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osiggnie¢ naukowych dr Marceli Trybuly ubiegajacej si¢ o stopien
doktora habilitowanego w dziedzinie nauk inzynieryjno-technicznych
w dyscyplinie inZynieria materialowa

Niniejsza ocena zostata przygotowana na zlecenie Rady Naukowej Instytutu Metalurgii
i Inzynierii Materialowej im. A. Krupkowskiego PAN w Krakowie, pismo DP.521.2.2023 z dnia
26 lipca 2023 r. Recenzja zostata wykonana m.in. na podstawie analizy gléwnego osiagnigcia
naukowego dr Marceli Trybuly, tj. cyklu prac powigzanych tematycznie pt. ,,Struktura
materialow krystalicznych, amorficznych i cieklych na poziomie atomowym w ujeciu metod
dynamiki molekularnej i analizy topologicznej”, autoreferatu , wykazu innych osiagnigé
naukowych oraz innych dokumentéw dostarczonych we wniosku.

Informacje ogélne

Dr Marcela Trybuta jest absolwentkg Uniwersytetu Jagiellonskiego, gdzie w 2010 roku
ukonczyla studia magisterskie na Wydziale Chemii, kierunek Chemia Teoretyczna. W roku
2015 przedstawita rozprawe doktorska pt. ,,Thermodynamic, structural and physicochemical
properties of liquid Al-Li-Zn alloys”, ktérej promotorami byli prof. dr hab. inz. Wladystaw
Gasior, Instytut Metalurgii i Inzynierii Materialowe]j, PAN oraz prof. Alain Pasturel, Grenoble
University of Technology, Grenoble-INP, Francja. W dniu 18 czerwca 2015 roku, na mocy
uchwaty Rady Naukowej Instytutu Metalurgii i Inzynierii Materialowej im. Aleksandra
Krupkowskiego Polskiej Akademii Nauk, dr Trybula uzyskata stopien doktora nauk
technicznych w dyscyplinie inzynieria materialowa.

Swoja karier¢ naukowa Pani dr Trybuta zwigzata z Instytutem Metalurgii i Inzynierii
Materiatowej PAN w Krakowie, gdzie byta zatrudniona najpierw na stanowisku specjalisty (od
styczna 2017), a nastgpnie na stanowisku adiunkta (od pazdziernika 2017 do chwili obecne;j).
Doktor Trybuta w okresie od marca 2020 do stycznia 2022 byta zatrudniona w Centrum Nauk
Biologiczno-Chemicznych na Uniwersytecie Warszawskim na stanowisku adiunkta.



Ocena cyklu prac powigzanych tematycznie przedlozonych jako gléwne osiagniecie
habilitacyjne

Zgodnie z art. 219 ust. 1 Ustawy Prawo o Szkolnictwie Wyzszym i Nauce z dnia 20
lipca 2018 r. dr Marcela Trybuta, jako gléwne osiagnigcie przedstawita cykl siedmiu prac
powigzanych tematycznie, zatytutowany ,,Struktura materiatow krystalicznych, amorficznych i
ciekfych na poziomie atomowym w ujeciu metod dynamiki molekularnej i analizy
topologicznej”. Przedtozony cykl publikacji miesci si¢ w obszarze nauki o materiatach, stanowi
podsumowanie aktywnosci naukowej Habilitantki w zakresie badan struktury materialow
krystalicznych, amorficznych i ciektych w oparciu o modelowanie matematyczne metoda
dynamiki molekularnej oraz analizy topologiczne;j.

Glowne osiggnigcie naukowe obejmuje tgcznie 89 stron wraz z dodatkowym opisem
zamieszczonym w suplementach (lgcznie 60 stron). Wszystkie prace bedace gléwnym
osiagnieciem naukowym Habilitantki zostaty opublikowane w przeciagu 8 lat (2016-2023) w
czasopismach naukowych umieszczonych w wykazie Journal Citation Reports. Sumaryczny
Impact Factor cyklu prac, liczony wedtug roku publikacji wynosi 26,008, natomiast tgczna
liczba punktow w punktacji MEIN wynosi 580. W jednej z prac Habilitantka jest jedynym
autorem. Na podstawie oswiadczen wspoélautorow, mozna stwierdzié, iz Habilitantka posiada
dominujgcy koncepcyjny wktad w powstanie pozostatych szesciu prac bedacych gtownym
osiggni¢ciem dr Trybuly. W pigciu pracach Habilitantka jest pierwszym autorem, zas we
wszystkich autorem korespondencyjnym.

Gléwnym celem prowadzonych przez Habilitantke badan byt opis struktury i
wlasciwo$ci materiatow krystalicznych, amorficznych 1 cieklych. Habilitantka wykorzystata
symulacje komputerowe metoda dynamiki molekularnej do poznania uporzadkowania
atomowego w materiale 1 jego zachowania podczas zmiany sktadu chemicznego i czynnikow
zewngtrznych, takich jak temperatura, ci$nienie. Cel ten zrealizowata poprzez nastepujace cele
szczegOlowe:

a) opis struktury i jej wplyw na wlasciwosci ciektych metali i stopdw wykorzystujgc metode
analizy Woronoja;

b) rozszerzenie metody Woronoja na badania struktury materiatdéw polikrystalicznych;

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

Jako obiekt badawczy, Habilitantka wybrata aluminium i jego stopy, ktdre znajduja
szerokie zastosowanie, od zastosowan codziennego uzytku, do zaawansowanych, w przemysle
lotniczym, samochodowym, itd.

