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Problematyka naukowa oraz przedmiot rozprawy

Procesy reakcji-adwekcji-dyfuzji stanowig fundament wielu zjawisk fizycznych, chemicznych i
biologicznych. Zrozumienie dynamiki tych procesow wymaga zaawansowanego modelowania
matematycznego oraz efektywnych algorytméw numerycznych, ktére pozwolg na precyzyjne
przewidywanie i analize¢ ich przebiegu. Rozwoj metod obliczeniowych w tym obszarze ma kluczowe
znaczenie zarowno dla badan teoretycznych, jak 1 zastosowan praktycznych, m.in. w inzynierii
materialowej, medycynie oraz bezpieczenstwie publicznym. Wykorzystanie algorytmow numerycznych
pozwala nie tylko na symulacj¢ i analiz¢ zjawisk trudnych do zbadania w warunkach eksperymentalnych,
ale rowniez docelowo na optymalizacj¢ procesow technologicznych oraz przewidywanie ich
dtugofalowych skutkow.

W recenzowanej pracy podjeto si¢ opracowania nowych schematéw obliczeniowych dla wybranych
uktadow reakcji-adwekcji-dyfuzji. Skupiono si¢ na trzech kluczowych zagadnieniach: modelowaniu
procesu powstawania wzorcow Lieseganga - zjawiska spontanicznego formowania si¢ periodycznych
struktur w roztworach chemicznych, modelowaniu procesu detonacji materiatéow wybuchowych i analizie
propagacji fali detonacyjnej w oparciu o réwnania adwekcji 1 reakcji, a takze modelowaniu ewolucji
populacji komorkowych, w szczegolnosci poprzez zastosowanie algorytmu Gillespiego do opisu dynamiki

mutacji 1 selekcji w duzych populacjach komérkowych.

Analiza tresci rozprawy oraz uzyskanych wynikow
2.1.Tres¢ rozprawy

Rozprawa sklada sie ze spisu tresci, streszczenia w jezyku polskim oraz angielskim, o$miu
rozdzialow wraz z podsumowaniem, bibliografii, spisu rysunkow, tabel i algorytméw oraz opisu

dorobku naukowego Autora. Rozdzialy pierwszy, drugi oraz trzeci okreslaja zakres tematyczny
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rozprawy, uzasadniajg jej znaczenie w kontekscie wspolczesnych badan nad systemami reakcji-
adwekcji-dyfuzji oraz formuluja cele i tezy pracy. Rozdzial czwarty poswigcony jest oméwieniu
zagadnien zwigzanych z tematyka pracy, wprowadza podstawowe pojecia matematyczne i fizyczne
zwigzane z modelowaniem reakcji-adwekcji-dyfuzji.

Rozdzialy 5, 6 i 7 stanowig kluczowa czg¢s¢ pracy, zawierajgca oryginalne wyniki badan.
Rozdzial 5 przedstawia modelowanie procesu powstawania wzorcow Lieseganga. Autor
przeprowadzil numeryczne symulacje opierajgce si¢ na réwnaniach reakcji-dyfuzji, weryfikujac
otrzymane wyniki z danymi literaturowymi oraz prawami Matalona-Packtera.

Rozdzial 6 skupia sie na modelowaniu detonacji materialtow wybuchowych i propagacji fali
uderzeniowej. Przedstawiono tutaj zastosowanie réwnan Naviera-Stokesa oraz warunkow Rankine’a-
Hugoniota do analizy dynamicznych zmian parametréow fizycznych w trakcie eksplozji. Autor
przeprowadzil numeryczne eksperymenty, ktore wykazaly wysoka zgodnos¢ wynikow
symulacyjnych z danymi eksperymentalnymi.

Rozdzial 7 poswigcony jest modelowaniu ewolucji populacji komoérkowych przy uzyciu
algorytmu Gillespiego. Autor wprowadzil modyfikacje do klasycznego algorytmu, pozwalajace na
efektywne modelowanie duzych populacji, co ma szczegdlne znaczenie w badaniach nad dynamika
mutacji nowotworowych. Wykazano, ze zastosowane podejscie pozwala na uzyskanie precyzyjnych
danych na temat zmian struktury populacji komérkowych, a uzyskane wyniki zostalty zweryfikowane
na podstawie danych z bazy TCGA.

