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stopien, roku ich uzyskania oraz tytutu rozprawy doktorskiej.

e Dyplom uzyskania tytutu zawodowego magistra inzyniera wydany 7 lipca 2004 roku przez

Politechnike Poznanska po ukonczeniu studiéw wyzszych na kierunku Fizyka Techniczna
o specjalnosci symulacje komputerowe. Tytul pracy magisterskiej: Symulacje kompute-
rowe statych sprezystosci wybranych modeli faz krystalicznych, ktérej promotorem byt
prof. dr hab. Krzysztof W. Wojciechowski (IFM PAN).

e Dyplom uzyskania stopnia naukowego doktora nauk fizycznych; fizyka ciata statego,

nadany uchwatyg Rady Naukowej Instytutu Fizyki Molekularnej PAN z dnia 16 czerwca
2009. Tytut rozprawy doktorskiej: Symulacje komputerowe wpltywu dyspersji rozmiarow
czgsteczek na wspotczynnik Poissona w uktadach modelowych, ktérej promotorem byt
prof. dr hab. Krzysztof W. Wojciechowski (IFM PAN).

e Dyplom ukonczenia studiéw podyplomowych Metody Informatyczne w Mechatronice na

wydziale Elektrycznym Politechniki Poznanskiej (2010).

e Dyplom ukonczenia studiéw podyplomowych Menedzer Projektu Badawczo-Rozwojowego

na Wyzszej Szkole Bankowej w Poznaniu (2011).

e Dyplom ukonczenia studiéw podyplomowych Agrotronika na wydziale Inzynierii Srodo-

wiska i Inzynierii Mechanicznej Uniwersytetu Przyrodniczego w Poznaniu (2023).

Informacja o dotychczasowym zatrudnieniu w jednostkach naukowych lub artystycznych.

Zatrudnienie w Instytucie Fizyki Molekularnej PAN

e 01.10.2008 — 30.06.2009 w wymiarze 1/4 etatu, stanowisko: fizyk,
e 01.01.2010 — 31.12.2011 w wymiarze pelnego etatu, stanowisko: fizyk,

e 01.01.2012 — (obecnie) w wymiarze pelnego etatu, stanowisko: adiunkt.

Zatrudnienie w Panstwowej Wyzszej Szkole Zawodowej im. Prezydenta S. Woj-
ciechowskiego w Kaliszu

e 01.10.2009 — 28.02.2015 w wymiarze 1/2 etatu, stanowisko: wyktadowca.
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4. Omoéwienie osiagnieé, o ktorych mowa w art. 219 ust. 1 pkt. 2 ustawy z dnia 20 lipca 2018 r.
Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz. U. z 2021 r. poz. 478 z pdzn. zm.). Omoéwienie
to winno dotyczy¢ merytorycznego ujecia przedmiotowych osiagniec, jak i w sposob pre-
cyzyjny okresla¢ indywidualny wktad w ich powstanie, w przypadku, gdy dane osiggniecie
jest dzietem wspotautorskim, z uwzglednieniem mozliwosci wskazywania dorobku z okresu
catej kariery zawodowej.

Wtasnosci sprezyste materiatow sg jednymi z najwczesniej badanych przez cztowieka wielkosci
fizycznych. Dysponujemy obecnie wyznaczonymi z duzg doktadnoscig warto$ciami takich wiel-
kosci materiatowych jak, miedzy innymi, moduty sprezystosci (C'), modut Younga (Y'), modut
odksztatcalnosci objetosciowej (B), modut odksztalcalnoscei postaciowej () czy wspdtezynnik
Poissona (v). Jednakze zwiagzki pomiedzy tymi makroskopowymi wlasnosciami sprezystymi
a mikroskopowg struktura materiatow oraz zjawiskami zachodzacymi na poziomie tejze struk-
tury, nie sa do konca zbadane i zrozumiane. Jaskrawym tego przyktadem jest fakt, ze nie-
spetna 40 lat temu w podrecznikach traktujacych o sprezystosci materii mozna byto znalezé
zapisy, ze materialy charakteryzujace sie ujemna wartoscia wspotczynnika Poissona (NPR)
nie sg znane. Zostaly one zaproponowane i wytworzone dopiero w drugiej potowie lat osiem-
dziesigtych ubieglego wicku. Dzis, kiedy wyzwania stawiane przed inzynierami praktycznie
wszystkich dziedzin, wymagaja tworzenia nowych materiatéw, czesto o bardzo specyficznych
wlasciwosciach, niezbedne jest doglebne zrozumienie wptywu mechanizmoéw zachodzacych na
poziomie struktury atomowej czy molekularnej, oraz ich wptywu na makroskopowe wtasnosci
materialéw. Spodziewamy sie, ze wiedza ta pozwoli na modyfikowanie wlasciwosci makrosko-
powych materialéw (miedzy innymi wtasnosci sprezystych), na tworzenie nowych materiatow
o ulepszonych wlasciwosciach, a takze materiatow o wlasnosciach dostosowanych do potrzeb
konkretnych zastosowan.

Zrozumienie wplywu zjawisk zachodzacych na poziomie mikroskopowym na wtasnosci ma-
krospowe materii jest zagadnieniem ogdélnym, wymagajacym systematycznych badan podsta-
wowych. Jedng z drég do pozyskania tej wiedzy jest zbadanie wtasnosci sprezystych uprosz-
czonych modeli oraz pokazanie jak zmieniaja sie one w wyniku modyfikacji wprowadzanych
na poziomie struktury tych modeli. Uktad twardych kul (HSS) jest jednym z fundamental-
nych modeli fizycznych, ktory jest szeroko stosowany w mechanice statystycznej ptynéw i ciat
stalych. W modelu tym oddziatywania miedzyczasteczkowe maja charakter czysto geome-
tryczny. Mozna opisa¢ je za pomoca tzw. twardego potencjatu, ktéry jest rowny zeru, gdy
odlegtos¢ pomiedzy srodkami dowolnych dwéch kul jest nie mniejsza od sumy ich promieni
(méwimy wtedy, ze czastki nie przekrywaja sie) i nieskonczony, jesli tak nie jest (wtedy moé-
wimy, ze czastki przekrywaja sie). Uklad twardych kul stanowi model referencyjny w teorii
cieczy|1, 2]. Jest to jednoczes$nie najprostszy model wykazujacy przejscie fazowe pomiedzy cie-
cza a krysztatem[1, 3]. OdpowiedZ na pytanie jaka jest struktura termodynamicznie stabilnej
fazy krystalicznej twardych kul wiaze si¢ z wysunieta przez Johannesa Keplera w roku 1611
hipoteza, ze nie ma gestszego upakowania twardych kul niz to, jakie mozna uzyska¢ uktadajac
na siebie warstwy, w ktérych kule tworza upakowanie heksagonalne[4]. Innymi stowy, Kepler
przypuszczal, ze nie mozna upakowa¢ twardych kul gesciej, niz ma to miejsce w przypadku
gesto upakowanej powierzchniowo centrowanej struktury kubicznej (f.c.c.). Hipoteza ta zosta-
ta udowodniona przez S. P. Ferguson’a i T. C. Hales’a pod koniec XX wieku i opublikowana
na poczatku obecnego stulecia[5]. Poniewaz heksagonalne warstwy wspomniane przez Keple-
ra mozna uktadaé¢ nie tylko w taki sposéb, jak to ma miejsce w strukturach f.c.c. i gesto
upakowanej strukturze heksagonalnej (h.c.p.) ale takze na wiele innych sposobéw (ktérych
liczba jest nieskonczona w granicy termodynamicznej), powstato pytanie, ktora z tych struk-
tur (bedacych rownie gestymi w granicy gestego upakowania) jest termodynamicznie stabilna?
Symulacje numeryczne wykazaly, ze struktura f.c.c. ma nizsza energie swobodna niz struktu-
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ra h.c.p. w calym zakresie stabilnosci fazy krystalicznej[6-9]. Dalsze symulacje wskazaly, ze
energia swobodna struktury f.c.c. jest takze nizsza od energii swobodnych innych mozliwych
struktur gesto upakowanych twardych kul[10]. Prowadzi to do wniosku, Ze termodynamicznie
stabilna faza krystaliczna twardych kul ma symetrie kubiczng i strukture f.c.c.!

