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Ocena rozprawy habilitacyjnej doktora Konstantina Tretiakova
»Symulacje komputerowe wlasnosci sprezystych wybranych ukladow modelowych
i poszukiwanie mechanizméw auksetycznosci”

oraz jego dorobku naukowego

Dr Konstantin Tretiakov ukoniczyl studia wyzsze na Homelskim Panstwowym
Uniwersytecie Technicznym, w katedrze Elektroniki Przemystowej, pod kierunkiem
profesora E. G. Abarinowa w 1994 roku. W latach 1995-2000 wykonywal prace doktorska w
Instytucie Fizyki Molekularnej Polskiej Akademii Nauk w Poznaniu pod kierunkiem
profesora Krzysztofa Wojciechowskiego i w 2000 roku uzyskal stopien doktora nauk
fizycznych za prace ,Badanie stabilnosci mechanicznej i termodynamicznej modelowych
uktadow wielu ciat za pomocg symulacji komputerowych”.

Przedlozona mi do recenzji rozprawa habilitacyjna ,,Symulacje komputerowe
wlasnosci sprezystych wybranych ukladow modelowych i poszukiwanie mechanizméw
auksetycznosci” sklada sie z cyklu dziewigciu prac, ktére zostaly opublikowane w
renomowanych czasopismach o zasiggu migdzynarodowym, takich jak Physical Review E
(jedna praca), Journal of Chemical Physics (dwie prace), Journal of Physical Chemistry B
(jedna praca), Reviews on Advanced Materiale Science (jedna praca), Journal of Non-
Crystalline Solids (trzy prace) i Physica Status Solidi B (jedna praca). W jednej pracy dr
Konstantin Tretiakov jest jedynym autorem, w sze$ciu jest pierwszym autorem a w
pozostatych dwoch drugim. Z dolaczonych do dokumentacji o$wiadczen wspoétautorow
wynika w sposob jednoznaczny, ze wkiad Habilitanta wniesiony do tych prac jest
dominujacy. Zestaw publikacji jest opatrzony dwudziestostronicowym przewodnikiem, w

ktorym Autor streszcza tres$¢ prac stanowigcych rozprawe habilitacyjna.



Tematyka prac jest skoncentrowana na badaniach wiasciwosci sprezystych uktadow
twardych i migkkich dyskow oraz kul metodami symulacji komputerowych. Jednym z
istotnych  probleméw, ktéry Habilitant podejmuje w swojej rozprawie jest préba
wygenerowania modelowego uktadu o ujemnym wspotczynniku Poissona, lub inaczej uktadu
o whasciwo$ciach auksetycznych oraz ,poszukiwanie mechanizméw auksetycznosci” jak
czytamy w tytule rozprawy. Intensywnie rozwijane prace w tej dziedzinie zostaly
zapoczatkowane pod koniec lat siedemdziesiatych ubieglego wieku i dotyczyly krysztatow
metali o strukturze regularnej $ciennie centrowanej. Odkrycie w 1987 roku przez Lakesa
materiatu 0 ujemnym wspétczynniki Poissona, ktérym byla pianka poliuretanowa poddana
kompresji a nastepnie obrobce termicznej powyzej temperatury miekniecia i schtodzona pod
ci$nieniem, znacznie rozszerzyla klase tego typu materialdw. W pozniejszych pracach
znaleziono szereg nowych materialtow auksetycznych, takich jak pianka polietylenowa,
mikroporowaty  politetra-fluoroetylen, - mikroporowaty  polietylen o duzej masie
czasteczkowej, polipropylen, anizotropowe kompozyty, laminaty, a-krystobalit, zeolity czy
pianki weglowe. Mimo powszechnego przekonania, ze wlasciwos¢ auksetycznosci wystepuje
rzadko wsrdd krystalicznych ciat statych wiele metali o strukturze regularne; rozcigganych
wzdtuz kierunku [110] wykazuje ujemny wspotczynnik Poissona. Ta tematyka jest aktualna,
wazna i interesujaca zaréwno ze wzgledu na aspekt czysto poznawczy jak réwniez na
mozliwosci aplikacyjne tego typu materialow.

Droga do stwierdzenia auksetycznosci jest wyznaczenie parametréw sprezystosci
badanego materiatu, badz to na drodze do$wiadczalnej badz teoretycznej. Dr Konstantin
Tretiakov wybral metode komputerowych symulacji w celu wyznaczenia tych parametrow
oraz obliczenia wspotczynnika Poissona dla modelowych ukladow.

