Wydziat Inzynierii
i Technologii Chemicznej

Politechnika Krakowska l‘““
[ 7T
PK

dr hab. inz. Katarzyna Bizon, prof. PK Krakéw, 23 sierpnia 2024 r.
Katedra Inzynierii Chemicznej i Procesowe;j
katarzyna.bizon@pk.edu.pl, tel.: 12 628 2735

Recenzja rozprawy doktorskiej
Pani mgr inz. Pauliny Muchel
pt. ,Modelowanie zmiennosci sktadu gazu ziemnego metodgq sztucznych sieci neuronowych”
wykonanej pod kierunkiem Pani dr hab. inz. Jolanty Szoplik, prof. ZUT

Podstawa opracowania recenzji

Podstawe formalng sporzadzenia recenzji rozprawy doktorskiej autorstwa Pani mgr inz. Pauliny Muchel
stanowi pismo ZUT/RDICh/32/2024 Pani Przewodniczacej Rady Dyscypliny Inzynieria Chemiczna
Zachodniopomorskiego Uniwersytetu Technologicznego w Szczecinie prof. dr hab. inz. Zofii Lendzion-
Bielun z dnia 25 czerwca 2024 r.

Przedstawiona do recenzji rozprawa doktorska zostata zrealizowana na Wydziale Technologii i Inzynierii
Chemicznej Zachodniopomorskiego Uniwersytetu Technologicznego w Szczecinie pod kierunkiem Pani
dr hab. inz. Jolanty Szoplik, prof. ZUT. Nadanie stopnia doktora przewiduje sie w dziedzinie nauk
inzynieryjno-technicznych w dyscyplinie inzynieria chemiczna.

Cel i zakres oraz ogdlna ocena merytoryczna rozprawy

Uczenie maszynowe i sztuczne sieci neuronowe znajdujg coraz szersze zastosowanie do rozwigzywania
probleméw inzynierskich, w tym zagadnien z zakresu inzynierii chemicznej i procesowej. Rosngca
popularnosc takiego podejscia modelowego do opisu zazwyczaj bardzo ztozonych probleméw fizycznych
i chemicznych wynika z kilku aspektéw. Pierwszym z nich jest fakt, ze nieodtgczng cecha sieci
neuronowych jest bazowanie na danych — zazwyczaj eksperymentalnych — charakteryzujgcych
zachowanie badanego obiektu/systemu. To za$ eliminuje konieczno$¢ formutowania, a nastepnie
numerycznego rozwigzywania klasycznych réwnan modelowych, ktdre zazwyczaj przyjmujg postac
rownan rozniczkowych. Do pozostatych czynnikéw nalezy zaliczyé przede wszystkim postepujacy
w ostatnich dziesiecioleciach gwattowny wzrost mocy obliczeniowych komputeréow oraz mozliwosci
magazynowania i przetwarzania duzych zbioréw danych.
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Prognozowanie sktadu gazu ziemnego przeptywajgcego w ztozonej sieci rurociggdw przy uzyciu modeli
symulacyjnych uwzgledniajgcych procesy zachodzgce wewnatrz gazociggu, warunki pogodowe czy tez
zmienne w czasie zapotrzebowanie odbiorcdw na gaz jest doskonatym przyktadem zagadnienia
praktycznie niemozliwego do rozwigzania w czasie rzeczywistym w przypadku zastosowania klasycznego
podejscia do modelowania proceséw. Jednoczesnie, ze wzgledu na ogromne znaczenie gospodarcze
gazu ziemnego, postepujaca dywersyfikacje dostawcédw wynikajaca z uwarunkowan geopolitycznych
i potencjalny wzrost liczby punktow wejscia do systemu gazowego (m.in. poprzez lokalne wprowadzanie
biometanu do sieci gazowniczej) konieczne jest opracowywanie efektywnych modeli predykcyjnych
umozliwiajacych biezacg prognoze sktadu gazu i jego witasciwosci (np. ciepta spalania).

