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4. Wskazanie osiągnięcia* wynikającego z art. 16 ust. 2 ustawy z dnia 14 marca 2003 r. o 

stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki (Dz. 

U. 2016 r. poz. 882 ze zm. w Dz. U. z 2016 r. poz. 1311.):  

 

a) Tytuł osiągnięcia naukowego 

Za moje osiągnięcie naukowe uznaję cykl tematycznie powiązanych publikacji pod tytułem: 

Rozwinięcie i zastosowanie metod chemii kwantowej do opisu struktury elektronowej atomów 

i cząsteczek oraz badań dynamiki procesów zderzeniowych 

b) Publikacje wchodzące w skład osiągnięcia naukowego:  

Szczegółowe omówienie mojego wkładu do prac oraz wkładu współautorów znajduje się w 

załączonym wykazie prac oraz w złożonych oświadczeniach. 

[H1] M. Łabuda, J. González-Vázquez, L. González  A wavepacket study of the low-energy 

charge transfer process in the S
3+

+ H reaction using time-resolved electronic densities 

Physical Chemistry Chemical Physics 12 (2010) 5439-5445  (IF=4.116), MNiSW=40 

[H2] M. Łabuda, J. González-Vázquez, F. Martín, L. González A non-adiabatic wavepacket 

dynamical study of the low energy charge transfer process in the S
3+

+H collision Chemical 

Physics 400 (2012) 165-170 (IF=1.661) MNiSW=25 

[H3] M. Łabuda, J. Guthmuller Theoretical study of the photoelectron spectrum of ethyl 

formate: Ab initio and density functional theory investigation The European Physical Journal 

Special Topics 222 (2013) 2257-2266 (IF=1.417) MNiSW=20 

[H4] M.A. Śmiałek, M. Łabuda, J. Guthmuller, M-J. Hubin-Franskin, J. Delwiche, D. Duflot, 

N.J. Mason, S.V. Hoffmann, N.C. Jones, P. Limão-Vieira Valence and ionic lowest-lying 

electronic states of ethyl formate as studied by high-resolution vacuum ultraviolet 

photoabsorption, He(I) photoelectron spectroscopy,  and ab initio calculations The Journal of 

Chemical Physics 141 (2014) 104311 (IF=2.952) MNiSW=35 

[H5] M.A. Śmiałek, M. Łabuda, J. Guthmuller, S.V. Hoffmann, N.C. Jones, M.A. 

MacDonald, L. Zuin, N.J. Mason, P. Limão-Vieira Valence and Ionic Lowest-Lying 

Electronic States of Isobutyl Formate Studied by High-Resolution Vacuum Ultraviolet 

Photoabsorption, Photoelectron Spectroscopy, and Ab Initio Calculations The Journal of 

Physical Chemistry A 119 (2015) 8647-8656  (IF=2.883) MNiSW=30 

[H6] M.A. Śmiałek, M. Łabuda, J. Guthmuller, M.J. Hubin-Franskin, J. Delwiche, S.V. 

Hoffmann, N.C. Jones, N.J. Mason, P. Limão-Vieira Electronic state spectroscopy by high-

resolution vacuum ultraviolet photoabsorption, He(I) photoelectron spectroscopy and ab 

initio calculations of ethyl acetate The European Physical Journal D 70 (2016) 138 

(IF=1.288)  MNiSW=25 

[H7] M.A. Śmiałek, M. Łabuda, M-J. Hubin-Franskin, J. Delwiche, S.V. Hoffmann, N.C. 

