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Zatgcznik 2

[1] Imie i nazwisko

Marta Szachniuk

[2] Posiadane stopnie i tytuty naukowe

1.

Tytut magistra inzyniera informatyki uzyskany w 1998 roku na Wydziale Elektrycznym
Politechniki Poznanskiej (tytut pracy dyplomowej magisterskiej: "Automatyczne
rozpoznawanie pisma — analiza metod"; promotor: dr inz. Jan Nikisch)

. Tytut magistra matematyki uzyskany w 1999 roku na Wydziale Budowy Maszyn

i Zarzadzania Politechniki Poznanskiej (tytut pracy dyplomowej magisterskiej: "Pewne
problemy topologii we wspdtczesnym ujeciu"; promotor: dr Edward Ambrozko)

. Stopienn doktora nauk technicznych w zakresie informatyki uzyskany w 2005 roku na

Wydziale Informatyki i Zarzadzania Politechniki Poznanskiej (tytut rozprawy doktorskiej:
"Kombinatoryczna analiza widm 2D-NOESY w spektroskopii Magnetycznego Rezonansu
Jadrowego czasteczek RNA"; promotor: prof. dr hah. inz. Jacek Btazewicz)

[3] Dotychczasowe zatrudnienie w jednostkach naukowych

08.09.2003 - 31.08.2005: asystent, Pracownia Bioinformatyki, Instytut Chemii
Bioorganicznej Polskiej Akademii Nauk w Poznaniu

01.09.2005 — 31.10.2013: adiunkt, Zaktad Bioinformatyki, Instytut Chemii Bioorganicznej
Polskiej Akademii Nauk w Poznaniu

01.10.2005 — 30.09.2008: asystent naukowy, Instytut Informatyki, Politechnika Poznanska

01.04.2010 — 30.04.2012: specjalista do spraw administracyjnych, Instytut Informatyki,
Politechnika Poznariska

od 01.10.2010: adiunkt, Instytut Informatyki, Politechnika Poznanska

od 01.11.2013: starszy specjalista, Zaktad Bioinformatyki, Instytut Chemii Bioorganicznej
PAN w Poznaniu

11-17.10.2010, 22-27.10.2011, 26-30.11.2012: naukowiec wizytujacy, Instituto di Analisi
dei Sistemi ed Informatica "Antonio Ruberti", Consiglio Nazionale delle Ricerche, Rzym,
Witochy

04-10.07.2011, 22-28.07.2011, 24-29.11.2013: naukowiec  wizytujacy, CSIRO
Mathematics, Informatics and Statistics Department, The Commonwealth Scientific and
Industrial Research Organisation, Clayton, Australia
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[4] Wskazanie osiggniecia naukowego wynikajgcego z art. 16 ust. 2 ustawy z dnia 14 marca

2001 r. o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie
sztuki (Dz. U. nr 65, poz. 595 ze zm.)

. Tytut osiggniecia naukowego

Informatyczne aspekty opartej na NMR analizie struktur RNA.

. Lista prac wchodzacych w sktad osiggniecia naukowego

[P1]M. Szachniuk. Assigning NMR Spectra of Irregular RNAs by Heuristic Algorithms,
Bulletin of the Polish Academy of Sciences Technical Sciences 63(1), 2015, w druku.

[P2] M. Szachniuk, M.C. De Cola, G. Felici, D. de Werra, J. Blazewicz. Optimal pathway
reconstruction on 3D NMR maps, Discrete Applied Mathematics 182, 2015, 134-149.

[P3] M. Szachniuk, M.C. De Cola, G. Felici, J. Blazewicz. The Orderly Colored Longest Path
Problem - a survey of applications and new algorithms, RAIRO Operations Research
48(1), 2014, 25-51.

[P4] M. Szachniuk, M. Malaczynski, E. Pesch, E.K. Burke, J. Blazewicz. MLP accompanied
beam search for the resonance assignment problem, Journal of Heuristics 19(3),
2013, 443-464.

[P5]M. Popenda, M. Szachniuk, M. Blazewicz, S. Wasik, E.K. Burke, J. Blazewicz,
R.W. Adamiak. RNA FRABASE 2.0: an advanced web-accessible database with the
capacity to search the three-dimensional fragments within RNA structures, BMC
Bioinformatics 11, 2010, 231.

[P6] M. Szachniuk, M. Popenda, R.W. Adamiak, J. Blazewicz. An assignment walk through
3D NMR spectrum, Proceedings of the 2009 IEEE Symposium on Computational
Intelligence in Bioinformatics and Computational Biology, 2009, 215-219.

[P7]M. Popenda, M. Blazewicz, M. Szachniuk, R.W. Adamiak. RNA FRABASE version 1.0:
an engine with a database to search for the three-dimensional fragments within RNA
structures, Nucleic Acids Research 36(1), 2008, D386-D391.

. Omdwienie celu osiggniecia naukowego w/w prac oraz osiggnietych wynikow wraz
z oméwieniem ich ewentualnego wykorzystania

3.1, Wprowadzenie

0Od wielu lat obserwuje sie rosnace znaczenie informatyki we wspomaganiu badan
eksperymentalnych. We wspdtczesnej biologii, chemii czy fizyce, praca
z komputerowymi modelami problemdéw czesto zastepuje eksperyment tradycyjny
lub wspomaga jego przebieg. Pozwala to na znaczne obnizanie kosztéw
eksperymentu i umozliwia testowanie naj$mielszych nawet pomystéw.
Przedstawione tutaj badania, prowadzone w dziedzinie informatyki, zostaty
zainspirowane problemami wspdtczesnej bioinformatyki i biologii struktur RNA.
Uzyskane wyniki znalazty zastosowanie miedzy innymi w tych obszarach nauki.
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Jednym z najwazniejszych zagadnien wspdtczesnej biologii, biomedycyny, biochemii
czy biotechnologii jest rozpoznawanie budowy organizméw zywych na poziomie
molekularnym i atomowym. Poznanie struktur biatek i kwaséw nukleinowych (DNA,
RNA) nie tylko przyczynia sie do wyjasnienia ich biologicznych funkgeji, ale staje sie
takie przyczynkiem do projektowania nowych lekdw, identyfikowania chordb,
otrzymywania nowych odmian hodowlanych zwierzat i rodlin, itp. Petne
tréjwymiarowe struktury czasteczek okreslane sa za pomocy rentgenografii
strukturalnej lub spektroskopii magnetycznego rezonansu jadrowego (ang. NMR -
Nuclear Magnetic Resonance). Ta ostatnia jest jedyna metoda, ktéra umozliwia
analize struktury przestrzennej kwaséw nukleinowych i biatek w roztworach wodnych
w warunkach zblizonych do fizjologicznych.

Metodyka analizy strukturalnej za pomocg spektroskopii magnetycznego rezonansu
jadrowego ma wiele aspektéw. Szereg eksperymentéw NMR, zaréwno homo- jak
i heterojgdrowych, ktérych wyniki obrazowane sg na jedno- lub wielowymiarowych
widmach pozwala na pomiar parametréow, ktére sg nastepnie podstawa do
zrekonstruowania struktury badanego zwigzku. Podstawowym elementem analizy
jest identyfikacja sygnatéw rezonansowych, ktérg wykonuje sie w poczatkowym
etapie wyznaczania struktury przestrzennej badanego zwigzku za pomocg NMR.

W ramach prezentowanych badan: (i) zaprojektowano nowa metode identyfikacji
sygnatéw rezonansowych i zastosowano ja w analizie dwuwymiarowych widm NMR
regularnych struktur RNA [P4], (ii) przeanalizowano problem identyfikacji sygnatéw
na dwuwymiarowych widmach struktur nieregularnych, sformutowano inspirowany
tym zagadnieniem problem poszukiwania roztgcznych $ciezek NOE w grafie NOESY
i zastosowano dwa algorytmy heurystyczne z modyfikacjami do analizy
przyktadowych graféw reprezentujgcych widma struktur nieregularnych [P1],
(iii) opracowano model grafu spektralnego reprezentujgcy problem przypisywania
sygnatéw na widmach tréjwymiarowych i zdefiniowano problem poszukiwania Sciezki
transferowej w tym grafie [P2], (iv) przeprowadzono dowody NP-trudnosci problemu
konstruowania $ciezek przypisywania na homo- i heterojgdrowym tréjwymiarowym
widmie NMR [P2], (v) zdefiniowano problem poszukiwania $ciezki o uporzgdkowanej
sekwencji  kolorow w grafie z  k-pokolorowanymi  krawedziami  [P3],
(vi) przeanalizowano nowo opracowany model grafowy i mozliwosci jego
zastosowania do roéznych problemdéw obliczeniowych [P3], (vii) zaproponowano
modele oparte na sieciach przeptywowych i algorytmy do analizy tréjwymiarowych
widm NMR [P2, P6], (viii) opracowano model bazy danych do przechowywania
danych o rozwigzanych eksperymentalnie strukturach RNA oraz wyszukiwarke
fragmentdw strukturalnych o zadanym wzorcu sekwencyjnym i drugorzedowym [P5,
P7]. W/w badania byty kontynuacjg studiéw prowadzonych przed uzyskaniem stopnia
doktora, w ramach ktérych zaproponowano model grafu NOESY reprezentujgcy
problem konstruowania $ciezki przypisywania na dwuwymiarowym widmie struktury
regularnej, przeanalizowano ztozonos¢ obliczeniowa tego problemu oraz opracowano
pierwsze algorytmy do jego rozwigzania i zastosowano je dla przyktadowych danych
spektralnych.
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3.2. Identyfikacja sygnatéw rezonansowych na widmach NMR

Celem identyfikacji sygnatéw rezonansowych jest okreslenie ktére atomy badanej
czasteczki wygenerowaty dany sygnat zarejestrowany na widmie podczas
eksperymentu NMR. Zatem identyfikacja sygnatéw polega na przypisaniu tych
sygnatéw do odpowiednich atomdéw badanej czasteczki. Jeden sygnat moie byc
przypisany do pary, tréjki, czwdrki, itd. atomdw, zaleinie od tego ile wymiaréw ma
analizowane widmo NMR. Proces przypisywania rozpoczyna si¢ od wyznaczenia na
widmach NMR $ciezek, ktére tacza odpowiednie sygnaly i obrazujg drogi
przenoszenia magnetyzacji w tancuchach RNA. Na przyktad na widmach
dwuwymiarowych tzw. $ciezka NOE taczy sie sygnaty pomiedzy atomami HI’
a atomami H6/H8 reszt pirymidynowych i purynowych wzdtuz taricucha RNA. Rysunek
1 pokazuje ogdlng idee przypisywania sygnatow poprzez konstrukcje Sciezki NOE.

widmo NMR - wspolrzedne sygnatow sekwencja RNA
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Rys. 1. Ogdlna koncepcja przypisywania sygnatéw [P1].

