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Recenzja rozprawy habilitacyjnej w postaci cyklu publikacji pt.:
+Nanokropelki i Nanopecherzyki na Statych Podlozach:
Symulacje Dynamiki Molekularnej Zjawisk Zachodzacych na Granicach Faz”
oraz dorobku naukowego i osiggniec¢ organizacyjno-dydaktycznych dra Panagiotisa Theodorakisa

Dr Panagiotis Theodorakis ukofczyt studia w Grecji na Uniwersytecie w Janinie w Zakiadzie Nauk i
Inzynierii Materiatowej (Department of Materials Science and Engineering) w 2004 roku i otrzymat tytut
magistra na podstawie rozprawy ,Badania teoretyczne nanorurek weglowych z zastosowaniem symulacji
komputerowych”. Promotorem byt prof. Efthimios Kaxiras.

Nastepnie w tym samym Zakiadzie w 2008 roku otrzymat stopien naukowy doktora na podstawie
rozprawy ,Symulacje Monte Carlo stopdéw polimerowych o réznorodnej architekturze”, ktérej
promotorem i promotorem pomocniczym byli prof. Apostolos Avgeropoulos i prof. Constantinos Vlahos.

W latach 2008-2015 Habilitant odbyt trzy dwuletnie staze podoktorskie w renomowanych osrodkach
naukowych. Byly to, kolejno: Instytut Maxa Plancka w Moguncji, gdzie wspdipracowat z prof.

Kurtem Binderem i Prof. Wolfgangiem Paulem, Uniwersytet w Wiedniu oraz Uniwersytet Techniczny w
Wiedniu, gdzie wspotpracowat z prof. Christophem Dellago i prof. Gerhardem Kahlem oraz Imperial
College w Londynie, gdzie wspdtpracowat z prof. Omarem Matarem, prof. Richardem Crasterem, i prof.
Erichem Miillerem. Od 2015 roku jest adiunktem w Instytucie Fizyki Polskiej Akademii Nauk. Otrzymat
wiec bardzo dobre wyksztatcenie i w czasie stazy podoktorskich miat mozliwos¢ zajmowania sie wieloma
waznymi i aktualnymi zagadnieniami we wspdtpracy z wybitnymi uczonymi o Swiatowej renomie. Trzy
spoéréd pieciu prac wchodzacych w sktad osiagniecia naukowego bedacego podstawa ubiegania sie o
stopien doktora habilitowanego powstato we wspotpracy z grupa z Imperial College.

Rozprawe habilitacyjna stanowi cykl 5 spdjnych tematycznie publikacji oznaczonych w autoreferacie jako
H1-H5, dotyczacych wiasnoéci nanokropelek i nanopecherzykédw na statych podtozach, badanych za
pomoca dynamiki molekularnej. Do habilitacji nie zostaty wiaczone kolejne cztery prace oznaczone w
autoreferacie jako R1-R4, poéwiecone bardzo zblizonej tematyce. Prace te zostaty zaliczone do
pozostatego dorobku naukowego.

Dr Theodorakis jest pierwszym autorem w publikacjach oznaczonych w autoreferacie jako H1-H4, z
ktorych dwie pierwsze maja czterech, a dwie ostatnie trzech autoréw. W pracy H5 jest drugim autorem.
W osobnym dokumencie dr Theodorakis oéwiadcza, ze jego wktad wynosi 55% w pracach H1-H4 i R1, R2,
R4, oraz 50% w pracy H5 i 30% w pracy R3. Szczegdtowo i konkretnie opisuje tez na czym jego wktad
polegat w kazdej pracy. Wszystkie artykuly wchodzace w sktad cyklu oraz prace o bardzo zblizonej
“tematyce zostaty opublikowane W prestizowych czasopismach: Soft Matter (H1), Langmuir (H27R3), ~ -
Colloids and Surfaces A: Physicochemical and Engineering Aspects (H3), Journal of Chemical Physics (H4),
Journal of Colloid and Interface Science (H4), Advances in Colloid and Interface Science (R1), Current
Opinion in Colloid and Interface Science. (R2), Fiuids (R4).