Pierwszy cel szczegotowy, tj. opis struktury 1 jej wptyw na wasciwosci ciektych metali
i stopow, Habilitantka zrealizowata w cyklu trzech prac (A1-A3). Gléwng motywacja do
podjecia badan byly doniesienia literaturowe, dotyczace anomalnego zachowania struktury w
ciektlym stopie Al80Cu20. Dostepne parametryzacje pol sitowych dla metod dynamiki
molekularnej do opisu oddzialywania w badanym stopie AlgoCuzo, uniemozliwiaty
potwierdzenie anomalnego zachowania struktury czy parametru chemicznego i topologicznego
uporzagdkowania atomowego, jak i jego wplywu na wlasciwosci transportowe. Habilitantka



zaproponowata wiec modyfikacje parametréw do zmodyfikowanego modelu atomu
zagniezdzonego stosowanego w dynamice molekularnej (MEAM-MD), co w polaczeniu z
analizg Woronoja, pozwolito Jej na wyjasnienie anomalii w zachowaniu struktury w ciekltym
stopie AlgoCuzo. Analiza topologiczna wykazata, ze uporzgdkowanie ikozaedryczne bliskiego
zasiggu (ISRO), dominuje w cieklym stopie AlgyCuzo. Uporzadkowanie ISRO prowadzi w
efekcie do tworzenia gesto upakowanej struktury badanego stopu w temperaturze 885K,
wplywajacej na anomalne zachowanie struktury. Habilitantka wyznaczyta réwniez zalezno$¢
temperaturowa w cieklym stopie AlgoCuzo dla wskaznikéw Woronoja, w celu doktadniejszego
opisu zachowania ISRO, ktéra pozwolita zaobserwowaé spadek liczby ich zawartosci ze
wzrostem temperatury a tym samym spadkiem gestoSci upakowania struktury. Badania
poszerzyta o analize¢ wpltywu uporzadkowania ikozaedrycznego bliskiego zasiggu na
wlasciwosci ciektego stopu AlgoCuz, wliczajac w to lepkos¢ i wspdtczynnik dyfuzji.
Zaobserwowata wpltyw uporzadkowania ikozaedrycznego na nieliniowa zmiang lepkosci w
funkcji temperatury. Wykazata, ze istnienie ISRO powoduje spowolnienie dynamiki atoméw
przejawiajace si¢ mniejszymi wspotczynnikami dyfuzji i przyczynia si¢ do plyniecia
»lepkiego” w poblizu temperatury topnienia stopu.

Aby zbada¢ wplyw uporzadkowania ISRO na strukture oraz whasciwosci transportowe
1 termodynamiczne ciektych stopow z uktadu Al-Cu, Habilitantka w pracy A2 rozszerzyta
zakres analizowanych stopow do zawartosci 50%at. Cu. Wykorzystata metode MEAM-MD i
zaproponowata model termodynamiczny opisu cieklych stopéw majacych tendencje do
tworzenia klasterow atomow. Istotnym, otrzymanym wynikiem bylo potwierdzenie istnienia
uporzadkowania ISRO, w ktérym klastery atomdéw o symetrii pieciokata dominujg, wplywajac
jednoczesnie na powstanie gesto upakowanej struktury cieklych stopow. Roznice sktadu
chemicznego zbadanych ciektych stopdéw z uktadu Al-Cu wplywajg na duza liczbe 1 rodzaj
wskaznikow Woronoja. Zauwazyla, ze dominujg wskazniki Woronoja typu (0.1.10.2.0),
(0.3.6.4.0) 1 to one sg odpowiedzialne za spowolniong dynamike strukturalng w poréwnaniu do
luzno upakowanych klasteréw atomdéw w cieczy, sprzyjajacych przemieszczeniu si¢ grup
atoméw na znaczne odlegtosci. Kolejnym istotnym wynikiem badann Habilitantki byta
obserwacja zréznicowania w rozktadzie wskaznikéw Woronoja wyznaczona dla atoméw Al i
atoméw Cu w badanych ciektych stopach. Wykazata, ze zaobserwowane zréznicowanie w
uporzadkowaniu ISRO dla poszczegdlnych atomoéw w ciektych stopach z uktadu Al-Cu, mogg
wplywac na procesy zachodzace podczas chtodzenia cieczy do tworzenia stopow o strukturze
polikrystalicznej zamiast struktury amorficzne;j.

W pracy A2 Habilitantka pokazata takze, ze uporzadkowanie ISRO przyczynia si¢ do
spadku nadmiarowej entropii konfiguracji wraz ze wzrostem zawartosci miedzi w stopach Al-
Cu. Co wigcej, ISRO przyczynia si¢ rowniez do znacznego roznicowania w czastkowej
nadmiarowej entropii konfiguracji dla atomow Al i Cu. Taki wptyw ISRO zauwazyla dla
stopow bogatych w Al, ktéry zanika wraz ze wzrostem zawarto$ci Cu w ciektych stopach Al-
Cu 1 jest konsekwencja duzej zawartosci wskaznikow Woronoja reprezentujgcych idealny
ikosaedr (0.0.12.0). Ty samym pokazata, ze =zachowanie catkowitej 1 czastkowych
nadmiarowych funkcji entropii konfiguracyjnej z réwnania zdefiniowanego przez Dzugutov’a
jest odzwierciedleniem wptywu uporzadkowania ISRO na zachowanie cieklych stopow.
Habilitantka potwierdzita wpltyw uporzadkowania ISRO 1 zmian czastkowej entropii
konfiguracji na spadek wspotczynnikow dyfuzji dla atoméw Al i Cu. Nieliniowa zmiana
wspdtczynnika dyfuzji koreluje z nieliniowa zmiang lepkosci ze wzrostem zawartosci Cu w
ciektych stopach Al-Cu.



