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Cel pracy i zagadnienia badawcze. Praca doktorska mgr inz. Tomasza Kozika dotyczy mode-

lowania na poziomie molekularnym struktury wybranych uktadéw polimerowych. Modelowanie
zostato przeprowadzone przy pomocy dwdch odmiennych technik obliczeniowo-symulacyjnych,
mianowicie dynamiki molekularnej (MD) i algorytméw sztucznej inteligencji (AI). Stad, oprocz
podstawowego celu pracy jakim byto stworzenie modeli struktury konkretnych, badanych w pracy
uktadéw polimerowych, drugim celem pracy byto wypracowanie nowatorskiej metodologii, taczacej
te dwie techniki tak, aby w sposéb efektywny i uniwersalny wyznacza¢ struktury krystalitow polime-
rowych na podstawie eksperymentalnych danych, uzyskanych z dyfrakcji promieniowania rentge-
nowskiego i/lub neutronow.

Rozszyfrowanie struktury krystalicznej polimeru w stanie statym, na podstawie uzyskanego
eksperymentalnie obrazu dyfrakcyjnego, jest, ze wzgledu specyfike tworzenia sig tej struktury, za-
gadnieniem daleko bardziej skomplikowanym, niz pozostalych materiatéw badanych przez fizyke
ciata statego. Trudnosci wynikajg z faktu, ze duze, dtugie makroczasteczki, z ktérych zbudowany
jest polimer, nie sa w stanie w catosci uporzadkowac sig i utworzy¢ klasycznie rozumiang strukturg
krystaliczng. W rzeczywistosci, potwierdzonej eksperymentalnie wieloma technikami badawczymi,
tylko pewne segmenty faricucha polimerowego porzadkujg sie, tworzac krystality, pozostate zas
segmenty uktadaja sie chaotycznie, tworzac obszary amorficzne. Obraz dyfrakcyjny takiej struktury
jest zatem sumg rozpraszania na obszarach krystalicznych, obszarach amorficznych i na stosunkowo
szerokich granicach miedzy tymi obszarami. Oprocz tego na obraz ten naklada sig relatywnie silne
tto, pochodzace od wszelkiego rodzaju defektow, ktérych w polimerach jest na 0gét duza koncentra-

cja, rozpraszanie Comptona oraz rozpraszanie od ewentualnych domieszek lub zanieczyszczen.



Podstawowym wymogiem rozpoznania uporzgdkowania w obrebie krystalitu polimerowego
jest wydzielenie z catego dyfraktogramu sktadowej pochodzacej od rozpraszania w tych obszarach.
Dopiero wéwczas, poprzez analize tej sktadowej, mozna pokusi¢ si¢ na odtworzenie uporzagdkowa-
nia na poziomie komorki elementarnej. Uzycie terminu ,,pokusic¢ si¢” odzwierciadla fakt, ze i tutaj
badacz styka sie z trudnosciami, wynikajacymi z tego, ze krystality polimeréw sg stosunkowo nie-
wielkie i w znacznym stopniu zdefektowane. Stad na krzywych dyfrakcyjnych widoczna jest nie-
wielka ilo$¢, czesto stabych, rozmytych maksiméw dyfrakcyjnych. Rzadko pojawiajg sig piki wyz-
szych rzedéw, sg to zazwyczaj piki od ptaszczyzn o niskich wskaznikach Millera.

W tej sytuacji od szeregu lat wykorzystuje si¢ modelowanie komputerowe, pozwalajgce na
obliczenie teoretycznego obrazu dyfrakcyjnego dla zatozonego modelu struktury i poréwnanie go z
obrazem eksperymentalnym. Poprzez zmiany tego modelu i jego uszczegétawianie dazy si¢ do jak
najlepszej zgodnosci potozefi i natezenh maksiméw dyfrakcyjnych teoretycznego i eksperymentalne-
go dyfraktogramu. Obserwowany w ostatnich latach staty rozwdj zaréwno technik obliczeniowych
jak i optymalizacyjnych, opartych na algorytmach sztucznej inteligencji, pozwala na coraz doktad-
niejsze okreslanie coraz bardziej ztozonych struktur, tworzacych si¢ w najrozmaitszych uktadach
polimerowych.

