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z omowieniem ich ewentualnego wykorzystania.

Wstep

Adsorpcja jest zjawiskiem polegajacym na wigzaniu si¢ czasteczek, atomow lub jonéw na
powierzchni lub innej granicy faz fizycznych. Adsorpcja lezy u podstaw wielu procesow
o zastosowaniu uzytkowym. Miedzy innymi jest ona wykorzystywana do oczyszczania
irozdzielania mieszanin gazowych lub ciektych (np. do usuwania z powietrza szkodliwych
gazdw) [1]. Stosuje si¢ ja takze w przemysle spozywczym, farmaceutycznym i kosmetycznym [2—8].
Adsorpcja odgrywa réwniez istotng role w uktadach biologicznych [9]. Przyktadowo, adsorpcja bia-
tek zachodzi podczas proceséw przesylania sygnatow przez btony komorkowe [10] czy tez krzep-
nigcia krwi [11]. Adsorpcja bialek wokoét implantéw moze wspiera¢ proces ukrwienia tkanek, dzieki
czemu maleje ryzyko powstania zakazenia [12]. Z drugiej strony w implantach majacych bezpo-
sredni kontakt z krwia adsorpcja moze doprowadzi¢ do wystapienia zakrzepicy [13]. Ponadto ad-
sorpcja bialek moze zainicjowaé adhezj¢ innych czasteczek, komorek lub bakterii [14], co z kolei

moze prowadzi¢ do reakcji zapalnych.

W wyniku adsorpcji na granicy faz fizycznych powstaje warstwa zbudowana z osadzajacych
si¢ czasteczek. Wspotczesne techniki eksperymentalne pozwalajg wyznaczy¢ gestos¢ takiej warstwy
oraz szybkosc¢ jej wzrostu. W niektorych przypadkach mozliwe jest rowniez okreslenie jej struktury

poprzez analize obrazéw uzyskanych za pomocg mikroskopii AFM lub SEM (rys. 1).



Rysunek 1. Obraz AFM czasteczek fibrynogenu zaadsorbowa-
nych na powierzchni miki [D11].

Oprocz badan doswiadczalnych istotnych informacji o procesach adsorpcji dostarczaja sy-
mulacje komputerowe. Modele numeryczne w potaczeniu z danymi eksperymentalnymi pozwalaja
okresli¢ mechanizm wigzania si¢ czasteczek z powierzchnia, a czgsto rowniez przewidzie¢ strukture
i morfologi¢ adsorbentu w okre§lonych warunkach do§wiadczalnych. Modele te ze wzgledu na do-

ktadnos¢ odwzorowania rzeczywisto$ci mozna podzieli¢ na trzy kategorie [15]:

* metody kwantowomechaniczne,
* metody wykorzystujace efektywne modele oddziatywan pomigdzy poszczegdlnymi
atomami,

* metody grubego ziarna.

Modele kwantowomechaniczne w typowych, obecnie prowadzonych symulacjach, pozwala-
ja wyznaczy¢ konfiguracje rownowagowe pojedynczych czasteczek. Nieco mniej doktadne metody
z drugiej kategorii umozliwiaja przeprowadzenie symulacji procesow trwajacych kilkadziesigt nano-
sekund. W przypadku gdy przebieg zjawiska ma by¢ odtworzony w dtuzszym przedziale czasu, sto-
suje si¢ mniej doktadne, za to prostsze obliczeniowo, metody grubego ziarna. W tym ostatnim przy-
padku obliczenia sg prowadzone na poziomie ,,ziaren” obejmujacych czgsto nawet kilka tysiecy
atomow. W ramach drugiej i trzeciej kategorii mozna dodatkowo wyrézni¢ metody oparte

o dynamike molekularng, mechanik¢ molekularng i metody Monte-Carlo. Algorytmy dynamiki mo-



lekularnej umozliwiaja wyznaczenie trajektorii adsorbowanych czasteczek, dzigki czemu mozna
precyzyjnie okres§li¢ moment i miejsce, w ktérym czasteczka dotknie powierzchni i zostanie z nia na
stale zwigzana'. Takie podejécie pozwala uwzgledni¢ wigkszo§¢ istotnych aspektow majacych
wplyw na przebieg adsorpcji takich jak struktura i elastyczno$¢ adsorbowanej czasteczki oraz jej
oddzialywania z otoczeniem (np. czasteczkami rozpuszczalnika), z powierzchnig i innymi czastecz-
kami. Niestety, metoda ta nie jest zbyt efektywna obliczeniowo ze wzgledu na to, ze wigkszo$¢ za-
sobow pochtania wyliczanie ruchu czasteczki w fazie objetosciowej. Z tego powodu czesto stosuje
si¢ jej zmodyfikowang wersj¢ polegajaca na tym, ze adsorbowang czasteczke umieszcza si¢ (losowo)
bardzo blisko powierzchni, tak aby zminimalizowa¢ czas jej ruchu w fazie objetosciowe;j. Idac dalej
w tym kierunku, mozna zupelnie pomina¢ proces zblizania si¢ czasteczki do powierzchni i od razu
losowac jej pozycj¢ w obszarze warstwy adsorpcyjnej. Taka whasnie idea lezy u podstaw metod typu
Monte-Carlo, ktorej przedstawicielem jest algorytm losowej sekwencyjnej adsorpcji (RSA - random
sequential adsorption) [16]. W tym przypadku po wylosowaniu pozycji czasteczki nalezy jedynie
sprawdzi¢, jakie jest prawdopodobienstwo, ze zostanie ona nieodwracalnie zaadsorbowana.
W klasycznej wersji algorytmu RSA prawdopodobienstwo to wynosi 1, gdy czasteczka nie przekry-
wa si¢ z zadng inng, wczesniej zaadsorbowang czasteczky. Taki sposéb modelowania sprawdza si¢
w przypadku wielu typowych eksperymentdéw, gdzie trajektoria czasteczki w fazie objetosciowej ma
charakter dyfuzyjny, a oddzialywania elektrostatyczne szybko zanikaja ze wzgledu na efekt ekrano-
wania. Warto jednak zwrdci¢ uwagg, ze istnieje takze szereg przypadkow, w ktérych powyzsze za-
lozenia sa nieuprawnione. Przyktadowo, podczas adsorpcji duzych, ciezkich czasteczek sita grawita-
cji bywa znacznie wigksza od oddzialywan termicznych lub elektrostatycznych. Wtedy molekuta
moze staczac si¢ po uprzednio zaadsorbowanej czasteczce. Do modelowania takich procesow wyko-
rzystuje si¢ np. algorytm adsorpcji balistycznej (ballistic deposition), bedacy uogolnieniem algoryt-
mu RSA [17,18].

Algorytm losowej sekwencyjnej adsorpcji (RSA)

Algorytm losowej sekwencyjnej adsorpcji (RSA) nalezy obecnie do najczgsciej stosowanych
metod modelowania monowarstw powstajacych w procesie nieodwracalnej adsorpcji. Jego po-
pularno$¢ wynika zar6wno z prostoty, ktéora ma bezposredni zwiazek z wydajno$cig numerycz-
ng, jak réwniez z wielokrotnie potwierdzonej, dobrej predykcji wynikéw doswiadczalnych [19].

