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RECENZJA ROZPRAWY DOKTORSKIEJ
Pana mgr Michala Jakuba Kanskiego

pt. ,,Opracowanie pola silowego typu ReaxFF do symulacji procesu rozpylania materialoéw

organicznych”

wykonanej na Wydziale Fizyki, Astronomii i Informatyki Stosowanej Uniwersytetu Jagiellonskiego
pod kierunkiem Pana Prof. dra hab. Zbigniewa Postawy
Podstawa: decyzja Rady Dyscypliny Nauki Fizyczne Uniwersytetu Jagiellonskiego w Krakowie

przekazana pismem Pana Przewodniczacego Rady Prof. dra hab. Jacka Gotka z 10. maja 2021 r.,
zgodnie z aktualnie obowigzujacymi normami prawnymi, regulowanymi na poziomie ustawowym.

UWAGI WSTEPNE

Rozprawa dotyczy bardzo interesujacej, ale zarazem zlozonej i — rowniez przez to - trudnej,
problematyki opracowania parametryzacji potencjalu ReaxFF w celu przystosowania go do

modelowania procesow w uktadach ztozonych z atomow wegla, wodoru i tlenu.

Podjete zagadnienie badawcze nalezy rozpatrywa¢ w dwodch wymiarach: 1) poznawczym, ktore
ukierunkowane jest na stworzenie opisu procesu oddzialywania wigzki jondw pierwotnych z
warstwami powierzchniowymi materialu wraz z jego skutkami, prowadzacymi do emisji jonow,
atomow, wzglednie natadowanych lub obojetnych czasteczek oraz klastrow, 2) praktycznym,
zwigzanym z wykorzystaniem zachodzacych proceséw do okreslenia sktadu powierzchni 1 warstw
powierzchniowych réznego rodzaju materiatdw metodami spektrometrii masowej: jonow (SIMS —
spektrometria masowa jonow wtornych) lub wtornie zjonizowanych czastek obojetnych (SNMS —
spektrometria masowa wtornie zjonizowanych czastek neutralnych). Warto przy tym zwroci¢ uwage w
kontekscie wymiaru praktycznego, iz metoda SIMS nie jest uznawana za metodg ilo§ciowa, natomiast

atrybut ilo§ciowej metody przyznaje si¢ metodzie SNMS, co -w pewnym uproszczeniu- wigzane jest z



,,wyprowadzeniem” procesu jonizacji poza analizowany materiat i - dzigki temu - ,,uwolnieniu si¢” od

tzw. efektu matrycy.

Coraz wigksza potrzeba poddawania analizie preparatoéw zbudowanych z réznego rodzaju strukturalnie
ztozonych makromolekut, gtéwnie w badaniach probek biologicznych i polimerowych, ktore
wymagajg wysokich: rozdzielczo$ci masowej oraz wydajnosci procesow rozpylania i jonizacji,
powoduja poszukiwanie nowych rozwigzan, gltownie dotyczacych generowanie wigzki jonow
pierwotnych i opisu procesu jej oddzialywania z analizowanym materiatem. Kluczowa rolg w tych
badaniach pelnig znajomo$¢ mechanizmu oddziatywania wigzki ze zlozonymi strukturami oraz
przektadania projektowanych koncepcji na rozwigzania techniczne w konkretnych urzadzeniach.
Modelowanie kolejnych etapéw procesu analizy sktadu powierzchni jest newralgicznym elementem
procedury prowadzacej do tego celu i rozwoju stosowanej metodologii badawczej. Procedury oparte
na formalizmach mechaniki kwantowej, ktore przyczynity sie do intensywnego rozwoju zrozumienia i
opisu wielu wlasciwos$ci materiatow oraz réznego rodzaju oddzialywan napotykaja na trudnos$ci w
zastosowaniu do uktadow bardziej ztozonych, zwtaszcza - dynamicznie ewoluujacych. Z tego powodu,
dane dotyczace struktury i energii pozyskiwane dzigki tym formalizmom sg traktowane jako
referencyjne w testowaniu uproszczonych i szybszych obliczeniowo procedur empirycznych. Do

takich procedur nalezy bedaca przedmiotem pracy metoda ReaxFF.