W tym konteks$cie mgr inz. Tomasz Kozik podejmuje w swej rozprawie doktorskiej ambitne i
wazne zagadnienia, zwigzane z okreslaniem ztozonego uporzadkowania w polimerach przewodza-
cych i w sposéb nowatorski wskazuje na mozliwosci, jakie daje potaczenie dynamiki molekularne;j i
algorytméw rojowych sztucznej inteligencji. Rowniez przedstawione w niniejszej pracy modelowa-
nie wielowarstwowych uktadéw polimerowych, sktadajacych si¢ z warstw zaréwno amorficznych
jak i uporzgdkowanych, stanowi dla badacza trudne, lecz interesujgce wyzwanie.

Przedtozona praca doktorska jest napisana w jezyku angielskim i liczy 277 stron. Jej tres¢ zo-
stala podzielona na 5 rozdziatéw, przy czym w rozdziale piatym, w sposob syntetyczny, zostaty za-
warte wnioski wynikajace z pracy. Rozdziaty te sa poprzedzone streszczeniami pracy w jezyku pol-
skim i angielskim oraz sformutowaniem celu pracy. Na koricu pracy zostata podana bibliografia,
liczaca 124 pozycje oraz wykaz dorobku Doktoranta, dotyczacy problematyki badawczej, ktérej po-
$wiecona jest dysertacja, a takze dwa uzupetnienia (Appendix A i B), przedstawiajace szczegétowo
metode rGwnowazenia tadunku (QEQ) oraz teori¢ kwazielastycznego rozpraszania neutronow
(QENS). Dorobek naukowy w zakresie problematyki pracy obejmuje 7 artykuléw w prestizowych
czasopismach naukowych ( w 5 z nich mgr inz. Tomasz Kozik jest pierwszym autorem) oraz 6 wy-

stapien konferencyjnych w formie posteréw i wystgpien ustnych.
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Wyniki badan i ich naukowe znaczenie. Pierwszy rozdziat pracy, zgodnie ze swoim tytutem

,, Theoretical background”, stanowi bardzo spojny i przejrzyscie zredagowany przeglad podstawo-
wych informacji i poje¢ wykorzystywanych w zasadniczej czgsci rozprawy. Podaje podstawowe po-
jecia stosowane dla opisu struktur krystalicznych, omawia podstawy dyfrakcji promieniowania rent-
genowskiego na tych strukturach, w tym zagadnienie obliczania teoretycznego rozktadu natgzenia
tego promieniowania rozproszonego na krysztatach. Nastgpnie omawia elementy fizyki polimerow w
stanie statym i przedstawia szczegétowo zasady obliczen z zastosowaniem metody dynamiki mole-
kularnej. Rozdziat koficzy omdwienie trzech rodzajow algorytméw rojowych wykorzystanych w
pracy dla optymalizacji parametréw uzyskanych technikg dynamiki molekularnej. Zasadniczg czgsé
rozprawy stanowig nastepne trzy rozdziaty, dotyczace trzech odrgbnych zagadniefi badawczych, za-
wierajace wszystkie uzyskane przez Doktoranta wyniki oraz ich dyskusje. W tej czesci pracy nalezy
wysoko oceni¢ samg koncepcje przeprowadzenia obliczen i symulacji o istotnym wptywie na wiedzg
o uktadach, ktérych dotyczyty.

