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Recenzja rozprawy habilitacyjnej w postaci cyklu publikacji pt.:
Teoria i symulacje ukladéw zawierajacych tanicuchy
przytaczone do powierzchni ciat statych i nanoczastek.

Dr Tomasz Staszewski ukoriczyt studia na Wydziale Chemii Uniwersytetu Marii Curie-Sktodowskiej
w Lublinie. Prace magisterska ,,Adsorpcja trimeréw w porach szczelinowych”, wykonang pod
kierunkiem prof. dr hab. Malgorzaty Boréwko, obronit w 2003 roku. Nastepnie pracowat na
stanowisku asystenta w Zakltadzie Modelowania Proceséw Fizykochemicznych na Wydziale Chemii
UMCS i w roku 2010 otrzymat stopieri doktora na podstawie rozprawy ,,Czasteczki taiicuchowe w
poblizu powierzchni ciat stalych”. Promotorem ponownie byta prof. dr hab. Malgorzata Boréwko. Od
2010 roku pracuje na stanowisku adiunkta na Wydziale Chemii UMCS i $ci$le wspélpracuje z
cztonkami grupy kierowanej przez prof. dr hab. Malgorzate Boréwko.

Kariera zawodowa Habilitanta zwiazana jest przede wszystkim z Wydzialem Chemii UMCS. Dzieki
rozleglej miedzynarodowej wspéipracy grupy prof. Boréwko, Habilitant miat okazje wspélpracowac z
wieloma renomowanymi uczonymi. W ramach wspétpracy dra Staszewskiego z innymi o$rodkami
badawczymi powstalo 5 prac naukowych, w tym w sklad habilitacji weszty prace wspoélne z: O. Pizio
(Department of Physical Chemistry, Universidad Nacional Autonoma de Mexico) - H17, J. Ilnytskyim
(Institute for Condensed Matter Physics of the National Academy of Sciences of Ukraine, Lviv) - H10,
Z. Sokotowska (Instytut Agrofizyki PAN) — H10. Ponadto, wspdlpraca z O. Pizio i T. Péschelem
(University of Erlangen Nuremberg, Germany) zaowocowala dwiema pracami spoza prac zaliczonych
do osiagniecia habilitacyjnego.

Dr. Staszewki odbyt dwa krétkoterminowe staze, pierwszy w Institute for Condensed Matter Physics
of the National Academy of Sciences of Ukraine we Lwowie w marcu 2012 i drugi w Instytucie
Agrofizyki PAN w Lublinie (luty/marzec 2021). Brak dtugoterminowego stazu w zagranicznym
osrodku wynika z sytuacji rodzinnej, jest on jednak réwnowazony przez wspélprace miedzynarodowq
udokumentowang wspélnymi publikacjami.

Rozprawe habilitacyjng stanowi cykl 19 spdjnych tematycznie publikacji oznaczonych w autoreferacie
jako H1-H19. Prace te dotycza wlasnoéci liniowych taiicuchéw polimerowych (a wlasciwie w wielu
przypadkach oligomeréw) przytaczonych do powierzchni statych jednym koricem, czesto zwanych
»Szczotkami polimerowymi”. Prace te mozna podzieli¢ ze wzgledu na metode badawcza, lub ze
wzgledu na rodzaj powierzchni. Na ogét ptaska powierzchnia badana byta w ramach teorii
funkcjonaléw gestosci (H1-H10), zas dyski lub sfery z brzegiem (obwéd dysku lub powierzchnia kuli)
dekorowanym ligandami badane byly za pomocg symulacji metoda dynamiki molekularnej, przy
zastosowaniu pakietu LAMMPS (H12-H14 i H16-H19). Ponadto, w pracy H11 metoda dynamiki
molekularnej badane byty dwublokowe taricuchy zakotwiczone na ptaskiej powierzchni w obecnosci
swobodnych czgstek ztozonych z dwéch réznych sfer. Natomiast w pracy H15 badane byty
dwuwymiarowe okragle nanoczastki z doczepionymi do ich powierzchni mniejszymi kotami w ramach
teorii Ornsteina-Zernike z domknieciem Perkusa-Yevicka; wyniki dla funkcji korelacyjnych
zweryfikowano przez poréwnanie z wynikami symulacji.
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Liczba prac jest imponujaca i znacznie przekracza liczbe prac sktadajacych sie na typowa habilitacje.
Wiekszos¢ prac wykonana zostata wspdlnie z do$wiadczonymi uczonymi, zwlaszcza z promotorka
prac magisterskiej i doktorskiej, i tematyka prac H1-H19 jest bezposrednia kontynuacja tematyki prac
doktorskiej i magisterskiej. Z oSwiadczen wspétautoréw wynika na ogét, ze dr Staszewski
wspottworzyt koncepcje badan, wykonat wiekszos¢ obliczen numerycznych i przeprowadzit wstepna
analize wynikéw. Swiadczy to o bardzo dobrej wspolpracy dra Staszewskiego z cztonkami zespotu i o
tym, Ze jest on cennym wspétpracownikiem dla renomowanych badaczy. Trudno natomiast wylacznie
na podstawie prac wykonanych wspélnie z bardziej do§wiadczonymi uczonymi wyrokowaé, do jakiego
stopnia Habilitant jest niezaleznym, samodzielnym uczonym, zdolnym do proponowania wiasnej
tematyki, rozwijania wlasnych narzedzi badawczych czy do kierowania pracami mtodej kadry.