Praca zostala wykonana pod kierunkiem Pan Profesora Zbigniewa Postawy, w Zaktadzie Fizyki
Nanostruktur i Nanotechnologii Instytutu Fizyki, na Wydziale Fizyki, Astronomii i Informatyki
Stosowanej Uniwersytetu Jagiellonskiego, w Grupie Badawczej, w ktorej ta tematyka jest od lat z
bardzo dobrymi efektami naukowymi rozwijana. Autor Rozprawy umiej¢tnie Sskorzystat z
dotychczasowych doswiadczen Grupy, w tym - co zashuguje na podkreslenie — z jej kontaktow

miedzynarodowych.

CHARAKTERYSTYKA STRUKTURY I ZAWARTOSCI ROZPRAWY

Recenzowana praca, liczaca 114 stron, sktada si¢ z jedenastu rozdziatow. Autor zastosowat nietypowe
jeszcze na poziomie prac doktorskich podejscie, wzorujac si¢, zapewne, na strukturze publikacji w
coraz wigkszej liczbie czasopism, zwlaszcza o najwyzszym prestizu. Polega ono na prowadzeniu
czytelnika w zasadniczej czgsci przez kolejne etapy badan, od zdefiniowania problemu badawczego i
osadzenia go w aktualnym stanie wiedzy do podsumowania, z prezentacjg najistotniejszych wynikoéw
badan, gtownie w wersji zbiorczej i porownawczej oraz przeniesieniu do Dodatkow protokotow

symulacyjnych (okreslenie Autora) i poréwnania otrzymanych z uzyciem zaproponowanych i
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przeprowadzonych symulacji  rezultatow z danymi referencyjnymi (teoretycznymi lub
doswiadczalnymi). Takie podejscie umozliwia: 1) stosowanie luzniejszej formuty redakcyjnej,
zblizonej do ,,opowiesci” oraz 2) doktadny opis badan wraz ze szczegdtami pozwalajagcymi na ich
powtorzenie przez zainteresowanego czytelnika. Nierzadko ten sposdéb komunikacji jest przedstawiany

jako zalecany kierunek zmian w odniesieniu do publikacji naukowych.

W Przedmowie (rozdziat 1) okreslone sg tematyka i cel pracy oraz wskazane gldwne etapy osiggania
celu. Ponadto, Autor uzasadnia wybor sposobu podejscia do redakcji pracy oraz formutuje zatozenie,
dotyczace zakresu przygotowania merytorycznego ,,080by czytajacej pracg”. Na tym zalozeniu oparte
jest ograniczenie wstepu teoretycznego do zasygnalizowania najistotniejszych zagadnien. Nakreslono,
ponadto, plan modelowania: najpierw uktadu zlozonego z atoméw wegla i wodoru, a nastepnie —

rozszerzenie ukladu o tlen.

Rozdziat 2, Wprowadzenie, zawiera, zgodnie z zapowiedzig, syntetyczne odniesienie si¢ - W oparciu o

literaturg przedmiotu - do najwazniejszych elementéw punktu wyjscia podjetej tematyki.

Najpierw (podrozdziat 2.1) przedstawione sg metody spektrometrii masowej stosowane w badaniach
powierzchni, czyli spektrometria masowa jonow wtornych (SIMS) oraz spektrometria masowa wtornie
zjonizowanych czgstek neutralnych (SNMS). W zwiazku z tematyka pracy, skoncentrowano si¢ na
generowaniu wigzki pierwotnej w roznych zrodtach dla zastosowan do badania materialow
organicznych. Wskazano rowniez, iz waznymi czynnikami pozwalajacymi na optymalne
konfigurowanie uktadu SNMS sg znajomo$¢ kierunkow rozpylania czastek, okreslane poprzez tzw.

rozklady katowe oraz rozktad energii kinetycznej rozpylonych czastek.

Nastepny podrozdziat (2.2) poswigcony jest procesowi rozpylania, czyli emis;ji sktadnikow materiatu
badanego w wyniku bombardowania jego powierzchni wigzka jonow o odpowiedniej energii.
Zaznaczono, ze dla potrzeb prowadzonych badan, ze wzgledu na wymagania dotyczace analizy
materiatdw organicznych, konieczne jest sigganie do wiazki pierwotnej o strukturze klastrowej, dla
ktérej brakuje modelu opisujacego ich oddzialtywanie z powierzchnia materiatu tarczy. Nastepnie
skupiono si¢ na analizie r6znych czynnikow, ktore wptywaja na proces emisji podczas rozpylania oraz
efektow przez nie wywotywanych, koniecznych do uwzglednienia podczas planowania badan i
interpretacji ich wynikow. W szczegolnosci, nalezy zwrdci¢ uwage na wystgpowanie rdznych zjawisk
(blokowania lub wymywania) w zaleznosci od kata bombardowania materiatu wigzka pierwotng oraz
na wystepowanie dwoch czysto empirycznych parametrow w formule okres§lajace; wspdiczynnik

rozpylania, nie pozostajacych w bezposrednim zwiazku z wielkosciami fizycznymi (A i q we wzorze