Pierwszym zagadnieniem badawczym, opisanym w rozdziale drugim pracy ,, The structural
properties of PANI/CSA”, byto modelowanie, w celu opracowania modelu komérki elementarne;,
struktury uktadu polimerowego, powstatego w wyniku domieszkowania polianiliny (PANI) kwasem
kamforosulfonowym (CSA). Poszukiwania modelu struktury tego uktadu, jednego z najwazniejszych
polimeru przewodzgcego, maja blisko dwudziestoletnig historie, w ktérej kluczowe znaczenie maja
prace zaréwno samego promotora recenzowanej pracy prof. Wojciecha Luznego jak i kierowanego
przez niego zespotu badawczego. W tym kontekscie wyniki uzyskane przez mgr inz. Tomasza Kozi-
ka s kolejnym istotnym, bo finalnym krokiem na drodze poznania struktury krystalicznej uktadu
PANI/CSA. W systemie tym powstaje struktura naprzemiennych dwuwarstw ztozonych odpowied-
nio z tancuchéw PANI i molekut CSA. Opracowany przez Doktoranta nowy model komoérki elemen-
tarnej, nalezacej do uktadu tréjskosnego, w przeciwienstwie do istniejagcych wezesniej modeli, jest w
petni zgodny z danymi eksperymentalnymi uzyskanymi, przy pomocy réznych technik badawczych
(dyfrakcja rentgenowska i neutronowa), dla r6znych postaci uktadu PANI/CSA (proszki, folie wyle-
wane, folie steksturowane). Zdaniem recenzenta opracowanie tego modelu jest najwazniejszym osig-
gnigciem Doktoranta. Ten znaczacy sukces naukowy mgr inz. Tomasz Kozik osiagnat dzigki wypra-
cowaniu metodologii pozwalajgcej harmonijnie potaczy¢ symulacje metodg dynamiki molekularnej z
wykorzystaniem algorytméw sztucznej inteligencji, jakimi sg algorytmy rojowe, w celu optymaliza-

cji parametréw komorki elementarnej, otrzymanej w modelowaniu MD. Dla przeprowadzenia tej
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optymalizacji, polegajgcej na dopasowaniu obliczonego teoretycznie obrazu dyfrakcyjnego do da-
nych do$wiadczalnych, Doktorant stworzyt wiasny program komputerowy PolyAna. Opracowana w
recenzowanej pracy metodologia ma charakter uniwersalny, tzn. moze by¢ wykorzystana do okresla-
nia struktury krystalicznej innych uktadéw polimerowych, na podstawie wykonanych dla tych ukta-
doéw pomiaréw metodami dyfrakcyjnymi. Stanowi wigc ona dodatkowy walor pracy.

W rozdziale trzecim ,, The interaction between PMMA and SAMs” zostaty przedstawione
wyniki modelowania oddzialywania cienkiej warstwy polimetakrylanu metylu (PMMA) o roznej
taktycznosci z tiolowg monowarstwg organiczng samoorganizujaca (self-assembly - SAM) naniesio-
na na cienkg warstwe ztota. Problematyka badan cienkich wielowarstwowych uktadéw organicz-
nych, majacych na celu modyfikacje transportu tadunku poprzez interfejs przewodnik/warstwa orga-
niczna, jest wyjatkowo aktualna i uzasadniona, gdyz wpisuje si¢ w jeden z najbardziej istotnych pro-
blemdéw zwigzanych z dalszym rozwojem i optymalizacja urzadzen elektroniki organicznej takich
jak OLED, OFET czy OPV.

Badana w pracy monowarstwa SAM sktadata si¢ z dwoch rodzajéw molekut, réznigcych sig
w swej budowie chemicznej grupami koncowymi. Jeden rodzaj molekut zawierat grupe metylowg
CHj; , drugi grupe karboksylowa COOH. Utworzone z tych molekut bloki zostaly oznaczone w pracy
jako SAM-CH3 i SAM-COOH. Ten typ warstw zostat otrzymany i zbadany przez dr inz. Mateusza
Marca w jego pracy doktorskiej. W pracy tej, za pomoca kelvinowskiej mikroskopii sit (KPFM) wy-
znaczono zmiany kontaktowej r6znicy potencjatu (Vcpp) i stwierdzono znaczng réznicg wartosci
tego parametru w przypadku, gdy warstwa SAM pokryta byta ataktycznym PMMA w poréwnaniu z
uktadami, w ktérych SAM pokryte byto izotaktycznym lub syndiotaktycznym PMMA.

