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Recenzja rozprawy doktorskiej, ktora przedstawit Pan mgr Dung Nguyen Trong i zatytutowat
po polsku Symulacje numeryczne wlasciwosci strukturalnych, mechanicznych i magne-
tycznych niektorych nanoukladow,
po angielsku Numerical Simulations on structural, mechanical and magnetic properties
of some Nano systems,

a ktérg zaakceptowat jej Promotor, Pan Prof. UZ dr hab. Van Cao Long

Napisana po angielsku rozprawa, ktora przedstawil Pan mgr Dung Nguyen Trong
dotyczy symulacji komputerowych kilku bardzo uproszczonych, cho¢ nietrywialnych modeli
fizycznych dwu- i trojwymiarowych. Praca liczy 181 stron. Po stronie tytulowej znajdujemy
stron¢ z podzigkowaniami. Sg one warte osobnego komentarza, ale o tym pdzniej. Dalej
nastepuja:

o dwustronicowy spis tresci (bez numerdw stron w wersji wydrukowanej!) 1 pusta strona
zatytutowana ,,References”,
pieciostronicowy spis rysunkow — jest ich razem 60,
jedna strona ze spisem tabel — jest ich razem 22,
preambuta na trzech stronach,
cztery rozdzialy — od strony pig¢tnastej do strony numer 157,
jednostronicowy spis prac wchodzacych w sktad rozprawy — jest ich 9,
dwustronicowy spis innych prac Doktoranta — jest ich 12 i nie jest jasne, czy sa to
wszystkie prace autora rozprawy,
o ana koncu odno$niki (str.161-181) — nie wigcej niz 249, cho¢ ostatni ma numer 252.

O O O O O O

Zanim przejde do omowienia samej pracy chcialbym wspomnie¢ o kilku sprawach,
ktére mnie bardzo niemile zaskoczyly. Po pierwsze, tekst jest tak trudno zrozumie¢, ze jego
czytanie zajmuje wprost niewiarygodng ilo$¢ czasu. Odnosze wrazenie, ze — poza nielicznymi
fragmentami — jezyk pracy nie zostat przez nikogo sprawdzony. Po drugie, musz¢ podkresli¢,
Ze praca jest napisana bardzo niedbale. W wielu miejscach brakuje spacji, przecinki sg wstawia-
ne niezgodnie z regutami, a w b. wielu wzorach sg btedy. Po trzecie, odnos$niki zostaty przygo-
towane bardzo niestarannie. Mamy, mi¢dzy innymi, do czynienia z r6znymi stylami cytatow.
Nie unikni¢to tez ich powtdrzen, czego przyktadem sg odnosniki [238] 1 [247]. Co niezwykle,
w pracy znalez¢ mozna nawet odnos$niki ,,puste” — przyktadem sa odnosniki [158] 1 [159]. Stad
wlasnie wynika, ze numer ostatniego odno$nika jest wigkszy niz liczba rzeczywiscie zacyto-
wanych prac. Autor nie sprawdzit takze poprawno$ci pisowni nazwisk — juz w pierwszym
odnos$niku zamiast laureata nagrody Nobla, Roberta A. Millikana, wymieniony jest jaki§ R. A.
Milikian. Po czwarte, rysunki i tabele sg czgsto nieczytelne, a ich opisy nie sa wyczerpujace.
Po piate, w pracy nie znalaztem spisu oznaczen. Po szoste, nie znalaztem tez zyciorysu nauko-
wego lub spisu wystapien konferencyjnych Autora, co jest istotne dla oceny dorobku.

Jesli chodzi o mite zaskoczenie, to z zatagczonego w pracy doktorskiej spisu publikacji
wynika, ze Doktorant jest wspotautorem przynajmniej 21 prac opublikowanych w okresie
ostatnich czterech lat w czasopismach z tzw. Listy Filadelfijskiej. Jest to wynik imponujacy!
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Cel, metody, zakres i uklad rozprawy doktorskiej naszkicowano w preambule. Celem
pracy jest poznanie mikrostruktury, wlasciwosci mechanicznych i magnetycznych niektérych
nanouktadéw metodami symulacji komputerowych, a mianowicie:

» zbadanie wlasciwos$ci mikrostrukturalnych, przemian fazowych i krystalizacji miedzi Cu,
stopow typu NiAu, CuAu, FeNiCo , nanoczastek CuNi oraz tlenkow typu SiO>
1 Fey0s3,

» zbadanie wlasciwo$ci mechanicznych cienkich warstw epoksydowych i wlasciwosci
magnetycznych cienkich warstw Fe;Os.

Cho¢ nie sg to cele, ktore moga ,,porazi¢” czytelnika swojg oryginalnoscig lub znaczeniem, to

— moim zdaniem — ich wlasciwa realizacja powinna wystarczy¢ do uzyskania stopnia doktora.

