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1. Kroétka charakterystyka rozprawy

Rozprawa doktorska mgr. Pawla Mikotaja Pigtowskiego zatytuowana “Badanie wtasnoSci spre-
zystych strukturalnie zmodyfikowanych krysztaléw Yukawy za pomoca symulacji komputerowych” za-
wiera 122 strony, sklada sie ze streszczenia (abstraktu), szesciu rozdzialéw, dodatku oraz spisu lite-
ratury. W krétkim streszczeniu przedstawiono gtéwne wyniki rozprawy. Pierwszy rozdziat przed-
stawia aktualny stan badan modelowych poswieconych auksetykom; Autor formuluje w nim dwa
gléwne cele pracy, zwiazane z modelowaniem auksetycznosci na poziomie atomowo-molekularnym.
Rozdzial drugi ma charakter metodologiczny, oméwiono w nim potencjal Yukawy, elementy teorii
sprezystosei, obliczanie podatnosci sprezystych metoda Monte Carlo oraz wspétczynnik Poissona.
Nowoscig jest tu wprowadzenie przez Autora parametru charakteryzujacego stopien auksetyczno-
$ci. W rozdziale trzecim przedstawiono wyniki badan dotyczacych wpltywu polidyspersji rozmiaréw
czasteczek na wlasnosci sprezyste, w tym na stopien auksetyczno$ci, dwuwymiarowych i tréjwy-
miarowych uktadéw Yukawy. Rozdzialy czwarty i piaty poswiecono pionierskim badaniom nad
wlasciwo$ciami sprezystymi, w tym auksetycznymi, bedacymi rezultatem modyfikacji struktury
ukladéw Yukawy na poziomie atomowo-molekularnym. W rozdziale czwartym modyfikacja polega
na wprowadzeniu do ukladu nanowarstw w trzech wybranych plaszczyznach krystalograficznych, w
piatym za$ - nanokanaléw w trzech wybranych kierunkach krystalograficznych. W kazdym z tych
przypadkéw badano wspélczynnik Poissona w gléwnych kierunkach krystalograficznych oraz sto-
pien auksetyczno$ci. Otrzymane wyniki sa istotne; niektére z nich omoéwie w dalszej czedci recenzji.

Dobre podsumowanie wynikéw zaprezentowanych w rozprawie przedstawiono w rozdziate szostym.
2. Ocena wagi oraz aktualno$ci rozpatrywanych zagadnien

Rozprawa dotyczy badan teoretycznych (metody fizyki statystycznej - symulacje Monte Carlo
- i teorii sprezystosci) waznych i aktualnych zagadnien z dziedziny wiasciwosci sprezystych, w tym
auksetycznych, modelowych ukladéw molekularnych. Wyniki wnosza istotny wkiad zaréwno w

rozw0j metodologii jak i przyczyniaja si¢ do glebszego zrozumienia podstaw fizyki auksetykéw.



Wyniki prezentowane w rozprawie zostaly opublikowane w pieciu bardzo dobrych czasopismach;
w trzech z nich doktorant jest pierwszym autorem. Ten dorobek publikacyjny swiadczy o wysokim
poziomie i wadze badan przeprowadzonych przez mgr. Piglowskiego i przedstawionych w rozprawie
doktorskiej. Nalezy przy tym wspomnieé, ze doktorant jest czlonkiem wiodacej w Swiecie grupy
zajmujacej sie modelowaniem teoretycznym auksetykoéw, kierowanej przez K.W. Wojciechowskiego,

autora pionierskiej pracy w tej dziedzinie, oraz K.V. Tretiakowa, promotora rozprawy.
3. Ocena merytoryczna wybranych czesci rozprawy

W mojej ocenie najwazniejsze wyniki rozprawy zawarte sa w czwartym i piatym rozdziale.
Nalezy tu oméwié¢ dwa aspekty: metodologiczny i poznawczy.

