Lublin, 16.08.2021

Recenzja derobku naukowego oraz rozprawy habilitacyjnej doktora

Panagiotisa Theodorakisa.

Ocena dorebku naukowego.

Dr Panagiotis Theodorakis, uzyskat stopien magistra w dziedzinie nauk i inzynierii materialowej
w Uniwersytecie w Janninie (Grecja) w roku 2004. W tym samym uniwersytecie
uzyskal stopien doktora w dziedzinie nauk i inZynierii materiatowej w roku 2008, po
przedstawieniu rozprawy pt.: Symulacje Monte Carlo stopéw polimerowych o réznorodnej
architekturze. Po uzyskaniu stopnia doktora, w okresie od marca 2008 do pazdziernika 2010,
pracowal w Instytucie Maxa Plancka Badan Polimerow oraz w Instytucie Fizyki Uniwersytetu
Johannesa Gutenberga w Moguncji (Niemcy) jako stypendysta Max Planck Fellow. Nastepnie, od
listopada 2010 do pazdziernika 2012, odby} staz w Uniwersytecie w Wiedniu a nastepnie, od
stycznia 2013 do pazdziernika 2015, w Imperial Collage of London. Od pazdziernika 2015, do
chwili obecnej, jest adiunktem w Instytucie Fizyki PAN w Warszawie. Ponadto, od lutego 2017 do
chwili obecnej jest tzw. wizytujacym badaczem w Centru Osrodkow Ciagltych i Uktadow
Ztozonych na Wydziale matematyki i Fizyki Uniwersytetu w Coventry.

Dorobek publikacyjny doktora Panagiotisa Theodorakisa jest duzy. Do tej pory jest On
autorem, badZz wspdlautorem 64 prac, opublikowanych w powaznych czasopismach naukowych.
Jak wynika z dolaczonych do wniosku materiatéw, 58 artykuléw zostalo opublikowanych po
uzyskaniu stopnia doktora. Wsrdd publikacji doktora Panagiotisa Theodorakisa sa rowniez dwa
artykuly przegladowe, ktore ukazaly sie w Advances in Colloid and Interface Science oraz Fluids.
Wedlug bazy Web of Science catkowita liczba cytowan jego prac wynosi 789 (639 bez auto-
cytowan) a indeks Hirscha jest réwny 16. Natomiast, wedtug bazy Google Scholar catkowita
liczba cytowan jego prac wynosi 1039, a indeks Hirscha jest réwny 20. Moje doswiadczenie
pozwala na stwierdzenie, ze baza Web of Science podaje zwykle zanizone liczby cytowan oraz
wielkosci indeksu Hirscha. Dlatego tez, moge jednoznacznie stwierdzi¢, ze prace doktora
Panagiotisa Theodorakisa spotkaty sie z bardzo duzym zainteresowaniem srodowiska naukowego.

Przed uzyskaniem stopnia naukowego doktora, tematyka badawcza Habilitanta byta skon-
centrowana na wykorzystaniu metod symulacji molekularnych do opisu wlasciwosci mieszanin
polimeréw. W szczegdlnosci, zajmowat sie wplywem struktury geometrycznej oraz skladu che-

micznego sktadnikéw, na ich mieszalno$é. Wyniki tych badan, przedstawione w publikacjach D1-




D4, byly podstawq Jego rozprawy doktorskiej. W tym samym czasie, Habilitant bral réwniez
udziat w badaniach zwigzanych z wykorzystaniem metod modelowania komputerowego do okres-
lenia wplywu sily nacisku wystepujcej w przeptywajacej krwi na odkladanie sie blaszek miaz-
dzycowych w aorcie (publikacje D5 i D6). Zaproponowany model znajduje zastosowania
praktyczne do obserwacji droznosci naczyii wiencowych. Badania w dziedzinie medycyny
obliczeniowej kontynuowat juz po uzyskaniu stopnia doktora (prace Al i A2).