Na szczgScie wsrdd prac wchodzacych w sktad rozprawy znajduje sie praca H19, kt6rej jedynym
autorem jest dr. Staszewski. Praca ta poSwiecona jest zbadaniu metoda dynamiki molekularnej jednej
sferycznej nanoczastki z doczepionymi konicowym segmentem ligandami mogacymi poruszac¢ sie po
powierzchni kuli. Habilitant poréwnat fancuchy sktadajace sie z takich samych segmentéw z
tancuchami ktérych polowa blizej nanoczastki jest zbudowana z inertnych kul, a drugi koniec ma
segmenty dodatkowo przyciagajace sie. W tym drugim przypadku cze$¢ tadcucha zbudowana z
oddziatujacych segmentéw jest albo gietka, albo sztywna. Wyniki tej pracy sa ciekawe i pokazuja
samorzutng agregacje ligandéw w klastry, ktérych liczba zalezy od liczby doczepionych taicuchéw i
ich rodzaju. Klastry sa symetrycznie rozmieszczone na powierzchni nanoczastki. Najwiekszg liczbe
klastréw (4 dla rozwazanej geometrii, tj. stosunku $rednicy nanoczastki i segmentu taficucha) mozna
uzyskac, gdy oddziatujaca czes¢ tanicucha jest sztywna. Omawiana praca rézni sie od pozostatych
wieloautorskich prac tym, ze dotyczy wiasnosci pojedynczej nanoczastki i porzadkowania ligandéw na
jej powierzchni, a nie calego zespotu czastek ‘wlochatych’ i ich samoorganizacji. Na podstawie tej
pracy moge uznac dr Staszewskiego za samodzielnego, dojrzatego uczonego, ktéry jest w stanie
proponowac wiasny temat badan, wykona¢ symulacje i opublikowac¢ artykut w dobrym czasopi$mie.
Spelnia on wiec konieczny warunek do ubiegania sie o stopieri doktora habilitowanego.

Omawiany cykl publikacji poswiecony jest bardzo trudnemu zagadnieniu ze wzgledu na duza liczbe
stopni swobody w przypadku gietkich tancuchéw oraz wiezy narzucane na uktad. Ponadto, wystepuje
wiele parametréw takich jak liczba segmentéw w tanicuchu, liczba taficuchéw, parametry oddziatywan,
obecno$¢ réznego typu swobodnych czastek, w tym tancuchéw, w rézny sposéb oddziatujacych ze
szczotka polimerowa. Stad duza liczba zagadnien zwiazanych ze strukturg szczotki, adsorpcja
rozpuszczonych w roztworze czastek lub jonéw czy tez retencjg w przypadku mieszaniny.

Teoria funkcjonatéw gestosci dla takich uktadéw i réwnania Eulera-Lagrange’a wynikajace z
minimalizacji odpowiedniego dla badanego zagadnienia potencjatu termodynamicznego sg bardzo
skomplikowane. Zespdt, ktérego Habilitant jest cztonkiem rozwija te metody od lat. Procedury
numeryczne zostaly opracowane przez prof. dr hab. Stefana Sokotowskiego i jest rzecza naturalna, ze
dr Staszewski wykorzystat je, dopisujac jedynie dodatkowe programy dla obliczania konkretnych
wielkosci, takich jak izotermy adsorpcji, profile gestosci, grubosc¢ szczotki itd.

Trudno stresci¢ w recenzji wyniki az 10 publikacji. Dostarczaja one wielu szczegétowych, konkretnych
informacji dotyczacych struktury szczotek ztozonych z réznego typu tancuchéw, rozmieszczenia
zawieszonych lub rozpuszczonych w roztworze czastek lub jonéw, czy tez selektywnej adsorpcji.
Zaletg tego podejscia jest mozliwos¢ otrzymania wielu wynikéw, mogacych mie¢ praktyczne
zastosowanie, znacznie szybciej niz w przypadku symulacji i dla szerokiego zakresu zmiennych
termodynamicznych. Wada tego podejscia jest znaczna trudno$¢ w badaniu zakrzywionych
powierzchni i ewentualnej lateralnej struktury jaka moze powstac¢ dla pewnego typu tancuchéw.
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Ze wzgledu na wspomniane wyzej ograniczenia teorii funkcjonatéw gestosci, ciekawe zagadnienie
dotyczace samoorganizacji czastek ‘wlochatych’ badane byto za pomoca symulacji dynamika
molekularng. Habilitant wraz ze wspétpracownikami otrzymat ciekawe wyniki dotyczace
samoorganizacji znajdujacych sie na plaskiej powierzchni dyskéw, ktére sa dekorowane ligandami
zaréwno sztywno zwigzanymi z danym miejscem na dysku, jak i mogacymi przesuwac sie po jego
brzegu. Wtochate czastki z przytaczonymi dtugimi tancuchami samorzutnie tworza agregaty o réznych
ksztaltach, wystepuja tez uporzadkowane periodyczne fazy o symetriach zaleznych liczby, mobilnosci i
wiasnosci (sztywnosci, dtugosci, oddzialywan itd.) ligandéw.