Algorytm RSA mozna najog6lniej przedstawi¢ za pomoca nastgpujacego iteracyjnego schematu:

* losujemy orientacj¢ i pozycje wirtualnej czasteczki na powierzchni.

1 taki proces jest okre$lany jako adsorpcja nieodwracalna w przeciwienstwie do adsorpcji odwracalnej, kiedy
czasteczka moze opusci¢ powierzchni¢ i zwigzac¢ si¢ z nig ponownie w innym miejscu. Prezentowany cykl
habilitacyjny dotyczy wytacznie proceséw adsorpcji nieodwracalne;.



* sprawdzamy, czy wirtualna czasteczka nie przekrywa si¢ z zaadsorbowanymi uprzednio czg-
steczkami®.

* w przypadku braku przekrywania dodajemy czasteczke do warstwy adsorpcyjnej i jej poto-
zenie nie ulega zmianie do konca symulacji. W przeciwnym razie wirtualna czasteczka jest usu-
wana z uktadu.

* wracamy do pierwszego punktu.

Iteracje powinny by¢ wykonywane do momentu, gdy nie bedzie mozliwa adsorpcja kolejnej wir-
tualnej czasteczki. Tak utworzong warstwe adsorpcyjng nazywa si¢ czesto nasyconym losowym po-
kryciem (saturated random coverage). Wygenerowanie takiej nasyconej warstwy jest jednak bardzo
czasochtonne’, dlatego tez zwykle symulacja jest przerywana wczesniej. Typowo nastgpuje to
w momencie, gdy prawdopodobienstwo dotaczenia kolejnej wylosowanej czastki do warstwy spada
ponizej 1076, W takiej sytuacji, aby wyznaczy¢ liczbe czastek w nasyconej warstwie Ny, q, przydat-
na jest znajomos$¢ kinetyki RSA, czyli zmian liczby zaadsorbowanych czasteczek N(t) wraz
z ilo$cig iteracji t. Okazuje sie, ze asymptotycznie, gdy N(t) = Ny, zalezno$é ta jest dana pra-

wem potegowym [20-22]:

(1) N(t) = Ny, — At~ 12,

Taka posta¢ rownania (1) jest wynikiem struktury powierzchni dostepnej dla kolejnych adsorbowa-
nych czasteczek. Gdy pokrycie jest bliskie nasyconemu, powierzchnia ta sktada si¢ z roztacznych
obszar6w mogacych zmiesci¢ co najwyzej jedng czasteczke. Obszary te sa zajmowane
z prawdopodobienstwem proporcjonalnym do ich rozmiarow, dlatego najpierw pokrywane sg naj-
wieksze z nich, co prowadzi bezposrednio do relacji (1) [20,21]. W przypadku adsorpcji czastek sfe-
rycznie symetrycznych wyktadnik d jest rowny wymiarowi powierzchni, na ktorej nastgpuje adsorp-
cja* [21,23]. W przypadku czasteczek anizotropowych wzor (1) nadal obowiazuje, jednak zmienia
si¢ interpretacja parametru d, ktoéry w ogdlnosci oznacza liczbe stopni swobody adsorbowanej cza-
steczki [24-26]. Aby wyznaczy¢ liczbe czastek w nasyconym pokryciu Ny, ., Wystarczy dokonad

1/d

podstawienia y = t~ /%, Wtedy réwnanie (1) transformuje si¢ do postaci N(y) = Npgx — A Y, €O

oznacza, ze dane otrzymane w trakcie symulacji nalezy aproksymowa¢ liniowo do punktuy = 0.

*W przypadku ,,migkkich” oddziatywan miedzyczasteczkowych w miejsce kryterium geometrycznego sto-
suje si¢ kryterium energetyczne, analogiczne jak w schemacie Metropolisa-Hastingsa [47,48].

3 Istnieja modyfikacje algorytmu RSA, ktore znaczaco skracaja czas obliczen dzigki monitorowaniu obsza-
réw dostepnej powierzchni, w ktorych adsorpcja jest mozliwa [23,44].

4formalnie mozna rozwaza¢ RSA dla odcinkdw na prostej, kot na ptaszczyznie, kul w przestrzeni trojwymia-
rowej itd. Badania dla d = 2 sa najpowszechniejsze ze wzgledow aplikacyjnych.



Opisujac nasycone pokrycia, zamiast liczby czy gestosci czastek czgsto uzywa si¢ innego bezwymia-

rowego parametru, a mianowicie wspotczynnika nasyconego pokrycia:

Sm
() Omax = O(t » o) = Nimax S_Cs

gdzie S, okresla powierzchni¢ rzutu czasteczki na ptaszczyzne kolektora o powierzchni S,.. Para-
metr 6,,,,, zostal wyznaczony analitycznie wylacznie dla jednowymiarowego przypadku adsorpcji

odcinkow na prostej, tzw. car parking problem. W tym przypadku 8,,,,, = 0.7476 ... [27].

Wspoélczynnik nasyconego pokrycia zawiera informacje o $redniej gestosci czasteczek
w powstalej warstwie adsorpcyjnej. Dodatkowe dane o jej strukturze mozna uzyska¢ poprzez bada-

nie funkcji autokorelacji gestosci:

P(r)
Smp”’

3) G(r) =
gdzie P(r)dr jest prawdopodobienstwem tego, ze para czasteczek znajduje sie¢ w odlegtosci pomie-
dzy r a r + dr, natomiast p jest gestoscia monowarstwy. Warto zwrdci¢ uwage, ze taka definicja
powoduje, iz G(r — o) = 1. Analogiczne rozwazania do tych przeprowadzonych przy uzasadnia-
niu potegowego charakteru réwnania (1) wskazuja, ze niezaleznie od wymiaru powierzchni, G (1)
dla obiektow sferycznie symetrycznych w granicy matych odleglosci jest rozbiezna
logarytmicznie [20,21]. Z drugiej strony dla d = 11 duzych r jej zanik jest szybszy niz eksponen-
cjalny [28].

Kinetyka procesu adsorpcji zalezy od dwoch czynnikow: mechanizmu transportu czasteczek
odpowiedzialnego za przemieszczanie ich w poblize powierzchni oraz ilo$ci dostgpnej powierzchni
dla kolejnych adsorbowanych czasteczek. O ile pierwszy z czynnikow jest catkowicie zdetermino-
wany warunkami eksperymentalnymi i dlatego symulacje RSA nie dostarczajg o nim zadnych in-
formacji, o tyle ilo§¢ dostepnej powierzchni (ASF — available surface function) moze by¢ bezpo-
srednio wyznaczona z symulacji RSA jako stosunek liczby iteracji zakonczonych adsorpcja do
wszystkich iteracji. Zalezno$¢ tego stosunku od biezacego wspotczynnika pokrycia 8 dla matych

jego wartosci mozna przyblizy¢ przez szereg:
(5) ASF(8) =1 — €10 + C,6% + 0(6?),

gdzie wspotczynniki C;i C, okreslaja odpowiednio obszar blokowany przez pojedyncza czasteczke

oraz statystyczng czgs¢ wspo6lng takich obszaréw dla dwodch sasiadujacych czasteczek. Warto zwro-



ci¢ uwage na bliski zwigzek tych wspotczynnikow ze wspotczynnikami B, i B3 wystgpujacymi
w rozwinieciu  wirialnym,  okre$lajacym  rownowagowe  wilasno$ci  takiej  warstwy

adsorpcyjnej [29,30]:

(6) o =P+ pBy(T) + p*By(T) + 0(p?),

gdzie p jest ci$nieniem, T temperaturg, p = N /V gestoscia czasteczek, a kp stala Boltzmanna. Przy-

ktadowo mozna pokazaé, ze C; = 2B,, C, = 2B — 283 itd. [22,23]. Oznacza to, ze znajomos¢
2

funkcji ASF(6) pozwala wyznaczy¢é rOwnowagowe parametry warstw adsorpcyjnych [31].