Jones, N.J. Mason, P. Limão-Vieira Isobutyl acetate: electronic state spectroscopy by high-

resolution vacuum ultraviolet photoabsorption, He(I) photoelectron spectroscopy and ab 

initio calculations The European Physical Journal D 71 (2017) 129 (IF=1.393) MNiSW=25 

http://www.researchgate.net/publication/280122234_Valence_and_Ionic_Lowest-Lying_Electronic_States_of_Isobutyl_Formate_Studied_by_High-Resolution_Vacuum_Ultraviolet_Photoabsorption_Photoelectron_Spectroscopy_and_Ab_Initio_Calculations
http://www.researchgate.net/publication/280122234_Valence_and_Ionic_Lowest-Lying_Electronic_States_of_Isobutyl_Formate_Studied_by_High-Resolution_Vacuum_Ultraviolet_Photoabsorption_Photoelectron_Spectroscopy_and_Ab_Initio_Calculations
http://www.researchgate.net/publication/280122234_Valence_and_Ionic_Lowest-Lying_Electronic_States_of_Isobutyl_Formate_Studied_by_High-Resolution_Vacuum_Ultraviolet_Photoabsorption_Photoelectron_Spectroscopy_and_Ab_Initio_Calculations
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[H8] E. Erdmann, M-C. Bacchus-Montabonel, M. Łabuda Modelling charge transfer 

processes in C
2+

-tetrahydrofuran collision for ion-induced radiation damage in DNA building 

blocks Physical Chemistry Chemical Physics 19 (2017) 19722-19732 (IF=4.123) MNiSW=40 

[H9] E. Erdmann, M. Łabuda, N.F. Aguirre, S. Díaz-Tendero, M. Alcamí Furan 

Fragmentation in the Gas Phase: New Insights from Statistical and Molecular Dynamics 

Calculation The Journal of Physical Chemistry A 122, (2018) 16, 4153-4166 (IF=2.847) 

MNiSW=40 

5. Omówienie celu naukowego ww. prac i osiągniętych wyników wraz z omówieniem ich 

ewentualnego wykorzystania 

 
5.1 Wstęp i motywacja badań 

 

W związku z rozpowszechnieniem wykorzystywania promieniowania jonizującego między 

innymi w onkologii, jego wpływ na ludzki organizm stał się obiektem ciągłych badań. Oddziaływanie 

wiązki promieniowania jonizującego powoduje niszczenie struktury DNA [1]. W szczególności, 

rozrywanie pojedynczej i podwójnej nici DNA spowodowane przejściem promieniowania przez 

tkankę jest głównym mechanizmem powodującym zmiany kancerogenne oraz czynnikiem 

kontrolującym niszczenie komórek nowotworowych w radioterapii w celu uniemożliwienia dalszego 

ich rozwoju [1-3]. Rozwijaną obecnie w szerokim aspekcie praktycznym gałęzią terapii onkologicznej 

jest terapia hadronowa, w której pacjent napromieniany jest ciężkimi jonami. W związku z tym, że 

ciężkie cząstki naładowane charakteryzują się wysoką deponowalnością energii pod koniec drogi 

hamowania, możliwe jest dostarczenie wysokiej dawki promieniowania w obszarze zmiany 

nowotworowej z jednoczesną możliwością oszczędzeniem tkanek zdrowych. Dodatkowo, nawet w 

przypadku głęboko osadzonych i odpornych na promieniowanie zmian nowotworowych 

wykorzystanie ciężkich jonów węgla [4-6] i protonów [5,7] jest korzystnym wyborem do 

przeprowadzenia tego typu terapii ze względu na to, iż niewielkie rozproszenie wiązki i wysoka 

gęstość jonizacji ciężkich jonów zapewnia dużą skuteczność biologiczną [8-10]. W 2000 r. 

udowodniono [11,12], że największy wpływ na uszkodzenie DNA mają cząstki wtórne 

(niskoenergetyczne elektrony, rodniki oraz wielokrotnie naładowane jony), które są produktami 

przejścia padającego promieniowania przez materiał biologiczny. Spowolnione w wyniku takiego 

oddziaływania, do energii rzędu co najwyżej kilku eV, cząstki wtórne biorą udział w kolejnych 

procesach niszczących powstałą zmianę powodując modyfikację budowy DNA [13,14]. Natura reakcji 

chemicznych zachodzących w trakcie ich trwania stała się nowym aspektem do badań w zakresie 

fizyki i chemii. W szczególności, wyjaśnienie mechanizmu powstawania uszkodzeń DNA 

indukowanych przez wtórne cząstki w rzeczywistym czasie trwania procesu powinno doprowadzić do 

zaproponowania efektywnych środków ochrony organizmu przed szkodliwym działaniem 

promieniowania jonizującego [15,4-6]. Między innymi takie cele stawiała sobie sieć naukowa 

