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Streszczenie

Dynamiczny rozwdj metod uczenia maszynowego stwarza nowe mozliwosci w zakresie modelowania zlozonych
zjawisk biologicznych i klinicznych. Celem niniejszej rozprawy doktorskiej byta ocena przydatnosci sztucznych sieci
neuronowych typu perceptron wielowarstwowy w modelowaniu probleméw medycznych dwojakiej natury —
aktywnosci przeciwdrobnoustrojowej zwigzkow imidazoliowych oraz w predykcji wznowy raka ptuca na podstawie
danych klinicznych. Rozprawa obejmuje trzy powigzane tematycznie publikacje, prezentujace rozwdj metodologiczny
od klasyfikacji binarnej, poprzez regresje wielowymiarowa, az do modelowania klinicznego.

W pierwszej z prezentowanych prac opracowano model perceptronu wielowarstwowego, wspartego metoda drzew
decyzyjnych oraz analiza sktadowych gltéwnych, celem klasyfikacji aktywnos$ci przeciwdrobnoustrojowej 140 nowo
syntetyzowanych pochodnych imidazoliowych wobec Klebsiella pneumoniae. Na podstawie deskryptorow
molekularnych opisujacych czasteczki zbudowano model umozliwiajacy skuteczne rozréznienie zwigzkéw aktywnych
i nieaktywnych, co potwierdzity wysokie warto$ci miar klasyfikacyjnych.

Drugie badanie dotyczylo predykcji warto§ci minimalnego ste¢zenia hamujacego dla 126 pochodnych
imidazoliowych wobec Staphylococcus aureus oraz Candida albicans. Zastosowano podej$cie hybrydowe obejmujace
selekcje predyktorow z wykorzystaniem drzew decyzyjnych, redukcj¢ wymiarowosci metoda analizy glownych
sktadowych oraz modelowanie przy uzyciu perceptronu wielowarstwowego. Model umozliwit jednoczesng predykcje
warto$ci InMIC dla obu drobnoustrojow jednocze$nie, potwierdzajac skuteczno$é integracji algorytmow uczenia
maszynowego rowniez w ztozonych problemach natury regresyjne;j.

Trzecia praca obejmowala retrospektywnag analize danych klinicznych 2296 pacjentéw zrakiem pluca
hospitalizowanych w latach 2012-2017. Opracowany model perceptronu wielowarstwowego uczony byt dwuetapowo
z wykorzystaniem algorytmu wstecznej propagacji bledéw oraz gradientéw sprzezonych. Model osiagnat wysoka
swoistos¢ i pozwolil zidentyfikowaé najwazniejsze czynniki predykcyjne wznowy, jednak jego czuto$¢ oceniono jako
umiarkowana.

Uzyskane w pracy wyniki potwierdzaja, ze sztuczne sieci neuronowe stanowig skuteczne narzedzie modelowania
zarowno danych chemometrycznych, jak i danych klinicznych, mogac wspiera¢ projektowanie nowych zwigzkow

biologicznie aktywnych oraz proces podejmowania decyzji medycznych.
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