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Recenzja rozprawy doktorskiej magister inzynier Aleksandry Woszczyk ,,Indukowanie
i wzmacnianie segregacji w chiralnych warstwach zaadsorbowanych”.

Praca zostala wykonana pod kierunkiem dr hab. Pawta Szabelskiego na Uniwersytecie Marii
Curie-Sktodowskiej w Lublinie. Praca sktada sie z dziesieciu rozdziatéw. Trzy pierwsze
rozdziaty poSwiecone sg opisowi literatury. Przedstawione zostaly sposoby otrzymywania
zwigzkéw czystych enancjomerycznie oraz techniki eksperymentalne i do$wiadczalne
uzywane do ich badania. W kolejnych rozdziatach opisane sa prace badawcze autorki.

Celem pracy byto zbadanie modelowych uktadéw zwigzkéw chiralnych zaadsorbowanych na
powierzchni aby przewidzie¢ potencjalnie najkorzystniejsze warunki fizykochemiczne, ktére
umozliwialyby efektywne rozdzielenie enancjomeréw. Do badan zastosowana zostala metoda
symulacji komputerowych Monte Carlo.

W rozdziale czwartym zostal opisany badany uklad oraz stosowana metoda symulacyjna.
Modelowy uktad sktada sie z cztero- i piecio-segmentowych czasteczek na sieci kwadratowej
i tréjkatmej. Zostaly przedstawione mozliwe warianty czgsteczek chiralnych oraz opisane
oddzialywania miedzy segmentami. Opisano tez kilka mozliwych sposobéw na ograniczenie
swobody orientacyjnej, takich jak uzycie zewnetrznego pola magnetycznego, zastosowanie
czgsteczek sterujgcych. Ponadto dodane zostalty oddziatywania dipolowe do badanych
czgsteczek. Uwazam, ze badany model zostat interesujaco skonstruowany, jako relatywnie
prosty i jednoczed$nie dajacy mozliwo$¢ do badania ciekawych zjawisk fizycznych przy
uzyciu prostych metod numerycznych. W rozdziale pigtym zdefiniowano parametr do
ilosciowego opisu stopnia separacji mieszanin. Parametr ten okresla liczbe kontaktéw miedzy
sasiednimi segmentami enancjomeréw.

W rozdziale széstym zbadano struktury tworzone przez pojedyncze enancjomery dla réznego
typu czgsteczek dla sieci kwadratowej oraz tréjkatnej. Zbadano tez jak geometria czasteczki
moze wptywac na efektywnos$¢ separacji enancjomeréw.

W rozdziale siédmym zbadano jak ograniczenie swobody orientacyjnej spowodowane przez
zewnetrzne pole magnetyczne oddziatujace z czgsteczkami mieszaniny racemicznej moze
wplywac na ewentualne bardziej efektywne rozdzielenie sktadnikéw mieszaniny.
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W rozdziale 6smym zbadano jak obecno$¢ czasteczek ,sterujgcych” na podtozu
adsorbcyjnym moze ulatwié separacje enancjomeréw przy zatozeniu, ze czasteczki sterujace
nie zmieniaja swojej orientacji na powierzchni adsorbenta .

W rozdziale dziewiatym opisane zostaly mieszaniny enancjomeréw, w ktérych czasteczki
enancjomeryczne byly dipolami.

Rozdziat dziesiaty jest zwiezlym podsumowaniem wszystkich otrzymanych wynikéw.

Spis literatury zawiera 259 odno$nikéw. Wyniki rozprawy doktorskiej zostaty opublikowane
w 5 publikacjach naukowych. We czterech publikacjach mgr inz. Woszczyk jest pierwszym
autorem, ponadto we wszystkich publikacjach jedynym wspétautorem jest opiekun naukowy
dr hab. Pawet Szabelski.

Praca jest napisana starannie, zrozumiale, poszczegdlne rozdzialy ukladajg sie¢ w logiczng i
spéing catosé. W kazdym rozdziale, autorka jasno przedstawia problem jaki chee rozwigzac.
Tematyka badani jest interesujaca zaréwno z poznawczego jak i praktyczmego punktu
widzenia. Metody badawcze sa dobrane adekwatnie do badanych zjawisk fizycznych.