Radiation Damage in Biomolecular Systems: Nanoscale Insights into Ion-Beam Cancer Therapy, w 

której również uczestniczyłam. Krajowym przykładem ośrodka naukowo-badawczego, który 

https://pubs.acs.org/action/showCitFormats?doi=10.1021%2Facs.jpca.8b00881
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udowadnia konieczność realizacji badań podstawowych w tej dziedzinie jest Centrum Cyklotronowe 

Bronowice, natomiast w wymiarze europejskim są to Instytut Badania Jonów Ciężkich w Darmstadt 

oraz Ośrodek Terapii Jonami Węgla i Protonami w Heidelbergu.  

W związku z możliwością ich rzeczywistych zastosowań, najważniejszą motywacją moich 

badań jest poszerzanie wiedzy na temat mechanizmu fundamentalnych procesów indukowanych 

głównie zderzeniem np. jonu z atomem lub molekułą w zakresie energii od eV do keV. Dodatkową 

argumentacją podjętej przeze mnie pracy z punktu widzenia teorii jest możliwość uzyskania pełnego 

opisu procesów na poziomie molekularnym za pomocą zastosowanych lub/i stworzonych przeze mnie 

podejść metodologicznych, opartych na rozwoju nowoczesnych metod chemii kwantowej, w tym 

również wykorzystując istniejące a także własne narzędzia badawcze. Szczegółowe badania procesów 

zderzeń molekularnych i ich dynamiki jest jednym z najbardziej interesujących obszarów rozwoju 

nauki w ostatnich latach [16]. Głównym efektem zachodzących oddziaływań w wyniku zderzenia 

pomiędzy jonem a cząsteczką może być [16-21]: wzbudzenie i/lub jonizacja molekuły, a 

konsekwentnie przy wystarczającej ilości zdeponowanej energii jej dysocjacja [16, 17] jak również 

proces przekazu ładunku pomiędzy nadlatującym jonem, a cząsteczką [22]. Zasadnicze pytania 

badawcze, na które poszukiwałam odpowiedzi dotyczyły znaczenia jakie odgrywa struktura atomów i 

cząsteczek jak i ładunek jonów w procesach transportu, w sposobie rozkładu energii rozdzielanej 

pomiędzy dostępne międzycząsteczkowe i wewnątrzcząsteczkowe stopnie swobody wybranego 

układu, w procesie rozpadu cząsteczek a także w formowaniu się nowych produktów powstających po 

zderzeniu. Z punktu widzenia przeprowadzanych eksperymentów badane są przede wszystkim 

procesy wzbudzenia i fragmentacji, natomiast przekroje czynne na te procesy są wyznaczane na 

podstawie widm masowych [23, 24]. Otrzymane dane pomogą w zrozumieniu tych procesów, które 

mogą mieć z kolei wpływ na szczegółowe  poznanie procesów niszczących i reperujących DNA 

powstających pod wpływem promieniowania jonizującego.   

Z kolei, ważnym aspektem jest poznanie dynamiki tych procesów w rzeczywistym czasie ich 

trwania co pomaga zrozumieć kolejne etapy zachodzące w reakcji chemicznej. W kontekście 

zastosowań biomedycznych jest to ważne w szczególności w niewielkich energiach oddziaływania, co 

jest z punktu widzenia teorii niewątpliwym wyzwaniem z uwagi na liczbę stopni swobody 

(elektronowych i jądrowych), jakie należy uwzględnić przeprowadzając potrzebne obliczenia. Wraz z 

możliwością generacji femtosekundowych impulsów laserowych (1 fs=10
-15

s ) uzyskano niespotykaną 

dotąd możliwość precyzyjnego zbadania reakcji chemicznych zachodzących w czasie rzeczywistym, a 

przede wszystkim obserwacji ruchu jąder i elektronów poprzez monitorowanie ewolucji kwantowych 

pakietów falowych opisujących ich przemieszczanie [25-28]. Za swoje pionierskie badania w 

dziedzinie femtochemii prof. Ahmed Zewail otrzymał w 1999 roku Nagrodę Nobla [25]. W 

szczególności, pojawienie się ultrakrótkich impulsów w zakresie ekstremalnie dalekiego ultrafioletu  

