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Imie i nazwisko.
Sylwester Furmaniak

Posiadane dyplomy, stopnie naukowe/artystyczne z-podaniem nazwy, miejsca

i roku ich uzyskania oraz tytutu rozprawy doktorskiej

1999 technik ochronyrodowiska (specjalrié: uzdatnianie wody, oczyszczarieiekow),

Zespot Szkét — Rolnicze Centrum Ksztatcenia Ustamégo w Ztotowie

2005 magister, kierunek studiéw: Chemia, Wydziate@h, Uniwersytet Mikotaja

Kopernika w Toruniu

2010 doktor nauk chemicznych, Wydziat Chemii, Unisyget Mikotaja Kopernika
w Toruniu, tytut rozprawy: Rownowagi sorpcyjne wraoh materiatow waglowych —
modele analityczne i symulacje komputerowe, promofoof. dr hab. Artur P.

Terzyk, praca doktorska wytdiona przez RadWydziatu Chemii UMK

Informacje o] dotychczasowym zatrudnieniu w jednstkach

naukowych/artystycznych

2005-2008

studia doktoranckie, Wydziat Chemii, Uniwersyteikiaja Kopernika w Toruniu

2008-2013
asystent, Wydziat Chemii, Uniwersytet Mikotaja Kespika w Toruniu

2013 do chwili obecnej
adiunkt, Wydziat Chemii, Uniwersytet Mikotaja Kapgka w Toruniu

Wskazanie osigniecia wynikajacego z art. 16 ust. 2 ustawy z dnia 14 marca
2003 r. o stopniach naukowych i tytule naukowym ora o stopniach i tytule

w zakresie sztuki (Dz. U. nr 65, poz. 595 ze zm.)

Tytut osiggniecia naukowego/artystycznego

Modelowaniein silico wegli aktywnych i nanomateriatow ¢glowych oraz ich wiéciwosci

adsorpcyjnych
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4b)  Publikacje wchodzce w skiad osigniecia naukowego

[H1] S. Furmaniak, A.P. Terzyk; P.A. Gauden, N.A. Marks, R.C. Powles, P. Kowalgzyk
SIMULATING THE CHANGES IN CARBON STRUCTURE DURING HE BURN-OFF
PROCESSIournal of Colloid and Interface Scien860 (2011) 211-219, b1 = 3.074

Mé6j wklad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu
naukowego; wygenerowanie wszystkich modelowycktstro r&nym stopniu ,wypatu”;

charakteryzagi wszystkich WWP; wykonanie wszystkich symulacji M@is izoterm
adsorpcji za pomac modelu DA; wspétudzial w wizualizacji danych oragnikow;

wspoétudziat w analizie i interpretacji wynikow; vwédpdziat w napisaniu oraz edycji
manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna50 %

[H2] S. Furmaniak, A.P. Terzyk;’ P.A. Gauden, P. Kowalczyk, P.J.F. Harfis,THE
INFLUENCE OF THE CARBON SURFACE CHEMICAL COMPOSITNOON DUBININ-
ASTAKHOV EQUATION PARAMETERS CALCULATED FROM S§ ADSORPTION
DATA — GRAND CANONICAL MONTE CARLO SIMULATION Journal of Physics:
Condensed Matte23 (2011) 395005-1-6, }k1 = 2.546

Mé6j wklad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu
naukowego; wygenerowanie serii utlenionych WWRP; raktaryzacg wszystkich WWP;
wykonanie wszystkich symulacji MC; opis izoterm oga§i za pomog modelu DA;
wspoétudziat w wizualizacji danych oraz wynikéw; dlspziat w analizie i interpretacii
wynikéw; wspétudziat w napisaniu oraz edycji mamystu.

Moj udziat procentowy szacunas0 %

[H3] S. Furmaniak, A.P. Terzyky P.A. Gauden, P. Kowalczyk, SIMULATION OF &F
ADSORPTION ON THE BUNDLES OF SINGLE WALLED CARBON ANOTUBES
Microporous and Mesoporous Materidl§4 (2012) 51-55, g, = 3.365

Moj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wspolabdlav sformutowaniu problemu
naukowego; wygenerowanie g@ek nanorurek wglowych; wykonanie wszystkich symulaciji
MC; wspétudziat w wizualizacji danych oraz wynikomgpotudziat w analizie i interpretaciji
wynikow; wspotudziat w napisaniu oraz edycji mamystu.

Moj udziat procentowy szacuna50 %

Yimpact factor (IF) czasopisma zgodnie z rokiemliabji (dla prac opublikowanych w 2015 lub 2016&uo
podano aktualne waroi IF opublikowane w 2015 roku, tj. 3514
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[H4] M. Wisniewski, S. Furmaniak,> P. Kowalczyk, K.M. Werengowska, G. Rychlicki,
THERMODYNAMICS OF BENZENE ADSORPTION ON OXIDIZED CRBON
NANOTUBES - EXPERIMENTAL AND SIMULATION STUDIES Chemical Physics
Letters538 (2012) 93-98, Hni,= 2.145

MOj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wspolabdav sformutowaniu problemu

naukowego; wygenerowanie modelowych heterogenibzmyaorurek wglowych; wykonanie

wszystkich symulacji MC; wizualizacjdanych i wynikéw; wspétudziat w analizie
i interpretacji wynikow; wspétudziat w napisaniuaaredycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna40 %

[H5] S. Furmaniak* A.P. Terzyk, P.A. Gauden, P. Kowalczyk, P.J.F. ridat S. Koter,
APPLICABILITY OF MOLECULAR SIMULATIONS FOR MODELLING THE
ADSORPTION OF THE GREENHOUSE GAS ¢PON CARBONS Journal of Physics:
Condensed Matte25 (2013) 015004-1-9, }m3= 2.223

MOj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wspolabdav sformutowaniu problemu
naukowego; charakteryzgcj wszystkich WWP; wykonanie wszystkich symulacji MC;
wspotudziat w wizualizacji danych oraz wynikéw; dlsipiziat w analizie i interpretacii
wynikow; wspotudziat w napisaniu oraz edycji mamystu.

Moj udziat procentowy szacuna4s %

[H6] S. Furmaniak, A.P. Terzyk;® K. Kaneko;' P.A. Gauden, P. Kowalczyk, T. Itoh, THE FIRST
ATOMISTIC MODELLING-AIDED REPRODUCTION OF MORPHOLO®ALLY
DEFECTIVE SINGLE WALLED CARBON NANOHORNSPhysical Chemistry Chemical
Physics15 (2013) 1232-1240, k5= 4.198

Mé6j wklad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu

naukowego; wykonanie wszystkich symulacji g§ahie z generowaniem modelowych
nanorogdéw); wspotudziat w wizualizacji danych oraznikéw; wspotudziat w analizie

i interpretacji wynikow; wspotudziat w napisaniuaaredycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna4s %

[H7] S. Furmaniak*® P. Kowalczyk, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, P.J.F.ridarSYNERGETIC
EFFECT OF CARBON NANOPORE SIZE AND SURFACE OXIDATND ON CQ
CAPTURE FROM CQ@CH,; MIXTURES Journal of Colloid and Interface Scien®97
(2013) 144-153, Ifp13= 3.552

Mé6j wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu

naukowego; wygenerowanie serii utlenionych WWRP; raktaryzacg wszystkich WWP;



[H8]

[H9]

[H10]

[H11]
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wykonanie wszystkich symulaciji; wspéludziat w wizagji danych oraz wynikéw;
wspotudziat w analizie i interpretacji wynikéw; wdpdziat w napisaniu oraz edycji
manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna4s %

S. Furmaniak,” NEW VIRTUAL POROUS CARBONS BASED ON CARBON EDIP
POTENTIAL AND MONTE CARLO SIMULATIONS Computational Methods in Science
and Technology9 (2013) 47-57

S. Furmaniak,* A.P. Terzyk, P.A. Gauden, P. Kowalczyk, G.S. Szyska INFLUENCE
OF ACTIVATED CARBON SURFACE OXYGEN FUNCTIONALITIESON SG
PHYSISORPTION — SIMULATION AND EXPERIMENTChemical Physics Letter§78
(2013) 85-91, Ippy3=1.991

Mé6j wklad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu
naukowego; wygenerowanie serii WWP i ich wirtualiteenianie; wykonanie wszystkich
symulacji; opis izoterm adsorpcji; wspotudziat w zualizacji danych oraz wynikow;
wspotudziat w analizie i interpretacji wynikéw; wdpdziat w napisaniu oraz edycji
manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna50 %

S. Furmaniak, A.P. Terzyk;’ P. Kowalczyk, K. Kaneko, P.A. Gauden, SEPARATION OF
CO,-CH; MIXTURES ON DEFECTIVE SINGLE WALLED CARBON NANOHORS -
TIP DOES MATTER Physical Chemistry Chemical Physidb (2013) 16468-16476,
IF013=4.198

Mé6j wklad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu
naukowego; wygenerowanie modelowych nanorogéw, neyke wszystkich symulacji;
wspoétudziat w wizualizacji danych oraz wynikéw; dlspziat w analizie i interpretacii
wynikéw; wspétudziat w napisaniu oraz edycji mamystu.

Moj udziat procentowy szacuna 50 %

S. Furmaniak,” A.P. Terzyk, K. Kaneko, P.A. Gauden, P. KowalcZzfkOhba, SURFACE
TO VOLUME RATIO OF CARBON NANOHORN — A CRUCIAL FACODR IN CGO/CH,
MIXTURE SEPARATIONChemical Physics Lettef95-596 (2014) 67-72, }h4= 1.897

MOj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wspolabdav sformutowaniu problemu

naukowego; wykonanie wszystkich symulacji; przemeaye skladu fazy zaadsorbowanej
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[H13]
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w oparciu o teog IAS; wspdtudzial w wizualizacji danych oraz wymikowspoétudziat

w analizie i interpretacji wynikow; wspétudziat vapisaniu oraz edycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna4s %

P. Kowalczyk;® A.P. Terzyk, P.A. GauderS. Furmaniak, M. Wisniewski, A. Burian,
L. Hawelek, K. Kaneko, A.V. Neimark, CARBON MOLECWR SIEVES:
RECONSTRUCTION OF ATOMISTIC  STRUCTURAL MODELS  WITH
EXPERIMENTAL CONSTRAINTSJournal of Physical Chemistry @18 (2014) 12996-
13007, Ikp14=4.772

Mé6j wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspétadw charakteryzaciji repliki CMS-F;
wykonanie symulacji adsorpcji benzenu; wspotudaiahalizie i interpretacji wynikéw.

Moj udziat procentowy szacunal0 %

S. Furmaniak,* A.P. Terzyk, P.A. Gauden, P. Kowalczyk, P.J.F.rldarFOLDING OF
GRAPHENE SLIT LIKE PORE WALLS - A SIMPLE METHOD ORMMPROVING CO,
SEPARATION FROM MIXTURES WITH CH OR N, Journal of Physics: Condensed
Matter 26 (2014) 485006-1-11, Jf14= 2.346

MOj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wspolablav sformutowaniu problemu
naukowego; wygenerowanie wszystkich  pofaldowanyckaszgryzn  grafenowych
i komérek symulacyjnych oraz ich charakteryzacjyvykonanie wszystkich symulaciji;
wspotudziat  w  wizualizacji danych oraz wynikow; @lspziat w analizie
i interpretacji wynikow; wspotudziat w napisaniuaaredycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna50 %

S. Furmaniak, M. Wisniewski, K. Werengowska-Cieierz, A.P. Terzyk; K. Hata,
P.A. Gauden, P. Kowalczyk, M. Szybowicz, WATER ATURVED CARBON SURFACE:
MECHANISMS OF ADSORPTION REVEALED BY FIRST CALORIMERIC STUDY
Journal of Physical Chemistry €19 (2015) 2703-2715, 4k14=4.772

Méj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: zapropeanie i opracowanie modelu
dh-GDW,; opis wszystkich danych; wspoétudziat w wizaeji danych oraz wynikow;
wspotudziat w analizie i interpretacji wynikéw; wdpdziat w napisaniu oraz edycji
manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna 30 %
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[H17]

[H18]
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S. Furmaniak, S. Koter, A.P. Terzyk! P.A. Gauden, P. Kowalczyk, G. Rychlicki, NEW
INSIGHTS INTO THE IDEAL ADSORBED SOLUTION THEORYPhysical Chemistry
Chemical Physic&7 (2015) 7232-7247, 4= 4.493

MOj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wspolabdav sformutowaniu problemu
naukowego; wygenerowanie oraz charakteryzaegzystkich rozwanych WWP; wykonanie
wszystkich symulacji; przewidywanie sktadu fazydgaeebowanej w oparciu o teerilAS;
wspotudziat w wizualizacji danych oraz wynikéw; dlsipiziat w analizie i interpretacii
wynikow; wspotudziat w napisaniu oraz edycji mamystu.

Moj udziat procentowy szacuna 30 %

S. Furmaniak,” INFLUENCE OF ACTIVATED CARBON POROSITY AND SURFACE
OXYGEN FUNCTIONALITIES' PRESENCE ON ADSORPTION OFGETONITRILE AS
A SIMPLE POLAR VOLATILE ORGANIC COMPOUNDEnNvironmental Technolog$6
(2015) 1984-1999, Hy14= 1.560

M. Wisniewski S. Furmaniak, A.P. Terzyk;® P.A. Gauden, P. Kowalczyk, PROPERTIES
OF PHENOL CONFINED IN REALISTIC CARBON MICROPORE MIEL:
EXPERIMENT AND SIMULATION Journal of Physical Chemistry €19 (2015) 19987-
19995, Ikp14= 4.772

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat charayt@cg rozwaanej repliki filmu
weglowego; wykonanie wszystkich symulacji; wspétddzia wizualizacji danych oraz
wynikéw; wspoétudziat w analizie i interpretacji vilgdw; wspotudziat w napisaniu oraz edyciji
manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna 30 %

S.  Furmaniak* A.P. Terzyk, P.A. Gauden, J. Wioch, P. Kowalczyk,
K. Werengowska-Cisavierz, M. Wigniewski, P.J.F. Harris, To what extent can muthiftiag

of folded carbonaceous walls in slit-like poreseafftheir adsorption propertied@urnal of
Physics: Condensed Matt28 (2016) 015002-1-19, Jf4= 2.346

MOj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wspolabdav sformutowaniu problemu
naukowego; wygenerowanie wszystkich  pofaldowanyckaszgryzn  grafenowych
i komérek symulacyjnych oraz ich charakterygzacjyvykonanie wszystkich symulacji;
wspotudziat  w  wizualizacji danych oraz wynikow; @lspziat w analizie
i interpretacji wynikow; wspétudziat w napisaniuaaredycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna40 %

Powyzsze prace wymieniono w padku chronologicznym.



Zalacznik nr 1 do wniosku o nadanie stopnia doktora habilitowanedr Sylwester Furmaniak
Autoreferat - wersja polskajzyczna

4c)  Omowienie celu naukowego ww. prac i aginietych wynikdw wraz z omowieniem

ich ewentualnego wykorzystania

Wprowadzenie

Adsorpcja jest zjawiskiem odgrywagym wang role w wielu procesach ogranicaaych
negatywny wplyw dziatalniei czlowieka na otaczagy swiat [1-3]. Pozwala na redukgjilosci
szkodliwych substancji emitowanych dmdowiska (ich wychwyt w miejscu powstawania czy te
usuwanie zesciekbw czy gazow odlotowych) lub eliminacjzanieczyszcze juz obecnych
w srodowisku (np. uzdatnianie wody do celéw komunal)y@dsorpcja jest tale sktadow wielu
proceséw przemystowych (np. =zmanych z rozdziatem mieszanin czy krétkotrwatym
magazynowaniem gazéow). Adsorpcja reagentow jespierwszym etapem katalizy heterogeniczne.
Ponadto pomiary adsorpcyjne gdmy z gtdéwnych technik zywanych do charakteryzacji ndych
materialdbw porowatych, np. stosowanych jako adsuybeN zwizku z tym, badania nad procesem
adsorpcji znajduj si¢ wcigz w obszarze zainteresoiwaspoétczesnej nauki. Z jednej stronyzy sie
do coraz lepszego zrozumienia mechanizmu proceam @go zwizku z r@&nymi czynnikami
wplywajgcymi na jego przebieg. Z drugiej strony poszukugern®wych adsorbentéw lub sposobow
modyfikacji istniejcych materiatdw pozwalggych na zoptymalizowanie poszczegoélnych proceséw
czy tez dapcych maliwosé ich nowych zastosouia Waznym uzupetnieniem prac éwiadczalnych
w tym zakresie $ badania teoretyczne. Pozwalaine na projektowanie mikrostruktury nowych
adsorbentow i przewidywanie ich Wewosci adsorpcyjnych, co nie st& sie nastpnie inspiracj do
préb ich syntezy. Ponadto zastosowanigyéh metod symulacyjnych pozwala na be&rpdni wghd
w mechanizm procesu adsorpcji na poziomie atomoviyrieki temu modelowanie molekularne jest
dogodnym nargdziem poszukiwania oraz wyjaiania zwhzkdéw pomédzy struktug i/lub chemiczg
natug powierzchni adsorbentu a jego wdavosciami adsorpcyjnymi.

Wazng grup; adsorbentéw stanogvimateriaty veglowe. Najwaniejszymi przedstawicielami
tej grupy 8 wegle aktywne otrzymywane w procesie karbonizacjikpreora organicznego i jego
aktywacji. Ché wegle aktywne s produkowane i stosowane na sk@kzemystow od pierwszej
potowy XIX wieku [2] wcigz ma miejsce rozwdj metod ich kontrolowanej syntéayodyfikacii.
Wiaze sk to z rosmcymi wymaganiami stawianymi tym adsorbentom w teaglyych dziedzinach ich
zastosowa oraz ich potencjalnymi nowymi zastosowaniami. Wvpgch obszarach (jak np. wychwyt
zanieczyszcze z wody i sciekdw) wegle aktywne s podstawowymi adsorbentami stosowanymi
w praktyce, pomimo licznych prob zastosowania itmynateriatow [1-3]. W innych procesach
(np. usuwania zanieczyszézgazowych, rozdziatu mieszanin gazéw czyniki katalizatorow) wgle
aktywne g materiatami silnie konkurencyjnymi wobec pozostatyodzajow adsorbentéw [1-3].

Koniec ubiegtego wieku przynidst renesans zaismrania materiatami gglowymi jako

adsorbentami. Byto to zazane z syntegz nowych nanoform struktur eglowych (jak fullereny,



Zalacznik nr 1 do wniosku o nadanie stopnia doktora habilitowanedr Sylwester Furmaniak
Autoreferat - wersja polskajzyczna

nanorurki i nanorogi ‘wglowe, grafen i inne) [4-6]. Rozwojowi metod syntezego typu
nanomateriatow towarzysdiczne prace teoretyczne. W badaniach modelowyehtylko bada si
wihasciwosci nanowvegli, ale rownie, jak wczéniej wspomniano, postulujegshowe typy nanostruktur
weglowych. Warto wspomnie ze niektore nanoformy gglowe, ktorych istnienie przewidziano na
drodze teoretycznej, zostaly ngstie z powodzeniem zsyntezowane [4-6].