Z punktu widzenia metodologii zaproponowano pionierskie podejscie do badania wlasciwosci
sprezystych uktadéw kompozytowych typu gosé-gospodarz oparte na klasycznej inzynierii moleku-
larnej. Tworzy ono schemat modelowania dajacy w wyniku wspoélczynniki Poissona w gléwnych
kierunkach krystalograficznych, co z kolei umozliwia badanie stopnia auksetycznosci uktadu przy
pomocy wprowadzonego przez Autora oryginalnego parametru opisujacego $redni stopiefl aukse-
tycznosci. Calo§é ustala, w moim odczuciu, bardzo wysoki standard dla badan tego typu. Zasto-
sowanie tego podejécia dalo istotne wyniki o ktérych ponizej. Przedstawiony aparat modelowania
moze byé uzyty do badania innych modeli kompozytowych bazujacych na czasteczkach Yukawy;
latwo zaproponowaé istotne uogdlnienia badanych w pracy modeli. Istota stosowanej metodolo-
gii jest modyfikacja na poziomie atomowo-molekularnym matrycy (czasteczki Yukawy) poprzez
wprowadzenie objetnych czasteczek tworzacych, w zasadzie dowolone, uporzadkowane struktury
przestrzenne. W recenzowanej pracy badano nanowarstwy i nanokanaly, ale metoda ma wigkszy
potencjal. Symulacje Monte Carlo w ukladzie NpT pozwalaja obliczy¢ podatnosci sprezyste za
pomoca metody Parrinello-Rahmana.

Zaproponowany formalizm pozwala na wyznaczenie szeregu iloSciowych wynikéw dotyczacych
stalych sprezystych. W moim odczuciu wazniejszy jest potencjal tego podejécia przy probach uzy-
skania wynikéw jakoSciowych, jako takich dajacych glebszy wglad w fizyke auksetykéw i pozwa-
lajacy na tworzenie obrazu fizycznego badanych zjawisk sprezystych. Oczywiscie, wyniki jakosciowe
bazuja na wynikach iloéciowych. W tej pracy, w moim odczuciu (przepraszam za kolokwializm)
ilogé przechodzi w jakosé, co nieczesto ma miejsce nawet w bardzo dobrych pracach naukowych.

Gléwny wynik tej czeSci pracy to pokazanie, ze modyfikacja struktury matrycy Yukawy za

pomoca elektrycznie obojetnych atoméw gosci pozwala nie tylko na ilosciowa modyfikacje parame-



tréow sprezystych ale, w pierwszej kolejnosci, na efektywne sterowanie wiasciwosciami auksetycz-
nymi ukladéw Yukawy za pomoca kilku parametréw: koncentracji atoméw elektrycznie obojetnych,
dlugosci ekranowania w potencjale Yukawy z twardym rdzeniem oraz typu struktury krystalogra-
ficznej atoméw goscei. Systematycznie badano wlasciwosci sprezyste krysztaléw Yukawy z nanowar-
stwami zorientowanymi w plaszczyznach (010), (110) oraz (111). Najwazniejszy wynik tej czesci
to pokazanie, ze wprowadzenie nanowarstw atoméw gosci moze powodowaé zaréwno ostabienie
auksetycznoéci, calkowite jej usuniecie w calej plaszczyznie, jak i pojawienie sie nowych kierun-
kéw auksetycznych. W podobny sposéb badano systematycznie wiasciwosci sprezyste uktadow
Yukawy z nanokanatami. Pokazano tu, oprocz oczekiwanego juz efektu wzmocnienia auksetyczno-
$ci, wystepowanie nowego zjawiska - pojawienie si¢ auksetycznosci w calej plaszczyznie.

W drugiej czeSci pracy Autor zajal sie modelowaniem wplywu polidyspersji rozmiaréw czasteczek
Yukawy na wiasciwosci sprezyste dwuwymiarowych i tréjwymiarowych krysztaléw Yukawy. Ba-
dano systematycznie zaleznosci moduléw sprezystosci w funkeji dlugosci ekranowania oraz poli-
dyspersji. Najistotniejszy, w moim odczuciu, rezultat tej czeéci ma znéw charakter jakosciowy -
zwiekszenie stopnia auksetycznosci (w pewnych kierunkach) w efekcie zwiekszenia stopnia polidy-
spersji.