(z ang. extreme ultrafiolet, XUV) jak i rentgenowskich wytwarzanych przez lasery na swobodnych 

elektronach otworzyło drogę do poznania nowych aspektów fizyko-chemicznych w fs skali.  
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Dzięki temu, ultraszybkie procesy zachodzące w wyniku np. zderzeń pomiędzy układami atomów i 

cząsteczek takie jak: jonizacja i dysocjacja cząsteczek mogą być teraz monitorowane w czasie, a 

poszczególne kroki obrazujące ich dynamikę są rejestrowane w postaci filmów z femtosekundową 

rozdzielczością czasową, co można wykorzystać do opracowania nowych sposobów kontroli reakcji 

chemicznych [29,30]. Ośrodkiem badawczym w tej dziedzinie o skali światowej realizującym 

precyzyjne eksperymenty  jest Niemiecki Synchrotron Elektronowy zlokalizowany w Hamburgu, 

DESY (z niem. Deutsches Elektronen-Synchrotron), w którym mieści się akcelerator FLASH (z niem. 

Freie-Elektronen Laser im Hamburg). 

Pomimo znaczącego postępu naukowego, zarówno w rozwoju metod eksperymentalnych jak i 

teoretycznych, kompletne badania oddziaływań w układach o znaczeniu biologicznym są ciągle 

rzadkością. Obecnie również rozwijane techniki eksperymentalne (np. techniki wiązkowe) dają nowe 

możliwości obserwacji tych kluczowych ultraszybkich procesów [31, 32]. Przeprowadzane na tym 

polu doświadczenia są trudne do interpretacji z uwagi na liczbę stopni swobody zawartych w 

dynamice. Dlatego istnieje potrzeba rozwoju, a także tworzenia nowych, wydajnych metod 

teoretycznych i ich implementacji najpierw do prostych modeli zderzeniowych. Takie metody 

wychodzą poza tradycyjną dziedzinę chemii kwantowej, ponieważ np. muszą dokładnie 

odwzorowywać ewolucję czasu ruchu elektronów i jąder, w tym zarówno dla stanów wzbudzonych 

jak i w kontinuum. Wówczas możliwe będzie dojście do rzeczywistych przypuszczeń, które mogą 

wspierać obecne i wskazywać drogę przyszłym doświadczeniom dla bardziej skomplikowanych 

układów cząsteczek. 

 

5.2 Cel naukowy i tematyka podejmowanych badań  

 

Moje badania mają na celu przyczynić się do dokładnego zrozumienia podstawowych 

procesów zachodzących dla różnego typu promieniowania jonizującego. W tym kontekście moja praca 

zapewnia wsparcie teoretyczne nowych propozycji eksperymentalnych do badania mechanizmów 

występujących w wykorzystywanej coraz częściej terapii hadronowej do leczenia chorób 

nowotworowych, w badaniach skutków katastrof nuklearnych  oraz w badaniach osób przebywających 

w przestrzeni kosmicznej, gdzie ekspozycja na promieniowanie jonizujące jest znaczna. 

Mój wkład do prac badawczych we wspomnianej tematyce koncentruje się na rozwinięciu 

metod teoretycznych, stosowaniu już istniejących rozwiązań obliczeniowych chemii kwantowej, a 

także propozycji nowych podejść, popartych wyprowadzeniem odpowiednich wzorów oraz ich 

implementacją w formie algorytmów i procedur. Od kilku lat, kierunkiem moich zainteresowań jest 

również tworzenie własnych narzędzi badawczych w postaci oprogramowania. W szczególności mam 

tu na myśli wykorzystanie zwiększającej się wydajności komputerów dużej mocy obliczeniowej, 

dzięki czemu jest możliwe stosowanie opracowanych metodologii do większych rozmiarów 

cząsteczek lub ich układów. W nurcie moich głównych zainteresowań, podstawowym celem moich 
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badań naukowych, zaprezentowanych w cyklu dziewięciu publikacji [H1-H9], było zastosowanie 

przyjętych metodologii do opisu struktury elektronowej atomów i rozszerzenie jej do badań 

właściwości wybranych układów molekularnych o różnej złożoności, a także rozwinięcie formalizmu 

obliczeniowego i jego implementacja do badania dynamiki procesów zderzeniowych.  