Podczas modelowania zjawisk adsorpcyjnych z wygianiem symulacji komputerowych
kluczowym problemem jest sposdb odwzorowania pogemsorbentu. Przeglu najwaniejszych
modeli poréw i/lub struktury wgli aktywnych dokonano we wcagiejszej pracy autora i wsp. [PB1].
Bardzo wiele prac bazuje na przyeiniu nieskéczonych idealnych szczelinowych poréw
grafitowych. Takie podégie (niezwykle popularne dgi swej prostocie) zaniedbuje wiele aspektow
wplywajagcych na wihéciwosci rzeczywistych adsorbentdéw, jak potenia mgdzy porami, efekty
zZwigzane ze skitczonym rozmiarem porow, heterogenicgh@owierzchni (w tym obecrdé grup
funkcyjnych) czy maeliwo$¢ obecnéci porébw o geometrii innej hi szczelinowa (azsto
niezdefiniowanej w sposobcisty). Rozwhzaniem cezsci z tych problemow jest uwzglnienie
podczas symulacji skozonego rozmiaruscian poréw szczelinowych (w co najmniej jednym
kierunku) lub poréw o geometrii innejmszczelinowa [PB1]. Jednzdk w wigkszaci przypadkow
w celu realistycznego odwzorowania struktumgiivrzeczywistych konieczne jest végje poza model
poréw szczelinowych i gkenie do uwzgldnienia w strukturach modelowych heterogenigzno
geometrycznej, topologicznej czy chemicznej (obécinbeteroatoméw). Tego typu modele atomowe
nanostruktury zostaty okilene przez Biggsa i Butsa [7] mianem wirtualnyckgWv porowatych
(WWP). W literaturze mzna odnaleé¢ wiele propozycji tego typu struktur. Mioa je podzieti na trzy
grupy: (i) skonstruowane z mniejszych fragmentéwghewych odpowiednio umieszczonych
w komaorce symulacyjnej, (i) uzyskanych na drodgeslacyjnej poprzez minimalizacgnergii oraz
(iif) uzyskanych w wyniku symulacji techrgkhybrydowego odwrotnego Monte Carlo (ang. hybrid
reverese Monte Carlo, HRMC). 8d przedstawicieli pierwszej grupy @m@ wymiené np. modele
zaproponowane przez Biggsa i wsp. [8,9] czy Hairiwap. [10-12]. Podégie Biggsa i wsp. bazuje
na hierarchicznym traktowaniu strukturyegla. Uklad wzajemnie pgtzonych heterogeniznych
poréw o ré@nych rozmiarach powstaje pogdizy krystalitami wglowymi. Harris i wsp., baza¢ na
obserwacjach z wykorzystaniem wysokorozdzielczekrosikopii elektronowej, zbudowali swoj
model wegla niegrafityozowalnego (tzw. ,twardego”) z pozajwianych fullerenopodobnych
fragmentow wglowych, w ktérych strukturze pi@ieniom 6-czitonowym towarzyszrowniez
pierscienie 5- oraz 7-czionowe. Obedhdego typu mikrostuktur ttumaczy wiele weawosci wegli
J[wardych”, a zwlaszcza ich odporftona grafityzagj. Podobne podgjie zastosowali ostatnio
réwniez Di Biase i Sarkisov [13]. W swojej pracy wygenesdiwoni model WWP odzwierciedlgy
wiasciwosci adsorpcyjne rzeczywistegoegla (Maxsorb). Podobnie jak w poéeu Harrisa i wsp.
zostat on skonstruowany z matych fragmentogghlawych (zaréwno ptaskich jak i zakrzywionych).

W odr&nieniu od Harrisa i wsp., Di Biase i Sarkisov ddéa&to uwzgednili mozliwos¢ obecndci
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grup tlenowych (hydroksylowych i karboksylowych) bezegach fragmentéw. Ponadto pozostate
brzegowe atomy wgla zostaly wysycone atomami wodoru.

Gtéwmg wady modeli podobnych do tych zaproponowanych przezistar wsp. czy Di Biase
i Sarkisova jest ich niefizycz86 wynikajaca z zaniedbania pmizer pomkdzy poszczegllnymi
fragmentami. Mankamentu tego na ogppszbawione WWP z grupy (ii). W tym przypadku sturka
jest zoptymalizowana energetycznie, co uzyskuesgisugc podczas symulacji odpowiednie pole
sitowe odzwierciedlajce energetyk réznych typow oraz geometrii wian, jakie mog powstawa
pomicdzy atomami wgla. Podczas minimalizacji energii ukladu powstajavykle jedna
trojwymiarowa mikrostruktura zimna z wzajemnie pgézonych fragmentéw. Przykladem tego typu
WWP mog by¢ struktury otrzymane przez Powles i wsp. [14]. Véqyr tej minimalizacja energii
zostala przeprowadzona z wykorzystaniem symulaejody dynamiki molekularnej (ang. molecular
dynamics, MD). Warto podkég¢, iz otrzymane ¢ drogg WWP, podobnie jak to postulowat Harris
i wsp., zawieraly zakrzywione fragmentyglowe, lecz w odrznieniu od modelu Harrisa byly one
wzajemnie palczone. Oczywicie metody MD nie gjedyrg technily pozwalagcg na minimalizagj
energii nanostruktur. WWP nakee do (i) grupy byly réwniez generowane z wykorzystaniem
symulacji metodami Monte Carlo (MC), np. [15].

Symulacje HRMC ((iii) grupa WWP) magby¢ traktowane jako modyfikacja prostej
minimalizacji energii. W tego typu metodach obokywopalizacji energetycznej strukturyyay sie
takze do wuzyskania zgodid 2z danymi déwiadczalnymi charakteryzggymi  struktug
modelowanego wgla. W tym celu cgsto wykorzystuje si radialry funkcje rozktadu (RDF), ktéy
mozna wyznaczy w oparciu o déwiadczalne pomiary rozpraszania promieni rentgekmmhs
Jednoczénie ten sam parametr i by¢ obliczony dla struktury modelowej bazajna znajomgci
potozen poszczegolnych atomoéw. Optymalizacja kombinadji@aitej energii uktadu oraz parametru
zgodndci doswiadczalnej oraz teoretycznej krzywej RDF pozwala otrzymanie stabilnej
energetycznie repliki odzwiercieddapj rzeczywisty adsorbent. Symulacje matddRMC zostaly
wykorzystane do wygenerowania WWP, np. w pracaéhlfd]. Tego typu struktury byly naginie
z powodzeniem wykorzystywane podczas modelowycharbadsorpcyjnych [18-20]. Pomimae
symulacje HRMC pozwalaj na otrzymanie mniej lub bardziej realistycznyciplike materiatow
rzeczywistych, to ich wykorzystanie w systematyeinybadaniach modelowych jest utrudnione
ze wzgkdu na brak ,elastyczioi”. Poniewa odzwierciedlaj one struktug rzeczywistego wgla
praktycznie niemdiwa jest modyfikacja ich wkiwosci, jak np. porowat&. W zwigzku z tym,
trudnym jest uzyskanie serii danych niedbych do okrélenia zwihzku pomédzy zmianami
w porowatdci wegla a jego witgciwosciami adsorpcyjnymi. W tego typu badaniach systgozych
o0 wiele bardziej syteczne wydaj sie WWP z grup (i) lub (ii). Pomimo tego w wielu prata
dotyczcych wykorzystania WWP do modelowania procesu gut§iomvykorzystywana jest tylko

pojedyncza struktura lub niewielka ich liczba. rdmazujce na seriach WWP o systematycznie
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zmieniapcych sé wihasciwosciach @ natomiast nieliczne. W badaniach tego typwstz nie
uwzgkdnia s¢ rowniez obecndci grup funkcyjnych zwizanych z WWP.

Rowniez modelowanie wigciwosci adsorpcyjnych nanomateriatow eglowych wymaga
znajomdci ich struktury atomowej. G#¢ sparod nich (jak nanorurki czy grafen) wykazuje dobrze
zdefiniowara geometrg. Dzigki temu tatwo wygenerowéa pojedyncze modelowe nanorurki czy
ptaszczyzny grafenowe. W zygku z tym, w literaturze mima odnalé¢ liczne prace dotygze
symulacji adsorpcji wewgtrz nanorurek czy na ich zewtrznych powierzchniach oraz na grafenie.
Otwart kwesth pozostaje natomiast sposob ich wzajemnegeenia w skupiskach. Bardzo gsto
generowaneaswiazki modelowych rurek o tinej geometrii. Nierozvazanym problemem pozostaje
rowniez sposob uwzghnienia heterogeniczio tych nanomateriatow gglowych podczas symulacii.

Mikrostruktura nanorogoéw gglowych (ang. carbon nanohorns, CNH) jest niecadtiaf
skomplikowana. Przegilu aktualnego stanu wiedzy na temat CNH (wynikédabaloswiadczalnych
oraz teoretycznych) dokonano w rozdziale w monaigiaM11], ktérej jestem wspétautorem. CNH
zwykle wystpuja w postaci kulistych agregatéw. Obserwacje z wyksianiem mikroskopii
elektronowej wskazugj ze w budowie pojedynczych nanorogow ina wyr&ni¢ czes¢ 0 geometrii
zblizonej do cylindrycznej (e&¢ nanorurkowa) oraz stkowe zakaczenie. W literaturze nioa
odnalg¢ relatywnie niewiele doniesiedotyczcych symulacji adsorpcji na CNH. &2# z nich
ogranicza si jedynie do badawtasciwosci izolowanej czsci stazkowej [21,22]. Niekiedy CNH 5
réwniez przyblizane z uwzgldnieniem jedynie a&ci rurkowej [23-25]. Inne praceg ®parte na nieco
sztucznym modelu zbudowanym z nanorurkglewej oraz nanostta, w ktorym jednak zaniedbany
jest sposob ich wzajemnego ga#enia oraz brak jest zamknia drugiego kaca czsci nanorurkowej
[26,27]. Brakuje natomiast realistycznych modelipetni odzwierciedlajcych struktug atomowy
pojedynczych CNH rinigcych s¢ parametrami geometrycznymi. Hawelek i wsp. [28peryerowali
z wykorzystaniem symulacji MD model agregatu zbudoego z 24 nanorogéw pokonych
z kulistym rdzeniem wglowym. Uzyskany w ten sposob ukiad wykazywat zgsdnkrzywych
charakteryzujcych jego strukturatomows i uporzdkowanie z wynikami daviadczalnych pomiarow
rozpraszania neutronéw. Niestety ta struktura awwenevydaje si by¢ zbyt dua (zawiera okoto
500 000 atoméw C), aby mogta dyykorzystana podczas standardowych symulacjiaiasci
adsorpcyjnych, w ktérych ggteczki adsorbatugsmodelowane z uwzegfinieniem ich struktury
atomowe.

W pracach teoretycznych oraz podczas analizy dadgaviadczalnych wanym narzdziem
pozostaj wcigz modele matematyczne (réwnania izoterm adsorpdfatwiaja one poréwnywanie
danych dla rénych probek, a wartgi parametrow najlepszego dopasowania anodzwierciedla
wiasciwosci materiatu i stay¢ do jego prostej charakterystyki. Jedmakz uwagi na diy liczbe
teoretycznych rowna izoterm adsorpcji pojawia ¢i problem wyboru tego najlepigj
odzwierciedlajcego mechanizm rzeczywistego procesu. Niezwyklengvaecly dobrego modelu

poza ilgciowym opisem adsorpcji jest jego weryfikacja tedywamiczna (jednoczesny poprawny
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opis energetyki procesu). Wénéejsze déwiadczenia autora i wsp. [PAL12] sugerute poprawny
opis entalpii adsorpcji na rzeczywistych adsorbamtaymaga uwzgldnienia heterogeniczia ich
powierzchni. Jednade liczba zaawansowanych modeli izoterm uwdglajgcych heterogeniczié
opisanych w literaturze jest relatywnie niewielk@zs¢ z nich zostata zaproponowana we
wczesniejszych pracach opublikowanych przeze mnie | WBA3, PA12, PA29, PA58]. Ponadto
réwniez doniesienia literaturowe dotygze wykorzystania réwnaizoterm do jednoczesnego opisu

adsorpcji na nanomateriataclkglowych oraz zwjzanej z ni entalpii g rzadkie.

Cel i zakres prac

W powyzszym wprowadzeniu staratent siskaza ograniczenia oraz niedostatki aktualnego
stanu opisanych w literaturze bad#otyczcych modelowania budowyegli aktywnych oraz nowych
nanomateriatéw wglowych. W szczegoélrioi dotycz one niedostatecznej #ic czy wrcz braku
doniesié zwiazanych z generowaniem oraz wykorzystaniem seriistgaznych struktur modelowych
0 systematycznie zmienggych s¢ parametrach strukturalnych i/lub zawado grup
powierzchniowych. Istnienie tej luki statcg podstawow motywacy dla powstania prezentowanego
cyklu prac. W zwizku z tym,pierwszym celem prac byto wygenerowanie autorskickerii modeli
budowy wegli aktywnych oraz nanomateriatéw weglowych, w ktérych wys¢puja systematyczne
i kontrolowane rénice w strukturze porowatej i/lub chemicznej natuizh powierzchni. Otrzymane
adsorbenty modelowe zostaly rgmtie wykorzystane podczas symulacji procesu adgokffcazato
si¢ to zdrugim celem bada, tj. ustaleniem i/lub wyjasnieniem zwizku pomiedzy parametrami
strukturalnymi i/lub zwarto scig grup tlenowych a wigciwosciami adsorpcyjnymi adsorbentow
weglowych wzgledem gazdéw pojedynczych oraz mieszanin dwuskladnjkbw Rysunek 1
przedstawia schemat ideowy wykonanych lhada

Oshgniecie celow gtébwnych bylo midiwe poprzez realizagj nastpujacych celow
szczegotowych (niekiedy wzajemnie pagmanych):

D wygenerowanie serii wirtualnych ¢gli porowatych o systematycznie zmienigj sk
porowatdci (poza modelami autorskimi uzupetnied wykorzystatem rownie struktury
bazupce na modelu Harrisa oraz reglitveglowego sita molekularnego) oraz kontrolowane
wprowadzania rinej ilosci grup tlenowych na powierzchnivybranych WWP;

2) modelowanie heterogeniczZtd nanorurek wglowych (generowanie wiek rurek,
zrGznicowanie energii adsorpcji na powierzchni rurek);

3) wygenerowanie serii izolowanych nanorogoweglewych r&niagcych sé parametrami
geometrycznymi;

(4) otrzymanie modeli pofaldowanych plaszczyzn e@nafvych oraz  konstrukcja
szczelinopodobnych uktadéw porowatych;

(5) wykonanie symulacji MC adsorpcji wybranych gaz@ojedynczych oraz mieszanin

dwusktadnikowych;
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ADSORBENTY WEGLOWE
nowe nanomateriaty

- nanorurki

wegle aktywne .

- nanorogi

- grafen
H1, H2, HS5, H7, H8, H9, H3, H4, H6, H10, H11

H12, H15, H16, H17 H13, H14, H18

——

modelowanie struktury

]

modelowanie wtasciwosci
adsorpcyjnych

A

pojedyncze gazy mieszaniny gazow

Rysunek 1. Schemat ideowy wykonanych badan.

(6) wykorzystanie wybranych istniglych modeli izoterm adsorpcji oraz (w razie potggeb
opracowanie nowych autorskich modeli;
@) okrelenie (jakaciowe i/lub ilcsciowe) zwhzkOw pomedzy parametrami strukturalnymi
rozwazanych adsorbentow aglowych i/lub zawartécia na ich powierzchni heteroatomow
a wigciwosciami adsorpcyjnymi.
W dalszej cgsci opisupcej wyniki prac wchodgych w sklad prezentowanego cyklu
dokonatem ich podzialu ze wzglu na rodzaj adsorbentucglowego. Poszczegoélne grupy to:
(a) wegle aktywne, (b) nanorurki i (c) nanorogegiowe oraz (d) grafen. Finalnie przedstawiam nowe

autorskie modele matematyczne izoterm adsorpcji (e)

Opis osagniecia haukowego

(@  Vegle aktywne

W pracach p@awvigconych wigciwosciom adsorpcyjnym wgli aktywnych [H1, H2, H5, H7-
H9, H12, H15-H17] wykorzystatem modelowe struktumgglowe naléace do wszystkich trzech
wymienionych we wprowadzeniu grup wirtualnych ¢gh porowatych. Poréwnanie oraz
charakterysty& rozwazanych WWP zawartem w tabeli 1. Rozsaéem serie struktur o systematycznie
zmieniapcej st budowie. W cgsci prac [H2, H5, H7] podstaywvykonanych przeze mnie symulaciji
byta seria WWP bazgga na modelu Harrisa (grupa (i)). Jak witee] wspomniano, ukfady tess

zbudowane z pofatdowanych nieazénych fragmentéw gglowych. Rozwaana seria WWP,
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Tabela 1. Poréwnanie oraz charakterystyka rozwazanych WWP.

Procedura generowania Przykladowe WWP Prace
1) struktura startowa z fragmentéw weglowych S0 S35
2| [H2]
g8 [H5]
£ Y | 2) losowe wprowadzanie kolejnych fragmentéw
A [H7)
1) generowanie struktury startowej - symulacja MD MT3750_2900 MT3750_3900
. 2) stopniowe usuwanie atoméw o najwyzszej energii ;
S , [H1]
3 —>
§ minimalizacja energii struktury - symulacja MC do.5 d1.3
5 24 5000
_ [H8]
N . [Ho]
2| = 28 - 2500 R
S [}
2|3 [H15]
32 — 0 [H16]
0 200 400 600
cycle
symulacja HRMC - dopasowanie parametréw struktury replika CMS
oraz minimalizacja energii I
4
3k
£ s [H12]
g w2 o
= § 4 [H17]
Bl &
on E y
0 T
0 0.25 0.5 0.75 1
r [nm]
2 stopniowe wprowadzanie grup karbonylowych d0.8_064 d0.8_160
5 [H2]
o N N DN N
S|z [H7]
N
= 5] H9
28 —> [H9]
T'; S [H15]
E [H16]
2

0 systematycznie zmienigjej st porowatdci, zostata uzyskana poprzez losowe wprowadzanie
niewielkich fragmentéw wglowych do komérki symulacyjnej zawiegagj struktue bazows [PA9].