Mam dwie uwagi. Po pierwsze, jak wygladaja niepewnosci wynikajace ze stosowania usérednie-
nia wynikéw niezaleznych symulacji (na przyktad, na Rys. 3.2)? Po drugie, wydaje mi si¢, ze zapis
wzoru (2.77) jest nieprecyzyjny - gérna granica catkowania nie jest wartoécia bezwzgledna wspol-
czynnika Poissona, a wynika z rozwiazania réwnania wykorzystujacego v_ (1, ). Towarzyszace
temu wzorowi zdanie “jest Srednia po ujemnych warto$ciach wspolczynnika Poissona...” jest co-

najmniej niejasne.
4. Ocena innych aspektéw rozprawy

Organizacja rozprawy i jej szata graficzna sa bardzo dobre. Uklad tekstu jest przejrzysty.
Rysunki sa wykonane bardzo starannie. Jedynie w przypadku Rys. 4.13 nie wida¢ efektu o ktorym
Autor pisze na str. 67. Na rysunku 5.10 nalezaloby uzy¢ innych koloréw - nie wida¢, ze hy, = 0.

Jezyk rozprawy jest prosty i jednoczeénie dobry. Przyjemnie zaskakuje brak niedociagnie¢ ty-
pograficznych - znalaztem jedynie kilka “literéwek” (w streszczeniu, tytule rozdziatu 2.1, na str. 29,
31, 40, 44,45, 47, 49, 50, 79, 102 i 112). Czy w tytule pracy nie powinno by¢ “wlasciwosci” zamiast
“wlasno$ci”? Oraz: czastki czy czasteczki Yukawy?

Autor nie ustrzegt sie drobnych niescistosci; watpliwosci budza ponizsze sformulowania. I tak,



stwierdzenie “potencjal kontaktowy, ktory jest réwny pracy...” (str. 20) jest nieprecyzyjne. I dalej,
co oznacza skrot “csc” we wzorze (2.66)7 Na str. 36 powinno by¢ “sferycznych”a nie “biegunowych”.
Na str. 39 powinno by¢ “tréjkatnej”’a nie “heksagonalnej”. Podpis do Rys. 31: co oznacza zwrot
“najlepsze dopasowania”? Jak wygladaja przy tym niepewnosci estymacji parametréw? Na str. 64
przy opisie Rys. 4.11 nalezaloby dodac¢ “i od kata «”. Opis pod Rys. 4.17: “Uktad po obrocie o
macierz R”jest nieudany! I dalej: zapis wzoru (4.9) sugeruje, ze macierz obrotu jest symetryczna.
Czy jest to poprawne?

Powyzsze niedociagniecia nie maja zadnego wplywu na bardzo pozytywna ocene pracy.
5. Wniosek

Doktorant otrzymal wazne wyniki, ktore zostaly opublikowane w bardzo dobrych czasopismach.
Doktorant wykazal sie gleboka znajomoscia technik symulacyjnych i wybranych dzialéw fizyki

teoretyczne;j.

Uwazam, ze recenzowana rozprawa mgr. Pawla Mikolaja Piglowskiego zatytulowana “Bada-
nie wlasnosci sprezystych strukturalnie zmodyfikowanych krysztaléw Yukawy za pomoca symula-
cji komputerowych”spelnia ustawowe i zwyczajowe wymagania stawiane rozprawom doktorskim.
Wnosze o dopuszcezenie mgr. Pawla Mikotaja Pigtowskiego do dalszych etapéw obrony.

Ponadto, stwierdzam ze:

e Wyniki rozprawy wnosza istotny (miejscami pionierski) wklad do fizyki statystycznej ukltadéw

auksetycznych.

e Wyniki rozprawy z duzym nadmiarem spelniaja merytoryczne wymagania stawiane rozpra-

wom doktorskim.

e Jest to jedna z najlepszych rozpraw doktorskich, jakie recenzowalem.

Biorac powyzsze pod uwage, wnosze o wyréznienie rozprawy mgr. Pawta Mikolaja Piglowskiego.
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