Funkcja ASF(0) w granicy matych pokry¢ (8/0,,4x < 0.2) moze byé takze oszacowana
eksperymentalnie, gdyz jest proporcjonalna do fluktuacji ggstosci czasteczek w warstwie adsorpcyj-
nej ASF(8) =~ a2(N(6))/(N(6)), gdzie N(0) jest zmienng losowa okreslajaca liczbe zaadsorbo-
wanych czasteczek na powierzchni o ustalonym rozmiarze, przy zatozeniu, ze pokrycie
si 6 [32]. Nie mniej istotne jest wyznaczenie asymptotyki ASF(6) gdy 0 — 0,,4x, gdyz to wlasnie

ona ma zasadniczy wplyw na estymacje kinetyki adsorpcji. W tym przypadku:

) asF@®) ~ (1- 72",

emax
co jest bezposrednig konsekwencja rownan (1) i (2), przy czym a = d + 1.
Motywacja

Pomimo Ze algorytm RSA jest obecnie jednym z podstawowych narzedzi wykorzystywanym
do modelowania procesow adsorpcji, dotychczasowe badania wykorzystujace go ograniczaly si¢
najczesciej do plaskich dwuwymiarowych powierzchni oraz dosy¢ prostych ksztattow adsorbowa-
nych czasteczek takich jak: kule (dyski), elipsoidy, sferocylindry, igly itp. [16,19,25,26]. Przykta-
dowo, pomimo ze symetria ksztattu moze mie¢ istotny wplyw na upakowania maksymalne [33],
pierwsza znang nam praca, w ktorej rozpatrywano RSA czasteczki nie bgdacej figurg wypukta, jest
[H10]. Szczegodlnie w przypadku uktadéw biologicznych wydaje si¢, ze aproksymacja ksztattu cza-
steczki przez proste wypukle bryly moze w wielu przypadkach prowadzi¢ do zbyt duzych uprosz-
czen, a w konsekwencji do niepoprawnych wynikéw. Ponadto modelowanie powierzchni, na ktorej
zachodzi adsorpcja, przez dwuwymiarowa plaszczyzne rowniez moze mie¢ wpltyw na rozbieznosci
pomiedzy wynikami numerycznymi i danymi eksperymentalnymi. Dlatego tez celem powstania

omawianego cyklu artykutow bylo zbadanie wtasnosci algorytmu RSA w zastosowaniu do:



* adsorpcji prostych oligomeréw oraz polimeré6w modelowanych metoda grubego ziarna na
jednorodnych ptaskich kolektorach,
* adsorpcji czasteczek sferycznie symetrycznych na kolektorach porowatych, charakteryzowa-

nych wymiarem utamkowym (fraktalnym).

Aproksymacja ksztattu czasteczek metoda grubego ziarna jest kompromisem pomiedzy dokltadnoscia
a efektywnoscig obliczen numerycznych [34]. Z drugiej strony duza ogdlnos¢ takiego modelu po-
zwala na stosowanie go w wigkszej liczbie konkretnych badan jako punkt odniesienia do tworzenia
bardziej wyrafinowanych modeli. Kolejnym istotnym argumentem za wykorzystaniem takiego spo-
sobu modelowania struktury adsorbowanych czasteczek byto wytlumaczenie za jego pomoca me-
chanizmow adsorpcji fibrynogenu na jednorodnych ptaskich powierzchniach w réznych warunkach
eksperymentalnych (rodzaj kolektora, sita jonowa, pH) [H10-H12].

Na zakonczenie warto podkresli¢ zwigzek algorytmu RSA i generowanych przez niego po-
kry¢ z matematycznym problemem losowych upakowan, ktéry w wielu aspektach ciggle pozostaje
otwarty, nawet uwzgl¢dniajac wyniki numeryczne. Dlatego tez powyzsze modelowe badania dostar-

czajag nowych wynikow takze w tym zakresie.

Zwiezly opis wynikow

* Adsorpcja czasteczek kulistych na kolektorach porowatych [H1, H2].

W pracach [H1] i [H2] zostata przeanalizowana adsorpcja kul na powierzchniach fraktalnych
o wymiarach d < 3. Adsorpcja na tego typu powierzchniach odgrywa istotng rol¢ w wielu pro-
cesach biologicznych i technologicznych [35-39]. Przyktadowo, nieregularny ksztatt wielu kora-
lowcow pozwala im efektywniej tapaé plankton [40,41]. Inng interesujaca z punktu widzenia ad-
sorpcji klasg obiektow, ktére mozna opisywacé w ten sposob, sa zeolity [42]. Problem nasycone-
go losowego upakowania kul jest takze jednym z klasycznych probleméw matematycznych, kto-
ry jak dotad nie doczekat si¢ $cistego rozwigzania dla d # 1 [43]. Wartosci 6,4, dla adsorpcji
kul dla d > 1 zostaly wyznaczone numerycznie. Na podstawie tych wynikéw zaproponowano

fenomenologiczng relacje [23]:

0.202+4+0.973d
2d

(3 Omax(d) =



Jednym z celow prac [H1, H2] byto sprawdzenie powyzszej relacji w przypadku kolektoréw
o wymiarze utamkowym. W pracy [H1] skoncentrowano si¢ na kolektorach o wymiarze d<2:
uogolnionym zbiorze Cantora, trdjkacie Sierpinskiego, dywanie Sierpinskiego i jego odmianach.

Praca [H2] rozszerzala te badania na kolektory be¢dace odmianami kostek Sierpinskiego (rys. 2).

Rysunek 2. Przyktadowe losowe upakowanie na powierzchni tréjkata Sierpinskiego
i we fraktalu bedacym odmiang kostki Sierpinskiego

Dodatkowo analizie poddano takze pozostale, opisane we wstepie, uniwersalne wtasnosci

zaré6wno algorytmu RSA, jak i uzyskanych w wyniku jego dziatania monowarstw.