W dalszej cgsci WWP bazujce na modelu Harrisag 0kreslane jako seria S (zgodnie z notacj
przyjeta w [PA9]). Modele z grupy (i), tj. tréjwymiarowe optymalizowane energetycznie
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heterostruktury, byty podstamprac [H1, H8, H9, H15, H16]. W pracy [H1] punkt Mgia stanowity
wegle modelowe uzyskane w wyniku symulacji MD z zast@aniem procedury wgrzania
(stopniowego zmniejszania temperatury podczas sejiul Wykorzystatem trzy rne struktury
pocatkowe otrzymane dla #bych wartdci temperatury startowej. Zostaty onezyte do
modelowania procesu ,wypatu” ¢gla aktywnego. W tym celu usuwatem kolejno atomyggha
charakteryzujce s¢ najwyzsz energiy. W ten sposob uzyskatem trzy serie WWP 0 systermaty
zmieniagcym sk stopniu ,wypatu”, a co za tym idzie rOwnieporowatdci. Serie te $ dalej
oznaczane jako MT [H1]. W pracy [H8] zaproponowateatomiast autorgkprocedu¢ generowania
WWP bazujca na symulacjach metodami MC. Wygenerowatemes8rinegli o systematycznie
zmieniagcej st porowatdci (seria d [H8]), ktore zostaly ngphie wykorzystane w dalszych pracach
modelowych [H9, H15, H16]. Raice w strukturach poszczegélnych WWP w serii @ s
konsekwengj réznej gestasci atomow vegla w komaorce symulacyjnej. Finalnie, wspotuczestyliem
réwniez w pracach magych na celu uzyskanie repliki rzeczywistegeglewego sita molekularnego
(ang. carbon molecular sieve, CMS) za pognsgmulacji HRMC (grupa (iii)) [H12]. Otrzymana w
ten sposob struktura wykazywata dplhzgodnd¢é parametréw strukturalnych (radialnej funkcji
rozktadu oraz czynnika struktury) z wynikami uzyskei w oparciu o déwiadczalne pomiary
rozpraszania promieni X. Replika CMS zostala ¢mse wykorzystana podczas modelowania
wiasciwosci adsorpcyjnych tego materiatu [H12, H17].

Wykorzystupc WWP modelowatem nie tylko wptyw systematycznyatian porowatéci, ale
badatem rownie zwiazek pom¢dzy obecnécia grup tlenowych a wiaiwosciami adsorpcyjnymi
wegli [H2, H7, H9, H15, H16]. W tym celu wykorzystateprocedug wirtualnego utleniania [PA20],
ktéra pozwala na kontrolowane wprowadzenie na paefei materiatu rénej liczby heteroatomow
przy zachowaniu praktycznie niezmienionej strukipoyowatej wgla.

Powyze] opisane WWP wykorzystalem do modelowania ichseweosci adsorpcyjnych.
Rozwaatem adsorpej zarbwno pojedynczych gazéw (Ar,, NSk, CF, SO, CsHe, CHCN lub
CeHsOH), jak i mieszanin dwuskladnikowych (@GH,;, COJ/N,, CHJ/N, Ilub HY/CO).
Niskotemperaturowa adsorpcja gazow ebojch (Ar lub N) jest narzdziem szeroko stosowanym
w praktyce do charakteryzacji materialtdw porowatywhzwigzku z tym, modelowanie tego zjawiska
jest prostym sposobem oceny realistyéznoozwazanych WWP. Takiej weryfikacji serii autorskich
struktur veglowych dokonatem w pracach [H1] oraz [H8] bazupa wysymulowanych izotermach
adsorpcji Ar (serie MT oraz d; seria S zostata yfikowana pod tym wzgidem we wczéniejszej
pracy autora i wsp. [PA9]). Dane te byly analizowan wykorzystaniem standardowych metod
adsorpcyjnych, jak wysokorozdzielcze krzywe krzywe rozkladu potencjatu adsorpcyjnego (ang.
adsorption potential distribution, APD) czy opisterm za pomag réwnania Dubinina-Astakhova
(DA). W przypadku serii MT o wzrastggym stopniu ,wypatu” [H1] obserwowane zmiany ksiuiat
izoterm adsorpcji Ar oraz bazgiych na nich krzywych pochodnycb(i APD), a take parametrow

rownania DA w pelni korespondujz systematycznymi zmianami porowatiowegli. Analogiczne
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zachowanie jest obserwowanes@@adczalnie dla wgli poddawanych procesowi ,wypatu” [2]. Warte
podkrelenia jest rownig, ze zalenos¢ potozenia maksimum na krzywej APD zganego

z zapetnianiem wskich mikroporow odredniego rozmiaru poréw dopetnia zaiesci opisane przez
autora i wsp. we wcZaiejszej pracy [PA9] oraz obserwowaned@mdczalnie [29] (Rys. 6 w [H1]).
Fakty te potwierdzgj realistyczné¢ prostego modelu ,wypalania” ggla. W pracy [H1] podjto
ponadto préb oceny wiarygodnei standardowej metody wyznaczania funkcji rozktadmmiaréw
poréw w oparciu o izotergnadsorpcji oraz bgzzoterm lokalnych w idealnych porach szczelinowych
o r&znej szerokéci. Rowniez seria d (wygenerowana przeze mnie poprzez minmagli energii
metody MC) [H8] odzwierciedlata obserwowane sadczalnie zmiany ksztaltu izoterm adsorpcji
Ar, krzywych as i APD oraz parametréw modelu DA zwmane z systematycznymi zmianami
w porowatdci poszczegdélnych ggli. Co wiecej, modelowe wgle zawieraly w swojej strukturze
pofatdowane fullerenopodobne fragmentyeglowe, ktorych obecrsé w strukturze wgli
niegrafityzowalnych sugeryjwspomniane we wprowadzeniu obserwacje Harrisa p. W$0-12].
Jednake uzyskane przeze mnie WWP byly pozbawione gtowmajly modelu Harrisa i wsp.,
tj. poszczegdlne fragmenty eglowe byly wzajemnie pgtzone i tworzyly jeda spoéjry
trojwymiarowg struktue.

Jak wczéniej wspomniatem, badana replikgglowego sita molekularnego [H12] uzyskana
w oparciu o symulacje HRMC odzwierciedla strukttreczywistego materiatu. Potwierdzeniem tego
faktu jest dobra zgodké izotermy adsorpcji N wysymulowanej dla tego WWP z wynikami
pomiaréw déwiadczalnych. Pewne rozhieosci s3 obserwowane jedynie w obszarze
niskocknieniowym, w ktrym przebieg izotermy @eiadczalnej mée by niefizyczny na skutek
braku stanu petnej réwnowagi w z&ku z problemami dyfuzyjnymi. Dodatkowym potwierdizm
realistycznéci repliki jest rownie jakosciowa zgodn& wysymulowanej oraz dwiadczalnej
izotermy adsorpcji benzenu. Warto réwnievspomni€, ze dzeki wykonaniu symulacji
molekularnych mgliwy byt bezpdredni wghd w mechanizm procesu adsorpcji waskich
mikroporach badanego egla. Wykonane obliczenia pozwolity réwriena przewidzenie stanu
termodynamicznego (entropii) zaadsorbowanego agatliczona entropia Njiest zblizona do tej dla
ciala statego. Sugeruje tae w uktadach z wskimi mikroporami niektére standardowe teorie baaelj
na zatageniu stanu ciektego adsorbatu w porach (jak nprigembgtosciowego zapetniania poréw,
zasada Gurvicha, rownanie Kelvina czy model BEWipay by stosowane z ost#nosicia.

Dalsze prace dotygee wykorzystania WWP do modelowania procesu adgorpc
pojedynczych gazow [H2, H5, H9, H16, H17]3 somdéwione chronologicznie. Naghie
przedstawiono wyniki badedotyczicych modelowania adsorpciji mieszanin gazéw [H7, ,HAD5].

W pracy [H2] wykorzystujc wybrane wgle z serii S modelowatem wplyw obednbgrup
tlenowych na adsorpgjSk. Sk jest jednym z gazow cieplarnianych wykorzystywarnyowszechnie
miedzy innymi w przemsle energetycznym czy metalurgicznym. Ponadto niegtbadacze sugetyj

wykorzystanie tego zwkku chemicznego do charakteryzacji poroweitadsorbentéw. Wedtug mojej
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wiedzy byla to pierwsza praca z wykorzystaniem dgeju komputerowych bazggych na
realistycznym modelu ggla oraz uwzgidniajgca obecn& grup funkcyjnych podczas modelowania
adsorpcji tego gazu. Uzyskane izotermy adsorpdgilizowatem z wykorzystaniem roéwnania DA.
Wykazatem,ze obecné& grup polarnych istotnie zgksza adsorpgj Sk (zwlaszcza w obszarze
niskocgnieniowym). Zmiany te znalazty odzwierciedlenie wyskanych parametrach modelu DA,
ktore byly liniowo skorelowane z procentpwawartdcia tlenu (Rys. 4 w [H2]). Uzyskane wyniki
z jednej strony wskazgijspos6b modyfikacji wgli stosowanych do wychwytu @FZ drugiej strony
wykazanoze opis izoterm adsorpcji $Ea pomog réwnania DA nie powinien liywykorzystywany
do charakteryzacji porowast wegli, ktérych powierzchnia zostata utleniona.

W kolejnej pracy [H5] badatem wplyw systematyczmyzmian porowat&i na adsorpe
innego gazu cieplarnianego — £Byly to pierwsze badania symulacyjne nad adserfego gazu
z wykorzystaniem realistycznych modeli strukturegha aktywnego. Wczmiejsze doniesienia
literaturowe bazowaty na modelu idealnych porowzelinowych. Zasadniczo brakuje réwhiprac
doswiadczalnych oceniggych w systematyczny sposob wplyw porowatavegli na adsorpegj CF.

W zwiazku z tym, wykonane symulacje bagtg na WWP serii S pozwolity na lepsze zrozumienie
zwigzkOw pomedzy parametrami charakteryzaymi struktue porowat wegli a ich wigciwosciami
adsorpcyjnymi wzgidem CR. Poniewa temperatura krytyczna Gkvynosi 227.51 K (zasymulacje
wykonatem dla 283, 298 oraz 313 K) uzyskane wyniiizwolity rowniez na weryfikacg
nadkrytycznego analogu réwnania DA. Zastosowanigigicznego rownania Amankwaha-Schwarza
(przewidujcego warté¢ pozornego énienia pary nasyconej dla warunkow nadkrytycznydalo
bardzo dobry opis wysymulowanych oraz wybranychswiadczalnych izoterm adsorpcji.
Udowodniono rownig zwiazek pomgdzy srednim rozmiarem poréw a empirycznymi parametrami
modelu. Warto réwniepodkréli¢, ze wyniki symulacji korespondowaty z danymisddgadczalnymi.

W pracy [H9] wykorzystatem symulacje MC oraz wyleaWWP serii d do badanad
wplywem obecnéci grup tlenowych na fizysorpgjSO,. Uzyskane wyniki potwierdzity istotny
pozytywny wptyw utlenienia powierzchni¢ggla na adsorpe¢jtego gazu. Dzki bezpdredniemu
wgladowi w mechanizm procesu na poziomie atomowym wsldam, ze zwikszenie adsorpcji jest
konsekwengj nie tylko bezpéredniego oddziatywania ggteczek S@z grupami, ale rowniewynika
z dalekozasigowego charakteru oddziatywaelektrostatycznych. Dgki temu energia adsorpcji
wzrasta réwnig w miejscach odleglych od grup. Dodatkowo wykorapst réwnania izotermy
CMMS pozwolito na okréenie ilosciowego zwizku pomédzy adsorpg SO, oraz zawartécia tlenu.
Obserwowane korelacje byly analogiczne jak te zawmb®vane we wczaiejszych badaniach
doswiadczalnych [PA6].

W pracy [H16] podjlem prole zrozumienia zwjzku pomédzy struktug porowaf oraz
obecndcia heteroatoméw a adsorpdotnych zwiazkdédw organicznych na przyktadzie acetonitrylu.
W sposéb systematyczny wykonatem serie symulacji MI& WWP serii d rénigcych sé

porowatdcig oraz zawierajcych r@na liczbe grup karbonylowych (przy praktycznie takiej samej

18



Zalacznik nr 1 do wniosku o nadanie stopnia doktora habilitowanedr Sylwester Furmaniak
Autoreferat - wersja polskajzyczna

porowatdci). Obydwa czynniki istotnie wplywaly na adsopdfCH;CN. Zmniejszeniesredniego
rozmiaréw porOw oraz zwkszenie zawartei tlenu wizalo s¢ z istotry popravg efektywndci
procesu (wzrost adsorpcji w zakresie niskoie@niowym oraz redukcja @iienia zapetniana porow).
Wykazatemze wptyw kadego z czynnikdw nie jest proporcjonalny. Efektyéhpapetniania poréw
zwickszata s gwattownie po przekroczenie pewnej waddponizej okrelonej srednicy poréw oraz
powyze] pewnej zawarkei tlenu). Wykazatem tade, ze w przypadku badamodelowych grupy
karbonylowe mog by¢ traktowane jako prosta reprezentacja bardziej gk&owanych grup
tlenowych. W tym celu dla oddziatywaacetonitrylu z rénymi rodzajami grup porownywatem ich
energe oraz zasig. Kombinacja tych dwoéch parametrow wskazuje naopag wplyw grup
karbonylowych oraz hydroksylowych. Natomiast w pagku grup karboksylowych ich dabr
reprezentagjmog by¢ dwie gsiadupce grupy karbonylowe.

Praca [H17] dotyczyta modelowania adsorpcji feroliazy gazowej w porach repliki CMS.
Wyniki wykonanych przeze mnie symulacji MC byly pamywane z déwiadczaln izobag
adsorpcji fenolu dla tego materiatu oraz rezultatagpmulacji dla idealnych poréw szczelinowych.
Uzyskanie zgodri@i przebiegbw izobar wysymulowanej dla repliki o@d@wiadczalnej wymagato
zwiekszenia wartéci parametrow zwizanych z energetyk oddziatywa adsorbent-adsorbat
(gtebokdsci studni potencjatu) w stosunku do standardowyahametréw stosowanych w pracach
modelowych dla grafitu i innych materiatdw eglowych. Mae to wynik&d z r&nicy
w polaryzowalnéci atoméw wegla. Warto rownig podkreli¢ znacace r&nice w przebiegu izobar
dla repliki oraz idealnych poréw szczelinowych. Wkgja one z rénic wiasciwosci zaadsorbowanego
fenolu (jak stopié uporadkowania czy liczba wizar wodorowych powstgpych medzy
czasteczkami). W zwizku z tym, uzyskane wyniki sugegujniska przydatné¢ modeli porow
idealnych w zrozumieniu zachowania fenolu zarglego w vaskich heterogenicznych poraclegli
rzeczywistych. W takich przypadkach konieczna keststrukcja zaawansowanych modeli jak WWP
rozwazane przez autora i wsp.

W pierwszej pracy povigconej modelowaniu adsorpcji mieszanin gazéw w goraegli
aktywnych [H7] wykorzystatem seriS do oceny wplywu zmian porowatd oraz obecrszi grup
tlenowych na efektywri@ rozdziatu mieszaniny CICH,. Wedtug mojej wiedzy byta to pierwsza
praca bazuca na symulacjach komputerowych poroveaca] w systematyczny sposob efekty
zwigzane z obydwoma czynnikami. Podczas gdy zmniejezenimiaru poréw wvdzato sé ze
wzrostem rownowagowego wspotczynnika rozdzialu majvyzej kilkadziesit procent to utlenienie
powierzchni wggla skutkowato nawet trzykradnpopravg efektywndci rozdziatu. Wynika to
z elektrycznej natury @steczki CQ, ktéra posiada moment kwadrupolowy. W gzkiu z tym,
czgsteczki CQ oddziatup o wiele silniej z grupami polarnymi miczsteczki metanu (obdarzone
jedynie momentem oktopolowym). lprninteresujca obserwacj (zaréwno dla wgli nieutlenionych

jak utlenionych) byt rownie fakt, ze obecné& CH, jedynie w niewielkim stopniu wplywa na
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adsorpg; CO, w poréwnaniu z adsorpeizystego skltadnika, podczas gdy piewielki dodatek C@
istotnie zmniejszat adsorgofCH,.

W kolejnej pracy dotycej tej tematyki [H15] wykorzystag wybrane WWP z serii d
modelowatem adsorpgj rozdziatl mieszanin C&#CH,, CO,/N, oraz CH/N,. Gltéwnym celem bada
byto sprawdzenie stosowakw teorii idealnego roztworu zaadsorbowanego (adegal adsorption
solution theory, IAST). IAST jest esto stosowana w praktyce do przewidywania adsorpcji
sktadnikéw w mieszaninie gazéw w oparciu o danegityjne dla czystych skladnikéw. Wykonatem
systematyczne symulacje dla mieszanin myé sktadzie (utamki molowe od 0.1 do 0.9) oraz pod
roznym cknieniem catkowitym (0.1 — 1.0 MPa). Uzyskane wynigotwierdzay, ze IAST
w zadawalajcy sposob przewiduje adsorpcgkiadnika adsorbowanego preferencyjnie {Qila
mieszanin C@CH,;, COJ/N, oraz CH dla CH/N,). Natomiast przewidywana adsorpcja drugiego
skladnika mae by obarczona ldem sggajacym kilkudzieseciu procent zwlaszcza, gdy jego
stezenie w fazie olgitosciowej jest niskie a énienie catkowite mieszaniny jest wysokie. Dodatkowo
przeprowadzono anatiztermodynamiczyp wysymulowanych danych (gdzy innymi obliczano
wartasci wspoétczynnika aktywriwi). Uzyskane wyniki wskazygj ze zataenie idealnéci fazy
zaadsorbowanej w pewnych warunkachzendwy¢ zbyt daleko igcym przyblizeniem, co wyjénia
ograniczenia stosowaléd IAST.

Réwniez replika CMS zostata wykorzystana do modelowanisogutji mieszaniny gazowe;.
W pracy [H12] wykorzystano symulacje MC do przewidia efektywnéci rozdzialu mieszaniny
CO/H, (gazu syntezowego). Uzyskane wyniki suggrap dzeki obecndci waskich mikroporow

badany materiat pozwala na rozdziat tej mieszaniny.
(b) Nanorurki wglowe

Modelowanie wiéciwosci adsorpcyjnych nanorurekeglowych (and. carbon nanotube, CNT)
bylo przedmiotem prac [H3, H4, H14]. Ponadto w pt[H6, H10, H11, H13, H18] CNT zostaly
wykorzystane jako materiat odniesienia.

Celem pracy [H3] bylo sprawdzenie czyauwki zbudowane z otwartych stylkajych sé
jednaciennych CNT mog by¢ wykorzystane jako adsorbenty do wychwytu i/lubgatzowywania
SF; oraz ustalenie optymalnej geometrii takich uktadd tym celu zbudowatem odpowiednie
wigzki wykorzystupc CNT o r&nej $rednicy oraz rénigce sé indeksami chiralnici (nanorurki typu
zig-zag oraz fotelowe), ktére naghie wykorzystalem podczas symulacji MC. Poszczegdiktady
byly poréwnywane pod wzgllem adsorpcji SFw przeliczeniu na jednostkmasy adsorbentu oraz
efektywndci wykorzystania oljtosci uktadu. Uzyskane wyniki wskazyjze w przypadku wychwytu
Sk wystpujacego w niewielkich gteniach preferowane powinny dyktady zbudowane z agkich
nanorurek. Natomiast w przypadku wysokogniowego przechowywania Spomimo,ze adsorpcja
tego gazu w przeliczeniu na jednastiasy rurek wzrasta wraz ze wzrostem ihdnicy, to

efektywnd¢ wykorzystania oljtosci uktadu osigneta maksimum dla CNT érednicach 2.7-2.8 nm.
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Ponadto nie zaobserwowano wpltywu chirdidCNT na ich wiaciwosci adsorpcyjne wzgtlem Sk
w temperaturze pokojowej.

