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Opinia o rozprawie habilitacyjnej dr Wiestawa Zbigniewa Polaka
»Symulacje powstawania i analiza struktury wewng¢trznej klastrow Lennard-Jonesa”
oraz o Jego dorobku naukowym, dydaktycznym i organizacyjnym

Habilitant

Dr Wiestaw Zbigniew Polak uzyskal stopnie naukowe magistra fizyki oraz doktora nauk
fizycznych odpowiednio w latach 1986 oraz 1997 na Uniwersytecie Marii Curie-
Sktodowskiej w Lublinie. Od roku 1989 pracuje w Politechnice Lubelskiej, obecnie jako
adiunkt.

Ocena osiagniecia naukowego

Dr Polak przedstawit do oceny cykl dziesigciu prac tworzacych osiggnigcie naukowe
zatytutowane ,,Symulacje powstawania i analiza struktury wewnetrznej klastréow Lennard-
Jonesa” w zwigzku z ubieganiem si¢ o stopien naukowy doktora habilitowanego. Tworza one
spdjng catos¢ potaczong wspolng tematyka.

Prace skladajace si¢ na osiggnigcie naukowe zostaty opublikowane w latach 2003 — 2016 w
bardzo dobrych i dobrych czasopismach o zasiggu Swiatowym: Physical Review B (2 prace),
Physical Review E, Europhysics Letters (Wycenione w wykazie czasopism MNiSW na 35
punktéw), Chemical Physics Letters i Journal of Crystal Growth (25 punktow), European
Physical Journal D (2 prace), Crystal Research and Technology, oraz Computational and
Theoretical Chemistry (20 punktéw). We wszystkich pracach z wyjatkiem pracy HI
Habilitant jest jedynym autorem co dobitnie podkresla Jego samodzielno$¢ i dojrzatosc
naukowa. W zalgczonym os$wiadczeniu wspotautor pracy H1, prof. dr hab. A. Patrykiejew,
ocenit swoj do niej wkiad na 15%.

Poniewaz wszystkie prace zostaly opublikowane w bardzo dobrych i dobrych czasopismach w
wyniku wnikliwego procesu recenzji, nie begdg¢ ich szczegbtowo streszcza, natomiast
przedstawi¢ ich gtéwne cele, logikg, oraz najwazniejsze osiggnigcia. Pragng podkresli¢, ze
dobrze napisany Autoreferat Habilitanta udanie podsumowuje stosowane metody oraz
najwazniejsze wyniki osiggnigcia naukowego.

Cykl prac dotyczy analizy koncowej struktury klasterow utworzonych z ukladu atoméw
oddzialujacych ze soba za pomoca potencjalu Lennarda-Jonesa, powstalej w wyniku
symulacji metodg Monte Carlo proceséw schtadzania/podgrzewania uktadu atomoéw albo



wzrostu poczatkowego klastera. Otrzymane przez Habilitanta wyniki, majace w cyklu prac
charakter poznawczy, mogg mieé zastosowania w nanotechnologii, zwigzane z inzynierig
molekularng nanostruktur z okreslong lokalng strukturg typu krystalicznego, jak rowniez w
nanobiologii, zwigzane z przeplywem w nano-kanatach. Tematyke cyklu prac uwazam za
aktualna.