W pracy oznaczonej symbolem HI zostaly wyznaczone parametry sprezyste
bezdefektowych ukladow twardych dyskow w granicy gestego upakowania. Zastosowano
dwie metody obliczeniowe typu Monte Carlo. Pierwsza polegala na numerycznym
rozniczkowaniu energii swobodnej wzgledem sktadowych tensora odksztalcen w zespole N-
V-T. W drugiej metodzie zastosowano analiz¢ ewolucji pudta periodycznosci w zespole N-P-
T. Obie metody prowadza do praktycznie identycznych wynikow i jednocze$nie wyniki
uzyskane w tej pracy s zgodne z otrzymanymi przez innych autoréw przy zastosowaniu
innych metod obliczeniowych, w tym z wynikami teorii objetosci swobodnej. Wyjatkiem jest
niezgodnos¢ wyznaczonych moduléw sprezystosci poprzecznej (lub $cinajacych) z praca
Sengupty i wspotpracownikow. Nizsza warto$¢ modutu $cinajacego, otrzymana przez tych

autorow, prowadzi do wyraznie wigkszego wspotczynnika Poissona. Glebszego odniesienia



si¢ do tych roznic w wynikach obliczen nie znajdujemy ani w pracy HI ani w przewodniku.
Analizujac wplyw liczby dyskow N na stale sprezystosci i wspotczynnik Poissona
stwierdzono, ze dla N=56 i N=224 wyniki réznily sie o nie wiecej niz kilka % od warto$ci
otrzymanych z ekstrapolacji przy N—oo. Ponadto zauwazono, ze wspotczynnik Poissona
obliczony w niezerowej temperaturze i w granicy gestego upakowania jest o okoto 60%
mniejszy niz warto$¢ obliczona analitycznie w zerowej temperaturze przy uzyciu potegowego
potencjatu typu r" przy n—oo.

Podobne procedury numeryczne zostaly zastosowane w pracy H2 do ukladow
bezdefektowych i zdefektowanych sieci twardych kul $ciennie centrowanych. Zostaly one
opracowane z uwzglednieniem trojwymiarowoéci badanego uktadu. Rowniez w tym
przypadku obie metody obliczeniowe prowadza do takich samych wynikéw parametrow
sprezystych badanego uktadu. Sg réowniez w duzym stopniu  zgodne z wynikami
publikowanymi przez innych autorow oraz z przewidywaniami teorii swobodnej objetoci.
Podobnie jak w przypadku twardych dyskéw wyniki symulacji przeprowadzonych dla 256
kul i ekstrapolowane przy N— e r6znig sie o nie wiecej niz kilka %. Wartosci wspolczynnika
Poissona obliczone dla przypadku statycznego sa o okoto 40% wyzsze od otrzymanych w
pracy H2, co zdaniem Habilitanta $wiadczy o tym, ze drgania termiczne powoduja znaczne
zmniejszenie tego parametru. Symulacje przeprowadzone w niskich temperaturach przy
zatozeniu ,migkkiego potencjatu potegowego” dla wyktadnikéw potegowych n>12 prowadza
do wartosci parametrow sprezystych zgodnych w granicach 2% z przewidywaniami modelu
statycznego twardych kul. Natomiast w wyzszych temperaturach zgodnosé tego rzedu
uzyskano dla n>384. Wprowadzenie do analizowanych uktadow defektow strukturalnych w
postaci wakansow powoduje zwigkszenie wspdlczynnika Poissona. Podobna tendencje
zaobserwowano w przypadku réznego typu defektow do ukladow dwuwymiarowych
(odnosnik 20 pracy H2).

Kolejne dwie prace H3 i H4 s3 po$wiecone analizie wiasciwosci sprezystych
uporzadkowanych uktadéw migkkich dyskow i kul. W tym przypadku zastosowano metode
symulacji Monte Carlo w wersji zaproponowanej przez Parinello i Rahmana, polegajacej na
usrednianiu  fluktuacji odksztalcen w zespole N-P-T. Ta metoda jest analogiczna do
stosowanej w pracy H1 i H2 i wykorzystuje rozwiniecie swobodnej entalpii wzgledem
sktadowych tensora odksztatcen. Oddzialywanie obiektow tworzacych uktad jest opisywane
przez potegowy potencjat typu »". W tych pracach analizowano zaleznoéci objetosciowego
modutu sprezystosci, modutu sprezystosci poprzecznej oraz dodatkowo wspotczynnikdw

