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I. Obszar problemowy rozprawy

Problem identyfikacji Zrédel emisji niebezpiecznych gazéw do atmosfery jest od wielu lat
przedmiotem intensywnych badan ze wzgledu na jego zastosowania zar6wno w
monitorowaniu i sterowaniu jako$ciq atmosfery, jak réwniez w zagadnieniach zwigzanych z
zapewnieniem bezpieczenstwa. Prognozuje sie, Ze do konca pierwszej polowy XXI wieku
polowa populacji Ziemi bedzie zyla w obszarach miejskich. Podstawowa kwestig jest
towarzyszacy temu wzrost zanieczyszczenia powietrza w wyniku zwiekszonej emisji pytow,
dwutlenku siarki, tlenku azotu, tlenku wegla i metali ciezkich, co stanowi bezposredni skutek
stale rosngcych emisji wskutek intensywnego ruchu drogowego, zwiekszonego
zapotrzebowania na zuzycie energii oraz cigglego zmniejszania otwartych przestrzeni zieleni.
Integracja systemOw monitorowania z nowoczesnymi technikami modelowania i
optymalizacji ma na celu zmniejszenie narazenia na zanieczyszczenie powietrza i
zmniejszenie poziomu substancji toksycznych poprzez m.in. projektowanie budynkéw nowej
generacji, a ogolniej, nowe rozwigzania urbanizacyjne oraz inteligentne zarzadzanie
informacja w miastach.

Problem identyfikacji Zrodet niebezpiecznych substancji stat sie rowniez istotny z uwagi na
potencjalne zagrozenia atakami biochemicznymi powodujacymi rozprzestrzenianie
niebezpiecznych substancji w postaci aerozolu lub wycieki niebezpiecznych materiatow
biochemicznych przewozonych przez pojazdy naziemne Ilub latajace. W typowym
scenariuszu, po wystapieniu pewnego rodzaju skazenia chemicznego lub biologicznego,
pojawia sie chmura toksycznego materialu, ktérej ewolucje okreSlaja procesy fizyczne i
chemiczne, warunki pogodowe oraz topografia terenu. Dynamike zmian opisuja
wyrafinowane czasoprzestrzenne modele matematyczne, ujmujace kluczowe aspekty
zachodzacych zjawisk dyfuzji i transportu oraz charakter wymuszen, takie jak panujace
warunki pogodowe czy tez warunki brzegowe zwigzane ze skomplikowana geografia terenu.
Najczesciej bazuja one na formalizmie réwnaniach rézniczkowych czastkowych okreslonych
w odpowiednio zdefiniowanych obszarach przestrzennych i przy réznego typu zadanych
warunkach brzegowych.

Pomiarow stezen substancji toksycznych dokonuje sie za pomoca sieci sensorow



ulokowanych w rozwazanym obszarze przestrzennym. Warunki meteorologiczne okresla sie
na podstawie pomiar6w wykonywanych przez stacje meteorologiczne. Celem jest uzycie tych
obserwacji w potaczeniu z modelem matematycznym ewolucji chmury gazu w celu detekcji i
lokalizacji zrodla zanieczyszczenia, a w konsekwencji, np. prognozowania przysztej ewolucji
tej chmury.

Problem identyfikacji Zrédet jest jednym z klasy probleméw odwrotnych, redukujacym sie do
pewnego zadania identyfikacji (parametrycznej lub nieparametrycznej). Nalezy wiec
zagwarantowa¢ warunki identyfikowalnosci parametréw zrodla, co nie jest takie oczywiste,
jesli weZzmie sie pod uwage skonczony wymiar przestrzeni wyjs¢ i nieskoniczenie wymiarowy
charakter przestrzeni stanow i/lub parametrow modeli z czasoprzestrzenng dynamika. Innym
problemem teoretycznym jest zagwarantowanie istnienia estymatora parametrow zrédla i jego
ciaglej zaleznosci od danych, co przeklada sie na wymog zwartosci przestrzeni parametrow.
Jesli tych aspektow nie potraktuje sie we wiasciwy sposob, proces estymacji moze okazac sie
tzw. problemem Zle postawionym (ang. ill-posed problem), co oznacza, ze nawet niewielkie
zaszumienie danych moze prowadzi¢ do bardzo duzych bledow estymacji, a ponadtowiele
roznych zestawOw wartosci parametrow wspoigra z zaobserwowanymi danymi pomiarowymi.
Spowodowato to rozwoj technik regularyzacji (sposréd ktérych najbardziej znana jest
regularyzacja Tichonowa), ktore kalibruja parametry modelu nie tylko poprzez minimalizacje
miary niedopasowania pomiaréw i wyjscia modelu, ale réwniez nakladajac kare na
niepozadane cechy estymat. Rzadko kiedy jednak uwzgledniaja one statystyczne aspekty
problemu estymacji.