Analiza chwilowej lokalnej struktury klastera skfadajacego si¢ z od kilkudziesigciu do kilku
tysigcy atomdw jest zagadnieniem typu rozpoznawania obrazéw. Pelny opis struktury klastera
wymaga wprowadzenia inwariantéw (wzgledem grupy obrotow w trzech wymiarach)
utworzonych z tensorowych parametréw (momenty multipolowe rozktadu masy). W efekcie
fluktuacji termicznych zagadnienie rozpoznawania struktury w wielowymiarowe]j przestrzeni
momentéw multipolowych przybiera charakter probabilistyczny (podejscie tego typu zostato
zaproponowane w pracach A.Z. Pataszynskiego i recenzenta). Probabilistyczny aspekt
klasyfikacji struktur jest zazwyczaj ignorowany, a wielowymiarowy uklad inwariantow
redukowany do jednego lub kilku parametréw. Habilitant zaproponowat w pracy H1 nowe
oryginalne podejscie w ktorym typ idealnej (niefluktuujgcej) struktury (fcc, hep, bec,
ikosaedrycznej, dekaedrycznej) klastera zbudowanego wokét wybranego atomu jest
jednoznacznie klasyfikowany za pomoca kilku geometrycznych charakterystyk wielo$cianu
koordynacyjnego (WK). Probabilistyczny aspekt rozpoznawania jest pominigty, ale Habilitant
zdaje sobie sprawg z tego ograniczenia metody. Metoda WK okazata si¢ bardzo przydatna w
dalszej analizie, dlatego tez uwazam, ze praca H1 wnosi istotny wklad do metodologii
rozpoznawania lokalnej struktury klasteréw atomow.

Rezultaty mojej analizy wynikéw zawartych w cyklu prac byly dla mnie przyjemnym
zaskoczeniem. A mianowicie, z ggszczu bardzo szczegdétowych wynikow, ktérych nie sposéb
tutaj wylicza¢, wyltaniajg si¢ pewne prawidtowosci oraz proste schematy klasyfikacji struktur
klasterow. Prostota wynikow badan naukowych jest pozagdanym efektem — mam nadziejg, ze
Habilitant wkracza na droge, ktéra by¢ moze poprowadzi Go w takim kierunku. W tym sensie
wyrdznia si¢ praca H6, w ktérej pokazano, ze wewngtrzna struktura klasterow zestalonych
przez chlodzenie, sktadajacych si¢ z kilkuset atoméw, daje sig sklasyfikowac do trzech dobrze
zdefiniowanych grup. Podobnie, strukture klastera rosngcego z idealnego zarodka klasyfikuje
do jednej z szesciu grup (praca H2); wazne przy tym jest podanie uzasadnienia nieduzej
liczby tych grup. Inny mocny wynik, pochodzacy z pracy H3, wigze analitycznie temperaturg
krzepnigcia z rozmiarem klastera N; ekstrapolacja prowadzi, w granicy termodynamicznej, do
nieztego oszacowania temperatury zestalenia argonu w symulacjach komputerowych.

Za szczegblnie wazne uwazam to, ze Habilitant nie ogranicza si¢ jedynie do przeprowadzenia
rzetelnej analizy struktury, ale probuje na jej podstawie stawia¢ hipotezy dotyczace
mechanizméw fizycznych. W pracy H7 struktur¢ warstwowa ciektych klasteréw wiaze z
putapkowaniem centralnego atomu. W cyklu prac dotyczacych zagadnienia RGS (struktury
fee/hep) interpretuje wybrane wyniki (prace H2, H4, HS, H9) jako konsekwencj¢ procesow
kinetycznych. Pewien niedosyt wywotuje tu odwotlywanie si¢ Autora do argumentéw
zwigzanych z energig a nie z innymi potencjatami termodynamicznymi.



Roéwnie wazne co liczne wyniki ilosciowe zaprezentowane w cyklu prac sa obserwacje o
charakterze jakoSciowym jak, na przyktad, lokalizacja jednostki ikosaedrycznej w zaleznosci
od rozmiaru cieklego klastera (praca H7), lokalizacja zarodka wewnatrz (a nie na
powierzchni) krzepnacego klastera (H8), powigkszanie si¢ przedziatu temperatur w ktérym
ma miejsce dynamiczne wspdtistnienie struktur ciektego klastera przy zmniejszaniu jego
rozmiarow (praca H3). Do tej klasy wynikéw zaliczam demonstracje faktu zmiany struktury
zarodka z rozgal¢zionej na zwartg przy przekroczeniu przez zarodek pewnego rozmiaru (HS).
Na uwage zashuguje odkrycie nowej struktury poliikosaedrycznej w klasterach zestalanych
przez chltodzenie (prace H1, H2, H6, H9).