Po identyfikacji sygnatéw, ich wiasciwosci (tj. wspdtrzedne w przestrzeni NMR
podane w wartosciach przesuniecia chemicznego) sg przypisywane do odpowiednich
atomdw. W ten sposdb okreéla sie potozenia (przesuniecia chemiczne) wybranych
atomdéw czasteczki w przestrzeni NMR, ktdre nastepnie wykorzystuje sig
do obliczenia ksztattu catej czasteczki, tj. wspdirzednych atomowych czasteczki
w tréjwymiarowej przestrzeni kartezjanskie;.
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3.3. Modele i algorytmy w analizie widm dwuwymiarowych
Grafowa reprezentacja przestrzeni rozwigzan

Podczas badan prowadzonych przez uzyskaniem stopnia doktora zdefiniowano nowy
rodzaj grafu (nazwany grafem NOESY), ktory reprezentuje dwuwymiarowe widma
NOESY oraz relacje, jakie powinna spetnia¢ poszukiwana na widmie S$ciezka
przekazywania magnetyzacji. W analizie widm dwuwymiarowych prowadzonej po
doktoracie opierano sie na tej definicji [P1, P4]:

Definicja 1. Graf NOESY.

Niech G=(V,E) bedzie nieskierowanym grafem potozonym na ptaszczyinie XxY, gdzie V

jest zbiorem wierzchotkdw a E oznacza zbiér krawedzi. G jest grafem NOESY

reprezentujgcym widmo S, jesli spetnione sg nastepujgce warunki:

a. |V|=N, gdzie N jest liczba sygnatdéw zarejestrowanych na widmie S

b. dla kazdego i=1..N : wierzchotek vi(x,yi) €V reprezentuje sygnat si(x,y;) €S

c. dla kazdego i=1..N: vieV ma wage w;e{0,1}, gdzie w;=0 jesli s;eS reprezentuje
sygnat internukleotydowy, wi=1 jesli sieS reprezentuje sygnat intranukleotydowy

d. dla kazdego i,j=1..N: e(v;,vj) £ jesli wizw; oraz ((xi=x;, yizy)) lub (xizx;, yi=y))).

1 m
1982 ‘% : | ©
W ~ 8 17
? 19
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x- rﬁ |;E - 6 15
g Y@=
©
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Rys. 2. Przyktadowe widmo dwuwymiarowe i odpowiadajgcy mu graf NOESY.

Problem konstruowania sciezki przypisywania na widmie NMR zostat sformutowany
w postaci problemu poszukiwania Sciezki NOE w grafie NOESY. Stwierdzono, ze
dowolna sciezka NOE znaleziona w grafie NOESY odpowiada doktadnie jednej sciezce
NOE znalezionej na widmie, ktéremu odpowiada analizowany graf. W zaleznosci od
rodzaju struktury RNA, regularnej (majacej postaé dwdch komplementarnych nici)
lub nieregularnej (struktura zawierajgca fragmenty jedno- i dwuniciowe), na widmie
poszukuje sie odpowiednio jednej $ciezki lub dwdch roztgcznych Scieiek
przypisywania [P1].
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Poszukiwanie pojedynczej sciezki w grafie NOESY

Definicja pojedynczej Sciezki przypisywania w grafie NOESY w przypadku idealnym:

Definicja 2. Sciezka NOE.

Niech G=(V,E) bedzie grafem NOESY ze zbiorem krawedzi E i zbiorem wierzchotkéw

V=Vo V1, gdzie vieVo jedli wi=0, vieV; jesli wi=1 dla kazdego i=1..|V|. Sekwencje

wierzchotkdw P=vy,..,v;, gdzie vieV, ie{l,...,|V|}, nazywamy Sciezkg NOE w grafie G

jesli spetnione sg nastepujgce warunki:

a. vieV

b. P nie zawiera cykli, tj. kazdy wierzchotek wystepuje w Sciezce co najwyzej raz

c. dwa wierzchotki vk,vimogg sasiadowac w $ciezce P jesli wkw,

d. kazde dwie krawedzie incydentne ze wspdlnym wierzchotkiem w P s3 do siebie
prostopadte

e. 7adne dwie krawedzie w P nie leza na tej samej linii poziomej ani pionowej

f. |P|=2|V:]-1.

Proponujgc algorytmy optymalizacyjne dla problemu konstruowania $ciezki NOE
zdefiniowano réwniez $ciezke dopuszczalng oraz funkcje oceny sciezki, ktdrej wartosé
podlega optymalizacji w procesie poszukiwania najlepszego rozwigzania. Definicja
ciezki dopuszczalnej uwzglednia fakt, iz $ciezki na rzeczywistych widmach NMR
rzadko spetniajg wszystkie warunki podane w definicji 2 [P4].

Definicja 3. Dopuszczalna $ciezka NOE.

Niech G=(V,E) bedzie grafem NOESY ze zbiorem krawedzi E i zbiorem wierzchotkéw V.
Sekwencje wierzchotkdw P=v,...,v;, gdzie vieV, ie{1,...,|V|}, nazywamy dopuszczalng
$ciezkg NOE w grafie G jesli P nie zawiera cykli (kazdy wierzchotek wystepuje w
$ciezce co najwyzej raz) oraz kazde dwie krawedzie incydentne w P s nierdwnolegte.

W pracy [P4] zaprojektowano algorytm poszukiwania optymalnej Sciezki NOE
w grafach reprezentujgcych dwuwymiarowe widmo NMR regularnych czasteczek
RNA. Algorytm wykorzystuje nastepujaca funkcje oceny rozwigzan:

Definicja 4. Funkcja oceny sciezki NOE.

Niech P=vi,va,..vn bedzie dopuszczalng sciezkg NOE w grafie G=(V,E) oraz n<|V|.
Funkcje F(P) nazywamy funkcjg oceny Sciezki NOE P jesli F(P)= %Z?ﬂ ©;¥,, gdzie ¢ sa
wspotczynnikami wagi, a ¥, dla i=1..6, przyjmujg nastepujace wartosci:

— {1 jesli v, jest poczatkowym wierzchotkiem $ciezki

Y1 = 10 w przeciwnym przypadku

n-1
1 gdy wi;,wi,q S3 W tym samym przedziale wartosci

V2 = Z Qrers BORE ey = {0 w przeciwnym przypadku
i=1
n-—1

V3 = E bi_1,ii+1,
i=2
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1  jeéli obie krawedzie (vi1,v;),(Vi,vi,1) sa pionowe/poziome
gdzie b;_q;;+1 = 0,8 jedli jedna krawed? jest pionowa/ pozioma a druga nieznana
0 jedli co najmniej jedna z krawedzi jest diagonalna
n-1
_ . _ (Lgdy (v, %),ViVi1) 53 wspStliniowe
Ya = Z Gty 8928 Crypg = {Ow przeciwnym przypadku

1 gdy v; nie odpowiada zadnemu sygnatowi H5-H6
0 w przeciwnym przypadku

Vs

i=1
n
d;, gdzie d; :{
=1
n—-1
Ve = Z e;i+1, 8dzie e; ;4 jest odchyleniem krawgdzi od pionu/poziomu
=1

Algorytm BS-MLP zaproponowany w [P4] stosuje metode przeszukiwania z wigzka
(ang. beam search) oraz sie¢ neuronowg (perceptron wielowarstwowy) do
oszacowania wartosci wag ¢ w funkeji oceny Sciezki F(P). Algorytm dziata iterujac trzy
gtéwne fazy: faza pierwsza — przedituzenie biezacej $ciezki, faza druga — ocena jakosci
biezgcego rozwigzania z wykorzystaniem perceptronu, faza trzecia — wybdr
najlepszych rozwigzan. Schemat dziatania algorytmu przedstawia Rysunek 3.

Read spectral data.
S={cy, v )

—
2 Construct NOESY graph. ) T, = {P4(s), .... Penls)}
Initialize BS: P Q,={ayls), ... dnls)}
s=0 T, = sort(T,,Q,)
To = {cq, 0 €} >
Lo=1,L={lp} #
\ 0 { (1] 9 <
¢ x=nfs
. 3 T, = select_best(T,,x)
9
s=s+1 -
i=1 = ¢
L J 7 4 ™
¢ L, = get_path_length(P,T,)
L=ty
- forj=1to |T,4] E PL=get_longest(L)
fork=1to N 9 IMP = length_increased(L,r)
forl=1to N
Pi(s)= P(s-1)+elv,, v}
i=itl
A\ J
# or
7 ~ IMP = false
PN =i
fori=1to PN

L q,(s) = eval_function(P,(s))
v Best solution = Py(s}

Rys. 3. Schemat dziatania algorytmu BS-MLP [P4].
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Algorytm zostat przetestowany dla zbioru danych spektralnych. Jego dziatanie
poréwnano z dziataniem innych algorytmow (przeszukiwania tabu, ewolucyjny) [P4].

Poszukiwanie roztgcznych sciezek w grafie NOESY

W grafie, ktéry reprezentuje idealne widmo czasteczki nieregularnej, ztozonej z K-nici
poszukuje sie K roztgcznych sciezek NOE [P1], ktére spetniajg nastepujgce warunki:

UK. P=V oraz NE, P =49,
gdzie Pjoznacza i-tg Sciezke w grafie G.

W grafie reprezentujgcym widmo z btedami pozytywnymi lub negatywnymi Sciezki
musza spetnia¢ warunek: U, P < V.

~
...... x| ¥
N T )
~J
z‘ =
O
@ @i i |
P =- o
Y By
Ee i@ L3
1] E_——— e
. 1" =
[ R R TR N 8 s éciczkadia niciX
A nicY nic X B 60 58 5.6 5.4 5.2 C  =ese= Sciozkadlanici ¥

Rys. 4. Przyktadowy fragment struktury (A), widma NIVIR (B) i roztgcznych $ciezek w grafie (C) [P1].

Obserwacja rzeczywistych danych pozyskiwanych z eksperymentdéw dla czasteczek
nieregularnych przyczynita sie do zdefiniowania dopuszczalnego grafu NOESY [P1]:

Definicja 5. Dopuszczalny graf NOESY.

Niech G=(V,E) bedzie nieskierowanym grafem potozonym na plaszczyznie
Euklidesowej XxY, gdzie V jest zbiorem wierzchotkéw a E oznacza zbidr krawedzi. G
jest dopuszczalnym grafem NOESY reprezentujacym widmo S, jedli spetnione sg
nastepujgce warunki:

a. |V|=N, gdzie N jest liczbg sygnatdw zarejestrowanych na widmie S

b. dla kazdego i=1..N: wierzchotek vi(x;,y;) €V reprezentuje sygnat si{x;y;) €S

¢. dla kazdego i=1..N: vieV ma wage w; rowng objetosci sygnatu s;eS.

