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Recenzja osiggniecia naukowego dr. Tomasza Staszewskiego
zatytulowanego "Teoria i symulacje ukiadow zawierajgcych tancuchy
przytgczone do powierzchni cial stalych © nanoczgstek”. oraz catoksztaltu
dorobku naukowego,

w zwiazku z postepowaniem habilitacyjnym prowadzonym przez Rade Na-
ukowsg Instytutu Nauk Chemicznych Uniwersytetu Marii Curie-Sktodowskiej
w Lublinie.

Dr Tomasz Staszewski ukonczyl studia wyzsze na Wydziale Chemii Uni-
wersytetu Marii Curie-Sktodowskiej w Lublinie w roku 2003 uzyskujac tytut
zawodowy magistra chemii. W roku 2010 Rada Wydzialu Chemii tej samej
uczelni nadata Mu stopien naukowy doktora nauk chemicznych na podstawie
przedtozonej rozprawy doktorskiej zatytutowanej ” Czgsteczki tancuchowe w
poblizu cial statych ” zrealizowanej pod kierunkiem prof. dr hab. Malgorza-
ty Borowko. Od roku 2003 pracuje jako nauczyciel akademicki na Wydziale
Chemii UMCS, najpierw na stanowisku asystenta, a od roku 2010 do chwili
obecnej na stanowisku adiunkta.

Na dorobek naukowy Habilitanta sktadaja sie 33 prace (w tym 25 prac po
uzyskaniu stopnia doktora), opublikowane w czasopismach indeksowanych w
bazie Journal Citation Report. Zdecydowana wickszos¢ publikacji zostata za-
mieszczona w czasopismach z najwyzszej potki o wspotezynniku IF wigkszym
od dwoch, ale zdarzaja sie tez czasopisma, zwlaszcza w ostatnich latach, o
IF wiekszym od 3 lub 4. Sumaryczny IF wszystkich publikacji osigga wysoka
warto$¢ 91 punktéw, co odpowiada wartosci blisko 2300 punktéw ministe-
rialnych (w przeliczeniu na punktacje obowiazujaca obecnie).

Habilitant bierze aktywny udziat w konferencjach naukowych: Jego wy-
niki byty prezentowane w formie posteréw na 39 miedzynarodowych sympo-
zjach, wyglosit takze dwa wyklady na zaproszenie.

Prace Hablilitanta byly cytowane ponad 150 razy (bez autocytowan),
Jego indeks Hirscha wynosi 9.



Ocena osiaggniecia naukowego

Wymniki badan sktadajace si¢ na osiggniecie naukowe zostaly zawarte w
dziewietnastu publikacjach, wszystkie z wyjatkiem jednej (H19), to publika-
cje wieloautorowe. Liczba wspotautoréw ograniczona jest do waskiego grona
wspOlpracownikéw. Sa wiec prace dwuautorowe (5), tréjautorowe (8), czte-
roautorowe (4), jedna praca piecioautorowa i jedna wspomniana wczesniej
monoautorska. W jedenastu z nich Kandydat jest autorem koresponduja-
cym. Do wszystkich prac dotaczono stosowne o$wiadczenia wspotautorow
odnosnie do ich udziatu w pracy.

W tym obszernym materiale badawczym, wlaczonym do osiagniecia na-
ukowego, Habilitant wyroznia dwie grupy prac, zwiazane z dwoma watkami
tematycznymi. Osnowa pierwszego z nich sa symulacje komputerowe opi-
sujace proces adsorpcji na gladkich powierzchniach modyfikowanych przez
osadzenie na nich tancuchéw polimerowych, tworzacych tzw. szczotki po-
limerowe. Tematyka ta zostata przedstawiona w jedenastu pracach: H1 do
H11, zgodnie z oznaczeniem przyjetym w Autoreferacie. Niemal we wszyst-
kich (wyjatek stanowi praca H11) zastosowana metoda obliczeniowa oparta
jest na teorii funkcjonatéw gestosci (DFT).

Druga grupa wynikéw (prace od H12 do H19) dotyczy uktadéw zawieraja-
cych nanoczastki z przytaczonymi ligandami, tworzace tzw. czastki wtochate.
Te dwie kategorie tematyczne odrédzniaja sie dodatkowo zastosowang metoda
obliczeniowa, jako ze niemal wszystkie obliczenia odnoszace si¢ do czastek
wtlochatych wykonano metoda dynamiki molekularnej, konkretnie progra-
mem dostepnym w pakiecie LAMMPS.

