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Recenzja dorobku naukowego

dr Marceli Trybuly

w zwigzku z postepowaniem o nadanie stopnia naukowego doktora habilitowanego
w dziedzinie nauk infynieryjno-technicznych, w dyscyplinie inZynieria materiatowa

Podstawg wykonania recenzji jest powolanie mnie w roli recenzenta, uchwalq Rady
Naukowej Instytutu Meitalurgii i Inzynierii Materialowej im. A. Krupkowskiego Polskiej Akademi
Nauk z dnia 26 lipca 2023, do komisji habilitacyjnej w postgpowaniu o nadanie dr Marceli Trybule
stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk nzynieryjmo-technicznych, w dyscyplinie
inzynieria materiatowa. Postepowanie zostalo wszczete na wniosek Habilitantki z dnia 10 maja
2023 roku.

Do wniosku dolgczono:
dane Habilitantki,
kopie dokumentu stwierdzajqcego nadanie stopnia naukowego doktora,

® auloreferat zawierajgcy:
> dyskusje osiggnigcia naukowego,
° informacje o wykazaniu si¢ istomq aktywnoscig naukowq,
° informacje o osiggnieciach dydaktycznych, organizacyjnych oraz popularyzujgcych
nauke,
o wykaz osiggniec naukowych stanowigeych znaczny wkiad w rozwdj inzynierii materiatowej,
o kopie publikacji naukowych stanowigce podstawe do ubiegania si¢ o stopien naukowy
doktora habilitowanego,
o oswiadczenia wspolautorow o ich udziale w przygotowanie poszczegolnych publikacji
bedqcych podstawq do postgpowania habilitacyjnego,
e pomwierdzenia odbycia stazu podoktorskiego i wizyt studyjnych,

e poiwierdzenia kierowania projekiami badawczymi.



Struktura dokumentu:

1. Informacje ogédlne.
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Ocena glownego osiggnigcia naukowego.
Ocena pozostatego dorobku naukowego i aktywnosci badawczej.

Ocena osiaggnig¢ dydaktycznych, organizacyjnych oraz popularyzujgcych nauke.

B e

Whniosek koncowy.

1. Informacje ogolne

Dr Marcela Trybula, na podstawie rozprawy pod tytulem: ,,Thermodynamic, structural and
thermophysical properties of liguid Al-Li-Zn alloys”, uzyskata stopien naukowy doktora nauk
technicznych w zakresie inzynierii materiatowej, ktéry nadano uchwalta Rady Naukowej Instytutu
Metalurgii i Inzynierii Materialowej im. A. Krupkowskiego Polskiej Akademi Nauk (PAN) z dnia

18 czerwca 2015 roku.

Wezesniej, w 2010 roku, dr Marcela Trybula ukonczyla studia na Wydziale Chemii
Uniwersytetu Jagiellonskiego (specjalizacja: chemia teoretyczna), broniac prace magisterska pod

tytutem: ,, Teoretyczny opis wigzania chemicznego w lancuchach wegiowych”.

Habilitantka prowadzi dzialalnos¢ naukowa, dydaktyczna 1 popularyzatorska bedac
zatrudniong w Instytucie Metalurgii i Inzynierii Materialowej im. A. Krupkowskiego PAN w
Krakowie. Najpierw, od 1 stycznia do 30 pazdziernika 2017 roku, na stanowisku specjalisty, a
nastgpnie od 31 pazdziernika 2017 na stanowisku adiunkta. W okresie od marca 2020 do stycznia
2022 dr Marcela Trybuta byla rowniez asystentka w Centrum Nauk Biologiczno-Chemicznych

Uniwersytetu Warszawskiego.

2. Ocena glownego osiggniecia naukowego
2.1. Uwagi ogolne

Jako osiagnigcie naukowe, o ktérym 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), dr Marcela Trybuta
przedstawila, opublikowany w latach 2016-2023, cykl siedmiu publikacji naukowych pod
wspolnym tytutem: | Struktura materiafow krystalicznych, amorficznych i cieklych na poziomie

atomowym w ujeciu metod dynamiki molekularnej i analizy topologicznej”:



[A1] Marcela E. Trybula ,Structure and transport properties of the liquid AlsoCuzo alloy - A

molecular dynamics study”, Computational Materials Science 122 (2016) 341-352.