W kolejnej pracy [H4] zbadano wptyw modyfikacji\pimrzchni CNT na adsorpgjbenzenu
oraz termodynamik tego procesu (pomiary kalorymetryczne). Wykorzystavyniki pomiarow
doswiadczalnych dla serii CNT poddanych procesowiniéieia w roztworze kwasu azotowego (V).
Dodatkowo wykonatem symulacje MC. Aby odtwotzypbserwowane dwiadczalnie zmiany
zwigzane z modyfikagj powierzchni CNT na skutek ich utleniania zapropeaiem model nanorurki
heterogenicznej. Takie proste pcde (polegajce na zwgkszenie gibokasci studni potencjatu dla
czgéci atomoOw wgla w zewntrznej scianie nanorurki) pozwolito na uzyskanie dobrej diygci
jakosciowej z wynikami eksperymentalnymi. Uzyskane wynisotwierdzag, ze modyfikacja
powierzchni CNT istotnie wplywa na stan termodyneany adsorbowanego benzenu (wraz ze
wzrostem stopnia modyfikacji wzrasta stapieporzadkowania fazy zaadsorbowanej zwlaszcza
w obszarze niskogmieniowym).

Finalnie, w pracy [H14] wykorzystano model mateyoahy do analizy déwiadczalnych
izoterm adsorpcji kO oraz zwizanej z nimi kalorymetrycznej entalpii adsorpcj girébek siedmiu
CNT (w tym zmodyfikowanych w wiych warunkach). Autorski model izotermy adsorpmjaz

uzyskane wyniki zostanroméwione szczego6towo w punkcie (e).
(c) Nanorogi wglowe

Punktem wyjcia dla prac nad nanorogameglowymi i ich wiaciwosci adsorpcyjnych byto
zaproponowanie przeze mnie i wsp. [H6] procedunyegewania realistycznych modeli atomowych
pojedynczych nanorogow mdiacych sgé parametrami geometrycznymi. Zastosowana metodajéaz
na wspomnianych we wsgtie obserwacjach dwiadczalnych wyréniajacych w budowie CNH ¢#¢
stazkowa oraz tubularg. W pierwszym kroku generowanoeéé stazkows, ktérej koniec zamykat
uklad zawierajcy odpowiedrd liczbe piercieni 5-cztonowych (odpowiednio dogtla rozwarcia).
Nastpnie wykorzystuic symulacje MC generowano zamggie czsci rurkowej (idealnej
jednaciennej nanorurki wglowej) z jednej strony oraz jej poizenie z cgécig stazkowg z drugiej.
W oparciu o autorsk procedug wygenerowatem kilka serii modelowych CNH o systeioanie
zmieniapcych sé parametrach geometrycznychicle rozwarciasrednicy oraz diugéei [H6, H10].
Wedlug mojej wiedzy byty to pierwsze doniesienidygace wygenerowania w petni atomistycznych
modeli pojedynczych CNH.

Struktury te zostaly naginie wykorzystane do zbadania wptywu padey wymienionych
czynnikbw na mechanizm niskotemperaturowej adsoiycjwe wretrzu CNH [H6]. W zwizku
z wysoks energa oddziatywa atomow Ar w pobliu wierzchotka cgici stazkowej to wignie tam
rozpoczynat § proces adsorpcji. Kolejne atomy byty aane na powierzchni pozostatycheaz
CNH, tworzc monowarstw. Finalnie nasjpowato zapetnianie catej aipsci CNH. Mechanizm ten

znajdowat swoje odzwierciedlenie w energetyce mocdwartdciach izosterycznej entalpii
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adsorpcji). Zmiany wszystkich rozwanych parametrow geometrycznych CNH wplywaly na
przebiegi izoterm adsorpcji. Przy czym, najkgize rénice byly obserwowane przy zmiariieednicy
czgsécei tubularnej. Zmiany &a rozwarcia wjzaly st jedynie z niewielkimi rénicami w przebiegach
izoterm i entalpii adsorpcji wynikggymi z r&nic w energetyce oddziatywaatomow z cgcia
stazkowy. Zaobserwowano rownigze wraz ze wzrostem diuggi CNH izoterma adsorpcji coraz
bardziej zblka st do tej we wetrzu nieskaczonej jednéciennej nanoruki wglowej. Jednake
istotne r@nice (w obszarze niskich pokiybyly obserwowane w energetyce procesu. Ujawri¢atus
wplyw obecnéci czséci stackowej. Obserwacje te wskaayjiz przy ilosciowym modelowaniu
adsorpcji wewatrz CNH mog by¢ one przybliane za pomacnanorurek ze wzgtu relatywnie dig
diugas¢ rzeczywistych CNH (kilkadziesi nm). Jednate w przypadku modelowania bardziej
zaawansowanych zastosawaCNH (np. jako nanokomér reakcyjnych) wszystkie neaty
strukturalne powinny hyyuwzgkdniane, gdy wysoka energia oddziatywaz cz$cig stazkowa maze
istotnie wptyw& na badany proces. Poréwguyj izoternrg doswiadczalm z izotermami
wysymulowanymi dla modelowych CNH pokazanoz@kze odtworzenie danych éeiadczalnych
wymaga uwzgidnienia dystrybucjsrednic nanorogow.

W dalszej kolejnéci modelowe CNH wykorzystatem do symulacji adsdrpecpz rozdziatu
mieszaniny C@CH, [H10, H11]. Tu réwnie oceniatem wplyw systematycznych zmian parametréow
geometrycznych na efektywftoprocesu. Podobnie jak w przypadku adsorpcji Amaajiejszym
czynnikiem decyduicym o skuteczrii rozdziatu bytasrednica cezsci tubularnej. W poréwnaniu do
adsorpcji wewatrz nieskaczonych jednéciennych nanorurek gglowych o analogicznejrednicy,
nanorogi wykazywaly wksze wartéci rownowagowego wspotczynnika rozdziatu (i to nawléa
najdtuzszych CNH). Ujawniat si tu wpltyw obecnéci czsci stazkowej, w ktérej dzgki wysokiej
energii oddziatywa adsorbowalty si preferencyjnie casteczki CQ. Dodatkowo proste rozwania
geometryczne wskazyjze efektywnd¢ rozdziatu badanej mieszaniny wzrasta wraz ze \enos
stosunku powierzchni do aftpsci poréw adsorbentuS{V). Finalnie w pracy [H11] zaproponowano
empiryczne zalmosci pozwalagce na przewidywanie wada réwnowagowego wspotczynnika
rozdziatu dla CNH o ok&onej wartgci SV (dla r&znego sktadu fazy objosciowej oraz jej dinienia

catkowitego).
(d) Grafen

Ostatny grupm rozwaanych nanomateriatow stanowity uktady zawigeaej grafen [H13,
H18]. Modelowatem jeden aspekt heterogeniéznotej nanoformy wgla — pofatdowanie
powierzchni. W tym celu zaproponowatem autarpkocedug generowania stabilnych energetycznie
pofatdowanych ptaszczyzn grafenowych [H13]. Skiadak ona z dwodch etapow: deformacii
idealnego grafenu zgodnie z rownaniem sinusoidalngraz relaksacji uzyskanych ukladow
z wykorzystaniem symulacji MC. Wygenerowalem s@taszczyzn o rinej amplitudzie sfaldowania.

Zostaty one nagpnie wykorzystane do konstrukcji uktadéw porowatyzhwieragcych pory
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szczelinopodobne, w ktérych ptaszczyzny zolwe byly rownolegle [H13] lub byly wzajemnie
przesungte (systematyczne zmiany od uktadu réwnolegteg@amtgréwnolegtego) [H18]. Tego typu
struktury g nie tylko reprezentagjhipotetycznych nowych adsorbentéw bazygh na grafenie, ale
rowniez mogy by¢ traktowane jako uklad modelowy do badaotyczacych wptywu stopnia
sfatldowaniacian porow rzeczywistych adsorbentowghowych na ich wiéciwosci adsorpcyjne.
Wygenerowane struktury z uktadem poréw szczelirmwybudowanych z pofatdowanych
ptaszczyzn grafenowych wykorzystatem gpsie do modelowania adsorpcji Ar [H18] oraz
mieszanin gazow (C{4CH,;, CO,/N, [H13] oraz CQ/CH,;, COJ/N,, CH,J/N, [H18]). Wyniki
wykonanych symulacji potwierdzgj istotrs poprawe wiasciwosci adsorpcyjnych zvgzarg
z pofaldowaniemscian poréw w poroéwnaniu z uktadami zbudowanymi eaidych ptaszczyzn
weglowych umieszczonych w analogicznej odléglo Jest to konsekwengjwzrostu energii
oddzialywa czsteczek adsorbatow ze struktuadsorbentu. W przypadku réwnolegtego uktadu
ptaszczyzn [H13] najlepsze wskawosci separacyjne wykazywaly uktady zbudowane z piagat
0 wysokim stopniu sfaldowania (g1 wartgci amplitudy) umieszczonych w niewielkich
odlegtcciach. Taka geometria ydata st w powstawaniem gskich porow, w ktérych wzmocnienie
energii oddzialtywaA zwigzane z nakladaniem oddziatyiva sisiednimi fragmentamgcian byto
maksymalizowane. Badania nad wpltywem wzajemneggeniascian [H18] wymagaly zastosowania
wiekszych odlegtéci miedzyptaszczyznowych (aby zapewrswobod ich przesuwania). W zwiku
z tym, w przypadku uteenia réwnolegtego efektywlé adsorpcji i rozdzialu byta konsekwe#ncj
oddziatywa gtownie z jedn ze $cian i, co za tym idzie, byla mniejszaznila powyej opisane]
geometrii optymalnej. Jednak dzeki sfatdowaniu badane uktady wykazywaty waiciwtasciwosci
lepsze ni uklady odniesienia zbudowane z idealnych ptasatzgmfenowych. O wiele lepsza
efektywnad¢ cechowata uktady, w ktorych utenie ptaszczyzn byto antyréwnolegte (lub zblie).
W tym przypadku pomidzy uwypukleniami ssiednich ptaszczyzn powstawalygskie pory. Co
ciekawe najlepsze wdaiwosci adsorpcyjne (dla najmniejszej spad rozwaanych odlegtéci
miedzyptaszczyznowych) wykazywaly uktady o przesoni pcrednim miedzy rownolegtym
a antyrownolegtym. W tym przypadku powstawata nelgza ild¢ poréw o odpowiednio matej
szerokdci. Finalnie poréwnanie skuteczw rozdziatu mieszanin przez najlepsze spd badanych
adsorbentow grafenowych oraz przez inne adsorbémtgle aktywne i nanorurki gglowe)
charakteryzujcych sé podobnym stosunkiem pola powierzchni doetdsici poréw i/lub podobnym

rozmiarem poréw wskazuje na istotorzewag tych pierwszych.
(e) Nowe modele matematyczne

Jak wczeéniej wspominatem, e&¢ danych uzyskanych w ramach prezentowanego cylda pr
byta analizowana z wykorzystaniem istamjch modeli matematycznych izoterm adsorpcji,
np. rownania DA [H1, H2, H5, H8] czy CMMS [H9]. Wgkane obliczenia potwierdzity ich

uzyteczn@¢ podczas iléciowego opisu zwizku pomedzy parametrami strukturalnymi adsorbentu
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czy chemicza natug jego powierzchni a wkgiwosciami adsorpcyjnymi. Jednai analiza ogci
danych uzyskanych w ramach prezentowanego cyklo psanagata opracowania nowych modeli
matematycznych izoterm adsorpcji. W zzku z tym, opracowatem dwa nowe modele teoretyczne
[H14, H16]. Punktem wygia dla obydwu byt uogdlniony model D’Arcy’ego i \Wa (ang.
generalized D’Artcy and Watt, GDW) zaproponowanyzeoiej przeze mnie i wspotpracownikow
[PA12, PP2]. Model ten zaktada dwuetapowy procesogutji: adsorpegj na pierwotnych centrach
adsorpcyjnych (opisywanza pomog rownania Langmuira) oraz adsorpaja wtdérnych centrach
adsorpcyjnych, ktorymi stajsie czasteczki zwiazane z centrami pierwotnymi (opisywaiprzez
réwnania Dubinina-Serpinskiego — DS). Réwnanie Gpd¥wala na opis izoterm naigeych do typu

[, I oraz 11l (zgodnie z klasyfikagj IUPAC). Wczéniej zaproponowatem réwniemodyfikacg tego
modelu zakladapa heterogeniczri@ pierwotnych centrow adsorpcyjnych (ang. mulit-s@®W
model, MSGDW) [PA12, PP2]. Jednakanaliza przebiegdéw éwiadczalnej entalpii adsorpcji wody
dla siedmiu prébek nanorurekegtowych rozwaanych w pracy [H14] ujawnitaze w przypadku
niektérych prébek efekty zwtane z heterogeniczéma wystpuja nie tylko w obszarze adsorpciji
monowarstwowej, ale rownie dla wyzszych wartéci adsorpcji (w obszarze adsorpcii
wielowarstwowej). W zwgzku z tym, w celu jednoczesnego opisu izoterm gmt§iooraz zwjzanej

Z nimi entalpii zaproponowatem model matematyczmgzgledniajgcy nie tylko heterogeniczié
centrow pierwotnych, ale réwniewtornych [H14]. Réwnanie to moa nazwéa podwdjnie
heterogenicznym modelem GDW (ang. double heteranen&sDW, dh-GDW). Takie podeje
pozwolito na doskonaty opis wszystkich rozaaych danych dweviadczalnych. Uzyskane waso
parametrow najlepszego dopasowania iliwdy szczegdétows analiz mechanizmu procesu
adsorpcji. Finalnie (bigc pod uwag réwniez inne analizowane dane) pozwolito to na
zaproponowanie ogolnego mechanizmu adsorpcji wody nanorurkach wglowych (Rys. 13
w [H14]).

Drugi spdréd nowych modeli matematycznych opracowatem diazpb analizy adsorpciji
acetonitrylu w porach modelowychegli (zjawisko to symulowatlem w pracy [H16]). Poni@w
uzyskane izotermy adsorpcji naédy do typow I, IV lub V, zastosowanie do ich opstyginalnego
modelu GDW byto niemdiwe. W zwigzku z tym, konieczna stataegego modyfikacja. Po pierwsze
zalazylem, ze kazda casteczka zwjzana z centrum pierwotnym staje ggdnym centrum wtornym.
Takie zataenie powodujeze rownaniu GDW upraszczaesio modelu Guggenheima-Andersona-de
Boera (GAB) [PA8, PA12]. Nagpbnie zasfpitem proste rGwnanie DS w cztonie opigtym adsorpej
na centrach wtornych przez wén&j zaproponowane przeze mnie i wsp. uogélniongnamie
Bartona [PA12, PP2], ktére uwegihia skaczory objetos¢ poréw. Tak zdefiniowany model me
by¢ okreslony jako analog réwnania GAB dla slazonej obgtosci porow (ang. finite pore volume
GAB, fpv-GAB). Jego zastosowanie uglivito znakomity opis wszystkich izoterm adsorpCjHsCN
rozwazanych w pracy [H16]. Przyczynito esirébwniez do ilosciowego opisu wczmiej opisanych

(punkt (a)) zalenosci pomiedzy porowatécia lub zawartécia tlenu a adsorpgjacetonitrylu. Warto
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réwniez podkrdli¢, iz zaproponowany przeze mnie model (fpv-GAB) jestnjed z nielicznych

dajgcych maliwos¢ opisu izoterm naleacych do typéw |, IV oraz V.

Podsumowanie

Prezentowany cykl prac jest odpowiedzia lule istniegca w opisanych w literaturze
badaniach teoretycznych dotgcygch modelowania struktury adsorbentéwgéewych oraz korelacji
pomigdzy parametrami strukturalnymi czy zawad@ grup powierzchniowych a wdaiwosciami
adsorpcyjnymi. Niedostatki dotychczasowego standaba zwigzane przede wszystkim zeaph
iloscig czy wrecz brakiem serii struktur modelowych o systematigczmieniajcej sk strukturze
i/lub zwartgci heteroatoméw. W zwzku z tym, gtdwnymi elementami nodm naukowej prac
bedacych podstaw mojego wniosku
(@) autorskie serie modeli strukturyegli aktywnych i nowych nanomateriatow¢glowych,

ktorych wiaciwosci zmieniay si¢ w kontrolowany sposob,

(b) wykonanie badasymulacyjnych magych na celu okienie zalénosci pomigdzy struktug
i/lub zawartdcia grup tlenowych a wikgiwosciami adsorpcyjnymi rozwanych adsorbentéw.

W ramach realizacji postawionych celow wygener@natkilka autorskich serii ggli
wirtualnych o systematycznie zmieniegj st porowatdci i/lub zawartéci grup tlenowych.
Uzupetniajco wykorzystatem réwnie WWP bazujce na modelu zaproponowanym przez Harrisa
i wsp. oraz replik rzeczywistego wglowego sita molekularnego. Wykonaj symulacje adsorpcji
gazow obajtnych (Ar, N) dla poszczegdlnych WWP zaobserwowatem zmiany ipoelado tych
obserwowanych dwviadczalnie dla wgli rozniacych s¢ struktug porowas. Fakt ten oraz zgodséd
mikrostruktury wegli modelowych z obserwacjami poczynionymi technikikroskopii elektronowej
dla wegli rzeczywistych potwierdzajrealistyczné¢ uzyskanych WWP. W zwkku z tym, rozwaane
struktury modelowe wydgj sic by¢ dogodnym narmiziem teoretycznym, ktére w poizeniu
z modelowaniem molekularnym pozwala na béppdni wghd w mechanizm procesu adsorpciji.
Dzigki temu mogtem zaf sie modelowaniem adsorpcji innych gazéw (oraz ich zaei) o istotnym
znaczeniu praktycznym. Wykonane symulacje pozwaility okrélenie oraz wyjénienie zalenosci
pomigdzy struktug porowad wegli i/lub chemiczm natug ich powierzchni a wikiwosciami
adsorpcyjnymi. Uzyskane wyniki poszergajstan wiedzy mag przyczyné sie do optymalizacji
procesow, w ktorych wgle aktywne g wykorzystywane jako adsorbenty.

Poza wglami aktywnymi modelowatem réwnie struktug i wihasciwosci adsorpcyjne
wybranych nowych nanomateriatdweglowych (nanorurek, nanorogéw oraz grafenu). Diazed tej
czesci prezentowanego cyklu prac wygenerowatem auterskodele struktury tych ciat statych.
Podobnie, jak w przypadkueggli aktywnych, staratem siotrzyma& serie adsorbentow modelowych
pozwalajce na systematyczne badania Zzatéci pomiedzy ich struktug a wiaciwosciami
adsorpcyjnymi. Otrzymatem gdzy innymi ser nanorurek wglowych r&nigcych s¢ stopniem

heterogeniczmmi ich powierzchni. Wyniki symulacji adsorpcji bemmu wykonanych dla tych
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ukladéw wykazywaly zgodrsé z obserwacjami dwiadczalnymi poczynionymi dla serii CNT
o r&znym stopniu modyfikacji ich powierzchni. Wygenerdara réwnie: kilka serii hanorogéw
weglowych r@niacych s¢ parametrami geometrycznymi. Wedtug mojej wiedzycpr[H6], w ktorej
wraz ze wspoOtpracownikami opisatem otrzymane wyrikta pierwszym doniesieniem literaturowym
dotyczacym wygenerowania serii realistycznych modeli ataych pojedynczych CNH. Wykonane
symulacje procesu adsorpcji we ginzu CNH potwierdzity,ze dzeki wysokiej energii adsorpcji w
czesci starkowej w pewnych zastosowaniach nanorogighswe mog miec istotrs przewag nad
nanorurkami. Finalnie, modelowatem réwhniejeden aspekt heterogenicZzop grafenu,
tj. pofatdowanie jego powierzchni. Konstracjuktady porowate z tego typu ptaszczyzn grafendwyc
oraz wykonujc symulacje procesu adsorpcji wykazalern, s3 one o wiele efektywniejszymi
adsorbentami niuktady zbudowane z idealnych ptaszczyzn grafenbwyc

W ramach modelowania vwéeiwosci adsorpcyjnych rozwanych adsorbentow symulowatem
przede wszystkim adsorgcjgazOw o0 znaczeniu praktycznym: gazéw ebojch powszechnie
stosowanych do charakteryzacji porowsat@dsorbentéw (Ar, N czy tez wywieragcych negatywny
wplyw nasrodowisko naturalne, jak SQOgazy cieplarniane (SFCF;) oraz lothe zwjzki organiczne
(benzen, acetonitryl). Symulowalem réwhieadsorpgi dwuskladnikowych mieszanin gazow
0 istotnym znaczeniu praktycznym — gtéwnie uktady.@Bl,, CO,/CH,; oraz CH/N,.

