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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr. JEREMIASZA PILARZA zatytutowanej:

Teoretyczne metody przewidywania predkosci ultradzwiekéw w warunkach
zwiekszonego cisnienia i temperatury w wybranych cieczach jonowych

Przedstawiona do recenzji rozprawa doktorska Pana mgr. Jeremiasza
Pilarza zostata wykonana na Wydziale Nauk Scistych i Technicznych
Uniwersytetu Slaskiego w Katowicach. Badania zostaty przeprowadzone pod
kierunkiem Pana dr. hab. Mirostawa Chorazewskiego, prof. US. W dysertacji nie
zamieszczono informacji nt. ZzZrédet finansowania lub innych danych
dotyczacych projektdw badawczo-rozwojowych/grantéw, wramach ktérych
zrealizowano opisane badania.

Rozprawe stanowi 205-stronicowa monografia napisana w jezyku
polskim. Merytoryczna czes¢ pracy zawiera 43 ilustracje (podzielone przez
Doktoranta na 4 rysunki i 39 wykreséw), 14 tabel (nazywanych przez Doktoranta
tablicami), oraz 179 odnos$nikéw do zewnetrznych zrodet literaturowych.

Jesli chodzi o strukture, praca ma raczej uktad klasyczny, z podziatem na
8 "czesci" podzielonych, w przypadku tylko niektérych, na podrozdziaty.
Rozpoczyna jg czesé pt. "l. Wstep", po ktorej nastepujg "ll. Czes¢ literaturowa"
(ok. 20 stron) oraz "lll. Czes$¢ obliczeniowa" (ok. 40 stron). Nastepnie Doktorant
przedstawia dyskusje wynikdw w rozdziale "IV. Pochodne termodynamiczne"
(ok. 15 stron) oraz reasumuje opisane badania rozdziatem "V. Podsumowanie".
Prace konczy bibliografia (czes¢ VI), osobiste podziekowania (cze$¢ VIl) oraz
bardzo obszerny aneks ("VII. Dodatek") zawierajacy wydruki przyktadowych
skryptéw w jezykach Python, MATLAB i Mathematica (ok. 20 stron). Aneks
zawiera ponadto ok. 60 stron dodatkowych wykreséw ($rednio 6 wykresow
strone) oraz informacje o mozliwosci pobrania plikow z kodem Zrédtowym
z publicznego repozytorium zespotu "Thermodynamics in Action" dostepnego
z poziomu platformy GitHub.



W dalszej jej czesci omowie kolejne rozdziaty rozprawy zaznaczajac przy
tym wyraznie uwagi i komentarze, do ktérych Doktorant powinien sie
ustosunkowa¢é w trakcie publicznej obrony.

Zanim przejde do oceny rozprawy od strony merytorycznej, pozwole
sobie przedstawi¢ uwagi nt. organizacji tresci zawartych w pracy, jej warstwy
edytorskiej oraz uzytych metod prezentacji wynikéw. Ogoélnie rzecz biorac,
w przypadku znaczacej czesci rozprawy zaden z tych elementdéw nie nalezy do jej
najmocniejszych elementéw. Kazdy z elementéw warstwy edytorskiej
wymagatby znaczgcej poprawy: rysunki sg na ogét mato czytelne, opisane sg
szczegobtowo w tekscie zamiast w opisie rysunku, tabele opisane sg zbyt ogdlnie
i sformatowane bardzo niestarannie. W koricu brakuje wykazu rysunkéw i tabel,
ktére w tak obszernych pracach znaczaco utatwiaja lekture.