Symulacje komputerowe umozliwity nie tylko wyznaczenie réwnania stanu[l11], ale i wha-
Sciwosci sprezystych uktadu twardych kul[12-15]. Wyznaczonych statych sprezystosci mozna
byto uzy¢ do obliczenia wspotczynnika Poissona (PR), ktéry jest ujemnym stosunkiem wzgled-
nej zmiany rozmiaru poprzecznego do wzglednej zmiany rozmiaru podhuznego przy zmianie
naprezenia podtuznego. Okazalo sie, ze PR, ktory dla uktadéw anizotropowych zwykle zalezy
zaréwno od kierunku zmiany przytozonego naprezenia, jak i od prostopadtego do niego kierun-
ku pomiaru odksztatcenia[16], jest ujemny, gdy zmiana naprezenia zachodzi w kierunku [110],
a odksztalcenie mierzone jest w kierunku [110] [12, 17]. W tym miejscu warto zauwazy¢, ze
ujemno$¢ PR we wspomnianych kierunkach jest spotykana w ukladach o strukturze f.c.c.[18]
oraz wiekszosci metali o symetrii kubicznej[19].

Ujemny wspoétezynnik Poissona uwazany jest za anomalny, bo oznacza rozszerzanie sie cia-
ta poprzecznie do kierunku rozciggania, co jest sprzeczne z bazujaca na obserwacjach z zycia
codziennego intuicja, np. rozciggana guma kurczy sie w kierunkach poprzecznych. Materiaty
wykazujace ujemny wspotczynnik Poissona, okreslane niekiedy jako dilational materials|20],
zwykle okreslane sg mianem auksetykéw|[21]. Pierwsze mechaniczne modele wykazujace NPR
znane sa od okoto 40 lat[22-24]. Pierwsze doniesienia o termodynamicznie stabilnej i izo-
tropowej fazie wykazujacej ten efekt sa datowane na 1987 rok i dotycza dwuwymiarowego
modelu twardych heksameréw cyklicznych[25, 26]. Rygorystyczne analityczne rozwiazanie te-
go modelu, w granicy zerowej temperatury, zostalo podane w pracy|[27]. Pierwszy rzeczywisty
material wykazujacy ujemny wspotczynnik Poissona, bedacy piang poliuretanows poddana
specjalnej obrébce termicznej pod zwiekszonym cisnieniem, zostal stworzony w 1987 roku
przez Lakes’a[28]. Od tego czasu auksetyki sa intensywnie badane, nie tylko eksperymentalnie
(np. [29-31]), ale réwniez metodami teoretycznymi (np. [20, 24, 32-34]), oraz z wykorzystaniem
symulacji komputerowych (np. [15, 35-39)]).

Pomimo wieloletnich badan, mechanizméw auksetycznosci na poziomie mikroskopowym sa
one wciaz raczej stabo zbadane i daleko nam do petnego ich zrozumienia. Symulacje kompu-
terowe stanowia wydajne narzedzie do przeprowadzenia systematycznych badan wybranych
modeli mikroskopowych, ktére przyczyniaja sie do poszerzenia naszej wiedzy na temat natury
wtasnosci auksetycznych.

Dlatego rozsadnie jest zacza¢ badania od najprostszych modeli i nastepnie zwiekszac¢ ich
stopien ztozonosci. Poniewaz krysztaty kubiczne wykazuja najwyzsza symetrie sposrod wszyst-
kich periodycznych struktur krystalicznych, a opis ich wtasciwosci sprezystych wymaga zna-
jomosci tylko trzech niezaleznych wielkosci40], jest rzecza naturalna rozpoczaé badania od
mikroskopowych modeli tej klasy uktadéw. Uktad twardych kul jest najprostszym modelem
ciala stalego o strukturze kubicznej powierzchniowo-centrowanej. W badaniach opisywanych
ponizej zbadano wptyw modyfikacji, wprowadzonych do struktury krystalicznej f.c.c., na ma-
kroskopowe wtasnosci sprezyste prostych modeli twardych czastek.

W badaniach opisanych modeli zastosowano symulacje komputerowe z wykorzystaniem
metody Monte Carlo w zespole izotermiczno-izobarycznym ze zmiennym ksztaltem pudta
periodycznego. Wtlasnosci sprezyste badanych uktadéw wyznaczono korzystajac z podejécia
Parrinello-Rahman’a[41, 42]. Ta dobrze ugruntowana i udoskonalona w Instytucie Fizyki Mo-
lekularnej PAN[43] metoda pozwala na wyznaczanie wprost z fluktuacji ksztattu uktadu tenso-
ra podatnosci sprezystych Sys.5. Znajomos¢ wszystkich sktadowych tensora pozwala na petny
opis wtasnosci sprezystych krysztalu o dowolnej symetrii.

Modyfikacje struktury moga by¢ dokonane na wiele sposobéw. W przedstawionych poni-
zej badaniach modyfikacje te polegaty na zastgpieniu niektérych czastek, czastkami o innym
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Rysunek 1: Wybrane modele zawierajace inkluzje, uszeregowane wzgledem rozmiaru inkluzji
(stosunku ilosci kul tworzacych inkluzje do liczby wszystkich kul w uktadzie). Zielone czastki,
o $rednicy o zostaly usuniete z pozostalych grafik jedynie, aby pokazaé strukture inkluzji.
Wszystkie czagstki w pozostalych kolorach sg jednakowe i majg Srednice o’. Rézne kolory
zostaly uzyte, aby pokazac¢ jak daleko dane czastki znajduja sie od osi symetrii nanokanatu
lub od wybranej ptaszczyzny inkluzji.

rozmiarze. Takie zmiany, polegajace na wprowadzaniu czastek o Srednicach réwnych o' do
krysztatu f.c.c. twardych kul o $rednicy ¢ mozna utozsamia¢ z wprowadzaniem do uktadu
“inkluzji”, a ksztalt tych ostatnich moze by¢ dowolny. Inkluzje wykorzystane w ponizszych
badaniach mialy symetrie cylindryczna lub stanowity wybrana ptaszczyzne krystaliczna. Wi-
zualizacje wybranych modeli z inkluzjami zostaty przedstawione na rys. 1. Ze wzgledu na to,
ze modele rozwazane byty w periodycznych warunkach brzegowych, mamy zatem do czynienia
z inkluzjami rozciggajacymi sie¢ w nieskoniczono$¢ odpowiednio w jednym wymiarze (nanoka-
naty) lub dwéch wymiarach (nanowarstwy). Efektywnie powstaje zatem uktad z periodycznie
rozmieszczong siecig inkluzji - krysztatl zawierajacy sie¢ nanokanatéow lub stos réwnolegtych
nanowarstw. Zostato to schematycznie przedstawione na rys. 2, gdzie przyktadowe modele za-
wierajace inkluzje w postaci nanokanaltu lub nanowarstwy (rys.2a) zostaly zilustrowane w oto-
czeniu swoich periodycznych obrazéw (rys. 2b).