Podstawowym krokiem w przyjmowanej przeze mnie ogólnej koncepcji były zawsze badania 

dotyczące struktury wybranych układów, ze względu na to, iż w rezultacie otrzymujemy informacje na 

temat ich właściwości fizyko-chemicznych. W tym aspekcie wykorzystałam szereg metod chemii 

kwantowej opartej na pierwszych zasadach (łac. ab initio) a także metody opartej na gęstości 

elektronowej. Wybrane metody uwzględniające korelację elektronową zastosowałam na początku do 

opisu struktury prostego modelowego układu typu jon–atom, S
3+

+H, badając fundamentalny proces 

transferu elektronu [H1]-[H2]. Następnie, rozwinęłam aparat metodologiczny wykorzystując  

zaawansowane metody teoretyczne i przeprowadziłam szereg komplementarnych obliczeń kwantowo-

mechanicznych dotyczących zbadania parametrów struktury cząsteczek wieloelektronowych. 

Kluczowym aspektem poznawczym była możliwość weryfikacji dokładności i porównanie 

możliwości wybranych przeze mnie metod obliczeniowych do opisu kształtu , a właściwie reprodukcji 

widm spektroskopowych dla modelowych cząsteczek estrów [H3]-[H7] z grupy mrówczanów i 

octanów. W tych badaniach szczególnie istotnym osiągnięciem jest uzyskanie dokładnych danych 

strukturalnych a także opis stanów wzbudzonych cząsteczek za pomocą wcześniej przeze mnie nie 

używanej metody równań ruchu. W rezultacie otrzymałam wyniki, które zostały porównane z danymi 

uzyskanymi przez współpracowników z grup doświadczalnych, co umożliwiło szczegółowe 

objaśnienie otrzymanych widm fotoelektronów i fotoabsorpcji. Zdobyte między innymi w trakcie 

realizacji prac badawczych [H1]-[H7] wiedza i doświadczenie, również w aspekcie implementacji 

oprogramowania, doprowadziły w rezultacie do zastosowania metodologicznego podejścia do 

zbadania struktury badanych cząsteczek heterocyklicznych (analogów składników DNA) [H8]-[H9]. 

Moim priorytetem badawczym było zbadanie dynamiki procesów zderzeniowych w różnych 

formalizmach. W tym aspekcie, przeprowadziłam obliczenia dynamiki procesów transferu ładunku dla 

układów zderzeniowych typu jon-atom (S
3+

+H) w ultra niskich energiach zderzenia (do 10 eV) za 

pomocą zaimplementowanej przeze mnie metody kwantowych pakietów falowych [H1]-[H2], jak i 

jon-cząsteczka (C
2+

-THF) w energiach zderzenia do rzędu keV za pomocą metody półklasycznej [H8]. 

Z kolei, ciekawy formalizm metody dynamiki molekularnej ab initio opartej na mechanice kwantowej 

został przeze mnie wybrany i zastosowany do opisu dynamiki dekompozycji cząsteczki furanu [H9]. 

W tym wypadku zastosowana metoda pozwoliła na dokładną analizę statystyczną powstałych struktur 

i kanałów rozpadu cząsteczki furanu. Ważnym aspektem było również usprawnienie istniejących i 

stworzonych narzędzi obliczeniowych, oprogramowania, w formie optymalizacji obliczeń 

numerycznych celem otrzymania precyzyjnych danych.   

