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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr Piotra Radzinskiego

pt. Computational methods for leading-edge mass spectrometry techniques

Recenzja powstata na prosbe Rady Naukowej Dyscypliny Informatyka Uniwersytetu Warszawskiego
zgodnie z uchwatg Rady nr 60 z dn. 20 marca 2025 r. Recenzja zostata przygotowana na podstawie:
(1) rozprawy doktorskiej w jezyku angielskim ze stycznia 2025 r., liczacej 91 stron; (2) dorobku

naukowego kandydata uwzglednionego w bazach Web of Science; (3) Zyciorysu naukowego Kandydata.

1. Ocena rozprawy doktorskiej
1.1. Ocena merytoryczna

Wybdr zagadnieri zwigzanych ze spektrometriag mas i podjecie proby rozwigzania praktycznych
problemoéw analitycznych jest bardzo duzym atutem rozprawy. Technika spektrometrii mas przyczynita
sie do dynamicznego rozwoju wielu dziedzin nauki, jest jednym z podstawowych narzedzi badawczych
stosowanych w naukach o zyciu i naukach medycznych. Przyktadem moze byé rewolucja w zakresie
mozliwoséci wykonywania badan farmakokinetycznych zapoczatkowana wprowadzeniem do praktyki
laboratoryjnej w latach 1990-tych spektrometréw mas potaczonych z wysokosprawnymi
chromatografami cieczowymi. Dlatego wysoko oceniam trafnos¢ i aktualno$¢ doboru zagadnier
bedgcych tematem pracy: wyznaczania masy monoizotopowej, kodowania obrazéw uzyskanych
za pomoca spektrometrii mas oraz oceny niepewnosci pomiaru. Chociai wszystkie z powyiszych
zagadnien sg zwigzane ze spektrometrig mas to ich rozpigto$¢ wykracza poza zakres badan typowy dla
prac doktorskich. Rozprawa ma charakter interdycyplinarny — faczy zagadnienia zwigzane z metodami
obliczeniowymi oraz chemia analityczng. W tym kontekicie uzasadniona jest opieka dwoch
promotoréw: prof. dr hab. Anny Gambin (profesor nauk matematycznych) oraz dr hab. Jakuba

Karasifiskiego (doktor habilitowany dziedzina nauk Scistych i przyrodniczych / nauki chemiczne).



Zastosowanie zréznicowanych metod obliczeniowych do rozwiazania praktycznych probleméw chemii

analitycznej pozwolito na uzyskanie wynikéw o wysokiej wartosci naukowej i aplikacyjnej.
1.1.1. Wstep

Wstep w zwiezty i klarowny sposéb wprowadza czytelnika w tematyke rozprawy i prezentuje ogding
wiedze teoretyczna Autora, odwotujac sie do odpowiednio dobranych pozycji pismiennictwa.
Po ogdlnym informacjach o spektrometrii mas (MS), kolejne podrozdziaty skrétowo opisujg zagadnienia
rozwiniete w dalsze]j czeéci rozprawy: (a) wyznaczanie masy monoizotopowej, (b) kompresje obrazéw
uzyskanych za pomocg spektrometrii mas oraz (c) oceng niepewnosci pomiaru w atomowej

spektrometrii mas.