sprezystosci dla przypadku trojwymiarowego od odwrotnosci wyktadnika potegowego funkcji



potencjatu (lub parametru migkkosci), ci$nienia i temperatury. Dla ukladow miekkich dyskow
i kul wyznaczono réwniez wspolczynniki Poissona. Dla dyskéw wartosci modutéw
objetoSciowego i $cinajacego w niskich temperaturach sg prawie takie same jak w przypadku
statycznym. S3 zgodne z wartoSciami uzyskanymi przez innych autoréw i roznig sie od
wynikow opublikowanych przez Sengupte i wspotpracownikéw. Zaleznosci modutow
objetosciowego i Scinajacego od wyktadnika potegowego funkcji potencjatu réznig sie
wyraznie i sg zbiezne do wartosci tych parametréow dla modelu statycznego w niskich

temperaturach. Podobng tendencje wykazuje zalezno$¢ wspolczynnika Poissona. Z zaleznosci

temperaturowych wspotczynnika Poissona wynika, ze dla 7> 30 drgania termiczne prowadza
do nizszych jego warto$ci natomiast dla n<30 do wyzszych w stosunku do warto$ci dla
modelu statycznego. Z analizy wptywu ci$nienia na wspétczynnik Poissona wynika, Ze jest on
staby w przypadku miekkich potencjatéw natomiast wiekszy dla potencjatow twardych. W
kazdym z analizowanych przypadkéw dla duzych wartosci n otrzymano wyniki zgodne z
wartosciami przewidywanymi dla twardych dyskow. Jako uporzadkowany uktad miekkich
sfer rozwazano strukture regularng $ciennie centrowang. Podobnie jak dla miekkich dyskow
obliczenia numeryczne wykazaly wyrazna zalezno$¢ parametrow sprezystych takiego uktadu
od wykladnika potegowego funkcji potencjatu oraz od temperatury. Otrzymane wyniki sg
wewnetrznie spojne z przewidywaniami dla przypadkow statycznych i twardych potencjatow.
Waznym wynikiem pracy H4 jest ujemna warto$¢ wspotczynnika Poissona w kierunku [110].

W publikacji H5 wspotczynnik Poissona jest analizowany dla uporzadkowanych
uktadow migkkich dyskow o dwoch i wielu rozmiarach. W ostatnim przypadku zalozono
gaussowski rozktad $rednic dyskow. Symulacje komputerowe przeprowadzono, podobnie jak
W poprzednich pracach, metoda Monte Carlo w zespole N-P-T przy zalozeniu potencjatu
potegowego w zaleznosci od wyktadnika potegowego, temperatury i stopnia dyspersji
dyskow. Stwierdzono, ze dla migkkich potencjatéw oddziatywan wartosci wspotczynnikow
Poissona sg prawie réwne, niezaleznie od temperatury. Zwiekszenie dyspersji rozmiarow
dyskow lub zmniejszenie temperatury dla miekkich potencjatow powoduje zwiekszenie
wspotczynnika Poissona.

W kolejnych pracach H6-H9 analizowane s uktady dwuwymiarowe, takie jak twarde
dyski, dimery, cykliczne trymery, tetrametry, heksamery, pentametry i heptamery. W pracach
H6-H8 uzyto metody symulacyjnej Monte Carlo w zespole N-P-T, analogicznej jak w
poprzednich pracach. Natomiast w pracy H9 zaproponowano rozszerzenie metody
fluktuacyjnej do obliczen parametréw sprezystosci i wspotczynnika Poissona. Dla bez

defektowego i aperiodycznego uktadu twardych dimerow (praca H6) zaproponowano trzy