W zwigzku z powyzszym, Pani mgr inz. Paulina Muchel jako wiodacy cel pracy postawita opracowanie
i weryfikacje modelu bazujgcego na sztucznej sieci neuronowej do prognozowania udziatéw wybranych
sktadnikdw gazu ziemnego w punktach pomiarowych rozlokowanych na sieci gazowniczej. W celu
realizacji gtéwnego celu pracy oraz weryfikacji postawionych hipotez badawczych, Doktorantka
w pierwszym kroku przeprowadzita badania wstepne obejmujgce: (i) analize zmiennosci sktadnikéw gazu
ziemnego w réznych punktach pomiarowych systemu gazowniczego w okresie jednego roku, (ii) analize
statystyczng zmiennosci skfadnikéw gazu na przestrzeni czterech lat oraz (iii) analize wptywu
temperatury otoczenia na sktad mieszaniny gazowej transportowanej siecig przesytlowa. Nastepnie
w ramach badan zasadniczych, ukierunkowanych na opracowanie jak najlepszego modelu typu MLP
(ang. multilayer perceptron — perceptron wielowarstwowy), przeanalizowata wptyw szeregu czynnikéw
na doktadnos$¢é prognozy sktadu mieszaniny gazowej. Badania te obejmowalty cztery etapy, w ktdrych
Doktorantka skupita sie kolejno na ocenie: (i) wptywu licznosci zbioru danych uzytych w procesie uczenia
na doktadnos¢ prognozy sktadu gazu ziemnego; (ii) wptywu liczby i typu funkcji aktywacji oraz metody
uczenia na doktadnos$¢ prognozy; (iii) wptywu architektury sieci na doktadnos$¢ prognozy oraz
(iv) mozliwosci zastosowania sztucznej sieci neuronowej do prognozowania sktadu gazu ziemnego
z domieszkg wodoru. Uzupetnienie badan majacych na celu opracowanie efektywnego modelu MLP do
prognozowania sktadu gazu ziemnego stanowi wykorzystanie przez Doktorantke uzyskanego wyniku
prognozy do wyznaczenia ciepta spalania transportowanej w rurociggu mieszaniny gazowej.
Przedstawiona do recenzji rozprawa doktorska liczy 188 stron i ma standardowy uktad. Zasadnicza czes¢
opracowania sktada sie z: syntetycznego wprowadzenia (rozdz. 1) nakreslajgcego problematyke bedaca
przedmiotem rozprawy; studium literaturowego (rozdz. 2); definicji problemu badawczego, hipotez
badawczych oraz celu i zakresu pracy (rozdz. 3 i 4); czeSci badawczej (rozdz. 5), ktérg zamyka
podsumowanie i wnioski korncowe oraz zestawienia osiggnietych celdw pracy (rozdz. 6 i 7). Uzupetnienie
rozprawy stanowi zestawienie dorobku naukowego Doktorantki; wykaz stosowanych oznaczen; polsko-
i angielskojezyczne streszczenie; bibliografia, na ktdrg sktada sie az 200 pozycji literaturowych oraz

wykaz rysunkéw i tabel.
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W obszernym rozdziale poswieconym przeglgdowi piSmiennictwa i omoéwieniu aktualnego stanu wiedzy,
Doktorantka skoncentrowata sie na aspektach zwigzanych z transportem i charakterystyka gazu
ziemnego oraz modelach matematycznych bazujgcych na sztucznych sieciach neuronowych, w tym na
metodach ich uczenia. W tej czesci rozprawy przedstawione zostaty réwniez przyktady zastosowania
sztucznych sieci neuronowych zaréwno do rozwigzywania probleméw z obszaru inzynierii chemicznej
i procesowej, jak i wielu innych dziedzin. Dominujgcg czes¢ podrozdziatu dotyczacego zastosowania
modeli sztucznych sieci neuronowych stanowi przeglad prac naukowych dotyczacych analizy systeméw
transportu gazu ziemnego, ktdry stanowit podstawe do sformutowania problemu badawczego, hipotez
badawczych i celu pracy. Elementy te zostaty bardzo precyzyjnie zdefiniowane w rozdziatach 3 i 4.
Gtéwna, bardzo ogdlna teza pracy sformutowana przez Doktorantke zaktada mozliwos¢ wytrenowania
sztucznej sieci neuronowej do prognozowania sktadu gazu ziemnego w zaleznosci od wybranych
czynnikdw kalendarzowych oraz pogodowych. Tezie tej towarzyszy az osiem zatozen/hipotez
szczegbdtowych.