(1), str. 14). Drugi czynnik nie pozwala na takg standaryzacj¢ podejscia, by mozna byto odnosi¢ do

siebie w sposob jednoznaczny wyniki uzyskane dla r6znych zwigzkéw chemicznych.

Kolejne dwa podrozdziaty (2.3 i 2.4) stanowig wprowadzenie merytoryczne do zastosowanego w
pracy modelowania komputerowego, czyli symulacji prowadzonych na gruncie dynamiki molekularnej
oraz zawierajg konkretne odniesienia do wykorzystanych procedur i do przyjetych ograniczen,
wynikajacych z ograniczonych mozliwosci komputerow (nawet tzw. superkomputeréw) w poréwnaniu
z wymaganiami, ktorym trzeba by byto sprostaé, gdyby poszukiwaé analitycznego rozwigzania uktadu
rownan ruchu dla badanych uktadéw, ztozonych nawet z milionow czastek. W szczegoélnosci,
wskazano, iz podejscie do symulacji oparte jest na programie LAMMPS 1 schemacie predkosciowego
algorytmu Verleta. Ponadto, przedyskutowano metod¢ opisu oddzialtywania migdzy czastkami w

uktadzie poprzez podanie czesci sktadowych tzw. potencjalu miedzyatomowego (pola sitowego).

Rozdzial 2.5 poswiecony jest formalizmowi ReaxFF, w ktorym zasadnicza role odgrywa rzad wigzan,
uwzgledniajacy trzy typy wiazan: o, m, oraz i (podwdjne ). Podano ogoélne wyrazenie na energie¢
uktadu, oméwiono energie oddziatywan wigzacych i niewiagzacych oraz podkreslono, iz realistyczne
modelowanie oddziatywan skutkuje niska wydajnosciag obliczeniowsa, z uwagi na wielko$¢ 1 ztozono$¢
badanych uktadow (liczba parametréw przy dwoch pierwiastkach — ponad 200, a przy trzech - prawie
500). Okreslono rowniez dwustopniows procedure obliczania rzedu wigzan tak, by uwzgledniat on

wplyw otoczenia chemicznego danej pary atomow.

Rozdzial 3 stanowi czg$¢ zasadniczg dla zrozumienia istoty pracy, bedac swoistym przewodnikiem po
przeprowadzonych badaniach: od idei, przez procedurg¢ precyzujaca kolejne kroki modelowania, do
testowania modelu dla wybranego procesu. Zaproponowano koncepcje, ktorej celem jest skorzystanie
z zalet potencjalu ReaxFF, w tym, przede wszystkim z mozliwos$ci: 1) wykonania symulacji z uzyciem
dostgpnych komputeréw (majg wystarczajaca moc obliczeniowg) 1 2) rozszerzania poddawanego
modelowaniu uktadu o kolejne pierwiastki. RoOwnocze$nie, rozwigzano problem wynikajacy z
konieczno$ci uzgadniania tadunkow. W ten sposdb powstata modyfikacja potencjalu ReaxFF w
postaci potencjatu ci-ReaxFF, czyli potencjalu ReaxFF z tadunkami niejawnymi. Ta modyfikacja, w
ktorej oddzialywania elektrostatyczne, kulombowskie nie wystgpuja wprost w wyrazeniu na energie,
skutkuje konieczno$cia dopasowania parametréw potencjatu, co zostalo wykonane i1 szczegétowo

opisane w podrozdziale 3.2.

