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Ocena dorobku naukowego Pani dr inz. Marceli Trybuly w postgpowaniu w sprawie nadania
stopnia doktora habilitowanego w dyscyplinie inzynieria materiatowa

Podstawa formalng opracowania niniejszej recenzji jest informacja, iz Rada Naukowa Instytutu
Metalurgii i Inzynierii Materiatowej im. A. Krupkowskiego PAN powotata mnie na recenzenta w
postepowaniu o nadanie stopnia doktora habilitowanego dr Marceli Trybule, przekazana pismem z dn.
26 lipca 2023 r. przez Zastgpce Dyrektora ds. Ogdlnych, Dr hab. Anng Wierzbicka-Miernik, profesora
Instytutu.

Dr. Marcela Trybuta otrzymata dyplom na Wydziale Chemii (Chemia teoretyczna) Uniwersytetu
Jagielloriskiego w 2010 r. bronigc prace magisterskieg pt. ,Teoretyczny opis wigzania chemicznego w
taricuchach weglowych”. Prace doktorska pt. ,Thermodynamic, structural and physicochemical
properties of liquid Al-Li-Zn alloys” obronita w Instytucie Metalurgii i Inzynierii Materiatowej, Polskiej
Akademii Nauk w Krakowie w 2015 r. Promotorami pracy byt Prof. dr hab. inz. Wtadystaw Gasior,
Instytut Metalurgii i Inzynierii Materiatowej Polska Akademia Nauk oraz Prof. Alain Pasturel, Grenoble
University of Technology, Grenoble-INP, Francja.

Dr Marcela Trybuta wskazata jako giéwne osiagnigcie naukowe cykl powigzanych tematycznie
publikacji o wspélnym tytule ,Struktura materiatéw krystalicznych, amorficznych i ciektych na
poziomie atomowym w ujeciu metod dynamiki molekularnej i analizy topologicznej”.

Na cykl sktada sie 7 powigzanych tematycznie prac, w tym w 5 pracach, dr inz. Marcela Trybuta jest
pierwsza, za$ w pozostatych jest trzecia autorka. Prace cyklu zostaty opublikowane w czasopismach z
listy JCR (Journal Citation Reports —  listy filadelfijskiej”). Sumaryczny Impact Factor dla cyklu prac,
liczony wedtug roku wydania wynosi 26,008, natomiast faczna liczba punktéw w punktacji MEIN to 580.

Kierunkiem badawczym podjetym w cyklu prac powigzanych tematycznie byt opis struktury i
wlaéciwoéci materiatéw krystalicznych, amorficznych i cieklych metodami dynamiki molekularnej i
analizy topologiczne;j.

W zaleznosci od rodzaju materiatéw Autorka wyrdznita nastepujgce szczegéfowe cele badawcze:

o opis struktury i jej wplywu na wiasciwosci cieklych metali i stopow wykorzystujgc metode
analizy Woronoja;

e rozszerzenie metody Woronoja dla materiatéw polikrystalicznych;

e opis uporzadkowania, struktury i kinetyki wzrostu cienkich warstw tlenkowych na podtozu
krystalicznym i amorficznym w kontakcie z gazowym tlenem i z roztworem wodnym w ujgciu
reaktywnej metody dynamiki molekularnej i analizy topologiczne;.

Jako obiekt badan, wybrano aluminium i jego stopy. Znajduja one zastosowanie w przemysle lekkim,
poczynajac od zastosowar codziennego uzytku do zastosowan bardziej zaawansowanych, w przemysle
lotniczym, samochodowym itd.

Prace prezentujgce wyniki prowadzonych badai stanowia spdjng catos¢, wzajemnie sie
uzupetniajgca i prowadzaca do wspélinych, dotyczacych podjgtego obszaru badan wnioskéw.

