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Recenzja rozprawy doktorskiej Pana mgr inż. Filip Kaśkosz: 

Dynamika molekularna modelowych cieczy Van der Waalsa w ujęciu objętości 

swobodnej i skalowania gęstościowego. 

 

 

Przedstawiona do mojej recenzji rozprawa doktorska opiera się na cyklu trzech publikacji, 

których Pan mgr inż. F. Kaśkosz jest pierwszym autorem.  

Pierwsza z prac: F. Kaśkosz, K. Koperwas, M. Paluch, „The role of excluded volume in the 

molecular dynamics for molecular systems revealed by the direct computational approach”, J. 

Mol. Lig. (2022), 366, 120321, autorzy wykorzystują narzędzia do symulacji zachowania 

układów molekularnych („Molecular Dynamics simulations”) w celu wyznaczenia tzw. 

objętości wykluczonej dla wybranych układów modelowych. Przez pojęcie objętości 

wykluczonej rozumie się otoczenie molekuły, w którym nie mogą się znaleźć fragmenty 

(atomy) innych molekuł. Zagadnienie to jest istotne nie tylko w kontekście dynamiki cieczy 

przechłodzonych i mechanizmów przejścia do stanu szklistego. Pojęcie objętości wykluczonej 

jest ściśle związane z parametrem, który określa się jako odległość największego zbliżenia 

(„distance of the closest approach”) – parametr ten występuje, dla przykładu, w modelach 

teoretycznych łączących procesy relaksacji Magnetycznego Rezonansu Jądrowego z dyfuzją 

translacyjną molekuł (to tylko jeden z wielu przykładów). Najprostszym, i zdecydowanie 

niewystarczającym rozwiązaniem zagadnienia objętości wykluczonej jest ograniczenie się do 

(przybliżonych)  rozważań geometrycznych traktujących molekuły jako elipsoidalne (sferyczne 

w granicznym przypadku) obiekty. Metody dynamiki molekularnej umożliwiają śledzenie 

położeń wszystkich atomów i, w konsekwencji, wyznaczenia rzeczywistych odległości 

pomiędzy każdą parą atomów. Trudno oczekiwać, by obliczenia takie były wykonywane dla 

każdej molekuły, dlatego ważne jest wskazanie ogólnych prawidłowości, które pozwalają 

realistycznie oszacować objętość wykluczoną dla określonych klas molekuł – w tym kontekście 

istotne jest rozważenie odpowiednio dobranych układów modelowych, jak ma to miejsce w 

wyżej wymienionej pracy (wybrano układ romboidalny i tetraedryczny). Uzyskane w ten 

sposób (wiarygodne) oszacowanie wskazuje na istotnie niższe wartości objętości wykluczonej, 

niż typowo raportowane w literaturze.  Ponadto, należy zauważyć (i autorzy podkreślają to w 

publikacji), że objętość wykluczona nie jest wyłącznie zdeterminowana przez geometrię 

(strukturę) molekuły, ale zależy od jej składu atomowego, który ma swoje odzwierciedlenie w 

parametrach potencjału oddziaływań między-molekularnych. Objętość wykluczona jest 

związana z tzw. objętością swobodną, czyli objętością która jest dostępna dla ruchu 

molekularnego – dla przykładu, pojęcie objętości swobodnej jest istotnym elementem modeli 

dynamiki polimerów (objętość swobodna determinuje mechanizm ruchu łańcuchów 

polimerowych). 
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Moim zadaniem nie jest recenzja już opublikowanych prac, ale pozwoliłam sobie na ten szerszy 

opis w celu podkreślenia istotności zagadnienia, którym zajmował się Pan mgr inż. F. Kaśkosz 

i szerokich implikacji uzyskanych wyników. 