W pracy pokazana zostata duzg iloé¢ pojedynczych konfiguracji z symulacji Monte Carlo.
Takie pojedyncze konfiguracje o ile sg reprezentatywne mogg ilustrowac zjawiska fizyczne,
ktére przewidziane sg na podstawie obliczonych w symulacjach wielko$ci zdefiniowanych w
mechanice statystycznej takich jak ciepto wiasciwe. Same pojedyncze konfiguracje nie
stanowia wiarygodnego wyniku otrzymanego z symulacji komputerowych. Taki statystycznie
istotny daje przedstawiony parametr okreslajacy ilo$¢ kontaktéw migdzy sgsiednimi
enancjomerami. Troche niefortunnie liczbe kontaktéw miedzy czasteczkami okresla sie w
pracy mianem wiazania. Wiazanie zazwyczaj okresla trwate polgczenie, np. kowalencyjne.
Warto byloby policzy¢ takze lokalng gesto$¢ czgsteczek w miejscach na sieci oraz $rednig
orientacje czasteczek. Tego typu wielkosci datyby statystycznie istotng informacje o
zachowaniu sie badanych uktadéw.

Ciekawe bytoby okredlenie i skatalogowanie struktur, ktére gesto wypelniajg przestrzei przez
poszczegdlne modele enancjomerdw. Bylby to dobry punkt odniesienia przy analizowaniu
wynikéw symulacji komputerowych. Bardzo interesujgce byloby tez zbadanie struktury
powierzchni miedzyfazowej miedzy enancjomerami dla réznych geometrii enancjomerow w
przypadku gdy mieszanina ulega rozdzieleniu na dwie fazy z przewaga kazdego z
enancjomerow.

W przeprowadzaniu symulacji komputerowych dokonywano pizesunie¢ i obrotow
czasteczek. Nie jest jasno opisane jak i dlaczego wybierany byt segment wokdl, ktérego
dokonywano obrotu i jak wybierany byt segment czgsteczki, ktéry wstawiano w nowe
miejsce sieci po przesunieciu. W pracy napisano, ze zazwyczaj byl to segment koficowy, ale
nie jest wyjasnione dlaczego i czy przeprowadzanie obrotéw w inny sposob miato jaki$
wplyw na symulacje. Ograniczenie sie do lokalnych ruchéw Monte Carlo, zwigzanych
jedynie z przesunieciem i obrotem czasteczki moze by¢ mato efektywne w doprowadzeniu
ukladu do stanu réwnowagi. Wskazane byloby zastosowanie ruchéw Monte Carlo gdzie
zmianie ulega stan duzych grup czasteczek, tzw. ,cluster moves”.

Praca jest zredagowana bardzo starannie, ale na niektérych rysunkach nie widac¢ linii
opisanych w legendzie, np. na rysunku 27 nie wida¢ czerwonej linii. Mozna sig domyélac, ze
jest taka sama jak linia niebieska. Podobnie jest w przypadku rysunku 50 i 52, gdzie juz
mozna odgadnad, ze linia czerwona prawie pokrywa sie z zielona.
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Podsumowujac stwierdzam, ze mgr inz. Aleksandra Woszczyk  dobrze opanowata
podstawowa wiedze dotyczgca separacji zaadsorbowanych enancjomeréw oraz metody
badawcze takie jak symulacje Monte Carlo. Nastepnie wykazata umiej etno$¢ prawidtowego
analizowania wynikéw i formutowania wnioskéw. Wyniki opisane w pracy moga by¢
pomocne przy badaniu separacji enancjomerow, w szczegOlnosci mogg wstepnie wskazac dla
jakich warunkéw fizykochemicznych i dla jakich ksztaltéw czasteczek separacja bedzie
najbardziej efektywna. Mgr inz. Woszczak w pelni spelnia wymogi odnosnej ustawy i
wnosze o dopuszczenie jej do dalszych etapéw przewodu doktorskiego.

Wojciech Gézdz
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