Badana tez byla adsorpcja sferycznych czastek wlochatych na ptaskich powierzchniach. W objetosci
czastki te tworza micele, gdy rdzen jest hydrofilowy, a ligandy hydrofobowe. Micele te w rézny sposéb
deformuja sie na powierzchniach hydrofilowych i hydrofobowych.

Podsumowujac, Habilitant otrzymat wraz ze wspdtpracownikami szereg interesujgcych wynikéw,
stosujac metody teoretyczne i symulacyjne. Wykazal sie umiejetnoscia stosowania zaawansowanych
metod teoretycznych, numerycznych i symulacyjnych oraz znajomoscia zagadnien fizykochemicznych
dotyczacych polimeréw, adsorpcji i chromatografii. Jego samodzielno$¢ potwierdza praca H19, ktérej
jest jedynym autorem. Osiagniecie naukowe w postaci publikacji H1-H19 moze wiec z naddatkiem
stanowi¢ podstawe ubiegania sie o stopien doktora habilitowanego.

Pozostaly dorobek dra Staszewskiego dotyczy ogdlnie biorgc adsorpcji, samoorganizacji i przemian
fazowych w réznych ukladach nalezacych do miekkiej materii. W sumie opublikowat on 33 artykuly
naukowe (8 przed doktoratem i 25 po doktoracie). Swoje wyniki prezentowat na konferencjach w
postaci wykladow:
* "Selfassembly of hairy disks in monolayer films", Tenth International Symposium Effects of
Surface Heterogeneity in Adsorption, Catalysis and related Phenomena - ISSHAC-10 (2018 1.)

,»Adsorpcja z roztworéw na chemicznie zwigzanych fazach”, 40-lecie Zaktadu Chemii
Teoretycznej UMCS (2015r).
oraz na 39 posterach, z ktérych 11 prezentowat osobiscie.

Dr Staszewski prowadzit zajecia ze studentami UMCS (wyktad i liczne laboratoria oraz konserwatoria
i seminaria) z przedmiotéw zwiagzanych z zastosowaniami informatyki w chemii, symulacjami
komputerowymi a takze typowo chemiczne przedmioty takie jak chemia analityczna. By} promotorem
2 prac dyplomowych. Uczestniczyt w opracowaniu programu przedmiotu ,,Modelowanie
matematyczne w badaniach srodowiskowych”. Uzyskiwat bardzo dobre oceny za dziatalno$¢
dydaktyczna w ankietach studenckich. Uczestnictwo w Dniach Otwartych na Wydziale Chemii UMCS
i prezentacja pracowni komputerowej to aktywnos$¢ z pogranicza dydaktyki i popularyzacji nauki.
Dziatalno$¢ dydaktyczna zastuguje wiec na wysoka ocene.

Osiagniecia organizacyjne i popularyzatorskie sa nieco bardziej skromne w poréwnaniu do osiggniec
naukowych i dydaktycznych, jednak wystarczajace do otrzymania stopnia doktora habilitowanego.
Habilitant sam Zadnym grantem nie kierowat, ale byt wykonawca w 2 grantach. Do dziatalnosci
organizacyjnej mozna zaliczy¢ administrowanie gtéwnym klastrem obliczeniowym, co jest zajeciem
bardzo absorbujacym i czasochtonnym, ale niezbednym dla funkcjonowania grupy badawczej. Nadzor
nad studenckimi pracowniami komputerowymi mozna uzna¢ za dziatalnos$¢ z pogranicza dziatalnosci
dydaktycznej i organizacyjne;j.
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Podsumowujac stwierdzam, ze przedstawione do oceny osiagniecie naukowe spelnia ustawowe i
zwyczajowe wymagania stawiane habilitantom. Prace wchodzace w sktad rozprawy stanowia
oryginalny i wartoéciowy wktad w nauke. Wnosze o dopuszczenie dra Staszewskiego do dalszych
etapéw postepowania o nadanie stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk Scistych i
przyrodniczych w dyscyplinie nauki chemiczne.
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