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Recenzja rozprawy habilitacyjnej dr Wiestawa Polaka
pt. Symulacje powstawania i analiza struktury wewnetrznej klastrow Lennard-Jonesa

Rozprawa habilitacyjna dr Wiestawa Polaka pt Symulacje powstawania i analiza
struktury wewnetrznej klastréw Lennard-Jonesa sktada si¢ z 10 publikacji naukowych
opublikowanych w szeregu czasopism, w tym 2 w Physical Review B, 2 w European Physical
Journal D, 1 w Physical Review E, 1 w Europhysics Letters, 1 w Journal of Crystal Growth, 1
w Computational and Theoretical Chemistry, 1 w Crystal Research and Technology oraz 1 w
Chemical Physics Letters. Czasopisma te s3 w wickszosci wiodace w dziedzinie fizyki ciala
statego, wiec formalny aspekt jako$ci prezentowanych publikacji nalezy oceni¢ bardzo
dobrze. Nalezy podkresli¢ ze za wyjatkiem pierwszej publikacji sa to publikacje samodzielne,
co zdarza si¢ rzadko i oznacza ze jest to samodzielny wkiad dr Polaka. Publikacje te byty
cytowane 80 razy, co jest wynikiem dobrym, zwlaszcza ze sg to publikacje teoretyczne gdzie
liczba cytowani jest z reguty znacznie nizsza. W sumie prezentujg one wystarczajacy dorobek
uzasadniajgcy podjecie procedury nadania stopnia doktora habilitowanego.

Wiestaw Polak otrzymat stopien doktora w 1997 r za prace doktorska pod pokrewnym
tytutem Modelowanie powstawania klastréw halogenkéw metali alkalicznych. Otrzymany
cykl prac habilitacyjnych potwierdza ciaglo$é¢ zajmowania si¢ tematyka klastrow, z tym ze sg
to zupelnie inne uklady molekularne =z drastycznie innymi  oddzialywaniami
migdzyatomowymi, tak wigc temat rézni si¢ znaczaco od rozprawy doktorskiej.

Niezaleznie od zajmowania si¢ tym tematem dr Polak uzyskal i opublikowat inne
wyniki naukowe. Dr Polak byl wspétautorem 3 innych publikacji po uzyskaniu stopnia
doktora oraz 4 publikacji przed uzyskaniem stopnia doktora. Publikacje te byly cytowane 42
razy, W sumie dr Polak jest autorem i wspotautorem 17 publikacji ktore byly cytowane 122
razy. Ponadto dr Polak jest wspotautorem 4 monografii. Dr Polak miat 8 prezentacji ustnych
na migdzynarodowych konferencjach naukowych oraz brat udzial w 19 konferencjach
naukowych. Daje to niezly cho¢ nie wyrézniajacy dorobek naukowy, cho¢ otrzymany w
okresie 29 lat.

W pracy HI1 dr Polak zajmowal si¢ zagadnieniami metodologicznymi zwigzanymi z
identyfikacja porzadku w uktadach o dowolnym porzadku. Dr Polak omawia stosowane
metody identyfikacji porzadku, w tym rozktady kosinusa katow tworzonych przez trojki
atomow, metoda niezmiennikéw oparta na harmonikach sferycznych, metoda konstrukcji
wieloscianéw Woronoja oraz nowa metoda wieloscianow zaproponowana przez autora,
bedaca pochodna od poprzedniej metody. Autor omawia wady 1 zalety kazdej z tych metod i
przekonuje ze nowa autorska metoda ma przewage nad pozostatymi metodami. W ramach
autorskiej metody autor identyfikuje podstawowe wiclosciany. W dalszej czgsei pracy autor



uzywa nowej zaproponowanej metody do analizy ukladow sktadajacych si¢ z kilkuset
atomow oddziatujagcych za pomocg potencjatu Lennarda-Jonesa w ramach ewolucji za
pomoca standardowej metody Monte Carlo z uzyciem algorytmu Metropolisa. Otrzymane w
tej pracy wyniki stanowia znaczace osiagniecic autorow.

