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Praca zostala wykonana na Wydziale Fizyki Uniwersytetu Warszawskiego pod kierunkiem
prof. dr. hab. Jacka A. Majewskiego i promotora pomocniczego dr Magdaleny Popielskiej
(Birowskiej). Rozprawa liczy 107 stron i jest podzielona na siedem rozdzialéw. Zawiera 32.
ilustracje 1 wykresy, 27 tablic, obszerny spis literatury liczacy 225 pozyeji oraz siedem
dodatkéw podajgcych szczegoty obliczen. Uzupelniajg jg streszczenia w jezyku polskim i
angielskim oraz spisy rysunkow, tablic i stosowanych oznaczen.

Metody uczenia maszynowego zdobyly juz wyrdzniajgcg si¢ pozycje w badaniach
materialow, szczegolnie w kontekscie przewidywania i modelowania wlasciwo$ci materiatow
w skali atomowej. W uczeniu maszynowym wyniki uzyskane z obliczen teoretycznych i
danych doswiadczalnych sa wykorzystywane do konstruowania modeli zastgpczych, ktore
pozwalajg przewidywaé te same wiasnosci dla nowych struktur i do bardziej
skomplikowanych probleméw w wigkszej skali, z podobna dokladnoscia, ale szybciej i
znacznie mniejszym kosztem. Pomimo osiagnietego wzrostu zrozumienia, jak metody uczenia
maszynowego powinny by¢ adaptowane do specyficznych wymagan tej dziedziny badaf, nie
wypracowano jeszcze standardowych procedur ich stosowania. Celem badan przedstawionych
w rozprawie byto zbadanie mozliwo$ci wykorzystania narzedzi opartych na algorytmach
uczenia maszynowego do przewidywania wlasnosci trzech rodzajow nanomaterialow:
jednowymiarowych nanorurek boru i azotku boru oraz dwuwymiarowych weglikow tytanu —
materiatlow z rodziny MXenes. Badania dotyczyly przewidywania energii catkowite] i energii
kohezji tych uktadow oraz cytotoksycznosci w przypadku zwiazkéw MXenes. Przedstawione
wyniki bazuja na danych pochodzacych ze wszystkich obecnie dostgpnych zrodel: prac
doswiadczalnych, wynikow symulacji komputerowych z zewngtrznych baz danych i
symulacji numerycznych w ramach teorii funkcjonatu gestosci (ang. DFT) przeprowadzonych
przez kandydata dla celoéw tej pracy.

Nanorurki borowe sg atrakcyjnymi materiatami do wykorzystania w licznych
zastosowaniach. Sposrod wielu mozliwych geometrii nanorurek borowych najczesciej badana
jest zwinigta struktura, analogicznego do grafenu, dwuwymiarowego boru — borofenu. Inne
mozliwe geometrie nie sa przebadane z powodu duzych wymagan czasu obliczeniowego.
Procedura wytwarzania nanorurek boru poprzez zwijanie borofenu umozliwia uproszczenie
zadania do okreslenia dwoch parametréw nanorurki ale jednoczesnie ogranicza przestrzen

mozliwych geometrii. Pelne okre$lenie optymalnej geometrii wymagaloby wykonania
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optymalizacji dla wielu réznych i niezaleznych poczatkowych geometrii przy uzyciu teorii
funkcjonalu gestosci co jest trudne do zrealizowania ze wzgledu na wymagania obliczeniowe.

Nanorurki z azotku boru cechujg si¢ nietoksycznoscia i wysoka biokompatybilnoscig co
umozliwia ich potencjalne wykorzystanic w biomedycynie i diagnostyce medyczne;.
Geometria nanorurek azotku boru jest bardzo podobna do nanorurek weglowych i opiera sie
na zwinigte] monowarstwie o geometrii sieci hexagonalnej lub kilku takich warstw dla
nanorurek wielowarstwowych. Stabilno$¢ innych geometrii ulozenia atoméw w nanorurce do
tej pory nie zostala doktadnie zbadana. Dlatego, otwartym pozostaje pytanie, jaka jest ich
optymalna geometria. Okreslenie geometrii komplikuje si¢ znaczgco w pordéwnaniu do
czystych nanorurek borowych, ze wzgledu na konieczno$¢ uwzglednienia sktadu
procentowego obydwu pierwiastkow oraz ich konfiguracji w nanorurce.