Podsumowujac w pracach Al i A2 Habilitantka pokazata, ze lokalne uporzadkowanie
struktury wynikajace z istnienia blokéw atoméw typu ikosaedru ma pozytywny wplyw na
stabilizacje fazy cieklej, co wynika z ich ggsto upakowanej struktury i wptywa na zachowanie
wlasciwosci transportowych i termodynamicznych. Pokazata rowniez, Ze analiza Woronoja jest
skuteczng metoda do przewidywania struktury ciektych stopéw z uktadu Al-Cu.

W pracy A3 Habilitantka zastosowata metode Woronoja do bardziej ztozonych uktadéw,
tj. do badania uporzadkowania atomowego i struktury ciektej kropli Ag zwilzajacej state
podtoze Cu z naniesiona uprzednio warstwa grafenu. Uzyskane wyniki pozwolity wyznaczy¢
parametry zwilZzania, tj. kat zwilzania 1 powierzchni¢ rozptywu oraz ich zmian¢ w funkcji czasu.
Nalezy zaznaczy¢, ze zastosowane podej$cie metodologiczne do opisu struktury cieklej kropli
podczas zwilzania powierzchni monokrysztatu jest jednym z nielicznych wystgpujacych w
literaturze. Takie podejscie pozwolilo zaobserwowaé tworzenie si¢ stopu AgCu o strukturze
amorficznej na podtozu Cu bez grafenu.

Skutecznos¢ metody analizy Woronoja do opisu struktury cieklych metali i stopow stato
si¢ motywacja do rozszerzenia zastosowania tej metody na materialy krystaliczne. W pracy A4
Habilitantka dokonata rozwinigcia metody analizy Woronoja dla materialéw w stanie staltym
charakteryzujacych si¢ duzym stopniem nieuporzgdkowania, wliczajgc materialy
polikrystaliczne. Zbadata strukture oraz uporzgdkowanie granic ziaren (GB) w bikrysztatach i
polikrysztatach Al. Waznym elementem badan bylo rozwazenie gestosci granicy ziarna,
wyrazonej za pomocg parametru A, oraz analiza uporzadkowania atomow w celu wyznaczenia
struktury i topologii sieci atoméw granic ziaren jak réwniez entropii konfiguracji dla GB o
réznych katach dezorientacji. Znaczacym osiagnieciem Habilitantki jest kategoryzacja
wskaznikéw Woronoja na podstawie wynikow uzyskanych dla bikrysztatu Al o r6znych katach
dezorientacji, ktdra pozwolita na doktadne scharakteryzowanie uporzadkowania GB i struktury
bikrysztatu oraz dla polikrysztalu Al. Nalezy podkresli¢, iz sg to pierwsze takie doniesienia w
literaturze. Waznym osiggnigciem Habilitantki jest mozliwos¢ identyfikacji i opis .,cech
topologicznych” uporzadkowania atomow, ktére pozwalaja na poznanie struktury, topologii i
uporzadkowania atomoéw w granicy ziaren oraz ich zmian wywolanych nieregularnosciami GB.

Zachecona wczesniejszymi sukcesami, Habilitantka podejmuje sie wykorzystania
metody reaktywnej dynamiki molekularnej i analizy topologicznej do opisu struktury 1 kinetyki
wzrostu cienkich warstw, filméw na podlozu krystalicznym w kontakcie z gazowym tlenem i
podtozu amorficznym w kontakcie z roztworem wodnym. Cel ten realizuje, z jednej strony
opisujac aspekty topologiczne i strukturalne cienkich warstw tlenkowych, powstatych podczas
utleniania podtoza Al (prace A5 i A6) a z drugiej strony koncentrujac si¢ na badaniach kontaktu
utlenionego podtoza Al z wodnym roztworem o odczynie silnie kwasnym i silnie zasadowym
(praca A7). Habilitantka zbadata wpltyw orientacji krystalograficznej podtozy Al na strukturg i
wlasciwosci warstwy tlenkowej. Badajac kinetyke wzrostu warstwy tlenkowej w funkcji
ci$nienia tlenu Habilitantka wykorzystala reaktywne pole sitowe. Analize topologiczng
przeprowadzila za pomoca modelu jednostek strukturalnych typu ,tetraedr” oraz metody
analizy pierScieni. Istotnym wynikiem tych badan bylo pokazanie wplywu podioza Al o
orientacji (100) i (111) na strukture i topologig sieci atomdw i ich polgczen dla ultracienkiego
tlenku powstajacego na powierzchni Al wskutek utleniania gazowym tlenem w temperaturze
300 K. Istotnym rezultatem pracy jest wykazanie, ze rdéznice w uporzadkowaniu atomowym
majg wpltyw na strukture i dla dwoch powstatych warstw tlenkowych wynikaja z obecnosci
naprezenia $ciskajgcego na poczatkowych etapach utleniania powierzchni Al(111). Waznym



wynikiem pracy A5 jest rowniez zaobserwowanie istnienia motywu strukturalnego AlOs, w
ktorym atomy Al majg pigciu sasiadow. Wedtug dostepne;j literatury, jednostki AIOs mozna
wykorzysta¢ do wyznaczenia stopnia nieuporzgdkowania struktury w materiatach tlenkowych
o strukturze amorficznej. W rezultacie Habilitantka potwierdzila, ze mala zawartos¢ jednostek
AlOs sprzyja tworzeniu si¢ uporzadkowanej struktury tlenku powstatego na poditozu AI(111)
pomimo mniejszej grubosci warstwy. Natomiast duza zawarto$¢ jednostek AlOs przyczynia si¢
do wzrostu nieuporzadkowania, co zaobserwowata dla warstw tlenku powstatego na podtozu
Al(100). Oba uzyskane wyniki pozostaja w zgodnosci z dostgpnymi danymi
eksperymentalnymi i pozwalajg zrozumie¢ wpltyw obecnosci jednostek AlOs na przemiang
fazowa ze stanu amorficznego do krystalicznego.