Na wspomniane wyzej ,,metody symulacyjne” — zdaniem Doktoranta — sktada¢ si¢ maja:

» symulacje za pomoca modeli fizycznych o takich samych cechach jak odpowiadajacy im
rzeczywisty materiat,

» Dbadania cech mikrostrukturalnych metodg dynamiki molekularnej (MD) — analizowane sg
tutaj: radialna funkcja rozktadu, energia, rozmiary uktadu, liczba koordynacyjna (dla
materiatow tlenkowych) 1 sgsiedztwo (w celu okreslenia liczby jednostek strukturalnych w
materiatach metalicznych, materiatach nanoczasteczkowych i materiatach stopowych),

» Dbadanie wlasciwosci mechanicznych (odksztatcenia i napr¢zenia) cienkiej warstwy
epoksydowej 1 wlasciwosci magnetycznych (wypada tu wytknaé, ze Doktorant pisze o
»magnetic properties such as entropy”) oraz temperatury Néela przejscia fazowego w
cienkiej warstwie Fe2O3; za pomoca metody Monte Carlo, cho¢ Doktorant pisze o ,,Mote
Carlo method” (str.13).

Musze tutaj podkresli¢, Ze nie jest dla mnie jasne, czy dla ktérejkolwiek metody stosowanej w

pracy program symulacyjny zostat napisany przez Doktoranta samodzielnie lub prawie

samodzielnie. Mam wrazenie, ze Doktorant korzystat wylacznie z gotowego oprogramowania

1 jego praca sprowadzata si¢ gtownie do opracowywania rezultatow tak przeprowadzonych

symulacji.

Doktorant pisze tez o:

» porownywaniu wynikdw modeli z wczes$niejszymi eksperymentami i wynikami symulacji,
aby potwierdzi¢, ze wyniki sg odpowiednie — domyslam sig¢, ze chodzi o ich poprawnos¢,

a jako swoje podejscie w procesie badawczym Doktorant proponuje:

» rozsadne wykorzystanie rzeczywistych  wynikow  eksperymentéw, symulacji
opublikowanych wczes$niej przez innych autorow w celu optymalizacji modelu oraz
analizy i oceny wynikow.

Doktorant wspomina rowniez znaczenie naukowe swojej pracy, ktora:

» ma by¢é pracg pot-empiryczng dotyczaca technologii wytwarzania materiatow
kompozytowych umozliwiajacych poglebiong analize wlasciwo$ci materialow i
mozliwosci ich zastosowania.

Doktorant pisze takze (cho¢ - ze wzgledu na bardzo nieprecyzyjny lub niepoprawny jezyk -

bardzo trudno ,,si¢ tego doczytac”), ze:

» praca ma zarowno warto§¢ z punktu widzenia badan podstawowych, jak i wartos¢
implementacyjng — mozliwos$¢ zastosowania wynikéw w praktyce,

» tematyka badawcza w tej pracy dotyczy zastosowania nanokompozytow magnetycznych
w urzadzeniach chlodniczych 1 zastosowaniach biomedycznych,

» a wyniki badan ujawniajg istotny wplyw rozmiaru uktadu na temperatur¢ przejscia
fazowego Néela.

Jesli chodzi o ukfad rozprawy doktorskiej, to — jak wspomnialem wczes$niej — jest ona
podzielona na 4 rozdziaty:
- rozdzial I przedstawia symulacje numeryczne jako nowy kierunek we wspodtczesnej nauce,



- rozdzial II dotyczy badanych struktur trojwymiarowych,

- rozdziat III dotyczy badanych dwuwymiarowych nanostruktur — cienkich warstw lub b.
cienkich warstw (filmow),

- rozdziat IV zawiera wnioski koncowe i sugestie dalszych badan.

Na zakonczenie Doktorant wymienia 9 prac stanowigcych podstawe recenzowanej rozprawy
doktorskiej, w ktorych jego wktad jest niezaprzeczalnie wiodacy, a ktore opublikowano w
czasopismach o zasiegu migdzynarodowym o do$¢ wysokim IF. Prezentuje tez zestawienie 12
innych prac, w przynajmniej czgsci ktorych — jak mozna sprawdzi¢ — wktad Doktoranta jest
réwniez istotny.

Przejde teraz do zwieztego omowienia zawartos$ci poszczegolnych rozdziatow, a przy
okazji bede wskazywatl (w sposob b. skrétowy) rozne niedoskonatosci pracy. Swoje uwagi,
pytania i komentarze bede¢ zaznaczat symbolem e na poczatku linii. Dla szczeg6lnie waznych
spraw symbol ten bedzie miat kolor czerwony e .