W pracy [P1] zaproponowano modyfikacje dwdéch algorytmdw heurystycznych,
algorytmu przeszukiwania tabu oraz algorytmu przeszukiwania z wiazka. Celem
modyfikacji byta mozliwos$¢ analizy widm struktur nieregularnych i wyznaczanie na
tych  widmach roztgcznych  Sciezek  przypisywania. Dziatanie algorytmdéw
przetestowano na wybranych rzeczywistych widmach NMR.
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3.4. Modele i algorytmy w analizie widm tréjwymiarowych

Podstawowy grafowy model problemu

W pracy [P6] po raz pierwszy przeanalizowano problem przetwarzania
trojwymiarowych widm NMR czasteczek RNA. Zdefiniowano tam regutly identyfikacji
sygnatéw rezonansowych na widmach tréjwymiarowych, z uwzglednieniem dwdch
rodzajow widm: homo- i heterojadrowych, naszkicowano model grafu spektralnego
oraz Sciezke przypisywania w tym grafie. Dalsze szczegdtowe badania problemu
w wersji tréjwymiarowej przedstawiono w pracy [P2]. Pokazano, ie przestrzen
poszukiwan w problemie przypisywania sygnatéw pochodzacych z tréjwymiarowego
eksperymentu NMR moze by¢ reprezentowana w postaci grafu z pokolorowanymi
krawedziami, gdzie liczba koloréw k wynosi 6.

Definicja 6. Graf spektralny.

Niech G=(V,E) bedzie grafem nieskierowanym, gdzie V jest zbiorem wierzchotkéw a E
oznacza zbidr krawedzi. G jest grafem spektralnym reprezentujgcym tréjwymiarowe
widmo §, jesli spetnione sg nastepujace warunki:
a. |V|=N, gdzie N jest liczbg sygnatdw zarejestrowanych na widmie S
b. dla kazdego i=1..N: wierzchotek v;e V reprezentuje sygnat s;eS
c. dla kaidego ij=1..N: e(v,v)eE jeéli s,s5€S majg jedng lub dwie wspdlne
wspotrzedne, a roznig sie pozostatymi
d. dla kazdego ,j=1..N: krawedz efv,v)eE ma przypisany kolor (etykiete) c(v,v;) ze
zbioru C={0,1,2,3,4,5}:
¢ 0 jesli xzx;, V=Y 4=
1 jesli x=x;, Vi2Y) 27
c(v[- vj) _] 2 J:esilf Xi=Xj Vi=Yp 2%
' 3 jeslix=x;, 2y, 2#
4 jesli x#x;, Vi) 4=

L 5 jeslix=x;, yi=y, 2%
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Rys. 5. Przyktadowe widmo tréjwymiarowe i odpowiadajacy mu graf spektralny [P2].
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Zatgcznik 2

Zatem graf spektralny G=(V,E) jest grafem z k-pokolorowanymi krawedziami
(k=]C|=6), co oznacza, ze zbior krawedzi E sktada sie z k=6 podzbiorow,
E=EpJE N JEFNVE3VELJES:

Eo={(vi,vj) €E : Xi#X;, Yi=Y), 2=2j} Es={(vi,V))€E : X=X}, iy, Zi#Z}}
Ei={(vivi)) €E : xi=x;, YY), 2=2j} Es={(vi,vj) €E : Xi#xj, Yi2Y), Zi=2}
Ex={(vi,v)) €E : X=X}, V=V, Zi#Zj} Es={(vi,v)) €E : xi£X;, Vi=yj, 2i%2j}

Problem konstruowania $ciezki przypisywania na tréjwymiarowym widmie NMR
zostat sformutowany w postaci problemu poszukiwania $ciezki transferowej w grafie
spektralnym. Scieika transferowa zachowuje predefiniowany porzadek koloréw
krawedzi. Schemat porzadku koloréw zalezy od rodzaju widma tréjwymiarowego,
homo- lub heteronuklearnego, reprezentowanego przez analizowany graf spektralny
z k—pokolorowanymi krawedziami [P2]:

Definicja 7. Sciezka transferowa (wersja heteronuklearna).

Niech G=(V,E) bedzie grafem spektralnym ze zbiorem wierzchotkéw V i zbiorem

krawedzi E=Eg\UEUE2JE3 UE4UEs. Sekwencje wierzchotkdw P=vy,..,.v;, gdzie vieV,

ie{1,...,]V|}, nazywamy heteronuklearng S$ciezka transferowa w grafie G jesli

spetnione s3 nastepujgce warunki:

a. dla kazdej krawedzi e;ieP, iz1: e(vi,vis1) €E

b. dla kazdej krawedzi e;eP, i>1: jesli e;€Ew t0 en1&Ew

c. éciezka P jest zbudowana z krawedzi nalezacych do podzbioru EgUEs lub ExUEs lub
Ex)\UE,

d. w éciezce P krawedzie utozone s3 naprzemiennie wzgledem koloréw

e. |P|zm, gdzie me{1,.., | E|}.

Definicja 8. Sciezka transferowa (wersja homonuklearna).

Niech G=(V,E) bedzie grafem spektralnym ze zbiorem wierzchotkéw V i zhiorem
krawedzi E=Eq\UE{JEAJE3\JEAUEs. Sekwencje wierzchotkdw P=vy,..,.v;, gdzie vieV,
ie{l,...,|V]}, nazywamy homonuklearng S$ciezkg transferowa w grafie G jedli
spetnione sg nastepujace warunki:

. dla kazdej krawedzi e;eP, i>1: ej(vi,vii1)€E

. dla kazde] krawedzi e;eP, iz1: jedli e;eEw to €1, €& Ew

$ciezka P jest zbudowana z krawedzi nalezgcych do podzbioru EgUEUE>

w $cieice P krawedzie utozone sg naprzemiennie wzgledem koloréw

. |P|zm, gdzie me{1,...,| E|}.

o]

D o0 T

Sciezka transferowa jest najdtuisza $ciezka o predefiniowanym porzadku koloréw,
jaka moina skonstruowaé w grafie spektralnym. Idealna $ciezka transferowa jest
$ciezka Hamiltona w grafie spektralnym.
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Zatgcznik 2

Ztozonosé obliczeniowa problemu

W pracy [P2] przeprowadzono analize ztoZzonosci obliczeniowej problemu
konstruowania Sciezki przypisywania syghatow na trojwymiarowej mapie NMR.
Przedstawiono dowdd NP-zupetnosci wersji decyzyjnej problemu w wariancie
homonuklearnym oraz w wariancie heteronuklearnym. W obu przypadkach
zademonstrowano, ze algorytm niedeterministyczny rozwigzuje badany problem w
czasie wielomianowym. Nastepnie wybrano znany NP-zupetny problem poszukiwania
$ciezki Hamiltona w grafie ipokazano proces transformacji wielomianowej do
naszego problemu. Analize ztozonosci obliczeniowe] problemu dwuwymiarowego
przeprowadzono w pracy doktorskiej i nie bedziemy sie tg kwestig tu zajmowad.

Problem poszukiwania najdtuiszej sciezki o predefiniowanym porzgdku koloréw

Analiza problemu konstruowania sciezek transferowych w grafie reprezentujgcym
tréjwymiarowe widmo NMR zainicjowata sformutowanie ogdlnego problemu
grafowego poszukiwania najdtuzszej uporzadkowanej kolorystycznie sSciezki w grafie
z k-pokolorowanymi krawedziami [P3].

Definicja 9. Graf z k-pokolorowanymi krawedziami.

Niech G=(V,E) bedzie grafem nieskierowanym, gdzie V jest zbiorem wierzchotkéw,
| V|=n, E oznacza zhidr krawedzi, |E|=m. Niech C bedzie zbiorem koloréw (etykiet).
G jest grafem z k-pokolorowanymi krawedziami jesli jego krawedzie sg pokolorowane
za pomocg k koloréw, ke[2,|C|], zgodnie z funkcjg f.E—C.

Definicja 10. Uporzagdkowana kolorystycznie $ciezka w grafie (OCP).

Niech G=(V,E) bedzie grafem nieskierowanym z k-pokolorowanymi krawedziami
zgodnie z funkcjg fiE—C, gdzie C jest zbiorem koloréw, a ke[2,|C|]. Niech
0=<C;,Cis1,...,c1> bedzie sekwencjg koloréw ze zbioru C, ktdra definiuje porzadek
koloréw. Sciezke P w grafie G nazywamy $ciezka uporzadkowang kolorystycznie jesli
| P|=3 i kolory kolejnych krawedzi w Sciezce sg zgodne z sekwencjg O.

W pracy [P3] przeanalizowano zastosowania zaproponowanego modelu grafowego
dla réinych problemoéw rzeczywistych oraz zebrano informacje o problemach
poszukiwania Sciezek w grafach z kolorowymi krawedziami i ich ztozonosci
obliczeniowe].

Rys. 6. 4-pokolorowany graf G, porzadek koloréw O oraz $ciezka Hamiltona zachowujaca ten porzadek.
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Zatgcznik 2

Modele wykorzystujgce sieci przepltywowe

W pracy [P3] zaproponowano 3 modele sieci przeptywowych dla problemu
poszukiwania najdiuzszej $ciezki uporzadkowanej kolorystycznie. Dwa sposrdd nich
(wybrane na podstawie testéw wykonanych w pracy [P3]) zastosowano dla problemu
konstruowania éciezek transferowych, a wyniki tej pracy zaprezentowano w [P2].

Niech G=(V,E) bedzie oryginalnym grafem z c-pokolorowanymi krawedziami, gdzie
|V|=n, |E|=m. Niech 0=<c;Cis,..,ci> bedzie sekwencjg koloréw ze zbioru C, |C|=c,
ktdra definiuje porzadek koloréw, jaki ma by¢ zachowany przez Sciezke w grafie G.
W modelach LPnPP, LPcPP, LPcCP zaproponowano transformacje grafu G do
odpowiednich graféw przeptywowych.

e Model 1. LPnPP: Problem najdtuzszej $ciezki w n-dzielnym grafie acyklicznym
Transformacja G=(V,E) do n-dzielnego grafu skierowanego G'=(V',A’):

i. Utwdrz zbiér wierzchotkdw V' z n kopii zbioru V. Dodatkowo dodaj do V' dwa
wierzchotki: Zrédto (s) oraz ujscie (t). i-ta kopia zbioru V w G’ tworzy partycje L.
Mozemy tez powiedzieé, ze zbidr V' sktada sie z n poziomdw Vi, gdzie kaidy
poziom zawiera n kopii wierzchotka vi.

ii. Do zbioru A' dodaj tuki o zerowym koszcie: taczace zrddto z wszystkimi
wierzchotkami podzbioru L; oraz tuki wychodzace faczace kaidy wierzchotek
(z wyjatkiem Zrddta i ujscia) z ujSciem. Dla kazdej krawedzi (v;,vj)€E z kolorem
¢y, dodaj do A’ odpowiadajace jej tuki (v/,v/*?) i (v/,v/*), gdzie r=1,..,n-1: r mod
¢ =y lub (r mod ¢ = 0 oraz y=c). tuki te maja koszt réwny 1.

Najdtuisza prosta éciezka P ze Zrddta do ujscia grafu G' taka, ze kaidy poziom
zbioru V' jest odwiedzany dokiadnie raz, jest uporzadkowana kolorystycznie
$ciezky w grafie G.