Najwazniejsze wyniki tych prac to:

- poprawienie fenomenologicznej zalezno-
0.8 1

$ci (8) pomiedzy wspotczynnikiem nasy-
;0.6" 1
conego losowego upakowania O, o

a wymiarem kolektora, tak aby byla po-

prawna w zakresie d € [0,6] [H1, H2] 0'2_

(rys.3). Wynik ten zostal ostatnio po- . 10
twierdzony w pracy [44], gdzie zbadano

dodatkowo adsorpcje¢ kul w wymiarach Rysunek 3. Zaleznoé¢ wspotczynnika pokrycia
d=7orazd=8: dla kpl oq wymiaru powierzcﬂhni. Pupkty Qd-
powiadaja danym z symulacji RSA, linia nie-
bieska relacji (8), linia czerwona - popra-

) ) ] wionej zalezno$ci zaproponowanej w pracy
- potwierdzenie stosowalno$ci znanych re- [H1].

lacji skalujacych: rownania (1) opisujace-

go kinetyke RSA oraz asymptotycznych wtasnosci funkcji autokorelacji gestosci dla

powierzchni o utamkowym wymiarze [H1, H2];
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- wyznaczenie zalezno$ci wspotczynnikdw rozwinigcia funkcji dostgpnej powierzchni
(€11 C3) od wymiaru powierzchni d i porownanie uzyskanych wynikéw analitycznych

z wynikami symulacji komputerowych [H2].
Adsorpcja oligomerow i polimerow [H3-H9]|
Wiele bioczasteczek ma budowe typowa dla oligomeroéw i polimerow. Celem prac [H3-H6]
byto skatalogowanie podstawowych, opisanych we wstepie, wlasnosci RSA dla najpopularniej-

szych oligomerow: dimeréw [H3, H4], trimeréw [H6], tetrameréw [H5] oraz heksamerow [H6].

Czasteczki byly modelowane jako kompleksy homogenicznych kul (rys. 4).

Rysunek 4. Przyktady modelowanych oligomeréw: dimerdw,
trimeréw, tetramerdow i heksameréw).

Wyznaczone wspotczynniki pokry¢ nasyconych dla dimerdéw i tetramerdow zostaty skonfron-
towane z danymi uzyskanymi w pracach eksperymentalnych [45,46]. W przypadku dimerow
przeprowadzona analiza obejmowala czasteczki wzajemnie nieoddzialujace [H3] oraz odpycha-
jace si¢ elektrostatycznie [H4]. W tym drugim przypadku algorytm RSA zostal zmodyfikowany
w taki sposob, aby prawdopodobienstwo adsorpcji w poblizu uprzednio zaadsorbowanej czg-
steczki byto zgodne z rozkladem Boltzmanna — im wigksze odpychanie elektrostatyczne pocho-
dzace od uprzednio zaadsorbowanych czasteczek, tym mniejsze prawdopodobienstwo
adsorpcji [47,48]. W pracy [H7] analizowano monowarstwy adsorpcyjne ztozone z tancuchéw
polimerowych. Tutaj dodatkowym celem byto ustalenie, jaki wptyw na kinetyke RSA ma anizo-
tropia ksztaltu czasteczki (polimery sztywne), a jaki charakteryzujaca jg liczba stopni swobody
(polimery elastyczne). Badania te byly takze inspirowane wczes$niejszymi wynikami
i hipotezami zawartymi w pracach [24,25], dotyczacymi asymptotycznej kinetyki RSA dla cza-

steczek o roznych ksztaltach.
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W symulacjach adsorpcji anizotropowych molekut zaobserwowano tendencje do lokalnego
orientacyjnego porzadkowania si¢ czasteczek. Problem ten w przypadku oddziatujacych dime-
row zostat poddany dokladniejszej analizie w pracy [H8], gdzie badano rozktady rozmiarow

uporzadkowanych orientacyjnie domen w uzyskanych monowarstwach (rys. 5).

b T
g )
..0000

298N

oo“:.‘o

Rysunek 5. Fragment warstwy adsorpcyjnej ztoZonej z dimeréw,
z zaznaczonymi orientacyjnie uporzagdkowanymi domenami liczacy-
mi co najmniej pie¢ czasteczek [H8].

W pracy [H9] przeanalizowano wptyw potencjalnego globalnego orientacyjnego uporzad-
kowania czgsteczek fibrynogenu w fazie objetosciowej na nasycone losowe upakowania warstw
adsorpcyjnych oraz wspoélczynniki C; i C;. Zaobserwowany efekt nie jest znaczacy (wzrost

Omax 0 ok. 10%), jednak moglby zosta¢ zaobserwowany eksperymentalnie.
Najistotniejsze wyniki prac [H3-H9] to:
- okreSlenie pokrycia nasyconego 6,,,,, parametrow d, C; i C, dla nieoddziatujacych
i oddziatujacych dimeréw [H3, H4] oraz nicoddziatujacych trimerow [H6], tetramerow

[H5] 1 heksamerow [H6];

- opracowanie algorytmu do obliczania kinetyki adsorpcji w przypadku, gdy transport

czasteczek do powierzchni odbywa si¢ pod wptywem dyfuzji [H4];

- okre$lenie zaleznosci pokrycia nasyconego 6,4, 0od dtugosci polimeru [H7];

12



- jakosciowe okreslenie wptywu liczby stopni swobody czasteczek adsorbentu na kinety-
ke RSA (parametr d z rownania (1)) [H7] oraz potwierdzenie braku zaleznos$ci kinetyki

od stopnia anizotropii dla znacznie wydtuzonych czasteczek [H3-H7];

- zainicjowanie badan lokalnego orientacyjnego porzadku w uzyskanych monowarstwach

zlozonych z dimerow [H3, H4], polimerdéw [H7] i fibrynogenéw [HI];

- wyznaczenie rozkladu rozmiaréw orientacyjnie uporzadkowanych domen dla dimeréw

[HS].

Adsorpcja fibrynogenu [H10-H12]

Fibrynogen to biatko wystepujace w osoczu krwi petnigce istotne funkcje w ostatniej fazie
procesu krzepnigcia. Wezesdniejsze badania adsorpcji fibrynogenu pozwolity oszacowaé ksztatt
czasteczki — zblizony do sferocylindra [49]. Niestety takie przyblizenie znaczaco zawyzato war-
tosci pokry¢ nasyconych uzyskanych w symulacjach RSA. Dodatkowo okazato sie, ze ilo$¢ za-
adsorbowanego fibrynogenu moze zmienia¢ si¢ o kilkaset procent wraz ze zmiang warunkow,
w ktorych przeprowadzono eksperyment (podtoze, na ktéorym nastgpuje adsorpcja, sita jonowa,
pH). Celem prac [H10-H12] byto opracowanie modelu czgsteczki fibrynogenu, dla ktérego sy-
mulacje RSA odtwarzalyby doswiadczalne pokrycia nasycone oraz wskazanie mechanizmow
adsorpcji odpowiedzialnych za tak znaczace réznice w danych eksperymentalnych. Symulacje
RSA w tym przypadku stuzyly do testowania réznych hipotez dotyczacych tych mechanizmow.
W pracach [H10-H11] uzyto modelu czgsteczki (rys. 6) bazujacego na propozycji [50].

6.7 nm

5.3 nm
10x 1.5 nm

]

48.7 nm

Rysunek 6. Model czgsteczki fibrynogenu uzyty w pracach [H10, H11].