Glownym nurtem badan Kandydata po uzyskaniu stopnia doktora byly zagadnienia
dotyczace fizyki uktadéw polimerowych. W latach 2008-2010, badania te prowadzil w Instytucie
Maxa Plancka Badan Polimeréw oraz w Instytucie Fizyki Uniwersytetu Johannesa Gutenberga w
Moguncji, jako stypendysta Towarzystwa Maxa Plancka. Niewatpliwie, wspdlpraca z Prof.
Kurtem Binderem, ktory jest jednym z najwiekszych autorytetéw w dziedzinie mechaniki
statystycznej i metod symulacji komputerowych, oraz z prof. Wolfgangiem Paulem, miala istotny
wplyw na jego rozwoj naukowy. Prowadzone badania dotyczyly gldwnie przemian fazowych
oraz struktury réznych faz w ukladach cylindrycznych szczotek polimerowych w stanie cieklym,
Jak rowniez w roztworach, oraz wlasciwosci liniowych kopolimeréw w roztworach. Wyniki tych
badan zostaty przedstawione w pracach B1-B16, opublikowanych w prestizowych czasopismach
naukowych, takich jak Journal of Chemical Physics, European Physical Journal, Journal of

Physics: Condens. Matter, ACS Nano Letters, czy Soft Matter.
W latach 2010-2012 oraz 2013-2015, Habilitant odbyt dwa staze naukowe, typu post-doc.

W trakcie pierwszego z tych stazy, w Uniwersytecie w Wiedniu oraz w Uniwersytecie
Technicznym w Wiedniu, prowadzit badania dotyczace samoorganizacji czastek koloidalnych
powleczonych tariicuchami polimeréw. Badania te realizowane byly we wspdtpracy z profesorami
Gerhardem Kahlem oraz Christpherem Dellago, a ich wyniki zaowocowaly cyklem trzech
publikacji (C1-C3). Drugi staz Habilitant odbyt w Imperial Collage London, gdzie wspotpracowat
z profesorami Omarem Matarem, Richardem Crasterem oraz Erichem Miillerem. Prowadzone tam
badania dotyczyly zagadnien z dziedziny biofizyki, a dokladniej wykorzystania modeli
matematycznych do symulacji struktury i wiasciwosci fizycznych biatek. Wyniki tych badan
zostaly przedstawione w pracach (G1-G6).

Waznym nurtem zainteresowad naukowych doktora Panagiotisa Theodorakisa byty bada-
nia réznych modeli siatkowych, takich jak model Isinga, Pottsa i Blume-Capela. W szczegolnosci,
interesowat sie zagadnieniami zjawisk krytycznych oraz zbadaniem przynaleznosci badanych
uktadéw do okreslonych klas uniwersalnosci. Badania te byly prowadzone przy pomocy symu-

lacji Monte Carlo, a wyniki zostaly opublikowane w cyklu 15 prac (E1-E15).



Ogélem, po uzyskaniu stopnia doktora, Kandydat jest wspolautorem 48 artykulow
niezwiazanych z tematyka osiggniecia naukowego bedacego podstawg ubiegania si¢ o stopien
doktora habilitowanego.

Nalezy rowniez podkresli¢, ze doktor Panagiotis Theodorakis pelnil funkcje kierownika w
czterech projektach badawczych realizowanych w IF PAN. O duzym uznaniu dokonan Kandydata
$wiadcza réwniez wyrdznienia jakie otrzymat (Granty na granty (2020), Marie Sklodowska-Curie
Fellow (2016-2018), Premia na Horyzoncie (2018)). Zostat tez wyrézniony przez redakcje pisma
Journal of Colloid & Interface Science na wybitne osiggniecia recenzenckie. Nalezy rowniez
wspomnie¢ ze, w czasopismach Soft Matter, Langmuir, European Journal of Physics E oraz
Journal of Physics: Condensed Matter, ilustracje z jego publikacji zostaly umieszczone na
stronach tytulowych tych czasopism. Jest rowniez cztonkiem komitetu redakcyjnego czasopisma
American Journal of Conedensed Matter Physics, oraz byt redaktorem goscinnym specjalnego
wydania czasopisma Materials. Trzeba ponadto zauwazy¢, ze istotnym dowodem uznania wiedzy
i autorytetu naukowego doktora Panagiotisa Theodorakisa jest jego szeroka dziatalnosc
recenzencka. Byl recenzentem atrykuléw naukowych w  kilkudziesigciu  powaznych
czasopismach, oraz projektéw badawczych finansowanych przez NSF (USA), NWO (Holandia)
oraz przez EPSRC (Wielka Brytania).

Doktor Panagiotis Theodorakis sprawowat opieke naukowa nad trzema doktorantami oraz
dwoma mtodymi pracownikami naukowymi. Od roku 2016-go, prowadzit tez liczne kursy dla

doktorantéw IF PAN oraz Warszawskiej Szkoly Doktorskiej.