Najprostszym przypadkiem takich inkluzji jest wprowadzenie do superkomoérki inkluzji
w postaci nanokanatu wypelnionego twardymi kulami innego rozmiaru (zorientowanego w kie-
runku [001] - tzw. kierunku wysokiej symetrii, dla ktérego wspdtezynnik Poissona nie zalezy
od wyboru kierunku w ptaszczyznie don ortogonalnej). Wielkosé wprowadzonego nanokana-
tu (iloé¢ czastek stanowiacych inkluzje w stosunku do wszystkich czastek w uktadzie) moze
by¢ réwniez dowolnie okreslona. W pracy[H2| zastosowano nanokanal sktadajacy sie z cza-
stek lezacych doktadnie na wybranej osi krystalicznej oraz ich najblizszych sasiadéw (jedna
strefe koordynacyjna). Dla wybranego ci$nienia pokazano, ze w wyniku takiej zmiany, w kaz-
dym przypadku gdy ¢’ # ¢ uklad traci symetrie kubiczng. Pokazano, ze zwiekszanie wartosci
o' > o prowadzi do symetrii tetragonalnej (klasa symetrii 422[44], opisana szescioma nieza-
leznymi wspotczynnikami podatnosci sprezystej). Jednocze$nie powoduje to zanik wlasnosci
auksetycznych (wzrost wspolezynnika Poissona z wartosci ujemnych do wartosci dodatnich)
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Rysunek 2: Przyktadowe modele z inkluzjami w postaci nanokanatu i nanowarstwy (a), przed-
stawione w periodycznych warunkach brzegowych (b). Niektére periodyczne obrazy obu ukta-
dow zostaly celowo usunigte z rysunku w celu poprawy czytelnosci.

w kierunku [110][110]. Warto zauwazy¢, ze jest to kierunek, w ktérym krysztal twardych kul
o symetrii f.c.c. wykazuje wlasnosci auksetyczne. Jednakze zaobserwowano obnizenie si¢ wspot-
czynnika Poissona w kierunku [111][112] z warto$ci 0.065 do wartosci —0.365, co pokazuje, ze
zastosowana inkluzja pozwolita na pojawienie sie nowych kierunkéw, w ktorych wystepuja
wlasnosci auksetyczne. Najnizsza warto$¢ wspotezynnika Poissona dla tego modelu wynosita
—0.87 w przypadku gdy o’/o = 1.09, co stanowi znaczne wzmocnienie wlasnosci auksetycz-
nych uktadu w poréwnaniu z krysztatem f.c.c. jednorodnych kul, dla ktérego najmniejszy
wspotezynnik Poissona (w kierunku [110][110]) wynosi v ~ —0.06. Istotnym czynnikiem wpty-
wajacym na wlasnosci sprezyste uktadu zawierajacego inkluzje jest jej rozmiar. W pracy[H7]
dopetiono poprzednie badania poprzez symulacje uktadéw zawierajacych periodyczne sieci
nanokanaltéw, zorientowane w kierunku [001], o czternastu réznych $rednicach. Najwezszy na-
nokanal zawieral jedynie 0.69% czastek uktadu, a najwiekszy az 56.25%. Pokazano[H7], Ze
nie tylko rozmiar, ale réwniez ksztatt zastosowanej inkluzji ma istotny wptyw na wlasnosci
sprezyste uktadu.

Drugim prostym uktadem zawierajacym inkluzje jest (badany w pracy[H3]) uklad, ktérego
superkomorka zawiera jedng warstwe czagstek o srednicy o’. Warstwa ta jest zorientowana orto-
gonalnie do kierunku [001]. Otrzymujemy zatem uktad z periodycznie rozmieszczonym stosem
nanowarstw (001). Wraz ze wzrostem wartosci ¢’/o, symetria ukladu zmienia si¢ z kubicz-
nej do tetragonalnej (co jest odzwierciedlone w postaci macierzy wspotczynnikéw podatnosci
sprezystej S. Obserwujemy wzrost wartosci (ujemnego) wspolczynnika Poissona w kierunku
[110][110] do zera. W odréznieniu od uktadu z kanatem kierunek [111][112] nie staje si¢ au-
ksetyczny, jednakze obserwujemy obnizenie si¢ wartosci (ujemnego) wspolczynnika Poissona
w kierunku [101][101] z wartosci v = —0.059 do warto$ci v = —0.11 (przy ci$nieniu bezwymia-
rowym p* = 100). Obserwujemy zatem wzrost auksetycznosci badanego modelu w poréwnaniu
z krysztalem monoatomowym o symetrii f.c.c., jednakze jest on znacznie mniejszy niz obser-
wowany w uktadzie zawierajacym nanokanat.

Poniewaz inkluzje w badanych modelach mozna ksztattowa¢ w sposéb dowolny, logicz-
ng konsekwencja przeprowadzonych badan byto postawienie pytania jak zmienig si¢ wlasnosci
sprezyste uktadu twardych kul, gdy w jednym modelu potaczymy oba rodzaje inkluzji. Wyniki
opublikowane w pracy[H4| pokazaly, ze pomimo iz otrzymujemy uktad o symetrii analogicznej
do poprzednich dwoch przypadkéw, to jej wptyw na wtasnosci sprezyste modelu jest caltko-
wicie przeciwny. Badania, przeprowadzone w trzech réznych warunkach termodynamicznych
(réznych wartosci zewnetrznego, hydrostatycznego, ciSnienia) pokazaly, ze potaczenie nanoka-
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natu zorientowanego w kierunku [001] oraz ortogonalnie do niego umieszczonej nanowarstwy
catkowicie eliminuje wtasnosci auksetyczne w rozwazanym modelu. Mozna zauwazy¢, ze wraz
ze wzrostem wartosci o’/o minimalne wspotezynniki Poissona, zmierzone w ktérymkolwiek
z kierunkéw, rosng i nie znajdujemy w uktadzie zadnego kierunku, dla ktérego wspotezynnik
Poissona jest ujemny. Pokazano zatem, ze za pomoca inkluzji wprowadzonej do struktury kry-
stalicznej, mozliwe jest nie tylko wzmacnianie auksetycznosci, ale réwniez eliminacja wlasnosci
auksetycznych z uktadu.

W opisanych powyzej pracach wprowadzenie inkluzji wigzalo sie ze zmiang symetrii ukta-
du z kubicznej do tetragonalnej (klasa symetrii 422). Postawiono zatem pytanie: czy uda sie
zaprojektowac takie inkluzje, ktére nie spowoduja zmiany symetrii uktadu oraz jaki wptyw
beda miaty na wtasnosci sprezyste modelu? W pracach[H5,H6] rozwazono uktad, ktérego su-
perkomorka sktadajaca sie z N czastek, zawierata jednoczes$nie trzy nanokanaty. Byty one
zwrécone odpowiednio w kierunkach [100], [010] i [001] (ortogonalnie do siebie). Zbadano trzy
najmniejsze rozmiary nanokanalow: zawierajace jedynie czastki lezace na osi inkluzji[H6| oraz
obejmujace ich pierwsza i druga strefe koordynacyjna[H5|. Zaproponowane inkluzje moga by¢
roztozone w przestrzeni na wiele sposobow. Zbadano dwa graniczne przypadki, w ktorych osi
symetrii nanokanaléw przecinajg sie ze soba, lub sg od siebie oddalone o pewng liczbe statych
sieci, wieksza niz wynosza ich srednice (bark przekrywania sie kanaléw). Badania pokazaty, ze
taki uktad inkluzji z punktu widzenia wtasciwosci sprezystych zachowuje si¢ tak, jak gdyby
mial symetrie kubiczng, co jest odzwierciedlone w wartosciach wspotczynnikéw podatnosci
sprezystych, ktére zachowuja (w granicy dokladnosci obliczeniowej) réwnosci wymagane przez
symetrie kubiczng, mianowicie: Sy; = Syg = S33, Sy = Ss5 = Sgg oraz Sip = Si3 = Sa3
a pozostate elementy macierzy pozostajg zerami. Uktady te zbadano dla czterech réznych
warunkéw termodynamicznych. Wyniki pokazaty, ze podobnie jak w przypadku modelu roz-
wazanego w pracy|[H4|, wprowadzenie trzech rozseparowanych nanokanalow réwniez prowadzi
do eliminacji wlasnosci auksetycznych w badanym uktadzie. Otrzymalismy zatem uktad o sy-
metrii “kubicznej” bez jednej z jego immanentnych cech, jaka jest czesciowa auksetycznosc.
Natomiast w przypadku inkluzji przecinajacych sie, auksetycznos$é zostata wprawdzie bardzo
silnie zmniejszona, ale nie zanikta. Pokazano réwniez, ze wprowadzenie tych inkluzji zazwy-
czaj prowadzi do wzrostu anizotropii wtasnosci sprezystych krysztatu, jednakze w przypadku
jednego modelu (z rozseparowanymi nanokanatami o srednicy obejmujacej pierwsza strefe ko-
ordynacyjna czastek wokét osi symetrii inkluzji) powoduje silny spadek anizotropii wtasnosci
sprezystych. Dla ukladu izotropowego zachodzi réwnos¢: By — By = 2By, gdzie B;; s ele-
mentami macierzy statych sprezystosci bedaca odwrotnoscia macierzy podatnosci sprezystych
S, a wyrazenie bedace ilorazem lewej i prawej strony tej rownosci mozna traktowac jak wspot-
czynnik anizotropii sprezyste;j.