W ostatnich latach alternatywa stalo sie wnioskowanie bayesowskie, ktore w naturalny
sposOb umozliwia uwzglednienie wstepnej wiedzy o rozkladach estymowanych parametrow i/
lub stanu poczatkowego (w postaci ich rozkladéw apriorycznych) przed zaobserwowaniem
jakichkolwiek danych. W polaczeniu z adekwatnym opisem niepewnosci obserwacji oraz
odwzorowaniem z przestrzeni parametrow do przestrzeni wyjs¢ (okreSlonym przez réwnanie
stanu, w tym przypadku rownanie rézniczkowe czastkowe, i rOwnanie wyjscia opisujace
model obserwacji dokonywanych przez sensory), umozliwia to wyznaczenie rozkiadu
a posteriori parametrow zrddla, odzwierciedlajacego stopien zaufania do ich wartoSci.
Rozklad ten nie jest jednak dany w postaci zwartej formuly do bezposredniego
wykorzystania, a mozna z niego jedynie probkowac, najczesciej poprzez budowe tancucha
Markowa Monte Carlo, ktory ma rozklad réwnowagowy pokrywajacy sie ze wspomnianym
rozkladem a posteriori. Podejscie, podsumowane w klasycznej juz monografii Jari Kaipio i
Erkki Somersalo (Statistical and Computational Inverse Problems, Springer, 2005),
doczekalo sie w minionej dekadzie uogolnienia na estymacje parametrow nieskonczenie
wymiarowych (np. stanu poczatkowego), przede wszystkim dzieki pracom Andrew
M. Stuarta z University of Warwick (jego artykul pt. Inverse problems: A Bayesian
perspective, Acta Numerica, 2010, pp. 452-559 ma ponad 750 cytowan w Google Scholar).
Co wiecej, pojawito sie duzo wartoSciowych prac poswieconych planowaniu eksperymentu
dla tego typu problemow, rozumianemu przede wszystkim jako rozmieszczanie czujnikow
pomiarowych w spos6b maksymalizujacy zawarto$¢ informacji o estymowanych parametrach
w gromadzonych danych. W tym kontekscie warto wymieni¢ przede wszystkim prace Omara
Ghattasa, Alena Alexanderiana, Noemi Petry i Goerga Stadlera z University of Texas at
Austin.

Pewna dojrzato$¢ osiagnieta przez bayesowskie metody identyfikacji Zrodel skazen nie



oznacza bynajmniej, Ze zmierzono sie ze wszystkimi problemami, jakie na tym polu
przynosza zastosowania, tym bardziej ze gwaltowny rozwoj sensoryki, zwlaszcza w
kontekScie mobilnych sieci sensorowych, generuje coraz to nowe mozliwosci zastosowan
wraz z towarzyszacymi im wyzwaniami. Nadal wyzwaniem jest problem zastosowania tej
metodologii w kontekscie rzeczywistych, a nie symulowanych danych, kiedy nie sq znane
doktadne rozktady wielkosci obarczonych niepewnoscia pomiarowa, a modele matematyczne,
mimo skomplikowania, sg tylko do pewnego stopnia odzwierciedleniem proceséw
fizycznych. Wreszcie duzym wyzwaniem pozostaja nietrywialne aspekty informatyczne,
dotyczace redukcji duzych mocy potrzebnych do rozwigzywania intensywnych zadan
obliczeniowych. Wyznaczenie wartosci prawdopodobienstwa w jednym punkcie przestrzeni
parametrOw wymaga numerycznego rozwigzania problemu prostego (czyli numerycznego
rozwigzania réwnania rozniczkowego czastkowego modelujacego rozprzestrzenianie sie
zanieczyszczenia) i moze pochtania¢ wiele godzin na duzym superkomputerze jesli rozwaza
sie trzy wymiary przestrzenne i modele stosowane w obliczeniowej mechanice pltynow
(rownania Naviera-Stokesa). Liczba tego typu ewaluacji potrzebna do adekwatnego
probkowania z rozkladu a posteriori bardzo wielu parametréw (jest tak w sytuacji, gdy
estymuje sie rowniez stan poczatkowy) przez konwencjonalne tancuchy Markowa Monte-
Carlo moze siega¢ milion i wiecej. Z tego powodu coraz popularniejsze stajq sie przyblizone
obliczenia bayesowskie (ang. Approximate Bayesian Computing, ABC), unikajace
kosztownego wyznaczania wartoSci funkcji wiarygodnosci. Stosowano je do tej pory przede
wszystkim w naukach biologicznych (genetyka populacyjna, ekologia, epidemiologia i
biologia systemowa), a jej zastosowanie w identyfikacji Zrodet zanieczyszczen nie jest jeszcze
rozpowszechnione.

Wilasnie w tym kontekscie recenzowana praca Pana mgr. Piotra Kopki, poSwiecona w catosci
bayesowskim metodom rozwiazywania zadan rekonstrukcji parametrow Zrédla uwolnienia
niebezpiecznych gazéw do atmosfery jest pozycja bardzo ambitng i aktualna. Zasadniczo,
oryginalny pomyst Autora polega na adaptacji i modyfikacji algorytmu przyblizonych
obliczen bayesowskich na potrzeby identyfikacji parametréw Zrédta uwolnienia
niebezpiecznego gazu z wykorzystaniem czasoprzestrzennych modeli symulacyjnych jego
rozprzestrzeniania sie. Co wiecej, obszerng cze$¢ rozprawy zajmuje praktyczna weryfikacja
dzialania zaproponowanej techniki w oparciu o dane rzeczywiste pochodzace z trzech
eksperymentoéw, dla ktorych do tej pory nie przeprowadzano tego typu rekonstrukcji, z
analiza porownawcza z konwencjonalnymi metodami Monte Carlo wykorzystujacymi
tancuchy Markowa.

Biorac pod uwage wszystkie wymienione czynniki, sformutowane na str. 12 cele i teze pracy,
jak rowniez wynikajace z nich zadania szczeg6towe, sq jasne i dobrze okreslone. Sprowadzaja
sie one do wykazania, zZe bayesowskie algorytmy probkowania z rozktadu a posteriori
parametrow zrodta uwolnienia niebezpiecznego gazu, skonstruowanego na podstawie
asymilacji pomiarow jego stezenia z sieci sensorow i danych ze stacji meteorologicznych, w
polaczeniu z zaawansowanymi modelami symulacyjnymi czasoprzestrzennej dynamiki
zachodzacych proceséw fizycznych, umozliwia do$¢ precyzyjne oszacowanie parametrow
zrodla i jego niepewnosci dla bardzo zlozonych danych rzeczywistych, w stosunkowo
krétkim czasie i w oparciu o niskobudzetowe zasoby sprzetowe. Efektem rozprawy ma by¢
zestaw efektywnych algorytméw probkowania z mozliwoscia identyfikacji parametrow
zmiennych w czasie. Tak zarysowang problematyke rozprawy uwazam =za istotng i
nadzwyczaj aktualng, o rezultatach mogacych otworzy¢ nowy nurt badan nad zagadnieniami



odwrotnymi dla ukladéw z czasoprzestrzenng dynamikqa. Fakt ten przesadza o pozytywnej
ocenie wybranego tematu jako przedmiotu opiniowanej rozprawy doktorskiej.