Uzupetnieniem bezgoednich symulacji procesu adsorpcji byto wykorzpsateoretycznych
rbwnan izoterm adsorpcji do ikwiowej analizy uzyskanych danych. W ramach reajizac
postawionych celéw wyprowadzitem dwa nowe modeledematyczne: dh-GDW oraz fpv-GAB.
Warto pokréli¢, iz autorskie rownanie fpv-GAB jest jednym z niewiatuwodeli teoretycznych
pozwalajcych na jednoczesny opis izoterm typow |, IV oraz V

Badania leagce u podstaw prezentowanego cyklu pracanchjarakter badapodstawowych.
W zwigzku z tym, przede wszystkim pebiajas wiedz na temat procesu adsorpcji w porach
materiatbw wglowych oraz okrdaja i wyjasniaja zaleznosci pomidzy struktug porowas i/lub
zawartdcia grup tlenowych a wkiwosciami adsorpcyjnymi rozwanych adsorbentéw. Uzyskane
wyniki mog tak’e mi&€ znaczenie praktyczne. Zaobserwowane prawiddow@ozwalaj na
wskazanie kierunku syntezy i/lub modyfikacji nargiv dla okr&lonych zastosowaadsorpcyjnych.
Moga tez sta inspiracy dla prob syntezy nowych adsorbentévegiowych, np. opartych na

pofatdowanym grafenie.

Pozostale obszary zainteresevwsmukowych

Prace wchodge w sktad prezentowanego cyklu wpisigie w gtdwny obszar moich
zainteresowa naukowych, ktéry obejmuje badania teoretyczne antye adsorpcji (gtdwnie z fazy
gazowej) na materialach eglowych z wykorzystaniem symulacji Monte Carlo orazodeli
teoretycznych izoterm adsorpcji. Oprocz tego wsgEagtniczytem réwnie w innych badaniach

(zaréwno teoretycznych jak i élwiadczalnych) wykraczagych poza ten obszar. Bizy innymi,
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bratlem udzialem w pracach ggeconych modelowaniu adsorpcji z fazy ciekitej wykatjacych
symulacje metodami dynamiki molekularnej [PA23, BAPA30, PA35, PA37, PA42, PA51, PB3,
PB5]. W&rdd najwaniejszych wynikow tych badamozna wymiené wyjasnienie wplywu obecnii
grup powierzchniowych na mechanizm immersgigivw wodzie (zgodnie z teariPratta—Chandlera)
[PA30] czy wykazanieze obserwowane dwiadczalnie obrienie adsorpcji niektorych zgakéw
organicznych z roztworéw wodnych na skutek utlel@empowierzchni wgla jest gtownie
konsekwengj blokowania poréw przez klasteryasteczek wody formygpe s¢ wokot grup polarnych
[PA42].

Swoje déwiadczenia zdobyte podczas opisu izoterm adsorfiajiych gazéw na materiatach
weglowych za pomag rowna teoretycznych wykorzystalem z powodzeniem podeuaedelowania
sorpcji pary wodnej przez produkgywnaosciowe [PA7, PA8, PA21, PA38, PP4-PP6, PM2], drewno
[PB2] czy materialy budowlane [PA45, PA53]. W preltaych udowodnionoze zaproponowane
przeze mnie i wsp. rownanie izotermy GDW jest jedny najbardziej uniwersalnych modeli
teoretycznych pozwalggych na opis rinych typéw izoterm obserwowanych dla tych ukladow
w calym zakresie aktywdoi wody [PA21]. Model GDW daje réwnieprosty mazliwosé wgladu
w termodynamik procesu sorpcji (przy jednoczesnym wielotempeoatym opisie izoterm) [PA7,
PA8, PA38, PA53, PM2] oraz pozwala na tatwe éllergie typu izotermy [PA3S8].

Dalsze plany badawcze

W swoich dalszych badaniach zamierzam kontyniéowadania teoretyczne (gtéwnie
z wykorzystaniem symulacji Monte Carlo) dotyce wiaciwosci adsorpcyjnych materiatow
weglowych. Moje plany na najliszy czas wizg Sie z realizacj projektu badawczego dotygzgo
modelowania reakcji chemicznych w porachgiewych (patrz punkt 5b). W ramach tego zadania
pracug aktualnie nad poszerzeniem mojego warsztatu o lseuMC w zespotach reakcyjnych.
Technika ta zostanie wykorzystana do systematyd¢eryada dotyczcych wplywu zamkricia

w nanoporach na stan réwnowagi reakcyjnej.
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Omodwienie pozostatych oggnie¢ naukowo — badawczych, dydaktycznych

I organizacyjnych

Wykaz innych prac naukowych (niewchodgcych w skiad osagniecia

wymienionego w pkt 4)

Czasopisma z ezci A Wykazu Czasopism Naukowych Ministerstwa Nauki

i Szkolnictwa Wyszego (czasopisma naukowe posigckjwspotczynnik wptywu

impact factor (IF), znajdace s¢ w bazie Journal Citation Reports (JCR)):

przed uzyskaniem stopnia doktora:

R.P. Wesotowski, P.A. Gauden, A.P. Terz¢k, Furmaniak, THE APPLICABILITY OF
THE NUMERICAL ALGORITHM FOR THE EVALUATION OF ISOSERIC HEAT OF
ADSORPTIONCarbon42 (2004) 53-58

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspoétalde analizie i interpretacji wynikow.

Moj udziat procentowy szacunab %.

P.A. Gauden, A.P. Terzyl§. Furmaniak, R.P. Wesotowski, P. Kowalczyk, J.K. Garbacz,
IMPACT OF AN ADSORBED PHASE NONIDEALITY IN THE CALOLATION OF
FILLING PRESSURE OF CARBON SLIT-LIKE MICROPORESarbon42 (2004) 573-583

M0j wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wykoear@sci oblicze:.

Moj udziat procentowy szacuna 20 %

S. Furmaniak, P.A. Gauden, A.P. Terzyk, G. Rychlicki, R.P. Weswki, P. Kowalczyk,
HETEROGENEOUS DO-DO MODEL OF WATER ADSORPTION ON BBONSJournal
of Colloid and Interface Scien@90 (2005) 1-13

Mo6j wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wyprogewie analogébw roéwnania Do-Do
uwzgkdniajgcych heterogeniczdé centrow adsorpcyjnych; wyprowadzenie odpowiednich
zaleinasci opisupcych energetyk procesu adsorpcji wody na materiatacheghowych;
wykonanie czci obliczei; wspotudziat w analizie i interpretaciji wynikow.

Moj udziat procentowy szacuna 25 %
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S. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, G. Rychlicki, PARAMETEHARTION OF THE
CORECTED DUBININ-SERPINSKY ADSORPTION ISOTHERM EQUAON Journal of
Colloid and Interface Scien@91 (2005) 600-605

MOj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: przebliteratury; wykonanie gZci obliczer;
wspotudziat w analizie i interpretacji wynikow.

Moj udziat procentowy szacuna40 %

S. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, G. Rychlicki, SIMPLE M&8L OF
ADSORPTION IN NANOTUBESIJournal of Colloid and Interface Scien285 (2006) 310-
317

Mé6j wklad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu
naukowego; opracowanie modeli matematycznych; wpiystkich danych za pomgomodeli
teoretycznych; wspétudziat w wizualizacji danyclazomwynikow; wspotudziat w analizie
i interpretacji wynikow; wspotudziat w napisaniuaaredycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna50 %

S. Furmaniak, A.P. Terzyk, G.S. Szymski, P.A. Gauden, M. Motak, P. Kowalczyk,
G. Rychlicki, THERMODYNAMICS OF THE CMMS APPROACH MD CARBON
SURFACE CHEMISTRY IN SQADSORPTIONLangmuir22 (2006) 6887-6892

M6j wktad w powstanie tej pracy obejmowat: opracaigaformalizmu matematycznego; opis
wszystkich danych za pomgomodeli teoretycznych; wspdéludziat w analizie empretacji
wynikow.

MOj udziat procentowy szacupa 25 %

S. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, G. Rychlicki, APPLICABTY OF THE
GENERALISED D'’ARCY AND WATT MODEL TO DESCRIPTION OFWATER
SORPTION ON PINEAPPLE AND OTHER FOODSTUFB8urnal of Food Engineering9
(2007) 718-723

Moj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wspolabdav sformutowaniu problemu
naukowego; opracowanie formalizmu matematycznege wszystkich danych za pomoc
modeli teoretycznych; wspétudziat w wizualizacjingeh oraz wynikéw; wspotudziat
w analizie i interpretacji wynikow; wspétudziat vapisaniu oraz edycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna50 %
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[PA8] S. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, THE GENERAL MECHANISMFONATER
SORPTION ON FOODSTUFFS - IMPORTANCE OF THE MULTITEMRATURE
FITTING OF DATA AND HIERARCHY OF MODELSJournal of Food Engineerin@2
(2007) 528-535

MOj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wspolabdav sformutowaniu problemu
naukowego; opracowanie formalizmu matematycznege wszystkich danych za pomoc
modeli teoretycznych; wspétudziat w wizualizacjingeh oraz wynikéw; wspotudziat
w analizie i interpretacji wynikow; wspétudziat vapisaniu oraz edycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacunas0 %

[PA9] A.P. Terzyk S. Furmaniak, P.A. Gauden, P.J.F. Harris, J. Wioch, P. KowdicyYPER-
PARALLEL TEMPERING MONTE CARLO SIMULATIONS OF Ar ABZORPTION IN
NEW MODELS OF MICROPOROUS NON-GRAPHITIZING ACTIVATE CARBON:
EFFECT OF MICROPOROSITYournal of Physics: Condensed Matt&d (2007) 406208-1-
17

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotatdw stworzeniu wirtualnego modelu
budowy wgli ,twardych”; wykonanie czsci oblicze: (wykonanie symulacji komputerowych
izoterm adsorpcji, wyznaczenie rozktadéw rozmiagdwoéw w oparciu o meted BG);
wspotudziat w analizie i interpretacji wynikow.

Moj udziat procentowy szacuna 30 %

[PAL10] A.P. Terzyk, S. Furmaniak, P.J.F. Harris, P.A. Gauden, J. Wioch, P. Kowdiczy
G. Rychlicki, HOW REALISTIC IS THE PORE SIZE DISTBUTION CALCULATED
FROM ADSORPTION ISOTHERMS USING STANDARD METHOD®hysical Chemistry
Chemical Physic8 (2007) 5919-5929

Mo6j wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspdétadw stworzeniu wirtualnego modelu
budowy wgli ,twardych”; wykonanie czsci obliczei (wykonanie symulacji komputerowych
izoterm adsorpciji, wyznaczenie rozkladéw rozmiandwwéw w oparciu 0 meted BG);
wspotudziat w analizie i interpretacji wynikow.

Moj udziat procentowy szacuna 30 %
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[PA11] S. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, K. Lota, EaEkowiak, F. Béguin, P. Kowalczyk,
DETERMINATION OF THE SPACE BETWEEN CLOSED MULTIWALED CARBON
NANOTUBES BY GCMC SIMULATION OF NITROGEN ADSORPTIONJournal of
Colloid and Interface Sciencl7 (2008) 442-448

MOj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wspolabdav sformutowaniu problemu
naukowego; wykonanie wszystkich symulacji MC; opnanie algorytmu wyznacza&ego
funkcg rozktadu rozmiaréw poréw; wspotudziat w wykonanabliczei; wspétudziat
w wizualizacji danych oraz wynikéw; wspoétudziat wabzie i interpretacji wynikdw;
wspoétudziat w napisaniu oraz edycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna35 %

[PA12] S. Furmaniak, P.A. Gauden, A.P. Terzyk, G. Rychlicki, WATER ADRPTION ON
CARBONS - CRITICAL REVIEW OF THE MOST POPULAR ANALWCAL
APPROACHESAdvances in Colloid and Interface Scied&¥ (2008) 82-143

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wyprowagie nowych modeli adsorpcji
opisugcych mechanizm adsorpcji wody na materiatachglawych; wykonanie ezci
obliczei; wspotudziat w analizie i interpretacji wynikow.

Moj udziat procentowy szacuna35 %

[PAL13] A.P. Terzyk, M. Winiewski, P.A. Gauden, G. RychlickiS. Furmaniak, CARBON
SURFACE CHEMICAL COMPOSITION IN PARANITROPHENOL ADSRPTION
DETERMINED AT THE REAL OXIC AND ANOXIC CONDITIONSJournal of Colloid
and Interface Sciencg20 (2008) 40-51

Méj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspétabe analizie i interpretacji wynikéw.

Moj udziat procentowy szacunal0 %

[PA14] A.P. Terzyk, P.A. Gauders. Furmaniak, P. Kowalczyk, HETEROGENEITY ON HIGH-
RESOLUTION as PLOTS FOR CARBON NANOTUBES - GCMC STUDYhysical
Chemistry Chemical Physid® (2008) 4551-4554

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wykomeaoksci oblicze: (symulacje GCMC
adsorpcji azotu na zdefektowanych nanorurkackglewych); wspétudziat w analizie
i interpretacji wynikow.

Moj udziat procentowy szacuna 30 %
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[PA15] A.P. Terzyk,S. Furmaniak, P.A. Gauden, P.J.F. Harris, J. Wioch, TESTING TEBRM
MODELS AND RECOVERING EMPIRICAL RELATIONSHIPS FOR BSORPTION IN
MICROPOROUS CARBONS USING VIRTUAL CARBON MODELS ANDGRAND
CANONICAL MONTE CARLO SIMULATIONS Journal of Physics: Condensed Mat@d
(2008) 385212-1-15

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotatw stworzeniu wirtualnego modelu
budowy wgli ,twardych”; wykonanie czsci oblicze: (wykonanie symulacji komputerowych
izoterm adsorpcji, wyznaczenie rozktadéw poréw varcp o metod BG); wspoétudziat
w analizie i interpretacji wynikow.

Moj udziat procentowy szacuna 30 %

[PA16]S. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, M. Jaroniec, ARGON ADITION IN
CHANNEL-LIKE MESOPOROUS CARBONS AT 77 K, GCMC SIMWATIONS AND
PORE SIZE ANALY SISMicroporous and Mesoporous Materigld 6 (2008) 665-669

MOj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wspolabdav sformutowaniu problemu
naukowego; opracowanie formalizmu matematyczneg&pmanie wszystkich symulacji MC;
wspotudziat w wykonaniu oblicze wspotudziat w wizualizacji danych oraz wynikéw;
wspoétudziat w analizie i interpretacji wynikéw; wdpdziat w napisaniu oraz edycji
manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna50 %

[PAL17] P. Kowalczyk, P.A. Gauden, A.P. Terzy®, Furmaniak, IMPACT OF THE CARBON
PORE SIZE AND TOPOLOGY ON THE EQUILIBRIUM QUANTUM IEVING OF
HYDROGEN ISOTOPES AT ZERO COVERAGE AND FINITE PRB3SES, Journal of
Physics: Condensed Matt2d (2009) 144210-1-12

Méj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspétabe analizie i interpretacji wynikéw.

Moj udziat procentowy szacunab %.

[PA18] P.A. Gauden, A.P. Terzyls. Furmaniak, P. Kowalczyk, ADSORPTION POTENTIAL
DISTRIBUTIONS FOR CARBONS HAVING DEFINED PORE STRUORE - GCMC
SIMULATIONS OF THE EFFECT OF HETEROGENEITWdsorptionl5 (2009) 99-113

Moj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wykoraciesci oblicze: (symulacje GCMC);
wspotudziat w weryfikacji i interpretacji wynikow.

Moj udziat procentowy szacuna 25 %
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[PAL19] S. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, R.P. Wesotowski, P. Klwayk, Ar, CCJ, AND
CeHe ADSORPTION OUTSIDE AND INSIDE OF THE BUNDLES OF MITI-WALLED
CARBON NANOTUBES — SIMULATION STUDYPhysical Chemistry Chemical Physitt
(2009) 4982-4995

Moj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wykoraciesci oblicze: (symulacje GCMC);
wspoétudziat w analizie i interpretacji wynikéw; wdpdziat w napisaniu oraz edycji
manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna 30 %

[PA20] S. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, P.J.F. Harris, P. Koagi, CAN CARBON
SURFACE OXIDATION SHIFT THE PORE SIZE DISTRIBUTION CURVE
CALCULATED FROM Ar, N, AND CO, ADSORPTION ISOTHERMS? SIMULATION
RESULTS FOR A REALISTIC CARBON MODEUournal of Physics: Condensed Matg
(2009) 315005-1-10

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wykoeaaksci oblicze: (symulacje GCMC,
algorytm imitugcy utlenianie wirtualnych ygli); wspotudziat w analizie i interpretacii
wynikow; wspotudziat w napisaniu oraz edycji mamystu.

Moj udziat procentowy szacuna 30 %

[PA21] S. Furmaniak, A.P. Terzyk, R. Golembiewski, P.A. Gauden, L. geki, SEARCHING
THE MOST OPTIMAL MODEL OF WATER SORPTION ON FOODSHBS IN THE
WHOLE RANGE OF RELATIVE HUMIDITY Food Research Internationdl (2009) 1203-
1214

Mé6j wklad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu
naukowego; opis wszystkich danych za paemanodeli teoretycznych; wspétudziat
w wizualizacji danych oraz wynikow; wspoétudziat wakbzie i interpretacji wynikéw;

wspoétudziat w napisaniu oraz edycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna 60 %

[PA22] P. Kowalczyk, P.A. Gauden, A.P. Terzy®, Furmaniak, FREQUENCY-DEPENDENT
DIFFUSION CONSTANT OF QUANTUM FLUIDS FROM PATH INTERAL MONTE
CARLO AND TIKHONOV'S REGULARIZING FUNCTIONALJournal of Chemical Theory
and Computatiorb (2009) 1990-1996

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspoétalde analizie i interpretacji wynikow.

