Recenzja rozprawy doktorskiej pt. , Teoretyczne metody przewidywania predkosci
ultradzwiekéw w warunkach zwiekszonego cisnienia i temperatury w wybranych cieczach
jonowych” mgr. Jeremiasza Pilarza przygotowanej na wydziale chemii Uniwersytetu
Slaskiego w Katowicach

Rozprawa doktorska mgr. Jeremiasza Pilarza jest monografig opartg o trzy publikacje,
ktore ukazaty sie w dobrych czasopismach chemicznych takich jak Journal of Molecular Liquids
i Journal of Chemical Thermodynamics. We wszystkich publikacjach mgr Pilarz jest pierwszym
autorem. Prace mgr Pilarza juz spotkaty sie z zainteresowaniem $wiata nauki, gdyz w ciggu 3
lat uzyskaty 25 cytowan wedtug Google scholar. Praca doktorska dotyczy wyznaczania
predkosci dZzwieku oraz gestosci cieczy jonowych w funkcji cisnienia i temperatury, za pomoca
czterech réznych metod teoretycznych. Obie wielko$ci pozwalajg na wyznaczenie drugich
pochodnych potencjatéw termodynamicznych czyli podatnosci termodynamicznych takich jak
np. Scisliwos¢ adiabatyczna, izotermiczna czy rozszerzalnos¢ termiczna pod statym cisnieniem,
ktore dla cieczy jonowych nie sg fatwe do zmierzenia. Z klasycznej termodynamiki wiadomo,
ze jesli mamy dla ukfadu jednosktadnikowego trzy podatnosci termodynamiczne, to z nich
mozemy wyznaczy¢ wszystkie inne wielkosci termodynamiczne charakteryzujace ten uktad.
Praca jest napisana bardzo przystepnie, wnioski nie budzg zastrzezen. Cztery metody uzyte do
wyznaczania predkosci dzwieku to: CP-PC-SAFT (metoda termodynamiczna dopasowywania
rownan stanu do kilku punktéw eksperymentalnych), metoda spinodalna (metoda
termodynamiczna oparta o wyznaczenie kilku punktéw spinodali), sieci neuronowe oraz
uczenie maszynowe. Autor pokazat, ze nawet jesli sie¢ neuronowa przewiduje poprawnie
gestosc i predkosc dzwieku (btedy duzo ponizej 1%), to z tak otrzymanych danych nie mozna
dostac poprawnie pierwszej pochodnej czyliizobarycznej rozszerzalnosci termicznej. Kolejnym
waznym wynikiem pracy jest pokazanie, ze znakomite wyniki, dotyczace przewidywania

danych termodynamicznych w obszarach gdzie trudno je zmierzy¢, mozna otrzymaé, gdy taczy



sie metody termodynamiczne, duzg liczbe danych wejsciowych do uczenia z sieciami
neuronowymi a w przysztosci ze sztuczna inteligencjg. Niewatpliwie praca doktorska mgr.
Pilarza wyznacza nowe kierunki uzyskiwania danych termodynamicznych bez koniecznosci
wykonywania wielu zmudnych pomiaréw. Praca bardzo mi sie podobata. Oprécz mnie wyniki
pracy doktoranta sprawdzito co najmniej szesciu niezaleznych recenzentéw Jego publikacji
oraz trzech edytoréw i dlatego nie mam watpliwosci, ze wyniki spetniajag wymogi stawiane w
rozprawach doktorskich. Stawiam wniosek o dopuszczenie mgr. Jeremiasza Pilarza do
dalszych etapéw przewodu doktorskiego. Ponizej przedstawie dla porzadku kilka uwag

dotyczacych rozprawy.

Praca jest jednolita tematycznie. Liczy ponad 200 stron, z czego 100 stron to tekst gtéwny a
reszte stanowi bibliografia, kody numeryczne Autora oraz wyniki szczegétowe przedstawione
w formie wykreséw. Praca dotyczy waznego w chemii zagadnienia danych
termodynamicznych dla cieczy jonowych. Jest to grupa zwigzkéw majgcych zastosowanie jako
nielotne rozpuszczalniki, zastepujace rozpuszczalniki organiczne. Autor zgodnie z tym co
obiecat w tytule, wyznaczyt predkos¢ dzwieku w cieczach jonowych w zakresie cisnient od 1
bara do okoto 50 baréw i temperatur od 278 K do 393 K z bardzo dobrg doktadnoscig. Uzyt do
tego celu czterech réznych metod w celach poréwnawczych i metodologicznych. Wytyczyt

nowe podejscie do analizy danych termodynamicznych.

Mam do Autora kilka pytan. W pracy Autor uzyt wielowarstwowej sieci neuronowe;j i zadawat
na wejsciu pie¢ zmiennych: mase molowg kationu, mase molowg anionu, cisnienie,
temperature oraz dodatkowy parametr, ktéry pozwalat na rozréznienie kationdw majacych
te same masy molowe, ale bedacych lustrzanymi odbiciami wzgledem azotu (dla kationéw

imizadolowych). Czy byta to minimalna liczba parametréw? Czy liczba parametréw ktérych z



sensem mozna uzy¢ skaluje sie z liczbg danych do uczenia? Czy mozna bytoby w jakis sposéb
uzywa¢ metod termodynamiki do trenowania sieci neuronowej np. skoro gesto$é¢ byta
wyznaczona poprawnie to zaimplementowanie dodatkowo metody CP-PC-SAFT (do uczenia
sieci) mogtoby skorygowad gestosc tak by pochodna po temperaturze przy statym cisnieniu
byta liczona poprawnie? Jak dziata siec neuronowa, jesli w danych wejsciowych pominiemy

istotny parametr od ktérego jeszcze zalezataby predkos¢ dzwieku?

Whnosze o wyrdznienie pracy doktorskiej mgr Jeremiasza Pilarza. Tak jak napisatem powyzej
praca doktorska bardzo mi sie podobata. Wyniki zostaty opublikowane w trzech dobrych
czasopismach, a Autor rozprawy doktorskiej jest ich pierwszym autorem. Te publikacje
uzyskaty juz 25 cytowan. Praca doktorska mgr. Pilarza wyznacza nowe trendy w
termodynamice w oparciu o uczenie maszynowe i sieci neuronowe. Sadze, ze w przysztosci
powstanie sztuczna inteligencja na wzor AlphaFold i uczac sie na podstawie dostepnych
danych termodynamicznych bedzie w stanie przewidzie¢ réwnania stanu nowych substancji
chemicznych. AlphaFold zostat nauczony zwijania biatek na bazie 170 tys. struktur juz
zwinietych biatek z baz danych. Nastepnie na tej podstawie przewidziat 200 milionéw struktur
przestrzennych wszystkich znanych biatek, rozwigzujac jeden z wielkich problemdw biologii
molekularnej czyli jak z sekwencji aminokwasdw uzyska¢ przestrzenng strukture biatka.
Podobnie stanie sie w termodynamice, a praca doktorska mgr. Jeremiasza Pilarza jest tego

najlepszym dowodem.
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