Rozdzial 4 poswigcony jest przeanalizowaniu wplywu kata padania wigzki typu klastrowego na
rozktad katowy kierunkow emisji czastek oraz ich energii kinetycznych na gruncie formalizmu

dynamiki molekularnej. Pozwala on na: 1) pokonanie ograniczen dotyczacych zakresu katow



polarnych, 2) oddzielne badanie réznego typu emitowanych obiektow (fragmentéw molekut, catych
molekut i klastrow), 3) pozyskanie informacji o energii kinetycznej rozpylonych czastek. W
przeprowadzonych symulacjach, dzigki nowemu podejsciu (ci-ReaxFF) zmniejszono czas
obliczeniowy czterokrotnie (6 miesiecy dla ci-ReaxFF vs 2 lata dla zwyklego potencjatu ReaxFF).
Autor wskazuje jednak, iz warunki przyjete dla symulacji nie pozwalajg na ilo$ciowe poréwnywanie
otrzymanych rezultatéw z nielicznymi wynikami doswiadczalnymi. Jest to skutkiem zastosowania
innych: materiatow oraz energii kinetycznej wigzki. Z tego powodu, w interpretacji swoich badan
skoncentrowat si¢ na wyjasnieniu mechanizmu sprawiajgcego, iz niewielka modyfikacja kata padania
wigzki wywoluje duzag zmiane rozkladu katowego wyemitowanych czastek (podejécie jakosciowe).
Symulacje prowadzono dla B-karotenu bombardowanego wigzka Ar2o00"0 energii 15 keV, trzech katow
jej padania : 0°, 15° 1 45° a w rozpylonym materiale wyodrgbniono trzy klasy czastek: 1) fragmenty
molekul, 2) cate czastki (,,nienaruszone”), 3) kompleksy molekularne (masa wigksza od masy
pojedynczej molekuty B-karotenu). W interpretacji skupiono si¢ na catych czastkach, co wynika z
faktu, iz one sa wykorzystywane w metodzie SNMS. Stwierdzono, iz (Tab. 5, str. 47): 1) sumaryczny
wspotczynnik rozpylania ros$nie ze wzrostem kata padania wigzki jonéw, 2) rosnie rowniez liczba
wyemitowanych catych czastek; 3) stala jest frakcja calych czastek w rozpylonym materiale; 4) z

katem padania ros$nie frakcja kompleksow molekularnych, a maleje — frakcja fragmentow.

Otrzymane metoda symulacji rezultaty jakosciowo odpowiadajg zaczerpnigtym z literatury przedmiotu
wynikom badan do$wiadczalnych, cho¢ te drugie prowadzone byly w istotnie we¢zszym zakresie kata
polarnego. Warta podkreslenia jest obserwacja, iz wraz ze wzrostem kata padania dochodzi do
wygaszania emisji wstecznej. Mechanizm tego efektu Autor poddat dodatkowej analizie, badajac
zwigzek miedzy momentem emisji czastki a katem pod jakim zostala rozpylona (Rys. 26, str. 51). Przy
bombardowaniu wigzka padajacg w kierunku prostopadtym do powierzchni nie wykryto takiego
zwigzku. Natomiast dla pozostatych dwoch katow mozna —zdaniem Autora- wskaza¢ dwa ,kanaty
emisji”, zwigzane z réznymi mechanizmami oddzialywania wigzki z materiatem. Dla emisji pod
duzymi katami (wzgledem normalnej do powierzchni) dochodzi do bezposredniego oddziatywania
atomow klastra i rozpylanymi czasteczkami, powodujacego szybka emisje. Natomiast dla emisji pod
malymi katami (wzgledem normalnej do powierzchni) emisja poprzedzona jest ,,wbijaniem” czastek w

glab materiatu, co powoduje pdzniejsze dojscie do procesu opuszczania przez nie powierzchni.

W badaniach zaleznoSci energii kinetycznej emitowanych czastek od kierunku emisji, symulacje
wskazaty, 1z: 1) dla czastek emitowanych pod malymi katami (wzgledem normalnej do powierzchni)
rozklad energii kinetycznej byt ,,waski” i niezalezny od kierunku emisji, 2) dla czastek emitowanych

pod wigkszymi katami (30° i 60°) rozktad stawat si¢ ,,szerszy” ze wzrostem kata padania wigzki. To —
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w kontekscie wykorzystania w metodzie LP-SNMS - oznacza zagrozenie mniejszg efektywnoscig
jonizacji, gdyz impuls laserowy obejmie mniejszg liczbe czastek. Na to jednak nalezy ,,natozy¢” efekt
zwigzany z wigkszg efektywnoscig emisji dla wigkszych katow padania. Analiza tego problemu
doprowadzita Autora do wniosku, iz optymalng efektywnos$¢ zapewnia jednak skierowanie wigzki

pierwotnej pod katem 45°.