W mojej opinii prace oznaczone w autoreferacie jako H1-H5 (z uwzglednieniem prac oznaczonych w
autoreferacie jako R1-R4), powstate przy dominujacej roli dra Theodorakisa, swiadcza o samodzielnym
osiagnieciu naukowym Habilitanta i stanowig podstawe do ubiegania sie o stopiefi doktora
habilitowanego.
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Omawiany cykl publikacji poswiecony jest bardzo trudnemu zagadnieniu dynamiki nanokropel lub
nanopecherzykéw znajdujacych sie na statym podtozu. Nanokrople z jednej strony sa zbyt mate, by tatwo
byto obserwowac ich ewolucje eksperymentalnie lub opisywaé w jezyku mechaniki osrodkéw ciggtych. Z
drugiej strony, w przypadku kropel zawierajacych substancje powierzchniowo czynna lub polimery o dos¢
duzych czasteczkach majacych ztozona strukture, symulacje komputerowe sg bardzo czasochtonne.
Uzyskanie wynikéw w rozsadnym czasie wymaga inteligentnego zaprojektowania 'gruboziarnistego’
modelu z atomami pogrupowanymi w bloki i takich oddziatywan miedzy blokami aby wtasnosci
termodynamiczne modelowanych substanciji byty prawidtowo odtworzone. Dzieki zweryfikowaniu
zgodnosci wynikéw symulacji z wynikami eksperymentéw dla wiasnoéci rownowagowych takich jak
diagram fazowy, mozna oczekiwaé takze wiarygodnych wynikéw dla dynamiki proceséw zachodzacych na
réznych podiozach. Zaleta symulacji metoda dynamiki molekularnej jest mozliwosc éledzenia ewolucji
czasowej | poznania mechanizméw mikroskopowych obserwowanych zjawisk. Habilitant bardzo dobrze
poradzit sobie z trudnymi wyzwaniami i otrzymat interesujace wyniki.

Wszystkie prace wchodzace w sktad rozprawy poéwigcone sa dynamice nanoobiektéw ptynnych na
statych podtozach, ale mozna je podzielié¢ na trzy grupy. Pierwsza grupa zagadnien jest rozplywanie si¢
kropel wody na hydrofobowym podtozu po dodaniu do kropli substancji powierzchniowo czynnej (H1-
H3). Kolejnym zagadnieniem jest durotaksja kropli polimerowej na podtozu o stopniowo zmieniajacej sie
twardoéci (H4). Ostatnim zagadnieniem jest powstawanie nanopecherzykéw gazu na Scianie naczynia z
cieczg (H5).

Celem prac H1-H3 byto zbadanie molekularnych mechanizméw rozlewania sie nanokropel wody
zawierajacej surfaktant na hydrofobowym podtozu i wyjaénienie, jakie wlasnosci tzw. ,superrozlewaczy”
odpowiadaja za znaczne przyspieszenie procesu w poréwnaniu do standardowych surfaktantow.
Ponadto, celem byto wyjaénienie dlaczego zalezno$¢ szybkosci rozptywania sie kropel od stezenia
surfaktantu jest niemonotoniczna.

Symulacje przeprowadzone zostaty dla czterech modeli czasteczek surfaktantu. Dwie z nich odpowiadaja
typowym surfaktantom, pierwsza o ksztatcie liniowym i druga o ksztatcie litery T, gdzie ‘ogon’ jest
hydrofilowy. Jako typowy wybrany zostat surfaktant oznaczany jako C10E4. Kolejne dwie modelowe
czasteczki reprezentuja ,superrozlewacz” Silwet L77 i zbudowane s3 z trisiloksanowej hydrofobowej
.glowy” oraz hydrofilowego ,ogona”. W tym przypadku takze rozwazano czasteczke liniowa i o ksztatcie
litery T. Pytaniem byto, co bardziej wptywa na rozlewanie sie kropel, chemiczna budowa gtowy, czy
geometryczny ksztatt czasteczek. Wyniki jednoznacznie wskazaty na zasadnicza role chemicznej budowy -
mianowicie niezbyt duza hydrofobowo$¢ znacznie przyspiesza proces rozlewania kropel. Ksztatt litery T w
mniejszym stopniu ten proces przyspiesza.