Sformutowanie LPnPP w postaci problemu optymalizacyjnego [P3]:
Maksymalizuj Z(U;-Jv}-ﬂ)e A pij x,i.j
przy spetnieniu warunkéw:
Z(ug',v}*l)e;;’xri-j - E(v}'“l,vg})eA’xgi =0 Vv eV'—{st}
E(s,u})eA’xlsj =1
E(v[?',t)eA’ af =1
E(u}.‘-l,vg‘)em,ug'evlx;{i w1l =LA

xf.j € {0,1} V(vt?‘,v}'ﬂ) €A

gdzie x,i.j jest zmienng decyzyjng skojarzong z tukiem (v/,v/**)eA’, natomiast pf.j
jest kosztem tego tuku.
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Zatgcznik 2

Model 2. LPcPP: Problem najdtuzszej Sciezki w c-dzielnym grafie cyklicznym

Transformacja G=(V,E) do c-dzielnego grafu skierowanego G*=(V",A"):

Utwdrz zbiér wierzchotkéw V* z ¢ kopii zbioru V (c jest liczbg koloréw w grafie
G). Dodatkowo dodaj do V" dwa wierzchotki: Zrédto (s) oraz ujscie (t). i-ta kopia
zbioru V w G” tworzy partycje Li. Mozemy tei powiedzied, ze zbidr V* sktada sie
z n pozioméw V', gdzie kazdy poziom zawiera c kopii wierzchotka vi.

Do zbioru A" dodaj tuki o zerowym koszcie: taczace irédio z wszystkimi
wierzchotkami podzbioru L; oraz tuki wychodzgce taczace kazdy wierzchotek
(z wyjatkiem Zrddta i ujscia) z ujéciem. Dla kazdej krawedzi (v;,vj)eE z kolorem
¢y, dodaj do A” odpowiadajace jej dwa tuki o koszcie réwnym 1:

o (vrv/t)i(v/, vt jesdlir=y, ref{l,..c-1}

o (vivt) i (vFvit) jesliy=c.

Sformutowanie LPcPP w postaci problemu optymalizacyjnego [P3]:

Maksymalizuj Z(,,l.,vj)emp”xu

przy spetnieniu warunkéw:

Lwyvjear 2 — Yi(vjwpeat =0 Vv eV —{st}
Z(s,v})EA*ij =1

Z(vi,c)eA* =1

Z(ui,vj)eA*,vieV:x"f €1 =120

Lo X! Elvl -1 yef

x¥ €{0,1} V(v;,v;) € A

gdzie x'/ jest zmienna decyzyjna skojarzong z tukiem (v, v;)eA*, natomiast p¥/ jest
kosztem tego tuku.

G*=(V*,A%)

O: color sequence
for paths

5 i & red-green-blue path: P=<2,3,1,4>

Rys. 7. Przyktadowy graf G i odpowiadajaca mu sieé przeptywowa G [P3].
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Zatgcznik 2

e Model 3. LPcCP: Problem najdtuzszej sciezki w c-spdjnym grafie cyklicznym

Transformacja G=(V,E) do c-spéjnego grafu skierowanego G*=(V#,A%):

Utwérz zbiér wierzchotkdw V# z ¢ kopii zbioru V. Dodatkowo dodaj do V* dwa
wierzchotki: zrédto (s) oraz ujicie (t). i-ta kopia zbioru V w G* tworzy partycje L.
Mozemy tez powiedzieé, ze zbiér V¥ skfada sie z n podzbioréw V/, gdzie kazdy
podzbiér zawiera ¢ kopii wierzchotka vi. Kaida kopia wierzchotka v; ma
przypisany kolor ¢;.

ii. Zbiér A¥ jest tworzony w nastepujacy sposéb: (a) Dla kazdego VicV* wszystkie

wierzchotki sg potaczone tukami o koszcie zerowym w cykl tak, Zze sekwencja
koloréw wierzchotkdw jest zgodna z wzorcem O. W ten sposéb otrzymujemy c-
spéjne podgrafy G'=(V,A), gdzie |V/|=|Al|=c. Oznaczmy przez A' sume
wszystkich podzbioréw A'. (b) Dla kazdej krawedzi (v,vj)€E z kolorem ¢, dodaj
do A” odpowiadajgce jej tuki (v¥,v?) i (v¥,w). tuki te majg koszt rowny 1.
Oznaczmy przez A" zbidr wszystkich tukéw odpowiadajacych krawedziom
zgrafu G. (c) Do zbioru A* dodaj tuki o zerowym koszcie: taczace Zrédto
z wszystkimi wierzchotkami vieV# oraz tuki wychodzace taczace kazdy
wierzchotek (z wyjatkiem Zrddta i ujscia) z ujsciem. Te tuki nalezg do A",

Sformutowanie LPcCP w postaci problemu optymalizacyjnego [P3]:

Maksymalizuj E(Vf,v})em p;'fx;'j

przy spetnieniu warunkdéw:

Z(U},uf)EA"x{i - Z(Uf,v{')eﬂ.’x{?‘ =0 Vvil & P 5,19
Z(vi",vf)EA'xri'I = 2glohen x' =0 Vvj eV —{st}
Y(svhear x| =

Z(vf,t)aq" =1

Z(tol)ear .21 I=12.un

Z(uf,vf)emx;j =1 1I=12 .n

Ji _
Z(v}'vf)e/a"xl =1 I=12.,n

Sty + (o) ¥ SMI=1 V€T
x €{0,1} V(vhv}) € A"

xt. € {0,1} V(v},v]) e A’

gdzie xfj jest zmienng decyzyjna skojarzong z tukiem (v/,v/)eA”, x!. jest zmienna

decyzyjna skojarzong z tukiem (v/,v/)eAl, ‘pfj jest kosztem tuku (v/,v/)eA".
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GR:(VH’A#)

O: color sequence

for paths
1 —————
2 .
I red-green-blue path: P=<2,3,1,4>

Rys. 8. Przykiadowy graf G | odpowiadajgca mu sieé przeptywowa G* [P3].

W publikacji [P3] pokazano wyniki eksperymentu, w ktérym poréwnano
zaprezentowane wyzej modele LPnPP, LPcPP, LPcCP rozwigzane metodami liniowego
programowania catkowitoliczbowego. Eksperyment pokazat przewage modeli LPcPP
i LPcCP nad pierwszg zaproponowang reprezentacjg LPnPP. W konsekwencji, w pracy
[P2] dwa lepsze modele wykorzystano do rozwigzania problemu konstruowania
Sciezek transferowych w grafach reprezentujgcych tréjwymiarowe widma NMR.
Badania wykonane w ramach [P2] pokazaty, ze LPcPP jest bardziej efektywny
w przetwarzaniu mniejszych instancji (ok. 50-ciu wierzchotkdw w grafie), natomiast
LPcCP nadaje sie bardziej dla instancji wiekszych (75 i 100 wierzchotkéw). Ponadto
zastosowanie LPcCP pozwala na znaczacg (30-60% w zaleznosci od zastosowanej
procedury separowania cykli) oszczednos¢ czasu obliczen w stosunku do drugiego
modelu, zwtaszcza dla instancji o rozmiarze wiekszym od 50. Szczegdtowa analiza
wynhikdw eksperymentu obliczeniowego podana jest w pracy [P2].

Przedstawione modele mogg znaleié zastosowanie w rozwigzywaniu innych
probleméw, pojawiajacych sie nie tylko w obszarze bioinformatyki i biologii
obliczeniowej, ale np. w transporcie, logistyce, grach, zagadnieniach teorii krat, itp.
Modele te pozwalajg reprezentowaé zwlaszcza problemy wielowymiarowe
i wieloparametryczne (gdzie liczba wymiaréw / parametrow przekracza 2), w ktdrych
kazdy wymiar lub parametr moze odpowiadaé pojedynczemu kolorowi w grafie
z pokolorowanymi krawedziami. Kilka takich problemow przedstawiono w pracy [P3].

Przetwarzanie informacji o rozwigzanych strukturach RNA

Struktury czasteczek biologicznych, ktére zostaly okreslone eksperymentalnie sg
przechowywane w strukturalnych bazach danych. Podstawowq baza, w ktdrej
umieszczane sg informacje o strukturach trzeciorzedowych biatek, DNA i RNA jest
Protein Data Bank. Baza ta jednak nie wspomaga zaawansowanego wyszukiwania
interesujacych uzytkownika motywdw strukturalnych i gromadzi tylko podstawowe
informacje o strukturze. W ramach prowadzonych badan zaprojektowane zostatfo
repozytorium RNA FRABASE, ktére przechowuje dodatkowe informacje o strukturach
RNA (np. wartosci katéw torsyjnych, ktérych badanie jest istotne podczas analizy
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struktur w eksperymencie NMR) [P7]. Informacje te sg obliczane przez skrypty
wspotpracujace z modutem pozyskiwania danych do bazy. Ponadto zaprojektowana
zostata wyszukiwarka, ktéra pozwala w bazie RNA FRABASE wyszukiwaé fragmenty
o interesujagcym dla uzytkownika wzorcu sekwencyjnym lub drugorzedowym.
Pozwolito to wykorzysta¢ zgromadzone w bazie informacje w analizie struktur
nieregularnych i wyszukaniu odpowiednich czasteczek RNA do analizy w pracy [P1].
Praca [P5] byta kontynuacja projektu przedstawionego w pracy [P7]. Rozszerzono
w niej schemat bazy danych, tak, aby mozliwe byto gromadzenie danych o wszystkich
modelach NMR uzyskanych podczas eksperymentalnego okreslania struktury.
Umozliwiono réwniez bardziej efektywne wyszukiwanie matych fragmentéw
i motywow strukturalnych. Dane gromadzone w bazie zostaly wykorzystane m.in.
w eksperymentach obliczeniowych w pracach [P2], [P4] i [P6]. W pracach tych
wykorzystano metode wstecznego obliczania danych spektralnych na podstawie
informacji o modelu NMR-owskim czgsteczki, a uzyskane tak widma zostaty witgczone
do zbioru testowego i zbioru uczgcego.

Baza danych RNA FRABASE jest obecnie jednym z najpopularniejszych narzedzi
bioinformatycznych, szeroko wykorzystywanym w érodowisku naukowym. Swiadczy
o tym m.in. liczba uzytkownikow (400 tys. uzytkownikéw ze 150 krajow swiata), liczba
wizyt na stronie potgczona z aktywnym wykorzystaniem funkcji systemu (2 min sesji)
oraz dzienne obcigzenie systemu (860 sesji dziennie, co daje 1 nowa sesje na kazde
dwie minuty doby). taczna liczba cytowan obu publikacji o bazie RNA FRABASE
wynosi obecnie 50 (Web of Science). Dane te zebrano w dniu 10.03.2015.