Adsorpcja na szczotkach polimerowych przebiega w sposéb znacznie bar-
dziej skomplikowany niz na powierzchniach gtadkich. Proces ten badano me-
todami teoretycznymi w pierwszych czterech pracach cyklu (H1 do H4). Za-
stosowano metode DFT do wyznaczania izoterm adsorpcji, do badania struk-
tury fazy powierzchniowej oraz selektywnosci procesu. Symulacje komputero-
we pozwalaja wyznacza¢ zalezno$¢ parametréw charakteryzujacych adsorp-
cje od szeregu czynnikoéw definiujacych szczotke, m.in. od gestosci pokrycia,
dhugosci przytaczonych tancuchéw, rodzaju i sity oddziatywania z powierzch-
nig. Tym co réznicuje poszczegolne prace byt sktad mieszaniny, zawierajacej
adsorbowane czasteczki, od zbioru oligomeréw [H1| po roztwory binarne o
zroznicowanych sktadnikach [H2-H4|. Istotna obserwacja odnoszaca sie do tej
grupy prac jest fakt, ze zastosowana metoda symulacyjna (po raz pierwszy
uzyta w odniesieniu do roztworéw binarnych) pozwolita poprawnie odtworzy¢
izotermy adsorpcyjne obserwowane doswiadczalnie (por. pozycje literaturowe
63-68 w pracy H4).



Teoria funkcjonatéow gestosci stata sie w rekach Habilitanta uzytecznym
narzedziem do modelowania ztozonych oddzialywan waznych w wielu dzie-
dzinach. Umiejetnie z niego korzysta. W pracy H6 wykazano przydatnosc
metody DFT do opisu procesu chromatograficznego poprzez badanie reten-
cji czasteczek kulistych i liniowych na chemicznie zwigzanych fazach. Udato
sie takze wykona¢ symulacje DFT dla szczotek zawierajacych dwa rodzaje
tancuchéw, z ktérych jeden stanowit grupe funkeyjna [H5], natomiast w pra-
cy H10 rozwazano szczotki kopolimerowe, tworzone przez dodatnio i ujemnie
natadowane fragmenty kopolimeru.

Tzw. czastki wtochate, czyli nanoczastki z przytaczonymi réznorodnymi
ligandami, stanowity przedmiot badan w drugiej grupie prac wchodzacych
w zakres osiggniecia naukowego. Do ich badania zastosowano metode dyna-
miki molekularnej. Rozwazano obiekty z przytaczonymi czterema kulistymi
ligandami do kwadratowego podtoza (H12), a takze z trzema liniowymi oligo-
merami zakotwiczonymi przy nanoczastce w ksztalcie dysku (H13). W pracy
H14 przebadano przemiany fazowe nanoczastek z przytaczonymi tancucha-
mi kopolimeréw typu pret-ktebek. Dla tych struktur udato si¢ skorelowaé
nature przemian fazowych z mobilnoscia, liczbg i ksztaltem przyltaczanych
ligand6w. Jeszcze wazniejsza okazuje sie mozliwos¢ przewidywania stopnia i
formy agregacji (taricuchy, warstwy, struktury tréjwymiarowe) w zaleznosci
od charakterystyki przytaczonych ligandow.

Wyniki przedstawione w pracy H16 opisuja zachowanie sie kulistych na-
noczastek (rdzeni) z pojedynczym tancuchem w poblizu powierzchni stalej.
Podobne badania dla nanoczastek z ligandami w poblizu sztywnej $ciany opi-
sano w pracy H17, przy czym dopuszczono mozliwos¢ przytaczania do rdzenia
wiecej niz jednego ligandu. Stosujac zarowno metode DFT jak i metode dy-
namiki molekularnej uzyskano szczegoétowy opis warstw tworzacych sie przy
statej powierzchni tgcznie z profilami gestosci.

W pracy H18 dokonano symulacji zachowan nanoczastek wtochatych w
obecnosci rdzeni pozbawionych ligandéw, okreslonych w pracy jako czastki
izotropowe, tworzace ptyn w jakim zanurzone sa czastki wlochate. Dyna-
mika molekularna, umiejetnie zastosowana, stwarza mozliwos¢ przesledzenia
zaleznosci wplywu réznych parametréw na morfologie czastek z przytaczo-
nym ligandem. Wyniki sa bardzo interesujace. W zaleznosci od zatozonej sity
oddziatywania (zerowe, umiarkowane, silnie przyciagajace) czastek pltynu z
czastkami wyposazonymi w ligandy mozemy obserwowac¢ agregaty o réznych
formach, np. struktury typu osSmiornicy lub kolby kukurydzy.