Waznym osiagnieciem Habilitanta jest wykazanie, ze rozlewanie kropel przebiega przez przeptyw
surfaktantu z powierzchni ciecz-gaz do powierzchni ciecz-ciato state przez linie kontaktu trzech faz, przez
co powierzchnia ciecz-ciato state wzrasta. W kolejnym kroku nastepuje przeptyw surfaktantu z wnetrza
kropli-do powierzchni ciecz-gaz i cykl jest kontynuowany.-Szybkoé¢ tego drugiego procesu zalezy od tego,
czy w kropli tworza sie agregaty surfaktantu i jak silnie s zwiazane czasteczki w tych agregatach.
Agregaty wolniej dyfunduja a ich rozpad przed adsorpcja pojedynczych czasteczek na powierzchni
dodatkowo spowalnia proces. Tworzenie agregatéw z kolei zwiazane jest z chemiczna budowa
hydrofobowej glowy oraz ze stezeniem surfaktantu. Spadek szybkosci rozptywania kropel ze wzrostem
stezenia surfaktantu dla duzych stezen wyttumaczono spowolnieniem dyfuzji przy duzym zageszczeniu
czgsteczek. Nalezy podkresli¢, ze symulacje tych proceséw dla réznych surfaktantdw i analiza wynikow
byty duzym wyzwaniem. Systematyczne, kompleksowe i rzetelne zbadanie wptywu réznych czynnikéw na
przebieg badanego procesu w prawidtowo opracowanych, realistycznych modelach konkretnych
substancji jest waznym osiggnieciem Habilitanta.
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W pracy H4 symulacje metoda dynamiki molekularnej dotyczyty polimerowej kropli na podtozu o
gradiencie sztywnosci w wybranym kierunku. Celem pracy byto zbadanie, w jakim kierunku kropla bedzie
sie samorzutnie przemieszczac, gdzie znajdzie sie w stanie réwnowagi i dlaczego. Czasteczki polimeru byty
modelowane standardowym gruboziarnistym modelem z potencjatem Lennarda-Jonesa miedzy kulami
reprezentujgcymi grupy atomoéw, miedzy ktorymi dziatat tzw. potencjat FENE utrzymujacy kule w
tancuchu. Podloze byto modelowane przez kulki oddziatujace potencjatem harmonicznym. Gradient
twardosci osiggnieto poprzez zmiane stalej sitowej potencjatu harmonicznego. Wyniki pokazaty
przemieszczanie sie kropel w kierunku bardziej twardego podtoza. Autorzy stwierdzili, ze kierunek ruchu
wynika z minimalizacji energii uktadu, ktéra jak sie okazuje jest mniejsza przy sztywniejszym podtozu.
Powodem jest wzrost liczby par kul w potozeniach odpowiadajacych minimum energii na styku kropli i
podtoza. Autorzy pracy stwierdzaja, ze site napedowa dla ruchu kropli w tym procesie stanowi gradient
energii na styku faz miedzy kropla a podtozem. Mozna zauwazy¢, ze na sztywnym podtozu tworzy sie
warstwowa struktura w kropli przy podtozu, zwtaszcza w matych kroplach, w przeciwienstwie do bardziej
nieuporzadkowanej struktury kropli na mniej sztywnym podtozu. Wyniki tej pracy tez uwazam za
wartosciowe.

Ostatnim zagadnieniem badanym w cyklu publikacji wchodzacych w sktad habilitacji jest formowanie sie
na $ciankach naczynia wypetnionego cieczg nanopecherzykdw gazu i ich stabilno$¢. Dla zbadania procesu
powstawania i trwatosci pecherzykow, Habilitant przeprowadzit symulacje za pomoca dynamiki
molekularnej dla petnoatomowego modelu badanego uktadu, zloZzonego z czasteczek wody, azotu i tlenu.
Dla opisu oddziatywarn miedzyczasteczkowych uzyto standardowych pdl sitowych, a oddziatywanie z
podiozem modelowane byto potencjatem Lennarda-Jonesa z odpowiednio dobranymi parametrami tak,
by oddziatywanie czasteczek gazu z podtozem byto silniejsze, niz oddzialywanie czasteczek wody z
podiozem. Symulacje pozwolity stwierdzi¢, ze pecherzyki powstaja w procesie nukleacji na powierzchni ze
wzgledu na korzystne energetycznie kontakty czasteczek gazu ze Sciang, a procesowi temu pomaga
przesycenie wody gazem. Interesujacag obserwacjg byto stwierdzenie bardzo duzej gestosci gazu w
pecherzykach, co dopiero pdZniej zostato potwierdzone eksperymentalnie. Tak jak w poprzednich
przypadkach, symulacje byty bardzo wymagajace a wyniki oryginalne i ciekawe.

Podsumowujac osiggniecie naukowe przedstawione w cyklu publikacji H1-H5, stwierdzam ze dr
Theodorakis otrzymat wartoéciowe z podstawowego punktu widzenia i uzyteczne z praktycznego punktu
widzenia wyniki dla konkretnych zagadnien zwiazanych z dynamika ptynnych nanoobiektéw na statym
podfozu. Otrzymanie wynikéw przedstawionych jako osiggniecie wymagato znacznego nakfadu pracy,
mimo niezbyt wielu artykutow. Z petnym przekonaniem stwierdzam, ze przedstawione do oceny
osiggniecie jest warto$ciowym wkiadem w nauke i wskazuje na dojrzato$¢ i samodzielnos¢ naukowa dra
Theodorakisa.

