadanie stopnia naukowego doktora nauk
biologicznych w dyscyplinie biochemia?

1. Zdaniem recenzenta posiadanie stopnia magistra biologii oraz wykazana przez
doktoranta umiejetnos¢ dostrzegania krytycznych probleméw w badaniach dynamiki
czasteczek biologicznych dowodzi opanowania ogélnej wiedzy teoretycznej w
biochemii jako dyscyplinie nauk biologicznych.

2. Zdaniem recenzenta przedlozona do oceny rozprawa doktorska stanowi oryginalne
rozwigzanie projektowe (czgsciowe lub catkowite) dla co najmniej pieciu problemow
wymienionych na stronie drugiej recenzji.

3. Zdaniem recenzenta dolgczone do obu klasycznych publikacji oswiadczenia dotyczace
wkiadu autoréw w ich powstanie dowodza, ze autor rozprawy posiada umiejetnosé
samodzielnego prowadzenia pracy naukowej.

Podsumowujac powyzsze fakty stwierdzam, ze przedlozona do oceny rozprawa doktorska
spehnia z nadmiarem wszystkie wymagania formalne oraz zwyczajowe i rekomenduj¢ nadanie

stopnia doktora nauk biologicznych w dyscyplinie biochemia Panu magistrowi Tomaszowi
Makarewiczowi.

Aleksander Herman

Ponadto, biorgc pod uwage znaczacy wklad projektu ..Dynamics PyMOL Plugin” w
rozstawianie obu macierzystych uniwersytetow w Swiecie, oraz jak sadz¢ spelnianie
wszystkich czterech warunkéw formalnych dotyczacych wyrézniania prac doktorskich przez
Rad¢ Wydzialu Biotechnologii UG i GUMed, stawiam wniosek o wyr6znienie tej rozprawy.
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