Weryfikacją możliwości aktualnych metod teoretycznych w celu otrzymania kompletnego 

obrazu procesu fragmentacji cząsteczek pierścieniowych w stanie podstawowym na przykładzie 
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furanu było zastosowanie trzech różnych scenariuszy metodologii [H9]. Nowym aspektem było 

opracowanie wydajnej i w założeniu uniwersalnej metody opartej na połączeniu aspektów mechaniki 

statystycznej i teorii funkcjonałów gęstości do opisu procesu rozpadu furanu, polepszenie dokładności 

istniejącej metodologii opartej na rozkładzie mikrokanonicznym oraz implementacja, przystosowanie 

oraz zastosowanie wydajnych numerycznych procedur i kodu wykorzystujących metodę.  

Rozwijanie efektywnych metod teoretycznych w dziedzinie fizyki teoretycznej i chemii 

kwantowej łączy się bezpośrednio z ich numeryczną implementacją, co wymaga od naukowców 

multidyscyplinarnej wiedzy, nie tylko w zakresie formułowania podstaw metodologicznych np. 

wiedzy z dziedziny chemii, fizyki, biologii, a nawet medycyny, ale też w zakresie umiejętności i 

sprawności technicznej, która pozwala na ich realizację. Realizacja celu jakim była próba unifikacji 

procedur metodologicznych i numerycznych wymagała również ode mnie nabycia nowych 

kompetencji w aspektach techniki obliczeniowej. Dlatego doświadczenie oraz dodatkowe umiejętności 

programistyczne jakie zdobyłam w trakcie realizacji poszczególnych etapów moich badań uważam 

osobiście za szczególne swoje osiągnięcie. W szczególności, jeżeli chodzi o naukę języków 

programowania, a także w aspektach rozwiązań dotyczących wykorzystania specjalistycznego 

oprogramowania i korzystania z zasobów obliczeniowych komputerów dużej mocy obliczeniowej. 

Dostęp do tych zasobów zapewniłam sobie poprzez aplikację o granty obliczeniowe w centrach 

komputerowych w Polsce, w Niemczech, a także we Francji. 

Zaprezentowana przeze mnie w cyklu dziewięciu publikacji tematyka badawcza ściśle wpisała 

się w nowe i aktualne trendy badań i była związana z tematyką akcji COSTu  XUV/X-ray light and fast 

ions for ultrafast chemistry (XLIC) a także Chemistry with Ultrashort Pulses and Free-Electron 

Lasers: Looking for Control Strategies through Exact Computations (CUSPFEL), w których brałam 

aktywny udział jako reprezentantka grup w obszarze badań teoretycznych. Dzięki uczestnictwu w 

sieciach naukowych mogłam rozpocząć współpracę z naukowcami z wiodących ośrodków 

badawczych. Dodatkowo na swoje badania zdobyłam również fundusze w ramach dwóch, 

przyznanych w dziedzinie fizyki i chemii, stypendiów Marie Skłodowska-Curie. Poniżej 

przedstawiam przyjęte przeze mnie koncepcje, metodologię, osiągnięte główne rezultaty oraz ich 

interpretację, a także wysnute wnioski. 

 

5.3.  Femtosekundowa dynamika procesu transferu ładunku za pomocą metody kwantowych 

pakietów falowych 
 

 W ramach rozwijanej tematyki badawczej, w tej części opisuję swój wkład do rozwoju 

teoretycznych i obliczeniowych metod stosowanych do opisu dynamiki procesu transferu ładunku w 

femtosekundowej skali czasu. Inspiracją ku temu były badania mechanizmów zachodzących podczas 

reakcji zderzeniowych dla dużych cząsteczek w kontekście prac nad usprawnianiem wspomnianych 

powyżej protokołów radioterapeutycznych. W obszarze moich zainteresowań naukowych po 

doktoracie znalazła się potrzeba poznania pełnego opisu oddziaływań zachodzących w zderzeniach 
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wielokrotnie naładowanych jonów z atomami i cząsteczkami (budulcami składników DNA), a w 

szczególności w bardzo niskich energiach zderzenia, rzędu eV. Przydatność oraz znaczenie tych badań 