Powyzszy model umozliwit wyjasnienie wynikow eksperymentéw adsorpcji fibrynogenu na
powierzchniach hydrofilowych dlapH = 7.4 [49,51]. Jednakze w eksperymentach uzywaja-
cych innych powierzchni lub roztworéw o nizszym pH mierzono znacznie wigksze stezenie fi-
brynogenu w warstwie adsorpcyjnej [49,51,52]. W pracy [H11] pokazano, ze mozna to wytlu-
maczy¢ innym mechanizmem adsorpcji fibrynogenu polegajacym na mozliwosci adsorpcji cza-

steczki w pozycji prostopadtej do powierzchni (rys. 7).
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Rysunek 7. Dwie mozliwosci adsorpcji fibrynogenu wyjasniajace jego duza

koncentracje na powierzchni miki [H11].

Podsumowaniem zagadnien zwigzanych
z analizg adsorpcji fibrynogenu w r6znych wa-
runkach jest praca [H12], w ktérej dodatkowo
uwzgledniono zmiane morfologii czasteczki
fibrynogenu w niskich pH. Zastosowany mo-
del pochodzit z pracy [53] i uwzglednial roz-

wijajace si¢ ramiona Ao (rys. 8). Pomimo

nieuwzglednienia elastycznosci  czasteczki

Rysunek 8. Model struktury fibrynogenu w niskich
pH [53] wykorzystany w pracy [H12].

otrzymane numerycznie wyniki ttumacza sze-

rokie spektrum danych eksperymentalnych.

Najwazniejsze wyniki uzyskane w pracach [H10-H12] to:

- okre$lenie efektywnego modelu czasteczki fibrynogenu oraz mechanizmu adsorpcji za-

rowno na powierzchniach hydrofilowych [H10], jak i statych [H11];

- okreSlenie zestawu mechanizmow adsorpcji odpowiedzialnych za powstawanie mono-

warstw w szerokim zakresie pH [H12].

Podsumowanie
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Za najistotniejsze osiggni¢cia naukowe przedstawionego cyklu prac uwazam:

- opracowanie gruboziarnistego modelu czasteczki fibrynogenu, tlumaczacego wyniki

szeregu dos§wiadczen przeprowadzonych w réznych warunkach eksperymentalnych;

- skatalogowanie wlasno$ci warstw adsorpcyjnych zbudowanych z prostych oligomeréow

i powstatych w wyniku symulacji RSA;

- zainicjowanie badan nad losowymi upakowaniami (adsorpcja) kul w przestrzeniach

o utamkowym wymiarze.

5. Omowienie pozostatych osiagni¢¢ naukowo - badawczych (artystycznych).

Na pozostaty dorobek naukowo badawczy sklada si¢ przede wszystkim ponizsza lista pigtnastu arty-
kutéw opublikowanych w czasopismach znajdujacych si¢ na liscie JCR. Prace zostaly wypisane ponizej
w porzadku chronologicznym. Artykuty [D1-D3] zostaly opublikowane przed uzyskaniem stopnia doktora.
Artykut [D4] zostatl przygotowany i opublikowany po uzyskaniu stopnia doktora, jednak zawiera wyniki

wczesniej opisane w pracy doktorskie;j.

[D1] A. M. Maroja, F. A. Oliveira, M. Ciesla, L. Longa
Polymer fragmentation in extensional flow
Physical Review E, 63 061801 (2001), doi: 10.1103/PhysRevE.63.061801

[D2] M. Ciesla, S. P. Dias, L. Longa, F. A. Oliveira
Synchronization induced by Langevin dynamics
Physical Review E, 63 065202(R) (2001), doi: 10.1103/PhysRevE.63.065202

[D3] L. Longa, M. Ciesla, H.-R. Trebin
Correlations in the isotropic phases of chiral liquid crystals: The role of helicity modes
Physical Review E, 67 061705 (2003), doi: 10.1103/PhysRevE.67.061705

[D4] M. Ciesla, L. Longa
Self-consistent model of blue phase III to isotropic phase transition
Physical Review E, 70 012701 (2004), doi: 10.1103/PhysRevE.70.012701

[D5] W. Jozefowicz, M. Ciesla, L. Longa
Structure of chiral isotropic phases
Molecular Crystals and Liquid Crystals, 438 9 (2005), doi: 10.1080/15421400590955181

[D6] M. Ciesla, L. Longa
Noise-induced synchronization in the Fahy-Hamann model
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Acta Physica Polonica B 38 1719 (2007), http://www.actaphys.uj.edu.pl/_old/vol38/pdf/v38p1719.pdf

[D7]. R. Morgado, M. Cies$la, L. Longa, F.A. Oliveira
Synchronization in the presence of memory
Europhysics Letters 79 10002 (2007), do0i:10.1209/0295-5075/79/10002, arXiv:nlin/0610026v?2

[D8 ]. M. Ciesla, J. Pawtowicz, L. Longa
Molecular dynamics simulation of the Lennard-Jones polymers in a good solvent
Acta Physica Polonica B 38 1727 (2007), http://www.actaphys.uj.edu.pl/_old/vol38/pdf/v38p1727.pdf

[D9]. J. Barbasz, M. Cie$la
Molecular Dynamics Simulation of Polyelectrolites
Procedia Chemistry, 1 1547 (2009), doi: 10.1016/j.proche.2009.11.002

[D10] M. Ciesla, L. Longa
Landau-de Gennes Theory of Thermotropic Biaxial Nematics: A Role of Fluctuations
Molecular Crystals and Liquid Crystals, 545 214 (2011), doi: 10.1080/15421406.2011.572017

[D11] A. Bratek-Skicki, P. Zeliszewska, Z. Adamczyk, M. Cieéla
Human Fibrinogen Monolayers on Latex Particles: Role of lonic Strength
Langmuir, 29(11) 3700 (2013), doi: 10.1021/1a400419y.

[D12]. J .Barbasz, M. Cie$la, A. Michna
Competitive Adsorption of Bimodal Latex Suspension
Acta Physica Polonica B, 44 (2013) 945, doi: 10.5506/APhysPolB.44.945

[D13] A. Strzelewicz, M. Krasowska, G. Dudek, A. Rybak, R. Turczyn, M. Ciesla
Anomalous Diffusion on Fractal Structure of Magnetic Membranes
Acta Physica Polonica B, 44 955 (2013), doi: 10.5506/APhysPolB.44.955

[D14] M. Ciesla, E. Gudowska-Nowak, F. Sagués, I. M. Sokolov
Tracer diffusion inside fibrynogen layers
The Journal of Chemical Physics, 140 044706 (2014); doi: 10.1063/1.4862170

[D15] M. Ciesla, J. Barbasz
Kinetics of random sequential adsorption of nearly spherically symmetric particles
Physical Review E, 89 022401 (2014); doi: 10.1103/PhysRevE.89.022401

Ponizej krotko przedstawie tematyke tych prac oraz najistotniejsze z uzyskanych wynikow.