Kolejna praca H2 po$wigcona jest analizie wzrostu klastrow atoméw oddziatujacych
za pomocg potencjatu Lennarda-Jonesa z parametryzacja podana przez Kittela. Ewolucja
ukladu odbywa si¢ za pomoca algorytmu Metropolisa, przy czym temperatura zarodka nowej
fazy jest nizsza niz temperatura otaczajacej fazy macierzystej. Obszar fazy macierzystej jest
skoficzony, przy czym algorytm wymusza utrzymywanie stalego przesycenia wzgledem
zarodka. Wyjsciowy zarodek posiada strukture regularng ptasko-centrowana, a wiec strukture
stabilng energetycznie. Otrzymane wyniki wskazuja ze uklad wykazuje niestabilnosé ksztattu
typowa dla wzrostu fraktalnego dla szybkiego wzrostu. W samej rzeczy podobne wyniki byty
opublikowane przez nas 8 lat wezesniej. Inne wyniki wskazujg ze dla wolniejszego wzrostu
otrzymuje si¢ silnie zdefektowane struktury o symetrii typowej dla heksagonalnej sieci
gestego upakowania.

Kolejna trzecia praca z tego cyklu H3, jest poswigcona zagadnieniom krystalizacji
klastrow cieczy L-J podczas ochtadzania. Do symulacji uzyto algorytmu Metropolisa, przy
czym temperatura byla obnizana w sposob skokowy liniowo z liczba krokéw Monte Carlo
(MC) od zadanej temperatury poczatkowej, ktora system osigga po przejsciu okresu
wstepnego. W zasadzie jest to odpowiednik termalizacji ukladu. Temperaturg przejscia w
klastrze identyfikowano za pomocg detekeji piku w wykresie fluktuacji energii potencjalnej
ukfadu. W poblizu punktu przejicia obserwowano niestabilnosé strukturalng klastrow
Otrzymana temperatura silnie rosta z rozmiarem uzywanego klastra zachowujgc zaleznosé
N'?_ a wigc nietypowa dla proceséw nukleacii.

W pracy H4 autor bada krystalizacje klastrow L-J z fazy gazowej za pomocg tej samej
metody modelowania. Jako struktur wyjsciowych uzywa klastrow Van de Waala, czyli
klastrow struktury regularnej ptasko centrowanej czyli gestego upakowania z wbudowanymi
parami btedéw ulozenia odpowiadajacych strukturze heksagonalnej. W symulacjach uzywa
dwu temperatur (zredukowane temperatury: T* = 0.50 oraz T* = 0.30). Podczas etapu
wslgpnego, bez wzrostu, w wyzszej temperaturze klastry zmieniajg ksztalt na zaokraglony,
podczas gdy w nizszej zachowujg swoj poczatkowy ksztatt. Oznacza to ze w wyzszej
temperaturze zachodzi zmiana struktury. natomiast w nizszej struktura wewnetrzna jest w
zasadzie zamrozona. Powoduje to inny wynik symulacji wzrostu: w obydwu temperaturach na
powierzchni tworza si¢ struktury heksagonalne, lecz w wyzsze] temperaturze zanikaja,
natomiast w nizszej zostaja zamrozone. Praca zawiera tez zupetnie dziwaczne stwierdzenia,
np. w samym abstrakcie autor stwierdza ze efekty entropowe preferuja faze regularna nad
heksagonalng. Jest to stwierdzenie zupetnie nieprawdziwe gdyz entropia doskonatej fazy
regularnej i heksagonalnej jest sobie réwna i na dodatek rowna zeru. Natomiast faktem jest ze
WyZzsza temperatura sprzyja ruchliwosci atoméw i usuwaniu bledéw ulozenia, ale nie to wiele
wspllnego w w/w stwierdzeniem z abstraktu. W zasadzie entropia nie jest w zaden sposob
zdefiniowana wewnatrz pracy, co wiecej termodynamicznie jest wyzsza w naturalny sposob
W temperaturze wyzszej, natomiast nieporzadek krystalograficzny, czyli ekwiwalent entropii
jest wyzszy w klastrach otrzymywanych w temperaturze nizsze;j.