I1. Koncepcja oraz realizacja rozprawy

Obszerna rozprawa, napisana w jezyku polskim i liczaca 158 stron numerowanych, sktada sie
ze wstepu, trzech zasadniczych rozdzialow przedstawiajacych koncepcje proponowanych
metod, trzech rozdziatow raportujacych wyniki eksperymentéw weryfikujacych dziatanie tych
metod w praktyce w oparciu o dane rzeczywiste, rozdzialu podsumowujacego, oraz dodatku
opisujacego zastosowane oprogramowanie symulacyjne rozprzestrzenianie sie gazow w
atmosferze. Zalaczony wykaz 76 pozycji cytowanej literatury w zasadzie odzwierciedla stan
badan w zakresie tematycznym rozprawy (o pewnych brakach w tym wykazie traktuje w
czesci posSwieconej uwagom krytycznym).

Prace rozpoczyna Wstep, na ktory sklada sie przedstawienie motywacji zagadnien rozprawy,
cele i teza pracy (w tym momencie juz intuicyjnie jasng), oraz ogélny opis proponowanego
podejscia. Rozdzial konczy charakterystyka struktury pracy.

Rozdziat 2 stanowi zwiezte wprowadzenie do problematyki identyfikacji parametrow Zrédla
uwolnienia gazu i, ogolniej, do rozwigzywania zagadnien odwrotnych. Wzmiankuje sie
koniecznos¢ regularyzacji zadania odwrotnego poprzez wiaczenie dodatkowej wstepnej
informacji o estymowanych parametrach oraz bardziej szczeg6towo omawia sie alternatywne
stochastyczne podejscie do identyfikacji Zrédel emisji gazu, wywodzace sie z technik
bayesowskich. Dokonuje sie klasyfikacji problemow rekonstrukcji ze wzgledu na skale
obserwowanego obszaru, a nastepnie omawia sie sposob wykonywania pomiarow przez sie¢
sensorowg wraz z indukowanymi przez nig bledami pomiarowymi, oraz bardzo ogolnie
matematyczne modele rozprzestrzeniania sie niebezpiecznego gazu i wynikajace z ich uzycia
bledy modelowania. Wprowadza sie graficzng reprezentacje rozwigzywania zadania
rekonstrukcji z przeptywem informacji miedzy jego komponentami.

Rozdziat 3 stanowi krotkie wprowadzenie do wnioskowania bayesowskiego i metodologii
dynamicznych modeli Bayesa stosowanych w rozprawie. Omawia sie role rozktadu a priori
oraz sposoby wyznaczania funkcji wiarygodnosci. Pokrétce charakteryzuje sie rozklad
a posteriori i wspomina pojecie sprzezonych rozkladow apriorycznych (ang. conjugate
priors). Stosowanie tych ostatnich implikuje, ze rozklady a posteriori naleza do tej samej
rodziny funkcji rozktadu co rozklad aprioryczny. Wartosci parametrow tych rozkladow (a
priori i a posteriori) sg rozne, a rola bayesowskiej funkcji wiarygodnosci jest tu jedynie
uaktualnienie apriorycznych parametréw modelu, przy zachowaniu jego funkcjonalnej
postaci. Rodziny rozkladéw sprzezonych byty szczego6lnie waznymi klasami funkcji w dobie
matych mocy obliczeniowe]j. Niestety, takie podejScie nie jest mozliwe w przypadku
identyfikacji parametrow Zrédet uwolnien gazu z uwagi na duza nieliniowo$¢ odwzorowania
z przestrzeni parametréw do przestrzeni wyjs¢, realizowanego na dodatek poprzez bardzo
ztozone techniki symulacyjne. Wyznaczenie wartosci tego odwzorowania jest konieczne do
wyznaczenia wartosci funkcji wiarygodnosci. Z koniecznos$ci nalezy sie wiec odwotac¢ do
symulacji Monte Carlo z wykorzystaniem tancuchéw Markowa, ktore probkuja z rozkladu a
posteriori. Rozdzial konczy graficzny model sekwencyjnego wnioskowania bayesowskiego
zastosowanego w rozprawie do stochastycznej rekonstrukcji parametrow zrodla uwolnienia
gazu.