Wiasnie ta zaskakujgca zaleznos$¢ wartosci Vepp od taktycznosci warstwy polimerowej, prze-
ktadajaca si¢ na zmiane pracy wyjscia elektrondw z podtoza Au, stata si¢ inspiracjg dla mgr inz. To-
masza Kozika do podjecia modelowania oddziatywaft SAM z PMMA. Przed przystapieniem do rea-
lizacji wyznaczonego celu Doktorant dokonat modelowania tworzenia si¢ samych monowarstw
SAM, a takze modelowania adsorpcji tych warstw na ptaszczyznie (111) utworzonej przez atomy
zlota. Takie modelowanie wydaje sie konieczne dla realizacji glownego celu, tzn. zrozumienia od-
dziatywan SAM/PMMA.. Podjecie tych wstgpnych badan $wiadczy o dojrzatosci badacza, potrafig-
cego nie tylko sformutowaé cel badan, ale zaprojektowac niezbedne etapy prowadzgce do jego osig-
gniecia. Ponadto szczegbtowy opis wszystkich uwarunkowan, ktére nalezy uwzgledni¢ w modelo-
waniu, a takze krytyczna dyskusja tych warunkéw $wiadczy o szerokiej wiedzy i duzej praktyce

prowadzenia obliczen.



Uzyskane w wyniku modelowania rownowagowe ulozenie si¢ molekut SAM na powierzchni
Au charakteryzuje sie odchyleniem osi molekut od kierunku pionowego o kat ok. 30°, co bardzo do-
brze odpowiada danym literaturowym, dotyczgcym podobnych warstw. Réwniez wartosci najwaz-
niejszego parametru fizycznego, opisujacego warstwe samoorganizujaca, jakim jest sktadowa nor-
malna gestosci momentéw dipolowych molekut SAM, dobrze zgadza si¢ z danymi literaturowymi.
Wartosci tej sktadowej sg nizsze od wartosci teoretycznej, gdyz, jak zauwaza Doktorant, w rzeczy-
wistosci utozenie molekut w warstwie obarczone jest licznymi defektami. Stusznie wigc tak wymo-
delowana warstwa SAM byta podstawg do zasadniczych dla pracy badan jej oddziatywan z cienkg
warstwa polimerowa PMMA.

W recenzowanej pracy modelowano 4 typy warstw PMMA, sktadajace sig¢ z 12 taficuchow po
150 meréw kazda. Warstwy roznity sie taktycznoscig makroczasteczek. Ponadto dla kazdego typu
warstwy przyjeto dwa modele wstepnego, geometrycznego utozenia makroczasteczek w warstwie.
Modelowanie procesu pokrycia monowarstwy SAM polimerem zostalo przeprowadzone metodg ,,die
casting”, umiejetnie zmodyfikowang przez Doktoranta w celu uniknigcia naruszenia uktadu SAM/Au
w sposdb nierzeczywisty. Wynik modelowania badanego uktadu wielowarstwowego zostat poddany
analizie pod katem amorficznosci warstwy PMMA, wplywu PMMA na wiasnosci monowarstwy
SAM i jej adsorpcji na powierzchni Au, tworzenia si¢ wigzan wodorowych migdzy PMMA i SAM
oraz polaryzacji PMMA.

Analiza, przeprowadzona przy pomocy funkcji rozktadu radialnego (RDF), wykazata, ze
kazdy rodzaj warstwy PMMA jest w petni amorficzny. Obliczenia pokazaly takze, ze naniesiona na
SAM warstwa polimeru nie zmienia zarowno geometrycznego utozenia molekut w tej warstwie jak i
nie wptywa znaczgco na jej adsorpcje do podtoza Au. Stwierdzono jedynie niewielki wzrost wartosci
sktadowej normalnej ggstosci momentdw dipolowych, ale zréznicowanie tego wzrostu od taktyczno-
éci PMMA jest zbyt mate, by mogto ttumaczy¢ obserwowane doswiadczalnie zmiany potencjatu
Verp.