Zasadnicza badawcza cze$¢ rozprawy sktada sie z omoéwienia wynikéw badan wstepnych oraz wynikéw
badan zasadniczych. Wszystkie dane pomiarowe uzyte zardwno na etapie badan wstepnych jak
i zasadniczych zostaty pozyskane (na podstawie umowy o wspdtpracy i wymianie informacji) od
polskiego Operatora Gazociggdw Przesytowych GAZ-SYSTEM S.A. Badania przeprowadzone przez
Doktorantke miaty natomiast wytgcznie charakter obliczeniowy. W ramach badan wstepnych
przeprowadzona zostata m.in. analiza zmiennosci w czasie sktadu gazu ziemnego w szesciu punktach
sieci gazowej zlokalizowanych w rejonie pétnocno-zachodniej Polski oraz analiza statystyczna danych
pochodzacych ze stacji gazowej zlokalizowanej w powiecie czarnkowsko-trzcianeckim. Nastepnie
w ramach badan zasadniczych opracowane zostaty przy uzyciu programu STATISTICA rézne modele typu
wejscie-wyjscie bazujgce na ptytkiej sieci neuronowej typu MLP i przeanalizowany zostat wptyw szeregu
czynnikdw (m.in. licznos$¢ zbioru danych uzytych na etapie uczenia, typ funkcji aktywacji neuronu,
architektura sieci) na wtasciwosci predykcyjne poszczegélnych modeli. Ponadto opracowana sie¢ MLP
zostata wykorzystana do predykcji wartosci ciepta spalania transportowanej w rurociggu mieszaniny
gazowej.

Zakres przeprowadzonych przez Doktorantke prac o charakterze obliczeniowym jest niezwykle obszerny,
a dobdr zastosowanych metod badawczych jest w mojej opinii dobrze przemyslany. Wartosciowym
elementem jest wykorzystanie — poza réznymi algorytmami do uczenia sieci neuronowych — zaréwno do
analizy surowych danych pomiarowych jak i wynikéw prognoz szerokiej gamy metod statystycznych.
Pewne watpliwosci budzi jednak mozliwos¢ praktycznego zastosowania opracowane;j sieci i jej zdolnos¢
do generalizacji, przede wszystkim ze wzgledu na bardzo ograniczony (tj. uzyto wytgcznie czynniki
pogodowe i kalendarzowe) zestaw zmiennych w warstwie wejSciowej. Pomimo tej ogdlnej uwagi
o charakterze dyskusyjnym, stwierdzam, ze sformutowany cel rozprawy zostat w petni osiggniety przez
Doktorantke.
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Gtéwnym osiggnieciem Pani mgr inz. Pauliny Muchel jak réwniez naukowym elementem nowosci
rozprawy jest opracowanie i zweryfikowanie modelu sztucznej sieci neuronowej stuzgcego
do prognozowania sktadu mieszaniny gazu ziemnego w danym punkcie sieci gazowej, ktéra jest zasilana
przez wielu dostawcéw. Zaproponowane narzedzie symulacyjne w postaci sieci MLP moze miec
zhaczenie utylitarne, gdyz potencjalnie moze wspomdc/zastgpi¢ badania chromatograficzne
prowadzone w punktach pomiarowych usytuowanych na rurociggach gazowych. Biorgc pod uwage
rosngcy popularnosé sieci neuronowych oraz istotne znaczenie gospodarcze gazu ziemnego mozna
zatem stwierdzié, ze rozprawa stanowi rozwigzanie bardzo aktualnego problemu wpisujgcego sie w ramy
wspotczesnej inzynierii chemicznej. W mojej opinii przedstawiony w rozprawie materiat swiadczy
o wysokich kompetencjach badawczych Doktorantki. Ich dodatkowym i wymiernym potwierdzeniem
jest dorobek naukowy Pani mgr inz. Pauliny Muchel, na ktoéry sktada sie 6 artykutéw naukowych (w tym
3 opublikowane w czasopismach znajdujgcych sie w bazie JCR) oraz 6 wystgpien konferencyjnych. Warty
podkreslenia jest réwniez udziat Doktorantki w rocznym programie stazowym , Energia dla przysztosci”
zorganizowanym przez Ministerstwo Energii wspdlnie z Polska Grupg Energetyczng S.A., Polskim

