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RECENZIA

osiggniec naukowych oraz catoksztattu dorobku pana doktora Piotra Batysa w zwigzku
z postepowaniem o nadanie mu stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk scistych i
przyrodniczych, w dyscyplinie chemia

Niniejsza recenzje przygotowatem w odpowiedzi na pismo Pani prof. dr hab. Maltgorzaty Witko, Dyrektor
Instytutu Katalizy i Fizykochemii Powierzchni PAN w Krakowie, informujgce mnie o powolaniu przez Rade
Naukows IKiFP PAN na recenzenta w postepowaniu o nadania stopnia doktora habilitowanego Panu doktorowi
Piotrowi Batysowi. Recenzja zostala przygotowana zgodnie z ustawg ,Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce”
zdn. 20 lipca 2018 (z péZniejszymi zmianami), na podstawie dolgczonej do w/w pisma dokumentacji
przedfozonej przez Habilitanta, spetniajacej wedle mojej oceny wymogi formalne ustawy.

Pan dr inz. Piotr Batys ukonczyl studia na Wydziale Inzynierii i Technologii
Chemicznej Politechniki Krakowskiej, gdzie w 2010 r. uzyskal tytut zawodowy magistra
inzyniera na kierunku Technologia chemiczna. Doktoryzowal si¢ w 2015 r. w Instytucie
Katalizy i Fizykochemii Powierzchni Polskiej Akademii Nauk (IKiFP PAN) w Krakowie na
podstawie rozprawy pt. ,Badanie oddzialywarni hydrofobowych metodami symulacji
komputerowych”, przygotowanej pod kierunkiem dra hab. Pawla Weronskiego, uzyskujac
stopien doktora nauk chemicznych. W roku 2015 zatrudnil si¢ na stanowisku specjalisty
w IKiFP PAN w grupie badawczej ,,Koloidy” kierowanej przez prof. Zbigniewa Adamczyka.
W kolejnych latach odbyt staze podoktorskie w Aalto University w Finlandii poczatkowo
w zespole prof. Marii Sammalkorpi (03.2016-08.2018) a nastgpnie w zespole prof. Markusa
Lindera (09.2017-08.2018). Od 2019 roku p. dr Batys pracuje jako adiunkt w IKiFP PAN
w grupie badawczej ,,Koloidy”. Zainteresowania naukowe Habilitanta koncentrujg si¢ na
badaniu wiasciwosci fizykochemicznych polielektrolitow, koloidow a ostatnio takze
kondensatow biatkowych z wykorzystaniem metod modelowania numerycznego. Kandydat
ubiega si¢ 0 nadanie stopnia doktora habilitowanego po raz pierwszy.

Do momentu ztozenia wniosku Habilitant opublikowal 24 artykuly w czasopismach
zlisty JCR (16 po uzyskaniu stopnia doktora), z czego 8 stanowi osiggnigcie naukowe
przedlozone jako podstawa wniosku o nadanie stopnia doktora habilitowanego. Wigkszos¢
z tych prac ukazala si¢ w renomowanych czasopismach z dziedziny chemii fizycznej a kilka
w prominentnych periodykach adresowanych do szerszej spotecznosci chemikow (ACS



Central Science, Macromolecules), co wskazuje na zaawansowany charakter badan i istotny
walor nowosci naukowej. Sumaryczny wspolczynnik oddziatywania (IF) tego zbioru
publikacji wynosi ok. 103 (zgodnie z rokiem opublikowania). Habilitant wyglosit 9 referatow
gléwnie na konferencjach krajowych, w tym tylko jeden po uzyskaniu stopnia doktora, co
wskazuje na relatywnie ograniczona aktywnos$¢ konferencyjng, niezaleznie od sporej liczby
prezentowanych posteré6w. Publikacje pana dra Batysa byly do momentu skladania wniosku
cytowane 149 razy (nie wliczajgc autocytowan), zas jego indeks Hirscha wynosi 9. Mimo Ze
wskazniki cytowafi sytuujg Habilitanta ponizej $redniej na tym etapie kariery, nalezy
podkresli¢, ze wiele sposrod jego najwazniejszych artykuléw ukazalo si¢ stosunkowo
niedawno, stad mogly jeszcze nie zosta¢ w pelni dostrzezone. Biorgc pod uwage wiodgcy
udzial Habilitanta w powstaniu duzej czgéci jego prac — potwierdzony takze
w o$wiadczeniach wspotautorow — przytoczone powyzej dane naukometryczne sg wedlug
mnie wiecej niz wystarczajace do ubiegania si¢ o stopien doktora habilitowanego.