[A2] Marcela E. Trybula, Przemystaw W. Szafranski and Pavel A. Korzhavyi , Structure and

chemistry of liquid Al-Cu alloys: molecular dynamics study versus thermodynamics-based

modelling”, Journal of Materials Science 11 (2018) 8285-8301.

[A3] Aleksandra Drewieniekwicz, Arkadiusz Zydek, Marcela E. Trybula and Janusz Pstrus , Atomic

Level Insight into Wetting and Structure of Ag Droplet on Graphene Coated Copper Substrate -
Molecular Dynamics versus Experiment”, Nanomaterials 11(6) (2021) 1465.

[A4] Arkadiusz Zydek, Mariusz Werminski and Marcela E. Trybula , Description of grain boundary

structure and topology in nanocrystalline aluminum using Voronoi analysis and order parameter”,

Computational Materials Science 197 (2021) 110660.

[AS] Marcela E. Trybula and Pavel A. Korzhavyi ,Awomistic Simulations of Al(100) and Al(111)

Surface Oxidation: Chemical and Topological Aspects of the Oxide Structure”, Journal of Physical
Chemistry C 123(1) (2019) 334-346.

[A6] Marcela E. Trybula and Pavel A. Korzhavyi ,,Temperature dependency of structure and order

evolution in 2D confined oxide films grown on Al substrates using reactive molecular dynamics”

Vacuum 190 (2021) 110243.
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[A7] Marcela E. Trybula, Arkadiusz Zydek, Pavel Korzhavyi, Joanna Wojewoda-Budka ,Structure

and behaviour of oxide-coated aluminum surface in contact with strongly alkaline and acidic
aqueous solutions - a reactive molecular dynamics simulation study” Journal of Physical Chemistry

C, 127(5) (2023) 2493-2507.

Nalezy podkreslic, ze wymienione wyzej prace dr Marceli Trybuli zostaty opublikowane w
renomowanych czasopismach naukowych o zasiegu miedzynarodowym: Computational Materials
Science, Journal of Materials Science, Nanomaterials, Journal of Physical Chemistry i Vacuum.

Udokumentowana przez Habilitantke rola w powstanie poszczegdlnych artykulow

naukowych jest niewatpliwie znaczaca:

e miedzy innymi: byla pomystodawczynia badan, planowata i realizowala symulacje
komputerowe, przeprowadzita analize wynikow eksperymentéw komputerowych, brata
udzial w tworzeniu manuskryptéw, a takze uczestniczyla w procesie ich recenzji;

e zajmuje pierwsza pozycj¢ na liscie autorow w pracach A1, A2, A5, A6 oraz A7,

¢ byla autorem korespondencyjnym w pracach A1 - A7.



Sumaryczny Impact Factor publikacji stanowiacych glowne osiagniecie naukowe tego
postgpowania habilitacyjnego wynosi 26.008, a liczba cytowan wykazanych w autoreferacie
osiagnela liczbe 72. Daje to 10.3 cytowan na publikacje. Przedstawiony do oceny cykl siedmiu
obszernych prac naukowych liczy 89 stron. Integralng czescia tych artykulow sa suplementy o

objetosci 60 stron.

W obszarze badan naukowych zaprezentowanych przez Habilitantke w pracach Al — A7,
mozna wskaza¢ dwie zasadnicze czesci. Pierwsza dotyczy badania struktury i jej wplywu na
wlasciwosci ciektych stopow na bazie aluminium (Al-Cu), druga to zagadnienia dotyczace
mechanizmu utleniania powierzchni krystalicznego aluminium. Ponadto zaprezentowano: badania
struktury granicy ziaren w nanokrystalicznym aluminium oraz modelowanie uporzadkowania
atomowego cieklej kropli Ag na podtozu Cu wzbogaconym warstwg grafenu. Czynnikiem {gczgcym
zagadnienia poruszane przez Habilitantke jest zastosowana metodyka oparta na eksperymencie
komputerowym. Do symulacji na poziomie atomowym proceséw fizycznych Habilitantka
stosowala metod¢ tak klasycznej jak i kwantowej dynamiki molekulamej. W szczegolno$ci
recenzenta zainteresowato tworcze wykorzystanic metody Woronoja do analizy uporzadkowania

atomowego w badanych ukfadach fizycznych.

