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1. Sylwetka habilitanta

Panagiotis Theodorakis ukonczyt w 2004 roku studia magisterskie w zakladzie Zaktad Nauk i
Inzynierii Materialowej, Uniwersytet w Janinie, Grecja (2008). Nastgpnie w tej samej
jednostce rozpoczat studia doktoranckie. W roku 2008 obronil pracg doktorskg z zakresu
inzynierii materialowej pt. ,Monte Carlo simulation of polymer blends with variable
architecture” pod kierunkiem prof. Apostolosa Avgeropoulosa. Po doktoracie wyjezdza na
péttoraroczny staz do Moguncji, do grupy prof. Kurta Bindera na Uniwersytecie Jana
Gutenberga. Nastepny staz podoktorski odbywa w Wiedniu, u prof. Christopha Dellago i
Gerharda Kahla (2010-1012). W koncu trzeci staz podoktorski odbywa w Imperial College w
Londynie, we wspolpracy z prof. Prof. Omarem Matarem, Richardem Crasterem i Erichem
Miillerem. Te trzy staze podoktorskie, w $wietnych grupach naukowych zajmujacych sig
bardzo r6zng tematyka w wysokim stopniu uksztattujg sylwetke¢ naukowa Habilitanta jak i
jego szerokie spektrum zainteresowan naukowych. Od pazdziernika 2015 roku dr
Theodorakis jest adiunktem w Instytucie Fizyki Polskiej Akademii Nauk.



2. Dorobek naukowy

Dorobek naukowy dr. Theodorakisa robi bardzo pozytywne wrazenie — jest to dorobek bogaty
(62 publikacje), dobrze cytowany (ponad 600 cytowan) i bardzo wszechstronny. Imponujgca
jest wielos¢ zagadnien podejmowanych przez Habilitanta — od chemii fizycznej i dynamiki
ukladéw polimerowych, poprzez uklady spinowe i klasyczng fizyke statystyczng, az po fizyke
materii mi¢kkiej i1 biologicznej, a nawet medycyne obliczeniows. Klucza do zrozumienia tak
szerokiego spektrum aktywnosci naukowej Habilitanta dostarcza lektura jego o$wiadczen o
wkladzie w poszczegdlne artykuly — w wiekszosci z nich zadaniem dr. Theodorakisa byto
skonstruowanie modelu numerycznego uktadu i przeprowadzenie symulacji numerycznych.
Wida¢ wigc wyraznie, ze dr Theodorakis jest wysoce wykwalifikowanym ekspertem w
modelowaniu komputerowym, szczegélnie przy uzyciu technik dynamiki molekularnej i
modeli gruboziarnistych. Potrafi nawigzywa¢é i utrzymywa¢ kontakty naukowe, jest aktywny
jednoczesnie na kilku polach (najnowsze prace — z ostatniego roku — ciagle pokazujg bardzo
bogate spektrum podejmowanych probleméw: od fizyki biatek, poprzez modele spinowe, do
dynamiki nanokropel). Rzuca si¢ tez w oczy duza skuteczno$¢ dr. Theodorakisa w
pozyskiwaniu grantow — byl kierownikiem grantu Polonez, Sonata oraz Opus a takze polskim
partnerem w grancie europejskim z programu Horyzont 2020. Je$li dodamy do tego duza
aktywnos¢ konferencyjna, spora iloéé prowadzonych wyktadéw dla doktorantéw IF PAN,
wiele wizyt naukowych i duzg liczbg recenzji artykuléw a takze i grantéw, otrzymamy obraz
wybitnego i bardzo aktywnego mlodego naukowca o wielkiej energii tworczej i bogatym
warsztacie, przede wszystkim numerycznym. Spelniony jest tez wymdg wykazywania si¢
istotng aktywnoscia naukowa realizowang w wigcej niz jednej instytucji naukowej — dr
Theodorakis pracowal przez dluzszy czas w czterech instytucjach (Instytut Maxa Plancka w