Po lekturze czesci pt. "l. Wstep" mozna odnies¢ wrazenie, ze Doktorant
potraktowat ten rozdziat jak streszczenie, moze nawet podsumowanie, pracy.
Moja stwierdzenie wynika z licznych odniesien do zastosowanych metod
obliczeniowych, anawet szczegdétowych wynikédw (np. poprzez podawanie
wartosci btedoéw modelowania). Uwazam, ze rozdziat "1.1. Wprowadzenie" nie
powinien by¢ potraktowany jako przestrzen na prezentacje metodyki badawczej,
tym bardziej na omawianie rezultatéw. Przestrzenig taka nie powinien by¢
rozdziat "1.2. Cel iprzedmiot badan", ktérego to intencja powinno by¢
przedstawienie hipotez badawczych oraz ewentualnie "enigmatyczne"
zasygnalizowanie czytelnikowi pomystow na ich zweryfikowanie. Tymczasem,
juz w podrozdziale 1.2. Doktorant "wyktada wszystkie karty na stét" piszac
o kluczowych wynikach (np. o tym, ktéra metoda wykazuje najlepsza/najgorsza
doktadnos$é; str. 11: "metoda spinodalna pozwolita na najdoktadniejsze
oszacowanie [...]", "wyniki modelowania predkosci dzwieku w przypadku
metody CP-PC-SAFT obarczone byty najwiekszym btedem [...]"), omawiajac przy
tym mniej istotne niuanse techniczne (np. nt. metody szacowania pojemnosci
cieplnej w stanie gazu doskonatego, doboru funkcji aktywac;ji sieci neuronowej).
Poza tym, w podrozdziale 1.2. Doktorant duplikuje czesciowo informacje
zawarte w podrozdziale 1.1.; m.in. ponownie wymienia zastosowane metody
obliczeniowe oraz podaje informacje o jakosci wynikéw uzyskanych z ich
pomocag. W podrozdziale 1.2., Doktorant przedstawia réwniez tablice 1
(notabene: dlaczego tablice a nie po prostu tabele?) z listg cieczy jonowych
zdostepnymi danymi nt. predkosci dZzwieku (c) w zakresach zwiekszonego
cisnienia oraz wykresy 1 do 3 ilustrujgce rozktad wartosci ¢ oraz temperatury
i cisnienia, w ktérych dostepne sg te dane. Moim zdaniem takie zestawienia



nalezatoby zamiesci¢ w (pod)rozdziale opisujgcym baze danych
fizykochemicznych ("data set"); odwotanie do tablicy 1 znajduje sie réwniez duzo
pdzniej, rozdz. 2.4, str. 26, co dodatkowo uzasadnia mojg sugestie. Poza tym, od
strony edytorskiej tablica 1 jest niepotrzebnie wydtuzona. Struktury jonéw sg na
tyle powszechne, ze wystarczytoby podanie skrotéw oraz ich zdefiniowanie na
poczatku pracy lub w stopce tabeli. Przy okazji omawiania Tablicy 1 zabrakto mi
rowniez informacji nt. tego jak uzyta przez doktoranta baza danych ma sie do
publicznie dostepnej bazy NIST ILThermo. Te same uwagi dotyczg tablicy nr 2.
Prosze Doktoranta o ustosunkowanie sie do nich w czasie publicznej obrony.
Forma wykresu 1 (wykres pudetkowy/"box plot", choé niekompletny), ktérego
celem jest ilustracja tego w jaki sposdb zmienia sie ¢ w funkcji struktury cieczy
jonowej, jest moim zdaniem zupetnie nieadekwatna. Bytoby inaczej, gdyby
wartosci c byty z tego samego zakresu temperatury i ciSnienia dla kazdej z cieczy
jonowych. Na stronie 18 Doktorant stwierdza, ze "rdznice [...] [w zakresach c]
wynikajg z budowy molekularnej cieczy jonowych". Moim zdaniem jednak
wynikajg one po prostu zréznic w dostepie do danych. Ogélnie rzecz biorgc
wykresy 1-3 nie wnoszg niczego interesujgcego, a ponadto sg nieczytelne
zuwagi na brak siatki. Duzo bardziej uzytecznym rozwigzaniem bytoby
zestawienie wartosci ¢ réznych cieczy jonowych w tej samej
temperaturze/cisnieniu (co jest zresztg zrobione na wykres 4, w rozdz. 2.5) lub
chociazby posortowanie "pudetek” wzgledem ich szerokosci.

