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Recenzja rozprawy doktorskiej
mgr Soheila Arbabiego
pt. ,Molecular Dynamics Simulation of the Coalescence of Freely Suspended
and Sessile Droplets”,
wykonanej w Instytucie Fizyki Polskiej Akademii Nauk, Dziat Fizyki Teoretycznej
pod kierunkiem dr hab. Panagiotisa Theodorakisa
kierownika Grupy Miekkiej Materii i Fizyki Ptynow.

Rozprawe doktorskg mgr Soheila Arbabiego mozna zaliczy¢ do dziedziny fizyki
obliczeniowej stosowanej do uktadow z kategorii miekkiej materii. Przedstawia ona
wyniki badan numerycznych dotyczace waznego i ciekawego procesu fizycznego
jakim jest koalescencja kropli cieczy. Proces koalescenciji, czyli stapiania kropelek,
wzbudza duze zainteresowanie wielu badaczy, poniewaz ma fundamentalne
znaczenie dla zrozumienia, miedzy innymi, powstawania kropel deszczu, spiekania w
metalurgii, emulgowania, druku atramentowego, powlekania natryskowego, utylizacji
odpaddw, a ostatnio mikroprzeptywéw. Pod wzgledem praktycznego zastosowania w
mikroprzeptywach, koalescencja kropelek jest istotng procedurg umozliwiajgca
osiggniecie pozgdanych funkcji opartych na kropelkach, takich jak mikromieszanie i
mikroreakcja w urzadzeniach ,lab-on-a-chip” do testéw chemicznych i biologicznych.
Pierwsza czes¢ niniejszej rozprawy doktorskiej koncentruje sie na badaniu
koalescencji swobodnie zawieszonych kropelek wody zawierajgcej czasteczki
surfaktantu, podczas gdy druga czes¢ dotyczy kropelek siedzgcych na podtozu o
réznych wtasnosciach zwilzajgcych. Oprocz kropelek wodnych z surfaktantem, w
drugiej konfiguracji badane byty réwniez kropelki polimerowe. Mozna zatem $miato
stwierdzi¢, ze tematyka rozprawy doktorskiej jest istotna z punktu widzenia zaréwno
badan podstawowych jak i zastosowan. Nowatorstwo i wage uzyskanych wynikow
potwierdza fakt, ze Kandydatowi i wspdétautorom jego artykutdow udato sie przekonac
redaktorow i recenzentow miedzynarodowych czasopism naukowych do przyjecia ich
manuskryptow do publikaciji.

Rozprawa doktorska Pana Soheila Arbabiego zostata przygotowana w oparciu
0 4 publikacje. Trzy artykuty opublikowane zostaty w roku 2023 w czasopismach
Physics of Fluids, Soft Matter i Macromolecular Theory and Simulations. Jeden
manuskrypt wigczony do rozprawy dotorskiej zostat umieszczony w repozytorium
elektronicznym: arXiv (cond-mat.stat-mech) w 2024 roku. Wedtug podanej przez
Kandydata informacji, manuskrypt znajduje sie obecnie w druku w specjalistycznym
czasopismie miedzynarodowym (Physics of Fluids).

Wszystkie opublikowane prace Kandydata ukazaty sie w miedzynarodowych
czasopismach z listy filadelfijskiej o dos¢ duzej liczbie punktow MNiSW. Czasopismo
Physics of Fluids ma wartos¢ wspoétczynnika wptywu (Impact Factor) IF= 4,1 1100 pkt



MniSW za rok 2024. Soft Matter ma IF = 2,9 za rok 2023 i 100 pkt MNiSW za rok
2024. Specjalistyczne czasopismo Macromolecular Theory and Simulations
poswiecone nauce o polimerach posiada IF =1,8 za rok 2023 i 70 pkt MNiSW za rok
2024. llos¢ publikacji wchodzgcych wsktad niniejszej roprawy jest jak najbardziej
zadawalajgcy.