Kontynuacja badan oraz wykorzystanie wynikéw

Badania zaprezentowane w punktach 3.2-3.5 staty sie zaczatkiem kolejnych
projektéw w tematyce modelowania i rozwigzywania problemdéw w bioinformatyce
strukturalnej czasteczek RNA. W ramach informatyczne] analizy zwigzane;
z eksperymentami NMR rozpoczeto badania parametréw katowych struktury RNA,
Opracowano katowa (trygonometryczng) reprezentacje struktury oraz transformacjg
modelu klasycznego (opartego na wspotrzednych atomowych) do tej reprezentacji
[A9]. Reprezentacje te wykorzystano do klastrowania zbioru wszystkich okreslonych
eksperymentalnie struktur nukleotyddw RNA oraz do zbudowania biblioteki
reprezentatywnych konformacji nukleotydowych [A18]. Zaproponowano metode
MCQ4Structures [A9] do pordwnywania trygonometrycznych modeli struktur RNA
i wykorzystano jg m.in. do oceny jakosci struktur przewidzianych komputerowo,
zgtoszonych w miedzynarodowym konkursie RNA Puzzles [A1l7]. Rozszerzajgc
spektrum mozliwosci w ocenie jakosci struktur iweryfikacji ich poprawnosci
zaprojektowano nowe narzedzie (RNApdbee) do ekstrakcji struktury drugorzedowe;j
RNA ze wspoétrzednych atomowych [Al11l]. RNApdbee jest obecnie jedynym
istniejacym narzedziem, ktdre potrafi wydobyé informacje o strukturach
drugorzedowych zawierajgcych pseudowezty wysokiego rzedu i poprawnie je
sklasyfikowad. Zaproponowano rowniez metode oceny jakosci struktur RNAlyzer
opartg na deskryptorach [A7]. Wykorzystujgc zasoby oraz wyszukiwarke bazy RNA
FRABASE zaprojektowano nowag metode przewidywania struktury tréjwymiarowej
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RNA i zaimplementowano jg w systemie RNAComposer [A6]. System wykorzystano
m.in. do przewidywania struktur ryboprzetgcznikdw, ktére - ze wzgledu na duzy
rozmiar - trudno jest ustali¢ za pomocg innych metod komputerowych [A13]. Modele
przewidziane przy wykorzystaniu metody RNAComposer braly réwniez udziat
w kolejnych edycjach konkursu RNA Puzzles, uzyskujac wysokie oceny asesorow,
zwlaszcza na tle innych modeli obliczanych metodami automatycznymi. Jedng
z ostatnich koncepcji badawczych byto potaczenie funkcjonalnosci systemoéw
RNAComposer i RNApdbee dla celu wyznaczania rozszerzonej struktury
drugorzedowe] czasteczek RNA zawierajacej petny opis wigzan kanonicznych
i niekanonicznych  [A19]. Obecnie RNAComposer jest najszybszg w  petni
zautomatyzowang metoda modelowania struktur RNA o wysokiej rozdzielczoéci.
O jego popularnoéci w $rodowisku naukowym $wiadcza statystyki uiycia (10 tys.
uzytkownikéw, 56 sesji dziennie) oraz liczba cytowarh (31). Ponadto, zaréwno
RNAComposer jak i RNA FRABASE sa wykorzystywane dla celéw edukacyjnych [A16],
a zajecia, w ramach ktérych studenci poznaja i ucza sie praktycznego wykorzystania
tych systeméw znajdujg sie w programach nauczania kilku uniwersytetéw i szkot
wyzszych w Polsce i na swiecie.

Wymienione w tym rozdziale metody i narzedzia, bedace kontynuacjg lub
rozszerzeniem przedstawianego osiggniecia naukowego, zostaty opublikowane
w pracach, ktérych petna lista przytoczona jest w sekeji 5 autoreferatu.

Podsumowanie

Badania zaprezentowane w niniejszej sekcji, wykorzystujagc metody informatyczne,
wnoszg istotny wktad w dziedzine bioinformatyki i biologii obliczeniowe] zwtaszcza
w zakresie poznawania struktur czasteczek RNA. Pozwalajg one na wykonywanie
eksperymentéw, ktére w warunkach laboratoryjnych bytyby kosztowne i miatyby
bardzo ograniczony zasieg (RNApdbee [A11], RNAComposer [A6]). Umozliwiajg
przetwarzanie danych eksperymentalnych, ktérych reczna analiza bytaby niemozliwa
dla duzych zbioréw danych jakimi coraz czesciej dysponuje eksperymentator (analiza
widm NMR [P1,P2,P4,P6], RNA FRABASE [P5,P7], MCQ4Structures [A9]). Utatwiaja
weryfikacje uzyskiwanych danych strukturalnych oraz oceng dziatania innych metod
bioinformatycznych (MCQ4Structures [A9], RNApdbee [A11], RNAlyzer [A7]).
Umozliwiaja gromadzenie informacji o strukturze oraz jej efektywne przeszukiwanie
(RNA FRABASE [P5,P7]). Wreszcie — wspomagaja edukacje w zakresie bioinformatyki
strukturalnej i biologii [A16). Z kolei reprezentacje grafowe zainspirowane
problemami biologicznymi wnosza nowy pierwiastek w dziedzing modelowania za
pomocy graféw i pozwalajg na rozwigzywanie zagadniefi majgcych Zrédto w innych
dziedzinach nauki i zycia (np. problemy transportu i logistyki} [P3]. Przenikanie sie
problematyki z tych dwdch réznych i dalekich od siebie dziedzin nauki istotnie
przyczynia sie do rozwoju ich obu.
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[5] Osiggniecia naukowo-badawcze ogdtem

Po uzyskaniu stopnia doktora {w 2005 roku) podjetam badania w dziedzinie informatyki,
w obszarze bioinformatyki, opracowujac metody wspomagajgce analize strukturalng RNA.
Wyniki moich badan zostaty opisane w publikacjach naukowych, ktérych petne zestawienie
uporzadkowane chronologicznie przedstawiam ponizej. W zestawieniu A podano wartosci
wspdtezynnika Impact Factor (IF) wedtug listy Journal Citation Reports (JCR) oraz punkty
MNiSW, w obu przypadkach zgodnie z rokiem publikacji. Zestawienie B zawiera liste prac
w czasopismach, ktére w roku publikacji nie znajdowaty sie w bazie Journal Citation Reports.

A. Publikacje w czasopismach znajdujgcych sie w bazie Journal Citation Reports

[1] R.W. Adamiak, J. Blazewicz, P. Formanowicz, Z. Gdaniec, M. Kasprzak, M. Popenda,
M. Szachniuk. An algorithm for an automatic NOE pathways analysis in 2D NMR spectra
of RNA duplexes, Journal of Computational Biology 11(1), 2004, 163-180 (doi:
10.1089/106652704773416948).

Impact Factor: 3,241
Punkty KBN: 21

[2] J. Blazewicz, M. Szachniuk, A. Wojtowicz. RNA tertiary structure determination: NOE
pathway construction by tabu search, Bioinformatics 21(10), 2005, 2356-2361 (doi:
10.1093/bioinformatics/bti351).

Impact Factor: 6,019
Punkty KBN: 21 przed uzyskaniem stopnia doktora T

po uzyskaniu stopnia doktora +

[3] M. Popenda, M. Blazewicz, M. Szachniuk, R.W. Adamiak. RNA FRABASE version 1.0:
an engine with a database to search for the three-dimensional fragments within RNA
structures, Nucleic Acids Research 36(1), 2008, D386-D391 (doi:10.1093/nar/gkm786).
Impact Factor: 6,878
Punkty MNiSW: 40

[4] M. Popenda, M. Szachniuk, M. Blazewicz, S. Wasik, E.K. Burke, J. Blazewicz,
R.W. Adamiak. RNA FRABASE 2.0: an advanced web-accessible database with the
capacity to search the three-dimensional fragments within RNA structures, BMC
Bioinformatics 11, 2010, 231 (doi:10.1186/1471-2105-11-231).

Impact Factor: 3,028
Punkty MNiSW: 35

[5] M. Radom, A. Rybarczyk, R. Kottmann, P. Formanowicz, M. Szachniuk, F.O. Gloeckner,
D. Rebholz-Schuhmann, J. Blazewicz. Poseidon: an information retrieval and extraction
system for metagenomic marine science, Ecological Informatics 12, 2012, 10-15
(doi:10.1016/j.ecoinf.2012.07.003).

Impact Factor: 1,961
Punkty MNISW: 20

strona 19



Zatgcznik 2

[6] M. Popenda, M. Szachniuk, M. Antczak, K.J. Purzycka, P. Lukasiak, N. Bartol, J. Blazewicz,
R.W. Adamiak. Automated 3D structure composition for large RNAs, Nucleic Acids
Research 40(14), 2012, e112 (doi:10.1093/nar/gks339).

Impact Factor: 8,278
Punkty MNiSW: 40

[7] P. Lukasiak, M. Antczak, T. Ratajczak, J.M. Bujnicki, M. Szachniuk, M. Popenda, R.W.
Adamiak, J. Blazewicz. RNAlyzer — novel approach for quality analysis of RNA structural
models, Nucleic Acids Research 41(12), 2013, 5978-90 (doi:10.1093/nar/gkt318).

Impact Factor: 8,808
Punkty MNiSW: 40

[8] M. Szachniuk, M. Malaczynski, E. Pesch, E.K. Burke, J. Blazewicz. MLP accompanied
beam search for the resonance assighment problem, Journal of Heuristics 19(3), 2013,
443-464 (doi:10.1007/510732-013-9220-3).

Impact Factor: 1,359
Punkty MNiSW: 35

[9] T. Zok, M, Popenda, M. Szachniuk. MCQ4Structures to compute similarity of molecule
structures, Central European Journal of Operations Research 22(3), 2014, 457-474
(doi:10,1007/s10100-013-0296-5).

Impact Factor: 0,787
Punkty MNiSW: 20

[10] M. Szachniuk, M.C. De Cola, G. Felici, J. Blazewicz. The Orderly Colored Longest Path
Problem - a survey of applications and new algorithms, RAIRO Operations Research
48(1), 2014, 25-51 (doi:10.1051/r0/2013046).

Impact Factor: 0,333
Punkty MNiSW: 15

[11] M. Antczak, T. Zok, M. Popenda, P. Lukasiak, R.W. Adamiak, J. Blazewicz, M. Szachniuk.
RNApdbee - a webserver to derive secondary structures from pdh files of knotted and
unknotted  RNAs, Nucleic Acids Research 42(W1), 2014, W368-W372
(d0i:10.1093/nar/gku330).

Impact Factor: 8,808
Punkty MNiSW: 40

[12] N. Szostak, F. Royo, A. Rybarczyk, M. Szachniuk, J. Blazewicz, A. del Sol, J.M. Falcon-
Perez. Sorting signal targeting mRNA into hepatic extracellular vesicles, RNA Biology
11(7), 2014, 836-844 (d0i:10.4161/rna.29305).