Za interesujagcy uwazam wkiad Habilitanta w rozwigzywanie zagadnienia konkurencji
struktur fcc/hep przy wzroscie krysztatu. Chociaz nie konczy si¢ on rozwigzanie tego
problemu, to rozwinigte przez Habilitanta metody pozwalaja na systematyczng
charakteryzacj¢ procesow pojawiania si¢ defektow o strukturze odbiegajacej od fcc w
poczatkowych fazach wzrostu struktury fcc z réznych zarodkéw (prace H2, H3, H4,HS, H10).

Zauwaze, ze badanie struktury, dynamiki czy tez kinetyki oddzielnych klasteréw sitg rzeczy
nie daje odpowiedzi na pytania zwigzane z tymiz efektami w rosngcych krysztatach. W tym
kontekscie godnym uznania jest wynik pracy H8 w ktorej Habilitant pokazuje, ze rozmiar
stabilnego zarodka otrzymany przy badaniu pojedynczego klastera dobrze zgadza si¢ z
rozmiarem otrzymanym przy symulacji krzepnigcia przechtodzonej cieczy Lennarda-Jonesa.
Ten mocny wynik, majacy po czgsci charakter metodologiczny, wskazuje na potencjalng
mozliwos$¢ stosowania metod rozwijanych przez Habilitanta do wnioskowania o procesach
zachodzacych w cieczach na podstawie wynikow dla matych klasterow.

Podsumowujac uwazam, ze cykl prac Habilitanta wprowadza dobrej jakosci, wymagajacy
standard badan lokalnej struktury klasteréw atomowych. Trzon cyklu prac stanowigcych
osiggniecie naukowe stanowig szczegétowe badania struktury, ale Habilitant nie stroni od
préb trudnej interpretacji fizycznej obserwowanych efektéw strukturalnych.

Ocena dorobku naukowego

Na catkowity dorobek naukowy Habilitanta sktadajg si¢ 24 prace, z czego 17 z bazy JRC;
pozostale prace to przede wszystkim materialy konferencyjne. Prace te byly cytowane 122
razy, indeks h = 7 (baza Scopus z 11 kwietnia 2018). Wedlug o$wiadczenia Habilitanta
sumaryczny impact factor, zgodnie z rokiem opublikowania wynosi 29,00, za$§ sumaryczna
liczba punktéw z listy MNiSW z roku 2016 to 445. Te dane bibliometryczne sa
zadowalajace, adekwatne do aktualnego rozwoju naukowego Habilitanta.

Przed uzyskaniem stopnia doktora byt wspétautorem czterech prac w dobrych czasopismach z
bazy JRC, w tym J. Appl. Phys oraz J. Crystal Growth, oraz wspo6tautorem trzech prac spoza
bazy JRC. W pierwszej fazie swojej kariery naukowej zajmowat si¢ fizyka teoretyczng (praca
magisterska); godny podkreslenia jest fakt samodzielnej publikacji z dziedziny mechaniki
kwantowej w J. Appl. Phys. Dorobek naukowy uzyskany w drugiej fazie rozwoju naukowego
ma charakter monotematyczny i jest zwigzany z modelowaniem klasterow metodami fizyki
statystycznej (gtownie symulacje Monte Carlo). W tym czasie Habilitant wygtlosit cztery



komunikaty konferencyjne (wszystkie w Polsce), byt wspotautorem pigciu plakatow (z tego
trzy na konferencjach w Polsce).

Po uzyskaniu stopnia naukowego doktora oprécz prac HI- H10 wchodzacych w skiad
osiggniecia naukowego Habilitant opublikowat trzy prace z bazy JRC, z czego dwie w
dobrych czasopismach (J. Crystal Growth i J. Phys.:Condens. Matter). Wyglosil cztery
komunikaty na migdzynarodowych i krajowych konferencjach (z czego 3 w Polsce). Brat
aktywny udzial (plakaty) w kilkunastu konferencjach, z czego wigkszos¢ poza granicami
Polski. Wyrazny niedosyt pozostawia fakt, ze ostatnie wystapienie konferencyjne miato
miejsce w roku 2013, a prezentacja plakatu - w roku 2014. Poniewaz ostatnia publikacja H10
wchodzaca w sktad osiagnigcia naukowego pochodzi z roku 2016, niepokojaca nieobecnosé
Habilitanta na migdzynarodowych konferencjach musiata mie¢ inne przyczyny niz brak
postepu w badaniach naukowych.