Ocena osiggniecia naukowego bedacego podstawa ubiegania si¢ o nadanie stopnia doktora

habilitowanego.

Tytul osiagniecia naukowego, bedacego podstawq wniosku doktora Panagiotisa
Theodorakisa o ubieganie sie o stopien doktora habilitowanego, brzmi nastepujaco:
»Nanokropelki i nanopecherzyki na statych podtozach: Symulacje dynamiki molekularnej zjawisk
zachodzacych na granicach faz”. Bezposrednig podstawg wniosku jest cykl pieciu artykutow H1-
HS, oraz bezposrednio zwigzanych z ta sama tematyka badawcza czterech artykutow R1-R4.
Chociaz nie ma wséréd tego cyklu artykutéw, ktérych jedynym autorem jest Habilitant, to jak
wynika z dotaczonego o$wiadczenia (zat. 4), Jego udziat w tych publikacjach byt dominujacy.
Zdaniem recenzenta, juz minely czasy samotnych badaczy, a wspotpraca z uznanymi
specjalistami, jak profesorowie E. A. Miiller, R. V. Craster. O.K. Matar czy A. Milchev, miata

niewatpliwie duzy wplyw na rozwdj naukowy doktora Panagiotisa Theodorakisa.



Przedstawione w publikacjach H1-H5 wyniki badan, wykonanych przy pomocy symulacji
metoda dynamiki molekularnej, dotycza obserwowanych dos$wiadczalnie zjawisk zachodzacych
na granicy miedzy stalym podlozem a umieszczonymi na nich nanokroplami cieczy lub
nanopecherzykami gazu. Zastosowana w badaniach metoda dynamiki molekularnej pozwala na
obserwacje ewolucji badanych ukladéw w czasie. Szczegolnie waznym elementem takich
symulacji jest mozliwo$é monitorowania zmian struktury uktadu w skali czgsteczkowej, co nie
jest zwykle dostepne w badaniach doswiadczalnych. Ponadto, metody symulacyjne pozwalajg na
modelowanie dowolnych struktur badanych ukladéw czasteczkowych, jak tez na okreélenie
wplywu zmian potencjatdw opisujacych oddzialywania miedzyczasteczkowe w  badanych
uktadach na ich wlasciwosci fizykochemiczne .

Jednym z celéw badain doktora Panagiotisa Theodorakisa byla préba zrozumienia
mechanizmu  bardzo szybkiego rozlewania nanokropli wody zawierajacej surfaktanty na
powierzchniach hydrofobowych (tzw. superozlewanie). Z lektury prac H1-H3, oraz R4 wynika, ze
wykorzystane gruboziarniste modele czasteczek wody i surfaktantéw oraz pole silowe SAFT
pozwolily na uzyskanie wynikéw zgodnych z wynikami doswiadczalnymi, oraz umozliwity
wyjasnienie mechanizmu zjawiska superrozlewania. Okazato sie, ze kluczowym procesem dla
rozlewania sie kropli jest migracja, zaadsorbowanych na powierzchni kropli i na statym podiozu,
czasteczek surfaktantu o ksztalcie litery T, zbudowanych z hydrofobowej ,,gtowy” i hydro-
filowych ,ogonéw”. Wykazano, ze w przypadku surfaktantéw nalezacych do tzw. super-
rozlewaczy, ich migracja od powierzchni styku ciecz-gaz do powierzchni styku ciecz-ciato state,
jest bardzo szybka. W przypadku innych surfaktantéw przewaza tendencja do agregacji wewnatrz
kropli, co bardzo ogranicza szybkoé¢ Jej rozplywania. Jednym z wazniejszych wynikéw badan
symulacyjnych Kandydata byto pokazanie, Ze poza ksztaltem, bardzo waznym czynnikiem
prowadzacym do superrozlewania jest sktad chemiczny surfaktantéw.

Badania nad mechanizmem zjawiska superrozlewania uwazam za bardzo wazne, gdyz ich
wyniki moga mie¢ istotne znaczenie praktyczne. Przede wszystkim, moga by¢ bardzo pomocne
przy projektowaniu surfaktantéw o okreslonych wiasnosciach.