We wszystkich publikacjach bedgcych podstawg rozprawy, Pan mgr Arbabi
jest pierwszym autorem, co wskazuje na bardzo duzy udziat w tworzeniu tych
publikaciji. Artykut o kroplach polimerowych, ktéry ukazat sie w Macromolecular Theory
and Simulations powstat we wspotpracy jedynie z promotorem. Pozostate publikacje
Sg we wspotpracy z jeszcze trzema, poza promotorem, autorami. Zgodnie z
zamieszczonymi oswiadczeniem do wszystkich artykutdw, udziat Kandydata, mozna
oceni¢ na dominujgcy, z pewnoscig powyzej 50%.

Dla wszystkich publikacji wchodzgcych w sktad rozprawy doktorskiej, Pan
mgr. Arbabi zaréwno wykonat obliczenia numeryczne, przygotowat i przeanalizowat
wyniki przedstawione w formie graficznej, wykresow lub tabel, jak i napisat pierwszg
wersje artykutu oraz zredagowat wszystkie kolejne wersje. Swiadczy to o duzym
zaangazowaniu autora w proces badawczy. Ponadto, we wszystkich pracach
Kandydat brat udziat w rozwoju koncepcji badan i metodologii. Wszystko to wskazuje
na to, ze mgr. Arbabi osiggnat juz pewng dojrzatos¢ naukows.

Uktad rozprawy doktorskiej Pana mgr. Arbabiego jest zgodny z normami
przyjetymi dla tego typu opracowan. Recenzowana rozprawa doktorska sktada sie ze
streszczen w jezyku angielskim i polskim i pieciu rozdziatow: krétkiego wstepu
poswieconego gtéwnie opisie motywacji badan podjetych przez Kandydata, rozdziatu
streszczajgcego podstawy fizyczne badanych ukfadow, rozdziatu dotyczgcego
metodologii przyjetej do realizacji niniejszej rozprawy doktorskiej, oraz rozdziatu, w
ktorym przedstawione sg oryginalne wyniki badan (w postaci dopietych 4
opublikowanych artykutéw). Rozprawe doktorskg kohczg wnioski, perspektywy i
bibliografia.

W streszczeniu, w rozdziale 2 oraz w krotkich podsumowaniach najwazniejszych
wynikow poprzedzajgcych dotgczone artykuty, Kandydatowi udato sie w dosc
przystepnej a zarazem syntetycznej formie przedstawic¢ catos¢ zagadnienia, naswietli¢
cele, wykorzystane metody i przebieg badan oraz podkreslic waznos¢ uzyskanych
wynikéw. Wyniki symulacji numerycznych znajdujgce sie w artykutach i manuskrypcie
przedstawione zostaty gtéwnie graficznie w formie chwilowych charakterystycznych
konfiguracji, a takze w formie wykreséw i tabel. Caty materiat graficzny zostat
wyraznie opisany.

Artykuty i manuskrypty se dobrze napisane i starannie przygotowane, jednakze
moznaby sobie zyczy¢ wiekszej starannosci w przygotowaniu rozdziatu 2, ktory
streszcza istniejgce teoretyczne, numeryczne i doswiadczalne wyniki dotyczgce
mechanizméw koalescencji swobodnie zawieszonych i siedzgcych kropel, dynamiki
wzrostu mostka tgczgcego dwie krople i mechanizmu transportu masy podczas
koalescencji dwoch kropel. Na przyktad, referencje nie odpowiadajg kolejnosci w
jakiej sg cytowane w tekscie, co jest raczej nieprzyjazne z punktu widzenia czytelnika.
Mozna znalez¢é pare tzw. literébwek, na przyktad, we wzorze na termiczng skale
dtugosci, czy w kilku wzorach gdzie pojawia sie niezdefiniowany symbol y zamiast, jak
mysle, symbolu n okre$lajgcego lepkos¢. Zdarza sie, ze tekst nie jest samodzielny w
tym sensie, ze trzeba siegac do innych Zrodet aby go Sledzi¢ ze zrozumieniem. Moim
zdaniem jest to wada, ktéra utrudnia wykorzystanie prac doktorskich jako zrédta
szczegotowej, zebranej w jednym miejscu wiedzy. W wielu miejscach, wedlug mojego
przekonania, prezentacja jest zbyt zwiezta i mogtaby byé przejrzysciej napisana z



