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1. Cel i zakres rozprawy

Rozprawa doktorska mgr inz. Jaroslawa Gila dotyczy metod i schematdéw obliczeniowych dla
modelowania wybranych zjawisk chemicznych, fizycznych i biologicznych. Kluczowymi aspektami
bylo wzigcie pod uwage wszystkich istotnych parametréw procesu zblizajagcych wyniki symulacji do
badan eksperymentalnych. Dokonano réwniez implementacji algorytmoéw realizujacych wybrane
schematy obliczeniowe i poréwnano otrzymane wyniki z danymi literaturowymi.

W ramach pracy przeanalizowano 1 wykonano symulacje numeryczne nastepujgcych procesow:
e powstawanie wzorcow Lieseganga w procesie stragcania (system dyfuzji-aglomeracji-reakcji)
e detonacja materialu wybuchowego 1 propagacja fali detonacyjnej (system adwekeji-reakcji)
e ewolucja populacji komérkowych i populacji mikroorganizméw (procesy stochastyczne).

W rozprawie postawiono nastepujace hipotezy:

1. Na podstawie rownania dyfuzji, modelu kinetycznego procesu chemicznego oraz teori
przesycenia mozna okresli¢ sumaryczne réwnanie czastkowe stanu skfadu, a jego rozwiazanie
okresla zmiany stanu uktadu w czasie oraz ksztalt stacjonarnego procesu stracania.

2. Przedstawienie procesu detonacji 1 propagacja fali uderzeniowej w postaci sekwencji zdarzen
(opisanych odpowiednimi réwnaniami) zachowuje zalezno$ci pomiedzy parametrami oraz
pozwala wyznaczy¢ ksztalt fali, w tym nieciagle zmiany na jej froncie.

3. Wykorzystanie algorytmu Gillespiego oraz struktury macierzy rzadkich (do przechowywania
indekséw mutacji oraz komorek) znaczgco wplywa na czas obliczen, szczegdlnie dla symulaciji
wysokoliczebnych populacji oraz tworzenia wysokorozdzielczych statystyk.

4. Grupowanie danych ze wzgledu na charakterystyczne cechy oraz transkrypcja materiatu
genetycznego znaczgco zmniejsza czas symulacji dla wielkich populacji.
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2. Struktura i zawartos¢ rozprawy

Recenzowana praca doktorska obejmuje formalnie 4 gléwne rozdzialy, poprzedzone wstgpem oraz
zakonczone podsumowaniem. Zasadnicza czes¢ rozprawy liczy tacznie 116 stron, a takze zawiera
bibliografie liczacg 74 pozycje oraz spis rysunkow, tabel i algorytmow.

Praca rozpoczyna si¢ wstepem, w ktorym przedstawiono cel i zakres pracy oraz tezy postawione w
rozprawie. Autor krotko przypomina aspekty zwigzane z modelowaniem numerycznym procesow
chemicznych, fizycznych czy biologicznych, zwracajac przy tym uwage na czynniki przyblizajace
wyniki symulacyjne do danych eksperymentalnych.

W rozdziale 4 przypomniano podstawowe réwnania kinetyczne reakcji chemicznych, rownanie
adwekcji, dyfuzji oraz najczeseiej stosowane opisy procesow stochastycznych. Oméwiono réwniez
wybrane metody numerycznego rozwigzywania roéwnan rozniczkowych zwyczajnych (Eulera,
Rungego-Kutty) oraz czastkowych (metoda charakterystyk).

W rozdziale 5 oméwiono zjawisko powstawania wzorcoéw Lieseganga w procesie stracania osadu, a
wiec tworzenie paskow, prazkow czy pierscieni w obszarze ruchomego frontu reakcji chemicznej.
Podano prawo Matalona-Packtera opisujace zwigzek pomigdzy stezeniem substancji wprowadzanej
do ukfadu, a odlegltoscia miedzy kolejnymi strukturami samoorganizujacymi si¢, przedstawiono
réwnania opisujgce proces oraz model numeryczny z koniecznymi warunkami poczatkowymi. Na
koniec rozdziatu zamieszczono opracowany na potrzeby symulacji pseudokod (dla pakietu Matlab)
oraz omdwiono otrzymane wyniki.

W rozdziale 6 przedstawiono kolejne kroki modelowania procesu detonacji materiatu wybuchowego
(trotylu) oraz propagacji powstajacej fali uderzeniowej. Przypomniano podstawowe rownanie stanu
gazu doskonalego, stosowane modele CJ (Chapman, Jouguel), ZND (Zeldovich, von Neumann,
Doring) oraz rownania BKW (Becker, Kistiakowsky, Wilson) 1 JWL (Jones, Wilkins, Lee). Omoéwiono
proces detonacji jako gwattowny rozktad materiatu wybuchowego prowadzacy do wydzielenia duzej
ilodci energii w bardzo krotkim czasie, w tym warunki Rankine’a-Hugoniota, rownania frontu
uderzeniowego, propagacji fali uderzeniowe]j oraz dopalania fali podetonacyjnej. Nastepnie podano
proponowany algorytm symulacji, parametry poczgtkowe procesu oraz otrzymane wyniki. Na koniec
zostaly one poréwnane z danymi do$wiadczalnymi dla wybuchu sferycznego tadunku trotylu.