Kolejnym modelem z inkluzjami zachowujacymi symetri¢ krysztatu f.c.c. byt uktad, ktorego
superkomorka zawierata cztery nanokanaty zorientowane wzdtuz czterech przekatnych szescia-
nu (kierunek [111] i jego odpowiedniki)[HS8|. Pokazano, ze anizotropia wtasnosci sprezystych
ukltadu silnie rosnie a wlasnosci auksetyczne zanikaja ze wzrostem wartosci o’/o (podobnie
jak w pracach[H5,H6]). Ponadto w przypadku inkluzji ztozonych z szerokich nanokanaléw
(o srednicach obejmujacych dwie strefy koordynacyjne wokét ich osi symetrii) efekt ten jest
widoczny réwniez w przypadku, gdy wartosé o’/ jest mniejsza od 1. W ukladach, w ktérych
inkluzje obejmowaty mniejszy odsetek czastek uktadu, taki efekt nie byt obserwowany. Obecny
model, w ktérym najwicksza z badanych inkluzji obejmowata ponad 27% czastek w ukladzie,
pokazuje, ze réwniez koncentracja czastek inkluzji (rozumiana jako stosunek liczby czastek
tworzacych inkluzje do catkowitej liczby czastek) ma istotny wplyw na zmiane wtasnosci spre-
zystych badanych modeli.

Ostatnim rozwazanym do tej pory modelem zawierajacym inkluzje i zachowujacym sy-
metrie kubiczna, byl model zawierajacy szes¢ nanokanatéw zorientowanych w ptaszczyznach
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sze$cianu, w kierunkach [110] - i jego symetrycznych odpowiednikach[H9]. Badania przeprowa-
dzono dla trzech réznych rozmiaréw inkluzji oraz w czterech réznych warunkach termodyna-
micznych. Wyznaczone wtasnosci sprezyste tego modelu poréwnano z modelem zawierajacym
cztery nanokanalty[H8|. Pokazano, ze w przeciwienstwie do poprzedniego modelu, whasnosci
auksetyczne malejg, ale nie zanikajg. Takie wtasnie zachowanie mozemy obserwowa¢ w ukta-
dzie zawierajacym cztery nanokanaty. Jednakze badania przeprowadzone w tej pracy pokaza-
ty, ze twardo$¢ i sztywnos¢ modelu z szescioma kanatami nie tylko nie spada w poréwnaniu
z czystym krysztatem twardych kul, ale dodatkowo silnie rosnie wraz ze wzrostem rozmiarow
czastek tworzacych inkluzje (¢’/0). Jest to zupelnie nowy wynik, ktéry nie byt obserwowany
w poprzednio badanych modelach.

Interesujacym jest rowniez fakt, jak na whasnosci sprezyste twardych uktadéw z inkluzjami
wplywa pojawienie sie dodatkowych wiezow pomiedzy czastkami. Aby to sprawdzi¢, zbada-
no dwa przypadki: krysztat ztozony z prostych dwuatomowych molekut (twardych dimer6w),
do ktérego wprowadzono inkluzje w postaci nanokanalu wypelnionego twardymi kulami[H1],
oraz krysztal twardych kul z analogiczna inkluzja wypelniona dimerami[H10]. W pierwszym
przypadku molekuly tworzace krysztat charakteryzowaty sie brakiem periodycznego uporzad-
kowania translacyjnego molekut, jednak atomy tych molekut (w gestym upakowaniu, gdy
o = 1) tworzyly idealng sie¢ f.c.c.. Mamy tu zatem do czynienia z tzw. faza zdegenerowanego
krysztatu (DC)[45]. W efekcie wprowadzenia do takiego uktadu inkluzji w postaci nanokana-
tu wypetnionego kulami i zorientowanego w kierunku [001], otrzymujemy pewnego rodzaju
dwuskladnikowy kompozyt. Pokazano, ze gdy wartosé¢ o’ /o rosnie, ujemny wspétezynnik Po-
issona w kierunku [110] zanika, ale réwnoczesnie kierunek [111] staje sie kierunkiem, w ktérym
obserwujemy pojawienie sie wlasnosci auksetycznych (nieco wiekszych niz w przypadku czy-
stego uktadu DC. Ponadto pokazano, ze kompozyt powstaly w wyniku zastosowania inkluzji
moze wykazywac¢ wtasciwosci sprezyste wykraczajace poza zakres wtasciwosci dostepnych dla
uktadow monosktadnikowych zbudowanych osobno z kul lub dimeréw.

Wtasnosci sprezyste modelu twardych kul z kanatem w kierunku [001], wypelnionego dime-
rami[H10] poréwnano z analogicznym modelem ztozonym jedynie z twardych kul[H2]. Zbadano
dwa przypadki: (i) w ktorym srodki kul tworzacych molekute dimeru znajdowaly sie zawsze
w odleglosci o od siebie (niezaleznie od aktualnej wartosci o’), oraz (ii) w ktérym $rodki
tych kul znajdowaly sie od siebie w odlegtosci o’. W kazdym z tych przypadkéow rozwazono
dwa rozmiary nanokanaléw o $rednicach zawierajacych odpowiednio jedng lub dwie strefy
koordynacyjne czastek. Badania pokazaly, ze obecnosé molekul wewnatrz inkluzji pozostaje
bez wplywu na wspolczynnik Poissona, jednakze mozna zauwazy¢, ze obecnosé¢ (relatywnie
niewielkiej liczby) molekul nieznacznie wplywa na wzrost twardosci i sztywnoscei uktadu.

Podsumowujac, najwazniejszymi osiggnieciami naukowym dotyczacymi wptywu nanoin-
kluzji na wtasnosci sprezyste wybranych uktadéw modelowych twardych czastek sa:

e Pokazanie, ze modyfikacje struktury krystalicznej poprzez wprowadzenie inkluzji do
uktadu twardych kul prowadza do istotnych zmian jego wtasnosci sprezystych, a w szcze-
gélnosci jego whasnosci auksetycznych[H1-H10]. W zaleznosci od rodzaju inkluzji moze-
my wzmocni¢[H2,H3|, ostabi¢[H7,H9] lub wyeliminowaé wlasnosci auksetyczne ukladu
twardych kul[H4-H6,HS].

— Wprowadzenie inkluzji w postaci nanokanatu w kierunku krystalograficznym [001],
wypetnionych kulami o innej srednicy powoduje wzmocnienie wtasnosci auksetycz-
nych, a nawet prowadzi do pojawienia sie nowych kierunkéw krystalograficznych
z ujemna wartoscig wspétezynnika Poissona[H1,H2].
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— Wprowadzenie inkluzji w postaci nanowarstwy (001) wypelnionej kulami o innej
srednicy powoduje wzrost whasnosci auksetycznych[H3], jednakze nie tak silny jak
w przypadku nanokanatéw [001].