Impact Factor: 4,841
Punkty MNiSW: 35

[13]K.J. Purzycka, M. Popenda, M. Szachniuk, M. Antczak, P. Lukasiak, J. Blazewicz,
R.W. Adamiak. Automated 3D RNA structure prediction using the RNAComposer method
for riboswitches, in Shi-Jie Chen, Donald H. Burke-Aguero (eds.) Methods in Enzymology:
Computational Methods for Understanding Riboswitches 553, Elsevier, 2014, 3-34 (doi:
10.1016/hs.mie.2014.10.050). Rozdziat na zaproszenie.

Impact Factor: 2,194
Punkty MNiSW: 20
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[14) M. Szachniuk, M.C. De Cola, G. Felici, D. de Werra, J. Blazewicz. Optimal pathway
reconstruction on 3D NMR maps, Discrete Applied Mathematics 182, 2015, 134-149
(doi;10.1016/j.dam.2014.04.010).

Impact Factor: 0,677
Punkty MNiSW: 25

[15] M. Szachniuk. Assigning NMR Spectra of Irregular RNAs by Heuristic Algorithms, Bulletin
of the Polish Academy of Sciences Technical Sciences 63(1), 2015, w druku.
Impact Factor: 1,000
Punkty MNiSW: 25

[16] M. Biesiada, K.J. Purzycka, M. Szachniuk, J. Blazewicz, R.W. Adamiak. Automated RNA 3D
structure prediction with RNAComposer: guidance for molecular biologists, in Doug
Turner, David Mathews (eds.) Methods in Molecular Biology: RNA Structure
Determination, Springer, Humana Press, 2015, w druku. Rozdziat na zaproszenie.

Impact Factor: 1,290
Punkty MNiSW: -

[17]Z. Miao, R.W. Adamiak, M.-F. Blanchet, M. Boniecki, J.M. Bujnicki, S.-J. Chen, C. Cheng,
G. Chojnowski4, F.-C. Chou, P. Cordero, J.A. Cruz, A, Ferre-D'Amare, R. Das, F. Ding, N.V,
Dokholyan, S. Dunin-Horkawicz, W. Kladwang, A. Krokhotin, G. Lach, M. Magnus, F.
Major, T.H. Mann, B. Masquida, D. Matelska, M. Meyer, A. Peselis, M. Popenda, K.J.
Purzycka, A. Serganov, J. Stasiewicz, M. Szachniuk, A. Tandon, S. Tian, J. Wang, Y. Xiao, X.
Xu, J. Zhang, P. Zhao, T. Zok, E. Westhof. RNA-Puzzles Round II: Assessment of RNA
structure prediction programs applied to three large RNA structures, RNA, 2015,
w druku.

Impact Factor: 5,088
Punkty MNISW: 35

manuskrypty zgtoszone do druku |

[18]T. Zok, M. Antczak, M. Riedel, D. Nebel, T. Villmann, P. Lukasiak, J. Blazewicz,
M. Szachniuk. Building the library of RNA 3D nucleotide conformations using clustering
approach, zgtoszony do druku w International Journal of Applied Mathematics and
Computer Science.

[19] A. Rybarczyk, N. Szostak, M. Antczak, T. Zok, M. Popenda, R.W. Adamiak, J. Blazewicz,
M. Szachniuk. New in silico approach to assess RNA secondary structures with non-
canonical base pairs, zgtoszony do druku w BMC Bioinformatics.

B. Pozostate publikacje (niewymienione w punkcie A)

[1] M. Szachniuk, R.W. Adamiak, P. Formanowicz, Z. Gdaniec, M. Kasprzak, M. Popenda,
J. Blazewicz. A combinatorial analysis of 2D NMR spectra of RNA duplexes, Currents in
Computational Molecular Biology, 2003, 345-346.

[2] 1. Blazewicz, M. Szachniuk, A. Wojtowicz. Evolutionary algorithm for a reconstruction of
NOE paths in NMR spectra of RNA chains, Bulletin of the Polish Academy of Sciences.
Technical Sciences 52(3), 2004, 221-230.
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[3] J. Blazewicz, M. Szachniuk, A. Wojtowicz. Evolutionary approach to NOE paths
assignment in RNA structure elucidation, Proceedings of the 2004 IEEE Symposium on
Computational Intelligence in Bioinformatics and Computational Biology, 2004, 206-213.

[4] M. Szachniuk, L. Popenda, Z. Gdaniec, R.W. Adamiak, J. Blazewicz. NMR analysis of RNA
bulged structures: tabu search application in NOE signal assignment, Proceedings of the
2005 IEEE Symposium on Computational Intelligence in Bioinformatics and
Computational Biology, 2005, 175-178.

AN
 przed uzyskaniem stopnia doktora |

po uzyskaniu stopnia doktora $

[5] W. Paczkowski, M. Milawski, L. Popenda, M. Szachniuk. A new tool for fundamental
analysis of NMR spectra, TU Clausthal Technical Report Series Ifl-07-03, 2007, 8-11.

[6] M. Szachniuk, M. Popenda, L. Popenda. Strategies of signal assignment in NMR spectra
of RNAs with different structural motifs, TU Clausthal Technical Report Series 1fl-07-03,
2007, 12-14.

[7] M. Blazewicz, M. Popenda, R.W. Adamiak, M. Szachniuk. Project of RNA fragments
database, TU Clausthal Technical Report Series 1fl-07-03, 2007, 25-27.

[8] M. Szachniuk, M. Popenda, S. Klemczak, J. Blazewicz. An analysis of three-dimensional
NMR spectra in RNA structure determination process, Research report RA-001/2007,
2007, Poznan Supercomputing and Networking Center.

[9] M. Szachniuk, M. Blazewicz, M. Popenda, R.W. Adamiak. On the design of RNA
fragments structural database, RECOMB'08 poster book, 2008, 18-19.

[10] M. Szachniuk, M. Popenda, L. Popenda, J. Blazewicz. Constructing transfer pathways in
multidimensional NMR spectra of RNAs, RECOMB'08 poster book, 2008, 62-63.

[11] M. Szachniuk, M. Radom, A. Rybarczyk, P. Formanowicz, J. Blazewicz. From document
processing to an identification of marine microorganisms' habitat specificity, TU
Clausthal Technical Report Series 1fI-08-03, 2008, 61-63.

[12]J. Blazewicz, R.W. Adamiak, P. Lukasiak, M. Popenda, M. Szachniuk, M. Antczak, G. Palik.
3D-RNA-Pred: an automatic building of the three-dimensional RNA structures, TU
Clausthal Technical Report Series If1-08-03, 2008, 45-48.

[13]T. Zok, M. Popenda, M. Szachniuk. Comparison of RNA structures - concepts and
measures, TU Clausthal Technical Report Series Ifl-08-03, 2008, 42-44.

[14]) M. Szachniuk, M. Popenda, L. Popenda. Graphs in NMR analysis of RNAs, TU Clausthal
Technical Report Series 1fI-09-12, 2009, 52-59.

[15] M. Szachniuk, M. Popenda, R.W. Adamiak, J. Blazewicz. An assignment walk through 3D
NMR spectrum, Proceedings of the 2009 IEEE Symposium on Computational Intelligence
in Bioinformatics and Computational Biology, 2009, 215-219.

[16]M. Radom, R. Kottmann, A. Rybarczyk, P. Formanowicz, M. Szachniuk, F.O. Gloeckner,
J. Blazewicz. Cerberus: a new information retrieval tool for marine metagenomics,
Foundations of Computing and Decision Sciences 35(2), 2010, 107-126.
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[17]T. Zok, M. Szachniuk, M. Antczak. Comparison of RNA structures in torsional angle space,
Machine Learning Reports 01/2011, 2011, 14-18.

[18] M. Szachniuk, M. Popenda, M. Antczak, K.J. Purzycka, P. Lukasiak, J. Blazewicz, R.W.
Adamiak. RNAComposer: the art of composing RNA structures, Machine Learning
Reports 01/2011, 2011, 26-29.

[19] M. De Cola, G. Felici, M. Szachniuk. The Orderly Colored Longest Path Problem, CNR-IAS/
Technical Report 29/2012, 2012.

[20] M. Szachniuk, J. Sarzynska, J. Blazewicz. Turning data into folds using RNAComposer, AlP
Conference Proceedings 1559(1), 2013, 353-354.

W ramach prowadzonych badar uczestniczytam w tworzeniu narzedzi bioinformatycznych,
ktére obecnie sg udostepnione spotecznosci naukowej i szeroko przez nig wykorzystywane.,
W badaniach, w ktérych efekcie powstaty w/w narzedzia petnitam role projektanta,
konsultanta naukowego, analityka lub kierownika projektu. Cze$¢ publikacji z wykazéw A, B
przedstawia te narzedzia oraz/lub pokazuje wyniki badan uzyskane z ich wykorzystaniem.
Zestawienie C przedstawia liste wspdttworzonych przeze mnie narzedzi bioinformatycznych
wraz z informacjg o ich dostepnosci, statystykach uzycia i publikacji.

C. Narzedzia bioinformatyczne

[1] RNA FRABASE —baza danych i wyszukiwarka fragmentow strukturalnych czgsteczek RNA
URL: http://rnafrabase.cs.put.poznan.pl
Publikacje: NAR 2008, BMC Bioinformatics 2010.
Liczba odwiedzin (na dzier 10.03.2015): 2 706 385

[2] RNAComposer —automatyczny system do przewidywania struktury trzeciorzedowej RNA
URL(1): http://rnacomposer.cs.put.poznan.pl
URL(2): http://rnacomposer.ibch.poznan.pl
Publikacje: NAR 2012, MIE 2014, MIMB 2015.
Liczba odwiedzin (sumarycznie na dziert 10.03.2015): 97 042

[3] RNApdbee — system do obliczania struktury drugorzedowej RNA na podstawie
wspdtrzednych atomowych, wraz klasyfikacjg wigzan kanonicznych i niekanonicznych
oraz identyfikacja i klasyfikacjg pseudoweztéw
URL: http://rnapdbee.cs.put.poznan.pl
Publikacje: NAR 2014, BMC Bioinformatics (zgtoszona).

Liczba odwiedzin (na dzien 10.03.2015): 1 540
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RNAlyzer — system oceny jakosci modeli strukturalnych RNA
URL(1): http://rnalyzer.cs.put.poznan.pl

URL(2): http://rnassess.cs.put.poznan.pl

Publikacje: NAR 2013, NAR (zgtoszona).

Liczba odwiedzin: brak danych

MCQ4Structures — program do poréwnywania trzeciorzedowych struktur RNA
w przestrzeni katdw torsyjnych (aplikacja autonomiczna)

URL: http://bio.cs.put.poznan.pl/programs/519227ba9dfb896927000001

Publikacje: CEJOR 2014, RNA 2015 (w druku).

Liczba odwiedzin: brak danych

BS-MLP — program do wyznaczania $ciezek NOE na dwuwymiarowych widmach NMR
czasteczek RNA (aplikacja autonomiczna)

URL: http://www.cs.put.poznan.pl/mszachniuk/bsmlp.zip

Publikacje: JHEU 2013, Bull Pol Acad Sci 2015 (w druku).

