Warszawa 06.07.2022

Recenzja rozprawy doktorskiej Lukasza Barana.

Praca doktorska tukasza Barana zatytutowana “Computer simulations of the self-
assembly process of various molecules with diverse architecture on solid surfaces”
zostata przygotowana na Uniwersytecie Marii Curie-Sktodowskiej na Wydziale Chemii w
zaktadzie Chemii Teoretycznej. Promotorami byli dr hab. Wojciech Rzysko oraz dr hab.
Tomasz Staszewski.

Praca doktorska sktada sie ze zbioru o$miu publikacji poprzedzonych 30 stronicowym
wstepem. W pierwszym rozdziale wstepu opisano zjawiska spontanicznego
porzadkowania sie czasteczek o réznej architekturze na powierzchni ciat statych,
przedstawiona zostata koncepcja pracy oraz cele pracy. W rozdziale drugim opisano
metody badawcze. W szczegodlnosci przedstawiono podstawowe idee metody symulacji
dynamiki molekularnej oraz opisano wielkosci obliczane w przeprowadzonych
symulacjach, ktére charakteryzowaty badane uktady. Opisany zostat sposob
modelowania badanych uktadéw przez podanie potencjatéw oddziatywan. Obliczenia
zostaly wykonane z wykorzystaniem pakietu symulacyjnego LAMMS. W rozdziale
drugim brakuje opisu metod symulacji Monte Carlo wykorzystywanych w badaniach na
przyktad w publikacji PIl. Trzeci rozdziat zawiera streszczenie otrzymanych wynikow.
Pozostate rozdziaty zawierajg konkluzje opis osiagnie¢ naukowych doktoranta oraz spis
odnosnikow. Wstep jest napisany zwiezle i przedstawia w wiekszos$ci informacje
zawarte w publikacja z matymi dodatkami dotyczgacymi metod symulacji i sposobu
obliczania wielkosci fizycznych obliczanych w symulacjach.

Gtéwna czesSciag pracy doktorskiej jest zbor oSmiu publikacii, ktérych jedynym autorem
lub wspétautorem jest pan tukasz Baran. Do publikacji z wieloma autorami dotgczone
sg oswiadczenie wspotautorow, gdzie zostat opisany | okreslony procentowo ich wkiad
witozony w powstanie publikacji. We wszystkich publikacjach Lukasz Baran jest
pierwszym autorem, w szesciu publikacjach jego udziat jest okreslony na
przekraczajacy 50%. Dwie publikacje sg publikacjami, ktorych jedynym autorem jest
Baran. Wskazuje to na duzg samodzielnos¢ doktoranta i jest bardzo rzadko spotykane
w przypadku rozpraw doktorskich. Spis tych publikacji z podanym udzialem
procentowych jest nastepujacy:



1) L. Baran, D. Nieckarz, P. Szabelski, W. Rzysko, “Controlling of the 2D Self-Assembly
Process by the Variation of Molecular Geometry”, Journal of PhysicalChemistry C,
2019,123, 19549-19556.

75%

2) L. Baran, “Influence of the molecular geometry on the formation of the self-
assembled structures”, Journal of Molecular Liquids, 2019,294, 111627.

100%

3) L. Baran, W. Rzysko,“Application of a coarse-grained model for the design of
complex supramolecular networks”, Molecular Systems Design & Engineering, 2020,5,
484-492.

80%

4) t. Baran, W. Rzysko, D. Tarasewicz, “Variation of interaction zone size for thetarget
design of 2D supramolecular networks”, Molecular Systems Design & Engi-neering,
2021,6, 805-816.

70%

5) L. Baran, “Coarse-Grained Modeling of On-Surface Self-Assembly of Mixtures Com-
prising Di-Substituted Polyphenyl-Like Compounds and Metal Atoms of DifferentSizes",
ACS Omega, 2021,6, 25193-25200.

100%

6) L Baran, W. Rzysko, S. Szajnar, "Archimedean Tessellation Found by the Varia-tion
of Building Blocks’ and Linkers’ Geometry: In Silico Investigations*”, Journalof Physical
Chemistry C, 2020,124, 20101-20108.

34%

7) L. Baran, W. Rzysko, E. Styk, "Simulations of the 2D self-assembly of tripod-
shapedbuilding blocks", Beilstein Journal of Nanotechnology, 202011, 884-890.

60%



8) L. Baran, K. Dyk, D. M. Kaminski, M. Stankevic, W. Rzysko, D. Tarasewicz,
T.Zientarski, "Influence of the substitution position in the tetratopic building blocks onthe
self-assembly process”, Journal of Molecular Liquids, 2022,346117074.

35%

Motywem przewodnim przedstawionego zbioru publikacji jest badanie porzgdkowania
sie czgsteczek o rdznej architekturze na powierzchni ciat statych. Badane czgsteczki
charakteryzujg sie réznymi ksztattami | r6znym rozmieszczeniem i iloScig miejsc
aktywnych utatwiajgcych tworzenie sie uporzgdkowanych struktur o réznorodnych
motywach. Badanie takich uktadéw z uwzglednieniem oddziatywan miedzy wszystkimi
atomami bytoby niepraktyczne, dlatego zaproponowano modele, w ktorych grupy
atomow byty traktowane jako wieksza catosC a oddziatywania w takim
gruboziarnistym modelu byty opisane przez potencjaly tupu Lennard-Jonesa. W
wiekszosci badanych uktadow obliczenia byly prowadzone metodg dynamiki
molekularnej. W przypadku tej metody bardzo tatwo jest otrzymac wiele metastabilnych
struktur a wyniki mogg zaleze¢ od konfiguracji poczatkowej. Ciekawe bytoby okreslenie
jak bardzo zalezg otrzymane wyniki od konfiguracji poczatkowe.