Na pozytywna ocene wstepu nie wplywajg wymienione ponizej niedoskonatosci. W tabeli 1.1. zabrakio
stabilnych izotopéw wodoru (wymienionych w opisie tabeli), ze wzgledu na opisane w kolejnym
rozdziale badanie oligonukleotydéw wazne bytoby uwzglednienie w tej tabeli takie stabilnych izotopow
azotu, tlenu i fosforu. Przy opisie izotopologdéw (str. 10) cennym uzupetnieniem mogtaby by¢ informacja
o izotopomerach i ich potencjalnym wptywie na badania opisane w rozdziale 2 rozprawy. Stwierdzenie,
2e widmo masowe zwykle dotyczy mieszaniny wielu czgsteczek (str. 10) nie jest prawdziwe dla kazdego
pola badawczego, w ktérym stosowana jest spektrometria mas — np. w trakcie opracowania metod
bioanalitycznych (stuzgcych do ilo$ciowego pomiaru stezeri lekéw i metabolitéw) widmo masowe
rejestruje sie dla roztworu jednego analitu (wzorca). Stwierdzenie, Ze jonizacja typowo obejmuje
przytaczenie kationu wodoru (str. 11) jest prawdziwe wylgcznie w przypadku zastosowania jonizacji
dodatniej. W opisie Ryciny 1.1. zabrakto interpretacji widma — dla czytelnika moze nie byc jasne
dlaczego dla zwigzku o masie 16 951 Da obserwujemy na widmie jony o m/z ok. 1900 oraz ok. 2100.
W pierwszym paragrafie podrozdziatu 1.1. (strn 12) jako podstawowy pierwiastek wystepujacy
w czasteczkach biologicznych powinien byé wymieniony azot, a w kontekscie analizy oligonukleotydow

takze fosfor.

1.1.2. Wyznaczanie masy monoizotopowej duzych czasteczek

Rozdziat 2 uwazam za najwainiejsze osiggniecie przedstawione w rozprawie doktorskiej. Wyznaczanie
mas monoizotopowych jest kluczowe dla prawidtowej identyfikacji zwigzkéw chemicznych.
W przypadku duzych czgsteczek jest zadaniem skomplikowanym. Podjecie tej tematyki jest szczegdlnie
waine ze wzgledu na wzrost udziatu lekéw biologicznych w liczbie innowacyjnych produktow
leczniczych zatwierdzanych przez Amerykariska Agencje Zywnosci i Lekéw. Dlatego opracowanie
i adaptacja algorytmu do wyznaczania masy izotopowej biatek i oligonukleotyddw to istotny wktad
Autora w rozwdj narzedzi badawczych stosowanych do rozwigzania waznych i aktualnych problemdéw

badawczych nauk biomedycznych.



Opisy kolejnych etapéw rozwigzywania problemu badawczego sg wzbogacone ilustracjami
utatwiajacymi zrozumienie poruszanych zagadnien, z ktérych na wyrdinienie zastuguje Rycina 2.5
prezentujgca schemat dopasowania widma symulowanego do danego widma eksperymentalnego.
Autor przeprowadzit kompleksowe poréwnanie dziatania opracowanego algorytmu Envemind
z algorytmem MIND (Lermyte et al., 2019). Krytyczna analiza wynikéw pozwolifa wskazaé na silne
strony opracowanego algorytmu — jego zastosowanie daje najlepsze rezultaty w przypadku widm
o wysokiej jakosci, a moiliwos¢ pracy w szerokim zakresie mas jest przewagg Envemind
w porownaniu do innych algorytmdw. Autor wskazuje takie na ograniczenie algorytmu, ktéry operuje
wytacznie na widmie pojedynczej czasteczki — powoduje to koniecznosé izolacji badanej czasteczki

lub przeprowadzenia dekonwolucji sygnafu.

Badania nad oligonukleotydami niosa nadzieje na opracowanie terapii choréb dotychczas
nieuleczalnych. Tym wainiejsze jest podjecie sie przez Autora rozprawy opracowania algorytmu
MIND40OLIGOS bedacego adaptacjg metodologii MIND. Réwniei w tym rozdziale Autor dokonuje
oceny ograniczen algorytmu okreslajgc czestotliwosé btednych wynikéw. Umiejetnosc krytycznej oceny
wtasnych wynikéw i zdefiniowania ograniczeri opracowanej metodologii $wiadczg o dojrzatosci

do samodzielnej pracy naukowe].