Liczba odwiedzin: brak danych

Wskazniki naukometryczne

Liczba wszystkich publikacji w czasopismach z bazy JCR: 19, w tym 17 wydanych po
uzyskaniu stopnia doktora, wiaczajagc w to publikacje w czasopismach z wysokim IF
(Nucleic Acids Research, BMC Bioinformatics, RNA Biology) oraz 2 rozdzialy na
zaproszenie (Methods in Enzymology, Methods in Molecular Biology).

Liczba publikacji wedtug Web of Science: 17, w tym 14 wydanych po uzyskaniu stopnia
doktora (nie zarejestrowano publikacji najnowszych; zarejestrowano 4 publikacje
w materiatach konferencyjnych, ktére nie widnieja w bazie JCR — sg to publikacje nr [3],
[4], [15] i [20] z zestawienia B).

Sumaryczny IF wszystkich publikacji: 64,59

Sumaryczna punktacja MNiSW i KBN wszystkich publikacji: 467

Sumaryczny IF publikacji wydanych po uzyskaniu stopnia doktora: 55,33

Sumaryczna punktacja MNiSW publikacji wydanych po uzyskaniu stopnia doktora: 425
Sumaryczna liczba cytowar (wg Web of Science): 117

Liczba cytowari z pominigciem cytowan wtasnych (wg Web of Science): 81

Indeks Hirscha (wg Web of Science): 6

Powyisze dane zebrano w dniu 10.03.2015.

strona 24



Zatgcznik 2

[7] Dorobek dydaktyczny

Poczawszy od roku akademickiego 1999/2000 prowadze zajecia na Politechnice Poznanskiej.
W latach 1999-2005 byly to zajecia laboratoryjne z przedmiotu "Wprowadzenie do
programowania" dla studentdw dziennych | roku, na | stopniu kierunku Informatyka (Wydziat
Elektryczny oraz Wydziat Informatyki i Zarzadzania Politechniki Poznanskiej). Liczba
studentéw / semestr: 60. Liczba godzin lekcyjnych: 90, w tym 60 godzin stanowity zajecia
prowadzone w jezyku polskim, a 30 godzin — zajecia w jezyku angielskim.

Od roku 2005 prowadze zajecia praktyczne z modelowania i programowania
algorytmdéw, w ramach przedmiotu "Algorytmy i struktury danych". Przedmiot prowadzony
jest dla studentéw dziennych | roku, na | stopniu kierunku Informatyka (Wydziat Informatyki
Politechniki Poznanskiej) oraz na | stopniu makrokierunku Bioinformatyka (Wydziat
Informatyki Politechniki Poznanskiej i Wydziat Biologii Uniwersytetu im. Adama Mickiewicza
w Poznaniu). Liczba studentdw / semestr: 60. Liczba godzin lekcyjnych: 120.

W roku akademickim 2006/2007 zaczetam prowadzi¢ zajecia praktyczne w ramach
przedmiotu "Projekt zespotowy", dla studentéw dziennych Il roku, na | stopniu kierunku
Informatyka (Wydziat Informatyki Politechniki Poznariskiej). Liczba studentéw: 12-16. Liczba
godzin lekcyjnych: 15.

W latach 2010-2012 prowadzitam cykl autorskich wyktadéw w ramach przedmiotu
"Podstawy bioinformatyki" dla studentéw dziennych | roku Bioinformatyki, na | stopniu
makrokierunku Bioinformatyka (Wydziat Informatyki Politechniki Poznanskiej i Wydziat
Biologii Uniwersytetu im. Adama Mickiewicza w Poznaniu). Liczba studentéw: 30. Liczba
godzin lekcyjnych: 15.

Poczawszy od roku akademickiego 2011/2012 wyktadam przedmiot "Bioinformatyka
strukturalna" dla studentdw dziennych | roku, na Il stopniu makrokierunku Bioinformatyka
(Wydziat Informatyki Politechniki Poznariskiej i Wydziat Biologii Uniwersytetu im. Adama
Mickiewicza w Poznaniu). Jest to przedmiot autorski, podczas ktérego zapoznaje studentéw
z aktualnymi problemami w dziedzinie badania struktur czasteczek biologicznych oraz
przedstawiam mozliwe rozwigzania tych probleméw metodami bioinformatycznymi. Liczba
studentow: 20. Liczba godzin lekeyjnych: 15.

Od 2002 roku sprawuje opieke nad pracami magisterskimi i inzynierskimi
wykonywanymi przez studentéw kierunku Informatyka na Wydziale Informatyki (wczeséniej:
Wydziale Informatyki i Zarzadzania) Politechniki Poznariskiej, natomiast od roku 2012 —
réwniez nad pracami licencjackimi i magisterskimi wykonywanymi przez studentow
makrokierunku Bioinformatyka (Wydziat Informatyki Politechniki Poznanskiej i Wydziat
Biologii Uniwersytetu im. Adama Mickiewicza w Poznaniu). W tym czasie zaproponowatam
29 tematdéw prac dyplomowych, w tym 20 tematdéw prac magisterskich, 6 tematéw prac
inzynierskich oraz 3 tematy prac licencjackich. W ok. potowie tych prac petnitam rolg
promotora, a w pozostatych — role opiekuna pracy i promotora pomocniczego. 24 sposrod
w/w prac dyplomowych zostato przedstawionych iobronionych na Wydziale Informatyki
i Zarzadzania lub na Wydziale Informatyki Politechniki Poznariskiej. 5 prac dyplomowych jest
w toku, a ich obrona planowana jest na sesje letnig biezgcego roku akademickiego. Ponizej
przedstawiam liste tematéw wraz z autorami i rokiem obrony (dla prac ukoficzonych):
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A. Prace dyplomowe magisterskie

[1] A. Wdjtowicz (2003) Kombinatoryczna analiza wynikéw eksperymentu NMR.

[2] S. Klemczak (2005) Trzeciorzedowa struktura RNA - problematyka informatyczna.

[3] t. Koécirski (2006) Analiza algorytmiczna NMR-owskich widm taricuchdw proteinowych.

[4] M. Btazewicz (2008) Wyszukiwarka fragmentéw RNA - projekt i implementacja.

[5] W. Paczkowski (2008) Baza drugorzedowych struktur czasteczek RNA.

[6] M. Mitawski (2008) Algorytmy wspomagajace rozwigzywanie i wyszukiwanie struktur
RNA.

[7] M. Mataczyriski (2009) Konstruowanie $ciezek transferowych na widmach NMR.

[8] N. Bartol (2010) RNAComposer: budowanie przestrzennej struktury RNA.

[9] A. Starikiewicz (2010) RNACompare: narzedzie do poréwnywania struktur RNA.

[10]T. Zok (2011) Nowa metoda poréwnywania struktur molekularnych.

[11]S. Kaczmarek (2011) Algorytmy modelowania struktury RNA na GPU.

[12]S. Bosy (2011) Repozytorium elementéw strukturalnych kwaséw nukleinowych - projekt
i implementacja.

[13] P. Mulczyriski (2011) Statystyka elementdw strukturalnych RNA.

[14]J. Porzuczek (2012) Bakteryjne sRNA w mikrobiomie cztowieka - bioinformatyczna
analiza danych.

[15] K. Janas (2012) Wizualizacja struktury drugorzedowej RNA na ekranie dotykowym.

[16] M. Szewczyk (2012) Wysoko-przepustowa statystyczna analiza parametrow struktur
biatkowych.

[17]T. Tokarek (-) Bioserwer: administracja systemem i wizualizacja danych.

[18] M. Magowski (-) Animowany tutorial: narzedzia analizy strukturalnej RNA.

[19]J. Kowalska (-) Identyfikacja wzorcéw strukturalnych w roslinnym mikro-RNA .

[20] K. Rybicka (-) Bioinformatyczna analiza sekwencji i struktur mikro-RNA.

B. Prace dyplomowe inzynierskie

[21] M. Mitawski, W. Paczkowski (2007) Automatyczna analiza widm NMR czgsteczek RNA.

[22]+. Chojnacki, P. Kiec, G. Skibiriski, D. Zieliriski (2008) NMR-corner: Internetowa platforma
do obliczert NMR-owskich.

[23]N. Bartol, G. Kaczmarek, A. Starikiewicz, J. Staszak (2009) Baza danych fragmentow RNA.

[24]T. Zok (2010) Poréwnywanie i taczenie fragmentéw RNA.

[25]S. Bosy, K. Klukowski, P. Mulczyriski, R. Szulc (2010) RNAComposer: baza danych i system
obstugi uzytkownikéw hurtowych.

[26] M. Jackowski, S. Szatata, M. Szewczyk, T. Tokarek (2011) Serwer narzedzi
bioinformatycznych.

C. Prace dyplomowe licencjackie

[27] M. Przybyta (2013) tamigtéwki strukturalne w Swiecie RNA.
[28] ). Kowalska (2013) RNA w szklanej kuli, czyli o przewidywaniu struktur.
[29] W. Tomyélak (-) Tydzien z zycia bazy struktur RNA — projekt edukacyjny.
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Wiele sposréd wymienionych wyzej prac dyplomowych zostato wyrdinionych na
Politechnice Poznarskiej (prace nr [1), [4], [5], (7], [8], [10], [16], [24] - obrony
z wyréinieniem). Dwie prace magisterskie, ktérych bytam promotorem otrzymaly
wyrdznienia w Konkursie na Najlepsza Prace Magisterskq z Bioinformatyki organizowanym
przez Polskie Towarzystwo Bioinformatyczne. Byly to: praca magisterska [4] autorstwa
Marka Btazewicza (wyrdznienie w roku 2009) oraz praca magisterska [10] autorstwa
Tomasza Zoka (wyrdznienie w roku 2012). W roku 2013, w kolejnej edycji tego samego
konkursu przyznano wyrdznienie pracy magisterskiej [16] autorstwa Marka Szewczyka, ktérej
bytam opiekunem. Dwie wydane przeze mnie prace magisterskie (nr [14], [16]) zostaly
zrealizowane w ramach wspétpracy naukowej z Uniwersytetem w Luksemburgu.

Badania prowadzone w ramach prac dyplomowych nr [1], [2], [4], [7], [10], [15] i [28]
byly prezentowane na seminariach oraz krajowych imigdzynarodowych konferencjach
naukowych, m.in. na CIBCB: IEEE Symposium on Computational Intelligence in Bioinformatics
and Computational Biology (USA 2004, 2005, 2009), ICOLE'07: Bioinformatics, Operations
Research and Machine Learning - Recent Trends and Developments (Austria 2007, 2011),
EURO: European Congress on Operational Research (Czechy 2007), RECOMB: Annual
International Conference on Research in Computational Molecular Biology (Singapur 2008),
Multi-Pole Approach to Structural Biology Conference (Warszawa 2011), Sympozjum
Polskiego Towarzystwa Bioinformatycznego (Gdarisk 2012), Bioinformatics'13 (Torur 2013).

Wyniki badani przedstawionych w pracach magisterskich nr [1], (4], [7], [8] i [10] staty
sie elementami publikacji w Bioinformatics, Nucleic Acids Research, Journal of Heuristics
oraz Central European Journal of Operations Research, ktére sg wiodacymi czasopismami
z dziedziny bioinformatyki, biologii i badan operacyjnych.