Natozenie warstwy polimerowej na warstwe samoorganizujacg stworzyto mozliwos¢ po-
wstawania dodatkowych wigzan wodorowych miedzy grupami karboksylowymi blokéw SAM-
COOH, a grupami estrowymi tancuchéw PMMA. Doktorant wykazat jednak, ze ilos¢ tych wigzan
nie zalezy od taktycznosci PMMA, a wiec wigzania wodorowe nie maja wptywu na zmiany poten-
cjatu Vepp. Jest to duze osiggniecie mgr inz. Tomasza Kozika, gdyz w pracy dr inz. Mateusza Marca,
do ktérej odnosza sie wyniki opisywanego modelowania, wtasnie tworzeniem si¢ tych wigzan ttuma-

czono najwieksze zmiany potencjatu Vepp W uktadach z ataktycznym PMMA.



Najwazniejszym wnioskiem wyptywajacym z analizy wynikow modelowania w tej czgsci
pracy jest wykazanie, ze przyczyna zmian potencjatu Vepp jest wptyw momentéw dipolowych war-
stwy samoorganizujacej si¢ na naniesiong na nig warstwe PMMA, prowadzacy do wytworzenia sig
lokalnych momentéw dipolowych w warstwie polimerowej. Istotg oddziatywan jest elektrostatyczne
przycigganie miedzy polarnymi grupami koficowymi warstwy SAM i merami taficucha PMMA, ob-
darzonymi momentami dipolowymi, ulokowanymi bezposrednio w poblizu grup polarnych. Tak
wigc istota oddziatywan PMMA i SAM ma miejsce w interfejsie migdzy tymi warstwami i w natu-
ralny sposéb zalezy od geometrycznego usytuowania meréw, zaleznego od taktycznosci tancuchéw
PMMA. Najkorzystniejszym jest uktad, w ktérym krotkie izotaktyczne segmenty taficucha poprze-
dzielane sg bardziej gietkimi segmentami syndiotaktycznymi, umozliwiajgcymi im wtopienie sig w
losowo splatang amorficzng struktur¢ PMMA.

Tak wiec mgr inz. Tomasz Kozik w tym rozdziale swojej pracy doktorskiej wykazat, ze po-
wioka polimerowa naniesiona na warstwe SAM dziata nie tylko jako warstwa ochronna, ale w istot-
ny sposdb moze zmieniaé prace wyjécia elektronéw z metalicznego podtoza uktadu wielowarstwo-
wego. Powlekanie wiec monowarstwy organicznej polimetakrylanem metylu o zadanej taktycznosci
daje mozliwo$¢ regulowania pracy wyj$cia uktadu wielowarstwowego, co bezposrednio wptywa na
zastosowanie takich uktadéw w optoelektronice i znaczacy rozwoj tej dziedziny. Mozliwos¢ ta na
teraz jest teoretyczna, niemniej jednak recenzent uwaza, ze te wskazdwki wynikajace z badafh mgr
inz. Tomasza Kozika s cenne, gdyz wytyczajg $ciezki badawczych poszukiwan dla wielu grup nau-
kowcow.

Rozdziat czwarty ,, The structure and dynamics of doped PEDOT systems” przedstawia wy-
niki modelowania struktury i dynamiki uktadéw polimerowych wytworzonych w oparciu o domiesz-
kowanie poli(3,4-etylenodioksytiofenu), znanego pod skrécong nazwa PEDOT. W tym przypadku
réwniez mgr inz. Tomasz Kozik podjat aktualng i wazna tematyke badawczg ze wzgledu na to, ze
PEDOT posiada najwyzszg dobro¢ termoelektryczng sposrod organicznych materiatéw termoelek-
trycznych i wyniki tych badaf moga mie¢ istotne znaczenie dla rozwoju tych materiatéw i ich zasto-
sowan jako gietkich generatorow termoelektrycznych.