Zdaniem recenzenta, integralng czgsciag wspolczesnych nauk scistych jest eksperyment
komputerowy eksplorujacy trudne do osiagniecia na drodze klasycznego doswiadczenia obszary
swiata materialnego. Droga ta prowadzi nie tylko do glebszego (na poziomie atomowym)
zrozumienia zjawisk i proceséw fizyko-chemicznych zachodzacych w roznych materiatach, ale
rOwniez poprzez swoiste sprzezenie zwrotne inspiruje dziatalnos¢ ukierunkowang na ich
wytwarzanic i w dalszej kolejnosci praktyczne zastosowanie. W tym swietle uwazam, ze gléwne
osiagniecie naukowe stanowiace podstawe postepowania habilitacyjnego dr Marceli Trybuly
stanowi ten rodzaj aktywnosci, ktora znakomicie miesci si¢ w zakresie nauk inzynieryjno-

technicznych, a w szczegolnosci w dyscyplinie inzynieria materialowa.

2.2. Analiza gléwnego osiggniecia naukowego

Analiza struktury stopow metali w fazie cieklej nie jest prostym zadaniem. W szczegolnosci
przeprowadzenie symulacji komputerowych wymaga starannego doboru potencjatow modelujacych
oddziatywania miedzyatomowe oraz metod badania subtelnych cech uporzadkowania bliskiego

zasiegu.



Przyktadem pomyslnego rozwiazania tych problemow jest materiat zawarty w pracach Al
oraz A2, gdzie badano strukture i jej wplyw na wiasciwosci ciektego stopu AlgoCu20. W publikacji
A1 zaproponowano nowg parametryzacj¢ potencjatu typu MEAM zapewniajaca zgodnosé wynikow
otrzymanych przy jego uzyciu z danymi doswiadczalnymi i teoretycznymi ab inifio. Na tej
podstawie Habilitantka wykazata, ze dominujacym typem uporzadkowania bliskiego zasiegu jest
uporzadkowanie ikozaedryczne. Co wigcej, mozliwe bylo rozpoznanie jego wplywu na zjawiska

dyfuzji i lepkosci w stopie AlgoCuno.

Artykul A2 jest kontynuacja tematyki podjetej w pracy A1. Nowa parametryzacje potencjatu
MEAM wykorzystano w badaniach struktury 1 wybranych wlasnosci stopu Al;..Cuy (x=10, 30, 40
oraz 50 at.%). Badania strukturalne metoda Woronoja byty wstepem do, przeprowadzonej w dalszej
czgsci artykutu, analizy termodynamicznej fazy cieklej stopu Al-Cu. Habilitantka udowodnila teze,
ze obecnos¢, a w gruncie rzeczy geste upakowanie atoméw w grupach typu ikozaedru stabilizuje
faze ciekla stopu oraz modyfikuje jego wlasciwosci transportowe i termodynamiczne. Ponadto,
umiejetne zastosowanie metody Woronoja wykazalo, ze jest ona skuteczng metodg analizy
uporzadkowania bliskiego zasiggu i moze by¢ z powodzeniem zastosowana do cieklych stopow
ukiadu Al-Cu.

Wyniki kolejnej publikacji A3 dotycza modelowania zjawiska zwilzania kroplg cieklego
srebra powierzchni miedzi, miedzi pokrytej warstwg grafenu oraz miedzi pokrytej zdefektowang
warstwa grafenu. Tutaj wyniki symulacji komputerowych zostaty w pewnym stopniu poréwnane z
wynikami realnego eksperymentu zwilzania kropla Ag miedzi pokrytej grafenem. Habilitantka
zastosowala metod¢ Woronoja do analizy struktury kropli Ag i warstewki stopu AgCu utworzonego
na skutek kontaktu cieklego srebra i miedzi. W pracy zbadano wplyw zdefektowania grafenu na

zjawisko zwilzania cieklym Ag.