Koncernem Naftowym ORLEN S.A. oraz Polskim Gdrnictwem Naftowym i Gazownictwem S.A.

Uwagi merytoryczne i dyskusyjne

Mimo ogdlnej pozytywnej oceny rozprawy, przyjete na etapie konstruowania modelu sztucznej sieci
zatozenia jak i pewne niedociggniecia wymagajg wyjasnienia i szerszego przedstawienia. W zwigzku
z powyzszym prosze o odniesienie sie do nastepujgcych uwag:

1. Wartosciowym uzupetnieniem podrozdziatu (5.2.1) bytyby: (i) mapa obrazujgca potozenie
geograficzne analizowanych szesciu punktéw pomiaru sktadu gazu, punktéw transgranicznych
(w analizowanym regionie) i terminalu LNG, jak réwniez (ii) zbiorcze graficzne poréwnanie
zmiennosci zawartosci metanu w poszczegdlnych punktach pomiarowych.

2. Zgodnie ze schematem (rys. 5-14, str. 121) i komentarzem zamieszczonym na wstepie podrozdziatu
5.3 zmiennymi wyjsciowymi sieci byty: typ dnia tygodnia, miesigc, dzien miesigca oraz temperatura.
Zastosowanie takich zmiennych wejsciowych w znacznym stopniu ogranicza potencjalnie
zastosowanie modelu do celéw predykcyjnych. Opracowanie efektywnego narzedzia
symulacyjnego do praktycznych zastosowan powinno uwzglednia¢ réwniez strukture same;j sieci,
w tym np. takie elementy jak: (i) odlegto$¢ analizowanego punktu pomiarowego od punktow
transgranicznych i terminalu LNG wraz ze sktadem gazu w tym punkcie; (ii) potozenie/odlegtos$é od
punktow/odbiorcow charakteryzujgcych sie duzym catorocznym (przemyst) jak i okresowym (duze
osrodki miejskie w sezonie zimowym) zapotrzebowaniem na gaz. W mojej opinii zastosowane
w modelu zmienne wejsciowe sg w gruncie rzeczy zmiennymi zaleznymi, na ktére wptyw ma szereg
wiasciwych zmiennych niezaleznych.
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3. Czy wszystkie wyniki uzyskane w ramach czesci zasadniczej badan dotyczg tylko jednego punktu
pomiarowego zlokalizowanego w powiecie czarnkowsko-trzcianeckim? Jezeli tak to prosze
o odpowiedz czym byt umotywowany ten wybdr oraz czy byty podjete préby opracowania sieci dla
innych punktéw pomiarowych.