Na ich podstawie Pani Dr Marcela Trybuta wymienita najwazniejsze wyniki badan podjetych w
cyklu prac:



e lokalne uporzadkowanie ikosaedryczne bliskiego zasiegu (ISRO) ma korzystny wptyw na
stabilizacje stanu ciekiego, co wynika z ich gesto upakowanej struktury i wplywu na
zachowanie wiasciwoéci transportowych, termodynamicznych jak réwniez na kat zwilzania i
powierzchnie rozptywu;

e opracowana metodologia umozliwita identyfikacje i opis ,cech topologicznych”
uporzadkowania w materiatach o zréznicowanej strukturze;

e uzyskano spéjny obraz wptywu ,cech topologicznych” uporzadkowania atomowego na
strukture rdzenia granicy ziarna jak i jego grubos¢ i zachowanie entropii konfiguracyjnej;

e obecno$¢ naprezenia $ciskajgcego w poczatkowych etapach utleniania wptywa na réznicg w
strukturze i uporzadkowaniu topologicznym dla dwdch powstatych ultracienkich warstw
tlenku na podtozu Al(100) i Al(111);

e obecnoé¢ klasteréw AlOS i istnienia sieci losowo rozmieszczonych jonéw tlenu w postaci
mostkow tlenkowych -0-O- w amorficznych warstwach tlenku powoduje wzrost swobodnej
objetosci i zmniejszeniem gestosci warstwy tlenku oraz wzrost nieuporzadkowania struktury;

o mozliwoéé analizy topologii sieci atomow i wigzan w ultracienkich warstwach tlenkowych.

e dynamika molekularna w potaczeniu z analiza Woronoja otwiera nowe mozliwosci i
perspektywy do badania zaleznosci struktura-wtasciwosci materiatéw poddanych réznym
czynnikom zewnetrznym.

Dostarczona dokumentacja wskazuje, ze Pani dr Marcela Trybuta byt bardzo dobrze przygotowana
do doboru tematyki i metodyki badawczej, jak réwniez do zdefiniowania celéw i zakresu prowadzonych
badari. Podstawg sukcesu w takich przypadkach, jest bardzo dobre i szczegétowe rozpoznanie
analizowanej problematyki, co jest widoczne w dofaczonych publikacjach, ktére bezdyskusyjnie
whniosty istotny wkiad w rozwdj dyscypliny naukowej inzynieria materiatowa. Na podkreslenie
zastuguje ogromny, merytoryczny, wkiad Pani dr Marceli Trybuly w rozwigzanie problemow
naukowych. Jako przyktad wymieni¢ mozna modyfikacje parametréw do zmodyfikowanego modelu
atomu zagniezdzonego stosowanego w dynamice molekularnej, co w potaczeniu z analizag Woronoja,
pozwolito na wytiumaczenie anomalii w zachowaniu struktury w ciektym stopie AI80Cu20.

Bardzo waznym wynikiem badan byto potwierdzenie istnienia uporzadkowania ISRO, w ktérym
klastery atoméw o symetrii pieciokata dominujg wptywajac jednoczesnie na powstanie gesto
upakowanej struktury ciektych stopéw. Na tej podstawia stwierdzono, ze obserwowane zréznicowanie
w uporzadkowaniu ISRO dla poszczegélnych atoméw w cieklych stopach z uktadu Al-Cu, moze wptywac
na procesy zachodzace podczas chiodzenia cieczy, w tym, prowadzi¢ moze do tworzenia stopow o
strukturze polikrystalicznej zamiast struktury amorficznej.

Zastosowane przeze Autorke podejécie metodologiczne do opisu struktury ciekiej kropli podczas
zwilzania powierzchni monokrysztatu byfo jednym z nielicznych dostepnych w literaturze podejéé,
ktére pozwolito zaobserwowaé tworzenie sig stopu AgCu o strukturze amorficznej na podtozu Cu bez
grafenu.

Z kolei, kategoryzacja wskaznikow Woronoja na podstawie wynikéw uzyskanych dla bikrysztatu Al
o réznych katach dezorientacji pozwolita na doktadne scharakteryzowanie uporzadkowania GB i
struktury bikrysztatu, ktére byto réwniez mozliwe dla polikrysztatu Al. Bardzo waznym osiggnigciem
jest pokazanie mozliwoéci identyfikacji i opis ,cech topologicznych” uporzadkowania atomoéw, ktére
pozwalaja na poznanie struktury, topologii i uporzadkowania atom6w w granicy ziaren oraz ich zmian
wywotanych nieregularnodciami GB.

Kolejnym, istotnym, wynikiem prowadzonych badar byto pokazanie wpltywu podioza Al o
orientacji (100) i (111) na strukture i topologie sieci atoméw i ich pofaczen dla ultracienkiego tlenku
powstajacego na powierzchni Al wskutek utleniania gazowym tlenem w temperaturze 300 K.