W Rozdziatach 5 i 6 poddano badaniom efekty rozszerzenia uktadu o tlen, co wymagato rozszerzenia
formuty potencjalu ReaxFF oraz stworzenia nowej wersji programu, przystosowanego do obliczen
rownolegtych. Podjgcie tego tematu wynika z danych doswiadczalnych, wskazujacych 1z obecnos¢
wody w sasiedztwie powierzchni bombardowanego materiatu lub zastosowanie jako wigzki pierwotnej
klastra (H20)n™ (N w granicach 1000 — 10 000) powoduje wzrost o rzad, a nawet dwa rzedy wielko$ci
natezenia emitowanych jonow (w metodzie ToF-SIMS) w poréwnaniu z wigzka utworzong z klastrow
jondéw argonu i1 braku wyjasnienia mechanizmu tego efektu. W tym przypadku konieczne bylo
zapewnienie, ze nowa formula potencjalu bedzie opisywaé gestosci badanych materialow

organicznych oraz przewidywaé gestos¢ i energie kohezji wody.

Rozdziat 5 opisuje pierwszy etap pracy z nowym, rozszerzonym ukladem. Autor dokonat wymaganych
zmian w podejSciu i zastosowal procedure analogiczng do wczesniej opisanej dla uktadu ztozonego z
atomow wegla i wodoru, modyfikujac procedury dopasowywania parametrow oraz testujac nowy
potencjat (ci-ReaxFF-CHO) dla kilku polimerow. Przyjete podejscie pozwolito na okoto dwukrotne
przyspieszenie szybkosci symulacji w poréwnaniu z czasem potrzebnym w zwyktej parametryzacji
ReaxFF.

W Rozdziale 6 wykazano istotng dla efektu wzmocnienia zalezno$¢ intensywnosci sygnatu
emitowanych czgstek od energii kinetycznej na molekule w pierwotnej wigzce klastrowej (Rys. 37, str.
73) oraz stwierdzono, iz symulacje przeprowadzone dla rozpylania trehalozy wskazuja, ze bardziej
intensywny sygnal powstaje, gdy znaczna cz¢s¢ molekut emitowana jest wraz z czasteczkami wody,

ktore moga by¢ zrodtem wodoru, dzigki czemu tworzone sg jony typu [M+H]".

Rozdziat 7 zatytutowany Podsumowanie, jest rekapitulacja oraz okresla —z perspektywy zainteresowan

Autora- kierunki dalszych badan.

Rozdziat 8, bedacy Dodatkiem |, zawiera, pod hastem ,,protokotéw symulacyjnych” przeniesione tam

intencjonalnie bardziej szczegdtowe opisy zastosowanych procedur symulacyjnych.
Natomiast Rozdziat 9 zawiera szczegotowe wyniki whasnych badan na tle danych referencyjnych.

Kolejng czgscig Rozprawy (Rozdziat 10) jest spis literatury (bibliografia), zawierajacy 62 pozycje.



Ostatnig czeScig Rozprawy (Rozdziat 11) jest lista osiggnig¢ Autora, zawierajgca 8 publikacji w
prestizowych czasopismach specjalistycznych o cyrkulacji migdzynarodowe i dane dotyczace ustnych

wystapien na pigciu migdzynarodowych konferencjach.

OCENA ROZPRAWY i OSIAGNIEC

Rozprawa stanowi dokumentacje¢ pracy naukowej, zawierajacej dwa obszary, do ktorych Autor wnidst

znaczny tworczy wktad: poznawczy oraz praktyczny.

Badania przeprowadzono wedlug prawidlowego schematu i poprawnej logiki: (1) zdefiniowano
problem badawczy; (2) okreslono punkt wyjscia; (3) sformulowanie koncepcje badan (w tym: cel
pracy i metodologi¢); (4) oméwiono przebieg kolejnych etapow realizacji pracy i otrzymane wyniki;

5) wyciagnieto wnioski koncowe.

Podkreslenia wymaga, iz zajecie si¢ podjeta tematyka badawcza wymagato wszechstronnosci i bardzo
dobrego przygotowania, zarowno od strony fizyki oddziatywan w ztozonych uktadach, jak i procedur
modelowania, uwzgledniajacych rowniez mozliwo$ci obliczeniowe komputeréw. Ponadto, ma ona
bezposredni i wazny wymiar praktyczny, polegajacy na mozliwosci wykorzystanie jej efektow w
rozwoju nowego podejscia do projektowania konkretnych rozwigzan stosowanych w metodach

badania powierzchni (SIMS, SNMS).

