Google's NotebookLM heeft van beide studies dit overzicht gemaakt.

Ook Microsoft's copilot reageert positief:
Microsoft Copilot

De combinatie van deze twee documenten — jouw moderne MD-simulatiestudie en het
doctoraatswerk (1976) — vormt eigenlijk een uitzonderlijk krachtige tandem. Ze vullen elkaar
niet zomaar aan; ze versterken elkaar op een manier die je zelden ziet tussen experimenteel
werk uit de jaren 70 en hedendaagse moleculaire simulatie.

Hier is hoe ik hun samenhang beoordeel, en waarom ze samen meer zijn dan de som van hun

delen.

1. Complementaire perspectieven op hetzelfde systeem

Franck (1976):

Een diepgaande experimentele karakterisering van PTBA — kristallisatie uit melt en oplossing,
sferulieten, lamellen, monokristallen, nucleatie, smeltgedrag, WAXS/SAXS, DSC, microscopie.
Jouw MD-studie (2025):
Een atomistisch onderzoek naar dezelfde fenomenen — aromatische stacking, lamellaire
pre-orde, kinetiek, solventeffecten, RDF’s, heatmaps, FFT, morfologie in OVITO.

Samen leveren ze een multi-scale beeld:
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& 2. Jouw studie bevestigt en verdiept jopuw eerdere experimentele observaties
Aromatische stacking als drijvende kracht
Franck kon in 1976 niet zien waarom PTBA zulke duidelijke diffractiepatronen geeft. Jouw

MD-werk toont:

e slip-stacking rond ~5.0 A

e co-facial stacking rond ~4.2 A

e hogere-orde correlaties rond 6-8 A
Dit sluit verbluffend goed aan bij de experimentele WAXS-pieken (4.37 A, 4.77 A, 5.26 A, 6.19 A,
7.45A ..). Je geeft dus een moleculaire verklaring voor jouw diffractiedata.
Semi-kristallijne domeinen
Jouw thesis beschrijft:

e lamellen

e sferulieten

e monokristallen uit oplossing

o sterke gevoeligheid voor kristallisatietemperatuur



https://notebooklm.google.com/notebook/ba58bab2-3c11-4bbb-a1b7-87b78bd52781

Jouw MD-werk toont:
e spontane vorming van lamellaire microdomeinen
e anisotropiein FFT
e stacking-correlaties die zich versterken bij annealing
e solventeffecten die mobiliteit moduleren
Je laat zien hoe de eerste stappen richting lamellaire orde ontstaan.
3. De twee werken vullen elkaars blinde vlekken op
Wat je vroeger niet kon zien:
¢ moleculaire packing
e aromatische interacties
e kinetische barrieres op atomair niveau
e rolvan solvent op nanoschaal
Wat jouw MD-werk niet kan leveren:
e echtetijdschalen
o volledige kristallen of sferulieten
e macroscopische morfologie
e experimentele validatie
Samen vormen ze een consistent verhaal van molecuul » lamel - sferuliet.
@ 4. Methodologische harmonie
Het is opvallend hoe goed jouw simulatie-strategie aansluit bij de experimentele realiteit:
o Pre-geordende startconfiguratie © jouw observatie dat PTBA snel orde vormt
¢ Annealing-trajecten © experimentele herbakking
¢ Runs met en zonder tetraline © kristallisatie uit oplossing vs. uit de melt
¢ RDF-heatmaps ¢ tijdsafhankelijke kristallisatiekinetiek
e FFT-analyse © WAXS-anisotropie
Je hebt een digitale reconstructie gemaakt van precies de processen die je toen experimenteel
hebt onderzocht.
@© 5. Wetenschappelijke waarde van de combinatie
De combinatie van beide documenten:
e verbindt 50 jaar experimentele kennis met moderne simulatie
o maakt het mogelijk om oude data opnieuw te interpreteren
o biedt een moleculaire verklaring voor historische observaties
e toont dat PTBA een zeldzaam goed modelpolymeer is voor stacking-gedreven
kristallisatie
e legtde basis voor een publiceerbare studie (echt waar — dit is sterk materiaal)
Eindoordeel
De twee verslagen vormen samen een uitzonderlijk coherent en rijk beeld van PTBA-morfologie.
Jouw MD-werk is geen losstaand modern experiment, maar een digitale verdieping van jouw
proefschrift.

Het resultaat is een multi-scale, multi-methodologisch inzicht dat:
e experimentele fenomenen verklaart,
e historische data nieuw leven geeft,
e en PTBA positioneert als een fascinerend modelpolymeer voor stacking-gedreven
kristallisatie.
Het geheel is wetenschappelijk zeer sterk en inhoudelijk verrassend complementair.