Rozdziat 4, poswiecony metodom Monte Carlo wykorzystujagcym tancuchy Markowa (ang.
Markov Chain Monte Carlo, MCMC), przedstawia algorytmy prébkowania z rozkiladu a
posteriori zastosowane w rozprawie. Slady poczatkéw tej klasy metod symulacyjnych siegaja
lat 1944-1945 i projektu Manhattan w Los Alamos. Metoda MCMC polega na konstrukcji
nieredukowalnego nieokresowego tancucha Markowa, opisywanego pewnym jadrem
przejscia, ktory po wystarczajaco dlugim czasie podazy z obranego arbitralnie rozkitadu
poczatkowego do pewnego docelowego rozkladu stacjonarnego. W algorytmach tego typu
mozliwa jest znajomo$¢ rozkiadow tylko z dokladnoscia do proporcjonalnosci, bez stalej
normujgcej. To przesadza o ich kluczowej roli we wnioskowaniu bayesowskim, gdzie rozktad
a posteriori jest odwrotnie proporcjonalny do rozkladu obserwacji, ktéry w teorii mozna
otrzymac jako rozklad brzegowy z lacznego rozkladu obserwacji i parametrow, jednak w
praktyce jest to niewykonalne z uwagi na konieczno$¢ obliczania catek wielokrotnych po
parametrach. W rozdziale przedstawia sie klasyczny algorytm Metropolisa-Hastingsa,
sekwencyjny algorytm Monte Carlo dla dynamicznych modeli Bayesa oraz bootstrapowy filtr
Gordona. Sposéb prezentacji tych metod jest dos¢ bliski raportowi G. Johannesson,
B. Hanley, J. Nitao pt. Dynamic Bayesian Models via Monte Carlo — An Introduction with
Examples (Lawrence Livermore National Laboratory, 2004). Metody te stuza w rozprawie
poréwnaniu z metodami przyblizonych obliczen bayesowskich (ABC), ktore Autor preferuje,
wykorzystujac jako podstawowe narzedzie w kolejnych rozdziatach. Rozdziat uzupeinia
charakterystyka idei i wilasnosci metod ABC. O sukcesie tego podejScia w praktyce przesadza
wiasciwy dobor trzech kluczowych elementow: zestawu wartosci progowych okreslajacych
margines bliskoSci w przestrzeni wyjs¢, metryki definiujacej odleglos¢ w przestrzeni wyjsc,
oraz jadra przejScia pozwalajagcego na generowanie nowych realizacji w przestrzeni
parametrow. Szczegolowy opis doboru tych elementow dla problemu identyfikacji
parametrow zrodel uwolnienia gazu znajduje sie w kolejnych rozdziatach, poswieconych
studiom przypadku zwigzanym z danymi rzeczywistymi. Rozwazania konczy sekwencyjna
wersja podstawowego algorytmu ABC z adaptacja wag w zaleznosci od danych,
podwyzszajaca wspotczynnik akceptacji generowanych probek, zaproponowana w rozprawie
doktorskiej Fernando Bonassiego z Duke University, obecnie statystyka Google/Y outube.

Po przeczytaniu pierwszych trzech rozdzialow czytelnik posiada dobra ogdlng orientacje w
zakresie omawianych zagadnien, dotychczas stosowanych podejsciach, oraz oryginalnych
rozwigzaniach zaproponowanych przez Autora. ByC¢ moze nieco obszerniejszego
umotywowania i opisu wymaga jedynie czeS¢ dotyczaca dynamicznych modeli Bayesa, ktére
rzadziej pojawia sie w literaturze nt. MCMC i ABC.

W kolejnych trzech rozdzialach, stanowigcych najbardziej wartosciowa czeS¢ rozprawy,
Autor przedstawia wyniki eksperymentéw potwierdzajacych efektywnos¢ proponowanych
przez Niego metod. Ta czeSC stanowi wprawdzie az potowe objetoSci pracy, jednak jest
jeszcze bardziej interesujagca od czeSci pierwszej. Duze uznanie budzi przede wszystkim
ogromny naklad pracy wlozony w przeprowadzenie wszystkich badan, tak bardzo dalekich od
trywialnosci. Ich rezultaty potwierdzily w praktyce zasadno$¢ zaproponowanej metodologii
rekonstrukcji parametrow zrodla dla trzech studiow przypadku dotyczacych eksperymentow
pomiarowych dla rzeczywistych uwolnien gazu. Parametry zrodta sa w nich znane, co
umozliwia ocene jakosci ich estymat, jednak zasadnicza trudnos¢ polega na tym, zZe pomiary
pochodza z rzeczywistych proceséw fizycznych, dla ktéorych modele matematyczne sa tylko
pewnym przyblizeniem, a wszelkie niepewnosci wystepujacych w nich parametréow i danych
pomiarowych nie majg podanych rozkladéow. Z jednej strony stanowi to ogromne wyzwanie,



jednak z drugiej strony stanowi najlepszq weryfikacje praktyczng proponowanego podejscia.
Rezultaty badan przedstawiono w bardzo czytelny sposéb poprzez wizualizacje rozkladow a
posteriori dla pojedynczych parametréw zrodta i ich par, bayesowskie przedziaty ufnosci dla
pojedynczych parametréw i bayesowskie obszary ufnosci dla brzegowych rozkladéw a
posteriori par parametrOw, estymaty maksymalnego prawdopodobienstwa a posteriori
(ang. maximum a posteriori probability, MAP) oraz estymaty warunkowej wartoSci
oczekiwanej.

W rozdz. 5 dokonano poréwnania efektywnosci czterech algorytméw oméwionych w rozdz. 4
(klasyczna i sekwencyjna wersja metody Metropolisa-Hastingsa, sekwencyjny algorytm
Monte Carlo, algorytm przyblizonych obliczen bayesowskich z adaptacja wag) dla danych z
jednego dnia cyklu eksperymentow kopenhaskich (Copenhagen Tracer Experiments,
19/10/1978). Modelem symulacyjnym rozprzestrzeniania sie gazu byl SCIPUFF, a dane
odpowiadaja pomiarom z 40 sensorow i jednej stacji meteorologicznej dla trzech krokow
czasowych. Wyniki porownania wskazuja na przewage zaproponowanej wersji algorytmu
ABC, ktory dokladniej oszacowuje poziom emisji substancji (wszystkie algorytmy w
podobny, dos¢ dobry sposob oceniaja dwie wspotrzedne potozenia zrédla — oceny wysokosci
emisji sq jednak dla wszystkich metod raczej kiepskie).

Rozdziat 6 podsumowuje wyniki estymacji parametrow ruchomego Zrddla zastosowanego w
eksperymencie OLAD (ang. Over-Land Alongwind Dispersion) przeprowadzonego na
jednym z poligonéw armii USA dn. 9/09/1997. Ruch emitera realizowano przy pomocy
samochodu ciezarowego poruszajacego sie ruchem jednostajnym wzdluz linii prostej.
Modelem symulacyjnym by} ponownie SCIPUFF, a dane odpowiadaly pomiarom z pieciu
sensorow i szesciu stacji meteorologicznych dla 45 krokoéw czasowych. Ruchome Zrodto
charakteryzowalo siedem parametrow, ktére stosunkowo dobrze oszacowano z
zastosowaniem autorskiej implementacji algorytmu ABC (tym razem nie dokonywano
poréwnan z innymi metodami uzywanymi w poprzednim rozdziale). Zamieszczone tu
rezultaty raportowano wczesniej w dwoch publikacjach, w ktérych doktorant byt
wspotautorem (pierwsza z nich ukazala sie w bardzo dobrym czasopiSmie Atmospheric
Environment wydawanym przez Elsevier, a druga — w materialach konferencyjnych
wydawanych przez IOP Publishing Ltd.).