Rozdziat "ll. Czesc¢ literaturowa" sktada sie z dwoch podrozdziatow.
Pierwszy z nich (rozdz. 2.1.) poswiecony zostat budowie i wtasciwosciom cieczy
jonowych. Moim zdaniem temat zostat potraktowany bardzo powierzchownie,
adobor literatury nie wykracza poza klasyczne prace cytowane praktycznie
w kazdej dysertacji czy publikacji traktujgcej ogdélnie o cieczach jonowych.
Niestety, doktorant nie odwotuje sie w tej czesci do najnowszej literatury,
artykutow przegladowych. Istotnie, najnowsze z cytowanych prac [57-69]
pochodza z przetomu XX/XXI w., najnowszg jest artykut Weltona z roku 2018.
Drugi z podrozdziatéw (rozdz. 2.2) dotyczy zastosowan cieczy jonowych
(o ktérych, notabene, Doktorant juz wspominat w rozdz. 1.1). Paradoksalnie,
podrozdziatten jest duzo bardziej rozbudowany niz2.1, mimo ze praca maraczej
charakter podstawowy, anizeli aplikacyjny. Zresztg niezrozumiate jest dla mnie
poruszanie w przedtozonej pracy zagadnien zastosowah cieczy jonowych
w obszarach takich jak mikrobiologia, synteza organiczna, metalurgia,
elektrochemia, kataliza, technologie pétprzewodnikowe. Moim zdaniem
Doktorant, powinien jedynie odnotowac¢ te obszary, a skupi¢ sie bardziej na



zastosowaniach, w ktérych wazna jest znajomos$é parametrow
fizykochemicznych analizowanych w badaniach wtasnych (gestos¢, predkosc¢
dzwieku, wspotczynniki termoelastyczne).

Rozdziat "2.3. Predkos$¢ dzwieku w osrodku ciggtym" to zdecydowanie
najlepiej zredagowany fragment pracy, w ktérej doktorant przedstawia podstawy
fizykochemiczne propagacji fal ultradzwiekowych w osrodku ciggtym oraz
zjawisk wptywajacych na predkos¢ propagacji (absorpcja fali akustycznej
w cieczach, dyspersja predkosci fal akustycznych, relaksacja ultradzwiekow).
Rozdziat ten potwierdza znajomos$¢é tematu przez doktoranta i daje czytelnikowi
cenny zestaw odnos$nikéw literaturowych do prowadzenia dalszych
samodzielnych studiéw.

Rozdziat 2.4 przedstawia przeglad literatury opisujgcej jak wymienione
efekty wptywajg na pomiary predkosci dzwieku w cieczach jonowych, zwtaszcza
w warunkach zwiekszonego cisnienia. Podrozdziat ten bardzo dobrze
koresponduje z poprzednio oméwionymi zagadnieniami. Ponadto wprowadza on
czytelnika w zagadnienie pomiaréw gestosci cieczy jonowych omawiajgc m.in.
rownanie Taita. Dodatkowo, Doktorant przedstawia w tablicy 2 (moim zdaniem
znowu za wczesnie) liste cieczy jonowych, dla ktérych opublikowano wyniki
pomiaréw gestosci pod zwiekszonym cisnieniem. Zaskoczyto mnie tutaj
spostrzezenie, ze nie ma petnej spojnosci miedzy zestawem zwigzkéw
w tablicach 1 i 2 (zawierajacych odpowiednio 30 i 26 cieczy jonowych).
Nastepnie Doktorant przedstawia réwnanie Newtona-Laplace'a oraz szereg
relacji termodynamicznych, z ktérych to mozna wyliczyé wspotczynnik
rozszerzalnosci izobarycznej oraz wspoétczynnik scisliwosci izotermicznej. Ta
czes¢ jest napisana raczej przejrzyscie i stosunkowo jasno, nie wnosze do niej
zadnych zastrzezen.

Podrozdziat 2.5 traktuje o wptywie budowy cieczy jonowych na predkosc¢
dzwieku i gestosé. Wptyw ten analizowany jest osobno pod katem budowy
kationu i anionu. Na przyktad, analizy ilustrujg wykresy 4 i 5, na ktérych Doktorant
dyskutuje ranking cieczy jonowych wzgledem predkosci propagacji fal
ultradzwiekowych oraz gestosci. O ile dyskusja nt. pierwszego parametru jest
rzeczowa, to nie moge odnies¢ takiego wrazenia nt. dyskusji nt. gestosci, ktéra
potraktowana zostata nieco po macoszemu. Przede wszystkim wydaje mi sie, ze
parametrem duzo bardziej odpowiednim w tym kontekscie bytaby objetos¢
molowa, dla ktérej niejednokrotnie wykazano, ze zmienia sie dos¢é
regularnie/addytywnie ze strukturag. Swiadczy o tym mnogosé réznego rodzaju
metod udziatéw grupowych (bazujacych wtasnie na objetosci molowej),



