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Recenzja rozprawy doktorskiej magistra inzyniera Slawomira
Pieprzyka pt.:
Metody kontroli temperatury oraz wyznaczenie wlasnosci
termodynamicznych ukladu mig¢kkich sfer w symulacjach dynamiki
molekularne;j.

Rozprawa mgr inz. Stawomira Pieprzyka pt.: "Metody kontroli temperatury oraz
wyznaczenie wlasnosci termodynamicznych uktadu migkkich sfer w symulacjach
dynamiki molekularnej” napisana pod kierunkiem profesora IFM PAN dr hab.
Arkadiusza Branki przedstawia wyniki badan w zakresie fizyki statystycznej ptynow.
Praca obejmuje dwa rozlaczne zagadnienia. Pierwszym jest zaprezentowanie nowej
metody kontroli temperatury w symulacji wykonywanych  technika dynamiki
molekularnej w taki sposéb, aby wyniki symulacji reprezentowaty zespdt kanoniczny.
Drugim zagadnieniem jest wyprowadzenie zaleznosci analitycznych opisujacych
wybrane wielkosci termodynamiczne uktadu migkkich sfer i obliczenie wartosci tych
wielkosci dla wybranych potencjaléw oddzialywania w szerokim zakresie gestosci
uktadu.

Struktura rozprawy jest typowa dla prac doktorskich. Autor rozpoczyna ja
kilkustronicowym wprowadzeniem do tematyki . Nastgpnie, w rozdziale 2, na okoto 20
stronach opisuje metode dynamiki molekularnej ze szczegdlnym uwzglednieniem
algorytméw symulacji ukladow w zespole kanonicznym. Szkoda, ze omawiajac
algorytmy numerycznego rozwigzywania rownan ruchu autor rozprawy nie wspomniat
o metodach typu predyktor-korektor opracowanych specjalnie dla symulacji
mikroskopowych. Wyniki wlasne autora zostaly opisane w rozdziatach 3 i 4.

Rozdzial 3 opisuje nowg realizacj¢ termostatu. Wyniki zawarte w tym rozdziale zostaty
przeniesione z publikacji Galilean-invariant Nose-Hoover-type thermostats, ktorej
autorami sg S. Pieprzyk, D. M. Heyes, Sz. Mac¢kowiak oraz A. C. Branka ( Physical
Review E 91 (2015) artykut numer 033312 (13 stron)). W rozdziale 3 autor omawia
nowy deterministyczny termostat konfiguracyjny (NHBTf) begdacy uogolnieniem
termostatu typu Braga i Travis’a (NHBT). Zostalo udowodnione (dodatek B.2), ze
zaproponowany termostat zachowuje calkowity ped oraz calkowity moment pgdu
ukladu rzeczywistego oraz energie uktadu rozszerzonego, co stanowi jego przewagg nad



termostatem Nose-Hoovera (NH) nie zachowujacym ani pedu and momentu pedu, gdy
wielkosci te poczatkowo sa rézne od zera. Z kolei oryginalny termostat Braga-Travis’a
nie zachowuje momentu pedu, wigc jego zastosowanie do symulacji ukiadow
skonczonych budzi watpliwosci. Kolejna wazng cechg termostatu zaproponowanego
przez autora jest niezmienniczo$¢ réwnan ruchu ze wzgledu na transformacj¢ Galileusza.
Na podstawie analizy termostatu kinetycznego NHBTv (Allen and Schmid) oraz
konfiguracyjnego NHBTT autor proponuje uogélniony termostat, w ktérym sprzgzenie
realizowane jest zarowno w przestrzeni polozen jak i pedow. Koncepcja ta nie jest
jednak rozwijana w rozprawie. W dalszej czesci rozdzialu przedstawiono wyniki
symulacji numerycznych poréwnujacych termostaty NH, NHBT, NHBTv, NHBTT.
Obliczenia wykonano zaréwno dla ukladéw z periodycznymi warunkami brzegowymi,
jak tez dla matych izolowanych klastrow czastek oddziatujacych potencjatlem Lenarda-
Jonesa. Okazuje sie, ze podstawowe wielkosci jak radialna funkcja dystrybucyjna, (rys.
3.5), $rednie kwadratowe przemieszczenie (rys. 3.6a), funkcja autokorelacji predkoscei
(rys. 3.6b) oraz funkcja autokorelacji pozadiagonalnych sktadowych tensora cisnienia
(rys. 3.6¢c) wydaja si¢ nie zaleze¢ od wyboru termostatu. W moim odczuciu lepsza
ilustracja wynikow z rys.3.5 i 3.6 byloby przedstawienie rezultatow uzyskanych przy
uzyciu jednego z termostatéw (np. wprowadzonego przez autora NHBTY) oraz r6znic
pomiedzy tym wynikiem, a uzyskanymi przy wykorzystaniu termostatow pozostalych.
Na zamieszczonych przez autora wykresach réznice wydaja si¢ mniejsze niz grubos¢
linii wykresu. Ciekawe wyniki zawiera rozdzial 3.2.4 przedstawiajacy zastosowanie
termostatow dla symulacji ukladu nieréwnowagowego z ustalong predkoscia Scinania.
W tym przypadku termostaty NHBT i NHBTf nie doprowadzaja do niefizycznego
zachowania lepkoéci jako funkcji predkosci $cinania wymuszanego przez inne
testowane termostaty (NH, NHBTv). Interesujacym, aczkolwiek w moim odczuciu
niedostatecznie omowionym przez autora wynikiem, jest rozbieznos$¢ temperatury
rotacyjnej i wibracyjnej termostatowanego klastra. Definicja temperatury poprzez
funkcje fazowe bedaca podstawa do konstrukcji termostatu obowigzuje w granicy
termodynamicznej, wiec by¢ moze symulowane klastry sa po prostu za mate? Dziwi
mnie tez, ze autor rozprawy nie podjal proby weryfikacji istnienia maksimum ciepia
wlasciwego jako funkcji temperatury dla klastra ztozonego z 13 czastek, ktore
przedstawiono na wykresie 3.16. Auto podaje wiele wynikéw dla niskich temperatur
natomiast zadnego dla najbardziej interesujacego zakresu temperatur, w ktérym metoda
Monte-Carlo  takie maksimum przewiduje. Reasumujac, w rozdziale 3 autor
przedstawil przekonywujace argumenty za tym, ze zaproponowany przez niego
termostat konfiguracyjny dziala wiarygodniej, niz wczesniej opisane w literaturze
metody symulacji ukladu kanonicznego. Brakuje mi jednak analizy zlozonosci
obliczeniowej rozpatrywanych termostatow, a w szczeg6lnosci odpowiedzi na pytanie
jak zmienia si¢ ona z liczbg czastek w symulowanym ukladzie.