Podobne zagadnienia byly podejmowane w pracy H19. Zbadano meto-
da dynamiki molekularnej konglomeraty wtochatych nanoczastek powstate
przez przytaczenie réznych typow ligandow do kulistego rdzenia. W zalezno-



Sci od rodzaju ligandu (rozwazono trzy modele) moga sie pojawi¢ agregaty o
nietrywialnej strukturze warstw polimerowych przedstawionych w omawianej
pracy. Uzyskane przez Autora rezultaty znalazty potwierdzenie w badaniach
eksperymentalnych.

Szczegdtowe informacje o udziale wspotautorow w przygotowaniu poszcze-
gblnych publikacji zamieszczone w Autoreferacie wskazuja, ze Kandydat nie-
mal w kazdej pracy byt osoba odpowiedzialng za wykonanie symulacji kompu-
terowych, a w razie potrzeby takze za wprowadzenie modyfikacji do programu
komputerowego. Dotyczyto to takze opracowania modutéw programowych,
przeznaczonych np. do wyznaczania profili gestosci (H3,H4,H8 H11), izoterm
adsorpcji (H5,H7,H9), wysokosci szczotki (H5,H7,H9), wspélezynnikow re-
tencji (H6), itp.. Podobna sytuacja miata miejsce przy korzystaniu z pakietu
LAMMPS, dla ktérego nalezalo opracowaé i zaprogramowaé szereg proce-
dur wspomagajacych, np. modutéw do generowania konfiguracji startowych,
procedur generujacych diagramy fazowe, etc.. Niezaleznie od tego Kandydat
uczestniczyt w przygotowaniu koncepcji kazdej z prac oraz byl zaangazowany
w opracowanie wynikéw i prace redakcyjne.

Nie mam zatem watpliwosci, ze udzial Kandydata we wszystkich pracach
wtaczonych do osiagniecia naukowego jest znaczacy. Jestem pelen uznania
dla Jego sprawnosci w postugiwaniu sie metodami obliczeniowyni, a takze
biegto$ci w manipulowaniu ztozonymi wyrazeniami algebraicznymi oraz w
ich komputerowej implementacji.

Jezeli miatbym wskazac staba strone zwiazang z przedstawionym osiagnie-
ciem naukowym to wskazaltbym na, oglednie mowigc, umiarkowany rezonans,
jaki wywohujg prace Kandydata. Nawet najstarsze prace, np. te z lat 2011 lub
2012, maja zaledwie po kilka cytowan (pominawszy autocytowania oraz cy-
towania wspotpracownikéw). Ktade to na karb hermetycznosci tematyki, ale
moze to by¢ zwiazane z mniejszym zakresem wspotpracy miedzynarodowej w
owym czasie. Mozna oczekiwac, ze wartosciowe wyniki uzyskane przez Kan-
dydata w ostatnich dwoch latach znajda uznanie w srodowisku, co zwiekszy
zainteresowanie Jego pracami.

Powyzsza uwaga nie umniejsza mojego uznania dla wynikéw naukowych
uzyskiwanych przez Kandydata. Zatem, podsumowujac, moge stwierdzi¢, ze
ten aspekt wniosku habilitacyjnego, ktory jest zwiazany z osiggnieciem na-
ukowym, jest przeze mnie oceniony wysoko.

Ocena dzialalnosci badawczej Habilitanta niewlaczonej do osiggnie-
cia naukowego

Tematyka badawcza dr. Tomasza Staszewskiego realizowana przed uzy-



skaniem stopnia doktora (osiem publikacji) byla zogniskowana wokot za-
gadnien podobnych do tych, wchodzacych w zakres osiagniecia naukowego
i dotyczyta badan adsorpcji czasteczek kulistych i tancuchowych w porach
szczelinowych i na powierzchniach pokrytych chemicznie zwigzanymi fazami.
Poniewaz Kandydat zdecydowat wlaczy¢ do swojego osiggniecia naukowego
az 19 prac, wiec z Jego catkowitego dorobku publikacyjnego (catkiem przy-
zwoitego, liczacego, jak wspomniatem na wstepie, 33 prace) pozostaje tylko
szes¢ prac, ktore nie byty wtaczone ani do doktoratu ani do osiggniecia ha-
bilitacyjnego. Trzy z nich po$wiecono badaniom dimeréow Janusa, pozostate
trzy odnosza si¢ takze do problemow zwigzanych z przejsciami fazowymi i
obliczeniami badZ metoda Monte Carlo badz DFT. Nawiasem moéwigc, nie-
mal wszystkie zostaly opublikowane w bardzo dobrych czasopismach (dwie,
TS10 1 TS11 w J.Chem. Phys., a trzy, TS12-TS14, w J. Phys. Chem.B, obecna
punktacja ministerialna tego ostatniego: 140).