Rozdziat pierwszy stanowi wstep do tematyki rozprawy. Wida¢ w nim wyraznie, ze
Doktorant uwaza symulacje komputerowe za nowy kierunek we wspotczesnej nauce i tak je
opisuje. Musze tu zauwazy¢, ze podobny punkt widzenia popularny byt w Polsce ponad 30 lat
temu, kiedy powstawaty u nas centra superkomputerowe. (Na marginesie dodam, ze w krajach
Europy Zachodniej i USA taki punkt widzenia byt popularny okoto dekade lub pottorej dekady
wczesniej.) Od tamtych czaséw powszechnie uwaza si¢ u nas, ze symulacje komputerowe
stanowig trzeci, oprocz do§wiadczenia i teorii, sposob badania otaczajgcego nas §wiata, co dla
Doktoranta wydawato si¢ prawdopodobnie czym$ nieoczywistym. Doktorant szkicuje w tym
rozdziale stosowane przez siebie w publikacjach metody obliczeniowe: ab initio, dynamike
molekularng (MD) i metod¢ Monte Carlo (MC). Prébuje tez, cho¢ — moim zdaniem — niezbyt
skutecznie, naszkicowa¢ niektore pojecia i techniki, jakie stosuje w pracy. W szczego6lnosci
szkicuje metodg¢ Verleta i metode predictor-corrector rozwigzywania rOwnan ruchu, wspomina
o sposobach charakteryzacji struktur lokalnych, szkicuje radialng funkcje¢ dystrybucyjna, Pisze
tez o temperaturze, ci$nieniu, rOwnowadze, temperaturze Néela, potencjale Lennarda-Jonesa
(L)), polach sitowych, warunkach brzegowych, lokalizacji przej$¢ fazowych, krystalizacji itd.
Niestety, dla niezorientowanego w dziedzinie czytelnika, wspominane w tym rozdziale pojecia
pozostajg rownie (nie)zrozumiate zarowno przed i po jego przeczytaniu. Zmuszony jestem tez
zauwazy¢, ze nie jest dla mnie oczywiste, czy jest to tylko wina fatalnego jezyka pracy! Autor
rozprawy doktorskiej nawigzuje takze do prac Millikana, Landaua i Feynmanna, ale nawigzania
te, w kontekscie dos¢ elementarnych modeli badanych przez Doktoranta, sa dla mnie zupetnie
niezrozumiale. Zaakcentowac tu muszg, ze w przypadku MC Doktorant nie wie, ze

e warunek rownowagi mikroskopowej (rownanie 1.9 na stronie 23) nie jest warunkiem
koniecznym, lecz warunkiem dostatecznym jej dziatania! Stawia to pod znakiem zapytania
zrozumienie tej metody przez Doktoranta.

Wiele rownan jest niepoprawnych — tylko niektore przyktady, to:

e 1.10 (nie jest to prawda),

o 1.35 (,,specific heat capacity C” to ciepto wlasciwe na jednostk¢ masy, ale we wzorze tym
brak masy),

e 1.48 (jest prawda tylko przy pewnych zalozeniach na temat oddziatywan),

e 1.49 (drugi czton rozwinigcia to predkos¢, a nie potozenie),

e 1.95 (implikuje, ze S(k)=1).

Wiele formut jest niejasnych — tylko niektore przyktady, to:

e 1.5 (o co tuchodzi?),
e 1.12 (o co tu chodzi?),



1.31 (o co tu chodzi?),

1.33 (nie podano, co oznacza H i co to jest za uktad z takimi warto$ciami energii),
1.45 (dlaczego p=0.347?),

1.47 (czym jest ,,strain stress™?).

Niepoprawne lub niezrozumiate sg tez niektore stwierdzenia, rysunki lub schematy blokowe
stosowanych metod. W szczegolnosci:

e niejasne sg relacje miedzy metodami na rys. 1.1,

e bledny jest algorytm Metropolisa na rys.1.3,

e nie wiadomo po co jest rys.1.5,

e wtabeli 1.2 zamiast ,,atomic number” powinno by¢ ,.,number of atoms”,

e rysunki 1.11, 1.13, 1.19 sg niezrozumiale,

e a wyjasnienia dotyczace rys.1.17 stawiaja pod znakiem zapytania rozumienie przez
Doktoranta metod charakteryzowania mikrostruktur (,,microstructural units”) w badanych
uktadach.

e Podobne watpliwo$ci mozna mie¢ do rysunku 1.18 i dyskusji tamze.

e Schemat blokowy MD w Tabeli 1.4 nie jest poprawny.