podaniem fizycznych intuicji lub rozumowania stojgcego za cytowanymi wzorami.
Wymienie tutaj tylko kilka przyktadow: skad sie bierze charakterystyczna termiczna
skala dtugosci, logarytmiczna poprawka do liniowej relacji opisujgcej ewolucje
czasowg promienia mostka tgczgcego krople, czy tez prawo potegowe. Za kompletnie
niewystarczajgcy oceniam opis efektu kapilarnego w transporcie masy przy
koalescencji kropel. Na podstawie przedstawionego tekstu trudno jest dobrze oceni¢
w jakim stopniu Kandydat posiadt og6ing wiedze teoretyczng ze zjawisk kapilarnych,
powierzchniowych i miedzyfazowych. Rozdziat 3 dotyczgcy metodologii jest lepiej
napisany i jego tre$¢ wskazuje na posiadanie przez Kandydata ogolnej wiedzy z
zakresu metod symulacji numerycznych do opisu kropelek i ich koalescencji w réznych
skalach przestrzennych i czasowych. Pan mgr Arbabi zacytowat 97 publikacji
(wkaczywszy swoje wiasne) w tym 17 prac powstatych w ostatnich 5 latach, co
wskazuje na ciggty rozwdéj tematyki prezentowanej w pracy doktorskie;.

Jednym z gtéwnych celéw wytyczonych przez Pana mgr Arbabiego jest
wypetnienie luki w wiedzy dotyczgcej koalescencji kropelek wody zawierajgcych
surfaktant. Istnienie takiej luki - w poréwnaniu do przypadku kropelek czystej wody-
zostalo wykazane przez Kandydata w rozdziale 2. Potrzeba uzycia metod
molekularnej dynamiki aby uzyskac¢ szczegotowy opis transportu masy surfaktantu,
szczegoOlnie w fazie poczatkowej koalescencji a takze podczas ewolucji mostka
taczacego krople, zostata przekonywujgco uzasadniona. Obejmuje ona poczatkowy
etap, gdzie krople stykajg sie po raz pierwszy. Etap ten jest trudny do uchwycenia w
doswiadczeniu, a popularne mezoskopowe modele ciggte przestajg by¢ adekwatnym
opisem dla istotnych w tym stadium skal czasowych i przestrzennych. Jak celnie
wskazuje Autor niniejszej rozprawy, symulacje dynamiki molekularnej mogg byc¢
réwniez pomocne w rozstrzygnieciu spornych kwestii dotyczgcych istnienia réznych
rezimow wzrostu mostka fgczacego krople, ktére odzwierciedlajg odmienne
mechanizmy fizyczne.

Drugim gtébwnym celem sformutowanym przez Kandydata jest zastosowanie
wielkoskalowych symulacji dynamiki molekularnej do zbadania jak istnienie podfoza
na ktérym osadzone sg kropelki zawierajgce surfaktant i kropelki polimerowe
zmieniajg scenariusz procesu koalescencji w poréwnaniu do swobodnie
zawieszonych kropelek i w zaleznosci od wiasnosci zwilzajgcych podioza W
przypadku symulacji kropelek polimerowych celem byta ocena wptywu lepkosci.