W pracy A6 Habilitantka skupita si¢ na analizie uporzadkowania atoméw mostkow
tlenowych oraz klasteréw AlOs i ich wptywu na strukture tlenku powstatego na powierzchniach
Al(100) 1 Al(111) w funkcji temperatury. Bardzo waznym wynikiem pracy jest zbadanie roli
konfiguracji mostkéw -O-O- na strukturg, grubos¢ i sklad chemiczny warstw tlenkowych.
Analiza konfiguracji mostkéw tlenowych pozwolila na uzyskanie informacji na temat
rozmieszczenia poréw w warstwach tlenku powstalych dla statego cisnienia tlenu w réznej
temperaturze. Zaobserwowane zaburzenia strukturalne wynikaja z obecnosci klasterow AlOs 1
istnienia sieci losowo rozmieszczonych jondw tlenu w amorficznych warstwach tlenku, co
skutkuje wzrostem swobodnej objetosci, a tym samym zmniejszeniem gestos$ci warstwy tlenku.

Praca A7 zamyka trzeci cel badan, dostarczajac nowy opis struktury i topologii sieci
atoméw warstwy tlenkowej na powierzchni Al bedacej w kontakcie z medium korozyjnym.
Nalezy podkresli¢, ze nowo zaproponowana kategoryzacja wskaznikow Woronoja dla
wspomnianych warstw pozwolila pokaza¢ powstanie ztozonej topologicznie sieci atomow 1
polaczen o strukturze amorficznej, nieprezentowanej dotychczas w literaturze.

Podsumowujgc, mozna stwierdzi¢, ze badania przeprowadzone przez Habilitantke w
cyklu publikacji pozwolity na uzyskanie spéjnego i zwartego opisu uporzgdkowania
atomowego w materiatach o zréznicowanej strukturze, wykorzystujac w tym celu metody
dynamiki molekularne;j i analizy topologicznej. Do najwazniejszych osiggniec przedstawionych
w cyklu powigzanych tematycznie prac naleza:

e wykazanie, ze lokalne uporzadkowanie ikosaedryczne bliskiego zasiegu (ISRO) ma
korzystny wplyw na stabilizacje¢ stanu cieklego, co wynika z ich gesto upakowanej
struktury i wptywu na zachowanie wlasciwosci transportowych, termodynamicznych jak
rowniez kat zwilzania i powierzchnig rozptywu;

e zbadanie wptywu ,cech topologicznych” uporzadkowania atomowego na strukture
rdzenia granicy ziarna, jego grubosé i zachowanie entropii konfiguracji;

e wykazanie, ze obecno$¢ naprezenia $ciskajacego na poczatkowych etapach utleniania
wplywa na réznice w strukturze i uporzadkowaniu topologicznym dla dwoch powstatych
ultracienkich warstw tlenku na podtozu Al(100) i AI(111);

e wykazanie, ze obecnos¢ klasterow AlOs 1 sieci losowo rozmieszczonych jondow tlenu w
postaci mostkéw -O-O- w amorficznych warstwach tlenku powoduje wzrost swobodnej
objetosci, zmniejszenie gestosci warstwy tlenku oraz wzrost nieuporzadkowania
struktury;



e wykazanie, iz dynamika molekularna w polaczeniu z analiza Woronoja otwiera nowe
mozliwosci i perspektywy do badania zaleznosci struktura-wiasciwosci materiatléw
poddanych réznym czynnikom zewnetrznym.

Recenzent ma nastepujace uwagi do autoreferatu:

¢ Habilitantka wielokrotnie postuguje si¢ enigmatycznym zwrotem ,,wnikliwa
analiza”, nie objasniajgc co si¢ za tym stwierdzeniem kryje.

o 7 oswiadczen wspotautoréw wynika, ze pomyst na prace A3 powinien by¢
dzietem Habilitantki, podczas gdy jest ona dopiero trzecim autorem. Jest to
niezrozumiate.

¢ Habilitantka w autoreferacie zbyt mato miejsca poswigcita omowieniu
przyjetych zatozen, ktore majg kluczowe znaczenie na uzyskane wyniki
modelowania. Jest to szczegolnie istotne w przypadku dzieta, na ktére sktada
si¢ cykl publikacji.

e Niektore postulaty wykorzystywane w obliczeniach dynamiki molekularnej w
pewnych wspdlnych obszarach moglyby by¢ potwierdzone innymi metodami,
takimi jak np. obliczenia kwantowo-mechaniczne, metoda DFT. Jest to jednak
raczej wskazowka na przysztos$é niz zarzut.

¢ Habilitantka nie wspomina o narzedziach (programach), jakie wykorzystata do
modelowania.

e W autoreferacie znajdujg si¢ bledy jezykowe oraz terminologiczne, np.
Habilitantka postuguje si¢ wielokrotnie terminem ,,mostek tlenkowy”, czy
,,modelowanie atomistyczne”.