z ktérych wynika, jak konkretne grupy funkcyjne, czy tez rodzaje jonoéw, wptywaja
na upakowanie przektadajgce sie rzecz jasna na gestos¢. Bardzo wartosciowa
czescig tego podrozdziatu jest wykres 6 udowadniajgcy, ze anion cieczy
jonowych determinuje w pewien sposob to jak predkosé dzwieku w tych
zwigzkach ma sie do ich gestosci. Ponownie jednak Doktorant omawia aspekty
techniczne (algorytm K-srednich) w miejscu do tego nieprzeznaczonym; opis taki
powinien sie pojawi¢ w sekcji dot. metod eksperymentalnych (tutaj
obliczeniowych) lub w ogdle w zatgczniku. Rozdziat konczy dyskusja nt. wptywu
masy molowej kationu i anionu, ktéra to Doktorant podsumowuje na wykresie 7
w postaci diagramu typu "heat map". Oile sam pomyst takiego sposobu
prezentacji danych wydaje sie interesujgcy, to mam watpliwosci co jego
realizacji. Doktorant nie wyjasnit bowiem, w jaki sposdb ustalona zostata skala
na wspomnianym wykresie oraz jak ustalone zostaty obszary na ptaszczyznie
Mation/ Manion 0dpowiadajgce konkretnej wartosci predkosci dzwieku.

Tytutem podsumowania rozdziatu "ll. Czes$¢ literaturowa", uwazam, ze
(mimo wspomnianych uchybien) rozdziat ten merytorycznie i rzeczowo omawia
tematyke badan nad predkoscia propagacji fal ultradzwiekowych w cieczach
jonowych.

Rozdziat "lll. Czes¢ obliczeniowa" stanowi meritum pracy, w ktorej
Doktorant w  czterech kolejnych podrozdziatach  (3.n) omawia
metodyke/algorytmy/podstawy zastosowanych metod (3.n.1) oraz wyniki
modelowania (3.n.2), gdzie numery n = 1, 2, 3, 4 odnoszag sie odpowiednio
metody spinodalnej, metody CP-PC-SAFT, sieci neuronowej, oraz klasycznego
uczenia maszynowego. Ponownie, mam tutaj zastrzezenie dotyczgce uktadu
tresci: bede sie upierat, ze opis metod i dyskusja wynikdw powinny by¢
przedstawiane w osobnych rozdziatach - nie podrozdziatach, jak ma to miejsce
w czesci lll.

Wszystkie podrozdziaty czesci lll zorganizowane sg mniej wiecej w ten
sam sposob. W czesci pierwszej (3.n.1) doktorant omawia podstawy
matematyczne i/lub termodynamiczne danej metody po czym przechodzi do
przedstawienia wynikéw. Opisy podstaw s3g przedstawione poprawnie,
opatrzone odnosnikami do literatury, w ktdrej to mozna uzyskaé¢ bardziej
szczegétowe informacje nt. omawianej metody obliczeniowej. Od strony
edytorskiej, nalezy jednak zwrdci¢ uwage (taka moja rola jako recenzenta) na
btedy w formatowaniu niektérych réwnan. Opisy podstaw modeli poprzedzaja
omowienie wynikdw modelowania (3.n.2), ktére to zrealizowane jest w postaci
wykresow rozrzutu ilustrujacych jak wartosci obliczone analizowanej wartosci



majg sie do wartosci eksperymentalnych. Ponadto, w przypadku wszystkich
metod poza klasycznym uczeniem maszynowym, Doktorant pokazuje przebiegi
izoterm predkosci dZzwieku oraz gestosci dla cieczy jonowych, dla ktérych
uzyskano najlepsze i najgorsze wyniki. Analiza statystyczna uzyskanych wynikéw
sprowadza sie jedynie do podania Sredniego btedu wzglednego (AARD)
obliczonych wartosci uzupetnionego w niektérych przypadkach
wspotczynnikiem determinacji. Wartosci AARD zestawiono w tablicach 3
(metoda spinodalna; w tytule brakuje informacji nt. wielkosci, ktérej dotycza
odchylenia), 5-6 (CP-PC-SAFT), 9-10 (sie¢ neuronowa) i 12 (klasyczne uczenie
maszynowe). Taki sposdb podsumowania wynikéw symulacji mozna uzna¢ za
stosowny. Niemniej jednak, uzupetnitbym go analogicznymi analizami
przeprowadzonymi w obrebie cieczy jonowych ze wspdlnym typem kationu (np.
imidazoliowe, pirydyniowe, itp.) i anionu (organiczne, siarczany, itp.).
Rozwinagtbym réwniez oméwienie metody CP-PC-SAFT w rozdz. 3.2.1 poprzez
podanie bardziej szczegdétowych réwnan odrézniajgcych to podejscie od
"klasycznych" modeli z rodziny SAFT. W tym samym rozdziale Doktorant
wspomina o tym, ze "przeprowadzono dodatkowe obliczenia wykorzystujgce
pierwotng metode PC-SAFT". Brakuje jednak szczegdtow nt. tego jak przebiegaty te
obliczenia (schemat molekularny, sposéb dobrania parametrow, itp.).