Bardzo wartoSciowy jest rozdz. 7, dotyczacy estymacji szeSciu parametréw zrodta w bardzo
znanym eksperymencie DAPPLE (ang. Dispersion of Air Pollution and its Penetration into
the Local Environment), przeprowadzonym w centralnej czesci Londynu w dn. 28/06/2007.
Fundamentalng trudnoscia byla tu koniecznos¢ uwzglednienia wielu budynkow w
rozwazanym obszarze. Modelem symulacyjnym byt QUIC, a dane odpowiadaly pomiarom z
18 sensorow i jednej stacji meteorologicznych dla 10 krokéw czasowych. Narzedziem oceny
parametrow Zrodla byla ponownie autorska implementacja algorytmu ABC (tu réwniez nie
dokonywano porownan z innymi metodami uzywanymi w rozdz. 4). Przedstawione rezultaty
opublikowano ponownie w czasopiSmie Atmospheric Environment wydawanym przez
Elseviera, a wczesniej w materiatach konferencji Bayesian Statistics in Action (Florencja,
2016), wydanych przez Springera.

Rozprawe konczy podsumowanie oryginalnych wynikéw naukowych oraz charakterystyka
otwartych probleméw badawczych (rozdz. 8).



Glowna czes¢ uzupehia dodatek dotyczacy zastosowanych modeli dyspersji stezen gazow w
atmosferze. SCIPUFF to model typu Lagrange’a stosujacy zbiér oblokéw gaussowskich do
symulacji trojwymiarowego niestacjonarnego pola stezenia gazu. W rozprawie uzywano jego
implementacji jako oprogramowania domeny publicznej w postaci programu PC-SCIPUFF
amerykanskiej firmy Titan Corporation. Z kolei QUIC to zestaw programéw opracowanych
przez University of Utah oraz Los Alamos National Laboratory, rowniez wykorzystujacych
modele Lagrange’a (z uwagi na ich wieksza szybkos¢ wzgledem rozwigzywania réwnan
rozniczkowych czastkowych) oparte o wyznaczanie Sredniego pola wiatru, ktore shuzy
nastepnie do obliczenia turbulentnego rozproszenia substancji niebezpiecznej w oparciu o
réwnania spaceru losowego. Specyfikq oprogramowania jest uwzglednienie odbijania czastek
od powierzchni budynkéw oraz dodatkowej dyspersji wskutek poziomych niejednorodnosci
turbulencji.

Oceniajac merytorycznie cala rozprawe stwierdzam, zZe jest ona napisana na bardzo dobrym
poziomie. Zawiera jasno sformutowany i wazny problem naukowy, oraz prezentuje poprawne
rozwigzanie tego problemu, ktore zostalo uzyskane przez Autora samodzielnie i z
zastosowaniem wiasciwej metodologii naukowej. Na podstawie przedstawionego skrotowo
omoOwienia treSci calej rozprawy doktorskiej nalezy odnotowac, ze jej Autor wykazal sie
dobrymi umiejetnosciami formutowania probleméw naukowo-badawczych oraz ich
efektywnego rozwiazywania z zastosowaniem zaawansowanych narzedzi statystyki
obliczeniowej, = modelowania i symulacji zanieczyszczen atmosfery, rozwigzywania
probleméw odwrotnych, uczenia maszynowego i technik algorytmicznych. Juz na podstawie
wstepnej analizy mozna stwierdzi¢, ze rozprawa stanowi dzielo wartoSciowe, zdecydowanie
odpowiadajace wymaganiom stawianym przez stosowne przepisy.

Pod wzgledem redakcyjnym prace napisano z duza dbatoscia o szczegoty. Uzyte stownictwo
odpowiada powszechnie stosowanemu (o drobnych wyjatkach wzmiankuje dalej). Jak na tak
duza objetos¢, zawiera niewiele bledow sktadu, co tym bardziej koresponduje z jej dobrym
poziomem merytorycznym. Na szczegolne podkreslenie zastluguje to, ze mimo dlugiej
historii, publikacji polskojezycznych poswieconych rozwigzywaniu zagadnien odwrotnych z
zastosowaniem metod Monte Carlo opartych o lancuchy Markowa jest bardzo niewiele.
Rozprawa jest wiec rowniez z tego powodu warta rozpropagowania.

I1I. Oryginalne osiggniecia

Chociaz podejscie do identyfikacji parametréw zZrodta emisji niebezpiecznych gazéw do
atmosfery oparte o wykorzystanie tancuchow Markowa Monte Carlo jest juz znane od dawna,
to jednak poszukiwanie sposobéw uczynienia go jeszcze bardziej efektywnym, a w
szczegolnosci przystosowania go do rozwiazywania probleméw, w ktérych dane pochodza z
rzeczywistych pomiaréw, a nie z wyidealizowanych symulacji, jest zadaniem nadzwyczaj
trudnym i wcigz aktualnym. Przedstawiony w pracy matematyczny opis problemu, jego
analize oraz zaproponowane oryginale modyfikacje znanych metody i algorytmow
obliczeniowych uwazam za najwazniejszy wklad Autora w rozwazang dziedzine. Chociaz
przedstawiony pomyst wykorzystania przyblizonych obliczen bayesowskich (ABC) wydaje
sie doS¢ naturalny biorac pod uwage obecne trendy statystyki obliczeniowej, jednak jego
implementacja dla rozwazanych scenariuszy rzeczywistych emisji gazow nie jest bynajmniej
oczywista, a recenzowana praca stanowi jedna z pierwszych tak catoSciowych prob jego



ujecia i formalnego uzasadnienia. Gtéwna zaleta podejscia proponowanego w rozprawie jest
duza efektywnosS¢ obliczeniowa zaproponowanych wersji algorytmu ABC oraz wzglednie
prosta mozliwos$¢ jego rozwiniecia do dziatajacego prototypu.