Modelowanie ukladéw polimerowych [D1, DS, D9]

Moje pierwsze badania naukowe byly zwiazane z numerycznym modelowaniem dynamiki

lancuchow polimerowych, w ktorych sgsiednie monomery byly powigzane silami Lennarda-

Jones’a [54] (rys. 9):
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© F(x;(t)) = Fry(xi(8) — xi-1(8)) + Fpy(xipq(t) — x;()) — myx(t) + &:(0),

gdzie x;(t) jest pozycja i-tego monomeru w chwili t, m jego masa, y wspotczynnikiem thumienia,

&; losowym szumem, natomiast:

Réwnania ruchu byly rozwigzywane

numerycznie z wykorzystaniem algo-

rytmu predkosciowego Verleta [55],

Rysunek 9. Potencjat Lennarda-Jonesa (linia ciggta)
w pordwnaniu z potencjatem harmonicznym (linia

natomiast do generowania liczb loso-
przerywana).

wych uzywatem algorytmu przedsta-

wionego w pracach [56,57]. W przeciwienstwie do typowo uzywanych modeli, w ktérych monome-
ry byly zwigzane potencjatem harmonicznym, powyzszy model umozliwiatl rozerwanie polimeru
oraz pozwalal na badanie wplywu nieliniowych oddziatywan na dynamike tancucha. R6zne odmiany
tego modelu byty wykorzystane w pracach [D1, D2, DS, D9].

Celem pracy [D1] byto wytlumaczenie zaobserwowanych rozkladow masy fragmentdéw ro-
zerwanych nici polimerowych, umieszczonych w wirujacej cieczy [58,59]. Cel ten udalo si¢ osia-
gna¢ zakladajac, ze srodek polimeru znajduje si¢ w centrum wiru, a sila rozrywajaca, pochodzaca od
oddziatywania monomerow z czasteczkami cieczy, rosnie liniowo wraz z odlegtoscig od srodka po-
limeru. Ponadto wyznaczono zalezno$¢ czasu rozerwania tancucha oraz dyspersji rozmiaré6w po-
wstatych fragmentow od temperatury. Zaproponowano takze efektywny model zjawiska rozrywania
korzystajacy z analogii do teorii Krammersa opisujacej proces przej§cia przez barier¢ potencja-
hu [60].

W pracach [D8, D9] uzywano nieco innego modelu polimeru — sasiednie monomery byly
zwigzane potencjalem harmonicznym, uniemozliwiajacym rozrywanie tancucha [61], a dodatkowo
kazda para monomerow byta zwigzana sitami Lennarda-Jonesa [62]. Taki tréjwymiarowy model
umozliwit badanie przejécia pomiedzy stanem zwini¢gtym i rozwinigtym nici polimerowej. W pracy
[D8] wyznaczono temperature tego przejscia a takze przeanalizowano radialny rozktad gestosci mo-
nomerow w klebku polimerowym oraz wplyw zewnetrznej sity rozciggajacej na rozmiar czasteczki.
Badania te byly kontynuowane w pracy [D9], w ktorej model polimeru zostat dodatkowo wzbogaco-
ny o oddziatywania elektrostatyczne. Tutaj gléwnie interesowaty nas rézne konfiguracje polimeru

wynikajace z niejednorodnego rozktadu tadunkéw na poszczegodlnych monomerach.
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Synchronizacja wywolana przez szum [D2, D6, D7]

Model polimeru Lennarda-Jonesa zostat takze wykorzystany w pracy do badan procesu syn-
chronizacji dwoch odrgbnych tancuchéw pod wpltywem dzialajacego na nie wspdlnego szumu. Ze
wzgledu na nieliniowy charakter wewnetrznych oddzialywan dynamika takiego polimeru charakte-
ryzuje si¢ duza wrazliwosciag na warunki poczatkowe. Oznacza to, ze dwa niemal identycznie wy-
gladajace polimery z czasem (pod wplywem wewnetrznej dynamiki) przyjma zupetnie rézne konfi-
guracje. Okazuje si¢ jednak, ze pod wptywem dodatkowych czynnikow zewng¢trznych mozna od-
wroci¢ ten proces, tzn. zsynchronizowa¢ dynamike obu uktadéw. Jednym z takich czynnikow moze
by¢ szum [63,64].

W pracy [D2] analizowano mozliwo$¢ synchronizacji dynamiki dwéch niezaleznych polime-
row Lennarda-Jonesa pod wptywem dziatajacego na nie identycznego biatego szumu gaussowskie-
go. Wczesniejsze podobne badania bylty prowadzone dla prostszych uktadéow o niewielkiej (mniej-
szej niz trzy) liczbie stopni swobody [65,66]. Kolejnym istotnym nowym elementem byto wprowa-
dzenie dynamiki Langevinowskiej z zatozeniem réwnowagi termodynamicznej poprzez réwnanie
fluktuacyjno-dyssypacyjne. Wbrew intuicji okazuje si¢, ze za synchronizacj¢ odpowiedzialna jest si-
la thumienia, natomiast, gdy szum jest dostatecznie duzy, uktad pozostaje chaotyczny. Co ciekawe,
parametrem kontrolnym dla przejscia pomigdzy stanem chaotycznym a synchronizacja nie jest tem-
peratura tylko wspotczynnik dyfuzji. Dodatkowo zaobserwowano, ze wigksza liczba stopni swobody
uktadu (dtugos¢ polimeru) utrudnia synchronizacje.

W pracach [D6, D7] kontynuowano bada-
nia proceséw synchronizacji pod wpltywem wspol-
nego szumu, tym razem skorelowanego przez pro-
ces Ornsteina-Uhlenbecka. Taki szum poprzez
rownanie fluktuacyjno-dyssypacyjne implikuje po-
jawienie si¢ w rownaniach ruchu cztonu odpowia-
dajacego pamigci: yx,(t) = ft dt'y(t —

t' )x(t"). Badanym uktadem by} tym razem punkt

materialny umieszczony w nieliniowym potencjale

zpracy [63] (rys. 10): Rysunek 10: Potencjal (12) wykorzystany w pra-
cach [D6]i[D7]

sin (2mx) n sin (2my) + (x2+y?)?

(12)  Ulxy) =

21X 2y lé6m
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Okazalo sie, ze wbrew intuicji’ a takze wbrew wczesniejszym obserwacjom [67,68] pamigé moze
mie¢ konstruktywny wpltyw na synchronizacje. Praca [D7] rozszerzyta zakres poczynionych ustalen

na mapy logistyczne.