Moguncji, Uniwersytet Wiedenski, Imperial College w Londynie oraz IF PAN),



3. Osiagniecie naukowe

Cykl prac sktadajacych sic na osiggni¢cie naukowe ,,Nanokropelki i nanopegcherzyki na
statych podlozach: symulacje dynamiki molekularnej zjawisk zachodzacych na granicach faz”
jest spojny i monotematyczny: dotyczy dynamiki kropel i babelkéw przy powierzchni, w
szczegOlnoéei zjawiska nadrozptywu (superspreading) [H1-H3], dynamiki nanobgbelkéw
[H5] oraz durotaksji [H4]. Warto podkresli¢, ze sg to wszystko tematy bardzo aktualne, na
froncie badan, podsycane coraz to nowymi wynikami eksperymentalnymi. Z pierwszej grupy
prac wyrdznia si¢ praca [H2] w Langmuir, ktéra znalazta odzew w $rodowisku naukowym
(ponad 30 cytowan), a ktéra — za pomocg gruboziarnistych symulacji numerycznych —
wyjasnia mechanizmy fizyczne nadrozpltywu, w szczegdlnosci zwracajagc uwage na role
translokacji surfaktantow z powierzchni rozdziatu faz ciecz-gaz poprzez lini¢ kontaktu ciecz-
gaz-ciato stale i ich pdzniejsza adsorpcje na podiozu oraz na konieczno$¢ synchronizacji tego
procesu z transportem surfaktantu z wnetrza kropli. Prace [H2] uzupelniaja publikacje [H1] i
[H3], razem stanowigc kompleksowe studium numeryczne zjawiska nadrozptywu. W pracach
tych zastosowano do$¢ wyrafinowane gruboziarniste pole sitowe konstruowane w oparciu o
metode SAFT (ang. Statistical Associating Fluid Theory), w ktérej analitycznie
sparametryzowane na podstawie danych eksperymentalnych (tj. diagraméw fazowych
czystych  skladnikéw) réwnanie stanu opisuyje  niekowalencyjne oddzialywania
miedzyczasteczkowe przy pomocy potencjatu Mie, zas wiazania i katy pomiedzy kulkami
tworzacymi dang czasteczke, opisane sg potencjalami harmonicznymi. Pole to z duza
dokladnoscia odtwarzalo oddzialywania pomiedzy czasteczkami wody, surfaktantu i podloza,
pozwalajac na symulowanie réznych rodzin surfaktantow. W szczego6lnosci umozliwito to
przeprowadzenie symulacji zaréwno dla surfaktantow prowadzacych do nadrozpltywu jak i
dla takich, dla ktorych to zjawisko nie wystepuje i okreslenie, ktére cechy surfaktantu sa tu
kluczowe. Udalo si¢ dzigki temu uzupeini¢ model dynamiki nadrozplywu (sformulowany
wezesniej przez m.in. przez O.K. Matara ze wspotpracownikami) o nowe szczegoly —
kluczowa jest tu dynamika ruchu surfaktantow, ktore przemieszczaja si¢ z powierzchni
kontaktu ciecz-gaz poprzez linig kontaktu ciecz-gaz-podioze na powierzchnie¢ substratu, gdzie
zostaja adsorbowane. W wyniku adsorpcji zmniejsza sig¢ liczba czasteczek surfaktantu na
powierzchni kropli, i wlasnie efektywne uzupetnienie tego niedoboru za pomoca transportu
surfaktantu z wnetrza kropli jest kluczowe dla zaistnienia zjawiska nadrozplywu.

Habilitantowi udato si¢ w szczegolnosci pokazaé, ze ksztalt czasteczek surfaktantu — cho¢



wazny — determinuje efektywno$é tego procesu w mniejszym stopniu niz sktad chemiczny

surfaktantu.