Rozdzial 4 poswigcony jest wlasnosciom termodynamicznym ukladu migkkich sfer.
Zasadnicze wyniki tego rozdziatu pochodza z publikacji Thermodynamic properties and
entropy scaling law for diffusivity in soft spheres , ktorej autorami sa S. Pieprzyk, D. M.
Heyes oraz A. C. Branka ( Physical Review E 90 (2014) artykut numer 012106 (16
stron)). W rozumieniu autora migkkie sfery to czastki oddziatujace potencjatem,
ktorego zalezno$¢ od odlegtosci opisuje funkcja potggowa z ujemnym wykladnikiem
(r™*{-n}, n>3). W Rozdziele 4 autor pokazuje, ze analityczne wyrazenia na podstawowe



wielkosci termodynamiczne ukladu migkkich sfer moga by¢ policzone przy
zastosowaniu metody transformacji Laplace’a. Parametrami wyste¢pujacymi we wzorach
sq: liczba czastek, gestos¢, wielkos¢ Z oznaczajaca cisnienie skalowane przez
temperature i gestos¢ uktadu oraz pochodna wielkosci Z po ggstosci. Na podstawie
otrzymanych wzoréw autor dyskutuje graniczne przypadki twardych sfer oraz granicy
bardzo migkkiego oddzialywania i dla tych przypadkéw podaje proste wyrazenia na
podstawowe wielkosci termodynamiczne. Aby policzy¢ wartos¢ Z oraz jej pochodna
autor przeprowadza symulacje dla ukladow zlozonych z kilku tysigcy czastek
oddziatujacych wybranym potencjalem w szerokim zakresie gestosSci ukiadu. Na tej
podstawie dokonuje aproksymacji wielomianowej, a otrzymany wielomian
wykorzystuje do obliczenia wielkosci termodynamicznych. Zastosowano wielomian
aproksymacyjny 8, a w wybranych przypadkach 12 stopnia. Autor pisze, ze
oszacowanie wspotczynnikow wielomianu opierato si¢ na wynikach symulacji dla od
16 do 33 roznych gestosci dla kazdego z rozpatrywanych potencjatow. Wydaje sig, ze
przy takim nakladzie obliczeniowym mozna by efektywniej przeprowadzi¢ obliczenia,
jezeli aproksymacja bylaby oparta o wielomiany Czebyszewa. W moim odczuciu
najcieckawszymi wynikami analizy zmian wielkosci termodynamicznych jest
zaobserwowanie globalnego minimum ciepta wlasciwego przy stalym cis$nieniu jako
funkcji gestosci. Minimum to obserwowane jest w niewielkim zakresie poteg
opisujacych potencjal i znika, gdy wartos¢ n jest wigksza niz 20. Innym ciekawym
wynikiem zawartym w rozdziale 4 jest analiza fenomenologicznych kryteriow
krzepnigcia ptynu i jakosciowa analiza jego migkkosci. Ukladow czastek
oddzialywujacych potencjalem, ktérego zaleznos$¢ od odleglosci opisuje funkcja
potegowa z ujemnym wyktadnikiem byt zawsze interesujacy jako model referencyjny w
stosunku do ukladéw z bardziej skomplikowanymi oddzialywaniami. Wyniki
przedstawione w rozprawie znacznie nasza wiedze poszerzaja.