Lektura rozdziatu 2 nasuneta mi poniisze pytania. Czy moina uzna¢ zmienne za skorelowane
w niewielkim stopniu (,slightly correlated”, str. 23) w przypadku wspodtczynnikdw korelacji na poziomie
0.07-0.127 Czy dla wartosci £ przedstawionych na Rycinie 2.3., dla ktérych ocena wizualna sugeruje
rozktad log-narmalny, érednia geometryczna nie bytaby lepszg miarg tendencji centralnej niz srednia
arytmetyczna? Pozytywnga ocene wynikdw prac opisanych w rozdziale 2 potwierdza ich opublikowanie

w dwdch pracach oryginalnych, w ktérych doktorant jest pierwszym lub drugim autorem.
1.1.3. Kompresja obrazéw uzyskanych za pomoca spektrometrii mas

Rozdziat 3 dotyczy kodowania i dekodowania obrazéw uzyskanych za pomocg spektrometrii mas.
Obszar ten jest wainy dla nauk medycznych, poniewai obrazowanie za pomocg MS pozwala
na rozréznianie tkanek zdrowych i chorych. Narzedzia oparte na tej technice bedg coraz czesciej

uzywane w trakcie przeprowadzania operacji chirurgicznych, w tym z zakresu onkologii.

Opracowang metodologie przedstawiono w formie klarownego opisu kolejnych dziatan,
zilustrowanego: (a) schematem blokowym opisujgcym procesy uczenia kodera-dekodera,
(b) graficznym odzwierciedleniem procedury dopasowania, (c) schematem przedstawiajgcym
przetwarzanie obrazéw MS. Potwierdzenie prawidfowego dziatania opracowanego algorytmu

zilustrowano na przyktadzie obrazowania mysiego pecherza moczowego (PRIDE database ID:



PXD001283) oraz biopsji przelyku Barretta wykonanej u pacjentéw (PRIDE database |D: PXD028949).
Opracowane oryginalne rozwigzanie pozwolito na skuteczng kompresje danych co ilustrujg przykfady
przedstawione w rozprawie: z 1,5 GB do 8.5 MB dla mysiego pecherza moczowego oraz z 54.21 GB
do 81.26 MB dla biopsji przetyku Barretta. Opracowana metoda kompresji obrazéw pozwala zaréwno

na efektywniejsze ich przetwarzanie jak i bardziej ekonomiczna archiwizacje danych.

Ciekawym uzupetnieniem tego rozdziatu mogtoby by¢ dodanie uzasadnienia wyboru rodzaju obrazow
i podstawy na jakiej wytypowano liczbe analizowanych obrazéw danego rodzaju. Wyniki prac opisanych
w rozdziale 3 zostaly opracowane w postaci manuskryptu bedacego w procesie redakcyjnym podczas

pisania niniejszej recenzji. Doktorant jest pierwszym autorem tego manuskryptu.
1.1.4. Badanie niepewnosci pomiaru w atomowej spektrometrii mas

Rozdziat 3 dotyczy szacowania niepewnoséci w pomiarach doktadnych stosunkéw izotopowych.
Poruszane zagadnienia sa wazne w kontekscie zapewnienie spdjnosci pomiarowej, poréwnania
i interpretacji wynikéw. W ramach wprowadzenia Autor opisal dziatanie aparatury i réine pola
zastosowania wielodetektorowe] spektrometrii mas sprzeiona z plazma wzbudzang indukcyjnie
(MC-ICP-MS): geochemie i kosmochemieg, archeologie, badanie zanieczyszczenia srodowiska, badania
biochemiczne i kliniczne. Niescistoscig jest przypisanie do archeologii badan autentycznosci obrazéw
namalowanych w XVI i XVIl w., ktére to badania bardziej pasujg do historii sztuki lub konserwacji dziet
sztuki. W dalszej czesci rozdziatu przedstawiono trzy wybrane metody kalibracji, wskazujac metode SSB
(ang. Sample-standard bracketing) jako najbardziej bezposrednie podejscie do korekty masy.
Metodologia oceny niepewnosci pomiaru zostata zilustrowana przyktadem wyodrebniania selenu

z probek geologicznych i biologicznych, w tym z certyfikowanych materiatow referencyjnych.