M&j udziat procentowy szacunab %.
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[PA23] A.P. Terzyk, P.A. Gauderg. Furmaniak, R.P. Wesotowski, P.J.F. Harris, P. Kowalczyk,
ADSORPTION FROM AQUEOUS SOLUTIONS ON OPENED CARBOM\NOTUBES —
ORGANIC COMPOUNDS SPEED UP DELIVERY OF WATER FROMSIDE Physical
Chemistry Chemical Physid4 (2009) 9341-9345

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wykomaosci oblicze: (rozktady gstaci,
histogramy obrazygce orientagg czsteczek adsorbatu w stosunku do powierzchni
wewrptrznej oraz zewgtrznej rurek wglowych); wspétudziat w analizie i interpretacii
wynikow.

MOj udziat procentowy szacunpa20 %

[PA24] A.P. Terzyk,S. Furmaniak, P.A. Gauden, P. Kowalczyk, FULLERENE INTERCALATED
GRAPHENE NANOCONTAINERS — THE MECHANISM OF Ar ADSORION AND
THE TEST OF HIGH PRESSURE GHAND CO, STORAGE CAPACITIESAdsorption
Science and Technology (2009) 281-296

Mé6j wkitad w powstanie tej pracy obejmowal wygemanie wszystkich komérek
symulacyjnych; wykonanie symulacji izoterm adsarpegpotudziat w wizualizacji danych
oraz wynikow; wspotudziat w analizie i interpretasjynikow; wspoétudziat w napisaniu oraz
edycji manuskryptu.

MOj udziat procentowy szacuna 30 %

[PA25] A.P. Terzyk, P.A. Gauders. Furmaniak, R.P. Wesotowski, P.J.F. Harris, MOLECULAR
DYNAMICS SIMULATION INSIGHT INTO THE MECHANISM OF MENOL
ADSORPTION AT LOW COVERAGES FROM AQUEOUS SOLUTIONSON
MICROPOROUS CARBON®hysical Chemistry Chemical Physit? (2010) 812-817

Mé6j wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wykomaoksci oblicze: (obroblke i analiz
wynikéw otrzymanych w wyniku symulacji MD); wspatatlw weryfikacji i interpretaciji
wynikow.

M0j udziat procentowy szacupal5 %

[PA26] S. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, P.J.F. Harris, P. Koz, THE INFLUENCE
OF CARBON SURFACE OXYGEN GROUPS ON DUBININ-ASTAKHO¥QUATION
PARAMETERS CALCULATED FROM CQ@ ADSORPTION ISOTHERM Journal of
Physics: Condensed Matt2p (2010) 085003-1-10

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wykoeaaksci oblicze: (symulacje GCMC,
wirtualnie utlenianie); wspotudziat w weryfikacijiriterpretaciji wynikow.

Moj udziat procentowy szacuna 30 %
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[PA27] P. Kowalczyk, S. Furmaniak, P.A. Gauden, A.P. Terzyk, CARBON DIOXIDE
ADSORPTION-INDUCED DEFORMATION OF MICROPOROUS CARB{3 Journal of
Physical Chemistry @14 (2010) 5126-5133

MOj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wspolabdav sformutowaniu problemu
naukowego; wykonanie @zi symulacji MC; wspoétudziat w wykonaniu obliézevspotudziat
w wizualizacji danych oraz wynikéw; wspoétudziat wabzie i interpretacji wynikdw;
wspotudziat w napisaniu oraz edycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna40 %

[PA28] P.A. Gauden, A.P. Terzyl§. Furmaniak, P.J.F. Harris, P. Kowalczyk, BET SURFACE
AREA OF CARBONACEOUS ADSORBENTS - VERIFICATION US® GEOMETRIC
CONSIDERATIONS ON VIRTUAL POROUS CARBON MODELApplied Surface Science
256 (2010) 5204-5209

Mo6j wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wykomagiesci obliczei (obliczenia GCMC);
wspotudziat w weryfikacji i interpretacji wynikow.

Moj udziat procentowy szacuna 10 %

[PA29] S. Furmaniak, A.P. Terzyk, G. Rychlicki, M. Whiewski, P.A. Gauden, P. Kowalczyk,
K.M. Werengowska, K. Dulska, THE SYSTEM: CARBON TRACHLORIDE — CLOSED
CARBON NANOTUBES ANALYSED BY A COMBINATION OF MOLEM@LAR
SIMULATIONS, ANALYTICAL MODELLING AND ADSORPTION CALORIMETRY
Journal of Colloid and Interface Sciengd9 (2010) 321-330

Mé6j wklad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu
naukowego; wykonanie wszystkich symulacji MC; opranie modeli matematycznych; opis
wszystkich danych za pomoaodeli teoretycznych; wspétudziat w wizualizagjingch oraz
wynikéw; wspoétudziat w analizie i interpretacji vilgdw; wspotudziat w napisaniu oraz edyciji
manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna35 %
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[PA30] A.P. Terzyk, P.A. Gaudelg. Furmaniak, R.P. Wesotowski, P. Kowalczyk, ACTIVATED
CARBON IMMERSED IN WATER - THE ORIGIN OF LINEAR CORELATION
BETWEEN ENTHALPY OF IMMERSION AND OXYGEN CONTENT SJDIED BY
MOLECULAR DYNAMICS SIMULATION Physical Chemistry Chemical Physit? (2010)
10701-10713

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wykomamwzsci oblicze: (geometryczne
rozktady rozmiarow pordw, obrébka i analiza wynik@& stanu réwnowagi, wirtualne
utlenianie wegli); wspétudziat w analizie i interpretacji wynio

M&j udziat procentowy szacuna 20 %

[PA31] S. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, P.J.F. Harris, M.skigwski, P. Kowalczyk,
SIMPLE MODEL OF ADSORPTION ON EXTERNAL SURFACE OF ARBON
NANOTUBES — A NEW ANALYTICAL APPROACH BASING ON MOECULAR
SIMULATION DATA Adsorptionl16 (2010) 197-213

MOj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wspolabdlav sformutowaniu problemu
naukowego; wykonanie wszystkich symulacji MC; opraamie modeli matematycznych; opis
wszystkich danych za pomgomodeli teoretycznych; wspétudziat w wizualizagingch oraz
wynikow; wspétudziat w analizie i interpretaciji wkéw; wspotudziat w napisaniu oraz edycji
manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna50 %

[PA32] S. Furmaniak, A.P. Terzyk, R. Gotembiewski, P.A. Gauden, SURIEAGREA OF CLOSED
CARBON NANOTUBES DETERMINED FROM ROOM TEMPERATURE
MEASUREMENTS OF ALCOHOLS ADSORPTIONKhemical Physics Lette499 (2010)
141-145

M6j wklad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu
naukowego; opis wszystkich danych za pemaoodelu teoretycznego; wspétudziat
w wizualizacji danych oraz wynikow; wspoétudziat wakbzie i interpretacji wynikéw;

wspotudziat w napisaniu oraz edycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna50 %
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[PA33] P. Kowalczyk, P.A. Gauden, A.P. Terzy®&, Furmaniak, MICROSCOPIC MODEL OF
CARBONACEOUS NANOPOROUS MOLECULAR SIEVES ANOMALOUS
TRANSPORT IN MOLECULARLY CONFINED SPACEShysical Chemistry Chemical
Physicsl2 (2010) 11351-11361

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotabe weryfikacji wynikow.
MOj udziat procentowy szagupal10 %

[PA34] P. KowalczykS. Furmaniak, P.A. Gauden, A.P. Terzyk, AN OPTIMAL SINGLE-WALIE
CARBON NANOTUBE VESSELS FOR SHORT TERM REVERSIBLETGRAGE OF
CARBON DIOXIDE AT AMBIENT TEMPERATURESJournal of Physical Chemistry C
114 (2010) 21465-21473

Mé6j wklad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu
naukowego; wykonanie wszystkich symulacji MC; wsjmét w wizualizacji danych oraz
wynikéw; wspoétudziat w analizie i interpretacji vilgdw; wspotudziat w napisaniu oraz edyciji
manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna40 %

po uzyskaniu stopnia doktora:

[PA35] R.P. WesotowskiS. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, SIMULATING THE EFFECT
OF CARBON NANOTUBE CURVATURE ON ADSORPTION OF POLWCLIC
AROMATIC HYDROCARBONSAdsorptionl7 (2011) 1-4

Mé6j wklad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu
naukowego; wspétudziat w wizualizacji danych oragnikdw; wspoétudziat w analizie
i interpretacji wynikow; wspotudziat w napisaniuaaredycji manuskryptu.

M0j udziat procentowy szacupa 25 %

[PA36] J.K. GarbaczS. Furmaniak, A.P. Terzyk, M. Grabiec, NEW MODEL DESCRIBING
ADSORPTION FROM LIQUID BINARY MIXTURES OF NONELECTRLYTES WITH
LIMITED AND UNLIMITED MISCIBILITY OF COMPONENTS Journal of Colloid and
Interface Scienc859 (2011) 512-519

Méj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: opis yeszich danych za pomganodeli
teoretycznych; wspétudziat w wizualizacji danyclazomwynikow; wspétudziat w analizie
i interpretacji wynikow; wspotudziat w napisaniuaaredycji manuskryptu.

M0j udziat procentowy szacupa 30 %
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[PA37] P.A. Gauden, A.P. Terzyk, R. Ri®wski, S. Furmaniak, R.P. Wesotowski, P. Kowalczyk,
MOLECULAR DYNAMICS OF ZIGZAG SINGLE WALLED CARBON MNOTUBES
IMMERSION IN WATER Physical Chemistry Chemical Physit3 (2011) 5621-5629

Moj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wykomarizsci obliczei; wspotudziat
w analizie i interpretacji wynikow.

Moj udziat procentowy szacuna 10 %

[PA38] S. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, SOME REMARKS ON THE GGR3IFICATION
OF WATER VAPOR SORPTION ISOTHERMS AND BLAHOVEC ANLIYANNIOTIS
ISOTHERM EQUATIONDrying Technology9 (2011) 984-991

Mé6j wklad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu
naukowego; opracowanie formalizmu matematyczne@is wszystkich danych za pomoc
modeli teoretycznych; wspotudziat w wizualizacjingeh oraz wynikow; wspétudziat
w analizie i interpretacji wynikow; wspotudziat vapisaniu oraz edycji manuskryptu.

MJj udziat procentowy szacupa 60 %

[PA39] A. Pacholczyk, A.P. Terzyk, M. \Bfiiewski, P.A. Gauden, R.P. WesotowsRi Furmaniak,
A. Szczé, E. Chibowski, B. Kruszka, PHENOL ADSORPTION ON @EED CARBON
NANOTUBES Journal of Colloid and Interface Scien8é1 (2011) 288-292

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspétabde analizie i interpretacji wynikéw.
MOj udziat procentowy szacgupas %.

[PA40] P. Kowalczyk, P.A. Gauden, A.P. Terzy, Furmaniak, QUANTUM FLUCTUATIONS
INCREASE THE SELF-DIFFUSIVE MOTION OF PARA-HYDROGENN NARROW
CARBON NANOTUBESPhysical Chemistry Chemical Physit3 (2011) 9824-9830

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspoétalde analizie i interpretacji wynikow.
MOj udziat procentowy szaeupas %.

[PA41] P. Kowalczyk, P.A. Gauden, A.P. TerzyB, Furmaniak, K. Kaneko, CRYOGENIC
HELIUM ADSORBED IN ZEOLITE RHO: INSIDE LOCALIZATION CONTROLLED
SELF-DIFFUSION OF CONFINED QUANTUM PARTICLESJournal of Physical
Chemistry C115 (2011) 18105-18110

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspétabe analizie i interpretacji wynikéw.
MOj udziat procentowy szacgupas %.
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[PA42] A.P. Terzyk, P.A. Gauden, W. Zigdki, S. Furmaniak, R.P. Wesotowski, K.K. Klimek,
FIRST MOLECULAR DYNAMICS SIMULATION INSIGHT INTO THE MECHANISM
OF ORGANICS ADSORPTION FROM AQUEOUS SOLUTIONS ON GROPOROUS
CARBONSChemical Physics Lettefsl5 (2011) 102-108

MOj wkiad w powstanie tej pracy obejmowal wspotadav wizualizacji danych oraz
wynikow; wspotudziat w analizie i interpretacji wigw.

Moj udziat procentowy szacuna 10 %

[PA43] P. Kowalczyk, S. Furmaniak, P.A. Gauden, A.P. Terzyk, METHANE-INDUCED
DEFORMATION OF POROUS CARBONS: FROM NORMAL TO HIGPRESSURE
OPERATING CONDITIONSJournal of Physical Chemistry €16 (2012) 1740-1747

Mé6j wklad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu
naukowego; wykonanie &zi symulacji MC; wspétudziat w wykonaniu obli¢zevspétudziat
w wizualizacji danych oraz wynikow; wspoétudziat wabzie i interpretacji wynikéw;
wspotudziat w napisaniu oraz edycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna40 %

[PA44] P. Kowalczyk, P.A. Gauden, A.P. Terzy&, Furmaniak, P.J.F. Harris, DISPLACEMENT
OF METHANE BY COADSORBED CARBON DIOXIDE IS FACILITAED IN NARROW
CARBON NANOPORESJournal of Physical Chemistry €16 (2012) 13640-13649

Mé6j wkiad w powstanie tej pracy obejmowat. wspoétaddav wizualizacji danych oraz
wynikéw; wspétudziat w analizie i interpretacji vilgaw.

Moj udziat procentowy szacunal0 %

[PA45]S. Furmaniak, THE ALTERNATIVE MODEL OF WATER VAPOUR SORPTION IN
POROUS BUILDING MATERIALSTransport in Porous Medif2 (2012) 21-23

[PA46] M. Wisniewski, P.A. Gauden, A.P. Terzyk, P. Kowalczyk, Pacholczyk,S. Furmaniak,
DETECTING ADSORPTION SPACE IN CARBON NANOTUBES BY HBNZENE
UPTAKE Journal of Colloid and Interface Scieng@1 (2013) 74-85

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspoétalde analizie i interpretacji wynikow.

M&j udziat procentowy szacunab %.
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[PA47] A.P. Terzyk, M. Wdniewski, K. Dulska, A. Bielicka, P.A. Gauderg. Furmaniak,
K. Werengowska-Ciavierz, CARBON NANOTUBES AS POTENTIAL MATERIAL FOR
DRUG DELIVERY — EXPERIMENT AND SIMULATIONAdsorption19 (2013) 269-272

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspoétalde analizie i interpretacji wynikow.
MOj udziat procentowy szaeupas %.

[PA48] P.A. Gauden, A.P. Terzyls. Furmaniak, M. Wisniewski, P. Kowalczyk, A. Bielicka,
W. Zielinski, POROSITY OF CLOSED CARBON NANOTUBES COMPRESSESING
HYDRAULIC PRESSUREAdsorption19 (2013) 785-793

Méj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspétabde analizie i interpretacji wynikéw.
MOj udziat procentowy szacupa 20 %

[PA49] A. Bielicka, M. Wsgniewski, A.P. Terzyk, P.A. Gauder. Furmaniak, K. Roszek,
P. Kowalczyk, A. Bieniek, CARBON MATERIALS AS NEW ANOVEHICLES IN HOT-
MELT DRUG DEPOSITION]Journal of Physics: Condensed Mat#% (2013) 355002-1-13

M0j wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotatdw analizie i interpretacji wynikow;
wspotudziat w napisaniu oraz edycji manuskryptu.
MOj udziat procentowy szacgupa 10 %

[PASQ] P. Kowalczyk, J. He, M. Hu, P.A. Gaud&,Furmaniak, A.P. Terzyk, TO THE PORE AND
THROUGH THE PORE: THERMODYNAMICS AND KINETICS OF HHUM IN
EXOTIC CUBIC CARBON POLYMORPHS®hysical Chemistry Chemical Physits (2013)
17366-17373

Mé6j wkiad w powstanie tej pracy obejmowat. wspoétabdav wizualizacji danych oraz
wynikéw; wspétudziat w analizie i interpretacji vilgaw.

Moj udziat procentowy szacuna 10 %

[PAS1] P.A. Gauden, A.P. Terzyls. Furmaniak, J. Wioch, P. Kowalczyk, W. Zidski, MD
SIMULATION OF ORGANICS ADSORPTION FROM AQUEOUS SOOUON IN
CARBON SLIT-LIKE PORES. FOUNDATIONS OF THE PORE BIGKING EFFECT
Journal of Physics: Condensed Mat#§ (2014) 055008-1-14

Mé6j wkiad w powstanie tej pracy obejmowat. wspoétabdav wizualizacji danych oraz
wynikéw; wspoétudziat w analizie i interpretacji vilgdw; wspotudziat w napisaniu oraz edyciji
manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna 20 %
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[PA52] P. Kowalczyk, A.P. Terzyk, P.A. Gaudeéh, Furmaniak, K. Kaneko, TOWARD IN SILICO
MODELING OF PALLADIUM - HYDROGEN - CARBON NANOHORN
NANOCOMPOSITESPhysical Chemistry Chemical Physits (2014) 11763-11769

Méj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wygemenie modelowych nanorogow;
wspotudziat w analizie i interpretacji wynikow.

Moj udziat procentowy szacuna 10 %

[PA53]S. Furmaniak, MULTITEMPERATURE FITTING OF ISOTHERMS AS A SIMPLE
METHOD OF INSIGHT INTO THE THERMODYNAMICS OF WATERSORPTION ON
BUILDING MATERIALS Bulgarian Chemical Communicatiod$ (2014) 563-568

[PAB4] K. Werengowska-Ctavierz, M. Wisniewski, A.P. Terzyk, S. Furmaniak, THE
CHEMISTRY OF BIOCONJUGATION IN NANOPARTICLES-BASED DRUG
DELIVERY SYSTEM Advances in Condensed Matter Phy€1645 (2015) 198175-1-27

M0j wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotaddw analizie i interpretacji wynikow;
wspotudziat w napisaniu oraz edycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna 10 %

[PAS5] P. Kowalczyk, A. Ciach, A.P. Terzyk, P.A. @fen, S. Furmaniak, EFFECTS OF
CRITICAL FLUCTUATIONS ON ADSORPTION-INDUCED DEFORMAION OF
MICROPOROUS CARBONSournal of Physical Chemistry €19 (2015) 6111-6120

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspétabde analizie i interpretacji wynikéw.

M&j udziat procentowy szacunab %.

[PA56] P. Kowalczyk, A.P. Terzyk, P.A. Gaudéh,Furmaniak, E. Pantatosaki, G.K. Papadopoulos,
INTRINSIC D,/H, SELECTIVITY OF NaX ZEOLITE: INTERPLAY BETWEEN
ADSORPTION AND KINETIC FACTORSJournal of Physical Chemistry @19 (2015)
15373-15380

MOj wkiad w powstanie tej pracy obejmowak wspotadav wizualizacji danych oraz
wynikow; wspotudziat w analizie i interpretacji wigdw.

Moj udziat procentowy szacuna 10 %
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[PA57] P. Kowalczyk, A.P. Terzyk, P.A. Gaude8, Furmaniak, K. Kaneko, T.F. Miller, I,
NUCLEAR QUANTUM EFFECTS IN THE LAYERING AND DIFFUSIN OF
HYDROGEN ISOTOPES IN CARBON NANOTUBESournal of Physical Chemistry Letters
6 (2015) 3367-3372

MOj wkiad w powstanie tej pracy obejmowal wspotadav wizualizacji danych oraz
wynikow; wspotudziat w analizie i interpretacji wigw.

