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Recenzja pracy doktorskiej mgra Macieja Majki pt.
Microscopic models for spatially correlated phenomena in soft
matter and biomolecular systems

Na teze doktorska pana Macieja Majki sktadajq sie cztery publikacje w
dobrych czasopismach (trzy w Physical Review E i jedna w Acta Physica Polonica) oraz
ich obszerne oméwienie. Wszystkie cztery publikacje sa wspélautorskie, ale oficjalne
o$wiadczenie wspotautora i réwnoczesnie promotora, dra hab. Pawta Gory,
przypisuje doktorantowi od 85 do 90 procent udzialu w uzyskanych wynikach.

W omoéwieniu przedstawiona jest ogélna metodologia zagadnienia, od
problemu przestrzennej samoorganizacji materii biologicznej, poprzez ogo6lny
problem mieszania makromolekut réznych rodzajow oraz ich efektywnych
oddziatywar, do wplywu korelacji przestrzennych w szumie termicznym na
dynamike i strukturg makromolekut. Poza umiejscowieniem fizycznym swoich
wynik6w, autor przedstawit je réwniez w kontekscie dotychczasowych badan.
Omowienie napisane jest jasno, niezlg angielszczyzng, i ma reprezentatywny
przeglad literatury, wskazujacy na duzg erudycje doktoranta w dziedzinie tizyki
statystycznej materii miekkiej.

Z metodologicznego punktu widzenia, autor szereguje swoje publikacje od Al
do A4. Czytajac prace w kolejnosci chronologicznej, odniostem jednak wrazenie, Ze
jego tok rozumowania byt inny niz przedstawiony w oméwieniu i sprowadzat sie do
kolejnych uog6lnien wynik6w uzyskanych przez autorow wczesniejszch, W tej tez
kolejnosci chciatbym ustosunkowad sie do przedstawionych mi tez. Wyniki
podzielilbym na dwie grupy.

1. Wplyw korelacji przestrzennych szumu termicznego na dynamike i
struktur¢ makromolekul. Punktem wyjscia autora jest standardowy model
liniowego polimeru z trzema rodzajami oddziatywari: dwéch harmonicznych
bliskozasiggowych, zaleznych od odleglosci miedzy najblizszymi sgsiadami i kgtéw
utworzonych przez najblizsze wigzania, oraz dalekozasiggowych Lennarda-Jonesa
uwzgledniajacych wylaczong objetosé. Autor realizowat symulacje komputerowe
dynamiki Langevina dla fanicucha 128 monomeréw. Nowoscia bylo uwzglednienie
korelacji przestrzenych w biatym szumie termicznym. Zatozono dwa rodzaje
zaleznosci:

L.a. Szybki eksponencjalny zanik korelacji (prace A2 i A3). Szum
charakteryzuja dwa parametry: amplituda o proporcjonalna do temperatury oraz
zasieg korelacji A. Zasadniczny efekt korelacji mozna krétko zcharakteryzowaé jako



zwigkszenie tendencji do prostowania taficucha. Przy podwyzszaniu temperatury i
zwiekszaniu zasiegu korelacji objawia si¢ on (1} zastapienieniem dwupikowego
rozkladu prawdopodobieristwa wartosci katow przez jednopikowy rozklad
zcentrowany na zerze oraz (2) zwigkszeniem prawdopodobieristwa znalezienia
dluzszych odcinkéw liniowych. Konformacia taricucha przestaje by¢ opisywana
rozkladem gaussowskim, charakterystycznym dla brownowskiego blagdzenia
przypadkowego, a obecnos¢ stabilnych odcink6éw prostoliniowych spowalnia
dynamike.

1.b. Wolny zanik korelacji opisywany przez rozklad Cauchy’ego-Lorentza
(rozdziat IIl pracy A4). Model zostal zaproponowany aby zwiekszy¢ efekt
prostowania taficucha i przejscia konformacji polimeru od trajektorii brownowskiego
bladzenia przypadkowego, opisanego gaussowskim rozkladem gestosci masy, do
trajektorii bladzenia przypadkowego (lotow) Levy’ego, opisanego ogélnym
rozkladem a-stabilnym. R6wniez ten szum moze by¢ scharakteryzowany przez dwa
parametry, temperature ¢ oraz zasigg korelacji A, Ciekawym wynikiem jest
asymptotyczny potegowy zanik prawdopodobiefistwa znalezienia dtuzszych
odcinkéw liniowych.

2. Wplyw wewnatrzmolekularnego rozkladu gestosci masy polimeréw na
ich uporzadkowanie przestrzenne. Tutaj punktem wyjécia autora (i jego
promotora?) byt prawdopodobnie wyraznie niegaussowski rozktad gestosci masy
makromolekuly wynikajacy z efektu stabilizacji dtuzszych odcinkow
prostoliniowych znalezionego w poprzednich badaniach. Mysle, ze wazna byla takze
inspiracja wezesniejszymi pracami zespotéw kierowanych przez C. L. Likosa z
Duesseldorfu oraz A. A. Louisa z Oxfordu. W tej grupie przedstawione zostaly trzy
nowe podejscia.