— Polaczenie inkluzji w formie nanokanatu w kierunku krystalograficznym [001] i na-
nowarstwy (001) wypetionych kulami o innej $rednicy eliminuje wtasnosci aukse-
tyczne z uktadu[H4].

e Mozliwosé uzyskania uktadu twardych kul z inkluzjami o symetrii kubicznej[H5-H6, HS,

H9], z ktorych niektére zachowuja wlasnosci auksetyczne[H5,H6,H9] lub charakteryzu-

ja sie znacznie wigkszg twardoscig i sztywnoscia niz monoatomowy krysztatl twardych
kul[H9].

— niezwykle ciekawa obserwacja jest wzrost twardosci i sztywnosci krysztatu twar-
dych kutl poprzez wprowadzenie szesciu kanatéw, w kierunkach [110] i réwnowaz-
nych, wypelionych twardymi kulami innego rozmiaru[H9], poniewaz zazwyczaj
wprowadzenie takich kanaléw w innych kierunkach krystalograficznych prowadzi
do zmniejszenia sztywnosci uktadu twardych kul[HS].

— Nieznaczny wzrost twardosci uktadu zawierajacego inkluzje mozna roéwniez uzyskac
wprowadzajac dodatkowe wigzy w postaci wiazan molekularnych pomiedzy atoma-
mi tworzacymi inkluzje[H10].

Wskazanie, iz pomimo ze inkluzje powoduja zwykle silny wzrost anizotropii wtasnosci
sprezystych krysztatu twardych kul[H5,H6,H8]|, to wykorzystujac trzy nanokanatowe in-
kluzje w kierunkach [100], [010] i [001], utozone tak aby nie przekrywaly sie, zawierajace
tylko pierwszg strefe koordynacyjng czastek, mozna wywotaé znaczace zmniejszenie ani-
zotropii wlasnosci sprezystych krysztatu twardych kul[H5].

Na podstawie przeprowadzonych badan mozna stwierdzi¢, ze ksztalt, orientacja i roz-
mieszczenie w przestrzeni zastosowanych inkluzji maja réwniez istotny wpltyw na wia-
snosci sprezyste modelu[H5-HT].

Lista powigzanych tematycznie artykuléw naukowych stanowigcych podstawe osia-
gnie¢ omoéwionych powyzej:

H1

H2

H3

H4

J. W. Narojczyk, M. Kowalik, K. W. Wojciechowski, Influence of nanochannels on Pois-
son’s ratio of degenerate crystal of hard dimers, Phys. Status Solidi B 253(7), 1324-1330,
2016.

J. W. Narojczyk, K. W. Wojciechowski, K. V. Tretiakov, J. Smardzewski, F. Scarpa,
P. M. Pigtowski, M. Kowalik, A. R. Imre, M. Bilski, Auxetic properties of a f.c.c. crystal

of hard spheres with an array of [001]-nanochannels filled by hard spheres of another
diameter, Phys. Status Solidi B 256, 1800611, 2019.

J. W. Narojczyk, K. W. Wojciechowski, Poisson’s ratio of the f.c.c. hard sphere crystals
with periodically stacked (001)-nanolayers of hard spheres of another diameter, Materials
12, 700, 2019.

J. W. Narojczyk, K. W. Wojciechowski, J. Smardzewski, A. R. Imre, J. N. Grima,
M. Bilski, Cancellation of auzetic properties in f.c.c. hard sphere crystals by hybrid layer-

channel nanoinclusions filled by hard spheres of another diameter, Materials 14, 3008,
2021.
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H5 J. W. Narojczyk, M. Bilski, J. N. Grima, P. Kedziora, D. Morozow, M. Rucki, K. W. Woj-
ciechowski, Removing auxetic properties in f.c.c. hard sphere crystals by orthogonal na-
nochannels with hard spheres of another diameter, Materials 15, 1134, 2022.

H6 J. W. Narojczyk, K. V. Tretiakov, K. W. Wojciechowski, Rise of the Poisson’s ratio
in f.c.c. hard sphere crystals with the narrowest orthogonal nanochannels filled by hard

spheres of another diameter, Computational Methods in Science and Technology 28(2),
61-75, 2022.

H7 J. W. Narojezyk, K. V. Tretiakov, K. W. Wojciechowski, Partially auzetic properties of
face-centered cubic hard-sphere crystals with nanochannels of different sizes, parallel to
[001]-direction and filled by other hard spheres, Phys. Status Solidi B 259(6), 2200006,
2022.

H8 J. W. Narojczyk, K. V. Tretiakov, K. W. Wojciechowski, Poisson’s ratio of f.c.c. hard-
sphere crystals with cubic supercells containing four nanochannels filled by hard spheres
of another diameter, Phys. Status Solidi B 259(12), 2200464, 2022.

H9 J. W. Narojezyk, K. V. Tretiakov, J. Smardzewski, K. W. Wojciechowski, Hardening
of fec hard sphere crystals by introducing nanochannels — auxetic aspects, Phys. Rev. E
(EG12682 - accepted for publication), 2023.

H10 J. W. Narojezyk, The f.c.c. crystals of hard spheres with an array of [001]-nanochannel
inclusions filled by the simplest hard sphere molecules, Computational Methods in Science
and Technology (accepted for publication) DOI: 10.12921/cmst.2023.0000023, 2023.

Dodatkowym osiagnieciem, ktoére habilitant uwaza za wazne, bylo zbadanie wtasnosci
sprezystych szeregu dwuwymiarowych modeli[46-48] charakteryzujacych sie pewnym stopniem
nieuporzadkowania wynikajacego z polidyspersji rozmiarow czastek. W zbadanych uktadach
czastki oddzialtywaty migkkim, czysto odpychajacym potencjatem odwrotnie potegowym. Zba-
dano modele atomowe oraz molekularne, stworzone z czagstek dwu- i trojatomowych. Niepo-
rzadek struktury krystalicznej byt wynikiem losowej wartosci srednic atomow, ktorych rozktad
prawdopodobienstwa odpowiadal rozkladowi normalnemu o pewnej zadanej wartosci odchyle-
nia standardowego. Wtasnosci sprezyste tych modeli zostaty wyznaczone w ujeciu statycznym,
tzn. w warunkach gdy temperatura uktadu jest rowna 0K.

Pokazano, iz jakikolwiek nieporzadek w postaci dowolnej, niezerowej polidyspersji rozmia-
row czastek prowadzi, w ogélnosci, do wzrostu wspotezynnika Poissona do maksymalnej do-
zwolonej wartosci w granicy twardych oddziatywan. W przypadku dwuwymiarowych uktadow
izotropowych jest to warto$¢ +1[46]. Pokazano réwniez, ze szorstkie i asymetryczne ksztalty
molekul prowadza do obnizenia wspdtczynnika Poissona, oraz ze istnieja (nawet w obecno-
Sci polidyspersji) uklady miekkich czastek, ktére sa czesciowymi auksetykami[47]. Pokazano
explicite, iz wspotezynnik Poissona uktadéw anizotropowych moze by¢ znaczaco nizszy niz
uktadéw izotropowych (dla ktérych ujemnym ekstremum jest v = —1). Pokazano, ze roz-
ktad rozmiarow czastek wpltywa na wtasnosci sprezyste gtownie poprzez swoje dwa pierwsze
momenty centralne. Podano przyblizony opis analityczny wtasnosci sprezystych kilku modeli
o strukturach aperiodycznych wykazujacych polidyspersje rozmiaréw czastek[46].