¢ Gdyby nie fakt, ze mamy do czynienia z rozprawg doktorska, to wigcej niz ... zabawne
byloby zdanie (str.33) ,,One must be very careful when analyzing the results, often
mistakenly thinking that an important phenomenon has been discovered, but in fact, it is
only for calculation error.”

e W algorytmie Verleta nie wystepuje “Leaf-frog” (str.35), lecz “leapfrog”.

e Jest dla mnie zupehie niezrozumiate, po co Doktorant probuje opisa¢ metody ,,predictor-
corrector” skoro nie pisze o tym, co jest dla takich metod kluczowe (str. 36).

e Szkoda, ze Doktorant nie podat, dla jakiej wartosci odlegtosci potencjal LJ ma minimum.

e Nie jest prawda (str.39, linia 2 pod wzorami 1.65), ze ,,i is atomic density”.

e Zdecydowanie niezrozumiale i niepowaznie brzmi fragment tekstu (str.41) ,,Boundary
conditioning is a simulation technique used to induce periodic repeatability in the surface
layer to give the microstructure of a material periodicity, and is used to suppress surface
effects (e.g., surface effects). size effect, surface effect) caused. So the question arises why
nanomaterials have to eliminate surface effects or size effects, but what about bulk
materials?.”.

e Szokujaco brzmig pierwsze zdania w paragrafach dotyczacych cis$nienia i ukladéw
termodynamicznych na str.45.

e Jest b. wiele literowek: ,,materail”, ,differentce”, ,,metan material Cu”, ,,0xit materials”,
,»With mass mi and momentum pi”, ... .

Sa tez w pracy miejsca, ktore trudno okresli¢ inaczej jak, po prostu ... stodkie.
Przyktadami sg rysunki 1.8 1 1.9, na ktoérych widzimy, odpowiednio, jeden pusty sze$cian i
osiem pustych sze$cianikow. Kiedy czytatem to po raz pierwszy, to (znajac poczucie humoru
Promotora pracy) zastanawiatem sie, czy to wszystko na pewno jest ... na serio.

Rozdziat drugi dotyczy modeli uktadéw tréojwymiarowych (3D). Umieszczenie takich
modeli przed modelami dwuwymiarowymi (2D), ktore zdecydowanie tatwiej obrazowac i
ktorym poswigcono rozdziat nastepny (trzeci), moze si¢ wydac¢ troche zaskakujace, ale
czytelnika, ktory przebrnat juz przez rozdzial pierwszy recenzowanej pracy, trudno
czymkolwiek zaskoczy¢. Na marginesie pozwolg sobie tu zauwazy¢, ze poniewaz znam szerokg
wiedz¢ Promotora recenzowanej pracy, w pierwszej chwili przyszto mi do glowy, iz dyskusja
uktadoéw 2D jest poprzedzona dyskusja uktadow 3D z tego powodu, ze Autor rozprawy zdaje
sobie sprawe¢ z komplikacji wynikajacych z (braku) dalekozasiggowego porzadku w uktadach



2D, co wigze si¢ z fundamentalnymi pracami, ktdrych autorami byli Berezinskii, Kosterlitz,
Thoules, Nelson, Halperin, Young 1 inni. Cho¢ $wiadczyloby to bardzo dobrze o rozlegtosci
wiedzy Doktoranta, to w recenzowanej pracy doktorskiej nie znalaztem, niestety, Zadnych
informacji na rzecz potwierdzenia takiego przypuszczenia. Rozdzial ten zaczyna si¢ od uwag
ogoblnych na temat badanych w nim za pomocag MD metali (Cu), stopéw (NiAu, CuAu, FeNiCo)
1 tlenkow (SiO2 1 Fe2O3). Wspomniane badania dotycza materialdow w formie objetosciowe;j
(bulk). Jednak Doktorant badatl tez materialy w formie nanoczastek (CuNi). Do
charakteryzowania badanych struktur Doktorant uzywal glownie radialnej funkc;ji
dystrybucyjnej. Wspomina takze o analizie struktur lokalnych w poszukiwaniu lokalnych
struktur kubicznych powierzchniowo centrowanych (FCC), heksagonalnych (HCP),
przestrzennie centrowanych (BCC) i ,,amorficznych” (AMOR). Wypada mi tu zauwazy¢, ze w
pracy nie znalaztem (w postaci jawnej) informacji o tym w jaki sposob te lokalne struktury
wyznaczano. Doktorant badat tez dtugosci ,,wigzan” i katy pomi¢dzy nimi. Badat tez energie i
jej zalezno$¢ temperaturowa dla symulowanych uktadéw, a na podstawie tych zaleznosci
temperaturowych probowat lokalizowaé temperatury topnienia i zeszklenia tych uktadow.
Doktorant badat rowniez wptyw ci$nienia na symulowane modele. Nalezy doda¢, ze w tlenkach
SiO; i FexOs badane byly liczby jednostek strukturalnych, odpowiednio, SiOs4, SiOs i SiOg
oraz FeOs, FeOs i1 FeOg , a takze (i) zalezno$¢ ich liczby, (ii) dlugosci wigzan oraz (iii) katow
mig¢dzy wigzaniami w symulowanych uktadach od temperatury i ci$nienia. Badania te majg — moim
zdaniem — charakter podobny do dawnych badan prowadzonych w botanice. Wniosek ten
wyciggam z faktu, Ze nie znalazlem w pracy ani glebszego wyjasnienia celu tych badan, ani
interpretacji otrzymanych wynikow.