Przedstawione w cyklu publikacji wyniki badan spelniajq wymog, jakim jest
posiadanie dorobku naukowego stanowiqcego znaczny wklad w rozwoj okreslonej dyscypliny.
Bez waqtpienia, moge stwierdzié, e wkitad Habilitantki w rozwdj dyscypliny iniynieria
materiatowa jest znaczny.

Ocena innych (poza cyklem publikacji) osiagnie¢ naukowych

Przed uzyskaniem stopnia doktora Habilitantka zajmowata si¢ opisem struktury i
wlasciwosei  cieklych stopéw Al-Zn z dodatkiem litu z wykorzystaniem modeli
termodynamicznych oraz technik eksperymentalnych. Najwazniejszym osiagnigciem
naukowym przed uzyskaniem stopnia doktora byto wykazanie tendencji tworzenia asocjatéw
w badanych ciektych stopach z uktadu Al-Li-Zn oraz stopach z uktadéw Al-Li i Li-Zn, ktore
zostaly potwierdzone badaniami eksperymentalnymi w polaczeniu z modelowaniem
termodynamicznym oraz wsparte wstepnymi badaniami z wykorzystaniem symulacji w skali
atomowej. W rezultacie uzyskata opis zaleznosci miedzy struktura a wlasciwosciami
termodynamicznymi i fizyko-chemicznymi dla ciektych stopéw z uktadu Al-Li-Zn oraz stopow
z uktadu Al-Li i Li~Zn, ktére byty stabo poznane w literaturze. Wnioski z prowadzonych badan
i uzyskanych wynikéw w ramach pracy doktorskiej zostaty opublikowane w 4 pracach z listy



JCR, w ktorych Habilitantka jest autorem korespondencyjnym. Wyniki tych badan Habilitantka
prezentowala na siedmiu konferencjach o zasiggu krajowym i miedzynarodowym:.

Po uzyskaniu stopnia doktora, oprdcz badan przedstawionych w cyklu 7 prac bedacych
podstawa do ubiegania si¢ o stopief doktora habilitowanego, Habilitantka byta zaangazowana
w realizacje¢ trzech projektow badawczych.

Stopy z uktaddéw Li-Sb jak i Ag-Li-Sb jako potencjalne materialy anodowe do
akumulatoréw litowo-jonowych, byly przedmiotem badan w ramach projektu badawczego
Sonata (I1.9.B3). Habilitantka zaproponowata nowe parametry do opisu wiasciwosci
termodynamicznych i strukturalnych ciekltych stopéw z uktadu Li-Sb. Wykazata, ze ciekle
stopy z ukladu Li-Sb wykazuja tendencje do tworzenia asocjatéw, gdzie asocjaty
odpowiadajace sktadowi chemicznemu fazy Li3Sb sg dominujace i wptywaja na zachowanie
czastkowych funkcji termodynamicznych. W pracy (11.4.B2), Habilitantka wykazata, ze
uwzglednienie w modelu termodynamicznym asocjatow LisSb znaczaco poprawia korelacje
dla funkcji termodynamicznych pomiedzy danymi eksperymentalnymi i wyznaczonymi z
modelowania termodynamicznego. Uzyskane wyniki pozwolily zaobserwowal wyrazng
tendencje do tworzenia asocjatow dla ciektych stopéw z uktadu Li-Sb bogatych w Li
potwierdzone réwniez z wyznaczonego parametru uporzadkowania chemicznego (parametru
Warrena-Cowleya). Odmienng tendencje zaobserwowata dla ciektych stopéw z uktadu Li-Sb
bogatych w Sb. Uzyskane wyniki zostaly zaprezentowane na konferencjach o zasiggu
miedzynarodowym (I1.7.B22). Gtéwnym osiagnieciem tych badan bylo uzyskanie spdjnego
opisu korelacji pomiedzy wiasciwosciami termodynamicznymi i strukturalnymi oraz wplywu
asocjatow na zachowanie badanych wtasciwosci ciektych stopéw z ukltadu Li-Sb.

Habilitantka zaangazowala si¢ takze w badania, ktdre realizowata we wspdtpracy z dr
Przemystawem Szafranskim (Collegium Medicum, Uniwersytet Jagiellonski). Badania te
dotyczyly opisu struktury substancji organicznych z wykorzystaniem spektroskopii
magnetycznego rezonansu jadrowego oraz zastosowania metod obliczeniowych do
wyznaczenia przesuni¢¢ chemicznych w widmach protonowego rezonansu magnetycznego dla
mieszanin diastereoizomeréw pochodnych spirooksazolidyny, opisane w pracy (11.4.B3).
Ponadto, do przewidywania przesuni¢¢ chemicznych, Habilitantka przeprowadzita obliczenia
metodami DFT dla zwigzkéw siarki na réznym stopniu utleniania, a uzyskane wyniki zostaty
przedstawione w pracy (11.4.B4). Przedstawione wyniki obliczen metodami DFT pozwolily na
okreslenie stopnia utlenienia siarki w sekwencji tioeter-sulfotlenek-sulfon na podstawie
przewidywania widm 1H 1 13C NMR.