Jako osiagniecie naukowe stanowigce podstaw¢ do wniosku o wszczgcie
postepowania habilitacyjnego pan dr Piotr Batys przedtozyt cykl o$miu artykutléw naukowych
opatrzony tytulem ,,Okreslenie na poziomie molekularnym mechanizméw tworzenia
i wlasciwosci komplekséw polielektrolitéow”. Ten spelniajacy wymogi jednotematycznosci
cykl poswiecony jest badaniu wilasciwosci polielektrolitow (PE), a w szczeg6lnosci ich
kompleksow (KPE), z wykorzystaniem pelnoatomowego wariantu dynamiki molekularne;
(MD). Ze wzgledu na interesujace whasciwosci i mozliwos¢ ich kontrolowania przez dobor
takich parametréw jak pH czy stopien uwodnienia, KPE s3 obecnie przedmiotem zar6wno
badan podstawowych jak i aplikacyjnych, m.in. jako potencjalne nosniki do kontrolowanego
uwalniania lekéw. Jak slusznie zauwaza Habilitant, wobec ograniczei metod
doswiadczalnych, symulacje numeryczne stanowig komplementarne podejscie badawcze,
pozwalajgc na precyzyjny wglad w struktur¢ i dynamik¢ ukiadéw molekularnych
w charakterystycznym dla nich szerokim zakresie skal przestrzennych i czasowych. Dzigki
umocowaniu w formalizmie mechaniki statystycznej, symulacje pozwalajg tez przewidywac
i interpretowa¢ wyniki do$wiadczen prowadzonych w skali makroskopowej. Przyjeta przez
Habilitanta metoda badawcza byla zatem adekwatna do zatozonego celu, jakim bylo
zrozumienie molekularnego podioza wiasciwosci fizykochemicznych wodnych roztworéw
polielektrolitow oraz ich zaleznosci od takich parametréw jak temperatura, sita jonowa,
stopien uwodnienia i stopien jonizacji.

W czterech przedkladanych pracach wieloautorskich pan dr Batys ocenia swoj wkiad
na co najmniej 50% za$ w czterech pozostalych na 20-35%. Z takg oceng wkladu pracy
w pelni wspétbrzmia o$wiadczenia wspolautorow. Dodatkowo w czterech pracach cyklu
Habilitant zajmuje pierwsze miejsce na liscie autorow a w ftrzech jest autorem
korespondujgcym. Rowniez szczegétowo opisane udzialy nie pozostawiajg watpliwosci, ze



byl on wiodgcg osobg w realizacji badan wchodzacych w sklad osiggnigcia habilitacyjnego.
Byl on wspotautorem lub wylacznym autorem koncepcji wigkszosci prac, zaplanowat i/lub
wykonatl wiekszo$§¢ pracy zwigzanej z realizacjg symulacji i analiza ich wynik6w, brat udzial
w przygotowaniu tekstu pieciu artykuléw a takze w projektowaniu i interpretacji rezultatow
niektorych eksperymentéw. Wszystkie prace skiadajace si¢ na osiagnigcie habilitacyjne
zostaly opublikowane w renomowanych czasopismach recenzowanych (w tym tak uznanych
jak wspomniane wyzej ACS Central Science i Macromolecules), zatem poddane zostaly
bardzo skrupulatnej i rygorystycznej ocenie merytorycznej przez niezaleznych ekspertow.
Zaktadam, ze relatywnie niewielka liczba cytowan cyklu habilitacyjnego w literaturze
przedmiotowej (z wyjatkiem artykulu w ACS Central Science) wynika¢é moze raczej
z niszowego charakteru dyscypliny niz z braku pozytywnego odzewu srodowiska naukowego.