Uwagi do rozdzialu drugiego mam nastepujace:

Co doktorant chcial przekaza¢ czytelnikowi piszac na str. 67: “When the structure of the
material changes from metal, alloy, or oxide materials to nanomaterials, their
microstructural properties are almost unchanged, but their properties have a big change,
for example the shape from a cube to a sphere.” ?

e  Doktorant pisze (str.68) “the oxide material is made of 01 Si metal element”, cho¢ krzem jest
potmetalem (“metalloid”). Mozna tu, przy okazji, zapyta¢ o to, co Doktorant mial na mysli
piszac zdanie: “Three-dimensional (3D) structural materials have the form of a cube, called
metal materials if they contains 01 metal such as Cu, whereas alloy materials are materials
made of 02 or more metals such as NiAu, CuAu, FeNiCo, the oxide material is made of 01 Si
metal element (or 01 Fe metal component) with 01 O component for creating SiO2 and Fe2O3
oxide materials, and nanomaterials are made up of 02 metals as CuNi.”

e (Czy Doktorant moze wyjasni¢ dlaczego na rys.2.2 widzimy, ze tylko 183 atomy Cu maja
otoczenie FCC w uktadzie 2916 atomow tejze miedzi symulowanych w temperaturze
300K? Przeciez: (i) miedz topnieje w temperaturze ponad 1000K, (ii) struktura
krystalograficzna miedzi to FCC, a (iii) symulacje prowadzono w pudle kubicznym
odpowiadajagcym 9x9x9 komorkom elementarnym struktury FCC! Jakie byly warunki
poczatkowe w symulacjach? Jak przebiegala analiza dochodzenia do stanu rownowagi?
Czy otrzymany ,,wynik” nie zastanowit Doktoranta ?

e Dlaczego na rys.2.3a na osi poziomej jest odwrotnos¢ pierwiastka trzeciego stopnia z
liczby czastek, a nie tenze pierwiastek? Przeciez liczba czastek jest proporcjonalna do
objetosci, a ta ostatnia jest proporcjonalna do trzeciej potegi rozmiaréow liniowych uktadu!

e Bledne sg niektére asymptotyki, migdzy innymi w zdaniu ponizszym (str.76) nie powinno

by¢ minusow w wyktadnikach.
relationship between size, total energy, and N. These relation follows the respective ratios 1 ~

N~'", Ei~ N''. When the temperature is increased, the glass temperature T,= 652 K appears,

e Na stronie 86 czytamy “Nanomaterials are spherical materials.” — czyzby?!



e Jak Doktorant interpretuje rys.2.7b ?

e Jakajest roznica migdzy Tm 1 Tg?

e Jesli chodzi o rys.2.9b, to jego interpretacje dotyczaca lokalizacji przej$cia fazowego,
opartg na analizie pi¢ciu (!) punktow, mozna uzna¢ za wigcej niz ... $miatg. Na marginesie
dodam, Ze nie jest to jedyny bardzo ,,$miaty” wykres zaleznosci energii od temperatury w
tej pracy.

e Nawiazujac do rys.2.13, czego mozna spodziewaé si¢ przy wiekszych glebokosciach? A
czego przy wigkszych cisnieniach, jesli temperatura nie bedzie rosta?

e Na str.96 czytamy ,,The temperature of liquefied gas i negative such as helium 4.22 K (-
268.780C), nitrogen 70 K (-203 0C), argon 83.8058 K (-189.1942 0C), oxygen 90K (-183
0C), carbon 194.5 K ( -78.5 0C).”. DomyS$lam si¢, ze w zdaniu brakuje “s” po “i” oraz
“dioxide” po “carbon”.

e W drugiej czgsci tabeli 2.9 (str.110) podano, ze kat O-Si-O jest réwny 105 stopni dla
wszystkich badanych jednostek strukturalnych typu SiO. (gdzie x=4,5,6) i dla wszystkich
podanych cisnien. Jest to wynik na tyle zdumiewajacy, ze sktania do pytania, czy Doktorant
si¢ nad nim zastanowit. Na marginesie zapytam, czy Doktorant wie ile wynosi kat W-SM-
W w czworoscianie foremnym, gdzie W to wierzchotek, a SM to §rodek masy tej bryty?

e Tabela 2.12 nie jest dobrze opisana.

e Nawykresach pokazano wiele wynikéw, ktorych wigkszos$¢ uzyskano w dos¢ elementarny
sposob, ale nie przedstawiono interpretacji tych wynikow.

e Poniewaz okreslenie ,,crystalline” kojarzy si¢ z uporzadkowaniem (periodycznym lub
kwaziperiodycznym), wigc domyslam sig¢, Ze (na str.122) zamiast ... transition from liquid
to crystalline (amorphous) state ...” Doktorant chciat napisa¢ “... transition from liquid to
solid (amorphous) state ...”. Czy tak jest?

e Ostatnie zdanie rozdziatu drugiego (str.123), mowigc najdelikatniej, nie jest zaskakujgce.