Struktury warstwowe z rodziny MXenes sa opisywane ogdlnym wzorem My X, T,, gdzie M
oznacza metal przejSciowy, X oznacza wegiel lub azot, n =1, 2, 3, ..., a T, oznacza grupy
funkcyjne na powierzchni. Od momentu zsyntetyzowania ich pierwszego przedstawiciela,
Ti3C,T,, badania nad tymi materiatami przezywaja szybki rozwéj. Szczegolnie obiecujace sa
zastosowania w medycynie ze wzglgdu na przewidywane wlasciwosei przeciwbakteryjne.
Dotychczasowe badania pokazaly, ze wlasciwosci toksykologiczne zalezg od réznic w
stechiometrii wielowarstwowego Ti;C,T, i Ti;CT,. Na ich cytotoksyczno$é oraz stabilnosé
wplywajg takze parametry makroskopowe takie jak grubo$é¢ ptatkéw MXenes. Wyzwaniem
stojacym przed badaczami jest szybkie i wiarygodne wyodrebnienie struktur o najwyzszym
potencjale zastosowania w medycynie i najnizszym zagrozeniu cytotoksykologicznym.

We wstepie kandydat nakreslit tematyke oraz cel i zakres rozprawy. Rozdziat drugi
przedstawia omowienie podstaw teorii funkcjonatu gestosci, ktora jest wdrozona w pakietach
programowych Quantum Espresso i VASP, wykorzystywanych przez kandydata,
odpowiednio do generowania zbioru danych dla nanorurek oraz wytworzenia danych
teoretycznych dotyczacych MXenes na podstawie otwartej bazy danych Materials Project.
Generalnie, przedstawiony opis jest merytorycznie poprawny i $wiadczy o dobrej znajomosci
metod DFT przez kandydata, ale wystgpuja w nim pewne niescistosci, glownie o charakterze
redakcyjnym. Tytul podrozdziatu 2.1 nic odpowiada jego zawartoéci, bowiem nie
przedstawiono w nim DFT lecz ogélny hamiltonian dla uktadu oddziatujgcych elektronow w
polu potencjalu zewngtrznego, w przyblizeniu Borna-Oppenheimera (co byloby tu warte
przypomnienia). Elementy DFT, takie jak twierdzenie Hohenberga-Kohna, metoda Kohna-
Shama wyznaczania energii stanu podstawowego i samouzgodnionego obliczania gestosci
elektronowej stanu podstawowego oraz najwazniejsze klasy przyblizen postaci funkcjonatu
energii wymiany i korelacji sa przedstawione w dalszych podrozdziatach. Przy opisie uktadu
rownan Kohna-Shama brak jest wyraznego stwierdzenia, ze w jego sktad wchodzi takze
gestos¢ elektronowa, zdefiniowana wzorem (2.12) jako suma gestosci jednoczgstkowych.
Przy omawianiu przyblizenia LDA (str. 7) mylnie zmieniono oznaczenie lokalnej gestosci
jednorodnego gazu elektronowego z p na n. W rozdz. 2.5 kandydat przedstawil metode



pseudopotencjatu. Odnoszac si¢ do przedstawionego opisu nalezy go nieco skorygowaé. Na
str. 10 kandydat napisal, Zze najwigcksza korzyScig z uzywania w obliczeniach
pseudopotencjatlow jest zastapienie osobliwego potencjatu kulombowskiego w obszarze
rdzenia przez gladki pseudopotencjal. Otdz pseudopotencjal nie musi by¢ gladki (vide
potencjal modelowy Ashrofta) lecz powinien by¢ staby by generowaé¢ wolnozmienna
pseudofunkcj¢ falows, ktora moze by¢ przyblizona tylko niewielka liczbg fal plaskich.
Podobnie, korekty wymaga pierwsze zdanie w rozdziale 2.6 (str. 11) opisujacym
oddziatywanie jader: ,, ... lub ekranowanych przez elektrony rdzeniowe jader, czyli dodatnich
jonéw o liczbach atomowych ...”, ktore jest mylace i powinno brzmieé: ,, ... lub jader
ckranowanych przez elektrony dodatnich rdzeni jonowych o walencyjnosci ...”.