W rozdziale 7 opisano zastosowanie algorytmu Gillespiego do modelowania rozwoju klonalnego
populacji komorek oraz populacji mikrobiologicznych. Podano podstawowe zasady dzialania
algorytmu wraz z przyktadami zastosowan w kontekscie biologii komdrkowej oraz mikrobiologii.
Przedstawiono podstawy teoretyczne rozwoju klonalnego, w tym sam algorytm Gillespiego,
stosowane scenariusze ewolucji i typy mutacji oraz modele stochastyczne (wersje tau-leap,
zbinowana oraz macierzowa) i deterministyczne (propagacja korzystnych i negatywnych mutacji).
Na koniec zamieszczono wyniki symulacji algorytmu Gillespiego w jezyku Python i poréwnanie
algorytmow w roznych wersjach pod katem czasu obliczen oraz zajgrosci pamigci.

W rozdziale 8 przypomniano cel rozprawy, podsumowano uzyskane wyniki oraz pokazano ich
zwigzek z przedstawionymi wezeéniej tezami.

3. Najwazniejsze osiggniecia rozprawy

Biorac pod uwage zawarto$¢ pracy oraz pozytywng oceng jej zawartosci merytorycznej, za gldwne
osiagniecia Autora nalezy uzna¢ wyznaczenie schematu obliczeniowego, jego implementacje
(Matlab, Python) i parametryzacje, wykonanie symulacji oraz interpretacje wynikdw (wraz z
poréwnaniem z danymi rzeczywistymi otrzymanymi na podstawie dostepnej literatury). Opracowane
przez Autora algorytmy sg dostepne w repozytorium github.



Najwazniejszymi elementami rozprawy, decydujacymi o jej wartosci naukowej 1 badawcezej, sa:

implementacja algorytmu (skrypty pakietu Matlab) symulujacego proces powstawania
zjawiska pierscieni Lieseganga w kontrolowanym srodowisku dla geometrii 1D oraz 2D
opracowanie programu (w jezyku Python) dla symulacji procesu detonacji trotylu oraz
propagacji powstajgcej fali uderzeniowej dla geometrii 1D oraz 2D

poréwnanie wynikow symulacji z badaniami na podstawie danych literaturowych
modyfikacje algorytmu Gillespiego (wykorzystanie macierzy rzadkich do przechowywania
danych) dla symulacji duzych populacji komérkowych oraz mikroorganizmow

modyfikacje algorytmu Gillespiego dla generowania wysokorozdzielczych statystyk, w tym
dotyczacych propagacji ewolucji w oparciu o fale mutacji i fitnessu oraz statystyki VAF
implementacja algorytmu Gillespiego w postaci programu w jezyku Python.

Autor podjat si¢ realizacji ciekawego oraz istotnego z punktu widzenia zastosowan praktycznych
tematu badawczego. Niektdre wyniki badan zostaly wczesniej opublikowane we wspotautorskich
pracach w jezyku angielskim, co swiadezy pozytywnie o duzej wiedzy Autora rozprawy w zakresie
poruszane]j tematyki badawczej.

4. Poprawnos$¢ pracy i uwagi krytyczne

Poprawnos¢ tresci rozprawy nie wzbudza istotnych zastrzezen, a stwierdzenia w niej zawarte mogg
by¢ podstawa do dalszych badan, co wynika z zawartych w pracy podstaw teoretycznych popartych
wynikami przeprowadzonych symulacji.

Jednoczesnie Autor nie ustrzegl si¢ pewnych drobnych niedociggnigé, a wérdéd uwag o charakterze
krytyeznym, a po trosze i dyskusyjnym, mozna wymieni¢ nastgpujace:

1.

Na stronie 38 napisano: ,,Model zostal zweryfikowany wykorzystujgc zasady opisane w (5.1).”.
Czy jeden zestaw danych oraz zasady z (5.1) wystarcza i s3 dowodem na poprawno$é¢ modelu
i programu symulacyjnego oraz gwarancja, ze dla innych parametréw wejsciowych otrzymamy
poprawne wyniki (zgodne z cksperymentem procesowym)? W rozdziale 5 przedstawiono
wyniki symulacji dla jednego zestawu danych, natomiast nie zamieszczono (dla poréwnania)
rysunku z rzeczywistego procesu — c¢zy one si¢ pokrywaja i w jakiej czesci?

W punkcie 6.3 (str. 64) przedstawiono wyniki symulacji dla fali uderzeniowej (proces detonacji)
1 napisano ,,Na podstawie danych zawartych na rysunku 10 model zostal zweryfikowany

mierzqc wartosci nadcisnienia w czterech odleglosciach od centrum inicjacji (Rysunek 11).”,

ale skale na osi pionowej sg w réznych jednostkach (kPa, bar), a warto$ci maksymalne (np.

pierwszego piku w odlegtosci 0.5 m) nie pokrywaja si¢ (odpowiednio 3.1 [bar], 180 [kPa]). Jak

wiec zweryfikowano poprawnos¢ modelu i rezultaty symulacji z danymi pomiarowymi?