2.a. Wewnatrzmolekularny rozklad gestoéci masy (rozdziaty II1 i IV pracy
Ad). Wychodzac od funcji rozktadu odlegto$ci pomiedzy najblizszymi sasiadami
polimeru liniowego (formuta (8) w pracy A4), doktorant znalazt rozktad gestosci
masy w otoczeniu centrum (formula (15)), a stad posta¢ potencjatu oddziatywan
bezposrednich pomigdzy izolowanymi polimerami (formuta (16)). Obliczenia wraz z
odpowiednimi przyblizeniami zostaly przeprowadzone dla dowolnych rozktadéw
a-stabilnych i w przypadku rozktadu gaussowskiego (o = 2) uzyskane wyniki
zgadzajg sig ze znanymi z wezesniejszych publikacii.

2.b. Ogolna teoria efektywnych oddzialywanh makromolekul (praca Al).
Rozwazany byt uklad skladajacy si¢ z dw6ch rodzajow czasteczek, a poszukiwane
bylo efektywne oddziatywanie czasteczek pierwszego rodzaju poprzez czasteczki
drugiego rodzaju, statystycznie opisywane wielkim rozkladem kanonicznym.
Podstawowym wynikiem jest formuta (5) z pracy Al. Aby ja wyprowadzi, autorzy
aproksymowali catke funkcjonalng po polach gestosci rozkladu posredniczacych
czgsteczek porzez odpowiednio dobrane sktadowe fourieriowskie. Wyprowadzona
formuta latwo rekonstruuje klasyczne wyniki dla ekranowania kulombowskiego
oraz efektywnego oddziatywania wynikajacego z potencjatu Yukawy z twardym



rdzeniem. Co wazniejsze, okazuje si¢ ona bardzo uzyteczna w badaniu wiasnosci
fizycznych mieszanin makromolekut biologicznych.

2.c. Diagram fazowy dwuskladnikowej mieszaniny makroczasteczek
(rozdziat III B pracy A1 oraz praca A4). Ogélng formule na efektywne oddzialywanie
zastosowano do przypadku potencjatu gaussowskiego, opisujacego oddzialywanie
izolowanych polimeréw w dobrym rozpuszczalniku powodujacym pecznienie. Sam
potencjat gaussowski oddziatywania bezpoéredniego zostal formalnie
wyprowadzony zgodnie z metodologig przedstawiong w punkcie 2.a. Potencjat
efektywnego oddziatywania poéredniego, wyliczony zgodnie z metodologia
przedstawiong w punkcie 2.b, jest rowniez gaussowski, ale z rézna wartoscia
wariancji. Analiza znaku oddzialywania sumarycznego prowadzi do spinodalnego
diagramu fazowego przejscia faza jednorodna - koagulacja, kt6ry jakosciowo
pokrywa si¢ z diagramem otrzymanym metodami standardowymi w przyblizeniu
pola molekularnego. Identyczne rozumowanie zastosowano w og6lnym przypadku
a-stabilnego rozkladu gestosci masy i efektywnego oddzialywania makroczasteczek
dwoch rodzajéw, réwniez w obecnosci adsorbujacej powierzchni (btony
biologicznej). Gléwnym wynikiem jest diagram fazowy mieszania przedstawiony w
Fig. 5 z pracy A4.

We wszystkich czterech publikacjach problemy przedstawione w punktach 1 i
2 traktowane s3 jako formalnie niezalezne. Ich zwigzek naszkicowany zostat dopiero
w rozdziale 4.2 om6wienia (formuta (29)). Myéle, ze zwigzek ten wart jest glebszego
potraktowania w oddzialnej pracy.

Za najciekawsze wyniki uwazam formuly (1) z pracy Al oraz (27) z pracy A4
ze wzgledu na ich wyjatkowa prostote. Bardzo pogladowe sa réwniez Fig. 9 z pracy
A2 oraz Fig. 2 z pracy A4.

Uderzajacych bled6w merytorycznych (jak i redakcyjnych) nie zauwazylem.
Utrudnieniem w czytaniu pracy jest stosowanie tych samych wskaznikow i, j
zar6wno do numeracji réznych makromolekul, jak i skladowych monomeréw w
obrebie tej samej makromolekuly. W mojej opinii pozostaje kilka tematéw do
dyskusji:

* Dlaczego wyb6r pél rozkladu gestosci czasteczek posredniczacych dokonany
w aproksymacji odpowiedniej catki funkcjonalnej przez skladowe
fourierowskie mozna uwazac za ,teorie zerowego rzedu”?

* Dlaczego oddzialywania bezposrednie i efektywne moga mie¢ taka sama
zaleznosc funkeyijng, co prowadzi do jawnie niefizycznego zmiany znaku
catoéci oddzialywan wypadkowych? Czy lepsze przyblizenie moze ta sytuacje
poprawic¢?

* Jak si¢ ma zmiana znaku oddziatywant wypadkowych do formalnej teorii
przejscia fazowego w przyblizeniu pola efektywnego?



Moje pytania nie umniejszajg wartosci przedstawionej pracy. Wprost
przeciwnie, wskazuja Ze ten kierunek badarn moze mie¢ duza przysztosé. W
podsumowaniu uwazam, Ze praca mgra Macieja Majki spelnia wszelkie warunki
stawiane rozprawom doktorskim przez prawo, wnosze wiec o jej przyjecie i
dopuszczenie Autora do publicznej obrony.
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