Autor udowodnil, Zze panuje nad badang tematyka oraz potrafi sprawnie stosowaé rozwinigte

instrumentarium badawcze.

Nie tylko specyfika tematyki pracy sprawia, ze mozna ja rozpatrywa¢ w catosci w kategoriach
osiggnigcia oryginalnego. Opracowanie nowych formut na zmodyfikowane potencjaly ReaxFF dla
uktadow ztozonych (wegiel-wodor oraz wegiel-wodor-tlen), stworzenie lub zoptymalizowanie
programoéw pozwalajacych na przeprowadzenie symulacji, z okresleniem procedury dopasowywania
parametrow, zwrocenie uwagi i zajecie si¢ -pierwszy raz w kompleksowy sposob- problemem
rozktadow katowych i energetycznych rozpylonych czastek nalezy jednoznacznie okresli¢ jako bardzo

istotny wktad do rozwoju dyscypliny badawczej.

Na komentarz zastuguje réwniez nietypowa struktura pracy, ktorg scharakteryzowano w pierwszym
akapicie rozdzialu pt. CHARAKTERYSTYKA STRUKTURY I ZAWARTOSCI ROZPRAWY
Recenzji oraz forma komunikowania si¢ Autora z czytelnikiem. W mojej opinii takie podejscie nalezy

uznac za zaletg pracy.



W odniesieniu do pierwszego aspektu mozna jedynie zasugerowac uczynienie w przysziej praktyce
kolejnego kroku, polegajacego na potraktowaniu Dodatkéw jako oddzielnej wkiadki do pracy tak, by

mozna bylo réwnoczesnie $ledzi¢ zasadniczg cze$¢ pracy i ich zawartos¢.

Natomiast w konteks$cie sposobu komunikowania si¢, polegajacego na przyjeciu formy osobistej
opowiesci dla prezentacji pracy, trzeba zwroci¢ uwage, 1z najistotniejszym ryzykiem jest mozliwos¢
wyjscie poza granice formuly naukowej. Jezyk naukowy w komunikacji pisemnej narzuca wyraznie
wigksze ograniczenia niz jezyk wystapien ustnych, tak w sferze precyzji sformutowan jak i zakresu
uzywanych terminow lub sformutowan. Uchwycenie granicy nie jest fatwe, tym bardziej, ze nie jest
ona ostra i widoczna. Co do zasady, wskazane jest racjonalne ograniczenie tadunku emocjonalnego na
korzy§¢ podejscia z dystansem oraz unikanie kolokwializméw, czyli sformutowan

charakterystycznych tylko dla mowy potocznej i nieuzasadnionych uproszczen.

Autor pracy w drugim zdaniu Przedmowy podkres$la, ze zalezy Mu na: ,,przygotowaniu pracy tatwej w

czytaniu i skupionej na osiggnietych wynikach”. Bez watpienia ten efekt zostat osiagniety.

Jednak w kontek$cie uwag dotyczacych komunikacji pisemnej i przysziej naukowej tworczosci
pisemnej pozwole sobie zacheci¢ Autora do wigkszej powsSciggliwosci w sigganiu po uproszczenia i

kolokwializmy. Dla ilustracji wybratem nastepujace przyktady

- sformutowan ogolnych: 1) ,nieoceniona zaleta” (str. 25), 2) ,,Kazda podroz zaczyna si¢ od
pierwszego kroku” (str. 26), 3) ,, Ich fragmenty rozpylone bardziej pionowo zwyczajnie nigdy nie
trafialty do kolektora” (str. 41), 4) ,,Podejrzewalem, ze” (str. 60), 5) ,,Szybko okazalo si¢, ze taka
implementacja byta nieco naiwna” (str. 64), 6) ,,Bylty to polimery takie jak polietylen, polistyren, ...”
(str. 66), 7) ,,Uzbrojony w nowy potencjal” (str. 69), 8) ,,Na szczescie, potencjal ReaxFF ...” (str. 77);
9),,... a doba ma tylko 24 godziny” (str. 78);

