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Z niepozadanych zanieczyszczen, Autorka podejmuje ambitne zadanie wyjaénienia
mikmskopowych mechanizmadw fizykcchemicznych odpowiadajacych 23 wybidrezg adsorpcje
wybranych gazéw w materiatach porowatych sztywnych | podatnych na odksztatcenia
struktury, wykorzystujge w tym celu symulacie metodamij Monte Cario i proponujac
doéwiadczalna weryfikacje za POMocy nowego urzadzenia do tzw. chromatografij odwrotnej
zbudowanego w swojej macierzystej uczelni inspirowanego podobng dparaturg dziatajaca
w Federalnym Uniwersytecie Ceara W Brazylii. Cel ten formutuje we wprowadzeniy
zatytufowanym , Motivation”.

poswiecony jest wptywowi szerokosci piasknréwnaleg!vch pPoréw o strukturze grafenu na
wydajnosé i ciepto adsorpcji wodory, Autorka poréwnuje tu dwa zasadnicze modele czgsteczki
wodoru: jednocentrow, Sprowadzajgcy dwuatomowg czgsteczke do efektywnej sfery
i dwucentrowy odpowiadajgcy faktycznej geometrii molekuly. Analiza otrzymanych wynikéw
symulacji wskazuje, se istotna réznica w wynikach na poziomie do 10% wystepuje tylko
W niskich temperaturach | dla szerokoéci porow Pozwalajgcych na Wytworzenie tylko Jjednaj
Zaadsorbowanej warstwy. W pozostatych przypadkach orientacyjne nieuporzadkowanie
Czgsteczek wodory Sprawia, e model jednacentrowy praktycznie nie rézni sie od
dwucentrowegg i dlatego moze by¢ uzywany jako Poprawne przyblizenie, Tabels § przytacza
rézne stosowane dotad wyrazenia i Parametry oddzialywaniz Czgsteczek wodory. Brakuje
tylko uzasadnienia wyboru tych parametréw w obliczeniach Autorki.

W rozdziale 2 adsorbentem jest metaloorganiczna struktura z serii Matériaux de I'Institut
Lavoisier oznaczana symbolem MIL-53, w ktérej metalem centralnym oktaedrycznie
koordvnowanym Przez szes¢ atomodw tlenu jest glin (Al). Materiat ten wykazuje odksztatcenia
struktury pod wplywem zaadsorbowanych Czasteczek, tak e jego POry mogg zmieniad SWoj
ksztatt od romby {pory szerokie} do splaszczonego rownolegtoboku (pory waskie). Autorka
Proponuje oryginalne podejscie do odksztatceri poréw w swoich obliczeniach. w pierwszym
kroku ustala szereg sztywnych adsorbentéw o zadanej szerokosci poréw i wyznacza ich
struktury metodami DFT, Nastepnie bada za pPomocy symulacji MC ilogé zaadsorbowanego




SZereguy, tj. jaka szerokoic pordw, realizuje sie przy zadanym cinieniy trzech gazéw:
dwutlenku wegla, metanuy i heksanu. Wydaje sig, ze warto by w tym miejscu sprawdzi¢ czy
otrzymane w ten sposéb uktady adsorbent-adsorbat odpowiadajg minimum catkowitej energii
(swobodnej). Bytoby to waznym wskaznikiem zgodnosci teorii z doswiadczeniem. By¢ moze
taka optymalizacja wptynetaby na otrzymane i znakomicie zilustrowane rozklady orientacji i —
W przypadku heksanu — ksztatty Czgsteczek adsorbenty,

Wieloéé zsyntezowanych iflub zaprojektowanych adsorbentgw metalo-organicznych stawia
problem znalezienia materiatu optymalnego dla okreslonego zadania. W obecnej rozprawie
zadaniem tym jest oczyszezenie metanu z domieszki dwutlenky wegla, czyli wybidreza
adsorpcja tego ostatniego z mieszaniny abydwy 8az0w w realistycznym przypadku obecnosci
Czgsteczek wody. Pierwsza w Swiecie préba rozwigzania tego problemu, przypominajgcego
medyczne metaanalizy i nazwanego w rozprawie ,screeningiem” jest opisana w rozdziale 3.

ilustruje umiejscowienia adsorbentéw oraz podaje procentowy udziat objetosci wody. Nieco
dziwi uwaga na str. 38, e procent ten nie przekracza 40, podczas gdy w Tabeli 10 widzimy
m.in. wartosci 70,3, 66,2 i 53,7. Poréwnanie ciepet adsorpcji dia obydwu gazéw prowadzi
Autorke do wskazania trzech najlepszych adsorbentow dls wyznaczonego zadania. Dla tych
uktaddéw prezentuje parametry wydajnosci i swoistoscei adsorpcji.

N przez rurkg wypetniong sproszkowanym
adsorbentem. W poczgtkowym stadium eksperymentu adsorbent pochlania gaz az do

Oméwione wyzej wyniki obliczer j eksperymentéw poprzedza obhszerny 28-stronnicowy wstep
Wprowadzajgcy czytelnika w nomenklature i podstawy uzywanych technik z jasnym opisem
zatozeri fizycznych i metod analizy wynikéw. Rysunki 53 sugestywne i pogladowe, np. 5, § 5 B
co hiezwykle utatwia lekture i zrozumienie wynikéw rozdziatéw 1 - 4. Rozprawa zawiera
wyjatkowo obszerng liste 195 pozycji pi$miennictwa. Wainym uzupetnieniem Jest
zamieszczenie przedrukdw 3 artykutéw omoéwionych w rozdziatach 1 — 3. Uklad ten zblisa
rozprawe do autoreferatéw Sporzadzanych na potrzeby postgpowar habilitacyjnych. Precyzja,
starannosé¢ redakeji, klarownogé | kompletnos¢ wyktadu jest tu jednak znacznie Wy2sza niz




W znanych mj autoreferatach, Uzywany w rozprawie jezyk angielski iest na ogdt poprawny
z nielicznymi wyjgtkami Polonizméw, np. »allows for”, czy ,in function of” zamiast »35
a function of”, Ukfad tekstu jest zwarty, bez zbednego wielostowia, a 2a to w trafny sposcéh
wyjasniajacy nawet trudne szczegoty, co nadaje rozprawie wyrainy walor dydaktyczny.

ich otrzymania uwazam za wyjatkowe podobnie jak opanowanie przez Autorke zaréwno
metod obliczeniawo-symuIacvjnych jaki doswiadczalnych. Stwierdzam, ze rozprawa spetnia
wymagania ustawy z dnia 14 marca 2003 r. o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz




