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Praca doktorska pt. ,Badanie metoda dynamiki molekularne;j powstawania wybranych
nanostruktur w emulsjach” wykonana pod kierunkiem doc. dr hab. Zbigniewa A. Walenty
sklada si¢ ze wstepu, rozdziat I, obszernego rozdzialu II podzielonego na 5 rozdziatéw,
podsumowania stanowiacego rozdzial III, obszernej bibliografii liczacej 79 pozyciji. Bardzo
pomocny przy lekturze pracy jest zamieszczony po rozdziale I11 wykaz wazniejszych oznaczen.

Praca liczy 88 stron i jest napisana i w sposéb przejrzysty i logiczny.

Rozdziat I, ,,Wstep” stanowi obszerny przeglad zastosowan mikromechaniki we wspéiczesne;j
fizyce, inzynierii, biologii, medycynie, chemii fizycznej i farmakologii. Podkreslone jest
ogromne zapotrzebowanie na mikrourzadzenia w skali mikrometrowej takie jak mikropompy,
mikrorotatory, mikrosensory, ktére ogolnie okreslane s jako mikrochipy. W pracy badany jest
przeptywowy aspekt budowy tych urzadzen. W szczeg6lnosci problemy zwigzane z
modelowaniem mikroprzeplywéw w mikrokanatach, ktére sg istotng czescig tych urzadzen, S

gléwnym zagadnieniem rozwazanym w pracy doktorskiej.

Rozdzial II pt. ,Modelowanie nanostruktur w emulsjach” przynosi oméwienie badanego
problemu, jakim jest zjawisko osadzania si¢ czastek na powierzchni kropli emulsji na poziomie
molekularnym. Autorka rezygnuje z opisu ciaglego faz wchodzacych w skiad badanego uktadu
na rzecz opisu klasycznego (nie kwantowego) opisu molekularnego. Wymaga to istotnych
uproszczen, takich jak np. traktowanie zlozonej molekuly jako pojedynczego atomu, ktéry
zachowuje jedynie niektére charakterystyki rzeczywistej molekuly. Takze oddziatywania
miedzy molekufami opisane sg badz potencjalem Lennarda-Jonesa lub potencjalem ,,generic”
zawierajacym 6 parametréw. Wbrew temu, co pisze autorka potencjat ten nie wydaje si¢ by¢

wystarczajaco ogélny, w szczegGlnosci nie pokrywa przypadku potencjalu  Yukawy,



ekranowanego potencjalu Coulombowskiego. Nie jest tez oczywiste, jaka dokladnie metoda
rozwigzywane sg rownania rézniczkowe ruchu, czy sa parametry kontrolujace dokladnosé
rozwiazan i jaka jest ostateczna doktadnos¢ otrzymanych wynikéw.

W dalszej czeSci rozdzialu II oméwiona jest metoda weryfikacji modeli w symulacjach.
Gl6éwna metodg jest badanie postaci promieniowej funkcji rozklad, (Radial Distribution
Function, RDF), ktorej definicja zostala podana w réwnaniu ((2.4.1). Przeprowadzono
poréwnania symulowanej i oczekiwanej postaci tej funkcji dla gazu, cieczy i ciala stalego.
Pozwolilo to na wstgpne testowanie parametréw potencjalu oddzialywania cieczy uzytych do
symulacji. Kolejnymi wielkosciami pozwalajacymi weryfikowa¢ poprawnos¢ zalozonych
parametréw byly lepko$¢ postaciowa, réwnanie (2.4.2), wspéiczynnik autodyfuzji, rownanie
(2.4.3), wspblczynnik przewodnictwa cieplnego, réwnanie (2.4.4) oraz lepkosc¢ objgtosciowa,
réwnanie (2.4.5). Nie sa podane jawne mikroskopowe definicje tensora naprezen oraz
strumienia energii, ktére wystepuja w wyzej wymienionych formutach Greena-Kubo.

Nastepnie w rozdziale II opisane jest modelowanie separacji cieczy w emulsji. Poczatkowo
doktorantka modelowata ciecze proste oddzialujace za pomocg zmodyfikowanego potencjatu
Lenarda_Jonesa, réwnanie (3.1.1). Zamieszczone sg wyniki symulacji tworzenia si¢ kropli
cieczy, ktérej molekuly byly poczatkowo rozmieszczone w komoérce szesciennej. Po wstgpnym
okresie skalowania predkosci w celu stabilizacji temperatury uktad zwykle dochodzit do stanu,
w ktérym tworzyl zwartg krople. Podobne eksperymenty numeryczne zostaly przeprowadzone
dla bardziej ztozonego modelu dipolarnego a nastgpnie dla powszechnie stosowanego modelu
TIPS2, ktéry zawiera jeden atom tlenu i dwa atomy wodoru. Badano czas niezbgdny do
uformowania si¢ kulistej kropli. Doktorantka przeprowadzita takze badania tworzenia si¢
kropli oleju w wodzie oraz kropli wody w oleju. Poréwnujac wyniki tych symulacji
stwierdzono, ze ksztalt kropli oleju byl o wiele bardziej stabilny niz kropli wody. W czegsci 3
rozdziatu III autorka badata wyizolowane struktury, ktére nie powinny oddziatywac ze swoimi
repetycjami. W tym celu struktury te jako dane poczatkowe w programie Moldy umieszczane
sa w znacznej odleglosci. Wydaje sig, ze korzystniejsze numerycznie byloby zastosowanie
programu wykonujacego obliczenia w nieperiodycznym rezimie, na co nie pozwala program
Moldy.

W czesci czwartej rozdziatu II autorka zajmuje si¢ modelowanie warstwy cieczy migdzy fazami
emulsji i przechodzi do gtéwnego celu pracy jakim jest modelowanie warstwy cieczy miedzy

fazami emulsji. Szczegélowo, cho¢ gléwnie jakosciowo omdéwione sg wyniki szeregu