Pozytywnej oceny rozdziatu 3 nie zmieniajg poniisze spostrzezenia. Na str. 62 nie sprecyzowano
poziomu istotnosci przy jakim wykonywano testy t-Studenta i Shapiro Wilka. Zabrakto tez wskazania
na jakiej podstawie wykonano powyisze testy dla wszystkich probek tacznie (Tabela 4.1., wiersz

Hjointly”). Wyniki prac opisanych w rozdziale 4 opublikowano w pracy oryginalnej, w ktérej doktorant

jest trzecim autorem.
1.2. Ocena strony redakcyjnej

Rozprawa zostata napisana w jezyku angielskim, zawiera strone tytutowa, oswiadczenia promotoréw
i autora rozprawy oraz 89 numerowanych stron tekstu. Rozprawa zostata podzielona na 6 rozdziatéw.
Praca zawiera spis 26 rycin i spis 8 tabel. Rozprawa jest opracowana w sposo6b zrozumiaty, przejrzysty,

czytelny i odpowiednio ilustrowana rycinami i tabelami. Zwiezto$¢ jest atutem pracy. Formatowanie



tekstu jest konsekwentne. Autor wykazat nalezytg dbatos$¢ o strone redakcyjna pracy co jest waing

cechg naukowca, istotng nie tylko przy badaniach interdyscyplinarnych.

Nie udafo mi sie zidentyfikowac zwigzku z tematem rozprawy doktorskiej podrozdziatu 1.4. ,Statistical

methods for medical research” oraz rozdziatu 5 ,Medical research”. Uwzglednienie prac na str. 17 (List

of other publications) jest wystarczajgcym dowodem na aktywnosé naukowa Autora wykraczajaca poza

tematyke rozprawy. Przytoczone ponizej przyktady niedoskonatosci redakcyjnych przedstawiam

aby zapobiec wystgpieniu analogicznych btedéw w przysztych pracach Autora.

a)

Poniewai rozprawa ma dwdch promotoréw to tytut oswiadczenia zamiast ,Supervisor’s
statement” nalezato sformutowany w liczbie mnogiej ,Supervisors’ statement”.
Sformutowanie w abstrakcie ,danych pochodzacych z eksperymentéw spektrometrii mas” jest
skrotem mysélowym i powinno by¢ zastgpione przez ,danych eksperymentalnych uzyskanych
z analiz wykonanych za pomocg spektrometrii mas”.

W spisie tresci nie uwzgledniono zestawienia pismiennictwa (Bibliography, str. 83).

Str. 9. Zamiast okreslenia spektrometrii mas jako ,subfield of analytical chemistry” bardziej
wiasciwym wydaje mi sie okreélenie ,technique widely used in analytical chemistry”.

Str. 10 i 21. Symbole uzyte we wzorze 1.1. i w opisie ryciny 2.1 nie zostaly wyjasnione.

Str. 16. Angielska nazwa Warszawskiego Uniwersytetu Medycznego to ,Medical University
of Warsaw”.

Str. 17-18. Umieszczenie list publikacji i podziekowan pomiedzy rozdziatem 1i 2 jest nietypowe.
Whasciwszym wydaje sie umieszczenie tych sekcji bezposrednio przed spisem tresci.

Str. 17. Zaprezentowanie pracy w trakcie recenzji w Analytical Chemistry w zestawieniu ,List
of publications of major results from the thesis” jest mylgce, poniewai praca nie jest
opublikowana.

Str. 17, 85-89. W zestawieniu ,List of other publications” tytuly czasopism powinny by¢
napisane wielkg literg (Polish Archives of Internal Medicine, JIMIR Menthal Health, Frontiers
in Psychiatry). Podobny biad wystepuje przy czesci cytowanego pismiennictwa w rozdziale

,,Bibliography”.

Powyzsze uwagi krytyczne nie wptywajg na pozytywna oceng strony redakcyjnej pracy.