 

Nie mam wątpliwości odnośnie tego, że Pan mgr inż. F. Kaśkosz ma główny wkład w uzyskanie 

wyników naukowych przedstawionych w tej publikacji, ale chciałabym wykorzystać ten 

moment na komentarz (który odnosi się nie tylko do tej pracy). Pan mgr inż. F. Kaśkosz 

przedstawia swój udział w procentach, podając wartości z zakresu 70%-80%. Myślę, że 

wszyscy zdajemy sobie sprawę, że „wycenianie” wkładu naukowego w procentach (na dodatek 

z dużą dokładnością, a potem zastanawianie się czy suma wkładów wszystkich autorów nie 

przewyższa 100%) jest pewnym nieporozumieniem. Dlatego uważam, że jako opiekunowie 

naukowi nie powinniśmy tej idei utrwalać. 

 

Wracając do zagadnień naukowych, druga z przedstawionych publikacji: F. Kaśkosz, K. 

Koperwas, A. Grzybowski, M. Paluch, „The origin of the density scaling exponent for 

polyatomic molecules and the estimation of its value from the liquid structure”, J. Chem. Phys. 

(2023), 158 (14), 144503, również wykorzystuje metody symulacji dynamiki molekularnej i 

dotyczy zagadnienia tzw.  skalowania gęstościowego dla molekuł wieloatomowych, a 

konkretnie jego wykładnika. Wykładnik ten koreluje własności dynamiczne molekuł z ich 

stanem termodynamicznym (temperaturą i gęstością) i jego wartość zależy od struktury 

molekularnej i parametrów potencjałów oddziaływań (nie są to jedyne czynniki determinujące 

wartość wykładnika skalowania).  Autorzy publikacji wykorzystują układy modelowe w celu 

weryfikacji hipotezy, że w przypadku układów molekularnych dla których oddziaływania 

między - molekularne można opisać  funkcjami potencjału o takich samych wykładnikach, 

wartość współczynnika skalowania jest określona przez ten wykładnik.  

Uzyskane wyniki wskazują na opanowanie przez Pana mgr inż. F. Kaśkosz metod dynamiki 

molekularnej i potwierdzają jego wiedzę w tej dziedzinie. 

 

Kontynuując rozpoczęte badania (i zdając sobie sprawę z celowości ich rozszerzenia), Pan mgr 

inż. F. Kaśkosz przedstawia kolejne wyniki w pracy: F. Kaśkosz, K.Koperwas, A. Grzybowski, 

M. Paluch. „ The breakdown of the direct relation between the density scaling exponent and the 

intermolecular interaction potential for molecular systems with purely repulsive intermolecular 

forces”, J. Mol. Liq. (2024). Artykuł ten jest w trakcie recenzji (pierwsza tura recenzji jest 

pozytywna). W tym momencie warto zwrócić uwagę, że Pan mgr inż. F. Kaśkosz przedstawia 

tą informację dopiero w dalszej części swojej rozprawy – na stronie 3 mamy listę trzech 

publikacji określonych jako artykuły opublikowane. Jak już wspomniałam praca ta stanowi 

rozszerzenie symulacji przedstawionych we wcześniejszym artykule (F. Kaśkosz, K. 

Koperwas, A. Grzybowski, M. Paluch, „The origin of the density scaling exponent for 

polyatomic molecules and the estimation of its value from the liquid structure”, J. Chem. Phys. 
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(2023), 158 (14), 144503) – symulacje przeprowadzono dla układów modelowych o znacznie 

większej anizotropii strukturalnej. Konkluzją z otrzymanych rezultatów jest stwierdzenie, że 

wykładnik skalowania gęstościowego nie jest zdeterminowany jedynie przez wykładnik 

potencjału oddziaływań, jak postulowano we wcześniej pracy. Uzyskane wyniki są przykładem 

w jaki sposób poprzez stopniowa komplikację układów modelowych uzyskuje się wyniki na 

podstawie których możemy zweryfikować zakres stosowalności modeli przybliżonych.  

 

Oprócz tego cyklu trzech publikacji, Pan mgr inż. F. Kaśkosz, jest współautorem dwóch 

artykułów: 

K. Koperwas,  W. Tu, F. Affouard, K. Adrjanowicz, F. Kaśkosz, M. Paluch, „Pressure 

Dependence of the Crystallization rate for the S-Enantiomer and a Racemic Mixture of 

Ibuprofen”, Cryst. Grown Des. 21, 7075 (2021) 

oraz 

K. Koperwas,  F. Kaśkosz, F. Affouard, A. Grzybowski, M. Paluch, „The Role of Diffusion in 

the Predictions of the Classical Nucleation Theory for Quasi-Real Systems in Dipole Moment 

Value”, Sci.Rep. 12. 9552 (2022). 