mechanizmy redukcji wspotczynnika Poissona. Pierwszy polega na zwigkszeniu stosunku
ciSnienie/temperatura. Gdy ten stosunek — oo lub inaczej, gdy uklad osiaga granice gestego
upakowania, wspolczynnik Poissona jest prawie trzy razy mniejszy niz w przypadku
twardych dyskéw. Drugi mechanizm prowadzi do wartoéci tego wspolczynnika dla fazy
aperiodycznej systematycznie mniejszej niz dla ukladu twardych dyskow o takiej samej
gestosci. Trzeci mechanizm jest zwigzany z wyraznym zmniejszeniem wspotczynnika
Poissona w wyzszych temperaturach w poréwnaniu z ukladem statycznym. Wprowadzenie
defektow w postaci wakansow do fazy aperiodycznej w sposob losowy powoduje
zwigkszenie wspotczynnika Poissona. W pracy H7 wyznaczono parametry sprezystosci dla
uktadow twardych dyskow, twardych dimerow, twardych cyklicznych trimeréw i
heksameréw tworzacych plaskie, izotropowe fazy stale. Analizowane byly uklady
periodyczne i aperiodyczne. Z przeprowadzonych obliczen wynika, ze geometria molekut ma
istotny wplyw na wiasciwosci sprezyste uktadu i otrzymane wyniki sg zgodne z opisem
bazujacym na teorii swobodne; oqutoééi dla rozpatrywanych ukladow. W szczegoélnosci
wartosci wspotczynnika Poissona wzrastajg monotonicznie jako funkcje wzglednej objetosci
liczonej w stosunku do objetosci odpowiadajgcej najgestszemu utozeniu. W dobrym
przyblizeniu ta zalezno$¢ jest liniowa. Dla ustalonej objetosci wzglednej wartosci
wspotezynnikow Poissona zmniejszajg sie stopniowo od wartosci charakterystycznych dla
dyskow, poprzez dimery, trymery az do heksamerdw. Przy czym dla uktadéw aperiodycznych
sq one wigksze niz dla periodycznych. Ponadto dla trymeréw i heksametréw badane uktady
wykazujg wilaSciwodci auksetyczne. Najnizsza wartosé (ujemng) wspodtczynnika Poissona
otrzymano dla twardych cyklicznych tetrametrow w pracy H8. W pracy H9 badano
wlasciwosci sprezyste dwuwymiarowych ukladow twardych, cyklicznych pentametrow i
heptameréw o gestym upakowaniu. Wyznaczone parametry sprezyste pozwolity obliczy¢
wspotczynniki Poissona. Dla najge$ciej upakowanych ukladéw heptameréw otrzymano
ujemne wartosci.

Oceniajac warto$¢ naukowa rozprawy chciatbym na wstepie podkresli¢ rozsadny
dobor prac stanowigcych jej podstawe. W tym wyborze wida¢ konsekwencje w dazeniu do
realizacji celu, jaki zostal sformutowany w przewodniku. Autor w umiejetny sposéb rozwija
istniejace metody komputerowe wyznaczania parametrow sprezystosci oraz proponuje nowe
podejscia do tych zagadnien. Uzywa do tego proste potencjaty typu odpychajacego: twardy i
migkki potegowy. Opracowane metody obliczeniowe pozwolity mu na przetestowanie
proponowanych rozwigzan dla ukladow modelowych poprzez poréwnanie z wynikami

otrzymanymi przez innych autoréw, przetestowanie zachowania si¢  wyznaczonych



przebiegow parametrow sprezystych w funkcji temperatury, cisnienia, wzglednej objetosci,
wyktadnika potegowego potencjatu i liczby molekut w przypadkach granicznych — w
warunkach = statycznych (7-0), najgestszego upakowania, w przyblizeniu twardego
potencjatu potegowego (n— o). Te poréwnania wykazuja wewnetrzng spojnos¢ uzyskanych
wynikéw, ich zgodno$¢ z wynikami literaturowymi (z wyjatkiem prac Sengupty i
wspotpracownikow) oraz zgodno$¢ z przewidywaniami teorii objetosci swobodnej. To
swiadczy o wartosci naukowej prac doktora Konstantina Tretiakova., Za najbardziej
wartosciowy wynik przedstawionej mi do oceny rozprawy uwazam wygenerowanie modeli
charakteryzujacych si¢ ujemnym wspotczynnikiem Poissona przy uzyciu prostego
odpychajacego potencjatu. Natomiast pewien niedosyt wywoluje w mojej opinii brak
odniesienia si¢ Autora do licznych wynikow doswiadczalnych, dostepnych w wielu
publikacjach. A takie odniesienie znacznie wzmocnitoby wydzwiek sformutowan
pojawiajacych si¢ w tytule rozprawy ,...i poszukiwanie mechanizmow auksetycznosci” oraz na
koncu przewodnika ,Nasze badania Wskazujq kierunek eksperymentalnych poszukiwar
rzeczywistych ukltadow z wiasnosciami auksetycznymi oraz pomagajq zrozumiec¢ mechanizmy
prowadzqce do takich zachowan”. Podsumowujac ocene wartosci naukowej prac rozprawy

stwierdzam, ze spelnia ona wymagania stawiane pracom habilitacyjnym.