Rozdziat trzeci dotyczy badan uktadow dwuwymiarowych. W niezbyt klarownym
wprowadzeniu (patrz poczatkowe uwagi do rozdziatu trzeciego — ponizej) do problematyki
cienkich warstw (bton) Doktorant wspomina zaréwno szereg prac z dziedziny jak i otrzymany
od prof. Mirostawa Dudka program obliczeniowy, ktory wykorzystywat w swoich badaniach
opisanych w tym rozdziale.

Pierwsza czg$¢ rozdzialu dotyczy wiasciwosci mechanicznych cienkich warstw
epoksydowych. Z przedstawionego na stronach 129-139 opisu 1 dyskusji przeprowadzonych
symulacji wynika, ze warstwy te modelowano za pomocg dwoch rodzajow sieci — trojkatnej 1
kwadratowej, ktore zawieraty odpowiednio 90 1 100 weztow. Nie stosowano periodycznych
warunkéw brzegowych, a deformacje byty spowodowane przylozonymi do przeciwleglych
krawedzi prostokatnych ,,probek odpowiednich sit. Wzor 3.1 definiuje oddziatywania w obu
modelowych sieciach, ktore byly harmoniczne. Oznacza to, ze sily liniowo zaleza od
odlegtosci. W tym kontekscie jest zupetnie niezrozumiate (!) skad bierze si¢ nieliniowos$¢ w
przedstawionej na rys.3.2d zalezno$ci napr¢zenia od odksztalcenia. To samo pytanie dotyczy
rys.3.4b. Badano tez zaleznos$ci wlasnosci mechanicznych od rozmiaru (liczby weztow) w
probee. Prezentowane na rys.3.4 wyniki sugeruja, ze przeprowadzone symulacje wykazuja
bardzo silng zalezno$¢ od rozmiaru probki. Wyniki te wymagaja ponownej bardzo staranne;j
analizy, bo jesli otrzymane zaleznosci sg poprawne, to symulowane probki sa zbyt mate, zeby
pozwoli¢ na wyznaczenie wtasnosci uktadow rzeczywistych.

Druga czg$¢ rozdzialu trzeciego dotyczy wlasciwosci magnetycznych b. cienkich
warstw (filmow) zawierajagcych Fe>Os. Doktorant pisze (str.139, linie 3 i 2 od konca), ze filmy
takie majg zdolno$¢ zwigkszania odksztalcen mechanicznych. Pisze tez, ze swoje symulacje
MC koncentruje na badaniach roli takich czynnikéw jak rozmiar cienkiej warstwy, kierunek i



natezenie pola magnetycznego, a takze temperatura Néela. Rozwazane uktady sa symulowane
przy uzyciu planarnego modelu rotujacych kwadratow, w ktorych §rodkach umieszczono spiny
imitujace (magnetyczne) nanoczastki Fe>Os . Definicja tego modelu jest, mowigc b. oglednie,
mato precyzyjna i model moze by¢ trudny do zrozumienia dla czytelnika, ktéry nie zna
odnos$nika [247]. Doktorant powinien uwaznie przeczyta¢ przygotowany przez siebie tekst
dotyczacy zarowno definicji modelu, jak 1 lokalizacji przej$s¢ fazowych, oraz zrozumiate
przedstawi¢ prezentowane na stronach 139-153 zagadnienia — lacznie z prezentacja
wyprowadzen odpowiednich wzorow, szczegolnie jesli chodzi o warunki dotyczace lokalizacji
przejs$¢ fazowych pokazanych na rysunkach 3.7, 3.8, 3.9, 3.10, 3.11 — podczas dalszych etapow
postepowania doktorskiego, jesli do nich dojdzie.

Uwagi do rozdziatu trzeciego mam nastepujace:

e (Co Doktorant miat na mysli piszac (str.124) ,Xia et al. [194] have successfully
demonstrated that the RVE method satisfies the periodic conditions for any force acting on
the shaft.” ?

e (o oznacza AHP (str.124) ?

e (Co Doktorant mial na mysli piszac (str.125) ,,Meanwhile, there are other scientists who
believe that good dispersion will improve the mechanical strength of polymer
nanocomposites [198].” ?

e (o Doktorant miat na mysli piszac (str.127) ,,On the other hand, Truong et al. [226] also
determined successfully determined the Néel phase transition temperature of Fe;Os ... 7 ?
W odnos$niku [226] nie tylko nie ma takiego autora, ale dotyczy on innego materiatu —
CuFexOs4 .

e Symulacje mechanicznych wiasciwosci warstw epoksydowych nie sg dobrze opisane. W
szczegb6lnosci nie jest jasne, co oznacza ,,MC step”. (Czy to jest ruch wszystkich
elementéw uktadu, czyli ,,cykl”, czy tylko jednego, czyli ,krok”.) Konieczne jest
przygotowanie przez Doktoranta schematu blokowego symulacji warstw epoksydowych.

e  Model warstw epoksydowych zdefiniowano za pomocg oddziatywan harmonicznych:

d

F = 2k(l- 1Y e=E

o

(3.1)

0
Czy Doktorant moze wyjasni¢ skad, w tym kontek$cie, biorg si¢ nieliniowosci w
przedstawionych na rysunkach 3.2d i 3.2e zaleznos$ciach napr¢zenia od odksztatcenia.

