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Recenzja rozprawy doktorskiej pana mgr. Piotra Kuterby zatytulowanej
"Badanie rozcienczonych rozlworow pierdcieniowych polimerdw o réznych
topologiach w ograniczonych przestrzeniach”

Rozprawa doktorska opiera sig na dwoch publikacjach:

1. P. Kuterba, H. Christiansen, Z. Danel, and W. Janke, Molecular dynamics simula-
tions of the monomer density profiles of knotted ring polymer chains confined in a
slit of two parallel walls with one attractive and another repulsive surface, J. Phys.
Conf. Ser. 2436, 012031 (2023).

9. J. Halun, P. Karbowniczek, P. Kuterba, and Z. Danel, Investigation of Ring and
Star Polymers in Confined Geometries: Theory and Simulations, Entropy 23, 242
(2023).

Pan Kuterba jest wspotautorem czterech innych prac naukowych powigzanych z tematyka
doktoratu opublikowanych w European Physical Journal, Condensed Matter Physics, Jo-
urnal of Physics oraz Applied Surface Science, oraz trzech dotyczacych innych zagadnien,
ktére ukazaly si¢ w Przegladzie Elektrotechnicznym (2) i Database: the journal of biolo-
gical databases and curation.

Pierwszy rozdzial rozprawy zawicra wstep i motywacje. Po ogoélnym wprowadzeniu Autor
koncentruje si¢ gltoéwnie na roli polimerdow w procesach biologicznych. Rozdzial zawiera
duzo cickawych informacji, ale nic jest wprost powigzany z pozostala czedcig rozprawy.

W drugim rozdziale zostaly przypomniane klasyczne modele polimeréw oraz podstawowe
pojecia. Praywolano zwigzek modeli polimerowych z modelami wektorowymi oraz wyni-
kajaca. z tego zwigzku analogi¢ pomigdzy krytycznymi wlagnosciami modeli polimeréw i
modeli wektorowych. Scista analogia pojawia sig w granicy n — 0, w ktorej sume staty-
styczna modelu O(n) mozna przedstawié¢ jako sume statystyczng modelu samounikajgcych
éciezek losowych (self-avoiding random walk).

W rozdziale 3 zastosowano teorio-polowy model Romeisa-Usatenko do opisu tanicucha .
polimerowego w roztworze w przestrzeni ograniczonej przez dwie réwnolegle Sciany, dla
ktorych wprowadzono warunki brzegowe Dirchleta, Neumanna oraz mieszane. Uzywa-
jac przyblizenia jednopgtlowego obliczono sity deplecyjne dla polimeréw piergcieniowych.
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Niestety brakuje uzasadnienia, dlaczego teoria pola z Hamiltonianem (3.2) prowadzi do
modelu polimeréw. Czy mozna za pomocg rachunkéw teorio-polowych wyselekcjonowac
wklady pochodzgce od polimeréw o réznej diugodei, tworzace r6zne rodzaje weziow?

W rozdziale 4 zastosowano metode dynamiki-molekuralnej do symulacji polimeréow w
roztworze w przestrzeni ograniczonej przez dwie réwnolegle Sciany. Jak poprzednio, roz-
patrzono rézne warunki brzegowe. Symulacje wykonano dla polimeréw pierscieniowych
tworzgcych rézne wezly, Wyznaczono profile gestodei polimerdw jako funkeje odleglosci
od $cian w zaleznosci od temperatury, odlegltodci migdzy Scianami i rodzaju splatania.

Rozdzial 5 zawiera podsumowanie.

Slaba strong rozprawy jest strona edycyjna. Tekst zawiera liczne literéwki i niestety row-
niez niescislogci i bledy we wzorach. Pomijam literéwki, ale z obowigzku recenzenta muszg
wskaza¢ bledy i niescisloscei.

e Przy omawianiu zwigzku modelu laricucha z btadzeniem losowym zabraklo ostrozno-
Sci przy wyliczaniu gestoéei prawdopodobieiistwa P(a,t) w granicy ciaglej. Opréocz
zwigzkéw @ = mAz oraz t = AAL uzytych w wyprowadzeniu, nalezalo réwniez
uwzglednié fakt, ze gestodé prawdopodobienstwa P(x,t), wylicza si¢ z prawdopo-
dobieiistwa P(m, @) dzielac je przez element objgtosei: P(x,t) = P(m,#)/(2A).
Gdyby to zrobiono, zniknelyby bledne zaleznosci od Aw i At we wzorach na stronie
26 i 27. W modelu tréjwymiarowym pojawia si¢ rownicz mala niedcistosé. Autor
wprowadza trzy rézne parametry n,, n, i n; po prawej stronie rownania (w oslat-
nim wzorze na stronie 27), podezas gdy kazdy z tych parametréw oznacza ten sam
dyskretny czas 7, ktéry jest argumentem funkeji P(7,7) po lewej stronie tego row-
nania.

o Wzbr (2.14) to wzér na (R%)o, a nie jak podano na (12%)q,;.

o 7 lewej strony wzoréw (2.24) i (2.26) podane sg czasy t i l', a z prawej tylko .
W poprawnej wersji prawe strony tych wzoréw powinny zaleze¢ od réznicy czasow
t—t'. We wzorze (2.26) na §rednie kwadratowe przemieszezenie napisano (r(2)-7(t'))?
zamiast (r(t) —r(t'))?, a we wzorze (2.29) w trzeciej linijee napisano 2Ry — Ry
zamiast Ry — Ry_1.