W podpunkcie 7.4.2 napisano ., Algorytm w wersji tau-leap (Algorytm 5) oraz algorytm
wykorzystujgcy macierz mutacji (Algorytm 7) pozwalajg za uzyskanie jednakowych wynikow.”,
a w dalszej czesci (str. 97) ,,Ustalane wartosci srednie parametréw ewolucyjnych nie
powodowaly zmian w statystykach rozwoju calef populacji (Rysunek 26).” Zatem czy jedynym
potwierdzeniem tego jest porownanie fali mutacji (Rysunek 26) dla tej symulacji, czy tez
przeprowadzono inne testy potwierdzajace uzyskanie zblizonych wynikéw tych trzech
algorytmow dla réznych parametrow wejsciowych?

Na stronie 109 pokazano dwie statystyki VAF (dla danych rzeczywistych oraz symulacyjnych)
ina stronie 111 napisano ,,Zauwazalne jest podobieristwo w rozkladzie histogramu. (...) Rozklad
histogramow jest podobny w przypadku danych rzeczywistych i danych symulacyjnych.”.



Poréwnujac rysunki 37 oraz 38 trudno jednak dostrzec wyrazne podobienstwo — maksymalne
wartosci znacznie si¢ roznig (650 vs 450) oraz wysokosci stupkéw w przedziale od 0 do 0.2 tez
sg inne. Jakie wiec (zdaniem Autora) muszg by¢ roznice w histogramach, aby nie mozna byto
stwierdzi¢, ze sa one podobne, czyli gdzie jest granica ,,podobne czy niepodobne™?

5. W podsumowaniu (str.116 na dole) Autor napisat: ,,Wyznaczenie schematéw obliczeniowych
oraz zastosowanie modelowania numerycznego do opisu i symulacji rzeczywistych zjawisk
chemicznych, fizycznych i biologicznych umozliwia dokladniejszq analize proceséw.”.
Oczywiscie, ale pod warunkiem, ze symulacje sg poprawne i wlasciwie modelujg rzeczywistosc.
Czy i w jaki sposob zostato to zweryfikowane (udowodnione) przez Autora, czy tez dopiero
bedzie badane w przysztych pracach?

6. Drobne uwagi szczegbélowe (najwazniejsze):

* str. 13 — jest ,,w pierwszym rozdziale” — raczej ,,w pierwszym podrozdziale”

e str. 13, 14, 15, 16, 17, 18, 20, 21, 23, 25, 28, 29, 31, ... — interpunkcja (przecinki)

e str. 14, 15, 19,22, 23, 24,27, ... —jest,,Gdzie:” - raczej ,,gdzie:” (od malej litery)

e str. 14, p.4.4.1 —jest ,,zalezu” — powinno by¢ ,,zalezy”

* str. 27-28 — tytul tabeli pomieszany z tekstem — powinien by¢ tylko tytul tabeli i sama tabela,
a jej ew. opis czy objasnienie umieszczone normalnie w tekscie (jako zwykly akapit)

o str. 29, 31, 32, 34, ... — znowu tytut tabeli, rysunku lub pseudokodu pomieszany z tekstem

e str. 32, 57, 58, 67, ... — za mala czcionka na rysunku (w poréwnaniu z tekstem czy Rys. 2)

e str. 69 — zupelnie nieczytelne ilustracje oraz opisy osi na Rys.13  (za mata czcionka)

e str. 88 — za mata czcionka w opisach sygnatow na Rys. 19 (nieczytelne)

o str. 95 (p. 7.4.2) — jest ,,uzyskanie takich samych wynikéw” — lepiej ,,zblizonych”

* str. 99 — za mata czcionka w opisach osi na Rys. 27 (nieczytelne).

5. Podsumowanie

Przytoczone wyzej uwagi dyskusyjne nie umniejszajg zastug Autora ani nie kwestionuja przedsta-
wionych osiggnie¢, a opisywana w pracy problematyka dotyczy aktualnych i interesujacych
zagadnien naukowych. Recenzowana praca zastuguje na pozytywng oceng¢ merytoryczng i wnosi
istotny oraz oryginalny wktad w dyscypline informatyka techniczna i telekomunikacja. Postawione
cele i zadania pracy zostaty zrealizowane, a jej tematyka wpisuje si¢ we wspdtczesny nurt badan w
tym zakresie.

Stwierdzam zatem z pelnym przekonaniem, Ze opiniowana rozprawa Pana mgr inz. Jarostawa Gila
pt. ,,Rozwijanie narzedzi obliczeniowych oraz modeli matematycznych dla systemow reakcji-
adwekcji-dyfuzji” zawiera samodzielne rozwigzanie waznego i istotnego problemu naukowego,
jednoczesnie spelniajagc wszystkie wymagania przewidziane dla rozpraw doktorskich w aktualnie
obowiazujacej Ustawie o Tytule Naukowym i Stopniach Naukowych.

W zwiagzku z tym stawiam wniosek o dopuszezenie rozprawy doktorskiej do publicznej obrony.

Dr hab. inz. Zbigniew Swider
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