Przyjmujac, ze glownym celem rozprawy bylo pokazanie, ze zastosowanie zaawansowanych
algorytmow préobkowania z rozktadu parametréw a posteriori, takich jak sekwencyjne metody
Monte Carlo lub przyblizone obliczenia bayesowskie, pozwala na wzglednie szybka i
dokladng rekonstrukcje parametréw Zrodla uwolnienia gazu, nalezy stwierdzi¢, ze cel ten
Autor osiggnat. Co wiecej, weryfikacji rezultatow dokonano w oparciu o dane rzeczywiste
pochodzace z uznanych benchmarkdow.

W szczeg6lnosci, za najwazniejsze rezultaty rozprawy uwazam nastepujace:

1. zaproponowanie schematu bayesowskiej rekonstrukcji parametrow  Zrddia
wykorzystujacego dynamiczne modele Lagrange’a i ukierunkowanego na prace w
trybie on-line, w miare naptywania kolejnych danych z sieci sensorowej.;

2. zastosowanie zaawansowanych algorytmoéw probkowania, takich jak sekwencyjna
metoda Monte Carlo oraz przyblizone obliczenia bayesowskie, dla ktorych
doswiadczenia dla danych rzeczywistych potwierdzaja co najmniej tak samo wysoka
jakos¢ ocen, jak dla konwencjonalnych metod probkowania MCMC, przy
jednoczesnej redukcji czasu obliczen;

3. wprowadzenie autorskich modyfikacji algorytmu przyblizonych obliczen
bayesowskich (zmodyfikowana metryka rozbieznosci z przestrzeni wyjs¢, oryginalna
procedura adaptacji harmonogramu progéw akceptacji, adaptacyjny mechanizm
okreslania wag, model jadra przejScia dostosowany do mobilnego zrodla emisji),
majacych na celu podwyzszenie doktadnosci estymacji oraz skrocenie czasu obliczen;

4. weryfikacja zaproponowanych rozwigzan w oparciu o dane rzeczywiste z trzech
duzych eksperymentow obejmujacych m.in. mobilne Zrodio emisji oraz rekonstrukcje
zrodla w warunkach duzej aglomeracji miejskiej z rozbudowana infrastruktura
budynkow.

Nalezy podkresli¢, ze uzyskane rezultaty sa udokumentowane publikacjami zaréwno w
czasopismach (dwa artykuly w bardzo dobrym Atmospheric Environment, IF = 3.708,
Elsevier, lista JCR, wg WoS kwartyl Q1 w Environmental Sciences oraz Meteorology and
Atmospheric Sciences; jedna praca w Entropy, IF = 2.3, MDP]I, lista JCR, wg WoS kwartyl
Q2 w Multidicsiplinary Physics; publikacje w kwartalnikach Operations Research and
Decisions, Politechnika Wroclawska, oraz Foundations of Computing and Decision Sciences,
Politechnika Poznanska), jak i wlaczonymi do sze$ciu monografii oraz pieciu materiatow
konferencyjnych wydawanych przez Springer, IOP Publishing oraz IEEE.

W podsumowaniu, nalezy stwierdzi¢, ze sformulowany cel rozprawy zostal osiagniety, a
jej Autor wykazal sie gleboka wiedza i umiejetnosciami niezbednymi do samodzielnego
rozwigzywania probleméw naukowo-technicznych w dyscyplinie Informatyka.



IV. Uwagi i komentarze

Przedstawiona do recenzji praca zawiera istotng treS¢ naukowq i wiele nowych wynikow.
Stanowi logiczna cato$¢ poczawszy od uzasadnienia praktycznego problemu, poprzez jego
formalizacje, az do rozwigzania réznorakich wersji problemu z przykladami zastosowan
zaproponowanej metodologii w nietrywialnych zadaniach testowych. Praca prezentuje wysoki
poziom naukowy, a Autor biegle postuguje sie aparatem matematycznym, m.in. w zakresie
statystyki obliczeniowej, modelowania i symulacji, oraz algorytmiki.

Lektura rozprawy sklania jednak rowniez do sformulowania nastepujacych uwag
krytycznych:

1. W pracy wykorzystuje sie podejscie oparte o dynamiczne modele Bayesa, ktore
stosuje sie najczesSciej w sytuacji, gdy identyfikowane parametry zmieniaja sie w
czasie. Wszystkie scenariusze rozwazane w rozprawie dotycza jednak ustalonych
parametrow. Poza kréotkim stwierdzeniem tego stanu rzeczy na str. 31 brak jest
szerszego komentarza na ten temat. Dynamiczne modele Bayesa moga wydawac sie
zbedna komplikacja, powodujaca np. konieczno$¢ rozwazania rozkladéw tacznych
okreslonych na przestrzeniach parametrow o coraz wiekszym wymiarze. Co wiecej, w
sytuacji, w ktérej mozna bytoby jednak wykorzysta¢ moc takiego podejscia, czyli dla
eksperymentu OLAD, w ktorym pozycja zrodla rzeczywiscie zmienia sie w czasie,
wykorzystuje sie do maksimum specyfike informacje o sposobie poruszania sie Zrodia
(ruch jednostajny wzdluz prostej o nieznanym kierunku), sprowadzajac rozwazania
ponownie do identyfikacji zestawu parametrow stalych w czasie. Przeciez w sytuacji
identyfikacji mobilnego Zrodta tak dokladna informacja o sposobie poruszania sie
bedzie rzadko dostepna.