[8] Popularyzacja nauki

Wyniki swoich badan wielokrotnie (96 razy) prezentowatam na konferencjach i seminariach
naukowych w kraju i zagranica. Po uzyskaniu stopnia doktora (od 2006 roku) przygotowatam
i przedstawitam 72 referaty ustne i 24 prezentacje plakatowe, w tym (stan na 10.03.2015):

e 5 wykladéw na zaproszenie, na miedzynarodowych konferencjach i seminariach
naukowych (EurOPT, BIT, MultiPole, seminarium na UW, seminarium na UMK),

e 41 wyktaddw na miedzynarodowych konferencjach zagranicznych (m.in. EURO,
INFORMS, MultiPole, CBBM, ICOLE, EurOPT, IEEE CIBCB, ECCO, GO, AIRO, META, ORP3),

o 11 wyktadéw na miedzynarodowych konferencjach organizowanych w Polsce (m.in. BIT,
CBBM, COMBI, EURASNET, PTBI),

o 8 prezentacji plakatowych na miedzynarodowych konferencjach zagranicznych (m.in.
RECOMB, ECCB, Bioinformatics, BIOTECHNO, CMLS),

e 16 prezentacji plakatowych na miedzynarodowych konferencjach organizowanych
w Polsce (m.in. BIOCONNECT, BIT),

o 2 wykiady na seminariach w zagranicznych osrodkach naukowych,

o 13 wyktaddw na seminariach w krajowych osrodkach naukowych.
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[9] Wspdtpraca naukowa, udziat w projektach badawczych, dziatalno$¢ organizacyjna

W ramach prowadzonych przeze mnie badari wspétpracuje z naukowcami z innych jednostek
i oérodkéw badawczych w kraju i zagranica. Cze$¢ badan zakonczyta sige wspdlnymi
publikacjami, czeé¢ byta przedmiotem zdari realizowanych w ramach migdzynarodowych
projektéw badawczych. Wynikiem wspétpracy jest rowniez udziat w organizacji konferencii,
komitetach redakcyjnych, recenzowanie manuskryptéw i projektéw badawczych, itp.
W ponizszych zestawieniach przedstawiam wyniki tej wspétpracy, skupiajac sig na okresie po
uzyskaniu stopnia doktora.

A. Udziat w finansowanych projektach badawczych

[1] Informatyczne aspekty analizy strukturalnej biomolekut, grant 3T11F00227, 2004-2007,
wykonawca.

[2] Srodowisko i metagenomy — bioinformatyczny system do odkrywania i przypisywania
funkcji do wzorcéw genomowych uwarunkowanych Srodowiskowo, Projekt europejski
FP6 METAFUNCTIONS, 2005-2008, wykonawca i kierownik zadania.

[3] Racjonalne projektowanie oraz standaryzowana ewaluacja nowych szczepionek
genetycznych, Projekt europejski FP6 COMPUVAC, 2005-2009, wykonawca.

[4] Optymalizacjia w bioinformatyce, Projekt europejski FP6 BIOPTRAIN, 2005-2009,
kierownik zadania.

[5] Pierwszorzedowa i przestrzenna struktura kwaséw nukleinowych i biatek - analiza
i algorytmy, grant NN519314635, 2008-2011, wykonawca.

[6] Zaawansowane algorytmy bioinformatyczne w biologii molekularnej, PAN-CNR Joint
Research Project, 2010-2012, wykonawca.

[7] Rozwdj Infrastruktury Europejskiego Centrum Bioinformatyki i Genomiki, grant
POIG.02.02-30-009/09, 2010-2012, wykonawca.

[8] Informatyczne modele i metody w biologii komdrkowej, grant 2012/05/B/ST6/03026,
2013-2015, gtowny wykonawca.

[9] Automatyczne, wysokoprzepustowe modelowanie struktur przestrzennych RNA.
Integrowanie informatyki z eksperymentem  biochemicznym, grant Maestro
2012/06/A/ST6/00384, 2013-2015, wykonawca.

B. Wspdétpraca w ramach badar naukowych niefinansowanych

[1] Wspdtpraca w zakresie analizy ztozonosci obliczeniowej probleméw biologicznych. Prof.
Dominique de Werra, Ecole Polytechnique Federale de Lausanne, Lausanne, Szwajcaria.

[2] Zastosowania algorytméw klastrowania w bioinformatyce strukturalnej. Prof. Thomas
Villmann, University of Applied Science, Mittweida, Niemcy.

[3] Analiza wtasciwoéci algorytméw doktadnych i przyblizonych. Prof. Erwin Pesch,
University of Siegen, Siegen, Niemcy.
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[4] Optymalizacja proceséw obliczeniowych w sieciach przeptywowych. Dr Giovanni Felici,
Institute of Systems Analysis and Computer Science "A. Ruberti", National Research
Council, Rzym, Wtochy.

[5] Eksperymenty laboratoryjne w badaniach egzosomu. Dr Juan M. Falcon-Perez, Bizkaia
Technology Park, Bizkaia, Hiszpania.

C. Udziat w komitetach organizacyjnych i programowych konferencji, organizacja sesji

[1] Przewodniczaca Komitetu Organizacyjnego konferencji IV EURO WG Conference on
Operational Research in Computational Biology, Bioinformatics and Medicine, Poznan-
Biedrusko, 26-28.06.2014.

[2] Cztonek Komitetu Organizacyjnego 5 konferencji krajowych i miedzynarodowych (VI
Sympozjum PTBI 2013, CBBM 2012, | Polish-Italian Workshop on Bioinformatics 2010, II
Sympozjum PTBI 2009, COMBI 2007).

[3] Cztonek Komitetu Programowego 8 konferencji miedzynarodowych (CBBM 2014, PRIB
20132014, CIBB 2013, IEEE CIBCB 2007, 2008 i 2013, CEC 2009).

[4] Organizator strumieni i sesji tematycznych na 9 konferencjach miedzynarodowych
(EURO 2009, 2010, 2012, 2013 i 2015, ECCO 2011 2012, IFORS 2011, EurOPT 2008).

[5] Przewodniczgca sesji na 16 konferencjach miedzynarodowych (GO 2014, V Sympozjum
PTBI 2012, IFORS 2011, CBBM 2008 i 2014, EURO 2009 i 2010, EurOPT 2008, COMBI
2007, ICOLE 2007, 2008, 2010, 2011, 2012, 2013 i 2014).

D. Udziat w komitetach redakcyjnych czasopism

Edytor specjalnego wydania RAIRO-Operations Research: Operations Research in
Computational Biology, Bioinformatics and Medicine (2015).

E. Recenzowanie publikacji, prac konkursowych i projektoéw badawczych

[1] Recenzent dla 5 miedzynarodowych czasopism z dziedziny bioinformatyki, informatyki
oraz biologii obliczeniowej: Nucleic Acids Research (7 recenzji), Central European Journal
of Operations Research (2 recenzje), JOCTA - An International Journal of Optimization
and Control: Theories and Applications (1 recenzja), Source Code for Biology and
Medicine (2 recenzje), TOP — Journal of the Spanish Society of Statistics and Operations
Research (1 recenzja).

[2] Recenzent dla 11 konferencji miedzynarodowych: PRIB 2014, CIBB 2013, PRIB 2013, CEC
2011, CEC 2010, IEEE CIBCB 2010, IEEE CIBCB 2009, EurOPT 2008, PRIB 2007, CEC 2007,
CEC 2006 (sumarycznie 23 recenzje).

[3] Recenzent 2 wnioskdw NSF (National Science Foundation, USA): "Pattern Look-Up: RNA
Search Engine Case Study" (A. Arslan, 2011), "BIGDATA: Collaborative Research: An RNA
Comprehensive Database and Analysis Infrastructure” (R.R. Gutell, A. Arslan, 2012).

[4] Recenzent w Konkursie Polskiego Towarzystwa Bioinformatycznego na Najlepszg Prace
Magisterska z Bioinformatyki (1 recenzja).
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F. Staze i wizyty naukowe

[1]

(2]

2011, 2013. The Commonwealth Scientific and Industrial Research Organisation (CSIRO),
Clayton, Australia. 2 wizyty naukowe (tacznie na okres 3 tygodni).

2010-2012. Institute of Systems Analysis and Computer Science "A. Ruberti", National
Research Council, Rzym, Wtochy. 3 wizyty naukowe (tgcznie na okres 3 tygodni).

G. Cztonkostwo w organizacjach i towarzystwach naukowych

[1]
[2]
3]

[4]

[5]
6]

Polskie Towarzystwo Bioinformatyczne. Cztonek zatozyciel (od 2008r.).
Polskie Towarzystwo Bioinformatyczne. Wiceprezes (od 2011r., obecnie Il kadencja).

EURO Working Group on Operational Research in Computational Biology, Bioinformatics
and Medicine. Cztonek zatozyciel (od 2006r.).

EURO Working Group on Operational Research in Computational Biology, Bioinformatics
and Medicine. Cztonek Zarzadu (od 2009r.).

IEEE Computational Intelligence Society. Cztonek (2005-2007).
IEEE Women in Engineering. Cztonek (2005-2007).

[10] Nagrody i wyrdznienia

(1]

2]

[3]

[4]

[5]

(6]

(7]

Nagroda Asocjacji Europejskich Towarzystw Badari Operacyjnych (EURO) za Najlepsza
Rozprawe Doktorskg w Europie w dziedzinie badan operacyjnych (2006).

Nagroda JM Rektora Politechniki Poznanskiej za wyrdziniajgcg sie rozprawe doktorska
(2006).

Nagroda Rady Naukowej Instytutu Chemii Bioorganicznej PAN w Poznaniu za najlepszg
prace eksperymentalng roku — RNA FRABASE (2009).

Nagroda Rady Naukowej Instytutu Chemii Bioorganicznej PAN w Poznaniu za najlepszg
prace eksperymentalng roku — RNAComposer (2013).

Wyrdzinienie w Konkursie Polskiego Towarzystwa Bioinformatycznego na Najlepsza
Prace Magisterskg przyznane za pisang pod moim kierunkiem prace Marka Btazewicza
pt. "Wyszukiwarka fragmentéw RNA — projekt i implementacja" (2009).

Wyrdznienie w Konkursie Polskiego Towarzystwa Bioinformatycznego na Najlepsza
Prace Magisterska przyznane za pisang pod moim kierunkiem prace Tomasz Zoka pt.
"Nowa metoda poréwnywania struktur molekularnych" (2012).

Wyrdznienie w Konkursie Polskiego Towarzystwa Bioinformatycznego na Najlepszg
Prace Magisterskg przyznane za pisang pod mojg opieka (wspdtpromotor) prace Marka
Szewczyka pt. "Wysoko-przepustowa statystyczna analiza parametréw struktur
biatkowych" (2013).
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(aro- / L) L&Lul AXA
(podpis)
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