Dazgc do osiggniecia postawionych celéw Kandydat rozwazat r6zne metody
dynamiki molekularnej sugestywnie uzasadniajgc w rozdziale 3 wybdér uzytego w
pracy modelu ziarnistego typu gora-dét pdl sitowych bazujgcego na podejsciu  tzw.
SAFT (od angielskiego ,The statistical associating fluid theory)-y Mie. Model ten nie
jest nowy, ale jak sie domys$lam, zostat on po raz pierwszy uzyty, a zatem
zaadoptowany do kropelek wodnych z surfaktantem. Na uwage zastuguje ztozonos¢
metody numerycznej i zwigzanych procedur, opanowanie ktorych byto niezbedne do
zrealizowania postawionych celéw naukowych. W Artykule (1) badane sg dwa rodzaje
surfaktantu typu CnEm i zakres koncentracji ponizej ale gtéwnie powyzej krytycznej
koncentracji dla agregacji. Artykut (2) stanowi rozszerzenie badan przeprowadzonych
w Artykule (1) - uwzglednia dodatkowy surfaktant o odmiennym niz poprzednio typie
a takze szerszy zakres koncentracji i wiecej szczegotow. Autor rozprawy pokazuje, ze
zarowno mechanizm transportu masy dla surfaktantéw jak i struktura przeptywéw w
procesie koalescencji kropelek sg w duzym zakresie parametréw uniwersalne i
praktycznie nie zalezy od typu surfaktantu. Bardzo ciekawym wynikiem jest fakt, ze
Autor nie zaobserwowat wszystkich przewidzianych wczes$niej rezimow ewolucji
mostka tgczgcego krople: po poczatkowym etapie zdominowanym przez fluktuacje



termiczne, mostek powieksza sie w czasie wedtug prawa potegowego z wyktadnikiem
0.5 odpowiadajgcym rezimowi tzw. bezwltadnosci z dynamikg zwigzang z
deformacjami interfejsu zachodzgcymi blisko rosngcego mostka. Rezim liniowego
wzrostu mostka w czasie zwigzany z lepkoscig nie jest obserwowany, cho¢ nie
wyklucza to jego istnienia. Interesujgcym, aczkolwiek intuicyjnym wynikiem jest to, ze
dla dostatecznie duzych stezen surfaktantéw poczatkowy proces styku kropli w
procesie koalescencji jest wynikiem agregacji surfaktantow na powierzchni kropli i
czgsteczki wody nie biorg w nim udziatu. Artykuty (3) i (4) zawierajg w moim
przekonaniu bardzo cenne wyniki, gdyz dotyczg tak waznych dla praktycznych
zastosowan, kropli siedzgcych na podtozu. Kandydat ujawnia, ze o ile dla podtoza,
ktére nie podlega zwilzaniu (kat zwilzania powyzej 90°) proces koalescenciji
siedzgcych kropel z surfaktantem przebiega podobnie jak dla kropel swobodnie
zawieszonych, to podtoze podlegajgce zwilzaniu znaczgco zmienia ten proces ze
wzgledu na zwiekszony udziat czgsteczek wody. Kandydat ujawnia réwniez istotne
réznice, szczegolnie w szybkosci procesu koalescencji dla kropelek polimerowych w
poréwnaniu z kropelkami wodnymi.

Whnioski zwiezle sformutowane przez Kandydata na koncu rozprawy jak i
dyskusje zawarte w artykutach pozwalajg oceni¢ najwazniejsze osiggniecie
recenzowanej rozprawy doktorskiej. Jest to bez watpienia przedstawienie
kompleksowego opisu procesu koalescencji kropel na poziomie molekularnym.

W podsumowaniu stwierdzam, ze przedstawiona do recenzji praca doktorska Pana
mgr Soheila Arbabiego zatytutowana ,Molecular Dynamics Simulation of the
Coalescence of Freely Suspended and Sessile Droplets” prezentuje ogolng wiedze
teoretyczng kandydata w dyscyplinie fizyki obliczeniowej miekkiej materii oraz
umiejetnos¢ samodzielnego prowadzenia pracy naukowej.

Przedmiotem rozprawy doktorskiej jest oryginalne rozwigzanie problemu naukowego.
W zwigzku z powyzszym wnioskuje o dopuszczenie Pana mgr. Soheila Arbabiego do
dalszych etapow przewodu doktorskiego.
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