Rozdziat trzeci przedstawia wprowadzenie do metodyki uczenia maszynowego.
Omowiono w nim podobiefistwa i roéznice pomigdzy metodami statystycznymi i metodami
uczenia maszynowego, podzial algorytmdéw uczenia maszynowego, podstawowe pojecia
statystyki i teorii informacji, terminologi¢ i og6lng metodologi¢ uczenia maszynowego.
Przedstawiono takze klasyfikacje i opis podstawowych algorytméw, najwazniejsze rodzaje
metryk (miar) shuzagcych do oceny jakosci testowanego algorytmu i wyboru wartosci
charakterystycznych dla niego hiperparametréow, sposoby wyboru odpowiedniego zbioru i
kontrolg jakosci (walidacji) modelu, rodzaje zmiennych i metody ich budowania oraz wyboru
zmiennych istotnych, techniki wyboru algorytmu. Rozdzial jest napisany jasno ale w tekécie
brakuje odniesien do zamieszczonych w nim rysunkéw 3.1, 3.2, 3.4 i 3.5. Algorytmy i
techniki opisane w tym rozdziale moga by¢ stosowane do zagadnien dowolnego typu.
Dlatego, po korekcie, rozdziat ten mozna poleca¢ jako doskonate zrodto, dla kazdego kto chee
si¢ zapozna¢ z metodami uczenia maszynowego.

W rozdziale 4. przedstawiono techniki i algorytmy charakterystyczne dla uczenia
maszynowego w fizyce materii skondensowanej. Oméwiono stosowane zestawy zmiennych,
ich podzial na zmienne do$wiadczalne, zmienne obliczeniowe i zmienne potozeniowe.
Przedyskutowano wlasnosci i cechy jakimi musza si¢ charakteryzowac zmienne niezalezne by
dobrze reprezentowaty uktad fizyczny. Kandydat przedstawil najpopularniejsze zmienne
polozeniowe (takie jak: macierz kulombowska, macierz Ewalda, macierz sinusoid, funkcje
symetrii, wazone funkcje symetrii, odcisk atomowy, wielocialowa reprezentacja tensorowa,
gladkie natozenie potozen atoméw, momenty rozktadow) i oméwit sposoby ich budowy na
podstawie potozen atoméw w uktadzie. Omowit takze techniki pracy z matolicznymi oraz z
niezbalansowanymi zbiorami danych i charakterystyczne algorytmy.

Zasadniczg czg$¢ rozprawy stanowi rozdziat 5. Podzielono go na trzy podrozdziaty, w
ktorych przedstawiono proces budowania modeli i otrzymane wyniki dla przewidywanych
nowych struktur, dla kazdego z trzech rodzajow badanych nanomateriatéw. Na poczatku
kazdego z podrozdzialéw zostaly przedstawione podstawowe informacje o badanym uktadzie.
Podstawowym zadaniem bylo okreSlenie stabilnosci nowych nanostruktur. Jego realizacja
polegata na przeszukiwaniu przestrzeni mozliwych konformacji i badaniu ich energii



catkowitej oraz energii kohezji w celu znalezienia optymalnej geometrii,, W przypadku
materiatow MXenes przeprowadzono rowniez badania cytotoksycznosci. Dla kazdego z
nanomaterialdw opisano generowanie zbioru treningowego danych. Dla nanorurek borowych
1 nanorurek azotku boru zbudowano model pozwalajacy na wygenerowanie losowych
geometrii nanorurek, ktore postuzyly do utworzenia pliku wsadowego do obliczen DFT
energii calkowitej przy pomocy pakietu Quantum Espresso. Przed rozpoczeciem symulacji
dokonano doboru parametréw obliczen na podstawie testow zbiezno$ci, ktorych wyniki
przedstawiono w Dodatku A. Wyniki testow pozwalaja stwierdzi¢, ze dobdr parametréw i
obliczenia DFT zostaly przeprowadzone starannie i zgodnie z zasadami sztuki. Badania nad
opisem energii oraz stabilno$ci nanorurek za pomoca algorytméw uczenia maszynowego
wykonano na danych pochodzacych z 4000 symulacji numerycznych, dla kazdego z dwéch
rodzajow nanorurek. Baza danych zawierata geometri¢ ukladéw oraz ich energie catkowits i
energi¢ kohezji. W celu zbudowania najlepszego modelu pozwalajacego na przewidywanie
stabilnosci nanorurek, w funkcji potozen atoméw w ukladzie, przetestowano 13 algorytméw
uczenia maszynowego, dla roznych zestawoéw zmicnnych potozeniowych. Do walidacji
jakosci modelu uzyto dwoch metryk: wspotczynnika determinacji (R2) oraz éredniego bledu
kwadratowego (MES). Dla nanorurek borowych i nanorurek azotku boru, najlepsze ze
stworzonych modeli energii catkowitej i energii kohezji wykazujg dokladno$¢ odpowiednio
na poziomie 0,95 i 0,92 dla energii catkowitej (mierzone metrykg R2 obliczang za pomoca
10-krotnego testowania krzyzowego) oraz 0,90 i 0,87 dla energii kohezji. Dla nanorurek
borowych, najwyzsza doktadnos¢ osiggngty modele oparte na drzewach losowych i
reprezentacji potozen atoméw za pomocg macierzy kulombowskiej, za$ dla nanorurek azotku
boru modele oparte na lesie losowym dla reprezentacji potozen atoméw za pomoca macierzy
kulombowskiej lub macierzy Ewalda.