Na zakonczenie, warto wspomnie¢, ze habilitant brat udzial badaniach teoretyczno - sy-
mulacyjnych w migdzynarodowym, multidyscyplinarnym projekcie badawczym o charakterze
do$wiadczalno - teoretycznym, ktory dotyczyt badan ruchu komérek nowotworowych. Okazato
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sie, ze komoérki inwazyjne nowotworowe stosuja jakosciowo inng strategia ruchu niz ich nieinwa-
zyjne odpowiedniki. Wyniki przeprowadzonych badan wskazuja, ze ruchy komoérek zdrowych
oraz rakowych podlegaja odmiennym statystykom. Charakterystyczne zachowanie komorek ra-
kowych tworzacych przerzuty polega na tym, ze wykonujg one dtugie ukierunkowane wedrowki
podobne do “skokéw” (ruchéw) Lévy’ego, ktére sa dobrze przyblizane potegowymi rozktada-
mi statystycznymi. Z drugiej strony komoérki nietworzace przerzutéw mozna opisaé¢ zwyktym
ruchem dyfuzyjnym. Bazujac na przeprowadzonej analizie statystycznej sformutowano zato-
zenia modelu teoretycznego do opisu dynamiki ruchu komorek zdrowych jak i rakowych oraz
przeprowadzono niezbedne symulacje komputerowe. Symulacje te jakosciowo wyjasnity charak-
terystyczne réznice ruchu komoérek. Miedzy innymi na podstawie tej wiedzy w badaniach uzyto
metod biologii molekularnej, za pomocg ktorych udato sie zmieni¢ charakter ruchu komoérek
nowotworowych, ktére zamiast wykonywac dtugie ukierunkowane wedrowki, znowu miaty cha-
rakter dyfuzyjny lub balistyczny. Wyniki tych badan zostaly opublikowane w renomowanym
miedzynarodowym czasopis$mie Nature Communications w roku 2018[49]. Wklad habilitanta
w te badania polegal na probie stworzenia, wraz z innymi naukowcami, modelu teoretycznego
opisujacego ruch komoérek nowotworowych zaréwno tych dajacych przerzuty, jak i tych bez
przerzutow.
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5. Informacja o wykazywaniu sie istotng aktywnoscig naukows albo artystyczna realizowang
w wiecej niz jednej uczelni, instytucji naukowej lub instytucji kultury, w szczegodlnosci
zagranicznej.

2007, Uniwersytet w Bristolu, Wielka Brytania. W trakcie 14-dniowej wizyty w gru-
pie profesora Fabrizio Scarpy habilitant miat za zadanie stworzy¢ oprogramowanie stanowigce
interfejs pomiedzy uzywanym owczesnie programem do modelowania tréjwymiarowych nano-
struktur (JCrystalSoft, wersja 1.3.9) oraz programem ANSYS® R11. Stworzony (w catodci
przez habilitanta w jezyku C++) interfejs umozliwit badanie metoda elementéw skonczonych
wlasnosci sprezystych nanorurek oraz struktur z nanorurek weglowych. Rozpoczete w trak-
cie tej wizyty badania pokazaty ztozony mechanizm deformacji uktadéw nanorurkowych, po-
wstatych z potaczenia dwoch nanorurek o réznych srednicach. Pokazano, ze sam obszar zta-
cza pomiedzy nanorurkami wykazuje ujemny wspétezynnik Poissona [Scarpa2011A]. Badania
wtasnosci dynamicznych tych uktadéw pokazaty, ze w porownaniu ze zwyktymi nanorurkami,
obecno$¢ heteroztacza daje mozliwos¢é wykorzystania tych uktadéw jako nanosensorow obcig-
zenia [Scarpa2011B].

[Scarpa2011A] F. Scarpa, J. W. Narojezyk, K. W. Wojciechowski, Unusual deformation
mechanisms in carbon nanotube heterojunctions (5,5)-(10,10) under tensile loading, Phys.
Status Solidi B 248(1), 82-87, 2011

[Scarpa2011B] F. Scarpa, J. W. Narojczyk, K. W. Wojciechowski, Self-filtering oscillations
in carbon nanotube hetero-junctions, Nanotechnology 22(46), 465501, 2011

2011, Université du Maine, Laboratoire de Physique de L’Etat Condensé CNRS,
Le Mans, Francja. Wizyta 12-dniowa w ramach programu dziatan zintegrowanych PO-
LONIUM 2011-2012, pt. Wiasnosci strukturalne © magnetyczne nanokrystalicznych zwigzkow
miedzymetalicznych wzbogaconych w °7Fe wytwarzanych metodg szybkiego schiadzania, koor-
dynowanego ze strony polskiej przez prof. dr hab. B.Idzikowskiego z I[FM PAN. W trakcie
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wizyty na wydziale Fizyki Ciata Statego Uniwersytetu w Le Mans nawiazano wspotprace
z prof. Y. Labaye w obszarze badan wtasnosci magnetycznych materialéw, metoda symula-
¢ji komputerowych. Bezposrednim wynikiem tej wspotpracy byto stworzenie oprogramowania
komputerowego do symulacji uporzadkowania spinéw w materiatach krystalicznych. Program
zawieral implementacje metody Monte Carlo na podstawie modelu Heisenberga z uwzgled-
nieniem oddzialywania wymiany oraz energii anizotropii. Pozwalatl na badanie krystalicznych
struktur ferromagnetycznych i antyferromagnetycznych.

2012, Université du Maine, Laboratoire de Physique de L’Etat Condensé CNRS,
Le Mans, Francja. Wizyta 12-dniowa w ramach programu dziatan zintegrowanych PO-
LONIUM 2011-2012, pt. Wiasnosci strukturalne © magnetyczne nanokrystalicznych zwigzkow
miedzymetalicznych wzbogaconych w °" Fe wytwarzanych metodq szybkiego schladzania, koordy-
nowanego ze strony polskiej przez prof. dr hab. B.Idzikowskiego z IFM PAN. W trakcie wizyty
drugiej na wydziale Fizyki Ciata Statego Uniwersytetu w Le Mans kontynuowano, wspoélnie
z prof. Y. Labaye rozpoczete uprzednio prace nad programem do prowadzenia obliczen dla
struktur nieuporzadkowanych (szkiet i materiatéw amorficznych) wykorzystujacego algorytm
klastrow magnetycznych (ang. Magnetic Cluster Algorithm).Celem prac byto stworzenie algo-
rytmu do obliczen wlasciwosci termodynamicznych i magnetycznych (w tym efektu magneto-
kalorycznego) dla stopéw wielosktadnikowych. Przy wspoétudziale habilitanta, powstaly dwa
ponizsze artykuty:

[Sniadecki2012] Z. Sniadecki, J. W. Narojezyk, B. Idzikowski, Calculation of glass forming
ranges in the ternary Y-Cu-Al system and its sub—binaries based on geometric and Miedema’s
models, Intermetallics 26, 72-77, 2012

[Sniadecki2014] Z. Sniadecki, J. W. Narojczyk, B. Idzikowski, Semi-empirical modelling of
glass forming ranges for Y-Co-Si system, Acta Phys. Pol. A 126(1), 62-63, 2014

2016, Institut des Sciences Chimiques de Rennes, UMR 6226 CNRS, Universite
de Rennes 1, Rennes, Francja. Wizyta 6-dniowa w ramach programu dziatan zintegro-
wanych POLONIUM na lata 2016-2017, pt. Wielofunkcyjne chromofory ciektokrystaliczne po-
chodnych bipirymidyny do tréjuwymiarowego (3CD) przechowywania danych, koordynowanego
ze strony polskiej przez dr hab. Przemystawa Kedziore z IFM PAN. Grupa polska przeprowa-
dzita badania mikroskopowe, transmisji S$wiatta, dielektryczne i rozpraszania Hyper-Rayleigh,
zsyntetyzowanych przez grupe francuska, dwoéch noweych chiralneych chromofor pochodnych
bipirymidyny. Badania te wykazaty, ze oktopolarne chromofory organizuja si¢ w prawo- i lewo-
skretne agregaty supramolekularne. Ponadto wykryto, ze obie pochodne w pewnym zakresie
temperatur wykazuja wtasnosci ciektokrystaliczne. Zwiazki o takiej strukturze daja si¢ ta-
two przeksztalcié w samoorganizujace sie, elastyczne cienkie filmy. Oprocz silnej fluorescencji
i absorpcji dwufotonowej materialy te wykazuja takze generacje drugiej harmonicznej pod-
czas naswietlania $wiattem laserowym. Habilitant prowadzit konsultacje z grupa francuska na
temat mozliwosci symulacji komputerowych struktur tych zwigzkow.

