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Recenzja rozprawy habilitacyjnej ,,Symulacje komputerowe wlasno$ci sprezystych wybranych

ukladow modelowych i poszukiwanie mechanizméw auksetyczno$ci” dra Konstantina Tretiakova

Dr Konstantin Tretiakov jest absolwentem Homelskiego Panstwowego Uniwersytetu Technicznego.
Stopien doktora uzyskat w Instytucie Fizyki Molekularnej, PAN, za ,,Badanie stabilnosci mechaniczne; i
termodynamicznej modefowych uktadow wielu ciat za pomoca symulacji komputerowych”. Uzyskanie

stopnia doktora poprzedzito przyznanie grantu promotorskiego.

Doktorat zostal wyrdézniony Nagroda Dyrektora IFM, PAN. W latach 2002 — 2004 dr Tretiakov
przebywal na stazu naukowym w Grupie Materii Skondensowanej w Migdzynarodowym Centrum Fizyki
Teoretyczne] w Triescie, gdzie zajmowat siég symulacjami korﬁputerowymi przewodnictwa cieplnego
statego argonu w funkcji ciénienia i temperatury. Po powrocie z Triestu zajmuje si¢ w latach 2005- 2006
modelami przejawiajacymi ujemny wspdtczynnik Poisson’a. W dwu nastepnych latach przebywa na
Uniwersytecie Northwestern, zajmujac si¢ uktadami samoorgaﬁizujqcymi sig. Zaprezentowano wowczas
mode! kooperatywnej adsorpeji nanoczastek na powierzchni krzemionki, pozwalajacy na wyjasnié
fotoprzewodnictwo w warstwie nanoczastek. Praca zostata Qp’ublikdwana w czasopidmie Nature,
Réwniez kierowat jednym grantem i byt zwykle gléwnym wykonawca w pigciu innych grantach.
Wyglaszat Referaty na Konferencjach i proszonych seminariach. Opublikowal 28 publikacji w tym 22 z
listy filadelfijskiej. Liczba cytowan bez autocytowan wynosi 148, lub inaczej liczba cytowan bez
autocytowan i bez cytowan wspétautorskich wynosi 89. Dziatainos¢ dydaktyczna ograniczyta sic do
opieki nad dwoma doktorantami. Brak wzmianki o wyktadach, lub innych zajeciach dydaktycznych.

W sktad rozprawy habilitacyjnej wehodzi dziewieé publikacji. Wszystkie one dotycza roznych aspektow

wspotczynnika Poisona wyznaczonego dla wielu rodzajéw modeli matematycznych.

Badania naukowe dr Tretiakova koncentrujg si¢ okoto grupy materiatéw, tzw. auksetykdw, cechujacych
sig ujemnym wspodlczynnikiem Poissona (WP). Poniewaz dla wiekszos$ci materialéw jego wartosé jest
dodatnia, wigc pewne zainteresowanic wywoluje fakt, ze niektére materiaty posiadajg jednak ujemny WP.
Powstaje zatem pytanie: jaka musi by¢ budowa i oddzialywania migdzyatomowe w Kkrysztale
posiadajacym ujemny WP? Odpowiedzi na to pytanie szuka sie na trzy sposoby: 1. badanie jednostek

molekularnych zdolnych do utworzenia ujemnego WP; 2. badanie bardziej ztozonych struktur na



poziomie mezo- i makroskopowym; 3. analiza warunkéw zewnetrznych mogacych doprowadzié do

ujemnego WP. To pytanie laczy tez wszystkie prace wchodzace w sklad rozprawy.

Oswiadczenia wspélautoréw wskazujg na dominujaca lub istotna role habilitanta we wszystkich
publikacjach wchodzacych w sktad rozprawy.