W pracy H5 autor bada tworzenie nieporzadku w modelu identycznym do pracy H4.
Roéznica polega na tym ze stan wyjsciowy to jest faza regularna ptasko centrowana. Uzyto
tych samych temperatur co w pracy H4. W temperaturze niskiej, po termalizacji uzyskano
ksztatt o$mioscianu, natomiast w temperaturze wysokiej ksztatt bliski kuli. Wzrost w niskiej
temperaturze prowadzi do powstania ksztaltu ,,przestrzennego krzyza” zdominowanego przez
szybki wzrost na szorstkich $cianach {100} i wolny na gladkich $cianach {111}. W
przypadku wysokiej temperatury ksztatt krysztatu jest bliski kuli. Oczywiscie jest to wolny



wzrost. W przypadku niskiej temperatury powstaje duza liczba bledéw utozenia, czyli struktur
heksagonalnych, w przypadku wysokiej bledy te sa bardzo rzadkie. W zasadzie nie wystepuja
inne uloZenia. W sumie rezultaty pracy potwierdzaja standardowe zalozenia teorii wzrostu
krysztatéw. Innowacyjnym wyjatkiem sa uwagi na temat entropii, scharakteryzowane
powyzej, do ktdérych autor jest silnie przywigzany.

Praca H6 poswigcona jest zaleznosci od rozmiaru struktury klastréw, otrzymywanych
przez schiadzania do bardzo niskiej temperatury T" = 0.05. Autor twierdzi ze podczas
przechodzenia przez punkt krzepnigcia schiadzanie jest spowolnione co gwarantuje ze nie
tworzg si¢ konfiguracje metastabilne. Autor bada 14 rozmiaréw klastrow, od 55 do 923
atomow. Interesujgce zagadnienie przejscia od symetrii punktowej tzn. skonczonego uktadu
do nieskonczonego obszaru fazy stalej zostato okreslone na 280 atoméw co dobrze zgadza sie
z eksperymentalnymi wynikami identyfikujgcym przejscie na 300 i 450 atomow.

W pracy H7 autor zajmuje si¢ struktura klastrow L-J posiadajacych magiczne liczby
atomow: 55, 147, 309, 561 i 923. Model jest identyczny do uzywanego w pracy H6. W pracy
zidentyfikowano klastry nalezace do fazy stalej, reszte traktujac jako faze ciekla. Otrzymane
wyniki wskazuja na istnienie warstwowej struktury klastrow magicznych o réznej gestosci.

W pracy H8 autor rozpatruje ewolucje zespotu klastrow o magicznej liczbie 923.
Model uzyty w symulacjach jest identyczny do pracy H7. Autor identyfikuje zarodki fazy
stalej 1 stwierdza ze sg to klastry nieregularne. Po osiggnieciu rozmiaru 340 atoméw zachodzi
tworzenie uporzadkowanej warstwowej struktury duzego klastra. Zarodek osiaga ksztatt
zwarty po dotaczeniu 400 atoméw. Dzieje si¢ to na skutek szybkiej migracji atomow fazy
cieklej po powierzchni zarodka fazy state;.

W pracy H9 uzyto opracowanego powyzej modelu dla symulacji i analizy wiasnosci
klastrow rosngcych z fazy gazowej. Modelowanie objeto szereg temperatur T* = 0.25, 0.30,
0.35 1 0.40. Jako fazg wyjsciowg uzyto 13 atomowego klastra L-J ikosaedrycznego.
Otrzymane klastry osiggaty znaczne wiclkosci do 9800 atoméw. Wzrost byt prowadzony
bardzo wolno co sprzyjalo otrzymywaniu zwartych klastrow. Stosowane temperatury
odpowiadaly topnieniu klastra 13 atomowego, wigc podczas wzrostu zachodzita krystalizacja
z fazy ciektej w rozmacha pomiedzy 160 a 1000 atoméw. Klastry o rozmiarach ponizej 1000
wykazuja regularng strukture poly-ikosaedryczna przy czym klastry w wyzszej temperaturze
maja czgsto strukture silnie zdefektowanej fazy stalej. Wzrost klastréw o rozmiarach powyzej
1000 prowadzi do przytgczania warstw regularnych lub heksagonalnych.