Wykazano, ze réznice w uporzadkowaniu atomowym maja wplyw na strukture i dla dwoch powstatych
warstw tlenkowych wynikaja z obecnosci naprezenia $ciskajgcego na poczgtkowych etapach utleniania
powierzchni Al(111). W rezultacie potwierdzono, ze mata zawarto$¢ jednostek AlO5 w sprzyja
tworzeniu sie uporzadkowanej struktury tlenku powstatego na podtozu Al(111) pomimo mniejszej
grubosci warstwy. Natomiast duza zawarto$¢ jednostek AIOS5 przyczynia sig do wzrostu
nieuporzadkowania co obserwowano dla warstw tlenku powstatego na podtozu Al(100).

Innym, bardzo waznym wynikiem byto zbadanie roli konfiguracji mostkéw tlenkowych -0-O- na
strukture, grubosé i sktad chemiczny warstw tlenkowych. Analiza konfiguracji mostkow tlenkowych
pozwolita na uzyskanie informacji na temat rozmieszczenia poréw w warstwach tlenku powstatych dla
statego ciénienia tlenu w réznych temperaturach utleniania. Stwierdzono, ze obserwowane zaburzenia
strukturalne wynikajg z obecnosci klasteréw AIO5 i istnienia sieci losowo rozmieszczonych jondw tlenu
w amorficznych warstwach tlenku, co prowadzi do wzrostu objetosci swobodnej, a tym samym
zmniejszeniem gestosci warstwy tlenku.

Wreszcie, zaproponowana kategoryzacja wskaZnikéw Woronoja dla wspomnianych warstw
pozwolita pokaza¢ utworzenie ztozonej topologicznie sieci atoméw i potaczeri o strukturze amorficznej.

Wiekszoé¢ z zaprezentowanych powyzej osiggnie¢ badawczych, stanowi oryginainy,
niepublikowany wczesniej, wktad dr Marceli Trybuty.

Poza wskazanym cyklem publikacji, faczny dorobek dr Marceli Trybuty obejmuje 15 publikacji
opublikowanych w czasopismach z listy Journal Citation Reports (JCR), z ktdrych 1 jest pracg autorska
natomiast w 14 pozostatych jest wspétautorem. Sposréd 11 prac, ktdre ukazaty sig po uzyskaniu stopnia
naukowego doktora, w 9 jest autorem korespondujgcym natomiast w 7 pracach jest 1 autorem.
Ponadto jest wspétautorem w 5 pracach opublikowanych w materiatach pokonferencyjnych po
uzyskaniu stopnia doktora. Artykuty w czasopismach z listy JCR indeksowane w bazie Web of Science
uzyskaty 150 cytowan (120 bez autocytowari), przy czym 116 z ogélnej liczby cytowan przypada na lata
po uzyskaniu stopnia naukowego doktora. Indeks Hirscha jej publikacji wedtug tej samej bazy wynosi
8. Na podkreslenie zastuguje, ze wsréd 8 najbardziej cytowanych prac w catym dorobku znajdujg sie 4
prace z cyklu prac zaliczonych do osiggniecia naukowego. Sumaryczny Impact Factor (IF) czasopism z
listy JCR (zgodnie z rokiem wydania, np.: dla publikacji z roku 2016 podano IF za rok 2015) wynosi
51,576 w tym po uzyskaniu stopnia naukowego doktora 43,577.

Dr. Marcela Trybuta moze pochwali¢ sig¢ bogatg wspétpracg z osrodkami naukowymi w kraju i za
granicg. W kraju wspotpracuje m. in. z Collegium Medicum Uniwersytetu Jagielloniskiego, Wydziatem
Inzynierii Materiatowej i Ceramiki AGH oraz z Instytutem Metali Niezelaznych Sie¢ badawcza
tukasiewicz, Oddziat w Skawinie. Z kolei osrodkami zagranicznymi sa: KTH (Szwecja), LANL (USA),
Federal Institute for Materials Research and Testing, BAM, Niemcy. Wspétpraca ta obejmuje rdzne
formy, m in. organizacje sympozjéw oraz prowadzenie wspélnych badan, réwniez z udziatem
przemystu.