Zupelnie niezrozumiate sg dla czytelnika rozprawy wzory: €=¢, —pe,, 6=- “n ; (3.5).

Czy o we wzorze (3.5) to nie wspotczynnik Poissona? Eax

Czym jest p we wzorze (3.5) ?

Dlaczego modut Younga maleje przy wzro$cie rozmiaréw symulowanych probek?

Skad Doktorant wie (str. 139, linia 3 1 2 od dotu), ze “these thin films have great

applicability with the ability for increase of mechanical deformation” ?

e Po pierwszym znaku réwnosci we wzorze (3.7) brak tego samego symbolu, ktory
wystepuje po drugim znaku réwno$ci w tym wzorze.

e Doktorant powinien przemysle¢ komentarz przy wzorze (3.8).

e Dlaczego Autor rozprawy nazywa sumg spinéw we wzorze (3.10) entropig uktadu?

e (Czy Doktorant moze uzasadni¢ konstrukcje geometryczne przedstawione na rys.3.7-3.11 ?
Mam tu na mysli przedstawienie wyprowadzenia wzorow, na ktorych oparto te
konstrukcje.

e (dzie podziat si¢ wzoér (3.11) ?

e W jakiej relacji pozostaje Tn ze wzoru (3.12) do temperatur przejs¢ fazowych

wyznaczanych z symulacji?



e Co oznacza ,Bonzman's constant” (str. 143)
e (o oznacza Tn = 68.68.68.71.73 K na stronie 146 (linia 3 od gory) ?

Zasadnicze osiggnigcia rozprawy, jakie wymienia Doktorant, wypunktowuje ponize;j,
po pewnych modyfikacjach jezykowych, jakie sg niezbedne do ich zrozumienia.

» W pracy z powodzeniem zbadano metoda dynamiki molekularnej (MD) wptyw
czynnikow takich jak liczba atomowa, temperatura, ci$nienie, szybko$¢ nagrzewania
itp. na charakterystyke mikrostrukturalng materiatow 3D, takich jak materiat metaliczny
(Cu), stopy (CuAu 1 FeNiCo), materiaty tlenkowe (SiO> , Fe»Os3 ) i nanomateriat
(CuNi).

» W przypadku materialow cienkowarstwowych skupiono si¢ na rozwazaniu wlasciwosci
mechanicznych cienkich warstw epoksydowych oraz na badaniu wlasciwosci
magnetycznych materiatow zawierajacych FexOs.

o W szczegbdlnosci badano wlasciwosci mechaniczne zywic epoksydowych przy
zmianie ksztaltu i wymiaré6w elementéw warstw wykonanych z materiatlow
epoksydowych. Uzyskane wyniki pokazaty, ze w przypadku zmiany ksztattu
struktury osnowy z trojkata rownobocznego na kwadrat, napr¢zenia maleja, a
wzrastajg odksztalcenia, natomiast sytuacja odwrotna ma miejsce przy wzroscie
rozmiaréw .

o Dla cienkich warstw z nanoinkluzjami magnetycznymi Fe;O3; w ,,osnowie” o
symetrii kwadratowej wykazano, ze wielko$¢ osnowy i kierunek pola
magnetycznego maja niewielki wplyw na charakterystyczne wielko$ci
magnetyczne 1 temperature przejScia fazowego Néela (Tn). Natomiast, gdy
wzrasta zewngtrzne pole magnetyczne i zmienia si¢ wielko$¢ nanoczastek
Fe>O3, temperatura przejscia fazowego Néela moze ulega¢ istotnej zmianie .

Podsumowujgc, nalezy stwierdzi¢, ze cho¢ schemat pracy jest dos¢ logiczny, to praca
jest napisana bardzo niedbale i ma bardzo wiele réznego rodzaju usterek, poczynajac od
drobnych, a konczac na bardzo istotnych, zaznaczonych czerwonymi symbolami e. Nie mozna
tu poming¢ wspomnianego juz okropnego poziomu jezyka ,,angielskiego”, mndstwa literowek
oraz niepoprawnych i niezrozumiatych sformulowan, a takze innych btedoéw. Wigkszosci z
nich, ze wzgledu na ich liczbe, nie wypunktowalem, aby nie doprowadza¢ recenzji do
przesadnych rozmiaré6w. Bledy te utrudnialy czytanie i zrozumienie pracy w sposéb
niewyobrazalny dla kogo$, kto nie byt zmuszony do jej przeczytania. Przez to nie potrafi¢
uwierzy¢, ze Promotor lub ktokolwiek inny przeczytat dostarczong mi do oceny wersj¢ pracy.
Dlatego uwazam, ze cz¢$¢ podzickowan jest ,,na wyrost”.