W pierwszej pracy cyklu [H1] p. dr Batys badal mechanizm kondensacji szeregu
przeciwjonéw na powierzchni wybranych polielektrolitow. Wykazal ze réwnanie Poissona-
Boltzmanna dla jednorodnie naladowanego preta z dodatkowym czionem przyciggajgcym
modelujgcym specyficzne wigzanie jondw na powierzchni dobrze opisuje rozklady gestosci
jonoéw na wiekszych odleglosciach od PE natomiast zawodzi w jego poblizu, zwlaszcza
w przypadku silnie zlokalizowanego !adunku, geometrii PE znacznie odbiegajacej od
cylindrycznej oraz specyficznych oddzialywan z jonami. Dodatkowo Habilitant pokazal, ze
grubo$¢ warstwy skondensowanych jonoéw zalezy gléwnie od liniowej gestosci tadunku
polielektrolitu a nie od jego konkretnego rodzaju czy tez rodzaju przeciwjonu.

W dwoch zblizonych tematycznie pracach [H2] i [H6] Habilitant badal zaleznos¢
efektywnego rozmiaru czgsteczek wybranych polielektrolitéw od liczby monomeréw oraz
konkretnych funkcjonalizacji, obliczajgc rtownowagowe rozktady (lub wartosci srednie) takich
parametréw jak efektywna dlugos¢ czasteczki (odleglosé pomigdzy koncami laficucha),
$rednica i dlugo$é konturu czgsteczki. Ustalil ze dhugos¢ tancucha rosnie liniowo z liczba
monomeréw, co umozliwia wygodna ekstrapolacje wynikow na wigksze czasteczki PE,
ktérych symulowanie w wariancie pelnoatomowym jest zbyt kosztowne. Zaproponowat takze
interesujaca metode wyznaczania gestosci czgsteczek PE w roztworach wodnych,
inspirowang do$wiadczalng metoda rozcienczen, polegajgca na ekstrapolacji gestosci do
ulamka masowego PE réwnego 1. W pracy [H6] Habilitatnt wyznaczyl takze efektywny
ladunek czasteczek PE w roztworze, sumujgc ladunek PE oraz przeciwjonow
zlokalizowanych w obrebie promienia Manninga od czasteczki polimeru. Abstrahujgc od
szeregu bardzo ciekawych obserwacji, uwazam, ze Habilitant nieco wigcej uwagi powinien
poswiecié kluczowej w dziedzinie symulacji makroczgsteczek kwestii probkowania
przestrzeni konfiguracyjnej. Ocena uzbiezniania wynikéw na podstawie ,gtadkosci”
uzyskanych rozkladéw nie jest w mojej opinii wystarczajaco rygorystyczna, tym bardziej ze
w ciagu ostatnich dekad spotecznos¢ MD dopracowata si¢ wielu bardziej ilosciowych metod
jego ewaluacji oraz ewentualnej poprawy, by wymieni¢ tutaj chocby usrednianie blokowe,



zastosowanie metody replik temperaturowych lub alternatywnych metod wzmocnionego
probkowania (np. wyznaczenie potencjatéw sredniej sily dla efektywnych dtugosci czasteczek
PE)

Za szczegoOlnie interesujace i wartosciowe nalezy uzna¢ wyniki opublikowane w pracy
[H3], w ktorej symulacje MD zostaly wykorzystane do interpretacji wynikéw neutronowej
analizy aktywacyjnej oraz réznicowej kalorymetrii skaningowej. Na podstawie wynikow
doswiadczalnych i numerycznych Habilitant wraz ze wspoipracownikami zaproponowal, ze
przemiana szklista polegajaca na ,uplastycznieniu” hydratowanych KPE powyzej pewnej
charakterystycznej temperatury ma zwigzek z obnizeniem liczby wigzan wodorowych
pomiedzy woda a ujemnie natadowanymi grupami w obrgbie wewngetrznie skompensowanych
par jonowych tworzonych przez czasteczki PE. Oslabienie par jonowych oraz wzrost
ruchliwosci czasteczek wody otaczajgcych te pary intensyfikuje wzgledng dynamike
czgsteczek PE i prowadzi do zmiany wiasciwosci reologicznych materiatu. Niezaleznie od
doniostosci tych wnioskéw, wobec korelacyjnego charakteru badan, uwazam stwierdzenie, ze
proponowany model ,wyjasnia zjawisko przejscia szklistego” za nieco zbyt silne;

