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Recenzja rozprawy doktorskiej p. mgr. inz. Piotra Kuterby nt. ,Badanie rozcieiczonych

roztworow pierscieniowych o réinych topologiach w ograniczonych przestrzeniach”

Przedstawiona mi do oceny rozprawa doktorska p mgr inz. Piotra Kuterby nt. ,Badanie
rozcienczonych roztworédw pierscieniowych o réznych topologiach w ograniczonych
przestrzeniach” spefnia wymogi stawiane takim rozprawom przez ustawe o stopniach
naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki, Dz. U. z 2016 r.poz.

882. Stanowi bowiem

1) “oryginalne rozwigzanie problemu naukowego lub oryginalne rozwigzanie problemu
w oparciu o opracowanie projektowe, konstrukcyjne, technologiczne, lub oryginalne

dokonanie artystyczne”
oraz

2) “wykazuje ogdlng wiedze teoretyczng kandydata w danej dyscyplinie naukowej lub

artystycznej oraz umiejetnos¢ samodzielnego prowadzenia pracy naukowej lub artystycznej.”
Ad. 1.

Problemem rozpatrywanym w rozprawie jest modelowanie wtasciwosci fizycznych
polimerow, w ktdrych ostatnie ogniwo — monomer jest potgczone z pierwszym, co sprawia,
ze taka rozbudowana czgsteczka przyjmuje ksztatt petli. Takie wtasnie twory sg tu nazywane
polimerami pierscieniowymi. Petle rozpatrywanych w rozprawie polimeréw majg rdine
topolgie i sg klasyfikowane za pomocg notacji Jamesa Waddella Alexandra Il i Garlanda
Bairda Briggsa stosowanej w teorii weztow. W notacji tej podaje sie liczbe ¢ zapetlen
(splatan) wystepujacg w danym rodzaju wezta. Liczba ta jest rowna minimalnej liczbie
przecie¢ w rzucie wezta na ptaszczyzne i tej wtasnie nazwy uzywa Autor rozprawy (w swych
pismach po angielsku — crossings). W przypadkach, gdy dla zadanej liczby przecie¢ ¢ mozna
skonstruowaé wiecej weztow, ktoérych nie mozna przeprowadzi¢ wzajemnie w siebie bez

rozcinania petli, tj. weztdw topologicznie nieréwnowazinych, liczbe ¢ opatruje sie
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wskaznikiem p: cp . Rozpatrywane w rozprawie typy weztdéw sg zilustrowane w Tablicy 3.1
na str. 61. Szersze omodwienie weztdéw stanowi tres¢ dodatku A. Czytelnik zauwaza, ze
w przypadku szkicu wezta 61 (str. 61) liczba widocznych przecie¢ wynosi 7, a w przypadku 71
— 8. Warto o tym wspomnie¢ podczas spodziewanej obrony i skonfrontowaé z diagramami
dostepnymi w literaturze, zob. np. Stephen Levene, Analysis of DNA Topoisomers, Knots, and
Catenanes by Agarose Gel Electrophoresis, Methods in molecular biology (Clifton, N.J.)

582:11-25 (2009) DOI:10.1007/978-1-60761-340-4_2 oraz

https://commons.wikimedia.org/wiki/File:KnotsBagTable.svg.

Dla wszystkich rozpatrywanych polimeréw Autor oblicza promien bezwtfadnosci R,
zdefiniowany na str. 30 i 31, i bedacy promieniem réwnowaznej kuli posiadajacej taki sam
jak polimer moment bezwtadnosci. Nie jest jasne czy odstepstwa od przyblizenia kulistego,
tj. ewentualna dwu lub tréjosiowos¢ tensora bezwtadnosci modelowanych polimeréw,
odgrywaja jakas role w omawianych badaniach. Nie ma takze dyskusji chiralnosci weztéw

i mozliwego wptywu mieszania tego samego typu weztdw ale o rdznej chiralnosci.

Dla polimeréw wyszczegdlnionych w Tablicy 3.1 Autor wykonat obliczenia gestosci
monomerdw w zaleznosci od odlegtosci od dwdch réwnoleglych scian ograniczajgcych
przestrzen zajetg przez roztwdr polimerdw. Jedna ze Scian jest przyciggajaca, a druga
odpychajgca, co modelowane jest odpowiednimi potencjatami Lennarda-Jonresa typu 9 — 3.
Wyniki przedstawione sg w rozdziale 4 rozprawy, ktéry stanowi rozszerzajgcy komentarz do
publikacji, P. Kuterba, H. Christiansen, Z. Danel and W lJanke, Molecular dynamics
simulations of the monomer density pro_les of knotted ring polymer chains confined in a slit
of two parallel walls with one attractive and another repulsive surface., Journal of Physics:
Conference Series 2436 (2023) 012031 do0i:10.1088/1742-6596/2436/1/012031, poz. [60]
w spisie literatury cytowanej. Rozszerzenie polega tu m.in. na poréwnaniu efektywnych sit
jakie obecnos¢ polimerdw powoduje pomiedzy Scianami szczeliny. Poréwnanie, to jest
czescig zapowiadanej publikacji, poz. [101] w spisie literatury rozprawy. Numeryczne
modelowanie wtasciwosci polimeréw w obszarach ograniczonych jest istotnym problemem
naukowym zardwno w aspekcie poznawczym, jak i w Swietle mozliwych zastosowan