Autor podszed! do zagadnienia systematycznie i w pierwszej kolejnosci badat wasnosci sprezyste
typowych modeli. Najprostszym jest model twardych dyskéw. Obliczono dla niego (praca H1) stalte
elastyczne i WP, wykorzystujac dwie metody. W zasadzie wyniki sa w dobrej zgodnosci z danymi
literaturowymi. Drugim (praca H2) jest tréjwymiarowy model twardych kul. Wyznaczono dla niego state
sprezyste, asymptotyczne zachowanie réwnania stanu, i zaobserwowano obnizenie WP o okolo 40% w
poréwnaniu do modelu statystycznego w T=0K. Pokazano réwniez, ze wprowadzenie wakancji prowadzi
do zwigkszenia WP. Trzecim sa modele z migkkim potencjatem oddziatywania. W tych modelach
potencjat oddziatywania zanika z odleglodcia w zalezno$ei od potegi n. Dla twardych oddziatywan n jest
duze, podczas gdy dla migkkich — n jest mate. W ramach tego podejscia badano uktad migkkich dyskow i
migkkich kul. Dla miekkich dyskéw (praca H3) pokazano, ze przy stalej temperaturze i cisnieniu WP
moze by¢ obnizony przez zwigkszenie parametru n. Dla uktadu migkkich kul (praca H4) zbadano
wlasnosei sprezyste krystalicznej struktury fee. Jednym z wynikow jest stwierdzenie, ze WP jest ujemny
w kierunku [110] (prostopadty), dla dowolnej temperatury i parametru migkkosci (1/n). Wreszcie
czwartym, jest grupa modeli ukladéw koloidalnych, granulatéw, nanoczastek wykazujacych polidyspersje
rozmiaru czastek. Badania przeprowadzone na modelach migkkich dyskow wskazaly, ze wartosci WP

binarnych i polidyspersyjnych migkkich dyskow sa bardzo zblizone i niezaleznie od temperatury (praca
HS5).

Pozostale prace poswigcone zostaly konstrukeji i analizie modeli prowadzacych do ujemnych WP,
Rozwazano modele dwu- i tréjwymiarowe.

Te uklady majg izotropowe whasnosci sprezyste (praca H7). Tak wigc badano model twardych dimerow
utozonych w dwuwymiarowej strukturze aperiodycznej. Trimery, podobnie jak dimery, tworza faze
krystaliczna i aperiodyczna. Okazalo sig, Ze w granicy gestego upakowania, fazy twardych trimeréw

cyklicznych posiadaja ujemny WP.

Wydzielono dwa pozostate modele multimetrow: tetrameréw (5 kul) i heptametrdw (7 kul), poniewaz
posiadajg one anizotropowe wlasnosci sprezyste (prace H8, H9). Uklady te maja urozmaicony diagram
fazowy. Dla nich sa obserwowane fazy z porzadkiem translacyjnym i nieporzadkiem orientacyjnym.
Nieporzadek orientacyjny moze si¢ zamienié na prawie swobodna rotacje. Autorzy twierdza, ze przejscie
fazowe z fazy z nieporzadkiem do fazy rotujacej da si¢ precyzyjnie zlokalizowaé za pomoca WP,
Pokazano, ze te ukiady posiadaja fazy w ktérych WP jest ujemny.



W dorobku naukowym jest 11-cie publikacji z listy filadelfijskiej. Poczatkowe publikacje dotyczg w
duzej czesei rozszerzenia metody Monte Carlo o sposoby wyliczania wlasnosci sprezystych modeli. Dwie
prace [12,13] napisane z S.Scandolo dotycza technicznie waznego problemu przewodnictwa ciepinego.
Dla najprostszego krysztal’u argonuy, dla ktérego znany jest fenomenologiczny potencjal oddzialywania,
przeprowadzono symurlacj e dynamiki molekularnej. Wyniki symulacji wykorzystano do wyliczenia
czasowej Tunkcji korelacji strumienia ciepta, ktéra poprzez wzér Grena-Kubo pozwala wyliczy¢
wspolczynnik przewodnictwa cieplnego.

Stwierdzono, Ze rozmiar symulowanego ukladu nie wplywa na wartos¢ ciepla przewodnictwa, oraz, ze
czas zycia fonondw, istotnie wplywajacy na cieplo przewodnictwa, ma dwie sktadowe: szybka —
krotkoczasowa i wolna — diugoczasowa. Ilosciowa zgodnosé obliczonego i zmierzonego wspolezynnika
przewodnosci ciepinej jest bardzo dobra (ponizej 20%). Cieplo wlasciwe mozna réwniez wyliczyé
bazujac na teorii kinetycznej. Autorzy przeprowadzili ten rachunek, wymagajacy jednak szeregu
fenomenologicznych przyblizen, i stwierdzili, ze w przypadku krystalicznego argonu zgodnos¢ obu

typow rachunkéw jest dobra.

Podsumowujac stwicrdzam, ze rozprawa habilitacyjna oraz dorobek naukowy dra Konstantin Tretiakov
sg bardzo dobre. Spekniaja one ustawowe (Ustawa z dnia 14 marca 2003r. wraz z poprawkami z 2005r. 0
stopniach naukowych i tytule naukowym oraz stopniach i tytule w zakresie sztuki) i zwyczajowe
wymagania stawiane w przewodzie habilitacyjnym i wnosz¢ o dopuszczenie dra Tretiakova do dalszych

etapéw przewodu habilitacyjnego.
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