sformutowania uzyte w samej pracy [H3] sg jednak ostrozniejsze.

W dwbch kolejnych pracach 1Igczacych symulacje dynamiki molekularne;
z kalorymetria DSC, Habilitant badal wplyw stopnia uwodnienia oraz temperatury na
ruchliwos$é czasteczek wody w obrebie hydratowanych komplekséw polielektrolitow [H4,
H7]. Wraz ze wspélpracownikami ustalit, ze zdecydowana wigkszos¢ czasteczek wody
(przynajmniej do poziomu uwodnienia 30% wag.) jest silnie immobilizowana za sprawa
oddzialtywan z natadowanymi grupami w czasteczkach PE. Dominujgcym rodzajem ruchu
czasteczek wody przy nizszym stopniu uwodnienia sg rotacje, ktére w niskich temperaturach
mogg byé nawet szybsze niz w wodzie objgtosciowej. Z kolei ruchliwos¢ translacyjna wody
wzrasta w odpowiedzi na ogrzewanie ukladu, stajac si¢ dominujgca w wyzszych
temperaturach. Co bardzo interesujgce, okazalo si¢ ze temperatura i stopief uwodnienia
wplywaja na wzrost dyfuzyjnosci czasteczek wody w bardzo podobny sposob. Nawiasem
moéwige, o ile naturalna jest dekompozycja gestosci spektralnej na wklady rotacyjne
i translacyjne, przyznam, ze nie do konca zrozumiatem ide¢ dekompozycji ,.calkowitego™
wspotezynnika dyfuzji na stalg dyfuzji translacyjnej i rotacyjnej (gdzie ta ostatnia wielkos¢
takze jest wyrazona w cm?/s a nie tradycyjnie w rad*/s). W pracy [H7] p. dr Batys wykazal
dodatkowo, ze sila wigzan wodorowych pomigdzy woda a PE, zalezna od rodzaju grup
funkcyjnych, jest kluczowa dla ruchliwosci czasteczek rozpuszcezalnika, przez co w duzym
stopniu determinuje strukture i dynamike hydratowanych KEP.

Niejako kontynuacjg watkéw podjetych w pracy [H4] byly badania zrealizowane
w pracy [H5], w ktorej Habilitant wyznaczal wplyw temperatury i stopnia uwodnienia na
ruchliwo$¢ samych czasteczek PE w obrebie ich hydratowanych komplekséw oraz na liczbe
par jonowych skompensowanych wewngtrznie. Pokazat, ze — podobnie jak poprzednio dla



czasteczek wody — ruchliwoé¢ lancuchéw PE (mierzona jako ich $rednie przesunigcie
kwadratowe) zwieksza si¢ w podobny sposob zarowno ze wzrostem temperatury jak i stopnia
uwodnienia. Co wigcej wplyw tych parametrow na ruchliwosé okazat si¢ by¢ w przyblizeniu
addytywny. Wobec niezaleznosci liczby wewnetrznych par jonowych od temperatury, wyniki
te moga stanowi¢ molekularne uzasadnienie uzycia tzw. ,zasady superpozycji” do
przewidywania wplywu temperatury na wiasciwosci reologiczne KPE. Zaobserwowany
w symulacjach spadek liczby tych par jonowych ze wzrostem uwodnienia sugeruje, ze w tym
wypadku zakres stosowalnosci zasady superpozycji moze by¢ bardziej ograniczony niz dla
temperatury.