W rozdz. 5.3 przedstawiono wyniki badan nad mozliwoscia zastosowania algorytméw
uczenia maszynowego do analizy wiasnosci struktur dwuwymiarowych i zbudowania modeli
opisujgcych energi¢ kohezji oraz cytotoksyczno$¢ materialow MXenes. Na potrzeby tych
badan wygenerowano zbiory danych pochodzacych zaréwno ze zrodet doswiadczalnych jak i
z obliczen numerycznych. Pierwszy z tych zbioréw zawierat makroskopowy opis oraz wyniki
pomiaréw cytotoksycznosci zsyntetyzowanych probek. Zbioér teoretyczny zawierat informacije
0 geometrii i energii catkowitej otrzymane w wyniku obliczei DFT, wykonanych programem
VASP, pochodzgce z bazy danych Materials Project. Oryginalny zbior zawieral 61
obserwacji. Przeanalizowano niezaleznie, kazdy z modeli wykorzystujgcych jeden z trzech
zbioro6w danych MXenes: dane doswiadczalne, dane teoretyczne oraz zbidr powstalty z
potgczenia danych do$wiadczalnych i teoretycznych. Po zbudowaniu szeregu modeli opartych
na algorytmach uczenia maszynowego i przetestowaniu metod reprezentacji geometrii
ukladéw okazalo sig, ze zbior doswiadczalny oraz jego rozszerzenie o dane teoretyczne dajg
bardzo zblizong doktadno$¢. Pozwala to wnioskowac, ze geometria uktadow MXenes nie ma
wplywu na ich cytotoksyczno$¢. Natomiast z analizy istotno$ci zmiennych wynika, ze
najwaznigjsze cechy MXenes wplywajace na ich cytotoksycznos$¢ sa zwigzane z obecnoscia
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na ich powierzchni tlenkow metali i atomow litu. Najdoktadniejszy ze zbudowanych modeli,
0 dokfadnoSci obliczanej metryka R2 na poziomie 0,92, zostal uzyty do przewidzenia
cytotoksycznosci nieprzebadanych jeszcze do$wiadczalnie zwigzkow MXenes. Okazalo sig,
ze modele stworzone jedynie na bazie danych teorctycznych nie pozwolily zbudowaé
wiarygodnego modelu cytotoksycznosci. Fakt ten potwierdza tez¢ o braku wplywu geometrii
zwigzkéw MXenes na ich cytotoksycznosé. W koncowej czgsci tego rozdziatu, kandydat
dokonal poréwnania wynikéw przewidywania energii kohezji dla nanorurek i zwigzkow
MXenes oraz przedstawil dyskusj¢ poprawnosci opracowanych modeli przy uzyciu wielu
algorytmow uczenia maszynowego oraz reprezentacji ukladéw fizycznych. Za najwazniejsze
osiggnigcie kandydata uwazam opisanie mechanizmu toksycznoéci materiatéw MXenes.

W rozdziale sz6stym przedstawiono omoéwienie narzedzi technicznych stosowanych w
obliczeniach: biblioteki numeryczne w jezyku Python i podstawowe kody opracowane przez
kandydata wykorzystywane przy tworzeniu modeli opartych na uczenit maszynowym,
budowie zmiennych potozeniowych i zréwnoleglaniu obliczen. Podane sa takze informacje o
skalowalno$ci kodu Quantum Espresso. Rozdziat ten uzupetnia 7 dodatkéw, umieszczonych
na koncu rozprawy, w ktorych przedstawiono szczegoty techniczne obliczen: wyniki doboru
optymalnych parametrow obliczen dla kodu Quantum Espresso, warto$ci liczbowe $redniego
bledu kwadratowego (MSE) przewidywania energii catkowitej i energii kohezji nanorurek
borowych oraz nanorurek azotku boru, opis zmiennych w zbiorze do§wiadczalnym MXenes,
obliczone energie kohezji MXenes, analiz¢ doktadnosci przewidywania energii kohezji dla
MXenes w zaleznosci od liczby zmiennych 1 listingi kodow stosowanych w obliczeniach.
Rozdziat siodmy zawiera podsumowanie wynikow rozprawy.