w biologii, biotechnologii i wytwarzaniu sensoréw réznych substancji chemicznych oraz pdl
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fizycznych. Zawarto$é rozdziatu 4 rozprawy oraz pozycje cytowane nr nr [60] i [101] rodzi
pewne pytania, ktédre mogga otwierac pole do dalszych badan. Nie jest mianowicie znana rola
rozpuszczalnika, w ktérym zawieszone sg opisywane polimery. Niezbyt jasna jest definicja
temperatury T = 1.0. Nie jest to zapewne zero bezwzgledne, zatem intersujgce bytoby
poznaé¢ co dzieje sie ponizej tej temperatury. Jaki jest zwigzek obszaru zerowej gestosci
polimerédw w poblizu $cianki przyciggajgcej oraz odlegtosci maksiméw z rysunku 4.2, str. 70,
z promieniem bezwtadnosci polimeréw? Czy anizotropia i chiralno$¢ polimeréw wptywaja
jako$ na preferencyjng orientacje petli wzgledem powierzchni $cianek? Zrozumiata jest
zmiana wysokosci maksimum przy skalowaniu osi odlegtosci scianek, ale intersujgca jest
takze bezwzgledna wartos¢ gestosci w poblizu scianki przyciggajacej w zaleznosci od
szerokosci szczeliny. Zapewne na czes$¢ z tych pytan mozna odpowiedzieé¢ na podstawie juz
zgromadzonych danych obliczeniowych. Inne, w tym postawione przez samych autorow

pracy [60], mogg wymagaé nowych symulacji.

Innym podejsciem do problemu polimeréw pierscieniowych miedzy sztywnymi $cianami jest
wykorzystanie techniki grupy renormalizacji do obliczen statystycznych na zasadzie analogii
miedzy magnetykiem z oddziatywaniami Heisenberga (model wektorowy) i modelem
btgdzenia przypadkowego z wytgczong objetoscig. Hamiltonian modelu @* jest podany na
str. 49. W zwyktym zastosowaniu opisuje on uktad z wektorowym parametrem porzadku
@, w ktérym to uktadzie fluktuacje opisywane wyrazem gradientowym prowadzg
w niezerowych temperaturach do renormalizacji wspétczynnikdéw przy drugiej i czwartej
potedze parametru porzadku, odpowiednio M i v , tak, ze w pewnej temperaturze
krytycznej, wspodtczynnik przy drugiej potedze staje sie ujemny. Nastepuje przejscie fazowe
dostanuz $#0 7z a wyktadniki krytyczne okazujg sie byé uniwersalne i ,nieklasyczne”.
W cytowanej pionierskiej pracy [78] P. G. de Gennes wykazat, ze dla modelu bfgdzenia
przypadkowego z wylaczong objetoscia te same wzory mozna wykorzystaé, zastepujgc
réznice miedzy aktualna temperaturg a temperaturg krytyczng odwrotnoscig liczby krokow
btgdzenia. W pracy [106], zamieszczonej takze w rozprawie, analogiczny sposéb zastgpienia,
w istocie sprzezenia wg transformaty Laplace’a, dotyczy potencjatu chemicznego i parametru
powierzchni gaussowskiej Lo. Wktad Autora rozprawy polega na obliczeniach sit wynikajgcych

z niedomiaru matych czgstek pomiedzy duzymi i w zasadzie nieoddziatujagcymi czastkami,
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gdy te duze czastki zblizajg sie do siebie; wtedy nadmiar matych czgstek napiera na duze
z zewnatrz powodujac ich efektywne przycigganie, nazywane sitami deplecyjnymi. Rys. 3.3,
str. 62, wskazuje, ze wprowadzenie objetosci wytgczonej, w stosunku do polimeru
pozbawionego oddziatywan sterycznych monomerdéw, powoduje wzrost sit deplecyjnych.
Autor przedstawia tez jak wzrost liczby przecie¢ w polimerach pierscieniowych obniza sity
entropowe miedzy polimerami i $cianami  (rys. 3.4 str. 63). W dziedzinie metod
analitycznych, wktad Autora pochodzi gtdwnie z pracy [106] i jest wyszczegdlniony, choc nie
zawsze jest jasne, ktére wyniki nalezy przypisa¢c wytgcznie Jemu. Obydwa podejscia
uzasadniajg w opinii recenzenta stwierdzenie, ze zawierajg one oryginalne rozwigzanie
problemu naukowego.