W pracy badano ukfady domieszkowane anionami tosylanowymi (oznaczone jako PE-
DOT:Tos), anionami triflate (PEDOT:OTf), anionami wodorosiarczanowymi (PEDOT:HSulf) 1
siarczanowymi (PEDOT:Sulf). Sposréd tych uktadéw w literaturze mozna znalez¢ informacje odno-
szace si¢ jedynie do struktury ukfadu PEDOT:Tos. Celem badan podjetych w recenzowanej pracy

bylo okreslenie, czy i w jaki sposob struktura tego uktadu zostaje zmieniona, gdy aniony tosylanowe
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zostang zastgpione, réznigcymi sie od nich rozmiarami, anionami OTf, HSulf i Sulf. Wykorzystujac
opracowang przez siebie metodologi¢ okreslania struktury krystalicznej polimeréw, opisang w roz-
dziale II niniejszej pracy, Doktorant stworzyt modele budowy wszystkich badanych uktadéw i
stwierdzit, ze wbrew wczesniejszym zatozeniom, struktury tych uktadéw sa w duzym stopniu od-
mienne.

Struktura uktadu PEDOT:Tos sktada sie z niemal ptaskich warstw utworzonych przez fancu-
chy PEDOT, rozdzielonych przez warstwy, skladajace si¢ z anionéw tosylanowych, przy czym war-
stwy tosylanowe nie sg identyczne, lecz nieco przesunig¢te wzgledem siebie. Otrzymana w modelo-
waniu odlegto$¢ 1,39 nm miedzy warstwami polimerowymi bardzo dobrze odpowiada danym litera-
turowym (1,40 nm). Zastgpienie anionéw tosylanowych mniejszymi od nich anionami triflate powo-
duje, ze struktura uktadu PEDOT:OTT, pozostajac nadal warstwowa, staje si¢ mniej uporzagdkowana i
bardziej zwarta (odlegltosci miedzy warstwami PEDOT maleja do wartosci 1,17 nm). Aniony triflate
tworza, w obrebie swojej warstwy, strukture pseudoheksagonalna, a wige inng od prostokatnego uto-
zenia aniondw tosylanowych. W przypadku uktadu PEDOT:Sulf, domieszkowanego najmniejszym z
badanych anionéw — anionem siarczanowym — struktura staje si¢ jeszcze bardziej nieuporzadkowa-
na, chociaz nadal przedstawia strukture warstwowa. Odlegto$¢ migdzy warstwami maleje do warto-
$ci 1,09 nm. Warstwa sktadajgca sie z anionow jest w duzym stopniu nieuporzadkowana, chociaz
mozna w niej wyrdzni¢ obszary bardziej uporzadkowane, w ktdrych aniony siarczanowe tworzg sie¢
prostokatng. Dla uktadu PEDOT:HSulf, zawierajacego aniony wodorosiarczanowe o rozmiarach
posrednich w stosunku do rozmiaréw anionéw OTf i Sulf, Doktorant stwierdzil mozliwos¢ tworzenia
sie struktur o cechach zblizonych do struktur dwoch poprzednich uktadéw, gdyz w modelowaniu
metodg MD obie te struktury wykazywaty cechy stabilnosci. Tak wigc, wydaje sig, Ze o aktualne;
strukturze uktadu PEDOT:HSulf mogg decydowac czynniki zewngtrzne. Wyniki uzyskane w tej czg-
$ci badan wskazujg zatem jednoznacznie na zalezno$¢ struktury uktadéw PEDOT od rozmiaru jonow

domieszki.

Uwagi krytyczne. Recenzowana dysertacja mgr inz. Tomasza Kozika jest opracowaniem obszer-

nym, w ktérym Autor wiele uwagi przywiazuje do wielu szczegotéw przyjetych zatozen i warunkow
wstepnych prowadzonych obliczen, dyskutujac i wyjasniajac najrozmaitsze uwarunkowania ich pro-
wadzenia. Zdaniem recenzenta doprecyzowania wymagaja nastgpujace zagadnienia:

(i) sposob rozdzielania krzywej dyfrakcyjnej na sktadowe rozpraszania od obszaréw amor-

ficznych i krystalicznych w badanych polimerach. Zagadnienie to jest kluczowe z punktu widzenia
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pOzniejszego modelowania sktadowej krystalicznej. Rysunek 11.5 (str. 72) przedstawia rozdzielenie
dyfraktogramu, a w jego podpisie znajduje si¢ jedyna informacja, ze zastosowano krzywa Lorentza.
Czy ksztalt rozpraszania od obszaréw amorficznych odtwarza 1 krzywa Lorentza, ktéra ma ksztatt
symetryczny, a przebieg skladowej amorficznej na rysunku jest asymetryczny ?