Rozprawa jest napisana na ogot jasno i poprawnym jezykiem ale wymaga korekty
redakcyjnej w celu usunigeia licznych drobnych usterek, pomylek jezykowych i literowych,
ktore wymieniam z obowigzku recenzenta na dolaczonej liécie. Troche razi naduzywanie
anglicyzmow i Zargonu informatycznego, np. str. 36, rozdz. 3.10.2: ,,preprocesing” zamiast
»przygotowanie wstepne”, ,formaty inputow” zamiast ,formaty danych wejéciowych”.
Kandydat wydaje si¢ mie¢ problemy z odmiang nazwisk obcych. Te uchybienia jezykowe i
redakcyjne nie umniejszaja mojej wysokiej oceny warto$ci merytorycznej rozprawy.

Podsumowujac, rozprawa przedstawia wyniki szeroko zakrojonych badan przeprowa-
dzonych w oparciu o szybko rozwijajaca si¢ metodologie uczenia maszynowego, zastosowana
do opisu i przewidywania wlasnosci intensywnie badanych, niskowymiarowych nanostruktur.
Stwarzajac oryginalne potaczenie danych eksperymentalnych z danymi teoretycznymi,
pochodzgcymi z ponad 8500 symulacji DFT wykonanych przez kandydata oraz z otwartych
baz danych, w oparciu o najbardziej zaawansowane algorytmy uczenia maszynowego,
zbudowano modele pozwalajace na realistyczne przewidywanie ich energii catkowitej, energii
kohezji oraz toksyczno$ci. Na szczegdlng uwage zastuguja wyniki opisujgce mechanizm
toksyczno$ci materialow Mxenes, ktore zostaly opublikowane w czasopi$miec Materials
(2020), w pracy wieloautorskiej, ale — jak wynika z o§wiadczen autoréw — przy zasadniczym



wkladzie kandydata w opracowanie metodologii badan, oprogramowania, przeprowadzenie
badan, analiz¢ formalng danych i wynikow. Uwazam, ze ze wzgledu na naklad pracy wlozony
przez kandydata w zaadaptowanie i wdrozenie metodologii uczenia maszynowego do
problemu przewidywania wlasnosci niskowymiarowych nanostruktur, jak réwniez zakres
przeprowadzonych obliczen i otrzymane wyniki, rozprawa zastuguje na wyr6znienie.

W konkluzji stwierdzam, ze przedloZona rozprawa mgra Macieja Marchwianego
spelnia  wszystkie wymogi ustawowe i zwyczajowe stawiane rozprawom doktorskim.
Rozprawa prezentuje wysoki poziom ogélnej wiedzy teoretycznej kandydata w dyscyplinie
Nauki Fizyczne oraz umiejgtnos¢ samodzielnego prowadzenia pracy naukowej. Przedmiotem
tej rozprawy doktorskiej jest oryginalne rozwiazanie problemu naukowego. Dlatego wnosze o
dopuszczenie pana mgr. Macieja Marchwianego do dalszych etapow przewodu doktorskiego.
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2113
21,

'
519,
2744
299
36,
37,
30°
30
30°
314
3511
356
364
36,
37,
3922-23
43,
45’
4511
4710
4915
504
51 19

preprocesowanie
opisywana
Zmienna
inZyniera

Inzyniera

zdefiniowany jaki:
biad Sredniokwadratowy <« Powinno byé¢:
Blad sredniokwadratowy < Powinno byé:

zdefiniowana
blizsze jedynce
blizsze jedynce
0.1ev

sg nie rowno liczne.