Trzecim tematem badan, ktorego podjela si¢ Habilitantka po uzyskaniu stopnia doktora
byta korozja obiektéw muzealnych, gtdéwnie materiatdéw metalowych na osnowie Cu w oparciu
o symulacje w skali atomowe;j. Badania te realizowata we wspdlpracy z grupg badawcza prof.
Ewy Bulskiej (Centrum Nauk Biologiczno-Chemicznych, Uniwersytet Warszawski), w ramach
projektu badawczego CollectionCare Horizon 2020 ,,Innovative and affordable service for the
preventive conservation monitoring of individual cultural artefacts during display, storage,
handling and transport” (111.2.B2). W ramach projektu, Habilitantka opracowata model PC dla
obiektow metalowych korzystajac z danych uzyskanych z symulacji w skali atomowej i danych
eksperymentalnych zmierzonych jak i dostepnych w literaturze. W swoim modelu Habilitantka
uwzglednita, takie parametry jak: wilgotno$¢ powietrza, temperatura oraz rodzaj srodowiska
korozyjnego (CO2, NOx i kwasu octowego). Model pozwala na identyfikacje stopnia degradacji



obiektéw metalowych w muzeach w oparciu o dane pochodzace z sieci inteligentnych
czujnikoéw pomiaru temperatury i wilgotnosci powietrza.

Podsumowujac, dorobek naukowy Habilitantki sktada sie z 15 prac naukowych
opublikowanych w czasopismach z listy Journal Citation Reports, z ktorych jedna jest praca
autorskg natomiast w 14 pozostatych Habilitantka jest wspotautorem. Sposrod 11 prac, ktére
ukazaty si¢ po uzyskaniu stopnia naukowego doktora, w 9 Habilitantka jest autorem
korespondujgcym, natomiast w 7 pracach jestem pierwszym autorem. Ponadto jest
wspoélautorem pigciu prac opublikowanych w materiatach pokonferencyjnych po uzyskaniu
stopnia doktora. Artykuly w czasopismach z listy JCR indeksowane w bazie Web of Science
byly cytowane 150 razy (120 bez autocytowan), przy czym 116 z ogdlnej liczby cytowani
przypada na lata po uzyskaniu stopnia naukowego doktora. Indeks Hirscha, wg Web of Science
wynosi 8. Na podkreslenie zastuguje fakt, ze wérdd 8 najczesciej cytowanych prac w catym
dorobku znajduja si¢ 4 prace z cyklu prac przedstawionych jako gtéwne osiagniecie naukowe
Habilitantki. Sumaryczny Impact Factor czasopism z listy JCR (zgodnie z rokiem wydania)
wynosi 51,576, w tym po uzyskaniu stopnia naukowego doktora 43,577.

Podsumowujgc, Recenzent jest przekonany, Ze spelniony jest wymdg dotyczgcy
osiggnigd/osiggnieé naukowych w rozumieniu Art. 219.

Ocena aktywnosci naukowej realizowanej w wiecej niz jednej uczelni, instytucji
naukowej, w szczeg6lnosci zagranicznej

Po uzyskaniu stopnia doktora, Habilitantka rozpoczela nowy temat badawczy,
dotyczacy mechanizmu wzrostu warstw tlenkowych podczas utleniania termicznego podtozy
Al 1 jego stopow. Badania te realizowata podczas stazu podoktorskiego w Krélewskim
Instytucie Technologicznym, (KTH Royal Institute of Technology), pod kierownictwem prof.
Pavla Korzhavy’ego. Badania te byly realizowane w ramach stypendium Carla Tryggersa
LYAtomistic simulations of thermal and chemical oxidation of Al metal and Al-based alloys” w
latach 2017 1 2018. Wyniki tych badan zostaty opublikowane i sg czescia w cyklu prac A5 i A6
stanowigcych osiggnigcie naukowe oraz byly prezentowane na 6 konferencjach o zasiegu
miedzynarodowym. W ramach wspolpracy z prof. Pavlem Korzhavy’m Habilitantka byta
wspolorganizatorem sympozjum tematycznego pt . Predicting Interface Structure and
Dynamics — From Atomic- to Meso-Scale” na Kongresie Inzynierii Materiatowej w Niemczech
w roku 2018.

Podczas stazu podoktorskiego na KTH, Habilitantka byla rowniez wykonawca w
projekcie ALUX, ktorego liderem byl Uniwersytet w Lund w konsorcjum z KTH oraz
partnerem z sektora gospodarczego — grupa Hydro. Glownym tematem tego projektu byta
poprawa odpornosci na korozje materiatdw zawierajacych glin. W ramach tego projektu
Habilitantka zajmowala si¢ opisem na poziomie atomowym mechanizmu utleniania i kinetyka
wzrostu warstw tlenku na podlozach stopow Al, wykorzystujac w tym celu dynamike
molekularna. Habilitantka, w ramach projektu ALUX, nawigzata wspdtprace z grupa badawcza
profesora Edvina Lundgrena z Uniwersytetu w Lund, gdzie wyglosita zaproszony referat, w
ktérym przedstawita mechanizm wzrostu warstwy tlenkowej na powierzchni Al i jego stopu
oraz. czasowg zalezno$¢ funkcji rozktadu atoméw, co pozwolito lepiej zrozumieé zjawiska



zachodzace na bardzo wczesnych etapach wzrostu warstwy majgce istotny wplyw na
formowanie si¢ struktur na p6Zniejszych etapach wzrostu.

Habilitantka nawiazala rowniez wspodlprace z Centrum Nauk Biologiczno-
Chemicznych Uniwersytetu Warszawskiego, a w szczegdlnosci z grupa badawcza prof. Ewy
Bulskiej, bedac zatrudniona do realizacji projektu badawczego ,.Innovative and affordable
service for the preventive comservation monitoring of individual cultural artefacts during
display, storage, handling and transport” CollectionCare, Horizon 2020, jako adiunkt na
Uniwersytecie Warszawskim. W tym projekcie byto zaangazowanych 18 partneréw, w tym z
sektora akademickiego i przemystowego.