(ii) sadzac po skali natezenia rozpraszania, sktadowa krystaliczna, przedstawiona na Rys. I1.6
(str. 72), ktéra nastepnie byta dopasowywana na podstawie modeli struktury (np. Rys. I1.27, str.

116), nie jest chyba tg sktadowg z Rys. 1.5 ?

(iii) jakie czynniki zadecydowaty o wyborze zastosowanych w pracy trzech algorytmow ro-
jowych, sposrdd szeregu innych tego typu algorytméw ? Czy Doktorant probowal stosowa¢ inne,
lecz negatywne doswiadczenia zadecydowaty o wyborze algorytmu ptasiego (PSO), swietlika (FA) i
kryla (KHA) ?

(iv) Autor postuguje si¢ w pracy bardzo wielu skrotami. Pomimo tego, ze petna nazwa, ktérg
obejmuje skrt, jest przytaczana w chwili jej pojawienia si¢ w tekscie pracy, recenzent uwaza, ze

powinien zosta¢ sporzadzony spis stosowanych skrotow.

Whniosek koncowy.

Przedstawiona do recenzji rozprawa doktorska mgr inz. Tomasza Kozika pt. ,,Modeling of the
structure of molecular and macromolecular systems using molecular dynamics and artificial intelli-
gence as complementary methods” zostata wykonana duzym naktadem pracy i stanowi oryginalne
rozwigzania podjetych probleméw naukowych. Wykazuje wysokie opanowanie przez Doktoranta
teorii naukowej, metod badan i literatury przedmiotu. Wykonane w pracy obliczenia i symulacje
przynoszg wiele nowych faktow i wzbogacaja dotychczasowa wiedzg o nowy udoktadniony model
struktury uktadu polimerowego PANI/CSA oraz uktadéw polimerowych wytworzonych w oparciu o
domieszkowanie poli(3,4-etylenodioksytiofenu) PEDOT. Wnoszg takze znaczacy wklad w lepsze
zrozumienie proceséw formowania i modyfikacji wtasnosci cienkich wielowarstwowych uktadow
polimerowych, zawierajgcych monowarstwy organiczne typu SAM. W szczeg6lnosci wartosciowym
rezultatem pracy jest opracowanie oryginalnej metodologii rozszyfrowywania struktur krystalicz-
nych polimeréw w oparciu o polaczenie metody dynamiki molekularnej z wykorzystaniem, w celach
optymalizacyjnych, algorytméw rojowych sztucznej inteligencji. Powstaty w wyniku tego program
komputerowy PolyAna stanowi praktyczny aspekt wykonanej pracy. Zwraca uwagg bardzo staranne

przygotowanie pracy pod wzglgdem edytorskim i graficznym.



W konkluzji, stwierdzam, ze recenzowana praca spelnia wszelkie wymogi stawiane roz-
prawom doktorskim w ustawie o stopniach naukowych i tytule naukowym i przedkladam Ra-
dzie Wydzialu Fizyki i Informatyki Stosowanej Akademii Gérniczo-Hutniczej w Krakowie

whniosek o dopuszczenie mgr inz. Tomasza Kozika do dalszych etapéw przewodu doktorskiego.

Whniosek o wyrdznienie pracy doktorskie;.

Rozprawa doktorska mgr inz. Tomasza Kozika stanowi wzorowy przyklad pracy nau-
kowej realizowanej w ramach owocnej wspélpracy z wybitnymi specjalistami wlasnej grupy
badawczej, a takze specjalistami zagranicznymi. W rezultacie uzyskane wyniki charakteryzujg
si¢ wysokimi walorami poznawczymi, byly przedmiotem publikacji w renomowanych czasopi-
smach o najwyzszym prestizu naukowym: Polymer, Macromolecular Theory and Simulations, a
takze byly prezentowane na waznych konferencjach mi¢dzynarodowych. Wnioskuj¢ o wyroz-

nienie rozprawy doktorskiej mgr inz. Tomasza Kozika.