Pierwsza aktywnoécig naukowa Pani dr. Marceli Trybuty po uzyskaniu stopnia doktora byty badania
mechanizmu wzrostu warstw tlenkowych podczas utleniania termicznego podtozy Al i jego stopow w
ujeciu metod symulacji atomistycznych. Badania te realizowata podczas stazu podoktorskiego na
Krélewskim Instytucie Technologicznym (KTH Royal Institute of Technology), pod kierownictwem prof.
Pavla Korzhavy’ego. Badania te byly realizowane w ramach stypendium Carla Tryggersa ,Atomistic
simulations of thermal and chemical oxidation of Al metal and Al-based alloys” w latach 2017 + 2018.
Rezultatem aktywnoséci naukowej byta wspétorganizacja z prof. Pavlem Korzhavy’'m sympozjum
tematycznego pt ,Predicting Interface Structure and Dynamics — From Atomic-to Meso-Scale”, na
Kongresie Inzynierii Materiatowej w Niemczech (MSE) w roku 2018. W ramach aktywnosci naukowej
realizowanej na stazu podoktorskim na KTH byta réwniez wykonawca w projekcie ALUX, ktorego
Liderem byt Uniwersytet w Lund w konsorcjum z KTH oraz partnerem z sektora gospodarczego, grupa
Hydro.



Kolejna aktywnoscig naukowga wskazang przez Panig dr Marcele Trybute byta weryfikacja wynikoéw
obliczeniowych z danymi eksperymentalnymi dla korozji podtozy stopéw Al dostarczonych przez grupg
badawcza prowadzong przez profesora Edvina Lundgrena z Uniwersytetu w Lund. Aktywnos$¢ te
realizowata podczas czterodniowej wizyty na Wydziale Fizyki Uniwersytetu w Lund, podczas ktorej
wygtosita referat na zaproszenie grupy badawczej kierowanej przez prof. Lundgrena. Tematem referatu
byt mechanizm wzrostu warstwy tlenkowej na powierzchni Al i jego stopu oraz czasowa zaleznos¢
funkcji rozktadu atoméw, co pozwolito lepiej zrozumiec zjawiska zachodzace we wczesnych etapach
wazrostu warstwy, majace znaczny wptyw na formowanie sig struktur na pdzniejszych etapach wzrostu.
Rezultaty wspoétpracy zostaly przedstawione na konferencjach o zasiegu migdzynarodowym.

Trzecig aktywno$¢ naukowa po uzyskaniu stopnia doktora realizowata w Centrum Nauk
Biologiczno-Chemicznym Uniwersytetu Warszawskiego w grupie badawczej prowadzonej przez prof.
Ewe Bulska. Aktywno$¢ te realizowata bedac zatrudniona w projekcie badawczym ,Innovative and
affordable service for the Preventive Conservation monitoring of individual Cultural Artefacts during
display, storage, handling and transport” CollectionCare, Horizon 2020 jako adiunkt w Uniwersytecie
Warszawskim. W projekcie zaangazowanych byto 18 réznych partnerdéw w tym z sektora akademickiego
i przemystowego.

Kolejng aktywnoscia naukowga realizowang na uczelni zagranicznej byto zapoznanie sig z
infrastruktura badawcza dostepng w Instytucie Paul Sherrer w Szwajcarii, ktéra planuje wykorzystac do
badania struktury materiatéw krystalicznych i materiatéw warstwowych. Aktywnos¢ te realizowata
podczas czterodniowej wizyty (w dniach 6.07-10.07.2015) w Research with Neutrons and Muons,
Instytut Paul Sherrer, Willingen, Szwajcaria. Aktywnos¢ ta obejmowata réwniez wygtoszenie referatu
pt: “Multiscale description of structural and thermo-physical properties of liquid alloys”.

Ostatnia aktywnoécig naukowa realizowang na uczelni zagranicznej bylo przedstawienie
mozliwosci i skutecznosci metod wspdiczesnej inzynierii materiatowej do analizy wiasciwosci i struktury
cieklych stopéw i materiatow metalicznych. Aktywnos¢ te realizowata podczas tygodniowej wizyty w
Uniwersytecie Aalto we wrzesniu 2015 r. Podczas tej wizyty i w ramach aktywnosci naukowej wygtosita
referat pt: ,Structure, thermophysics and thermodynamics of liquid metallic materials - multiscale
description”.

Pani dr Marcela Trybuta byta promotorem pomocniczym 2 prac doktorskich i promotorem jednej
pracy magisterskiej. W roku 2017 prowadzita praktyki dla 3 studentéw trzeciego roku studiow
licencjackich z Wydziatu Fizyki i Informatyki Uniwersytetu Jagielloriskiego. Prowadzita rowniez staze
naukowe facznie dla siedmiu studentow z Akademii Gérniczo-Hutniczej oraz Uniwersytetu
Jagielloriskiego w latach 2017 i 2018. W roku 2017 byta réwniez opiekunem 2,5 miesigcznej praktyki
studenckiej Dominiki Wieczorek w ramach programu ERASMUS realizowanym na Krolewskim Instytucie
Technologicznym (KTH) w Sztokholmie. Temat stazu ,, Atomistic simulations of grain boundary structure
and migration in solid Al-based alloys”.