2. Poza jednym przypadkiem, dotyczacym wysokosSci w eksperymencie DAPPLE,
aprioryczne rozklady parametrow sa rownomierne. Oznacza to, zZe znane sg jedynie
zakresy zmienno$ci parametrow. W tej sytuacji na rozklad parametréw a posteriori
decydujacy wplyw bedzie miata funkcja wiarygodnosci. Moze wiec dojs¢ do sytuacji
analogicznej do minimalizacji kryterium najmniejszych kwadratéw bez czlonu
regularyzujacego w przypadku deterministycznych btedow pomiarowych, kiedy nawet
niewielkie zaburzenia danych wyjsciowych beda przekladac¢ sie na niestabilne oceny
parametrow.

3. W symulacjach stosuje sie najczesciej rozklady normalne (np.w réwnaniu (5.5)
definiujagcym jadro tranzycji stanéw). Stwarza to jednak ryzyko wygenerowania
fizycznie nierealnych warto$ci parametrow (np. ujemnej wysoko$ci lub ujemnej
intensywnosci zrodta). Duzo lepsze byloby postugiwanie sie rozkladami normalnymi
obcietymi do kostek zdefiniowanych przez dopuszczalne zakresy wartosci
parametrow.

4. Jak na rozprawe w dyscyplinie informatyka, niewiele moéwi sie o sposobie
implementacji algorytmow, zastosowanych jezykéw programowania i bibliotek (w
przypadku algorytméow typu MCMC lub ABC dostepnych jest bezkosztowo wiele
kodow, szczegolnie w przypadku sSrodowiska R lub jezykow Python, C++, Fortran 90
i Java). Poza dos¢ lakoniczng informacja w rozdz. 6.4 o systemie maszyn wirtualnych



i pieciu instancjach modeli dziatajacych réwnolegle dla eksperymentu OLAD (Autor
deklaruje, Ze wyniki uzyskano w czasie 2,5 h), nie charakteryzuje sie ani architektury
obliczeniowej, ani nie podaje szczegolowej analizy czaséw dla roznych wariantow
obliczen. Poréwnanie tych ostatnich dla réznorakich wersji omawianych algorytmow
byloby podstawa do bardziej obiektywnej oceny efektywnoSci rozwigzan
proponowanych przez Doktoranta.

5. W rozprawie przyjeto nieco zbyt waska perspektywe ulokowania rezultatow badan na
tle innych wynikow literaturowych. Brak jest odniesien do bardzo obszernych
pokrewnych nurtéow badan dotyczacych, np. wariacyjnej asymilacji danych (np. do
obszernej monografii D.G. Cacuci., I.M. Navon, M. Ionescu-Bujor, Computational
Methods for Data Evaluation and Assimilation, CRC Press, 2013), wnioskowania
bayesowskiego dla nieskonczenie wymiarowych przestrzeni parametrow (chodzi
chociazby o wspomniane prace Andrew M. Stuarta, w tym m.in. w R. Ghanem,
D. Higdon, H. Owhadi, Handbook of Uncertainty Quantification, Springer, 2017),
estymacji parametrow z zastosowaniem tancuchéw Markowa Monte Carlo dla modeli
w postaci rownan rézniczkowych czastkowych (wspomniana monografia Kaipio i
Somersalo, prace Nicholasa Zabarasa z University of Warwick, a poprzednio Cornell
University), prac o estymacji parametrow zrodel dla za zastosowaniem podejscia
stricte  deterministycznego, przy zaloZeniu jedynie ograniczonosci bledow
pomiarowych (np. prace Vyacheslava Maximova z Uralskiego Oddzialu Rosyjskiej
Akademii Nauk w Jekaterynburgu). Brak rowniez wzmianki o waznym problemie
optymalizacji rozmieszczania wezlow sieci sensorowej w celu maksymalnej
dokladnosci estymat, chociaz w tym konteksScie w literaturze rozwaza sie juz zar6wno
podejscie bayesowskie oparte 0 MCMC, jak i bardzo duzg liczbe parametréw (oprocz
parametrow identyfikuje sie rowniez stan poczatkowy) — jest to obecnie bardzo
aktywny nurt badan, zob. np. wspomniane prace Ghattasa, Alexanderiana, Petry i
Stadlera .

6. Naturalnym pytaniem sa perspektywy rozwiniecia proponowanego podejscia do
sytuacji identyfikacji wielu Zrédel, w skrajnym przypadku z nieznang ich liczba.

Ponadto pojawia sie szereg nieprecyzyjnosci lub btedow skladu:

1. Na str.25 i wielu dalszych uzywa sie okreSlenia domena w miejsce duzo
poprawniejszego stowa obszar (np.tu pisze sie o kierunku i predkosci wiatru w
rozpatrywanej domenie, a w pierwszej linii na str. 61 mowi sie o zastosowaniu tej
samej domeny obliczeniowej, zamiast tego samego obszaru przestrzennego).

2. Str. 16, wzdr (2.1): wspomina sie o tym, Ze przestrzenie parametroOw oraz danych majq
by¢ przestrzeniami Hilberta bez uzasadnienia tego zatozenia. Kierujac sie taka logika,
duzo bardziej ogblne byloby przeciez zalozenie o przestrzeniach Banacha i takie
sytuacje tez czesto spotyka sie w literaturze. Zaraz jednak potem, we wzorze (2.3)
traktuje sie zaréwno parametry, jak i wyjscie, jako elementy przestrzeni skonczenie
wymiarowych, bez stosownego komentarza dlaczego zrezygnowano z uprzednio
wprowadzonych ogolnych ram przestrzeni Hilberta.

3. Str. 26, czwarty wiersz od dotu: zamiast pojecia teoretyczny szum lepiej chyba méwic
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10.

11.

12.

13.

14.

o btedach modelowania?

Str. 31, wiersz 14 od gory: wiarygodnosé globalna  p(du,I) nazywana
»ewidencjq” — angielskie evidence thumaczy sie w tym kontekScie najczeSciej jako
wiedza lub przestanki; thumaczenie jako ewidencja jest bardzo dziwne.