Bardzo pozytywne wrazenie sprawia tez dorobek naukowy dr Theodorakisa nie uwzgledniony w
osiggnieciu bedacym podstawa ubiegania sie o stopien doktora habilitowanego. Opublikowat on 64
artykuty w czasopismach naukowych. Catkowita liczba cytowan wg bazy Web of Science to 789 (639 bez
autocytowan). Wskaznik Hirscha: 16. Natomiast aktualne dane z bazy Google Scholar to 1124 cytowania i
H=20. W tym roku pojawito sie juz 129 cytowan wg tej bazy. Duza liczba publikacji S$wiadczy o duzej
aktywnosci, a cytowania o tym, ze prace Habilitanta zostaty zauwazone przez srodowisko.

Pozostaly dorobek dra Theodorakisa zwiazany jest z symulacjami komputerowymi, zaréwno przy pomocy
dynamiki molekularnej, jak i metodg Monte Carlo.

Pietnascie prac poswieconych byto réznym modelom sieciowym z przypadkowym rozktadem wigzan lub
pol. Nalezy wspomnied, ze zbadanie wptywu przypadkowosci na klase uniwersalnosci punktu krytycznego
to bardzo trudne zagadnienie.
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Duzg grupe publikacji stanowig prace poswiecone symulacjom réznego typu polimeréw. W szczegdlnosci
badane byly polimerowe szczotki o sztywnych i gietkich rdzeniach. Symulowane byly zaréwno
homopolimery jak i kopolimery, w rozpuszczalnikach o réznych wiasnosciach lub bez rozpuszczalnika.
Habilitant ze wspotautorami otrzymat wiele cennych wynikéw i trudno je wszystkie opisac¢ w zwieztej
formie w niniejszej recenzji. Pozostate prace dotyczg biofizyki, miekkiej materii i medycyny obliczeniowe;j.
W wiekszosci prac dr Theodorakis byt pierwszym lub drugim autorem. Dorobek publikacyjny Habilitanta
jest wiec imponujacy.

Dr Theodorakis prezentowat swoje wyniki na miedzynarodowych konferencjach i warsztatach (20
prezentacji, ale w autoreferacie nie jest podane, ile byto komunikatéw a ile posterdw) oraz na 30
zaproszonych seminariach w wielu réznych osrodkach. Aktywnoé¢ na tym polu zastuguje na pozytywna
ocene.

Osiaggniecia dydaktyczne dra Theodorakisa obejmuja wykltady dla doktorantéw IF PAN, ktérych byto 7
cykli, trwajacych od 6 do 24 godzin. Opiekuje sie on aktuainie trzema doktorantami i opiekowat wczeéniej
dwiema osobami. Biorac pod uwage, ze w osrodkach PAN nie sg prowadzone zajecia ze studentami,
zaangazowanie w dziatalnosé¢ dydaktyczna Habilitanta jest wieksze, niz u typowego pracownika instytutu
PAN.

Dziatalnos¢ organizacyjna Habilitanta to kierowanie 3 grantami NCN i jednym H2020-MSCA -RISE,
cztonkostwo komitetu redakcyjnego czasopisma American Journal of Condensed Matter Physics i funkcja
goscinnego edytora w czasopiémie Materials. Ponadto, byt on recenzentem w bardzo wielu czasopismach
naukowych.

Jako dziatalno$¢ popularyzatorska Habilitant wskazat cztonkostwo w grupie mtodych badaczy DoScience,
ktora organizuje wyktady i nieformalne spotkania z wybitnymi uczonymi.

Podsumowujac, wysoko oceniam osiggniecie naukowe Habilitanta polegajace na zbadaniu dynamiki
ptynnych nanoobiektéw na statym podtozu za pomocg symulacji metoda dynamiki molekularnej. Prace te
stanowia oryginalny i wartosciowy wktad w nauke. Dorobek naukowy, dziatalno$é dydaktyczna,
organizacyjna i popularyzatorska spetniajg ustawowe i zwyczajowe wymagania stawiane habilitantom.
Wnosze o dopuszczenie dra Theodorakisa do dalszych etapdéw postepowania o nadanie stopnia doktora
habilitowanego w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauki fizyczne.
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