Po uzyskaniu stopnia doktora, czterokrotnie byfa wspétorganizatorem sympozjum w panelu
Modelling and Simulations na kongresach Materials Science and Engineering (MSE) w Niemczech w
latach 2016, 2018, 2020 i 2022. Sympozja, ktére organizowata dotyczyly réznych zagadnieri zwigzanych
z wykorzystaniem metod obliczeniowych w inzynierii materiatowej. Po uzyskaniu stopnia doktora byfa
réwniez cztonkiem komitetu organizacyjnego konferencji TOFA 2022 o zasiegu migdzynarodowym oraz
cztonkiem komisji oceniajacej wnioski o stypendia konferencyjne w konferencji TOFA 2022.

Pani dr Marcela Trybuta moze pochwali¢ sie tez dziatalnoscig popularyzujgca nauke. W marcu
2023 byfa czfonkiem zespotu organizacyjnego i realizujgcego Ogdlnopolski Dzier Inzynierii
Materiatowej w Instytucie Metalurgii i Inzynierii Materiatowej PAN. Byfo to pierwsze tego rodzaju na
skale krajowg wydarzenie poéwigcone nowoczesnym materiatom inzynierskim i metodom ich
otrzymywania i badania. Miato to na celu przyblizy¢ prace naukowcéw w wielu laboratoriach a takze
pozna¢ nowoczesne materiaty, a tym samym zacheci¢ mtodziez do podjecia w przysztosci kierunkow
zwigzanych z inzynierig materiatows.



Poza realizacjg projektow badawczych, byfa kierownikiem projektu SONATA oraz wykonawcg w 3
projektach badawczych finansowanych przez Narodowe Centrum Nauki. Po uzyskaniu stopnia doktora
byta réwniez zaangazowana w prace statutowe kierowane przez prof. dr hab. inz. Natalie Sobczak i dr
hab. Joanne Wojewode-Budke prof. PAN oraz prof. Pawta Ziebe.

Ponadto brata udziat jako osoba prezentujaca i wspétautor wystgpienia w licznych konferencjach o
zasiegu krajowym i miedzynarodowym. Uczestniczyta rowniez w seminariach o zasiegu krajowym i
migdzynarodowym, w tym, na zaproszenie, wygtosita trzy referaty.

W roku 2020 otrzymata trzyletnie stypendium Ministra Edukacji i Nauki dla wybitnych mtodych
naukowcow.

W roku 2022 otrzymata Brgzowy Krzyz Zastugi za osiggniecia naukowe nadany przez Prezydenta
Rzeczypospolitej Polskiej.

Od roku 2020 jest cztonkiem panelu doradczego ds. tematycznych w czasopismie Crystals, MDPI.

W roku 2019 byta cztonkiem komisji rekrutacyjnej IMIM PAN w sprawie o przyznania stypendium
naukowego w projekcie badawczym nr 2015/19/B/ST8/01074. W roku 2022 byta tez cztonkiem komisji
rekrutacyjnej w sprawie przyznanie stypendium konferencyjnego TOFA 2022.

Byta recenzentem 31 prac na zlecenie redakcji czasopism, m.in.: the 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.

W podsumowaniu stwierdzam, Ze Pani dr Marcela Trybuta spetnia wymogi zgodnie z podstawa
prawng, ktorg stanowi art. 219 ustawy z 20.07.2018 prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce tj. dz. U. z
2021 poz. 478. Posiada stopien doktora, posiada w dorobku osiggniecia naukowe stanowigce znaczacy
wkitad w rozwdj wskazanej dyscypliny, w tym cykl powigzanych tematycznie artykutéw naukowych
opublikowanych w czasopismach naukowych, ktére w roku opublikowania artykutu w ostatecznej
formie byly ujete w wykazie sporzgdzonym zgodnie z przepisami wydanymi na podstawie art. 267 ust.
2 pkt 2 lit. B oraz wykazuje istotng aktywnos$¢ naukowa realizowang w wiecej niz jednej instytucji.
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