Moj udziat procentowy szacuna 10 %

[PAS8] A.P. TerzykS. Furmaniak, M. Wisniewski, K. Werengowskaa, P.A. Gauden, P. Kowalgczyk
NEW FINDINGS ON THE INFLUENCE OF CARBON SURFACE CWRTURE ON
ENERGETICS OF BENZENE ADSORPTION FROM GASEOUS PHASHemical Physics
Letters645 (2016) 157-163

Mé6j wktad w powstanie tej pracy obejmowat: opracaigaformalizmu matematycznego; opis
wszystkich danych za pomoaodeli teoretycznych; wspétudziat w wizualizagjingch oraz
wynikow; wspotudziat w analizie i interpretacji wigdw.

Moj udziat procentowy szacuna 25 %

[PAS9] S. Furmaniak, P.A. Gauden, A.P. Terzyk, P. Kowalczyk, GYROIDAIANOPOROUS
CARBONS — ADSORPTION AND SEPARATION PROPERTIES EXPRED USING
COMPUTER SIMULATIONSCondensed Matter Physi¢® (2016) 13003-1-14

Mé6j wklad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu
naukowego; wykonanie wszystkich symulacji MC; wsjm&t w wizualizacji danych oraz
wynikéw; wspoétudziat w analizie i interpretacji vilgdw; wspotudziat w napisaniu oraz edyciji
manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna 60 %

[PAG0] P.A. GaudenrS. Furmaniak, J. Wioch, A.P. Terzyk, W. Zieiski, P. Kowalczyk, J. Kurzawa,
THE INFLUENCE OF GEOMETRIC HETEROGENEITY OF CLOSEIARBON
NANOTUBE BUNDLES ON BENZENE ADSORPTION FROM THE GA®US PHASE-
MONTE CARLO SIMULATIONS Adsorption22 (2016) 639-651

MOj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wspolabdav sformutowaniu problemu

naukowego; wspotudziat w wykonaniu symulacji MCpdtsdziat w wizualizacji danych oraz
wynikow; wspétudziat w analizie i interpretacji wkéw; wspotudziat w napisaniu oraz edycji
manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna35 %
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[PB2]
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Czasopisma z ezci B Wykazu Czasopism Naukowych Ministerstwa Nauki

i Szkolnictwa Wyszeqo:

przed uzyskaniem stopnia doktora:

P.A. Gauden, A.P. Terzyl§. Furmaniak, MODELE BUDOWY WEGLA AKTYWNEGO
WCZORAJ — DZISIAJ — JUTR@Viadomdci Chemiczn&2 (2008) 403-447

M6j wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: spatzenie czici manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna 10 %

S. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, INTERRELATION BETWEENTEBAM
SORPTION BY WOOD AND TEMPERATURBDrewno. Prace Naukowe. Doniesienia.
Komunikaty51 (2008) 15-29

MOj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wspolabdlav sformutowaniu problemu
naukowego; opracowanie formalizmu matematyczne@is wszystkich danych za pomoc
modeli teoretycznych; wspoétudziat w wizualizacjingeh oraz wynikow; wspétudziat
w analizie i interpretacji wynikow; wspotudziat vapisaniu oraz edycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna 60 %

po uzyskaniu stopnia doktora:

A.P. Terzyk, P.A. GaudenS. Furmaniak, P. Kowalczyk, MATERIAL STORAGE
MECHANISM IN POROUS NANOCARBON - COMPARISON BETWEEN
EXPERIMENT AND SIMULATION Computational Methods in Science and Technoltfg)y
(2012) 45-51

MOj wkiad w powstanie tej pracy obejmowak wspotadav wizualizacji danych oraz
wynikow; wspétudziat w analizie i interpretacji wkéw; wspotudziat w napisaniu oraz edycji
manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacunals %

A.P. Terzyk,S. Furmaniak, K. Kaneko, P.A. Gauden, P. Kowalczyk, T. Itoh, N@GROGI
WEGLOWE — MODELOWANIE | WEASCIWOSCI ADSORPCYJNHnNzynieria i Ochrona
Srodowiskal6 (2013) 217-223

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadev opracowaniu materiatu oraz
uzyskaniu wynikow.

Moj udziat procentowy szacuna 20 %
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P.A. Gauden, A.P. Terzyk,S. Furmaniak, M. Wisniewski, A. Bielicka,
K. Werengowska-Ciavierz, W. Zieliaski, B. Kruszka, A. Bieniek, MODELOWANIE
ADSORPCJI ZWAZKOW BIOLOGICZNIE CZYNNYCH NA MATERIALACH
WEGLOWYCH Inzynieria i OchronaSrodowiskal6 (2013) 225-234

MOj wkiad w powstanie tej pracy obejmowal wspotadav wizualizacji danych oraz
wynikow; wspotudziat w analizie i interpretacji wigw.

Moj udziat procentowy szacuna 20 %

S. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, P. Kowalczyk, P.J.Frrida SYNERGICZNY
WPLYW WYMIARU NANOPOROW WEGLA AKTYWNEGO ORAZ UTLENIENIA
JEGO POWIERZCHNI NA ADSORPEJ CO, Z MIESZANIN CH,/CO, Inzynieria
i OchronaSrodowiskal6 (2013) 245-254

Mé6j wklad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu
naukowego; wygenerowanie serii utlenionych WWRP; raktaryzacg wszystkich WWP;
wykonanie wszystkich symulacji; wspotudziat w wizaeji danych oraz wynikéw;
wspoétudziat w analizie i interpretacji wynikéw; w@pdziat w napisaniu oraz edycji
manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna45s %

A. Bielicka, M. Wgniewski, A.P. Terzyk, P.A. Gauders. Furmaniak, P. Kowalczyk,
MATERIALY WEGLOWE JAKO NOGNIKI LEKOW — WYKORZYSTANIE
NOWATORSKIEJ METODY HMD (HOT-MELT DEPOSITION) W SYREZIE
UKLADOW KONTROLOWANEGO UWALNIANIA PARACETAMOLU Inzynieria
i OchronaSrodowiskal6 (2013) 323-330

Méj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspétabe analizie i interpretacji wynikéw.

Moj udziat procentowy szacunab %.
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[PP4]

Zalacznik nr 1 do wniosku o nadanie stopnia doktora habilitowanedr Sylwester Furmaniak
Autoreferat - wersja polskajzyczna

Pozostale czasopisma:

przed uzyskaniem stopnia doktora:

A.P. Terzyk, S. Koter, G. Rychlicki, R.P. Wk=avski, S. Furmaniak, P. Kowalczyk,
M.S. Cwiertnia, DESCRIPTION OF ADSORPTION IN MICROPOROUSARBONS
BASING ON THE CONCEPT OF THE ACTIVITY COEFFICIENT MD THE OSMOTIC
EQUILIBRIUM Biuletyn WIChiR34 (2004) 67-76

Mé6j wkiad w powstanie tej pracy obejmowat wspoladzv opracowaniu formalizmu
matematycznego; wspoétudziat w analizie i interpecgtaynikow.

Moj udziat procentowy szacunal0 %

S. Furmaniak, P.A. Gauden, A.P. Terzyk, R.P. Wesolowski, G. litgki, IMPROVING
THE FUNDAMENTAL IDEAS OF DUBININ, SERPINSKY AND BARON — FURTHER
INSIGHTS INTO THEORETICAL DESCRIPTION OF WATER ADSRPTION ON
CARBONSAnNnales UMCS (Sectio AA, Chemi) (2005) 151-182

M0j wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: zapropwanie nowych réwngaopisugcych
adsorpcg i energetyk adsorpcji wody na materiatacheglowych; wykonanie ezci oblicze;
wspoétudziat w analizie i interpretaciji wynikow.

Moj udziat procentowy szacuna 25 %

A.P. Terzyk, S. Kotef. Furmaniak, P.A. Gauden, INCORPORATING HETEROGENEITY
INTO THE OSMOTIC THEORY OF ADSORPTIONMNnales UMCS (Sectio AA, Chem&®)
(2007) 156-180

MOj wktad w powstanie tej pracy obejmowat wspotaddzv opracowaniu formalizmu
matematycznego; wspotudziat w analizie i interpcgtaynikow.

Moj udziat procentowy szacunals %

S. Furmaniak, A.P. Terzyk, L. Czepirski, E. Komorowska-Czepaskl. Szymfska, P.A.
Gauden, MODELING OF SORPTION OF WATER ON POTATO ANDN POTATO
STARCHFood 3 (2009) 13-17

Mé6j wklad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu
naukowego; opracowanie formalizmu matematyczne@is wszystkich danych za pomoc
modeli teoretycznych; wspotudziat w wizualizacjingeh oraz wynikow; wspétudziat
w analizie i interpretacji wynikow; wspotudziat vapisaniu oraz edycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna50 %
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[PP5]

[PP6]

[PP7]

[PP8]

[PM1]

[PM2]
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po uzyskaniu stopnia doktora:

S. Furmaniak, SORPCJA WODY PRZEZ PRODUKTY.YWNOSCIOWE (CZ. ) LAB
Laboratoria, Aparatura, Badanid/2013 (2013) 50-53,69

S. Furmaniak, SORPCJA WODY PRZEZ PRODUKTY.YWNOSCIOWE (CZ. Il) LAB
Laboratoria, Aparatura, Badani&/2013 (2013) 18-22

S. Furmaniak, WYKORZYSTANIE SYMULACJI MONTE CARLO. MODELOWANIE
ADSORPCJI CHLOROFORMU WEWNTRZ NANORUREK WEGLOWYCH (CZ. 1) LAB
Laboratoria, Aparatura, Badani&/2014 (2014) 15-18

S. Furmaniak, WYKORZYSTANIE SYMULACJI MONTE CARLO. MODELOWANIE
ADSORPCJI CHLOROFORMU WEWNTRZ NANORUREK WEGLOWYCH (CZ. 1)
LAB Laboratoria, Aparatura, Badani&/2014 (2014) 17-24

Rozdzialy w monografiach:

przed uzyskaniem stopnia doktora:

P.A. Gauden, A.P. Terzyk, G. Rychlicl8, Furmaniak, R.P. Wesotowski, M. Whiewski,
P. Kowalczyk, MECHANISMS OF WATER ADSORPTION ON CA®NS [in:;] Water
Encyclopedia, Volume: Oceanography; Meteorologyy$ds and Chemistry; Water Law;
and Water History Art and Cultur&Villey, USA (2005) pp. 400-404

Méj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: spaizenie czsci manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacunab %.

S. Furmaniak, A.P. Terzyk, L. Czepirski, E. Komorowska-Czepask]. Szymfska,

P.A. Gauden, WATER SORPTION ON FOODSTUFFS — ALTERNME MODELS [in:]

V.N. Pletney (ed.)Focus on Food Engineering Research and DevelopmBiaiga Science
Publishers, New York (2007) pp. 497-515

Mé6j wklad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotadav sformutowaniu problemu
naukowego; opracowanie formalizmu matematyczne@is wszystkich danych za pomoc
modeli teoretycznych; wspotudziat w wizualizacjingeh oraz wynikow; wspétudziat
w analizie i interpretacji wynikow; wspotudziat vapisaniu oraz edycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna50 %
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[PM3]

[PM4]

[PM5]
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P.A. Gauden, A.P. Terzyk, P. Kowalczyk, GAranovich, M.D. Donohue, MCwiertnia,

S. Furmaniak, G. Rychlicki, GILES’ CLASSIFICATION OF SOLUTE ADSRPTION
ISOTHERMS FOR BINARY NON-ELECTROLYTE SOLUTIONS VIALATTICE DFT
SUPPORTED BY EXPERIMENTAL SORPTION DATA FROM AQUEGJSOLUTIONS
ON CARBONACEOUS MATERIALS [in:] A.P. Terzyk, P.A. &den, P. Kowalczyk (eds),
Carbon Materials — Theory and PracticResearch Signpost, Kerala, India (2008) pp. 517-
570

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspotaddav weryfikacji i interpretaciji
wynikéw.

M&j udziat procentowy szacunab %.

M.R. Balys, L. CzepirskiS. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, SUPERCRITICAL
METHANE ADSORPTION - A TOOL FOR CHARACTERIZATION OF
CARBONACEOUS ADSORBENTS [in:] S. Kaskel, P. Llewgll F. Rodriguez-Reinoso,
N.A. Seaton (eds)Characterisation of Porous Solids: Proceedingshef 8th International

Symposium on the Characterisation of Porous SoRdg/al Society of Chemistry (2009) pp.
240-247

Méj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wykoeanszystkich symulacji MC; wykonanie
czesci pozostatych oblicze wspotudziat w wizualizacji danych oraz wynikéwspétudziat
w analizie i interpretacji wynikow.

Moj udziat procentowy szacuna 20 %

R.P. Wesotowski, A.P. TerzykS. Furmaniak, P.A. Gauden, CARBON NANOTUBE
MEMBRANES [in:] B.B. Saha, K.C. Ng (edsfdvances in Adsorption Technolpdyova
Science Publishers, New York (2010) ch. 7

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: wspétalde opracowaniu cgzci materiatu.

Moj udziat procentowy szacunal0 %

A.P. Terzyk, S. Furmaniak, R.P. Wesotowski, P.A. Gauden, P.J.F. Harris, MENH
STORAGE IN MICROPOROUS CARBONS — EFFECT OF POROSIAND SURFACE
CHEMICAL COMPOSITION TESTED ON REALISTIC CARBON MOEL [in:]
B.B. Saha, K.C. Ng (edshdvances in Adsorption Technologyova Science Publishers, New
York (2010) ch. 14

MOj wktad w powstanie tej pracy obejmowat: wspolablav sformutowaniu problemu
naukowego; wygenerowanie serii utlenionych WWRP; raktaryzacg wszystkich WWP;

wykonanie wszystkich symulacji MC; opis wszystkiddinych za pomac modeli
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teoretycznych; wspétudziat w wizualizacji danyclazomwynikow; wspotudziat w analizie
i interpretacji wynikow; wspétudziat w napisaniuaaredycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna40 %

po uzyskaniu stopnia doktora:

[PM7] A.P. Terzyk,S. Furmaniak, P.A. Gauden, P.J.F. Harris, R.P. Wesotowski, Bw#lczyk,
VIRTUAL POROUS CARBON (VPC) MODELS: APPLICATION INTHE STUDY OF
FUNDAMENTAL ACTIVATED CARBON PROPERTIES BY MOLECULR
SIMULATIONS [in:] J.F. Kwiatkowski (ed.)Activated Carbon: Classifications, Properties
and ApplicationsNova Science Publishers, New York, (2011) ch. 8

Mo6j wkitad w powstanie tej pracy obejmowat: opracoieaczsci materiatdw i wynikow;
wspoétudziat w napisaniu oraz edycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna 25 %

[PM8] A.P. Terzyk,S. Furmaniak, P.A. Gauden, P.J.F. Harris, P. Kowalczyk, VIRTURDROUS
CARBONS [in:] J.M.D. Tascon (ed.Novel Carbon Adsorbentg&lsevier, Amsterdam (2012)
pp. 61-104

Moj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: opracovweaczsci materiatow i wynikow;
wspotudziat w napisaniu oraz edycji manuskryptu.

Moj udziat procentowy szacuna 25 %

[PM9] S. Furmaniak, WYKORZYSTANIE SYMULACJI KOMPUTEROWYCH METODAMI
MONTE CARLO DO MODELOWANIA ADSORPCJI | ROZDZIALU MESZANIN
GAZOW W PORACH MATERIALOW WEGLOWYCH [w:] J.K. Garbacz (red.),
Diagnozowanie StanSrodowiska. Metody Badawcze — PrognoByace Komisji Ekologii
i Ochrony Srodowiska Bydgoskiego Towarzystwa Naukowego, torti,\BTN, Bydgoszcz
(2014) str. 67-74

[PM10]S. Furmaniak, WYKORZYSTANIE SYMULACJI MONTE CARLO DO MODELOWANA
ADSORPCJI | ROZDZIALU MIESZANINY CH/N, W PORACH WEGLI AKTYWNYCH
[w:] J.K. Garbacz (red.piagnozowanie Stan§rodowiska. Metody Badawcze — Prognozy
Prace Komisji Ekologii i Ochrongrodowiska Bydgoskiego Towarzystwa Naukowego, tom
IX, BTN, Bydgoszcz (2015) str. 69-80
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[PM11]A.P. Terzyk, P.A. Gauders. Furmaniak, K. Werengowska-Ciavierz, P. Kowalczyk,
M. Wisniewski, CARBON NANOHORNS [in:] K.D. Sattler (ed.f;arbon Nanomaterials
Sourcebook: Nanoparticles, Nanocapsules, Nanofibekanoporous Structures, and
Nanocomposites, Vol.,ICRC Press, London (2016) ch. 4

MOj wkiad w powstanie tej pracy obejmowat: opracowaczsci materiatu; wspoétudziat
w napisaniu oraz edycji manuskryptu.;

Moj udziat procentowy szacuna 20 %

[PM12]P. Kowalczyk, D. Parsons, A.P. Terzyk, P@auden,S. Furmaniak, CUBIC CARBON
POLYMORPHS [in:] K.D. Sattler (ed.XCarbon Nanomaterials Sourcebook: Nanoparticles,
Nanocapsules, Nanofibers, Nanoporous Structured,Namocomposites, Vol., ICRC Press,
London (2016) ch. 6

Mé6j wkiad w powstanie tej pracy obejmowatl. wspoétabdav wizualizacji danych oraz
wynikéw; wspétudziat w analizie i interpretacji vilgaw.