Do podrozdziatéw 3.n.1. nie ma uwag innych niz te przedstawione
w poprzednim paragrafie. Podrozdziaty 3.n.2 stanowig kluczowa merytoryczng
czes¢ rozprawy, dlatego pozwole sobie tutaj przedstawi¢ bardziej szczegétowe
komentarze oraz sformutowaé pytania i uwagi, do ktérych Doktorant powinien
ustosunkowac sie w trakcie publicznej obrony.

Rozdziat 3.2.1: Metoda spinodalna

1. W pracy nie znajduje wartosci dopasowanych wspétczynnikéw z rdwnania
(14). Nie znajduje réwniez informacji nt. algorytméw dopasowania tych
wspotczynnikdw, ich istotnosci statystycznej, przedziatow ufnosci, itp. Prosze
o uzupetnienie. To kluczowe informacje, bez ktdrych nie jestem w stanie
odtworzy¢ przedstawionych obliczen.

2. Odchylenia widoczne na wykresie 9 wykazujg dos¢ regularne przebiegi.
Prosze o komentarz. Dobrze wykonana regresja daje na ogét
losowy/przypadkowy rozrzut odchylenn wokét linii bazowej zerowego btedu.
Ile parametrow zostato dopasowanych do przedstawionych danych?

Rozdziat 3.2.2: Réwnanie stanu CP-PC-SAFT



Prosze o ustosunkowac¢ sie do komentarza dot. rownania PC-SAFT (por.
wyzej). Prosze o przedstawienie tabeli parametréw oraz metody ich
dopasowania.

Czy podjeta zostata proba wykonania obliczen z uzyciem parametrow
dostepnych w literaturze?

Tablica 4. Parametréw tych nie nazywatbym "molekularnymi". To po prostu
wspotczynniki rozwiniecia pewnych wyrazow w jednym w udziatéw energii
Helmholtza w szereg potegowy. Z czego wynika tak duza liczb znaczacych
w przedstawionych wartosciach? Czy zbadano istotnos$¢ statystyczng
wszystkich wyrazéw? By¢é moze niektdre z nich sg nieistotne i "przeuczajq"
rownanie stanu. By¢ moze jest ich za mato? Jak ustalono wartosci
poczatkowe w procesie optymalizacji tych parametrow?

Czy w modelowaniu cieczy jonowych uwzgledniono asocjacje, czyli "flagowy"
efekt opisywany przez modele z rodziny SAFT. Jedli nie, to pojawia sie ryzyko
przewidywania wysokich lotnosci cieczy jonowych. Czy Doktorant wykonat
obliczenia sprawdzajagce modelowg preznos¢ pary cieczy jonowych
w zbadanym zakresie temperatury? Dobrg informacjg nt. jakosci modelu
bytyby przewidywane punkty krytyczne réwnowagi ciecz-para. Czy byty
podjete préby wykonania takich obliczen? - w koncu to wersja CP.

W pracy nie odnajduje parametrow molekularnych cieczy jonowych, poza
korelacjg empiryczng dang réwnaniami (19)-(21). Czy mam rozumieé, ze
parametry tak wyrafinowanego modelu jakim jest CP-PC-SAFT zalezg tylko
od masy molowej cieczy jonowej? Jesli jest inaczej, prosze o przedstawienie
tabeli parametrow.

Rozdziat 3.3.2: Sie¢ nheuronowa

1.