Pan Lukasz Baran zbadat kilkanascie typow czasteczek. Zaczynajgc od najprostszych
liniowych z dwoma miejscami aktywnymi a konczac na szescioramiennych z
szescioma miejscami aktywnymi. Najwiecej uwagi zostalo poswiecone czasteczkom z
czterema miejscami aktywnymi. W przypadku czgsteczek w ksztaicie litery V
otrzymano kompleksy przypominajace drabiny utozone rownolegle do siebie, tworzace
w ten sposob struktury podobne do nematykéw. Ciekawym wynikiem byto otrzymanie
struktur przypominajacych fragment fraktalnego tréjkata Sierpinskiego oraz struktury
kagome.

Interesujace wyniki otrzymano dla dwuskfadnikowych uktadéw zbudowanych z
liniowych czasteczek z dwoma miejscami aktywnymi umieszczonymi na koncach oraz
sferycznych czasteczek spajajacych czgsteczki liniowe. Zmieniajgc proporcje
czasteczek sferycznych do liniowych oraz wielkos¢ czgsteczek sferycznych otrzymano
wiele mozliwych uporzadkowanych struktur. Bardzo ciekawe byly struktury
przypominajgce tesselacje Archimedesowskie ztozone na przykiad z trojkatow |
kwadratow. Zbadano réwniez mieszaniny ztozone z czgsteczek z czterema, piecioma i
szes$cioma miejscami aktywnymi oraz podtuznych czasteczek wigzacych. W
przypadku czgsteczek za czterema i szescioma miejscami aktywnymi otrzymano
struktury tworzace sie€ tréjkatng i kwadratowg zaréwno z tgcznikami jak i bez
lgcznikéw, czego mozna sie byto spodziewac. Natomiast w przypadku czasteczek z



piecioma miejscami aktywnymi nie jest oczywiste czy i jakie uporzadkowane struktury
zostang utworzone. Bardzo interesujgce byto by otrzymanie struktur
kwazikrystalicznych. Z przeprowadzonych symulacji komputerowych otrzymano
lokalnie uporzgdkowane struktury zbudowane z trojkatéw i kwadratow przypominajace
tesselacje Archimedesowskie.

Autor nie tylko otrzymat i zidentyfikowat wiele uporzadkowanych struktur ale takze
zbadat w jakich warunkach termodynamicznych mozna je otrzymaé oraz jak budowa
czasteczki wptywa na powstawanie danej struktury. Wyniki tych badan nie tylko sg
ciekawe z poznawczego punktu widzenia ale moga by¢ pomocne przy projektowaniu i
wytwarzaniu nowych materiatow.

Pan Lukasz Baran jest ponadto wspétautorem siedmiu publikacji nie wchodzacych w
sktad rozprawy doktorskiej. W przypadku doktorantow jest to bardzo rzadko spotykane
aby poza pracg bedaca tematem ich rozprawy doktorskiej znalezli czas na inne badania
naukowe. Pan tukasz Baran wzigt udziat w szesciu konferencjach naukowych.
Przebywat na stazu naukowym na Uniwersytecie Complutense w Madrycie. Otrzymat
stypendium Fundaciji Nauki Polskiej START 2020, stypendium Ministra Nauki i
Szkolnictwa Wyzszego 2017/2018. Byt finalistg konkursu “Ztoty medal Chemii”
organizowanego przez ICHF PAN. Jest laureatem konkursu PRELUDIUM 20
organizowanego przez Narodowe Centrum Nauki.

Podsumowujac, pan tukasz Baran dobrze opanowat podstawowg wiedze dotyczaca
fizykochemii porzadkowania sie czasteczek na powierzchni ciat statych oraz metody
badawcze takie jak symulacji dynamika molekularng | Monte Carlo. Nastepnie wykazat
umiejetnosc¢ prawidiowego analizowania wynikow i formutowania wnioskéw. Uzyskane
przez niego wyniki sg wartosciowe i zostaty opublikowane w prestizowych
czasopismach. Pan tukasz Baran spetnia wymogi stawiane w art. 13 ust.1 ustawy z
dnia 14 marca 2003r. o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i
tytule w zakresie sztuki (t.j. Dz. U. z 2017r. poz. 1789 w zwigzku z art. 179 ust. 1 i ust. 2
ustawy z dnia 3 lipca 2018r. Przepisy wprowadzajgce ustawe - Prawo o szkolnictwie
wyzszym i nauce (Dz. U. z 2018r. poz. 1669 z p6zn. zm.).

Whioskuje o przyjecie niniejszej rozprawy i dopuszczenie do publicznej obrony

prof. dr hab. Wojciech G6zdz
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