UNIWERSYTET IM. ADAMA MICKIEWICZA W POZNANIU

Wydzial Fizyki

dr hab. Michat Banaszak, prof. UAM Poznan, 11 sierpnia 2015
Wydziat Fizyki -

Uniwersytet im. A. Mickiewicza

ul. Umultowska 85

61-614 Poznan

e-mail: michal.banaszak@amu.edu.pl

Tel.: 61 829 5065

Recenzja

rozprawy doktorskiej mgr. inz. Stawomira Pieprzyka pt.: »Metody
kontroli temperatury oraz wyznaczenie wtasnosci
termodynamicznych uktadu miekkich sfer w symulacjach Dynamiki
Molekularnej”.

Obliczenia numeryczne na fundamencie praw fizyki statystycznej sg jedna
z podstawowych metod badawczych w fizyce, chemii oraz inzynierii
chemicznej. Szczegolnie wazng metoda obliczeniowa jest dynamika
molekularna, ktdra w swej pierwotnej i najprostszej postaci sprowadza sie
do numerycznego rozwigzywania réwnan ruchu dla modelowych uktadéw
molekularnych sktadajacych sie z N molekut, gdzie N zwykle rzedu od 10?2
do 10° Poniewaz N jest wiele rzedéw wielko$ci mniejsze od liczby
Avogadro, liczne wysitki badawcze zmierzajgq do wykorzystania
zaawansowanych algorytméw obliczeniowych oraz przetwarzania
rownolegtego z wykorzystaniem wielu procesoréw dla zwiekszenia
mozliwego N. Warto zauwazy¢, ze Martin Karplus, Michael Levitt oraz
Arieh Warshel (badacze zajmujacy sie ta tematyka) zostali wyréznieni w
roku 2013 nagrodg Nobla z chemii za ,za rozwéj wieloskalowych modeli
dla ztozonych uktadéw chemicznych”. Oprécz zwiekszania liczby
symulowanych molekut, jednym z podstawowych wyzwan w obliczeniach
metodg dynamiki molekularnej jest kontrolowanie mierzalnych wielko$ci

strona 4




termodynamicznych, a w szczegélnoéci kontrolowanie temperatury
poprzez stosowanie tak zwanych termostatéw. W przedstawionej mi do
recenzji dysertacji Doktorant przedstawia wyniki swych badanh dotyczacych
stworzenia i przetestowania nowego termostatu, ktéry oparty jest na
szeroko stosowanym podejsciu Nosego i Hoovera oraz na stosunkowo
nowym parowym termostacie Allena i Schmida, lecz wykorzystujacego
temperature konfiguracyjng (to znaczy okre$lang poprzez potozenia
molekut) zamiast temperatury kinetycznej (to znaczy okreslang poprzez
predkosci molekut). Ponadto Pan mgr inz. Pieprzyk wykorzystuje formalizm
transformaty Laplace'a do wyznaczenia doktadnych wzoréw na wielko4ci
termodynamiczne uktadu czasteczek oddziatujgcych za pomocy potencjatu
odwrotnie potegowego. W opinii recenzenta nalezg sie stowa uznania
Doktorantowi, Panu mgr. inz. Stawomirowi Pieprzykowi, oraz Promotorowi,
Panu prof. IFM PAN dr. hab. Arkadiuszowi Brance, za wybér tematyki, ktéra
jest unikalna w Polsce. Przedstawione w rozprawie doktorskiej wyniki
badan sg z cata pewnoscig fundamentalne, przydatne i ciekawe.

Rozprawa, ktdra zostata przygotowana w Instytucie Fizyki Molekularnej
Polskiej Akademii Nauk w Poznaniu, jest poprawnie napisana klarowna
polszczyzng, zawiera 134 strony, 5 rozdziatéw, 3 dodatki, wyczerpujaca
liste odnosnikéw literaturowych oraz spis tabel i rysunkéw. Zawiera
rowniez liste skrétéw i oznaczen, co bardzo utatwia czytanie. W rozdziale
pierwszym wprowadzono tematyke badawcza, przedstawiono cele
badawcze oraz oméwiono uktad dysertacji doktorskiej. Jak sie
dowiadujemy juz w pierwszym zdaniu:

Przedmiotem rozprawy doktorskiej sa nowe metody obliczeniowe fizyki
oparte na zespofach mechaniki statystycznej (mikrokanonicznym i
kanonicznym). Gtéwnym celem rozprawy jest zaproponowanie nowej
deterministycznej metody kontroli temperatury (termostatu
deterministycznego) opartej na parach czastek oraz nowego podejscia do
okreslania wtasnosci termodynamicznych uktadu czasteczek
oddziatujgcych za pomocq potencjatu odwrotnie potegowego.