W tablicy 8 pojawia sie wspodtczynnik "fi-kwadrat". W teks$cie natomiast nie
znajduje dalszego wyjasnienia. Prosze o komentarz.

| tym przypadku nie mam mozliwosci odtworzenia wynikéw. lle wynosza
wartosci wag sieci neuronowej. lle wynosi liczba wag i jak ma sie ona do liczby
punktow treningowych?

Opis optymalizacji architektury sieci neuronowej jest wg mnie przedstawiony
bardzo powierzchownie. Prosze o doktadne przedstawienie, ile byto warstw
ukrytych, ile byto neuronéw w poszczegélnych warstwach?

Czym jest parametr IS_SYM uzyty jako jedno z wejsc¢ sieci neuronowe;j?
Doktorant trafnie zauwaza istote walidacji zewnetrznej, czyli testowania,
dlatego dokonuje sprawdzenia doktadnosci z jaka wytrenowana siec



neuronowa przewiduje badane wifasciwosci dla cieczy jonowych
nieuwzglednionych w procesie uczenia. Chciatbym jednak zapytaé o to w jaki
sposéb dokonano podziatu na zbiory treningowy i testujacy oraz czy
sprawdzono jak wyniki modelowania zalezg od takiego podziatu. Jak
wygladaja statystyki testowania na tle statystyk treningu (np. parametr Q2)?
- W pracy nie ma nic na ten temat poza wykresami 18 i 19.

6. Na stronie 67 Doktorant wspomina, ze podjeto prébe implementacji metody
udziatéw grupowych, ktéra zakonczyt sie jednak niepowodzeniem. Prosze
0 rozwiniecie tego tematu.

Rozdziat 3.4.2: Uczenie maszynowe

1. Prosze uzasadni¢ wybdr zastosowanych algorytmow. Czy zastosowano
optymalizacje hiperparametréw, np. metoda siatkowg, losowg, czy
optymalizacji bayesowskiej?

2. Dlaczego zdecydowano sie na walidacje wewnetrzng krzyzowg z uzyciem
akurat k = 25 podzbioréw ("foldow"). Skad taka wartos$¢ k? Na ogot wartosci
te sg duzo mniejsze, rzedu od 5 do 10. Czy Doktorant rozwazat zastosowanie
metody walidacji LOO?

3. Dlaczego w przypadku metod uczenia maszynowego nie zastosowano
walidacji zewnetrznej / testowania?

Do rozdziatu "lll. Czes¢ obliczeniowa" mam jeszcze jedng ogdlng (ale bardzo
istotng) uwage natury technicznej, rzutujgcg na czysto uzytkowy aspekt pracy
zaréwno od strony naukowe;j jak i czysto aplikacyjnej. Praca naukowa powinna
by¢ zaprezentowana w sposdb umozliwiajgcy innym badaczom podjecie préby
odtworzenia wynikdw - to nie podlega zadnej dyskusji. Niestety, w tym przypadku
brakuje wyraznych instrukcji o tym, ktéry kod zatgczony w aneksie dotyczy
ktérego modelu. Sam kod jest zresztg napisany bardzo niestarannie, stosuje
lokalne adresy plikdéw na dysku Doktoranta, nie implikuje dobrych praktyk, nie
jest udokumentowany, a obarczony nieprecyzyjnymi komentarzami. Poza tym,
pod zatgczonym adresem internetowym nie znalaztem skryptéw/notatnikéw
dotgczonych do pracy. Wynika z tego, ze Doktorant oczekuje od
czytelnika/recenzenta, ze ten przepisze recznie dziesigtki linijek kodu. Przed
publiczna obrona bede zatem oczekiwat od Doktoranta, aby ten udostepnit
mi kod z aneksu w formie edytowalnej, np. w formie osobnego publicznego
repozytorium na platformie GitHub lub innej platformie dystrybuciji
otwartego oprogramowania.