Wazna rol¢ w ocenie dorobku naukowego Habilitanta oraz Jego samodzielnosci naukowej
odgrywa fakt, ze byt on kierownikiem (i jedynym wykonawcg) grantu KBN.

Wspotpraca migdzynarodowa oraz krajowa Habilitanta jest bardzo skromna. Nawigzat
wspdtprace z University of Victoria (Wellington, Nowa Zelandia), ktérej efektem byta
wspélna publikacja w J. Phys.: Condens. Matter. Dr Polak korzystal z danych
udostepnionych mu przez grupg van de Waala, ale nie zaowocowato to wspo6lng publikacja.
Odbyl pétroczny krajowy staz naukowy na Wydziale Chemii UMCS.

Podsumowujac, calkowity dorobek naukowy Habilitanta oceniam jako skromny, ale
wystarczajacy do starania si¢ o stopien naukowy doktora habilitowanego.

Ocena dziatalnos$ci organizacyjnej, dydaktycznej oraz popularyzatorskiej

Dziatalno$¢ organizacyjna Habilitanta sprawia dobre wrazenie. Brat udzial w pracach
komitetu organizacyjnego migdzynarodowej konferencji, oraz byt jednym z redaktoréw jej
materiatéw konferencyjnych. Petnil funkcj¢ sekretarza technicznego Polskiego Towarzystwa
Wzrostu Krysztalow, obowigzki kierownika Zakiadu Fizyki Stosowanej Instytutu Fizyki
Politechniki Lubelskiej, byt przewodniczacym komisji rewizyjnej Lubelskiego Oddziatu PTF.
Recenzowat kilkanascie prac w czasopismach o zasiggu mi¢dzynarodowym, w tym 6 w
Materials Chemistry and Physics z IF ponad 2.0.

Dziatalno$¢ dydaktyczng dra Polaka oceniam jako zadowalajaca. Prowadzil wyklady,
laboratoria oraz ¢wiczenia rachunkowe z fizyki oraz innych przedmiotéw zwigzanych z
modelowaniem komputerowym w nauce i technice, programowaniem uzytkowym,
informatyka oraz diagnostyka medyczng. Godna podkreslenia jest Jego organizacyjna
dzialalno$¢ w ramach laboratorium fizycznego. Wziat udzial w konferencji dydaktycznej
Physics Teaching in Engineering Education (Wroctaw, 2009), napisal artykul do jej
materialow konferencyjnych. Habilitant byt promotorem kilku prac dyplomowych i
magisterskich.

Dziatalno$¢ popularyzatorska dra Polaka jest skromna. Na uznanie zastuguje fakt
zainicjowania i dwukrotnego wspolprowadzenia warsztatéw dla mlodziezy gimnazjalnej w



ramach Lubelskiego Festiwalu Nauki. Wystapit na Zjezdzie Fizykéw Polskich (2011) ze
swojg interpretacjag domniemanego efektu uderzenia pioruna kulistego.

Dr Polak otrzymat Srebrny Krzyz Zashugi za osiagnigcia w pracy naukowej, oraz (trzykrotnie)
nagrode Rektora Politechniki Lubelskiej za osiagnigcia w dziatalnosci naukowej.

Podsumowanie

Jestem zdania, ze przedstawione do recenzji osiggnigcie naukowe speilnia wymagania
ustawowe i zwyczajowe pozwalajace starac si¢ o stopien naukowy doktora habilitowanego.
Pozytywnie oceniam cato$¢ dorobku naukowego Habilitanta oraz Jego dzialalno$¢
organizacyjng i dydaktyczng. Dlatego tez z catym przekonaniem popieram wniosek o nadanie
dr. Wiestawowi Z. Polakowi stopnia naukowego doktora habilitowanego.
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