Rozpraweg konczy czterostronicowe podsumowanie wynikéw. Techniczne szczegoty
wykonywanych obliczeni i dowody wlasnosci omowionych w rozprawie zawarto w 3
dodatkach. Wiekszosci informacji tam umieszczonej opublikowano w dodatkach do
wymienionych powyzej prac z Physical Review. Rozprawg uzupetnia bibliografia (107
pozycji), spis tabel i spis ilustracji.

W mojej ocenie wyniki zawarte w rozprawie sa wartoSciowe i cenne dla dalszego
rozwoju komputerowej fizyki statystycznej. Pokazujg one, ze mgr inz. Stawomira
Pieprzyka opanowal warsztat badawczy oraz techniki symulacyjne oparte o dynamike
molekularna.

W zakonczeniu recenzji kilka uwag:

Rozdziaty 3 i 4 dotycza stabo zwigzanych ze soba zagadnien. Nie jest dla mnie jasne
dlaczego autor wybral taka, a nie odwrotna kolejno$¢ ich prezentacji. Wlasnosci
termodynamiczne ptynu migkkich sfer wydaja si¢ problemem zamknigtym, podczas gdy
lektura rozdzialu o nowym termostacie nasuwa pytania, wymagajace dodatkowych
symulacji i glgbszej analizy wynikow.



Rozprawa napisana jest w jezyku polskim, ale terminy proponowane przez autora
wydajq si¢ dostownym tlumaczeniem okreslen angielskich i, w moim odczuciu brzmia
dziwnie.

Autor zastgpit angielskie okreslenie pair polskim przymiotnikiem parowy (np. termostat
parowy). Dla mnie parowy/a moze by¢ silnik, zelazko lub lokomotywa (np. produkeji
Zaktadow Cegielskiego w Poznaniu), natomiast poprawniejszym polskim thumaczeniem
bylby przymiotnik dwuczasteczkowy. Wobec tego nie termostat parowy, a termostat
oparty o relacje dwuczasteczkowe. Podobnie zamiast parowy addytywny potencjat
(C.2) uzylbym okreslenia addytywny potencjatl dwuczastkowy.

Nie podoba mi si¢ tez okreslenie potencjal odwrotnie potggowy. W moim rozumieniu
odwrotng potega jest odpowiednia funkcja pierwiastkowa, ale nie o to tu chodzi.
Poprawnym okresleniem byloby potencjal, ktérego zalezno$¢ od odleglosci opisuje
funkcja potggowa z ujemnym wyktadnikiem. Moze trochg dtugo, ale chyba poprawnie;j.

Wiadomo, ze pracy doktorskiej nie da si¢ napisa¢ w sposob doskonaly, definiujac
wszystkie wystgpujace symbole oraz bez omylek drukarskich. Tekst przygotowany
przez autora daje pewnie nadzieje na porzadek, gdyz na poczatku pracy umieszczono
liste uzywanych symboli. Niestety, w miarg lektury rozprawy okazuje sig¢, ze symboli
niezdefiniowanych w tekscie nie ma rowniez na liscie (np. wektory z daszkiem, r z
indeksem {i j \alpha}, p z indeksem {i \alpha}, <I> we wzorze 3.42, ge¢sto$¢ przestrzeni
fazowej we wzorze (4.5))

Pozwalam sobie tez wymieni¢ kilka omylek we wzorach, gtéwnie dlatego, aby
zademonstrowaé, Ze recenzent uwaznie przejrzat tekst:

- czytelnosé wzoru (3.20) poprawitaby si¢ gdyby relacja (3.24) byla przed nim podana,

- rownanie (3.32) rozni si¢ znakiem prawej strony od swego odpowiednika w publikacji
[20]; ktora forma jest poprawna?

- nie ma wyjasnienia znaczenia symboli na rysunku 3.4

- opis periodycznych warunkow brzegowych (A.2) jest niejasny bez ilustracji, definicja
funkeji round() jest btedna, wzory (A.20) i (A.21) bez dodatkowego komentarza wydaja
si¢ sprzeczne.

Konczac recenzje stwierdzam, ze rozprawa doktorska magister mgr inz. Stawomira
Pieprzyka odpowiada warunkom okreslonym w artykule 13 ustawy o stopniach
naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki ( Dziennik
Ustaw 2014, poz. 1852). Wnioskuj¢ o dopuszczenie mgr inz. Stawomira Pieprzyka do
dalszych etapéw przewodu doktorskiego.

Gorecki