2018, MTA Centre for Energy Research, Budapeszt, Wegry. Wizyta 6-dniowa w ra-
mach programu wymiany bezdewizowej miedzy Polska Akademia Nauk i Wegierskg Akademia
Nauk. W trakcie wizyty wspoélnie z zespotem wegierskim pod kierownictwem prof. Attila Im-
re, konsultowane byty wyniki dotyczace analizy ukladéw metastabilnych (cieczy, cial statych
znajdujacych sie w warunkach ujemnego ci$nienia). Wynikiem wspétpracy jest artykut [Im-
re2018], w ktérym pokazano, ze dla uktadéw pod cisnieniem p = 0 (zaktadajac ogblng stusznosé
W = dW, = —pdV') moga istnie¢ procesy, dla ktérych praca objetosciowa wynosi zero pod-
czas izobarycznej wymiany ciepta z otoczeniem. Oznacza to, zZe istnieje taki stan (p = 0),
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w ktorym moze zachodzi¢ proces makroskopwej zmiany objeto$ci poprzez izobaryczne ogrze-
wanie lub chtodzenie, bez pracy wykonanej przez system na jego otoczeniu lub przez otoczenie
na uktadzie.

[Imre2018] A. R. Imre, K. W. Wojciechowski, G. Gyorke and A. Groniewsky, J. W. Naroj-
czyk, Pressure-volume work for metastable liquid and solid at zero pressure, Entropy 20, 338,
2018

2019, MTA Centre for Energy Research, Budapeszt, Wegry. Wizyta 6-dniowa w ra-
mach programu wymiany bezdewizowej miedzy Polskg Akademig Nauk i Wegierskg Akademia
Nauk. Wynikiem wspoélpracy z prof. A. Imre, prowadzonej od poprzedniej wizyty jest arty-
kut [H2], w ktérym pokazano silny wplyw inkluzji twardych czastek o innych $rednicach niz
czastki krysztatu f.c.c., do ktérego wprowadzono inkluzje. W trakcie wizyty habilitant prowa-
dzit konsultacje z prof. Imre na temat mozliwych zachowan wspotczynnika Poissona w mode-
lowych uktadach binarnych twardych kul z nanowartstwami i nanokanatami, tworzacymi sieci
o roznych symetriach.

2022, Aerospace Engineering, University of Bristol, Wielka Brytania. W trakcie
ponad trzymiesiecznego stazu, w ramach realizacji projektu NCN MINIATURA-5, ktory zostat
odbyty w grupie prof. Fabrizio Scarpy na Uniwersytecie w Bristolu, prowadzone byly bada-
nia dotyczace wplywu dodatkowych wiezow, w postaci wigzan molekularnych, nalozonych
na inkluzje wprowadzone do krysztatu f.c.c. twardych kul. Badane ukltady zawieraty inklu-
zje w postaci sieci nanokanatéw o niewielkich $rednicach, zorientowanych w kierunku [001],
wypetionych dwuatomowymi molekutami (twardymi dimerami). Wyniki poréwnano z analo-
gicznym modelem ztozonym jedynie z twardych kul [Narojczyk2019]. Zbadano dwa przypadki:
(i) w ktorym srodki kul tworzacych molekute dimeru znajdowaly sie zawsze w odlegtosci o od
siebie (niezaleznie od aktualnej wartosci o’), oraz (ii) w ktérym srodki tych kul znajdowaly sie
od siebie w odlegtosci o’. W kazdym z tych przypadkow rozwazono dwa rozmiary nanokanatow
o srednicach zawierajacych odpowiednio jedna lub dwie strefy koordynacyjne czastek. Wyniki
prac na tym projektem zostaly przedstawione w artykule [Narojczyk2023].

[Narojczyk2019] J. W. Narojczyk, K. W. Wojciechowski, K. V. Tretiakov, J. Smardzewski,
F. Scarpa, P. M. Piglowski, M. Kowalik, A. R. Imre, M. Bilski, Auzetic properties of a f.c.c.
crystal of hard spheres with an array of [001]-nanochannels filled by hard spheres of another
diameter, Phys. Status Solidi B 256, 1800611, 2019.

[Narojczyk2023] J. W. Narojczyk, The f.c.c. crystals of hard spheres with an array of [001]-
nanochannel inclusions filled by the simplest hard sphere molecules, Computational Methods
in Science and Technology (accepted for publication) DOI: 10.12921/cmst.2023.0000023, 2023.
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6. Informacja o osiggnieciach dydaktycznych, organizacyjnych oraz popularyzujacych nauke
lub sztuke.

6.1.

Dziatalnos¢ dydaktyczna

Dziatalnos¢ dydaktyczna w ramach zatrudnienia w Panstwowej Wyzszej Szkole Zawodowej
im. Prezydenta S. Wojciechowskiego w Kaliszu

2009 - 2011 Informatyka w zarzgdzaniu (laboratorium) na kierunkach: Zarzadzanie bez-
pieczenstwem, Zarzadzanie w instytucjach samorzadowych.

2010 — 2011 Jezyki programowania (wyktad i éwiczenia) na kierunku Elektrotechnika.

2010 — 2011 Jezyki programowania obiektowego (wyktad i éwiczenia) na kierunku: Me-
chanika i budowa maszyn.

2011 — 2014 Analiza matematyczna (¢wiczenia) na kierunku: Informatyka.
2011 — 2015 Podstawy elektroniki i miernictwa (laboratorium) na kierunku: Informatyka.
2012 — 2014 Computer science w jezyku angielskim, w ramach programu ERASMUS.

2014 — 2015 Technologia informacyjna (wyktad i laboratorium) na kierunku: Ratownic-
two medyczne

Pozostata dziatalnos¢ dydaktyczna

2010 “Computer simulations of the shape and size dispersion influence on the Poisson’s
ratio in static models” wyktad (w jezyku angielskim) na miedzynarodowych warszta-
tach dla studentéw i doktorantéw Computational Nanotechnology, Politechnika Gdan-
ska, Gdansk.

2011 “Simulations with Classical Particles” cykl wykladéw (w jezyku angielskim) na
miedzynarodowych warsztatach dla studentéw i doktorantéw Computational Nanotech-
nology, Politechnika Gdanska, Gdansk.

2018 “Auzetic Materials at Nanoscale” wyktad na: 4" VIPER (VIbroacoustics of PERio-
dic media) School on Composite Structures and Manufacturing and Auxetic Composites
and Systems, organizowanej przez Uniwersystet w Bristolu, 15-17 pazdziernik 2018 Bri-
stol, Wielka Brytania.
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6.2. Dziatalnos¢ organizacyjna

2004 The Workshop on Auxetics and Related Systems, 27 — 30 czerwca 2004, Bedlewo k. Po-
znania. Organizowane przez Instytut Fizyki Molekularnej, Polskiej Akademii Nauk. Czto-
nek Komitetu Organizacyjnego.

2005 2" Workshop on Auzetics and Related Systems, 19 — 23 sierpnia 2005, Bedlewo k. Po-
znania. Organizowane przez Instytut Fizyki Molekularnej, Polskiej Akademii Nauk przy
wspotpracy z Poznanskim Centrum Superkomputerowo Sieciowym, Politechnika Poznan-
ska, University of Bolton (Wielka Brytania), University of Bristol (Wielka Brytania).
Cztonek Komitetu Organizacyjnego, sekretarz konferencji.

2006 U.S.-Poland Workshop on Nanoscience and Nano—Structured Materials, 26 — 28 czerw-
ca 2006, Poznan. Organizowane przez Uniwersytet Adama Mickiewicza w Poznaniu przy
wspolpracy z Instytut Fizyki Molekularnej, Polskiej Akademii Nauk, Politechnika Po-
znanska, Vanderbilt University (USA), North Carolina State University (USA), Univer-
sity of Wyoming (USA). Czlonek Komitetu Organizacyjnego.