Habilitantka jest rozpoznawalna w migdzynarodowym s$rodowisku naukowym, czego
wyrazem bylo powierzenie jej przewodniczenia sesji B6_6 ,,Corrosion Engineering II” na
Konferencji EUROMAT 2021.

Dr Trybula nawigzata takze wspotprace z Instytutem Paula Sherrera w Szwajcarii.
Podczas 4 dniowej wizyty wyglosita zaproszony referat pt: “Multiscale description of structural
and thermo-physical properties of liquid alloys” i zapoznala si¢ z dostepna infrastrukturg
badawczg. Wspélnie z partnerem szwajcarskim planuje prowadzi¢ badania struktury
materiatéw krystalicznych 1 materialéw warstwowych w Research with Neutrons and Muons,
Instytut Paul Sherrer, Willingen, Szwajcaria.

Habilitantka nawigzata takze wspdtprace z Uniwersytetem Aalto. Podczas tygodniowe]
wizyty przedstawila mozliwosci wspolczesnej inzynierii materialowej w zakresie analizy
wlasciwosci i struktury ciektych stopow i materialéw metalicznych, gdzie wyglosila referat na
zaproszenie.

Habilitantka aktywnie wspolpracuje z osrodkami naukowymi w kraju i zagranicq. Ta
wspolpraca jest udokumentowana wspolnymi publikacjami, wystgpieniami konferencyjnymi
i projektami badawczymi. Powyisze fakty sklaniajg Recenzenta do stwierdzenia, Ze
wymagania postawione w Art. 219 Ustawy sq spelnione 7 naddatkiem.

Ocena osiggni¢¢ dydaktycznych, organizacyjnych oraz popularyzujacych nauke

W latach 2016-2020 Habilitantka byta promotorem pomocniczym pracy doktorskiej
mgr Moniki Bugajskiej, pt. ,,Wlasciwosci termodynamiczne stopow Ag-Li-Sb” realizowanej w
IMIM PAN. Obecnie peini funkcje promotora pomocniczego dwoch prac doktorskich: mgr inz.
Aleksandry Dybel (planowany rok obrony 2024), ktérej temat dotyczy badan zjawisk
zachodzacych na granicy ciecz/cialo stale oraz mgr inz. Arkadiusza Zydka (planowany rok
obrony 2024), ktory dotyczy badan korozji podtozy metalicznych z naniesionymi powlokami
organicznymi w oparciu 0 modelowanie w skali atomowe].

W roku 2019 byla promotorem pracy magisterskiej Arkadiusza Zydka na Wydziale
Inzynierii Materialowej 1 Informatyki Przemyslowej Akademii Gorniczo-Hutniczej w
Krakowie, temat pracy: ,./mpact of Grain boundary complexion on structural properties in
aluminum alloy”.

W roku 2017 Habilitantka byla odpowiedzialna za praktyki trzech studentéw studiow
licencjackich z Wydziahu Fizyki i Informatyki Uniwersytetu Jagiellonskiego. W latach 2017 —



2018 prowadzita staze naukowe dla 7 studentow z Akademii Goérniczo-Hutniczej oraz
Uniwersytetu Jagiellonskiego. W roku 2017 byta réwniez opiekunem 2,5 miesigcznej praktyki
studenckiej Dominiki Wieczorek, w ramach programu ERASMUS, realizowanym w
Krélewskim Instytucie Technologicznym (KTH) w Sztokholmie, Szwecja.

Dziatalno$¢ organizacyjng i popularyzujgca nauke Habilitantka realizowata na kilku
polach. Czterokrotnie byta wspoélorganizatorem sympozjum w panelu Modelling and
simulations (M) na kongresach Materials Science and Engineering w Niemczech w latach 2016,
2018, 2020 1 2022. Byta czlonkiem Komitetu Organizacyjnego Konferencji TOFA 2022 o
zasiggu miedzynarodowym oraz czionkiem komisji oceniajacej wnioski o stypendia
konferencyjne w konferencji TOFA 2022. W 2023 r. byta cztonkiem zespotu organizacyjnego i
realizujgcego Ogolnopolski Dzien Inzynierii Materiatowej w Instytucie Metalurgii i Inzynierii
Materiatowej PAN — pierwszego w skali Polski wydarzenia poswieconego nowoczesnym
materialom inzynierskim, metodom ich otrzymywania i badania, majgcego przyblizy¢ prace
naukowcOw, pozna¢ nowoczesne materialy oraz zacheci¢ dzieci i mtodziez do podjecia w
przysztosci ksztatcenia na kierunku inzynieria materialowa.

Podsumowujgc tq czesé dorobku dr Marceli Trybuly, oceniam jgq jako wystarczajqcg.

Ocena wspoélpracy z otoczeniem spolecznym i gospodarczym

Recenzent doszukal si¢ w autoreferacie wymiernych elementéw wspolpracy z
otoczeniem gospodarczym.

Podczas stazu podoktorskiego w KTH Habilitantka byta wykonawcg w projekcie ALUX,
realizowanego w konsorcjum z partnerem z sektora gospodarczego — grupa Hydro, ktoéry
dotyczyt poprawy odpornosci na korozje materiatéw aluminiowych.