Moj udziat procentowy szacuna 10 %

[PM13]S. Furmaniak, MODELOWANIE = ADSORPCJI DISIARCZKU VEGLA
Z WYKORZYSTANIEM SYMULACJI MONTE CARLO ORAZ REALISTYCZNYCH
MODELI BUDOWY WEGLA AKTYWNEGO [w:] J.K. Garbacz (red.Diagnozowanie
Stanu Srodowiska. Metody Badawcze — PrognoBrace Komisji Ekologii i Ochrony
Srodowiska Bydgoskiego Towarzystwa Naukowego, tonBXN, Bydgoszcz (2016) str. 13-
28

5b)  Udziat w projektach badawczych

() 2008-2010
N N204 009934 (projekt badawczy promotorski)
Opis adsorpcji na nanorurkaclkeglowych — podejcie analityczne i symulacje komputerowe
40 000 PLN

wykonawca

(i) 2013-2015
IP2012 034872 (luventus Plus)
Wykorzystanie  symulaciji komputerowych do modelowani przewidywania
i optymalizacji adsorpcji mieszanin gazéw na matach veglowych
35 000 PLN

kierownik
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(i)  2015-2018
2014/15/D/ST4/03760 (Sonata 8)
Whplyw porowatdci i natury chemicznej powierzchni ¢ggla na réwnowagi reakcji
chemicznych — systematyczne badania z wykorzystasjenulacji Monte Carlo
80 500 PLN

kierownik
5¢) Nagrody i wyrGznienia za dziatalngé naukowa

2008 Nagroda zespotowa J.M. Rektora UMK za daziakdl naukovy (1 stopnia)

2009 Stypendium dla mtodych naukowcow w ramach pragmu START Fundacji na
Rzecz Nauki Polskiej

2009 Nagroda zespotowa J.M. Rektora UMK za daziakdl naukovy (1 stopnia)

2010 Stypendium dla mtodych naukowcéw w ramach pragmu START Fundacji na
Rzecz Nauki Polskiej

2010 Nagroda zespotowa J.M. Rektora UMK za dzakglnaukows (I stopnia)

2011 Nagroda zespotowa J.M. Rektora UMK za dzakglnaukows (I stopnia)

2012 Nagroda zespotowa J.M. Rektora UMK za dzakglnaukows (I stopnia)

2013 Nagroda zespotowa J.M. Rektora UMK za dziakglnaukows (I stopnia)

2014 Nagroda zespotowa J.M. Rektora UMK za daakglnaukows (Il stopnia)

2015 Nagroda zespotowa J.M. Rektora UMK za dzakélnaukowy (11l stopnia)

5d) Czynny udziat w konferencjach naukowych

| SYMPOZJUM INZYNIERII ZYWNOSCI — WARSZAWA 5-6 VI 2008

[K1] S. Furmaniak, A.P. Terzyk, L. Czepirski, E. Komorowska-Czepask]. Szymfska,
P.A. Gauden, R. Gotembiewski, SORPCJA WODY PRZEDBPRKTY ZYWNOSCIOWE
— POSZUKIWANIE NAJBARDZIEJ UNIWERSALNEGO MODELU (k)

WEGIEL AKTYWNY W OCHRONIE SRODOWISKA | PRZEMYSLE, VI KRAJOWA
KONFERENCJA NAUKOWO — TECHNICZNA — KAZIMIERZ DOLNY23-25 VI 2008

[K2] P.A. Gauden, A.P. Terzyk, G. Rychlickk. Furmaniak, K. Zarbska, A. Dudziska,
R. Gotembiewski, BADANIA POROWATOSCI MATERIALOW WEGLOWYCH
MODYFIKOWANYCH NA DRODZE CHEMICZNEJ (kw)

2 k — komunikat ustny, kw — komunikat ustny wygtosy@rzez wspoétautora, p — poster
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A.P. Terzyk,S. Furmaniak, P.A. Gauden, TEORIA OBXYOSCIOWEGO ZAPELNIANIA
MIKROPOROW - WERYFIKACJA METODAMI SYMULACJI KOMPUTROWYCH
(kw)

S. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, WYZNACZANIE FUNKCJI R®ZADU
ODLEGLOSCI MIEDZYRURKOWYCH — SYMULACJE GCMC ADSORPCJI AZOTU
W PRZESTRZENIACH MEDZY NANORURKAMI WEGLOWYMI (k)

P.A. Gauden, S. Furmaniak, A.P. Terzyk, POZORNSC A REALNOSC POLA
POWIERZCHNI MATERIALOW WEGLOWYCH OTRZYMANYCH Z MODELU BET
(kw)

P.A. GaudenA.P. Terzyk, S. Furmaniak, MODELE BUDOWY WGLA AKTYWNEGO
I MOZLIWOSC ICH WYKORZYSTANIA W BADANIU ZJAWISK
POWIERZCHNIOWYCH (kw)

S. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, G.S. Szymski, M. Motak, G. Rychlicki,
WPLYW CHEMIZMU POWIERZCHNI WEGLA NA ADSORPCE SQ; (k)

ISSHAC-7 SURFACE HETEROGENEITY EFFECTS IN ADSORPN@ND CATALYSIS ON

[K8]

[K9]

[K10]

SOLIDS — KAZIMIERZ DOLNY 5-11 VII 2009

A.P. Terzyk, P.A. GaudenS. Furmaniak, R.P. Wesolowski, P.J.F. Harris, VIRTUAL
POROUS CARBON MODEL — MOLECULAR SIMULATIONS OF ADSRPTION FROM
GASEOUS PHASE AND FROM AQUEOUS SOLUTIONS (kw)

P.A. Gauden, A.P. Terzyls. Furmaniak, P.J.F. Harris, P. Kowalczyk, DETERMINATION
OF THE SURFACE AREA OF THE CARBONACEOUS ADSORBENTSROM THE
ANALYSIS OF ADSORPTION DATA OF NOBLE GASES (kw)

S. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, R.P. Wesotowski, THEFINNECNE OF
HETEROGENEITY ON ADSORPTION OF Ar, C&AND CsHs ON THE BUNDLES OF
MULTI-WALLED CARBON NANOTUBES (p)

WEGIEL AKTYWNY W OCHRONIE SRODOWISKA | PRZEMYSLE, VI KRAJOWA

KONFERENCJA NAUKOWO — TECHNICZNA — BIALOWIEA 9-11 X 2013

[K11] A.P. Terzyk,S. Furmaniak, K. Kaneko, P.A. Gauden, P. Kowalczyk, T. Itoh, NGROGI

WEGLOWE — MODELOWANIE | WEASCIWOSCI (kw)
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P.A. Gauden, A.P. Terzyk, S. Furmaniak, M. Wisniewski, A. Bielicka,
K. Werengowska-Ciavierz, W. Zieliaski, B. Kruszka, A. Bieniek, MODELOWANIE
ADSORPCJI ZWAZKOW BIOLOGICZNIE CZYNNYCH NA MATERIALACH
WEGLOWYCH (kw)

S. Furmaniak, A.P. Terzyk, P.A. Gauden, P. Kowalczyk, P.J.Frrida SYNERGICZNY
WPLYW WYMIARU NANOPOROW WEGLA AKTYWNEGO ORAZ UTLENIENIA
JEGO POWIERZCHNI NA ADSORPEICO, Z MIESZANIN CH/CG; (k)

A. Bielicka, M. Wisniewski, A.P. Terzyk, P.A. Gauderg. Furmaniak, P. Kowalczyk,
MATERIALY WEGLOWE JAKO NGNIKI LEKOW - WYKORZYSTANIE
NOWATORSKIEJ METODY HMD (HOT-MELT-DEPOSITION) W SYNEZIE
UKELADOW KONTROLOWANEGO UWALNIANIA PARACETAMOLU (kw)

XXI OGOLNOPOLSKIE SYMPOZJUM NAUKOWE ,KOMPLEKSOWE BRANIA | OCHRONA

[K15]

SRODOWISKA NATURALNEGQ” — TLEN 16-17 VI 2014

S. Furmaniak, WYKORZYSTANIE SYMULACJI KOMPUTEROWYCH METODAMI
MONTE CARLO DO MODELOWANIA ADSORPCJI | ROZDZIALU MESZANIN
GAZOW W PORACH MATERIALOW VEGLOWYCH (k)

XIV POLISH-UKRAINIAN SYMPOSIUM, THEORETICAL AND EXAERIMENTAL STUDIES

OF INTERFACIAL PHENOMENA AND THEIR TECHNOLOGICAL APLICATIONS —

[K16]

[K17]

[K18]

ZAKOPANE 9-13 1X 2014

S. Furmaniak, SYSTEMATIC MONTE CARLO STUDIES ON C&N, ADSORPTION
AND SEPARATION ON REALISTIC MODELS OF ACTIVATED CARON (p)

P.A. Gauden, W. Zieliski, A.P. Terzyk, J. WiochS. Furmaniak, CARBON NANOTUBE
BUNDLES AS NEW NANOVEHICLES IN HOT-MELT DRUG DEPOSION OF
PARACETAMOL — MOLECULAR DYNAMICS SIMULATIONS (p)

P.A. Gauden, W. Ziatiski, A.P. Terzyk, J. WiochS. Furmaniak, THE STRUCTURE OF
BENZENE ADSORBED FROM AQUEOUS SOLUTION ON CLOSEDNS3LE-WALLED
CARBON NANOTUBE BUNDLES VIA MOLECULAR DYNAMICS COMRJTER
SIMULATIONS (p)
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XXIl OGOLNOPOLSKIE SYMPOZJUM NAUKOWE ,KOMPLEKSOWE BDANIA

| OCHRONA SRODOWISKA NATURALNEGOQO” — TLEN 22-23 VI 2015

[K19] S.Furmaniak, WYKORZYSTANIE SYMULACJI MONTE CARLO DO MODELOWANA
ADSORPCJI | ROZDZIALU MIESZANINY CH/N, W PORACH WEGLI
AKTYWNYCH (K)

XX OGOLNOPOLSKIE SYMPOZJUM NAUKOWE ,KOMPLEKSOWEBADANIA

[K20] S.

| OCHRONA SRODOWISKA NATURALNEGO” — TLEN 20-21 VI 2016

Furmaniak, MODELOWANIE ADSORPCJI DISIARCZKU VEGLA

Z WYKORZYSTANIEM SYMULACJI MONTE CARLO ORAZ REALISTYCZNYCH
MODELI BUDOWY WEGLA AKTYWNEGO (k)

Ponadto wspoétautorzy prezentowali wyniki wspolinybhda (31 doniesig®) w postaci

komunikatow ustnych lub posteréw podczas innychéw@mcji medzynarodowych:

ISSHAC-5 — Surface Heterogeneity Effects in Ag¢ion and Catalysis on Solids,
Gdaisk, 30 VIII - 4 IX 2004

Carbon for Energy Storage and Environment PraleCESEP 2005), Orlean, 2-6 X
2005

ISSHAC-6 — Surface Heterogeneity Effects in Ag¢ion and Catalysis on Solids,
Zakopane, 28 VIII - 2 1X 2006

2nd International Conference — Carbon for Ene@gprage and Environment
Protection (CESEP’07), Krakéw, 2-6 1X 2007

.Catalysis for Society”, XL Years of ICSC PAS, XAnnual Polish Conference on
Catalysis, Krakow, 11-15 V 2008

The 8th International Symposium on the Charasttion of Porous Solids,
Edinburgh, Scotland, UK, 10-13 VI 2008

The Annual Word Conference On Carbon — CarbonBi&rritz, France, 14-19 VI
2009

10th International Conference on Fundamental agofption (FAO10), Awai, Hyogo,
Japan, 23-28 V 2010

9th International Symposium on Characterisatibarous Solids (IX COPS 2011),
Dresden, Germany, 5-8 VI 2011

VI International Scientific and Technical Confiece — Carbon Materials & Polymer
Composites — Development in Preparation, Investgatand Application, Ustre
Jaszowiec, 7-10 XI| 2011

54



5e)

Zalacznik nr 1 do wniosku o nadanie stopnia doktora habilitowanedr Sylwester Furmaniak
Autoreferat - wersja polskajzyczna

Carbon 2012 Satellite Workshop: Order/Disorder Bulk Carbon Materials:
Structure/Texture,  Quantification, Imaging,  Modeglin Structure-Property
Relationships, Krakéw, 15-16 VI 2012

VIl International Scientific and Technical Cordace — Carbon Materials & Polymer
Composites — Development In Preparation, Investigatand Application, Ustiie
Jaszowiec, 13-16 X| 2012

European Congress And Exhibition on Advanced Mae and Processes
(EUROMAT 2013), Sevilla, Spain, 8-13 IX 2013

ISSHAC-9 — Ninth International Symposium Effea$ Surface Heterogeneity in
Adsorption and Catalysis on Solids, Wroctaw, 12832015

oraz krajowych:

Ochrona Czilowieka iSrodowiska Naturalnego Przed Skaiami, Rembertow,
czerwiec 2004

XXXV Kolokwium Katalityczne, Krakéw, 15-18 1112006

XXXIX Ogolnopolskie Kolokwium Katalityczne, Kraks, 14-16 111 2007

50 Jubileuszowy Zjazd Polskiego Towarzystwa Clegrmégo oraz Stowarzyszenia

Inzynierdw i Technikéw Przemystu Chemicznego, Torg+12 IX 2007

w ktérych nie bralem czynnego udziatu.

Dziatalng¢ dydaktyczna

W ramach obowizkéw dydaktycznych od 2006 roku prowadzitem gpggce zagcia dla

kierunkéw: Chemia — studia | oraz Il stopnia, Matlgr Wspéiczesnej Technologii — studia |

stopnia oraz Chemia i Technologiégywnoici — studia | stopnia (zegia w poradku

alfabetycznym):

chemia polimeréw (pracownia)

modelowanie materialdw i proceséw (wyklad, prao@y — wspoétuczestniczytem
W przygotowaniu zajeé z tego przedmiotu

nanomateriaty i nanostruktury (wyktad, pracownia

podstawy chemii (pracowniéwiczenia, seminarium)

podstawy chemii analitycznej (pracownia)

podstawy programowania (wykfad, pracowniagjecia autorskie

seminarium licencjackie

symulacje komputerowe w chemii (wyktad, pracownia wspétuczestniczytem
w przygotowaniu zajeé¢ z tego przedmiotu

wskp do chemii nanomateriatéw (pracownia)
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Ponadto w roku akademickim 2013/2014 petnitem figkpiekuna studentéw | roku studiow

dziennych | stopnia na kierunku Chemia.
5f) Opieka naukowa nad studentami w toku specjalizgi

Bylem opiekunem dwojga studentéw przygotoyeych prace licencjackie. Aktualnie pod
moim kierunkiem powstaje pracazimierska. Recenzowatem tak 2 prace magisterskie,
2 prace inynierskie oraz 5 prac licencjackich. Ponadto decirady Wydziatu Chemii UMK

Zz dnia 24.09.2014 r. zostalem powotany na promotpaanocniczego w przewodzie

doktorskim mgra Wojciecha Ziékkiego.
5g) Recenzowanie publikacji w czasopismach gdzynarodowych i krajowych

W ponizszej tabeli zestawitem informacje na temat recenywh przeze mnie prac w czasopismach

migdzynarodowych i krajowych:

Liczba
Lp. Tytut czasopisma 1Bo14 Wydawca recenzowanych
prac
1 | Adsorption 1.771 Springer 1
2 | Arabian Journal of Chemistry 3.72" Elsevier 1
3 | Carbon 6.196 Elsevier 4
4 | Chemical Engineering Communications 1.104 Tagldrancis 1
5 | Chemical Engineering Journal 4.321 Elsevier 1
5 | Computational Materials Science 2.131 Elsevier 1
6 | Drying Technology 1.518 Taylor & Francis 2
7 | Environmental Science & Technology 5.33D ACS 1
8 | Inzynieria i Ochron&rodowiska - Wydréwnlctwo POI't.e(.:hn'k' 1
zestochowskiej
9 | Journal of Chemical & Engineering Data 2.037 ACS 1
10 | Journal of Physical Chemistry C 4.77P ACS 2
11 Jour_nal of the Taiwan Institute of Chemical 2 655 Elsevier 1
Engineers
12 | Langmuir 4.457 ACS 1
13 | Mathematical Problems in Engineering 0.762 Hivida 1
14 | Nanotechnology 3.821 I0P 1
15 | Physica A 1.732 Elsevier 1
16 | Separation Science and Technology 1.171 TaylBrafacis 1
17 | Turkish Journal of Chemistry 1.117 Tubitak 1
|| razem 23

5h)  Opiniowanie wnioskéw o finansowanie projektéw bdawczych

W roku 2016 zostalem zaproszony do wykonania odedyego wniosku o finansowanie
projektu badawczego ztonego do Narodowego Centrum Nauki w ramach konkursu
Preludium-10.
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Czlonkostwo w towarzystwach naukowych
Jestem cztonkiem Polskiego TowarzystwagWgwego.
Udziat w komitetach organizacyjnych konferencjinaukowych

Dwukrotnie wspdotuczestniczytem w organizacji Inttianal Nanoporous Carbon Meeting
(INCM), ktory odbywat s w Toruniu (INCM-1: 03.06.2011 r., INCM-2: 07.06 2®r.).

Bylem czionkiem komitetu organizacyjnego krajowej onferencji  naukowej
,NanoBioMateriaty — teoria i praktyka” odbywsmej st w Toruniu w dniach 02-03.06.2016 r.

Staze w zagranicznych lub krajowych érodkach naukowych lub akademickich

Nie odbywatem sty w zagranicznych Ilub krajowych $§mdkach naukowych lub
akademickich.

Syntetyczne dane dotycrce dorobku naukowego

W ponizszej tabeli podsumowatem informacje na temat liaztmych prac naukowych (zestawionych

w pkt. 4b oraz 5a) opublikowanych w poszczegolngktesach dziatalrioi:

przed uzyskaniem| po uzyskaniu | w omawianym| razem
stopnia doktora | stopnia doktor& cyklu

1 | artykuty w czasopisma 34 43 17 77

Z czsci A Wykazu

Czasopism Naukowych

M.N. i S.W.
2 | artykuly w czasopisma 2 6 1 8

z czsci B Wykazu

Czasopism Naukowych M.N

i S.W.
3 | pozostale artykuly naukowe 4 4 - 8
4 | rozdziaty w monografiach 6 7 - 13
4a | - w gzyku angielskim 6 4 - 10
4b | - w gzyku polskim - 3 — 3

Y wraz z publikacjami wchodeych w skiad ogigniccia wymienionego w pkt 4
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Kolejna tabela zawiera dane szczegdétowe na temathmarac opublikowanych w czasopismach
z czsci A Wykazu Czasopism Naukowych M.N. i S.W. (czasomch naukowe posiadaych
wspotczynnik wptywu impact factor (IF), znajdaych s¢ w bazie Journal Citation Reports (JCR)):

Czasopismo IF 5014 Liczba prac
przed uzyskaniem| po uzyskaniu | w omawianym| razem
stopnia doktora | stopnia doktord cyklu

Adsorption 1.771 2 4 — 6
Adsorption Science 0.669 1 - - 1
and Technology
Advances in Colloid 7.776 1 - - 1
and Interface Science
Advances in 0.862 - 1 - 1
Condensed Matter
Physics
Applied Surface 2.711 1 - - 1
Science
Bulgarian Chemical 0.201 - 1 - 1
Communications
Carbon 6.196 2 - - 2
Chemical Physics 1.897 1 5 3 6
Letters
Condensed Matter 0.748 - 1 - 1
Physics
Drying Technology 1.518 - 1 — 1
Environmental 1.560 - 1 1 1
Technology
Food Research 2.818 1 - - 1
International
Journal of Chemical 5.498 1 - - 1
Theory and
Computation
Journal of Colloid and| 3.368 6 5 2 11
Interface Science
Journal of Food 2.771 2 - - 2
Engineering
Journal of Physical 4.772 2 8 3 10
Chemistry C
Journal of Physical 7.458 - 1 - 1
Chemistry Letters
Journal of Physics: 2.346 5 6 4 11
Condensed Matter
Langmuir 4.457 1 - - 1
Microporous and 3.453 1 1 1 2
Mesoporous Materials
Physical Chemistry 4.493 7 7 3 14
Chemical Physics
Transport in Porous 1.431 - 1 - 1
Media

X liczba prac 34 43 17 77

X IF 123.688 134.343 54.619 258.031
IF/publikacj e 3.638 3.124 3.213 3.351

Y wraz z publikacjami wchodzych w sktad osigniccia wymienionego w pkt 4
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Informacja na temat cytowan moich prac (na podstawie bazy Scopus — stan na 26.07.2016):
- liczba prac w bazie: 81
- catkowita liczba cytowan (bez auotyctacji): 499
- indeks Hirscha, h-index (bez autocytacji): 12
30 4

20 —

10 —

number of citations

80

documents
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