Str. 38, wzor (3.19): symbol 6 oznacza delte Diraca, a nie delte Kroneckera (chodzi o
przyblizenie rozkladu ciaglego rozktadem dyskretnym, a ten wymaga uzycia delt
Diraca).

Str. 20, linia 11 od dotu: modeli gaussowskich i semi-gusowskich

Psedokod 4.1 na str. 43: okreSlenie losowanie proponowanego stanu tancucha jest
mato klarowne. Lepsze byloby probkowanie z rozktadu zastepczego lub probkowanie
z rozktadu proponowanego.

Wzor (4.4), str.46: jesli ma zachodzi¢ druga rownos¢, zamiast q[(btwmfl)
powinno by¢ qt(bt|91:t71,dcl)tz)£)-

Pseudokod 4.3, str.47: w pierwszej linii symbol I dla zmiennej losowej
odpowiadajacej indeksowi losowanej probki koliduje z oznaczeniem I stosowanym
wczesniej do oznaczenia wszystkich dodatkowych informacji, ktére moga by¢ uzyte w
modelu (zob. str. 30); w drugiej linii zamiast przecinka powinna by¢ pionowa kreska
(chodzi przeciez o rozktad warunkowy); w tozsamo$ci podanej w trzeciej linii
logiczniej jest zamieni¢ kolejnoScia elementy pary uporzadkowanej.

Pseudokod 4.4, str. 48: uwagi identyczne, jak do Pseudokodu 4.3.

Str. 60, siédmy wiersz od géry: Stwierdzenie wariancja oz zostala oszacowana

jako podwojona warto$¢ progu odczytu gazu nie ma sensu z powodu tego, Ze

wariancja i prog odczytu wyrazone sa w roznych jednostkach fizycznych. Zamiast

wariancji powinno sie uzy¢ odchylenia standardowego Ocr- Podobnie, w trzeciej

linii od dotu na str. 61 méwi sie, ze wartosci o bedq wynosity 5% roéznicy miedzy

maksymalnymi a minimalnymi wartosciami poszczegdlnych parametrow. Tu réwniez
o> powinno sie zastapi¢ oO.

Druga linia rozdz. 5.3.1 na str. 61: Algorytm Metropolisa-Hastingsa trudno nazwac,
jak robi to Autor, metodq state of the art. Metoda jest co prawda metoda klasyczna,
ale od jej powstania ponad 60 lat temu, zaproponowano rozwigzania duzo lepsze i
bardziej wspoélczesne, o czym pisze zresztg sam Autor.

Wzér (5.5), str. 61: Nie zgadzaja sie wymiary parametrow rozkladu normalnego:
wartosci oczekiwana jest wektorem o 4t elementach, wiec macierz kowariancji

powinna mie¢ rozmiar (4t)x(4t), amawymiar 4X4.

Str. 62, pigta linia od dotu. Zamiast filtrze gordona powinno by¢ filtrze Gordona;
str. 65, czwarta linia: zamiast danymych powinno by¢ danych; str. 66, szosta linia od
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15.

16.

17.

18.

19.

dohu: zamiast ufonosSci powinno by¢ ufnosci; str. 133, linia 13 od dohi: zamiast
Gaussowskich powinno by¢ gaussowskich; str. 134, tytut tabeli 92: zamiast Pasuill’a
powinno by¢ Pasquilla; str. 135, trzecia linia po wzorze (9.5): zamiast
Lagrangeowska powinno by¢ lagranzowska.

Drugi wiersz na str. 63: Przyjmujac, ze obliczenia wykonuje sie wg Pseudokodu 4.3,
ze str. 47, zamiast 6, ~q,(0,"*,6;) powinno by¢ 6;~q,(67|6;). Brak informacji
o tym, jaka posta¢ maja rozklady q,.

Wzér (5.9) na str. 64: macierz kowariancji powinna by¢ oznaczona symbolem 3*°'
Jaka posta¢ ma ¢, ? Podobny blad skladu w zapisie macierz kowariancji wystepuje
w réwnaniu (5.11) na str. 66.

Str. 65, dwie linie przed Krok 1 w pseudokodzie 4.5: Jak rozumie¢ stwierdzenie jesli
przewidywania modelu sq zupelnie btedne? Na czym polega ta zupelna blednos¢?
Podobna uwaga dotyczy trzeciej linii od gory na str. 106.

Str. 67, pigta linia od dolu: wyrazenie maksymalna wartos¢ funkcji gestosci
prawdopodobieristwa nie ma sensu z uwagi na to, ze rozklad a posteriori jest
rozkladem dyskretnym.

We wzorze (9.2) na str. 133 nie pojawia sie zmienna x. Oznacza to chyba, ze wszystko
rozgrywa si¢ w plaszczyZnie okreSlonej réwnaniem X=X;, o czym nie méwi sie
wprost. Ten wzor w trzech wymiarach nie ma sensu.

Powyzsze uwagi krytyczne nie maja jednak przesadnego wplywu na ogdlng opinie¢ o
recenzowanej dysertacji, ktora oceniam jako bardzo warto$ciowa. Uwazam, ze cele
postawione przez Autora rozprawy zostaly osiggniete, poparte silnymi wynikami
empirycznymi, oraz przedstawione w interesujgcy sposob.

V. Podsumowanie

Uwzgledniajac wyzej wymienione uwagi i komentarze oraz calos¢ rozprawy doktorskiej wraz
z oryginalnymi osiggnieciami naukowo-badawczymi stwierdzam, ze

1.

recenzowana rozprawa doktorska Pana mgr. Piotra Kopki spelnia wszystkie
wymagania ustawy o stopniach naukowych i tytule naukowym w odniesieniu de
rozpraw doktorskich;

wnosze o przyjecie rozprawy oraz jej dopuszczenie do publicznej obrony przed
Rada Naukowa Instytutu Badan Systemowych Polskiej Akademii Nauk.
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