W ostatniej pracy w cyklu habilitacyjnym p. dr Batys badal wpltyw stopnia jonizacji
(kontrolowanego przy pomocy pH) czgsteczek poli(L-lizyny) i poli(L-kwasu glutaminowego)
na przyjmowane przez nie struktury drugorzedowe. Jest to wazne zagadnienie poniewaz
zdolno$é tych polielektrolitow do tworzenia komplekséw zalezy od ich struktury
drugorzedowej. Ze wzgledu na ograniczenia konwencjonalnej dynamiki molekularnej, stany
sprotonowania grup aminowych i karboksylowych byly niezmienne w czasie i dobrane tak, by
suma tadunku na czgsteczce odpowiadala wartosci uzyskanej doswiadczalnie w danym pH.
Ladunki zostaly rozdystrybuowane réwnomiernie wzdluz lancucha, co jest uzasadnionym
zalozeniem, ktére moze jednak wplywaé na otrzymywane rezultaty. Symulacje zostaly
przeprowadzone z uzyciem trzech réznych popularnych pél sitowych stosowanych do badania
bialek, jednak tylko jedno z nich (AMBER99SB*-ILDNP) pozwolito na odtworzenie
zawarto$ci poszczegoélnych struktur drugorzedowych ustalonych z uzyciem spektroskopii
dichroizmu kotowego. Jest to wazna informacja dla innych badaczy wykorzystujagcych MD,
niezaleznie od tego, ze pole sitowe OPLS-AA stosowane jest obecnie coraz rzadziej, a
wiodgcym wariantem pola sitowego CHARMM jest wersja 36m, w ktorej tendencja do
nadmiernej strukturyzacji bialek zostata zredukowana. Z perspektywy metodyki uwazam, ze
wartym rozwazenia w przysziosci byloby rozszerzenie obecnego podejscia przez
zastosowanie ktorego$ z wariantow dynamiki molekularnej w statym pH (np. A-dynamika lub
hybrydowe podejscie typu MD/MC) najlepiej w polaczeniu z wariantami pdl sitowych
pozwalajgcych na lepszy opis polipeptydéow nieuporzadkowanych (Amber99SB-disp lub
CHARMM36m).

Reasumujgc, uwazam, ze przedstawione mi do oceny osiagnigcie naukowe pana dra
Batysa stanowi bardzo ciekawy, solidny i spdjny tematycznie cykl publikacji, ktéry
w znacznym stopniu przyczynit si¢ do poglebienia wiedzy na temat polielektrolitéw i ich
kompleksoéw w roztworach wodnych. Symulacje molekularne zrealizowane przez Habilitanta
w ramach podejécia zintegrowanego z eksperymentem przyniosly szereg nowych informacji
na temat mikroskopowego podioza mierzalnych wlasciwosci kompleksow polielektrolitow.
Uzupelniajgc dane do$wiadczalne i dostarczajgc ich molekularnej interpretacji, Habilitant
zaproponowal mechanizmy lezgce u podstaw tak istotnych zjawisk i koncepcji w teorii



polimeréw jak przejscie szkliste i zasady superpozycji. Nie mam w zwigzku z tym zadnych
watpliwosci, ze badania Habilitanta wniosty istotny wkiad w rozwdj nauk chemicznych a jego
wniosek o przyznanie stopnia doktora habilitowanego jest z tej perspektywy w pelni
uzasadniony.