4. Analizaiinterpretacja wynikdw zamieszczonych w podrozdziale 5.3.1. budzi pewne watpliwosci, tj.:

a) Po pierwsze, o ile analiza wptywu licznosci zbioru danych zastosowanych do trenowania na
wyniki prognoz sktadu gazu ziemnego jest w pefni zasadna, nasuwa sie pytanie czym
uzasadnione jest przyjecie tak zréznicowanych okreséw czasu, z ktérych pochodzity dane? W
mojej opinii zbidr N4 charakteryzuje sie nie tylko wiekszg liczbg punktéw pomiarowych, ale
przede wszystkim wiekszg zmiennoscig w czasie poszczegdlnych zmiennych wyjsciowych niz
np. zbiér Ni. To w oczywisty sposéb przektada sie na btedy dla podzbioru walidacyjnego
i testowego (rys. 5-15i 5-16).

b) Dalej nastr. 131 Doktorantka pisze, ze ,Na podstawie wynikow zamieszczonych na wykresach
na rys. 5-17-5.20 stwierdzono, ze zaleznosci pomiedzy prognozowanymi sktadnikami gazu
ziemnego najlepiej zostaty odwzorowane za pomocg modelu MLP 17-40-5 trenowanego na
zbiorze N;=8760 przypadkéw.” Brak jest jednak graficznego pordwnania z wynikami
pomiardow, a zatem skad taki wniosek?

c¢) Podzbiér N; obejmuje dane pochodzace z roku 2018, podzbiér N4 to dane zebrane w latach
2017-2020, natomiast weryfikacja modeli byta wykonana dla podzbioru Ns, czyli danych z roku
2021. Biorac pod uwage, ze na przestrzeni lat moze ulega¢ zmianie lokalne zapotrzebowanie
na gaz (np. na skutek rozwoju przemystu/osrodkéw miejskich) bardziej zasadne bytoby
przypisanie do podzbioru N; danych pochodzgcych z roku 2020; to samo dotyczy pozostatych
podzbiorédw np. zbidr N, powinien by¢ skonstruowany z danych pochodzacych z lat 2019-2020.
Czy zatem przytoczone w jednej z postawionych hipotez badawczych (str. 83) zmniejszenie
btedu w skutek zwiekszenia licznosci zbioru nie jest jednak efektem zmniejszenia ,luki
czasowej” pomiedzy okresem prébkowania i prognozowania sktadu gazu?

5. Nastr. 135 zamieszczono stwierdzenie brzmigce: ,,im mniejszy udziat danego sktadnika w gazie, tym
wiekszy dla niego btad prognozy MAPE;.” Powszechng technika stosowang w uczeniu maszynowym
jest normalizacja zmiennych wejsciowych i wyjsciowych, ktéra umozliwia zredukowanie btedu
uczenia. Czy taka operacja byta wykonywana lub byty poczynione inne préby redukcji bardzo
wysokich btedéw prognoz (MAPE; dla azotu i zbioru N4 wynosi prawie 200%, Tabela 5-9)?

6. W rozprawie doktadnos¢ prognozy skfadu gazu ziemnego uzyskana za pomocy modelu MLP
oceniana jest na wiele sposobdw, m.in. przy uzyciu wspdétczynnikéw korelacji R, sumy kwadratow
bteddw SSE czy tez btedéw srednich MAPEs i NnRMSEg,.. Wszystkie wspomniane miary btedow majg
jednak charakter globalny, tj. odnoszg sie do btedu w skali roku lub kilku lat. Brak jest natomiast
w pracy graficznej analizy porownawczej wartosci chwilowych sktadu gazu. Jedyne pordwnanie
graficzne danych rzeczywistych z danymi prognozowanymi zostato zamieszczone na rys. 5-32 i 5-33
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i dotyczy ono ciepta spalania. Prosze o wyjasnienie przyczyny braku prezentacji wyzej
wspomnianych poréwnan graficznych.

Pozostate uwagi

Pod wzgledem jezykowym i edytorskim opracowanie zostato przygotowane bardzo starannie i nie

zawiera istotnych btedéw. Ponizej pozwole sobie przytoczy¢ nieliczne niescistosci i uchybienia natury

redakcyjnej:

1.