Catkowity dorobek naukowy Habilitanta to 28 opublikowanych prac, w tym 22 w
czasopismach z listy filadelfijskiej. Jest to wynik dobrze uzasadniajgcy starania o uzyskanie
stopnia doktora habilitowanego. Tym bardziej, ze wiekszo$¢ prac zostata opublikowana w
renomowanych czasopismach, w tym w Nature, Physical Review E i Journal of Chemical
Physics, Journal of Physical Chemistry i Journal of Physics: Condensed Matter. W tym
miejscu  chciatbym podkreslic wysoka jakos¢ dorobku naukowego Habilitanta. To
stwierdzenie jest jeszcze poparte liczbami cytowan. Ogolna liczba cytowan wszystkich prac
wynosi 196 (112 bez autocytowan), wedlug bazy Web of Science w chwili pisania recenzji.
Wspotczynnik h wedtug tej samej bazy wynosi 8. Sa to liczby wyraznie wigksze od podanych
w autoreferacie, co $wiadczy o stale rosngcym zainteresowaniu pracami Habilitanta w
mi¢dzynarodowym $rodowisku naukowym. Praca H9 uzyskata liczbg cytowan 29. Jest to,
moim zdaniem, bardzo dobry wynik. Ponadto dr Konstantin Tretiakov wygtosit 11 referatow
na konferencjach i seminariach oraz przedstawit 13 komunikatéw w formie referatow (4) i

plakatow ( 9).



Dr Konstantin Tretiakov prowadzit aktywna wspotprace miedzynarodowg. Przebywat
na dwuletnim stazu naukowym w Centrum Fizyki Teoretycznej w Triescie, we Wloszech oraz
na jednorocznym stazu na Uniwersytecie Northwestern w Evanston, w Stanach
Zjednoczonych. Ponadto w latach 2000-2009 odbyt szereg krotkich stazy w osrodkach
zagranicznych (od 2 tygodni do 1 miesigca). Ta wspolpraca naukowa wzbogacila i
rozszerzyla jego warsztat naukowy. Dzieki niej dorobek naukowy Habilitanta nie ogranicza
si¢ jedynie do zagadnien zwigzanych z komputerowymi symulacjami wlasciwosci
sprezystych ciat statych, ale dotyczy rowniez badan nad przewodnictwem cieplnym argonu w
fazie statej, dynamika samo-organizujacych sie uktadow, mechanizmami adsorpcji
nanoczgsteczek oraz fotoprzewodnictwem w warstwach funkcjonalizowanych nanoczgsteczek
metali. Taki niemonotematyczny charakter zestawu wszystkich prac dobrze rokuje na
przysztos¢ Kandydata na samodzielnego pracownika naukowego i $wiadczy o jego szerokiej
wiedzy, dojrzatosci jak réwniez zdolnosci do podejmowania oraz rozwigzywania réznych

problemow naukowych.

Dr Konstantin Tretiakov do roku 2009 brat udziat w realizacji sze$ciu projektow
badawczych finansowanych przez Komitet Badan Naukowych a pozniej przez Ministerstwo
Nauki i Szkolnictwa Wyzszego. W jednym projekcie byt kierownikiem, w jednym gtownym
wykonawca a w czterech wykonawca. Swiadezy to o zdolnosci do zdobywania $rodkow na
badania naukowe oraz o umiejetnosci pracy w zespole badawczym. Te do$wiadczenia beda
cenne w przyszlej pracy naukowej. Habilitant brat udzial w organizowaniu trzech konferencji.
Jego dziatalnos¢ dydaktyczna polegata na sprawowaniu opieki nad dwoma doktorantami.
Zapewne ze wzgledu na charakter Instytutu Fizyki Molekularnej Polskiej Akademii Nauk, z
ktorym zwigzal si¢ po ukonczeniu studiow i pracuje do dzisiaj, nie znalaztem informacji o
prowadzeniu zaje¢ dydaktycznych ze studentami. W tym $§wietle oceniam dobrze jego

dzialalno$¢ organizacyjna

Biorac pod uwage przedstawione powyzej oceny rozprawy habilitacyjnej, dorobku
naukowego i organizacyjnego doktora Konstantina Tretiaka z pelnym przekonaniem
wnioskuj¢ o dopuszczenie go do dalszych etapow postgpowania, w mysl ustawy o stopniach

naukowych i tytule naukowym.
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