o Autor napisal, ze podstawiajgc wyrazenie (2.37) do (2.38) olrzymuje si¢ (2.39). Nie
jest jasne co Autor miat na myéli, bo oba wzory (2.37) i (2.39) to wzory na S(n,7),
a wzér (2.38) w przedstawionej formie niczego nie wnosi do obliczen. Ciezko w tym
wyprowadzeniu doszukaé si¢ logiki i zwigzkow przyczynowo-skutkowych. Podobnie,
nie wiadomo co Autor mial na mysli piszgc, ze wyrazenice (2.40) mozna zapisaé w
postaci wzoru (2.41).

o We wzorze na rozklad Boltzmanna (wzér bez numeru po wzorze (2.42)) brakuje
normalizacji.



o W ostatnim wzorze na stronic 38 (wzér bez numeru) po prawe]j stronie réwnania
wystepuje N, ktore nie wystepuje po lewe;.

o W drugicj linii réwnania (2.53) powinien by¢ znak "+"przed wyrazem liniowym
w I(;;. Wyraz kwadratowy zostal niepoprawnie wypisany. Wyrazenie pod sumg w
tym wyrazie powinno mieé posta¢ SiaS;jaSigSis. Po wysumowaniu po « i B suma
daje n. Poza tym, zgodnie z przyjets wezesniej konwencjg w rownaniu (2.48), nie
powinno zaznaczaé si¢ strzalek nad wektorem, gdy w jawny spos6b podaje si¢ jego
wspolrzedne; zatem strzatki nad S w réwnaniu (2.53) sg zbgdne. Podobnie we wzorze
(2.61).

o Nie jest jasne dlaczego wektor Sy, we wzorze (2.65) ma dwa indeksy. Parametr z
wystepujacy w tym wzorze nie zostal zdefiniowany.

o Nie jest jasne dlaczego £2(0) znikneto we wzorze (2.68) w ostatnim kroku przeksztal-
cenia.

o Paramebry ¢, @y, ¢ we wzorze (A.2) na krzywe Lissajous powinny byé w nawiasach,
jako argumenty funkeji, bo to sg standardowe przesunigcia fazowe.

e Brakuje wspoélezynnika przy At?/3! w rozwinicciu we wzorze (C.1). Niejasne jest
znaczenie parametru m w Dodatku C. Wzory w tym dodatku nie sg konsystetne.
W szczegdlnosei, wzor (C.10) nie zgadza sie ze wzorem (C.1)

o Kolejnym mankamentem jest brak ujednoliconego sposobu wypisywania Zrodel w
bibliografii. Dla przyktadu: inicjaty imion autoréw znajdujg sig najezesciej za na-
zwiskiem, ale czasami przed; rok publikacji czasami podany jest w nawiasie, czasami
bez nawiasu, czasami na koiicu, a czasami w §rodku danej pozycji. Pozycje koriczg,
sie kropkg, czasami przecinkiem, a czasami niczym. Numery zeszytdw sg czasami
wyttuszczone, a czasami nie. Ogélnie rzecz biorge na liscie panuje balagan.

Dalej, jesli chodzi o strong edycyjng, nie do korica jest dla mnie jasne dlaczego Autor

zdecydowal si¢ ponumerowaé tylko czesé wzorow. Wedlug jakiego klucza wybieral
te wzory, ktérym nadaé numer, a ktérym nie.

Jesli chodzi o merytoryczna strong pracy, najbardziej wartoSciowy material znajduje sie
w rozdziale 4, ktory zawiera oryginalne i ciekawe wyniki. Rozdzial powstal na podstawie
artylulu napisanego przez doktoranta we wspolpracy z promotorem i dwoma wspolpra-
cownikami z Uniwersytetu w Lipsku. Pan Kuterba jest pierwszym autorem, mozna wige
przypuszezaé, ze mial decydujgcy udzial w jego powstaniu. Szkoda, jednak, Ze nie dolg-
czono tej informacji do dokumentacji rozprawy.

Whnosze o dopuszezenie pana Piotra I{uterby do dalszych etapéw przewodu doktorskiego.
Jednoczesnie kicruje do doktoranta nastgpujace pytania:




o W artykule: S.F. Edwards, "The statistical mechanics of polymers with excluded
volume", Proc. Phys. Soc. 85(4), 613 (1965), autor operuje pojgciami zwigzanymi
z procesami Markowa, réwnaniami typu Fokkera-Plancka i metoda samouzgodnio-
nego pola, a nie teoria pola. Natomiast w pracy doktorskiej doktorant rozpoczyna
prezentacje modelu Edwardsa od zdefiniowania modelu teorio-polowego z Hamilto-
nianem (2.45). Jaki jest zwigzek tej teorii pola z oryginalnym podejéciem Edwardsa?
Jakg role ogrywa logarytm w Hamiltonianie (2.45)7

o Prosze szczegblowo wyjasnié zwigzek pomigdzy teoria pola (3.2) a modelem polime-
row.

o Jaki jest wplyw efeltéw skonczonych rozmiaréw na wyniki otrzymane za pomocg
dynamiki molekularne;j?
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