We wprowadzeniu na str. 13 pojawia sie stwierdzenie ,W niniejszej pracy doktorskiej zamiast
czasochtonnych i kosztownych badan laboratoryjnych lub symulacji (..) zaproponowano
opracowanie modelu (..) metodg sztucznych sieci neuronowych.” Sformutowanie to jest
nieprecyzyjne, poniewaz sugeruje brak koniecznosci przeprowadzania badan eksperymentalnych
lub symulacyjnych, a przeciez kazda sztuczna sie¢ neuronowa to model oparty na danych.
Doktorantka wprawdzie nie wykonata samodzielnie pomiaréw, jednak w mojej opinii nalezato
w tym miejscu podkresli¢, ze model zostat skonstruowany w oparciu o dane udostepnione przez
Operatora Gazociggdéw Przesytowych GAZ-SYSTEM S.A.

Na str. 21 pojawia sie btedne stwierdzenie, iz ,,obecnie dominujacg technologia produkcji wodoru
jest elektroliza wody”. Zgodnie z powszechnie dostepnymi raportami udziat elektrolizy w produkgcji
wodoru wynosi obecnie kilka procent, a dominujgcymi technologiami sg te wykorzystujgce jako
surowiec gaz ziemny (47% w 2021 r.) i wegiel (27% w 2021 r.).

W Tabeli 2-1 zamieszczonej na str. 26 brak jest Zzrdodet literaturowych dla podanych w niej sktadow
poszczegdlnych gazéw.

Na str. 60 w odniesieniu do wejscia i wyjscia z sieci poprawnym terminem jest ,,zmienna”, a nie
»parametr”.

Stwierdzenie na str. 72 ,Sztuczne sieci neuronowe ze wzgledu na zdolno$¢ modelowania ztozonych
probleméw nieliniowych bez koniecznosci programowania (...).” jest nieprecyzyjne. W przypadku
uzywania gotowych pakietéw obliczeniowych programowanie oczywiscie nie jest konieczne, jednak
to samo dotyczy rozwigzywania modeli mechanistycznych sformutowanych w oparciu o zasady
zachowania. Bardziej wtasciwe byloby w tym miejscu stwierdzenie, ze sieci neuronowe nie
wymagajg formutowania réwnan modelowych wywodzgcych sie z fizyki problemu.

Poczawszy od rys. 5-3 (str. 97) w legendach rysunkow i na osiach wzory zwigzkdw chemicznych
w udziatach sktadnikéw powinny byé zapisywane przy uzyciu indeksu dolnego (ycus itd.).
Analogiczne uwaga dotyczy zapisu symbolu uzytego do oznaczenia przedziatu ufnosci (np. rys. 5-9
na str. 105).
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Powyzsze drobne uchybienia i niescistosci nie wptywajg na wartos¢ merytoryczng rozprawy doktorskiej
i zostaty wskazane z obowigzku recenzenta. Prosze, aby Doktorantka nie ustosunkowywata sie do nich
w trakcie publicznej obrony rozprawy.

Whiosek koncowy

Reasumujac stwierdzam, iz przedfozona do recenzji rozprawa doktorska Pani mgr inz. Pauliny Muchel
pt. ,Modelowanie zmiennosci sktadu gazu ziemnego metodq sztucznych sieci neuronowych” stanowi
oryginalne rozwigzanie problemu naukowego oraz potwierdza, ze Doktorantka posiada umiejetnosci
badawcze oraz wiedze teoretyczng w zakresie dyscypliny inZynieria chemiczna.

W zwigzku z powyzszym stwierdzam, ze rozprawa Pani mgr inz. Pauliny Muchel spetnia wymogi formalne
stawiane rozprawom doktorskim okreslone w art. 187 ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie
wyzszym i nauce (Dz. U. 2018 poz. 1668 z pézn. zm.) i wnosze do Rady Dyscypliny Naukowej Inzynieria
Chemiczna Zachodniopomorskiego Uniwersytetu Technologicznego w Szczecinie o dopuszczenie
Doktorantki do dalszych etapdw przewodu doktorskiego.
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