Uklady cieklokrystaliczne [D3, D4, D5, D10]

Inny obszar moich zainteresowan naukowych stanowily fazy izotropowe wystepujace
w chiralnych uktadach cieklokrystalicznych. W tym przypadku badania koncentrowaty si¢ na anali-
tycznym opisie tych faz w ramach teorii Landaua-Ginzburga-deGennes’a [69,70], w ktdorej hamilto-

nian uktadu dany jest przez:

(1) 3 = [ a3 STr(Q?] +£=Tr[Q%] + LTr[Q* + 3 {c10Qijuc + €201 Qujic —

2k€; 1 QinQien, i},

gdzie Q jest symetrycznym bez§ladowym tensorem opisujacym lokalny orientacyjny porzadek mo-
lekut ciektokrystalicznych, cqi ¢, to stale elastyczne, k jest miarg chiralno$ci na poziomie moleku-
larnym, a, §, y to parametry hamiltonianu, natomiast €;;;, to symbol Leviego-Civity (zupelnie asy-
metryczny). Mikroskopows interpretacje tensora Q dla prostych modeli molekularnych mozna zna-
lez¢ w pracach [71,72]. W pracy [D3] zawarto ogdlna analize dwupunktowej funkcji korelacji
w przestrzeni  rzeczywistej Gyji(11,72) = (Q;j(r1) Qi (12))4c . Ponadto prowadzac obliczenia
w pierwszym rzedzie rozwinigcia kumu- ¢ A

lantow [73,74] wyznaczono zasieg kore-

lacji, aktywno$¢ optyczng oraz ciepto Isotropic ;

wlasciwe w obszarze przejScia pomig-

. Pl
dzy wysokotemperaturowa fazg izotro- B BRI
powa i faza BPIIIL

W pracy [D4] pokazano, jak Cholesteric

w ramach teorii Landaua-Ginzburga-

deGennes’a (11) mozna wyjasni¢ istnie- -
. . K
nie obserwowanego eksperymentalnie
Rysunek 11. Schematyczny diagram fazowy chiralnego

punktu krytycznego pomig¢dzy faza izo- ciektego krysztatu w przestrzeni temperatura-

tropowa aBPIII[75,76] (rys. 11). chiralnos¢ [76].

5 pamie¢ wprowadza dodatkowe stopnie swobody zwigzane z historig ukladu, a, jak pokazano choéby
w pracy [D2], wraz ze wzrostem liczby stopni swobody coraz trudniej zsynchronizowa¢ za pomocg wspol-
nego szumu uktady, ktérych dynamika jest dana przez réwnania Langevina.
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W pierwszym rzedzie rozwini¢cia kumulantow przejscie to nie jest obserwowane, tzn. zasieg korela-
cji orientacyjnych stopni swobody reprezentowanych przez tensor Q, bedacy w tym przypadku pa-
rametrem porzadku, jest ciagly. Aby analitycznie otrzymac przejscie pierwszego i drugiego rodzaju,
nalezalo uwzgledni¢ trzeci rzad rozwinigcia kumulantéw oraz zastosowac kilka uproszczen, ktore
uczynity analityczny rachunek mozliwym do przeprowadzenia.

Dwupunktowe funkcje korelacji zostaty takze wykorzystane w pracy [D5], gdzie za ich po-
mocg analizowano struktury otrzymane w symulacjach Monte-Carlo. Oddziatywania pomigdzy pa-
rami molekut cieklokrystalicznych byly modelowane za pomocg potencjatu Gay-Berne’a [77], roz-
szerzonego dodatkowo o oddzialywania o charakterze chiralnym [78,79]. W takim modelu dla dosta-
tecznie duzych chiralnosci zaobserwowano zmiang struktury uktadu, ktéra moze by¢ zwigzana z se-
rig przejs¢ fazowych od cholesteryka poprzez fazy niebieskie az do fazy izotropowej, co jest zgodne
z przewidywaniami teoretycznymi. Nie udato si¢ natomiast zaobserwowaé punktu krytycznego po-
migdzy fazg BPIII a fazg izotropowa najprawdopodobniej ze wzgledu na zbyt maty rozmiar symu-
lowanego uktadu (10x10x10 czasteczek).

Kolejne badania z zakresu faz ciektokrystalicznych koncentrowaly si¢ na problemie stabil-
nosci termotropowej fazy dwuosiowe;j. Jej istnienie w przyrodzie nadal pozostaje problemem nieroz-
strzygnigtym [80]. Punktem wyjscia do badan prezentowanych w pracy [D10] byta teoria Landaua
ijej stany podstawowe sklasyfikowane analitycznie w pracy [81]. Do analizy wybrano jeden
z opisanych tam diagraméw fazowych i analizowano go za pomoca symulacji Monte-Carlo. Celem
bylo zbadanie wptywu fluktuacji termicznych na stabilno$¢ poszczegdlnych faz. Zgodnie
z oczekiwaniami fluktuacje znacznie obnizajg temperatury przej$¢ fazowych. Nieoczekiwane nato-
miast byly niewielkie warto$ci pojemnosci cieplnej w okolicach przemian fazowych pomigdzy faza

jednoosiowg a dwuosiowa.

Adsorpcja i RSA [D11, D12, D15]

Problematyka zwigzana z modelowaniem proces6w adsorpcji za pomocg algorytmu RSA zo-
stala opisana przy okazji omawiania cyklu [H1-H12]. Dlatego tez w tej czg$ci tylko pokrotce omo-
wie pozostate, prowadzone przeze mnie badania zwigzane z ta tematyka.

W pracy [D11] badano eksperymentalnie wptyw sily jonowej z zakresu od 1073 do
0.15 M NaCl na wlasno$ci monowarstw utworzonych z czasteczek fibrynogenu. Na bazie wynikow
tych eksperymentéw zaproponowano schemat pozwalajacy na generowanie pokry¢ fibrynogeno-
wych o okreslonej gestosci na czasteczkach lateksowych. Warto zwroci¢ uwage, ze w modelowaniu
tych warstw dobrze sprawdzat si¢ model czasteczki fibrynogenu rozwazany w pracy [H12].

Celem pracy [D12] byto badanie adsorpcji mieszaniny kul lateksowych o dwoch réznych

srednicach (150nm i 750nm) na powierzchni miki. Pokazano, ze algorytm RSA poprawnie odtwarza
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wspotczynnik nasyconego pokrycia. Wyniki symulacji numerycznych jako$ciowo odpowiadajg tak-
ze rezultatom rozwazan analitycznych dla takiej adsorpcji na kolektorze jednowymiarowym [82].

Powodem przeprowadzenia badan opisanych w pracy [D15] byla obserwacja, ze dla tetrame-
row [H5] i heksamerow [H6] kinetyka RSA, opisana wzorem (1), jest charakteryzowana przez wy-
ktadnik d = 3, pomimo ze ksztalty tych czasteczek sa czegsto przyblizane przez dyski, dla ktorych
parametr d = 2. Powstalo wigc naturalne pytanie, jaki jest graniczny stopien anizotropii, dla ktorego
nastepuje przejscie pomiedzy powyzszymi obiema wartosciami wyktadnika d. Okazato si¢, ze dla
niemal sferycznie symetrycznych modeli czasteczek kinetyka RSA jest taka jak dla czasteczek ani-
zotropowych (d = 3), podczas gdy pozostate parametry, wyznaczane w symulacjach RSA, w miare
wzrostu symetrii molekut dazg do wartosci znanych z symulacji RSA dla dyskow.

Prace [D11, D12, D15] sa blisko zwigzane z tematyka cyklu habilitacyjnego. Artykuty [D11,
D12] nie zostaty do niego wlaczone ze wzglgdu na ich eksperymentalny charakter. Praca [D15] do-
tyczyta wlasnosci algorytmu RSA, ktore nie sa bezposrednio zwigzane z modelowaniem adsorpcji

w uktadach biologicznych.