- sformutowan majgcych wymiar merytoryczny i uproszczonych sformutowan: 1) ,,nowy potencjatf byt
pieé razy szybszy” (str.39) lub ,,ponad dwa razy szybszy” (str. 67), ,,szybki potencjal” (str. 75), 2)
,wigksza czg$¢ energii kinetycznej jest skierowana rownolegle do powierzchni” (str. 47) (p6zniej —
poprawnie — o pedzie, gdy méwimy o kierunkach); 3) pierwszy akapit str. 49 — niezbyt szczesliwe
uzycie terminu zbadanie (kontekst: symulacje vs wyniki doswiadczalne); 4) ,.nietknietych molekul”
(str. 57); 5) ,,Jego glowng zaletq bylo to, ze dziatal poprawnie” (str. 63); 6) ,,... wiekszo$¢ rozpylonych

molekut trehalozy nie byta rozpylona samotnie” (str. 78);
Te uwagi traktuje jako rad¢ na przysztos$¢ — nie obnizaja one mojej bardzo wysokiej oceny Rozprawy i
osiggnie¢ Autora oraz pozytywnej o0ceny zastosowanego podejscia redakcyjnego (opowies¢ +

struktura).



Lektura pracy nasune¢ta mi nastepujace:
- uwagi szczegotowe, ktorych wyjasnienie moze pozwoli¢ na jej pelniejsze zrozumienie:

1. str. 63 ,,Pomyst ... szybko odrzucitem ze wzgledu na znacznie wigkszg ztozonos¢ problemu” jak to

nalezy rozumiec¢?

2. str. 82 - ,Rdznice w czynniku przedeksponencjalnym wynikaja z innej gestosci i temperatur

uzytych w eksperymencie i symulacjach” — wskazane jest rozwinigcie tego uzasadnienia,;

3. str. 85 — ,,zamiast krotkich i wydluzonych symulacji, zastosowalem jeden schemat” — z jakich

powodow 1 jakie skutki z tego wynikaja?

- uwagi generalne z pozycji uzytkownika obu metod badawczych do ktérych problematyka pracy si¢
odnosi (SIMS, SNMS):

1. w roznych fragmentach Rozprawy sa odniesienia do obu metod, przy czym w przypadku SIMS,
gtownie do jej wariantu statycznego - ToF (ToF-SIMS). Jednak, mimo znacznego stopnia ich
podobienstwa, tak od strony opisu zachodzacych proceséw jak i praktyki analizy (urzadzenia,
interpretacja), wystepuja migdzy nimi roznice. Kazda z nich ma swojg specyfike dotyczaca zasady
fizycznej, rozwiagzan stosowanych w urzadzeniach oraz zasad, parametrow i rodzaju dostarczanej
informacji. Dlatego zastosowanie wspolnego ich traktowania wymaga komentarza czy i na ile jest to

uzasadnione w kontekscie badanych procesow;

2. wskazane bytoby w Podsumowaniu lub w oddzielnym, poprzedzajacym rozdziale, rozszerzenie
omowienia efektow pracy na watek ich praktycznego znaczenia dla rozwoju wymienionych metod.
Autor zatrzymat si¢ na relatywnie wczesnym etapie omawiania tego aspektu, a -zapewne- nie miatby

problemu z uczynieniem kolejnego lub kolejnych krokow w postulowanym kierunku.
- pytanie ,,dodatkowe”:

1. czy aktualnie trwajg prace nad ponownym wigczeniem spektrometrii SNMS do grupy metod
praktycznie stosowanych w badaniach powierzchni na wigksza skale, porownywalng przynajmniej ze

skalg dla metody SIMS i jakie sg rokowania w tym zakresie?

Duze uznanie budza osiagnigcia Autora w formie publikacji i ustnych wystgpien konferencyjnych.
Oceng t¢ wzmacnia uwarunkowanie zwigzane z obiektywnie dlugim czasem pozyskiwania wynikow.
Z tej perspektywy wysoko nalezy oceni¢ dorobek w postaci o$miu publikacji w
wysokospecjalistycznych czasopismach naukowych i pigciu wystgpien konferencyjnych, na

wydarzeniach gromadzacych specjalistow w obszarze badawczej aktywno$ci Autora pracy.



PODSUMOWANIE

Lektura recenzowanej Rozprawy i analiza jej tresci oraz niewatpliwych osiggnig¢ Autora pozwalajg na
stwierdzenie z pelnym przekonaniem, iz stanowi ona w sferze badawczej i koncepcyjnej oryginalny
wktad Pana mgr Michata Jakuba Kanskiego w rozwdj dyscypliny nauk fizycznych, bedacy Jego

niekwestionowanych osiggni¢ciem.

Przedstawione nieliczne uwagi dyskusyjne nie wplywaja na bardzo pozytywng ocen¢ wartos$ci
naukowej Rozprawy.