Z pozostatych prac skladajacych si¢ na osiagniecie habilitacyjne warto wyr6zni¢ bardzo
interesujaca prace [HS] dajaca wglad w mechanizmy powstawania i rozpuszczania sig
nanobabelkéw — ich zaskakujgca stabilno$é jest weigz stabo zrozumiana pod wzglgdem
teoretycznym. Nanobabelki — jak sama nazwa wskazuje — majg bardzo mate promienie, a stad
laplasowskie ci$nienie w ich wnetrzu jest bardzo duze, co powinno prowadzi¢ do ich
szybkiego rozpuszczania w cieczy. Tak si¢ jednak nie dzieje, co pokazaly badania z
wykorzystaniem mikroskopii sit atomowych. Badania pelnoatomowej dynamiki molekularnej
dr. Theodorakisa rzucajg $wiatlo na to zagadkowe zachowanie. Po pierwsze pokazano, ze
gestosé powietrza w nanobgbelkach byla stukrotnie wigksza niz gesto$¢ powietrza w
warunkach normalnych, a zatem powietrze w babelkach zachowuje si¢ bardziej jak faza
ciekta niz gazowa. Konsekwencjg tak bardzo ggstego upakowania jest przewaga wkladu
potencjalnego nad kinetycznym w ich energii i w rezultacie zwigkszona stabilnosé. Warto
podkreslié, ze pézniejsze badania eksperymentalne potwierdzity przewidywania numeryczne
dr. Theodorakisa dotyczace gestosci powietrza w nanobabelkach. Wykazano réwniez, ze
bardzo istotna role w stabilizacji pecherzykéw odgrywa oddzialywanie z podlozem - w

szczego6lnosci pinning do niejednorodnoéci na powierzchni substratu.

Trzecie z zagadnien — durotaksja, czyli przemieszczanie si¢ kropel w kierunku fragmentow
podloza o wigkszej sztywnosci — jest réwnie intrygujace, cho¢ praca [H4], ktéra o nim
traktuje, wydaje si¢ mieé charakter bardziej przyczynkowy. Badania dynamiki molekularnej
dr. Theodorakisa potwierdzily, iz ruch kropli jest tym intensywniejszy im wigkszy jest
gradient sztywnosci podloza, silniejsze oddziatywanie migdzy kropla a substratem oraz
mniejsza sama kropla badz jej lepkosé. Te wyniki — cho¢ interesujace — byly juz w wigkszosci
znane z prac innych badaczy. Ciekawsza jest przeprowadzona przez Habilitanta analiza sit
wywotujacych ruch kropli, pokazujaca, ze gléwna rolg gra tu redukcja energii pomigdzy
czasteczkami kropli a substratem wynikajaca ze zwigkszenia liczby kontaktéw w miarg

przesuwania sie w kierunku sztywniejszej powierzchni.

Podsumowujac, nie ulega dla mnie watpliwosei, ze caly cykl prac badawczych [HI1-HS]
stanowi znaczny i cenny wklad w rozwéj fizyki materii migkkiej, a dr Panagiotis Theodorakis
jest $wietnie zapowiadajacym si¢ mtodym badaczem o duzym potencjale, specjalizujacym sig
w modelowaniu numerycznym plynéw zlozonych i materii migkkiej. W mojej opinii

przedstawione przez dr. Panagiotisa Theodorakisa osiggnigcie naukowe naukowe w postaci



cyklu powigzanych tematycznie publikacji pt. ,,Nanokropelki i nanopecherzyki na statych
podlozach: symulacje dynamiki molekularnej zjawisk zachodzacych na granicach faz” oraz
jego dorobek naukowy spelniaja wymagania stawiane kandydatom do stopnia doktora
habilitowanego zgodnie z art. 219 ust. 1 . pkt.2 ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o
szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz. U. z 2020 r. poz. 85 z pzn. zm.) i wnioskuje o

dopuszczenie go do dalszych etapéw przewodu habilitacyjnego.
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