Modelowanie dyfuzji w niejednorodnych osrodkach [D13, D14]

W pracy [D13] badano wtasnosci dyfuzji punktowych czasteczek w losowych magnetycz-
nych membranach, ktérych ksztalt mozna scharakteryzowaé uzywajac wymiaru utamkowego. Ana-
liza teoretyczna byta oparta o utamkowe rownanie dyfuzji zaproponowane w pracy [83]. Proces dy-
fuzji byt symulowany numerycznie — trajektorie punktowych dyfundujacych czasteczek odtwarzaty
proces dwuwymiarowego bladzenia przypadkowego na powierzchni bedacej zdjgciem rzeczywistej
membrany. Uzyskane wyniki wskazuja, iz ruch czastki brownowskiej w takiej strukturze ma cha-
rakter subdyfuzyjny.

Analogiczne badania przeprowadzono w pracy [D14] z tym, ze w miejsce membran wyko-
rzystano warstwy adsorpcyjne zbudowane z czasteczek fibrynogenu [H9]. Analiza koncentrowata
si¢ na ustaleniu zalezno$ci pomiedzy poziomem orientacyjnego porzadku czasteczek w warstwie
a wlasnos$ciami dyfuzji sferycznie symetrycznej czasteczki poruszajacej si¢ w takim osrodku. Poka-
zano, ze ruch tej czasteczki, podobnie jak w pracy [D13], ma charakter subdyfuzyjny, jednak jest on
dodatkowo silnie anizotropowy. Wtasnosci dyfuzji zaleza od stopnia uporzadkowania, rozmiaréw

dyfundujacej czasteczki oraz od koncentracji przeszkod.

Poza artykulami opublikowanymi w czasopismach z bazy JCR chciatbym zwréci¢ uwage na jedna

publikacje: M. Ciesla, P. Koziot Eye Pupil Location Using Webcam (2012) arXiv:1202.6517 umieszczong

w serwisie arXiv.org, poruszajaca problem lokalizacji zrenicy za pomoca kamery internetowej. Artykut sta-

nowi opis najwazniejszych tez pracy magisterskiej jednego z moich magistrantoéw. Jednym z efektéw tej
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pracy jest program, ktéry umozliwia sterowanie komputerem wytacznie za pomocg ruchu zZrenic i mrugnigé

powiek.

Poza publikacjami, na mdj dorobek naukowy sktada si¢ udziat w wielu miedzynarodowych konfe-
rencjach naukowych, w ramach ktoérych dwukrotnie przedstawilem wyniki swoich badan w formie wysta-
pien plenarnych oraz osobiscie prezentowatem dwadziescia siedem plakatow, z czego prezentacja jedenastu
z nich obejmowata krotkie (5-10 min) wystgpienia w ramach tzw. preposter sessions. Wielokrotnie wyniki
moich prac byly takze prezentowane przez wspotautorow badan. Ponadto bylem cztonkiem komitetu nau-
kowego V Krakowskiej Konferencji Kognitywistycznej (2011) oraz recenzowatem artykuly dla takich cza-
sopism jak Acta Physica Polonica B, The Journal of Chemical Physics, Physical Review E oraz Physical
Chemistry Chemical Physics.

Podsumowanie bibliometryczne dorobku:

Calkowita liczba artykuléw w czasopismach z listy JCR: 27 (w tym 24 po doktoracie).
Sumaryczny impact factor publikacji: 59.6 (w tym na cykl [H1-H12] przypada 33.3).
Liczba cytowan wg bazy WoS / Google Scholar: 172 (118 bez autocytowan) / 225.
Indeks Hirsha wg WoS / Google Scholar: 7 / 8.

Biezace dane bibliometryczne sg dostepne na stronach:
(WoS): http://www.researcherid.com/rid/F-3422-2012
(Google Scholar): http://scholar.google.pl/citations?user=v5iVXROAAAAJ&hl=pl

6. Dzialalno$¢ dydaktyczna i organizacyjna.

Dzialalno$¢ dydaktyczna i organizacyjna stanowi istotny element mojej dotychczasowej pracy,
gtéwnie ze wzgledu na fakt utworzenia w 2003 przez wydzial, na ktéorym jestem zatrudniony, nowego kie-
runku studiéw - Informatyki Stosowanej. Moje informatyczne wyksztalcenie oraz doswiadczenie zdobyte
w branzy IT spowodowato, ze bylem angazowany zar6wno w prace organizacyjne, jak i dydaktyczne zwia-
zane z tym kierunkiem studiow. W latach 2003-2013 opracowatem i wielokrotnie prowadzilem wyklady
z nastgpujacych przedmiotdéw: Sieci Komputerowe, Programowanie Sieciowe, Java, Java — techniki progra-
mowania, Aplikacje Biznesowe, e-Biznes. Jestem takze koordynatorem Warsztatéw Programowania Zespo-
lowego. Ponadto prowadzitem ¢éwiczenia z Jezyka C, Jezyka C++, Inzynierii Programowania, Systemow
Operacyjnych, Baz Danych, Teoretycznych Podstaw Informatyki oraz Algorytméw i Struktur Danych. By-
fem takze promotorem dwudziestu prac magisterskich i recenzentem wielu innych. Moja aktywno$¢ w za-

kresie prac dydaktycznych i organizacyjnych zostata doceniona przez Rektora UJ nagroda pierwszego stop-
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nia za dziatalno$¢ organizacyjng (2007). Dziatalno$¢ dydaktyczna w zakresie fizyki obejmowata prowadze-
nie ¢wiczen z Algebry i Geometrii, Matematycznych Metod Fizyki, Elektrodynamiki, Fizyki Statystycznej
oraz zaje¢ na Pracowni Fizycznej. Jestem tez autorem artykulu popularnonaukowego pt. ,,Kosmiczni we-

drowcy”, ktory ukazatl si¢ w czasopis$mie Neutrino nr 21 (Lato 2013).

Na dziatalno$¢ organizacyjng nie zwigzang z dydaktyka sktada si¢ wielokrotny udziat w komitetach
organizacyjnych cyklicznej konferencji M. Smoluchowki Symposium on Statistical Physics, wspotorganizo-
wanej przez Zaktad Fizyki Statystycznej UJ oraz dodatkowo w komitecie organizacyjnym 23rd International
Liquid Crystal Conference, Krakow 2010. W latach 2003-2007 bytem przedstawicielem niesamodzielnych
pracownikéw naukowych w Radzie Instytutu Fizyki i Radzie Wydzialu Fizyki, Astronomii i Informatyki
Stosowanej UJ. Od 2009 roku pelni¢ obowiazki sekretarza naukowego w Zaktadzie Fizyki Statystycznej.
Opracowatem badz koordynowatem prac¢ nad kilkoma rozwigzaniami informatycznymi wdrozonymi na
wydziale Fizyki Astronomii i Informatyki Stosowanej UJ (np. system do obshlugi praktyk studenckich, sys-

tem do wymiany informacji w ramach projektu Kognitywistyka-Foresight itp.).
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