2011 8™ Workshop on Auzetics and Related Systems, 6 — 9 wrzeénia 2011, Szczecin. Orga-
nizowane przez Instytut Fizyki Molekularnej, Polskiej Akademii Nauk przy wspotpracy
z Politechnika Gdariska, University of Bristol (Wielka Brytania), University of Bolton
(Wielka Brytania), University of Malta (Malta), University of Athens (Grecja). Czltonek
Komitetu Organizacyjnego, sekretarz konferencji.

2014 5% International Conference Auxetics and other materials and models with "negative”
characteristics and 10" Workshop on Auzetics and Related Systems, 15 — 19 wrzeénia
2014, Poznan. Organizowane przez Instytut Fizyki Molekularnej, Polskiej Akademii Na-
uk przy wspotpracy z Poznanskim Centrum Superkomputerowo Sieciowym. Cztonek Ko-
mitetu Organizacyjnego, sekretarz konferencji, wspoétredaktor ksiazki abstraktéw ISBN:
978-83-933663-0-9.

2016 7% International Conference Auxetics and other materials and models with "negative”
characteristics and 12" Workshop on Auxetics and Related Systems, 12 — 16 wrzeénia
2016, Szymbark. Organizowane przez Wydzial Fizyki Technicznej i Matematyki Sto-
sowanej, Politechniki Gdanskiej, oraz Polskie Towarzystwo Fizyczne oddzial Gdansk.
Cztonek Komitetu Organizacyjnego, sekretarz konferencji, wspotredaktor ksigzki abs-
traktow ISBN: 978-83-937979-9-8.

2017 8 International Conference Auzvetics and other materials and models with “negative”
characteristics and 13" Workshop on Auzetics and Related Systems, 11 — 15 wrzeénia
2017, Heraklion (Kreta), Grecja. Organizowane przez National and Kapodistrian Uni-
versity of Athens (Grecja) we wspétpracy z Zachodniopomorskim Uniwersytetem tech-
nologicznym w Szczecinie oraz Polskie Towarzystwo Fizyczne oddziat Gdansk. Czlo-
nek Komitetu Organizacyjnego, sekretarz konferencji, wspotredaktor ksigzki abstraktow
ISBN: 978-83-7712-172-6.

2019 10" International Conference Auzetics and other materials and models with "negative”
characteristics and 15™ Workshop on Auzetics and Related Systems, 2 — 6 wrzeénia 2019,
Bedlewo k. Poznania. Organizowane przez Instytut Fizyki Molekularnej, Polskiej Aka-
demii Nauk. Cztonek Komitetu Organizacyjnego, sekretarz konferencji, wspotredaktor
ksiazki abstraktéw ISBN: 978-83-933663-8-5.
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6.3. Popularyzacja nauki

W ramach popularyzacji nauki habilitant brat udziat w ponizej wymienionych inicjatywach
organizowanych przez Instytut Fizyki Molekularnej PAN w Poznaniu:

e Wyktad pt. “Wplyw nieporzqdku sieci krystalicznej na wspétczynnik Poissona w mate-
riatach auksetycznych;” wygloszony 7 lipca 2017 w ramach warsztatow naukowych, dla
mtodziezy licedw i technikéw oraz studentéw, Lato z Helem 2017, organizowanych przez
Instytut Fizyki Molekularnej PAN, odbywajacych sie w Odolanowie.

e Wyktad pt. “Aplikacje open source w badaniach naukowych — na przyktadzie komputero-
wych symulacji wlasnosci sprezystych wybranych materiatéw modelowych” wygtoszony
26 wrzesnia 2017 w ramach wydazenia Software Freedom Day organizowanego przez
Politechnike Poznanska, majacego na celu promocje wykorzystywania wolnego oprogra-
mowania w nauce.

e Wyktlad pt. “Auksetyki — materiaty inne niz wszystkie” wygtoszony 17 stycznia 2020
w ramach inicjatywy Fizyka Warta Poznania (FWP). Jest to cykl wykladow kiero-
wany do dzieci i mtodziezy, ktore rozpoczynaja swoja przygode z fizyka, jak rowniez do
tych, ktérzy cheg poszerzy¢ swoja wiedze i horyzonty o informacje z renomowanego insty-
tutu badawczego. Dzigki staraniom organizatoréw, w 2022 roku projekt FWP otrzymat
finansowanie Ministerstwa Edukacji i Nauki w programie ” Spoteczna Odpowiedzialnosé

Nauki” w module ” Spoteczna odpowiedzialnosé nauki — Popularyzacja nauki © promocja
sportu” SONP /SP /512667 /2021.

e Udzial w wydarzeniu Noc Naukowcow organizowanej 27 listopada 2020 w Instytu-
cie Fizyki Molekularnej PAN, pod hastem W Labiryncie Fizyki. Habilitant wykonywat
pokazowe eksperymenty dla dzieci i mtodziezy.

e Udzial w wydarzeniu Noc Naukowcow organizowanej 30 wrzesnia 2022 w Instytucie
Fizyki Molekularnej PAN, pod hastem W Labiryncie Fizyki. Ze wzgledu na sytuacje
zwiazang z COVID-19, ta edycja byta prowadzona w formie on-line. Habilitant przygo-
towal jedenastominutowy film pt. Auksetyki — materiaty przysztosci.
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7. Oprécz kwestii wymienionych w pkt. 1-6, wnioskodawca moze poda¢ inne informacje,
wazne z jego punktu widzenia, dotyczace jego kariery zawodowej.

Badania naukowe prowadzone przez habilitanta realizowane sa z wykorzystaniem metod nu-
merycznych i symulacji komputerowych. Oprogramowanie niezbedne do wykonania wszyst-
kich potrzebnych symulacji zostalo stworzone w jezyku C/C++ w catosci przez habilitanta.
Ponadto niezbedne narzedzia programistyczne stuzace do wizualizacji struktur badanych mo-
deli rowniez zostalo stworzone przez habilitanta w jezyku C++ z wykorzystaniem technologii
graficznych OpenGL. Wszystkie potrzebne symulacje byly wykonywane przez habilitanta na
klastrze komputerowym w Instytucie Fizyki Molekularnej PAN lub z wykorzystaniem zaso-
béw obliczeniowych Poznanskiego Centrum Superkomputerowo Sieciowego. Obie infrastruk-
tury obliczeniowe dziataja w $rodowisku UNIX/Linux, dla tego do prowadzenia symulacji na
niezbedng skale wymagana jest réwniez biegla znajomosé architektury systemu Linux oraz
umiejetnosé tworzenia skryptéw w jezyku BASH.

Od 2017 roku habilitant jest kierownikiem grantéw obliczeniowych przyznanych przez Po-
znanskie Centrum Superkomputerowo Sieciowe na dostep do infrastruktury obliczeniowej duzej
mocy. W ramach tych grantéw habilitant ma dostep do klastra Eagle opartego na architek-
turze Intel Xeon Platinium 8268, w ktorego sktad wchodzi aktualnie 1320 dwuprocesorowych
weztow, co daje ponad 63000 rdzeni obliczeniowych zapewniajacych tacznie 4,4 TFLOPS mocy
obliczeniowe;j.

2017 — 2022 Grant PCSS nr 323 pt. “Komputerowe modelowanie inkluzji w wybranych mo-
delach krysztatow kubicznych”. Przyznano 24 900 000 godzin CPU.

2022 — 2025 Grant PCSS nr 564 pt. “Krysztaty f.c.c. twardych kul z inkluzjami atomowymsi
© molekularnymi - poréwnanie auksetycznosci”. Przyznano 21 000 000 godzin CPU.

W wyniku aktywnego udziatu w organizacje konferencji 8% Workshop on Auzetics and
Related Systems, ktora odbyta si¢ 6 — 9 wrzesnia 2011 w Szczecinie, habilitant zostal zaproszony
do wspolredagowania (jako “quest editor”) poswieconego materialom auksetycznym zeszytu
tematycznego Physica Status Solidi B Vol. 249, No. 7, pp. 1315-1421, lipiec 2012

Jakub W. Narojczyk
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