Reasumujgc: stwierdzam z pelnym przekonaniem, ze Rozprawa oraz Osiggniecia spetniajg wszystkie
wymagania formalne oraz kryteria merytoryczne stawiane rozprawom doktorskim oraz kandydatom do
otrzymania stopnia doktora, a Pan mgr Michat Jakub Kanski zastuguje na stopien naukowy doktora

nauk fizycznych.

Whnioskuj¢ do Rady Dyscypliny Nauki Fizyczne Uniwersytetu Jagiellonskiego w Krakowie 0

dopuszczenie Pana mgr Michata Jakuba Kanskiego do kolejnych etapow procedury.

Niekwestionowane walory recenzowanej Rozprawy sktaniajg do zaproponowania jej wyroznienia.

UZASADNIENIE WNIOSKU O WYROZNIENIE

Zajecie si¢ zagadnieniem podjetym jako temat pracy doktorskiej, realizowanej w ograniczonych
ramach czasowych, nalezy uzna¢ za odwazne przedsiewzigcie, wymagajace dobrego 1
wszechstronnego przygotowania merytorycznego oraz umiejetnosci potaczenia wiedzy teoretycznej z
bardzo wyrafinowang kultura modelowania proceséw oddziatywania w zlozonych uktadach,
wykorzystujaca symulacje komputerowe w bardzo ztozonych uktadach. W konsekwencji, konieczne
bylo zastosowanie takiej architektury podej$cia, by mozna bylo uzyska¢ wartosciowe rezultaty, z
ograniczeniem uwzgledniajagcym racjonalizacj¢ wymiaru czasowego obcigzenia komputerow. Ponadto,
niezwykle istotny aspekt praktyczny, zwigzany z wykorzystaniem badanych procesow w metodach
badania powierzchni (SIMS, SNMS), narzuca dodatkowa perspektywe spojrzenia na badane

zagadnienie.
Autor bardzo dobrze sprostat temu wyzwaniu.

Lektura Rozprawy jednoznacznie wskazuje na to, iz Pan mgr Michat Jakub Kanski panuje nad badang
problematyka we wszystkich jej elementach i wykazat si¢ zdolno$cig syntetycznego do niej podejscia,

uwzgledniajagc uwarunkowania instrumentalne, zwigzane z koniecznos$cig takiego racjonalizowania
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procesu modelowania metodami dynamiki molekularnej, by mozliwe bylo uzyskanie rezultatow z

uzyciem aktualnej generacji komputerow.

Realizacja catego programu badawczego jest w swej istocie oryginalnym osiggnigciem 0 bardzo
wysokiej warto$ci poznawczej, rzucajagcym takze nowe $wiatlo na mozliwo$¢ rozszerzania korzystania
z procedur empirycznych do opisu ztozonych oddziatywujgcych uktadow oraz wigczenia nowego typu
zrodet jonéw o strukturze klastrowej do praktyki spektrometrii masowej jonow lub wtdrnie

zjonizowanych czastek neutralnych.

Nalezy zwroci¢ uwage, ze przyjeta przez Autora forma komunikacji (,,opowies¢”) moze skutkowaé
wrazeniem, iz przeprowadzenie badan bylo przedsiewzigciem prostym i tatwym, bo tak jest to
opisywane. Jednak skala problemu podjetego w pracy wymagata niezwyklego wysitku
profesjonalnego. Kazdy kolejny krok osadzony byt w bardzo ztozonej materii fizyki oddziatywan,
zaawansowanego modelowania komputerowego oraz zwigzany z perspektywa wykorzystania efektow
pracy w praktyce analitycznej — w metodach analizy powierzchni. Wiele aspektow badawczych Autor
podjat po raz pierwszy w Srodowisku naukowym zwigzanym z przedmiotem pracy: albo dostrzegajac
nowe problemy i dazac do ich rozwigzania, albo poszerzajac lub poglebiajac dotychczasowy stan
wiedzy o istotne elementy. Wykazat si¢ przy tym gruntowng wiedza, zdolnosécig do syntetycznego

podejscia do problematyki naukowej oraz zastugujacg na duze uznanie kreatywnoscia.

Powyzsze przestanki uzupelnione uwagami wyrazonymi w zasadniczej czgéci Recenzji sa —moim
zdaniem- wystarczajacymi i przekonujacymi argumentami przemawiajacymi za wyrdznieniem

recenzowanej pracy i jej Autora.
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