Z poza

go ze posiadanych

Stuzacy on

zmiennych wptywa

bedziemy
uroszczenia
wariancjg

Z poza

drzewa najpopularniejsze < Powinno byé¢:

po czy

drzewa, jesli zmiana

Zmienne
iteracyjne
anormalna.
formaty inputow
wariancje

zpoza

dokonywany jest wybor

informacje
nie posiadajacych

oraz raz zmianami

fFunkcje

nie jest uzywa
zbor

jakies aspekt

< Powinno by¢:
« Powinno by¢:
<« Powinno by¢:
<« Powinno byc¢:
< Powinno by¢:
< Powinno by¢:
< Powinno by¢:
<« Powinno byc¢:

« Powinno by¢:

<« Powinno by¢:
« Powinno by¢:
<« Powinno by¢:
<« Powinno by¢:
« Powinno by¢:
<« Powinno byé¢:
<« Powinno by¢:
< Powinno by¢:
« Powinno by¢:
« Powinno by¢:
<« Powinno byc¢:
« Powinno by¢:

<« Powinno by¢:

« Powinno by¢:
« Powinno by¢:
<« Powinno by¢:
« Powinno by¢:
<« Powinno by¢:
« Powinno by¢:
<« Powinno by¢:

« Powinno by¢:

« Powinno by¢:

<« Powinno by¢:
< Powinno byc¢:
« Powinno by¢:
« Powinno byc¢:
<« Powinno by¢:
<« Powinno by¢:
« Powinno by¢:

pseudopotencjatu
oddzialujgc

Ry

wstepna obrobka
opisywang

Zmienng

inzynieria

Inzynieria
zdefiniowany jako:
sredni blad kwadratowy
Sredni blad kwadratowy
zdefiniowany

blizsze jednosci

blizsze jednosci

0,1eV

sg nierownoliczne.
spoza

go z posiadanych

Stuzy on

zmiennych i wplywa
beda

uproszczenia

wariancji

spoza

drzewa. Najpopularniejsze
po czym

drzewa. Jesli zmiana
zmiennej

iteracyjnie

anomalna.

formaty plikoéw wsadowych
wariancji

spoza

podejmowana jest decyzja
informacjg
nieposiadajacych

oraz zmianami

funkcje

nie jest uzywana

zbior

jakis aspekt



5l zbiréw treningowych <« Powinno by¢: zbioréw treningowych
54, borophene’u « Powinno byé: borofenu
56®  R2 oraz MES. < Powinno byé: R2 oraz MSE.
5619  pozwala kresli¢ « Powinno byc¢: pozwala okreslié
57, zbiega do <« Powinno by¢: zbiega si¢ do
57",61°, 635,64y nie opisujacemu < Powinno byé:  nieopisujacemu
61°  refRF « Powinno byé: regRF
6210 dwu sktadnikowy < Powinno by¢: dwusktadnikowy
63° Zakres <« Powinno byc¢: Zakresy
64" nonorurek « Powinno by¢: nanorurek
64,5 refRF « Powinno by¢: regRF
67,9  ilodci < Powinno by¢: liczby
67,»  zmiennych niezalanych <« Powinno by¢: zmiennych niezaleznych
69° ewalda « Powinno by¢: Ewalda '
69,  Wazone « Powinno by¢: wazone
74 funkcje <« Powinno by¢: funkcje
74,s  obserwacje < Powinno by¢: obserwacje
756 ewalda « Powinno by¢: Ewalda
764 Funkcje symetrii i Wazone « Powinno by¢: funkcje symetrii 1 wazone
770  modyfikacje powierzchniowa. <« Powinno by¢: modyfikacje powierzchni.
78, ewalda « Powinno by¢: Ewalda
7917.16 Funkeje symetrii i Wazonych funkcje <« Powinno byé: funkeji symetrii i wazonych funkeji’
79z, 79 Qdcisku <« Powinno by¢: odcisku
81°  moga mozliwe « Powinno byé: mozliwe
8l  poprawianie <« Powinno by¢: poprawnie
89° Macierzy Kulombowskiej, Macierzy Ewalda oraz Macierzy < Powinno by¢:
macierzy kulombowskiej, macierzy Ewalda oraz macierzy
89" mechanizmy « Powinno by¢: mechanizm
89*'  nie jest one < Powinno by¢: nie jest ono
8919  kodu réwnolegtych obliczenia. < Powinno by¢:  kodu obliczen réwnoleglych.
91"  Niniejszej praca « Powinno byé¢: Niniejsza praca
92°"  energie catkowita oraz energie kohezji « Powinno by¢:
energi¢ catkowita oraz energie kohezji
92'%  mierzona metryka R2 obliczana <« Powinno by¢: mierzona metryka R2 obliczang
921,  geometrie uktadu <« Powinno by¢: geometrie uktadu
93’ prowadza do <« Powinno by¢: prowadza do
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