W pracy A4 autorzy zastosowali metod¢ dynamiki molekularnej i metode Woronoja do
badan struktury atomowej granic ziaren w nanokrystalicznym aluminium. Zaproponowano
kategoryzacj¢ wskaznikow Woronoja bazujaca na analizie struktury granicy ziaren bikrystalicznego
Al o roznych katach dezorientacji. Nastepnie analiz¢ rozszerzono na przypadek polikrysztatu. Jak
si¢ wydaje istotnym wynikiem pracy A4 bylo zrozumienic wplywu malych odksztatcen sieci
krystalicznej oraz niewielkich zmian polozen atoméw na wzrost entropii konfiguracyjnej uktadu.
Zauwazono, ze obecnos¢ uporzadkowania atomowego charakteryzujacego sie wysokim
wskaznikiem Woronoja, np. (0.6.0.8.0)., powoduje wzrost entropi konfiguracyjnej bikrysztatu Al.
Wykazano rowniez przydatnos¢ analizy opartej na metodzie Woronoja do oszacowania grubosci

rdzenia granicy ziarna.



Trzy ostanie prace cyklu dotycza zjawiska tworzenia warstwy tlenkowej podczas utleniania
aluminium (A5, A6) oraz wplywu roztworu o odczynie silnie kwasnym i silnie zasadowym na
utlenione podloze Al (A7). Prace AS i A6 powstaly podczas stazu podoktorskiego odbytego w
szwedzkim KTH Royal Institute of Technology. W badaniach, do opisu oddzialywania

migdzyatomowego, wykorzystano metod ¢ tzw. reaktywnego pola sitowego (ReaxFF).

Jak wykazano (AS), utlenianie powierzchni Al(111) oraz Al(100) gazowym tlenem w
temperaturze 300 K prowadzi do powstania ultracienkich warstewek tlenku aluminium, ktérych
strukture charakteryzuje obecnosc¢ pierscieni typu 2n, 3n, 4n i 5n (n to liczba powtorzen par Al-O).
Habilitantka wraz z pozostatymi autorami pracy wykazali dominujaca role pierscieni typu 3n,
natomiast pierscieniom typu 4n i Sn przypisali role inicjatorow tworzenia nanostruktur, a wiasciwie
defektéw takich jak: pory i pustki. W badanych warstwach tlenkowych zaobserwowano obecnosé
struktur typu AlOs. Ich znaczna obecno$¢ w warstwie tlenkowej na powierzchni Al(100) sprawia, ze

stopien uporzadkowania tej warstwy jest mniejszy niz w przypadku warstwy na podtozu AI(111).

Publikacja A6 przynosi kolejne symulacje komputerowe poszerzajace wiedze o strukturze
warstw tlenkowych na powierzchni aluminium. Tym razem na wiele uwagi poswiecono analizie
zmian struktury (uprzadkowania atomowego) tych warstw w funkcji temperatury. W szczegolnosci
dokladnej obserwacji poddano zawartos¢ tak zwanych mostkéw tlenowych (0-0). Wzrost
temperatury utleniania powoduje zmniejszenie liczby obserwowanych mostkéw tlenowych. W
niskiej temperaturze (150 K) przestrzenna dystrybucja mostkéw O-O sprzyja powstawaniu
szerokich 1 plytkich nieckowych obszar6w w warstwie tlenkowej, natomiast utlenianie w
temperaturze 673 K tworzy wezsze i jednoczesnie glebsze pory. Zmieniajaca si¢ wraz z temperatura
utleniania liczba mostkéw O-O nie pozostaje bez wplywu na rodzaj uporzadkowania atomowego

warstwy tlenkowej.

Ostatnia z publikacji (A7) stanowi rozwinigcie metody Woronoja do analizy struktury ultra-
cienkich warstw tlenkowych generowanych na aluminium. W pracy tej zaproponowano szczegoélng
kategoryzacje indeksow Woronoja reprezentujaca: idealng strukture fcc, sie¢ odksztalcona, siec

zdefektowang oraz faze ciekla i/lub amorficzna.

Praca A7 niejako wienczy dotychczasowy rozwoj aplikacyjny metody Woronoja dla badan
uporzadkowania atomowego ukltadach, przede wszystkim, niekrystalicznych i stanowi, w opinii

recenzenta, istotne osiggni¢cie Habilitantki o charakterze metodologicznym.