Powyzsze uwagi sytuuja przedstawiong do recenzji rozprawg doktorska na do$¢ niskim
poziomie. W sposob naturalny pojawia si¢ wigc pytanie, czy mozna dopuscic¢ jej Autora do
dalszych etapéw przewodu doktorskiego. Koniecznos¢ udzielenia odpowiedzi na to kluczowe
pytanie zmusza recenzenta do wnikliwego rozwazenia nie tylko samej rozprawy, ale rowniez
caloksztaltu osiagnig¢ Doktoranta, o ktorym — ze wzgledu na brak zyciorysu naukowego lub
choc¢by petnego spisu publikacji 1 wystgpien konferencyjnych — nie jest wiadomo zbyt wiele.
W tym kontek$cie, jak sadze, nie mozna jednak pominagé (wspomnianego wczesniej)
imponujacego dorobku publikacyjnego Doktoranta z ostatnich lat, ktéry sktania¢ powinien do
pozytywnej odpowiedzi na tak postawione pytanie, cho¢ z pewnym warunkiem, ktory
wymieniony jest w dalszym ciggu recenzji. W sukurs przychodza bowiem Doktorantowi
wymienione w rozprawie publikacje — zarowno te, na ktorych recenzowana praca jest
oparta, jak 1 pozostate publikacje, ktorych jest on wspotautorem. To one nie pozwalaja mi
odrzuci¢ rozprawy na tym etapie i zmuszaja mnie do wniosku o dopuszczenie Doktoranta




do dalszych etapéw postepowania doktorskiego. Na marginesie dodam, ze gdyby zamiast
pisania tradycyjnej rozprawy, Doktorant przygotowat tzw. ,,spinke”, czyli do opublikowanych
prac dotaczyt krotki, ale dobrze sprawdzony pod wzgledem jezykowym przewodnik po tychze
pracach, to zapewne nie bytbym zmuszony do poswigcenia niniejszej recenzji tak olbrzymiej
ilosci czasu.

Chcialbym jednak zaznaczy¢, ze podczas kolejnych etapoéw przewodu, ktore — mam
nadziej¢ — dojda do skutku, Doktorant powinien spelni¢ pewien warunek, o ktéorym
wspomniatem formulujac wniosek o jego dopuszczenie do dalszych etapow przewodu
doktorskiego. Mianowicie, Autor recenzowanej rozprawy powinien:

% udokumentowaé, ze rozumie roéznice pomig¢dzy odwracalnoscia mikroskopowa jako
warunkiem dostatecznym w Monte Carlo, a warunkiem koniecznym w tej metodzie 1
pokazac, jaki jest ten warunek konieczny,

X/
L X4

wyjasni¢ szczegodtowo (1) w jaki sposob przypisywat dane atomy do struktur fce, bee, hep
1 amorficznych, przy czym prosze tu zwrdci¢ uwage na atomy brzegowe niektorych z
badanych uktadow oraz na mozliwo$¢ wystepowania (lokalnie) fazy ikozaedrycznej, ktora
nie jest dopuszczalna przez tradycyjng krystalografie (zajmujacg si¢ sieciami
periodycznymi)

przedstawi¢ poprawny schemat blokowy MD,

przedstawi¢ poprawng definicje S(k) we wzorze (1.95),

wyjasni¢ roznicg migdzy Tm 1 Ty,

omoOwic¢ 1 wyjasni¢ moje watpliwosci dotyczace modelu warstw epoksydowych,

X/ X/ X/ X/ X/
X X R X S X 4

wyjasni¢ konstrukcje geometryczne przedstawione na rysunkach 3.7-3.11 1 przedstawié
wyprowadzenia dotyczacych zastosowanych do nich wzoréw,
« odnies¢ si¢ do pozostalych uwag — szczegdlnie wazne sg te zaznaczone na czerwono,

K/

# odczyta¢ — w sposob zrozumialy dla cztonkoéw Komisji Doktorskiej — tezy pracy
doktorskiej oraz odpowiedzi Doktoranta na moje uwagi.

Na zakonczenie dodam, Zze — opcjonalnie, bo zdaj¢ sobie sprawg z ograniczen czasowych i
koniecznego wysitku oraz obecnych mozliwosci jezykowych Doktoranta — bytoby mi bardzo
mito, gdybym moégt kiedy$ zobaczy¢ poprawiong wersj¢ tej rozprawy.

Prof.