Ad 2.

Rozprawa, zamieszczone w niej przedruki dwéch publikacji, a takze szczegdétowe dodatki
przekonuja, ze Autor wykazuje ogdlng wiedze teoretyczng w dziedzinie modelowania
i symulacji  zjawisk wystepujacych w fizyce polimerdw. Doda¢ nalezy biegtosé
w wykonywaniu i interpretacji wynikdw obliczen numerycznych metodg dynamiki
molekularnej. Znajomos¢ ogdlnych probleméw polimeréw, szczegdlnie w aspekcie
biologicznym, wykazana jest w rozdziale 1, a przeglad koncepcji teoretycznych fizyki
statystycznej polimerédw jest przedmiotem najobszerniejszego rozdziatu 2. Oprécz
zamieszczonych w rozprawie prac [60], {106] i wspomnianej przygotowywanej do publikacji
[101], Kandydat jest wspodtautorem czterech innych artykutdéw zamieszczonych
w miedzynarodowych naukowych czasopismach recenzowanych, dwéch preprintdw oraz
trzech doniesien w czasopismach krajowych. Brat czynny udziat w az 14 konferencjach
naukowych. Dwa z Jego komunikatébw w formie plakatu zostaly nagrodzone przez
miedzynarodowe jury, a w krakowskiej konferencji dla mfodych naukowcéw otrzymat
wyrdznienie. Bardzo cennym doswiadczeniem Autora jest nawigzanie wspotpracy i wspdlne
badania z Instytutem Fizyki Teoretycznej w Lipsku (Niemcy). Wszystkie te dokonania wskazuja
na dojrzatos¢ naukowg Kandydata i jego obeznanie w wielu réinych elementach pracy

badawcze;.
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Uktad rozprawy jest nieco nietypowy, szczegdlnie w rozdziatach 3 i 4, gdzie czytelnik
otrzymuje wyniki zanim zostaje zaznajomiony ze sposobem ich otrzymania, np. na str. 62.
Zabieg ten jest logiczny w zwigzku z tokiem historyczno-tematycznego wywodu metod opisu
polimeréw w rozdziale 2. W ten sposéb praca stanowi pewng catos¢ i mogtaby stuzy¢ jako
kompendium dla mtodszych adeptéw. Niestety redakcja nie jest zbyt staranna, co utrudnia
percepcje zawartosci. Niekiedy brakuje wyjasnienia symboli uzytych w réwnaniach. Tu tylko
kilka przyktadow:

- we wzorze (2.24) nie napisano co to jest Cyo,

- we wzorze (2.31) brakuje definicji potencjatu o,

- we wzorze (2.34) nie wiadomo co oznaczajg symbole nz i nz,

- pod koniec strony 37 w wyrazeniach typu {r*}*/% = In°” brakuje chyba argumentu funkgji In,
- przy opisie wzoru (2.45) nie jest jasne czym rézni sie () - “pole parametru porzadku
opisujace lokalng gestoé¢” od okreélonego wzorem bez numeru €(F) - éredniej gestosci
segmentu,

- przy opisie wielkosci L i Lo ,dtugos¢ polimeru” na str. 51 i 53 przydatoby sie wyjasnienie
dlaczego ta ,,zmienna gaussowska” ma wymiar powierzchni itd.

Oprécz typowych niezrecznosci w rodzaju ,,dwoma” vs ,dwiema”, ,ilos¢” vs ,liczba”,
»funkcja podziatu” vs funkcja rozdziatu” wystepujg tez zdania trudne/niemozliwe do
zrozumienia z powodéw gramatycznych np. str. 53 miedzy wzorem bez
numeru i wzorem (3.10): jaki twor r. meskiego ,moze by¢ odwzorowany na teorie pola” ?
Zgodnie z wymogami ustawy rozprawa opatrzona jest streszczeniem w jezyku angielskim.

Zawiera 116 pozycji pi$miennictwa cytowanego.

Wymienione wyzej niedostatki redakcyjne nie umniejszajg merytorycznej wartosci
zaprezentowanych wynikdw, za$ pytania dotyczace interpretacji tych wynikéw i pozornie
brakujgcych rezultatéw nalezy uznac za propozycje dalszych badan, co takzie jest zaletg
rozprawy. Wobec tego stwierdzam, ze oceniana rozprawa spetnia wymogi ustawy i wnosze
o dopuszczenie p. mgr. inz. Piotra Kuterby do dalszych etapdow postepowania w sprawie

nadania mu stopnia doktora nauk Scistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauki fizyczne.
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