Cze$é merytoryczng rozprawy konczy rozdziat "IV. Pochodne
termodynamiczne", w ktérym Doktorant przedstawia wyniki testowania
opracowanych wczesniej modeli poprzez obliczenie dwéch fundamentalnych
wspotczynnikéw termoelastycznych. W uzyskanych rezultatéw wynika, ze model
termodynamiczny CP-PC-SAFT daje najdoktadniejsze przewidywania, jesli
chodzi wspétczynnik rozszerzalnosci termicznej. Sie¢ neuronowa i metody
uczenia dajg najgorsze wyniki. Osobiscie uwazam, ze byto to to przewidzenia
(zwtaszcza w przypadku sieci neuronowych), poniewaz tego typu modele
wykazujg bardzo nieregularne przebiegi zaréwno, jesli chodzi interpolacje jak
rowniez ekstrapolacje. Doktorant podziela mojg opinie na tamach omawianego
rozdziatu. Ponadto wydaje mi sie, ze przyczyna tak druzgocacej porazki sieci
neuronowej moze by¢ jednak jej przeuczenie. Nie moge jednak zweryfikowac tej
hipotezy z uwagi na brak danych nt. topologii sieci (por. powyzszy komentarz do
rozdz. 3.3.2). Gtéwng konkluzjg z tej czesci pracy jest to, ze doktadne
przewidywania pochodnych sg mozliwe tylko przy zastosowaniu
eksperymentalnych danych wolumetrycznych pVT oraz modelowych
przewidywan predkosci dzwieku.

Rozdziat IV uzupetnia szczegétowe zestawienie wykreséw obliczonych
wartosci wspodtczynnikdéw dla kazdej z cieczy jonowych. Uwazam, ze zestawienie
to jest zupetnie niepotrzebne. Sztucznie wydtuza prace, bedac przy tym
przygotowanym niestarannie (rézne rozmiary rysunkdw sprawiajg, ze
momentami nie do korica wiadomo, ktéry wykres dotyczy ktdrej cieczy jonowej;
np. m. stronami 183 i 184 znajduje sie pusta kartka, na ktérej widnieje tylko
nazwa/skrot cieczy jonowej). Duzo lepszym rozwigzaniem bytoby udostepnienie
porzadnie przygotowanego notatnika (np. w srodowisku Jupyter Notebook) wraz
z kompletng bazg danych (np. w formie arkusza XLSX lub pliku CSV).

Rozprawe zamyka podsumowanie pracy, w ktérym Doktorant jeszcze raz
odnosi do uzyskanych wynikéw oraz poprawnie, a przy tym krytycznie, formutuje
wnioski, przede wszystkim te na temat mozliwosci zastosowan sieci
neuronowych i innych metod uczenia maszynowego w opisie temperaturowo-
cisnieniowych przebiegdéw gestosci i predkosci propagaciji fal ultradzwiekowych.

* % %

Pomimo wymienionych w tej recenzji uchybien w aspektach edytorskich,
stwierdzam, ze z przedtozonej pracy wynikajg duza wiedza i umiejetnosci Pana
mgr. Jeremiasza Pilarza w obszarze cieczy jonowych oraz metod modelowania



matematycznego (termodynamicznego oraz z uzyciem metod Al) wtasciwosci
fizykochemicznych. Poziom naukowy przedstawionej do recenzji rozprawy
doktorskiej jest wysoki a wyniki mogg stanowié¢ istotny wktad w zrozumienie
zwigzkow struktura-wtasciwosé w cieczach jonowych oraz przyspieszyé rozwoj
nowoczesnych modeli termodynamicznych jak rowniez wdrozenie zastosowan
metod uczenia maszynowego (ogdlnie: sztucznej inteligencji) w chemii fizycznej.
Uwazam, ze Doktorant poprawnie wykonat obliczenia i trafnie sformutowat
wnioski z przeprowadzonych badan, wykazat sie samodzielnoscig naukowa
i techniczna.

W oparciu o przeprowadzona analize rozprawy doktorskiej stwierdzam, ze
przedtozona do recenzji dysertacja mgr. inz. Jeremiasza Pilarza pt.
sleoretyczne metody przewidywania predkosci ultradzwiekéw
w warunkach zwiekszonego cisnienia i temperatury w wybranych cieczach
jonowych” spetnia wymagania stawiane pracom doktorskim okreslone w
Ustawie z dnia 20 lipca 2018 r. - Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (art.
187, Dz. U. 2023 r. poz. 742). Wnosze do Rady Naukowej Instytutu Chemii
Uniwersytetu Slaskiego w Katowicach o dopuszczenie Pana mgr. inz.
Jeremiasza Pilarza do dalszych etapéw postepowania w sprawie nadania
stopnia doktora.
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