Chcialtbym odnies¢ sie¢ do formalnych wymogoéw Ustawy, z ktérych wyni-
ka, iz aktywnosé¢ naukowa Kandydata ”winna byé realizowana w wiecej niz
jednej uczelni’. Uwazam, ze warunek ten jest spelniony w przypadku opi-
niowanego wniosku. Kandydat odbyt w roku 2012 jeden staz zagraniczny w
Ukrainskiej Akademii Nauk we Lwowie, drugi, dwumiesieczny krajowy, w
Instytucie Agrofizyki Polskiej Akademii Nauk. W Autorefereacie jest takze
informacja o zaawansowanych przygotowaniach do wyjazdu na dhtugotermi-
nowy staz do Danii, przerwanych ze wzgledéw osobistych. W tym kontekscie
jest takze wazny fakt, ze kilka prac w dorobku Kandydata powstato w ramach
wspoltpracy miedzynarodowej: prace TS6 oraz H17, zrealizowane we wspot-
pracy z O. Pizio (Meksyk); praca TS14 — we wspoétpracy z T. Poschelem
(Erlangen,Niemcy ) oraz praca H10 - we wspotpracy z J.Ilnytskyim (Lwéw).
Zakres tej wspolpracy jest dos¢ skromny, ale w mojej opinii spetnia wymogi
Ustawy.

Ocena dziatalno$ci dydaktycznej, organizacyjnej i popularyzator-
skiej

Habilitant prowadzi zajecia dla studentoéw kierunkéw i specjalnosci reali-
zowanych na Wydziale Chemii UMCS. Zakres tych zaje¢ jest dos¢ szeroki,
obejmuja one: wykltad Zastosowanie informatyki w chemii (dla kierunkow
Analityka chemiczna oraz Chemia kryminalistyczna), zajecia laboratoryjne,
konwersatoria i seminaria.

Zajecia laboratoryjne zwiazane sg z szeroko rozumianym zastosowaniem
informatyki w chemii i obejmuja: modelowanie matematyczne, metody in-
formatyczne, zastosowania informatyki, podstawy uzytkowania komputeréw
oraz podstawy uzytkowania internetu.



Konwersatoria to zroznicowane w tresci zajecia z chemii analitycznej, nato-
miast seminaria sg realizowane w ramach przedmiotu specjalizacyjnego oraz
jako seminarium dyplomowe. Do tego dochodzi jeszcze prowadzenie pracowni
dyplomowej i magisterskiej oraz promotorstwo w dwoch pracach dyplomo-
wych.

Jak widac¢ z powyzszego zestawienia Kandydat jest mocno zaangazowany w
wydziatowa dydaktyke i ten aspekt Jego aktywnosci akademickiej oceniam
bardzo pozytywnie.

Do obowiazkéw Kandydata nalezy réwniez nadzor nad studenckimi pra-
cowniami komputerowymi oraz administrowanie gtéwnym klastrem oblicze-
niowym. Traktuje to jako forme dziatalnosci organizacyjne;j.

O dziatalnosci popularyzatorskiej nie ma wzmianki w Autoreferacie, ale w
ramach tej formy aktywnosci mozna uwzglednié¢ udzial w Dniach Otwartych
na Wydziale Chemii UMCS.

Podsumowanie

Whiosek dr. Tomasza Staszewskiego spetnia wszystkie formalne wyma-
gania Ustawy Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce. W szczegblnosci Kan-

dydat: o
e posiada stopien doktora

e nie ubiegat sie wcze$niej o nadanie stopnia doktora habilitowanego
e przedstawit cykl powigzanych tematycznie artykutow opublikowanych
w czasopismach naukowych

e wykazat si¢ aktywnosciag naukowsa realizowang poza macierzysta uczel-

nia.

Pozytywnie oceniam przedtozony wniosek takze od strony merytorycznej.
Kandydat wykazatl si¢ znaczacym dorobkiem naukowym, przedstawil warto-
Sciowe osiggniecie naukowe i udokumentowal zaangazowanie w inne formy
aktywnosci akademickiej.

Biorac to pod uwage stwierdzam, iz dr Tomasz Staszewski spet-
nia bez zastrzezen wymagania formalne i merytoryczne wynikajgce
z Ustawy Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce z dnia 20 lipca 2018 roku
odnoszace sie do prac habilitacyjnych, i w zwigzku z tym wnosze
o dopuszczenie dr. Tomasza Staszewskiego do dalszych etapéw po-
stepowania habilitacyjnego.

Stanistaw Kucharski