Habilitantka uczestniczyta w realizacji projektu badawczego ,Innovative and affordable
service for the preventive conservation monitoring of individual cultural artefacts during
display, storage, handling and transport” CollectionCare, Horizon 2020, w ktéry bylo
zaangazowanych 18 partneréw, w tym z sektora przemystowego. Habilitantka opracowata
model szybkosei korozji, ktéry w formie kodu w jezyku Python zostat przekazany partnerowi
przemystowemu — firmie Atos celem wdrozenia.

Wsréd innych osiagni¢é¢ Habilitantki na podkreslenie zastuguja:
o trzyletnie stypendium DOCTUS ~ Malopolski fundusz dla doktorantow (2013-1015)

e stypendium CALPHAD, w ramach ktorego Habilitantka uczestniczyta w konferencji
CALPHAD XLIV w Loano, Wiochy

e kierownictwo projektu ETIUDA, ktéry umozliwil odbycie 4 miesigcznego stazu

naukowego pod opieka prof. Alain Pasturel z Uniwersytetu w Grenoble, Francja

e kierownictwo projektu Preludium NCN w latach 2012-2014



e interdyscyplinarne studia doktoranckie z zakresu inzZynierii materiatlowej z
wykltadowym jezykiem angielskim”, podczas ktérych Habilitantka nawigzata
wspotprace z Prof. Alain Pasturel i Prof. Noel Jakse z Uniwersytetu w Grenoble,

Francja
e kierownictwo projektu SONATA

e wykonawca w 3 projektach badawczych finansowanych przez Narodowe Centrum
Nauki
e wygloszenie ,na zaproszenie” 3 seminariow o zasiegu krajowym i
mig¢dzynarodowym
e realizacja wspoOlpracy z os$rodkami naukowymi na calym $wiecie, a w
szczegblnosSci:KTH, Szwecja; LANL, USA; Federal Institute for Materials Research
and Testing, BAM, Niemcy
e realizacja wspOtpracy krajowej, m.in. z Wydzialem Farmaceutycznym Collegium
Medicum Uniwersytetu Jagiellonskiego; z Wydzialem Inzynierii Materiatlowej 1
Ceramiki AGH oraz z Instytutem Metali Niezelaznych Sie¢ Lukasiewicz Oddziat w
Skawinie
e laureatka stypendium Carla Trygerssa oraz trzyletniego stypendium Ministra Edukacji
i Nauki dla wybitnych mtodych naukowcow
e otrzymala Brazowy Krzyz Zastlugi za osiggni¢cia naukowe nadany przez Prezydenta
Rzeczypospolitej Polskiej
e od roku 2020 jest cztonkiem panelu doradczego w czasopismie Crystals, MDPI
e recenzent 31 prac na zlecenie redakcji czasopism naukowych, 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

Whiosek koncowy

Ocena osiagnie¢ naukowych dr Marceli Trybuly ubiegajacej sig o stopien doktora
habilitowanego w dziedzinie nauk inzynieryjno-technicznych w dyscyplinie inZynieria
materialowa pozwala sformutowaé nastgpujace wnioski:

1. W zakresie oceny cyklu powigzanych tematycznie prac pt. ,Struktura materiatow
krystalicznych, amorficznych i cieklych na poziomie atomowym w ujeciu metod dynamiki
molekularnej i analizy topologicznej”, jako gldéwnego osiggni¢cia habilitacyjnego stwierdzam,
ze przedstawione wyniki badan wyczerpujg podstawowy wymdg, jakim jest posiadanie w



dorobku osiagnigcia naukowego, stanowiacego znaczny wklad w rozwdj inzynierii
materiatowej. Co wigcej, ,,znaczny wktad" mozna bez watpienia przypisa¢ dr Trybule, ktéra
ubiega si¢ o stopieni doktora habilitowanego.

2. W zakresie oceny innych (poza cyklem powigzanych tematycznie prac) osiggnieé
naukowych Recenzent uwaza, ze opublikowane prace, a takze fakt wiodacej roli Habilitantki
w wiekszosci publikacji, prezentacje wynikéw badan na konferencjach o zasiegu krajowym i
miedzynarodowym oraz zaproszone wyklady spetniaja przestanki dotyczace innego
osiagnigcia/osiggnie¢ naukowych w rozumieniu Art. 219 Ustawy.

o}

3. W zakresie oceny aktywnosci naukowe]j realizowanej w wigcej niz jednej uczelni,
instytucji naukowej, w szczegdlnosei zagranicznej, Recenzent uwaza, 7¢ Habilitantka spetnia z
naddatkiem wymagania postawione w Art. 219 Ustawy.

4. W zakresie oceny osiggnig¢ dydaktycznych, organizacyjnych oraz popularyzujacych
nauke, a takze wspdlpracy z otoczeniem spotecznym i gospodarczym, osiggnig¢cia dr Marceli
Trybuly sa na poziomie stawianym osobom ubiegajacym si¢ o stopien doktora habilitowanego.

Pani dr Marcela Trybata jest mtodym uzdolnionym naukowcem, ktory spelnia wszystkie
przestanki warunkujgce nadanie stopnia doktora habilitowanego i wymagania okreslone w Art.
219 ust. 1 pkt 1-3 ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce
(Dz.U.2018 poz. 1668, z p6zn. zm.).

Zatem, oceniam pozytywnie wniosek dr Marceli Trybuly, ubiegajacej sie o stopien doktora
habilitowanego w Dziedzinie Nauki Inzynieryjno-Techniczne w Dyscyplinie Inzynieria
Materiatowa.