Po lekturze tresci publikacji A1-A7, chciatbym raz jeszcze podkresli¢, ze zaprezentowany w
nich rozwo) metodologii charakteryzacji uporzadkowania bliskiego zasiegu w ukladach

niekrystalicznych jak rowniez efekty jej zastosowania w bad aniach:



e struktury atomowej stopéw Al-Cu,
e struktury atomowej granicy ziaren w nanokrystalicznym aluminium,

* struktury atomowej warstw tlenkowych na podtozu aluminiowym,
wpisuja si¢ w zakres inzynierii materiatowej i sg istotne z punktu widzenia jej rozwoju.

Osiagnigcia naukowe przedstawione w ramach tego postgpowania habilitacyjnego
przekonuja zdolnosciach Habilitantki do samodzielnego rozwiazywania ztozonych problemow

naukowych.

3. Ocena pozostalego dorobku naukowego i aktywnosci badawczej.

Analiza caloksztattu dzialalnosci naukowej dr Marceli Trybuly pozwala okresli¢ szereg

obszarow zainteresowan badawczych mieszczacych sie w zakresie nauk inzynieryjno-technicznych

1 w dziedzinie inzynieria materiatowa. Naleza do nich:
e przed doktoratem:
o struktura i wilasciwosci ciektych stopow Al-Zn z dodatkiem litu badane z
wykorzystaniem teoretycznych modeli termodynamicznych oraz eksperymentalnie,

e po uzyskaniu doktoratu:
< struktura i whasciwosci termodynamiczne ciektych stopow Li-Sb,
¢ analiza DFT przesuni¢¢ chemicznych zwiazkow organicznych,
° modelowanie korozji metalowych obiektéw muzealnych na osnowie Cu,

¢ zagadnienia naukowe przedstawione w publikacjach A1-A7 (punkt 2.2).

Udzial Habilitantki w realizacji wymienionych wyzej aktywnosci naukowych miat charakter
glownie teoretyczny: symulacje komputerowe metodami mechaniki klasycznej i kwantowe;.
Osiagnigcia dr Marceli Trybuly w tym zakresie i jej wiedze o metodach modelowania
komputerowego materialow uwazam za znaczace. $wiadczy o tym fakt, ze jako specjalistka w tym
obszarze naukowym byla zapraszana do udzialu w wielu projektach badawczych. Swoje
zainteresowania naukowe realizowata: podczas stazu podoktorskiego w szwedzkim Krélew skim
Instytucie Technologicznym (KTH Royal Institute of Technology), w ramach wspdlpracy z grupa

badawcza z Uniwersytetu w Lund (Szwecja), a takze z Centrum Nauk Biologiczno-Chemicznym



Uniwersytetu Warszawskiego. Ponadto, zrealizowata krotkie, kilkudniowe wizyty naukowe w Paul

Sherer Institute (Szwajcaria) oraz w Aalto University (Finlandia).

Na dorobek naukowy Habilitantki skfada si¢ z 15 artykuléw opublikowanych w
czasopismach z listy Journal Citation Reports (JCR) oraz kolejne 5 opublikowanych (po doktoracie)
w materialach pokonferencyjnych. Laczna liczba cytowan wynosi 143 (bez autocytowan 127), a
liczba cytowan po doktoracie 137 (bez autocytowan 113). Brata udzial w 11 projektach naukowo-
badawczych (krajowych i zagranicznych), w tym w pieciu jako kierownik. Wyglosita w sumie 26
referatéw konferencyjnych, w tym 3 na zaproszenie organizatoréw. Po uzyskaniu doktoratu
wykonata 31 recenzji artykulow dla m.n.: Journal of Physical Chemistry Letters, Journal of
Physical Chemistry, Archives of Metallurgy and Materials Science, Nano Research, Applied

Surface Science, Computational Materials Science, Journal of Materials Science.

Wskaznik Hirsha (wg. Web of Science) Habilitantki wynosi 8. Catkowity Impact Factor jej
publikacji wynosi 51,577 (w tym 43,577 po doktoracie), a catkowita liczba punktéw MEIN to 980
(w tym 850 po doktoracie).