Praca H10 jest krotkim listem zawierajacym podsumowanie modelowania dla duzych
rozmiar6w  klastrow.  Jako zarodka wyjsciowego uzywano idealnych klastrow
ikosaedrycznych z Cambridge Cluster Database, otrzymanych przez Xianga et al. Podczas
symulacji uzyto stosunkowo niskiej temperatury T° = 0.35. Otrzymano zdefektowane
struktury uporzgdkowanych klastrow polyikosaedrycznych.

W podsumowaniu przegladu prac stwierdzam ze autor dokonat znacznego postgpu na
drodze do zrozumienia wzrostu klastrow L-J o niewielkich rozmiarach. Wprowadzit z
pomocg wspdtautora, nowa metode kategoryzacji struktur atomowych i z sukcesem
zastosowat ja do analizy otrzymywanych struktur klastrow. Wyznaczyl warunki do wzrostu
matych klastrow i powigzat je z temperatura wzrostu, zaréwno dla fazy cieklej jak i dla fazy
gazowej. Ponadto okreslit strukture wzrostu klastréw o rozmiarach wickszych do 10000
atomow. Razem tworzy to znaczacy dorobek naukowy.

Otrzymane wyniki byly prezentowane na miedzynarodowych konferencjach
naukowych. Dr Polak wygtosit 8 prezentacji ustnych oraz zaprezentowat 19 plakatow. Dr
Polak jest réwniez recenzentem w szeregu migdzynarodowych czasopism naukowych.

Dr Polak posiada réwniez znaczacy dorobek w dziatalnosci organizacyjnej. Dr Polak
pracowat jako sekretarz techniczny Polskiego Towarzystwa Wzrostu Krysztalow w latach
1998 — 2001, czyli w okresie bardzo waznym, gdy formutowana byla warunki prezentacji



PTWK w Sieci WWW, wnoszac cenny wklad w jego realizacje. Ponadto dr Polak byt
przewodniczgcym Komisji Rewizyjnej Oddziatu Lublin Polskiego Towarzystwa Fizycznego
w latach 2014-2015 oraz 2016-2017. Byt ponadto czlonkiem komitetu organizacyjnego
konferencji Fifth International Conference on Intermolecular Interactions in Matter (IIMP-5
1999 Lublin).

Z racji swojego miejsca pracy dr Polak w naturalny sposéb osiagnat znaczacy dorobek
dydaktyczny, obejmujacy zajecia ze studentami, oraz opieki nad pracami dyplomowymi.
Zostato to docenione przez JM Rektora Politechniki Lubelskiej przez przyznanie dr Polakowi
trzech nagrdd rektorskich.

Podsumowujac ocen¢ dorobku naukowego, organizacyjnego i dydaktycznego
stwierdzam ze dr Polak spelnia wymogi zwigzane z uzyskaniem stopnia doktora
habilitowanego. W zwigzku z tym zgodnie z Art. 26 Ustawy z dnia 14 marca 2003 roku o
stopniach naukowych i tytule naukowym (Dziennik Ustaw Nr 65 poz. 595 wraz ze zmianami
w Dziennik Ustaw z 2005 roku Nr 164, poz. 1365, Dziennik Ustaw z 2016 poz. 882 i 1311
oraz Dziennik Ustaw z 2017r poz. 859) wnioskuj¢ do Rady Wydziatu Podstawowych
Probleméw Techniki Politechniki Wroctawskiej o dopuszczenie dr Wiestawa Polaka do
dalszego postepowania kwalifikacyjnego w celu nadania stopnia doktora habilitowanego nauk
fizycznych.
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