2. Ocena dorobku naukowego
Dorobek naukowy mgr Piotra Radziriskiego indeksowany w bazie Web of Science obejmuje:

e 3 publikacje zwigzane z pracg doktorskg (praca znajdujgca sie w recenzji w Analytical
Chemistry nie zostata uwzgledniona w ponizszej ocenie dorobku)

e 5 publikacji i 1 abstrakt konferencyjny nie zwigzane z praca doktorska.

Wszystkie prace sg pracami wieloautorskimi opublikowanymi w latach 2019-2024. taczna liczba

cytowan wynosi 123 (122 bez autocytowan), indeks Hirscha = 3.

Z wyjatkiem jednej pracy nie wchodzgce] w zakres rozprawy doktorskiej, wszystkie prace zostaty

opublikowane w trybie otwartego dostepu.

Publikacje zwiazane z pracg doktorska zostaty opublikowane w renomowanych czasopismach:
Analytical Chemistry (dwie prace, Impact factorzg:: = 6.8, Q1 in Analytical Chemistry, 140 pkt MNIE)
oraz Journal of the American Society for Mass Spectrometry (1 praca, Impact factoraps = 3.1,
Q1 in Spectroscopy, Q2 in Analytical Chemistry, 70 pkt MNIE). W tych pracach mgr Piotr Radziriski jest
pierwszym, drugim lub trzecim autorem. Publikacje zwigzane z pracg doktorska byty cytowane tacznie
7 razy, ograniczona liczba cytowan jest zwigzana z niedawng datg opublikowania (jedna publikacja

z 2022 r. i dwie publikacje z 2024 r.).

Warta podkreslenia jest wspotpraca miedzynarodowa, w szczegélnosci z Uniwersytetem w Hasselt
(Belgia) udokumentowana stazem naukowym i wspdlnymi publikacjami (dwie prace zwigzane

z doktoratem).

Dorobek oceniam jako bogaty na tym etapie kariery naukowej, wskazujacy na dobre przygotowanie
do wspotpracy w zespotach multidyscyplinarnych. Z obowigzku recenzenta wskazuje na brak publikacji
przegladowej. Brak ten nie stanowi przeszkody do dalszych etapéw postepowania o nadanie stopnia
doktora, poniewaz wstepy do publikacji zawieraja kompleksowe przedstawienie stanu biezacej wiedzy

dotyczacej zagadnier poruszanych w publikacjach.



3. Podsumowanie

Temat rozprawy doktorskiej jest wazny i aktualny. Zastosowanie metod obliczeniowych pozwolito
na oryginalne rozwigzanie praktycznych problemow naukowych z zakresu chemii analitycznej. Opisy
metodologii oraz uzyskanych wynikéw sg klarowne i zwiezte. Rozprawa doktorska prezentuje ogdlng
wiedze teoretyczna mgr Piotra Radzinskiego w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych. Powyisze
argumenty wskazujg na umiejetnos¢ samodzielnego prowadzenia pracy naukowej przez Autora

rozprawy.

Stwierdzam, Ze rozprawa doktorska mgr Piotra Radziriskiego pt. ,Computational methods for leading-
edge mass spectrometry techniques” spetniania wymagania okreslone w Ustawie z dnia 20 lipca
2018 r. — Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (tekst jednolity: Dz. U. z 2024 r. poz. 1571 z péin. zm.)
oraz w uchwale Senatu Uniwersytetu Warszawskiego (Uchwata nr 157 z dnia 29 czerwca 2022 r.)
okreélajgcej sposdb postepowania w sprawie nadania stopnia doktora oraz stopnia doktora
habilitowanego na Uniwersytecie Warszawskim. W zwigzku z powyiszym wnioskuje o nadanie

mgr Piotrowi Radziriskiemu stopnia doktora.

Ze wzgledu na dobdr réinorodnej tematyki, aplikacyjny i interdyscyplinarny charakter badar
(potaczenie zagadnien zwigzanych z metodami obliczeniowymi oraz chemia analityczng) oraz
opublikowanie wynikéw w renomowanych czasopismach wnioskuje o0 wyréinienie rozprawy

doktorskiej.

Piotv @\.\o\qk‘
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