Innym zjawiskiem badanym przez Habilitanta byt swobodny ruch nanokropli cieczy po
powierzchni podtoza o zmiennej twardoci, czyli tzw. durotaksja. W prowadzonych badaniach
wykorzystano metode dynamiki molekularnej. Znowu, badane zjawisko nie jest nieznane gdyz
wystepuje w rozmaitych uktadach, np. biologicznych. Celem symulacji bylo okreslenie wplywu
roznych czynnikéw, takich jak wielko$¢ kropli, gradient twardoci statego podtoza oraz lepkosci
cieczy na ruchy durotaktyczne nanokropli. Zastosowany model jest dosy¢ prosty, a jednoczesnie

uwzglednia najwazniejsze w tego typu badaniach czynniki. W celu uzyskania stabilnych, nie
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parujacych, kropli badano uklady ztozone z fancuchéw polimeréw. Zmiany dlugosci laficuchéw
polimeréw pozwalaly na modelowanie ukladéw o roznej lepkosci. Aby modelowaé gradient
twardosci podloza w wybranym kierunku, zmieniano stalg silowa potencjatu harmonicznego
dziatajacego miedzy atomami tworzacymi podloze. Wykazano, ze $rednia predkos¢ ruchu
durotaktycznego kropli, od migkkiego do twardego podtoza, rosnie wraz ze wzrostem gradientu
twardosci podloza oraz ze wzrostem energii oddzialywania miedzy kropla i podlozem. Ponadto
wyniki prowadzonych badar pokazaly, ze na predko$¢ ruchéw durotaktycznych wplywaja
rowniez rozmiary kropli jak i lepkos¢ cieczy. Bardzo waznym elementem tych badan bylo
wyjasnienie mechanizmu powodujacego zmiany predkosci ruchu kropli. W szczegélnosci,
pokazano, ze podstawowym czynnikiem wywolujacym durotaktyczny ruch kropli obnizenie
catkowitej energii ukladu, podczas przemieszczania sie kropli w kierunku twardszego podloza.
Jeszcze innym problemem badanym przez Habilityanta w ramach cyklu habilitacyjnego,
byt mechanizm powstawania oraz przyczyny duzej stabilno$ci nanopecherzykéw gazu
powstajacych na powierzchniach ciat statych zanurzonych w cieczach z rozpuszczonymi gazami.
Korzystajac z wynikéw do$wiadczalnych, badat On powstawanie nanopecherzykéw tlenu i azotu
rozpuszczonych w wodzie bedacej w kontakcie z powierzchnig wysoce uporzadkowanego grafitu
pirolitycznego. Wykorzystujac metode dynamiki molekularnej pokazat, mechanizm tworzenia sie
nanopecherzykéw na powierzchni grafitu, oraz przedstawit przekonywujace argumenty
uzasadniajgce ich wysoka stabilnoéé. Za bardzo ciekawy wynik, uwazam pokazanie, ze gestos¢
nanopecherzykow jest niemal réwna polowie gestosci fazy cieklej co determinuje ich duza

stabilnos$¢ z uwagi na duzy udziat przyciagajacych oddziatywan van der Waalsa.

Podsumowanie
Lektura publikacji doktora Panagiotisa Theodorakisa dostarcza dowodéw jego szerokiej

wiedzy w dziedzinie mechaniki statystycznej, ze szczegolnym uwzglednieniem fizyki zjawisk
powierzchniowych, teorii przemian fazowych, fizykochemii polimerdw oraz uktadéw koloidal-
nych. Nalezy réwniez zauwazy¢ doskonatg znajomos¢ metod symulacji Monte Carlo oraz
dynamiki molekularnej. Jest on juz uznanym w Swiecie specjalista we wspomnianych wyzej
dziedzinach, czego dowodem jest duza liczba cytowan jego publikacji, kierownictwo projektami
badawczymi, oraz to, ze by} proszony o recenzje artykuldw przez redakcje kilkudziesieciu

czasopism naukowych.

Zdaniem recenzenta, wniosek doktora Panagiotisa Theodorakisa speknia wszystkie

wymagania ustawy o stopniach i tytule naukowym i tytule w zakresie sztuki, stawiane

kandydatom do stopnia doktora habilitowanego. Niniejszym stawiam wniosek o nadanie
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doktorowi Panagiotisowi Theodorakisowi stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk

scistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauki fizyczne.

Prof. dr hab. Andrzej Patrykiejew
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