Rozdzial 8 stanowi podsumowanie pracy, w ktérym Autor zestawia kluczowe wyniki, wskazuje
na ograniczenia zastosowanych metod oraz sugeruje potencjalne kierunki dalszych badan.

Uklad pracy oceniam jako prawidlowy.
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2.2. Najwazniejsze wyniki przedstawione w rozprawie

Za najwazniejsze wyniki przedstawione w rozprawie uzna¢ mozna:

1

Opracowanie 1 rozwinigcie zaawansowanych modeli matematycznych oraz narzedzi
obliczeniowych dla ukladow reakcji-adwekcji-dyfuzji, umozliwiajgcych dokiadne symulacje
skomplikowanych procesow chemicznych, fizycznych 1 biologicznych, uwzgledniajgce
kluczowe parametry wplywajace na analizowane procesy zblizajgc obliczenia do
rzeczywistych warunkow.

Opracowanie modelu numerycznego powstawania wzorcoOw Lieseganga, opartego na
zjawiskach dyfuzji, aglomeracji i reakcji, spelniajacego zalozenia prawa Matalona-Packtera,
umozliwiajgcego okreslenie ilosci substancji dyfundujacych i stracajgcych w ukladzie oraz
przewidywanie zmian jego skladu w czasie.

Opracowanie modelu detonacji materialéw wybuchowych opartego na réwnaniach Naviera-
Stokesa 1 warunkach Rankine’a-Hugoniota umozliwilo realistyczne przewidywanie
propagacji fali detonacyjnej. Strukturyzacja procesu na podprocesy ulatwila jego opis,
zachowujac jednoczesnie zaleznosci pomiedzy parametrami.

Modyfikacja algorytmu Gillespiego umozliwita efektywne modelowanie ewolucji populacji
komoérkowych obejmujacych miliony komoérek. Walidacja wynikow, przeprowadzona na

podstawie danych z bazy TCGA, potwierdzita poprawnosé opracowanego modelu.

Opracowane modele i algorytmy stanowia istotny wklad w rozwoj metod numerycznych i moga

znalez¢ zastosowanie zarowno w badaniach akademickich, jak i w praktycznych aplikacjach w chemii,

fizyce oraz biologii obliczeniowe;j.
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2.3. Uwagi dyskusyjne

Praca jest poprawnie napisana, a ponizsze uwagi majg charakter dyskusyjny i nie wplywaja w

istotny sposéb na warto$¢ wynikow w niej zaprezentowanych. Oto niektdre z nich:

W niektorych miejscach pojawiajg sie opisy, ktére nie zostaly opatrzone odpowiednim
odnosnikiem do literatury np. w podrozdzialach 6.1.3, 6.1.4, 6.1.5, 7.4.4.

W czgsci dotyczacej modelowania zjawiska powstawania wzorcow Lieseganga wspomniano
o mozliwosci zastosowania tych modeli w projektowaniu lekow o kontrolowanym uwalnianiu.
Prosze¢ Doktoranta o rozwinigcie tej koncepcji: w jaki sposob numeryczne modele wzorcow
Lieseganga moglyby zosta¢ wykorzystane do precyzyjnego projektowania lekow, a takze jakie
wyzwania wigzalyby si¢ z ich praktycznym zastosowaniem w tej dziedzinie?

Jednym z celéw rozprawy bylo opracowanie zmodyfikowanego algorytmu Gillespiego,
optymalizujgcego czas symulacji ewolucji wysokoliczebnych populacji komoérkowych przy
zachowaniu dokladnosci danych symulacyjnych. W tym celu opracowano jego macierzowa
wersje, jednak nie przeprowadzono analizy jej zlozonosci obliczeniowe] (czasowej i
pamigciowej). Jaka jest zlozono$é macierzowego algorytmu Gillespiego?

Dlaczego w modelowaniu rozwoju populacji na poziomie makroskopowym wybrano algorytm
Gillespiego? Czy rozwazano zastosowanie alternatywnych podejs¢, takich jak systemy
wieloagentowe? Jak, zdaniem Doktoranta, zastosowanie systemow wieloagentowych
wplynetoby na doktadno$¢ symulacji, efektywnos¢ obliczeniowa oraz odwzorowanie
dynamiki populacji?