W obu pracach wykorzystano metody dynamiki molekularnej, a zaangażowanie Pana mgr inż. 

F. Kaśkosz w uzyskanie prezentowanych w tych pracach rezultatów przyczyniło się do 

pogłębienia jego wiedzy w dziedzinie wykorzystania symulacji komputerowych dla złożonych 

układów molekularnych.  

 

Wyniki naukowe przedstawione przez Pana mgr inż. F. Kaśkosz stanowią istotny wkład do 

aktualnego stanu wiedzy na temat związków pomiędzy dynamiką układów molekularnych i ich 

stanem termodynamicznym i wskazują na posiadanie przez Pana mgr inż. F. Kaśkosz wiedzy 

na temat fizyki i chemii materii skondensowanej oraz opanowanie warsztatu metodologicznego 

(symulacji metodami dynamiki molekularnej) w pełni uzasadniającego ubieganie się o stopień 

doktora. 

 

Zanim jednak przejdę do podsumowania mojej recenzji, mam uwagi krytyczne, które dotyczą 

wstępu do zagadnienia i omówienia uzyskanych wyników, przedstawionego przez Pana mgr 

inż. F. Kaśkosz w języku polskim (chociaż sądzę, że język nie ma tu znaczenia – Pan mgr inż. 

F. Kaśkosz użyłby zapewne podobnych sformułowań w języku angielskim).  

Szereg użytych sformułowań jest niezręcznych i często niejasnych, dla przykładu: 

- spowolnienie cieczy, dyfuzyjność (czy chodzi o współczynnik dyfuzji?), parametr 

materiałowy, nachylenie korelacji, wykładnik skalujący dynamikę, … pozwala w analogiczny 

sposób skalować dynamikę … 

- modelowanie fizyki w oparciu o proste modele było uzasadnione, gdy moc obliczeniowa 

komputerów była niska 

- odpowiedzialna jest za to struktura molekularna, która wbrew poprzednim hipotezom wpływa 

na dynamikę cząstek (trudno sobie wyobrazić hipotezę, która mówi, że dynamika molekuł jest 

niezależna od ich struktury) 
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Uważam, że w przyszłości Pan mgr inż. Kaśkosz powinien dokładać większych starań 

dobierając sformułowania w tekstach naukowych. Przedstawiony wstęp i omówienie wyników 

zyskałyby również na jasności gdyby Pan Kaśkosz w sposób bardziej wyraźny, a przede 

wszystkim obszerniejszy odniósł się do zagadnienia porównania uzyskanych wyników z 

rezultatami prezentowanymi w literaturze. By uniknąć nieporozumienia – Pan mgr inż.  

Kaśkosz często odnosi się do tego zagadnienia i cytuje referencje, ale są to krótkie stwierdzenia 

(dla przykładu dotyczące koncepcji „izomorfów” czy „siły molekularnej”). 

 

Pomimo moich uwag krytycznych, stwierdzam, że przedstawiona do mojej recenzji rozprawa 

doktorska zawiera rozwiązanie oryginalnego i ważnego problemu naukowego, a Pan mgr inż. 

F. Kaśkosz posiada obszerną wiedzę z zakresu własności materii skondensowanej i metod 

dynamiki molekularnej pozwalającą mu na prowadzenie wartościowych badań naukowych. 

Przedstawiona rozprawa doktorska spełnia wymogi określone w art. 187 ust. 1 i ust. 2 Ustawy 

prawo o szkolnictwie wyższym i nauce z dnia 20 lipca 2018 r. (z późn. zm.). Wnioskuję o 

dopuszczenie Pana  mgr inż. F. Kaśkosz do dalszych etapów postępowania doktorskiego. 
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