Warte podkreslenia jest rowniez zaangazowanie pana dra Batysa w szereg innych
interesujgcych projektow badawczych niewlgczonych w sktad osiggnigcia habilitacyjnego. Na
potrzeby tych badan nawigzal on wiele wartosciowych wspélprac naukowych z uznanymi
uczonymi w Polsce i za granicg. W ramach swoich owocnych stazy podoktorskich w Aalto
University zajmowal si¢ nie tylko symulacjami molekularnymi, lecz takze planowaniem
i interpretacja pomiaréw, co $wiadczy o jego wszechstronnosci. Ponadto interesuje sig
fizykochemig uktadow koloidalnych, wspélpracujgc na tym polu zaréwno z innymi
badaczami w IKiFP PAN jak i z grupg Prof. Orlando Rojasa (Uni. British Columbia). Kolejng
tematykg, ktérg podjal w trakcie stazu w zespole prof. Markusa Lindera, s3 badania nad
separacja faz biatkowych oraz oddzialywaniami stabilizujacymi te fazy i kontrolujgcymi ich
powstawanie. Prace te wpisuja si¢ w nowa ekscytujgcg dziedzing badafh nad zjawiskami
tworzenia ciektych kondensatow bioczasteczkowych w kontekscie ich roli metabolicznej
(tzw. organella bezblonowe) jak i zastosowan technologicznych. Ten program badawczy
habilitant realizuje we wspoélpracy z zespolami prof. Markusa Lindera oraz prof. Petera
Tompy (Vrije Universiteit Brussel). Oprécz wspomnianych dhugoterminowych stazy
podoktorskich Habilitant odbyt szereg krotszych pobytéw naukowych, m.in. w Technical
University of Munich i Texas A&M University. Wartym odnotowania jest fakt, ze az 12
sposrod 16 artykutéw opublikowanych przez niego po otrzymaniu stopnia doktora powstato
we wspolpracy migdzynarodowej. Jest zatem dla mnie jasne, ze p. dr Batys z nawigzka
spelnia ustawowy wymog ,,wykazywania si¢ istotng aktywno$cig naukowg” realizowang w
wiecej niz jednej uczelni lub instytucji naukowej.

Mimo, ze wlasciwg prace na stanowisku naukowym w IKiFP PAN Habilitant
rozpoczat dopiero w 2019 roku, zdazyt juz pozyska¢ srodki na realizacj¢ badan nad
kompleksami polipeptydow i inteligentnymi” materiatami w formie grantow NCN
w programach, odpowiednio, Sonata i Miniatura. Uzyskanie zwlaszcza tego pierwszego
grantu, realizowanego ze wspétpracownikami z Aalto University i Texas A&M University,
$wiadezy ze Habilitant potrafi skutecznie zdobywac¢ srodki ze Zrédet zewnetrznych na swoje
badania. Pan dr Batys jest ponadto czionkiem komisji recenzentéw czasopisma Polymers
wydawanego przez MDPI a takze zrecenzowal ok. 10-15 manuskryptéw publikacji
naukowych nadestanych do redakeji czasopism miedzynarodowych.

Jak to ma zwykle miejsce w przypadku pracownikéw instytutéw naukowych, dorobek
dydaktyczny p. dra Batysa jest z koniecznosci ograniczony. Sprowadza si¢ on do



sprawowania opieki naukowej nad czworgiem doktorantéw oraz pigciorgiem magistrantow
podczas stazu w Aalto University. W ramach swojej dziatalnosci popularyzatorskiej
Habilitant brat czynny udzial w Festiwalach Nauki w Krakowie w latach 2011-2014, a takze
w Dniach Otwartych IKiFP PAN w latach 2011-2015 oraz 2019.

Podsumowujac stwierdzam, ze przedlozone przez pana dra inz. Piotra Batysa
osiggnigcie naukowe, jakim jest monotematyczny cykl publikacji, stanowi znaczny wklad
Autora w rozw6j nauk Scistych i przyrodniczych w dyscyplinie chemia oraz, ze w tej
dziedzinie uzyskat on kwalifikacje do prowadzenia samodzielnej dziatalnosci badawczej na
poziomie akademickim. Pan dr inz. Batys zdoby! uznanie miedzynarodowej spotecznosci
badaczy, a istotng cz¢$¢ swoich badan zrealizowat w uznanych zagranicznych instytucjach
naukowych. Wobec spetnienia wymogéw okreslonych w art. 219. ust 1 ustawy ,,Prawo o
szkolnictwie wyzszym i nauce” (Dz.U. 2018 poz. 1668 z pézn. zm.), popieram wniosek pana
dra Piotra Batysa o nadanie mu stopnia doktora habilitowanego i wnosze¢ o dopuszczenie go
do dalszych etapéw postepowania habilitacyjnego.
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