Dr Marcela Trybuta brata udzial we wspolnych przedsigwzigciach naukowych w ramach
wspolpracy z osrodkami zagranicznymi (KTH Szwecja, LANL USA, Federal Institute for Materials
Research and Testing BAM Niemcy) oraz krajowymi (Wydzial Farmaceutyczny Collegium
Medicum Uniwersytetu Jagiellonskiego, Wydzial Inzynierii Materialowej i Ceramiki AGH, Instytut

Metali Niezelaznych Sie¢ Lukasiewicz w Skawinie).

W sSwietle powyzszych informacji stwierdzam, ze catoksztalt dorobku naukowego dr
Marceli Trybuly nalezy uzna¢ za wystarczajacy do ubiegania si¢ o stropien naukowy doktora

habilitowanego w dziedzinie nauk inzynieryjno-technicznych w dyscyplinie inzynieria materialowa.

4. Ocena osiggnie¢ dydaktycznych, organizacyjnych oraz popularyzujacych nauke.

Dr Marcela Trybyta, w latach 2016-2020, byla promotorem pomocniczym w 1 pracy
doktorskiej, a obecnie pelni ta funkcje w ramach 2 prac doktorskich. Byla promotorem 1 pracy
magisterskiej. Ponadto, Habilitantka prowadzita praktyki dla studentow Uniwersytetu
Jagiellonskiego 1 Akademii Gérniczo-Hutniczej. W 2017, podczas pobytu w KTH Royal Institute of
Technology, byfa opiekunka stazu naukowego w ramach programu ERASMUS.

Dziatalnos¢ organizacyjna Habilitantki jest zwigzana przede wszystkim z wspolorganizacja
sympozjow naukowych poswigconych zagadnieniom zwigzanych z wykorzystaniem metod
obliczeniowych w inzynierii materiatowej. Po uzyskaniu stopnia doktora byta rowniez cztonkiem

komitetu organizacyjnego konferencji TOFA 2022. Habilitantka byta takze zaangazowana w



organizacj¢ ogolnopolskiego Dnia Inzynierii Materialowej w Instytucie Metalurgii i Inzynierii
Materialowej PAN w 2023 roku.

Ten krotki przeglad swiadczy, zdaniem recenzenta, o wielostronnym zaangazowaniu

Habilitantki w Zycie naukowe macierzystego instytutu.

S. Wniosek koncowy.

Pozytywnie oceniam dorobek naukowy dr Marceli Trybuly przedstawiony mi do recenzji w
ramach jej postgpowania habilitacyjnego. Dr Marcela Trybuta w ciagu kilku zaledwie lat od obrony
pracy doktorskiej znaczaco zwigkszyla swdj dorobek naukowy — z 4 publikacji przed do 16
publikacji po doktoracie. Tym samym Habilitantka zadbata o wiasciwe upowszechnienie rezultatéw
swoje] dziatalnosci naukowej, a w szczegolnosci potozyla znaczacy nacisk na wspolprace z tak

zagranicznymi jak rowniez krajowymi osrodkami naukowymi.

W mojej opinii dr Marcela Trybula wykazata zdolnosci do samodzielnego stawiania i
rozwigzywania skomplikowanych probleméw naukowych. Jej dorobek badawczy, wraz z
przedstawionym do recenzji osiagnigciem ujetym w cykl 7 publikacji naukowych, swiadczy o
istotnym wkladzie w rozw¢) inzynierii materialowej w zakresic zaawansowanych metod
obliczeniowych, a w szczegolnosci w obszarze zastosowania symulacji komputerowych i metody
Woronoja w badaniach struktury oraz jej wplywu na wlasnosci i zjawiska zachodzace przede

wszystkim w fazach niekrystalicznych.

W konkluzji niniejszej recenzji stwierdzam, ze dr Marcela Trybula spelnia kryteria

pozytywnej oceny dorobku naukowego osoby wnioskujace] o nadanie stopnia doktora

habilitowanego.

W zwigzku z tym zwracam si¢ do Rady Naukowej Instytutu Metalurgii i Inzynierii
Materialowej im. A. Krupkowskiego Polskiej Akademii Naukowej w Krakowie o przyznanie
dr Marceli Trybule stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk inZynieryjno-

technicznych, w dyscyplinie inzynieria materiatowa.
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