Zatem dzieki temu lapidarnemu stwierdzeniu juz od samego poczatku
wiemy jaki jest cel rozprawy.
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Z prawdziwg przyjemnoscia przeczytatem rozdziat drugi, ktéry
przedstawia dynamike molekularng oraz powigzane z nig metody kontroli
temperatury, w tym termostaty Andersena, Gaussowski, Berendsena,
Nosego, oraz Nosego-Hoovera. Doktorant zapoznaje czytelnika w tym
rozdziale z pojeciem temperatury konfiguracyjnej. Moim zdaniem cata ta
czgsC rozprawy ma ogromny walor edukacyjny i moze by¢ wykorzystana w
przysztosci jako materiat dydaktyczny dla magistrantéw i doktorantéw. Do
tej pory brakowato w jezyku polskim réwnie wnikliwego opracowania.

W rozdziale trzecim przedstawione sg gtéwny metody i wyniki
recenzowanej rozprawy. Najpierw Doktorant przedstawia szczego6towo
wybrane termostaty deterministyczne oraz wprowadza nowy termostat
parowy, ktéry zostaje oznaczony skrétem NHASF na czeéé¢ Nosego,
Hoovera, Allena i Schmida. Nastepnie opisane jest testowanie termostatu
NHASf na przyktadzie uktadu czastek oddziatujgcych potencjatem
Lennarda Jonesa. Stosujac zaréwno nowy termostat jak i inne wybrane
termostaty mgr inz. Pieprzyk oblicza wiele wtaéciwoéci
termodynamicznych, strukturalnych oraz dynamicznych (jak na przyktad
lepkos¢ ptynu) w ptynie Lennarda-Jonesa. Warto podkreéli¢, ze nowy
termostat zachowuje catkowity moment pedu co pozwala na zastosowanie
tej metody do kontroli temperatury uktadéw izolowanych o skohczonych
rozmiarach.

W rozdziale czwartym zostata przedstawiona metoda (oparta na
transformacji Laplace'a) wyznaczania wielko<ci termodynamicznych
uktadu czastek oddziatujacych za pomoca potencjatu odwrotnie
potegowego. Do najwazniejszych wynikéw otrzymanych za pomocy tej
metody i przedstawionych w rozprawie mozna zaliczy¢ wykazanie, ze
wspétczynnik Joule'a-Thomsona jest zawsze ujemny oraz wystepowanie
trzech r6znych obszaréw miekkosci. Ciekawym wynikiem jest réwniez
pokazanie, ze znane i stosowane kryteria krzepniecia, takie jak np.
kryterium Hansena-Verleta, nie obowigzuja w ptynie czastek
oddziatujgcych za pomoca potencjatu odwrotnie potegowego.

W rozdziale pigtym podsumowano gtéwne wyniki catej rozprawy. Moim
zdaniem do najwazniejszych wynikéw rozprawy nalezy zaliczy¢:
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- wWyczerpujacy i wnikliwy opis stosowanych metod,
- Zaproponowanie i gruntowne przetestowanie nowego termostatu,

- stworzenie nowego podejscia do okreélania wtasnodci
termodynamicznych uktadu czasteczek oddziatujgcych za pomoca
potencjatu odwrotnie potegowego.

W podsumowaniu chciatbym podkresli¢, ze otrzymane i oméwione w
niniejszej rozprawie wyniki maja, moim zdaniem, bardzo wysoka range
naukowg w obszarze symulacji molekularnych i dlatego nalezy sie
spodziewac, ze publikacje je zawierajace, spotkajg sie z duzym
oddzwiekiem w literaturze $wiatowe;j.

Konkluzja

Z petnym przekonaniem stwierdzam, ze rozprawa doktorska mgr. inz.
Stawomira Pieprzyka pt.: ,,Metody kontroli temperatury oraz wyznaczenie
wiasnosci termodynamicznych uktadu miekkich sfer w symulacjach Dynamiki
Molekularnej” spetnia ustawowe wymogi dotyczace prac doktorskich i dlatego
whnioskuje o jej przyjecie i dopuszczenie do publicznej obrony. Jednoczes$nie ze
wzgledu na wysoka warto$¢ naukowg rozprawy wnosze o jej wyréznienie.
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