Dla kazdych danych eksperymentalnych wykorzystanych w analizach warto rozwazy¢
dodanie osobnych sekcji szczegélowo je charakteryzujgcych, nawet jesli pochodza one z

literatury. W szczegolnosci przydatne byloby uzupelnienie opisu danych zebranych przez Sieé¢
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Badawczg Lukasiewicz (Instytut Przemystu Organicznego, Grupa Badawcza Technik
Wybuchowych) na potrzeby modelowania detonacji oraz danych z bazy TCGA (The Cancer

Genome Atlas) wykorzystywanych do modelowania ewolucji populacji komérkowych.

2.4. Uwagi redakcyjne
Praca zostala przygotowana starannie i przejrzyscie, nie mam do niej wigkszych uwag.
Przyktadowe zostaly przedstawione ponize;j:

e Tzw. drobne literdwki np.
str. 16 (...) zalezu, [powinno by¢: zalezy],
str 53 (...) rekacji [powinno by¢: reakcji]

o Wzory (43) i (44) na str. 42 sa zamienione — ich przypisanie do proceséw powinno byc
odwrotne.

e Nie zawsze zachowana jest konsekwencja w rozmieszczeniu rysunkow wzgledem tekstu. W
niektorych przypadkach rysunki znajdujg sie nad, a w innych pod fragmentem, ktory je opisuje
(np. str. 59, str. 66, str. 105), a takZze nie zawsze wystepuja w kolejnosci zgodnej z ich numeracjg

(str. 68). Moze to utrudnia¢ czytelnikowi orientacje w tresci.
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3. Podsumowanie i konkluzja oceny
Praca odzwierciedla szerokie zainteresowania badawcze Autora oraz jego doglebna znajomos¢
tematu. Wymienione wczesniej uwagi dyskusyjne i drobne zastrzezenia nie umniejszajg jego osiagnigc ani
nie wplywaja istotnie na warto$¢ i jakosé przedstawionych w pracy wynikow. Podsumowujgc, mozna
stwierdzi¢, ze kluczowe rezultaty pracy potwierdzaja skuteczna realizacj¢ zalozonego w pracy celu.
Biorac pod uwage opinie zaprezentowane w poprzednich punktach i wymagania zdefiniowane przez
art. 187 Ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (z poézniejszymi

zmianami) moja ocena rozprawy pod wzgledem trzech podstawowych kryteriow jest nastepujaca:
A. Czy rozprawa zawiera oryginalne rozwiazanie problem naukowego?
X |
Zdecydowanie Raczej TAK Trudno Raczej NIE Zdecydowanie
TAK powiedziec¢ NIE

B. Czy po przeczytaniu rozprawy zgadzasz sie, ze kandydat posiada ogdlna wiedzg teoretyczng w dyscyplinie

informatyka techniczna 1 telekomunikacja?

X
Zdecydowanie Raczej TAK Trudno Raczej NIE Zdecydowanie
TAK powiedzie¢ NIE

C. Czy kandydat umiejetno$¢ samodzielnego prowadzenia pracy naukowe;j?

X
Zdecydowanie Raczej TAK Trudno Raczej NIE Zdecydowanie
TAK powiedziec¢ NIE
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W zwigzku z powyzszym, stwierdzam, ze praca pt. ,,Rozwijanie narz¢dzi obliczeniowych oraz modeli
matematycznych dla systemoéow reakcji—adwekcji—dyfuzji” spelnia wymagania stawiane rozprawom
doktorskim przez Ustawg o stopniach naukowych i tytule naukowym, i w konsekwencji moze sta¢ si¢
przedmiotem publicznej obrony. Wnosze¢ zatem o dopuszczenie mgr inz. Jarostawa Gila do dalszych
etapow postgpowania o nadanie stopnia doktora nauk inzynieryjno-technicznych w dyscyplinie

informatyka techniczna i telekomunikacja.

Dr hab. inz. Agnieszka Rybarczyk


Adam Domanski