umiejscowiłam w kontekście rozwoju nowych narzędzi do modelowania tych procesów jak i również 

rozwoju dziedzin femtochemii i attofizyki. Możliwość śledzenia kolejnych etapów reakcji 

chemicznych (a na poziomie molekularnym możliwość obserwacji ruchu jąder i ruchu elektronów 

niezależnie) dało mi szansę na podjęcie się nowej i ciekawej tematyki badawczej. W związku z tym, 

po ukończeniu prac związanych z pracą doktorską zakres zainteresowań znacznie poszerzyłam 

koncentrując się nad rozwojem metody opisującej fundamentalne mechanizmy zależne od czasu, a w 

szczególności nad badaniem dynamiki zderzających się jonów z atomami i cząsteczkami o różnym 

stopniu złożoności struktury i właściwościach fizykochemicznych.  

 Moim pomysłem była koncepcja badań, a szczegółowa tematyka i zadania badawcze w tym 

zakresie były ściśle powiązane z otrzymanym przeze mnie prestiżowym grantem podoktorskim 

przyznanym w ramach Indywidualnego Marie Curie Intra-European Fellowship, finansowanego przez 

7 Program Ramowy Unii Europejskiej, wspierającego rozwój młodych naukowców na początku ich 

kariery naukowej. Staż podoktorski realizowałam w latach 2008-2010 w Instytucie Chemii Fizycznej 

na Uniwersytecie Friedricha Schillera w Jenie, w grupie prowadzonej przez prof. Leticię González. 

Projekt Attosecond dynamics of ion-biomolecule collisions by nuclear and electron wavepacket w 

ogólności poświęcony był badaniom dynamiki procesów transferu ładunku zachodzących podczas 

zderzeń w femtosekundowej (1 fs=10
-15

) i attosekundowej (1 as =10
-18 

s) skali czasu. Femtosekundowa 

dynamika kwantowa procesu transferu ładunku dla wzorcowego układu typu jon-atom dla ultra 

niskich energii (rzędu kilku eV) zderzenia została zbadana przeze mnie przy pomocy metody 

propagacji kwantowych pakietów falowych (z ang. wavepacket propagation) [33, 34]. W tej metodzie 

ruch jąder i ruch elektronów wchodzących w skład badanego układu lub procesu rozpatrywane są 

kwantowo. Przebieg rozważanej interakcji ma miejsce na, wyznaczonych dokładnymi metodami ab 

initio, krzywych (w jednym wymiarze-1D) lub na powierzchniach (w dwóch wymiarach-2D) energii 

potencjalnej najniższych stanów elektronowych oraz z uwzględnieniem nieadiabatycznych efektów 

pomiędzy tymi stanami. W takim podejściu do problemu stworzyłam, a w kolejnej wersji rozwinęłam 

autorski program, napisany w języku Fortan 90, w którym zaprogramowałam i zamodelowałam 

przechwyt elektronu w oparciu o rozwiązanie numeryczne zależnego od czasu równania Schrödingera, 

a także o metodę kwantowych pakietów falowych. Swoje rozwiązanie wykorzystałam na początku w 

przypadku jednowymiarowym (1D) [H1], a następnie rozwinęłam do opisu procesu w przypadku 

dwuwymiarowym (2D) [H2]. Pierwszy przykład aplikacji metody został zaprezentowany przeze mnie 

w publikacji [H1], w której przeanalizowałam proces wymiany ładunku zachodzący w zderzeniu jonu 

S
3+

(2s
2
3p)

2
P° z atomem wodoru (H), w zakresie energii od [1-10] eV. Wybrany układ ma istotne 

znaczenie w reakcjach pojawiających się w przestrzeni międzygwiezdnej jak również w procesie fuzji 

termojądrowej w plazmie [35]. Poszukując odpowiedniego układu modelowego do testów, wybrałam 

S
3+

(2s
2
3p)

2
P° + H ze względu na to, iż układ ten został przeze mnie zbadany już wcześniej w zakresie 
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energii rzędu keV [36-38], jednakże dynamika zderzenia opierała się głównie na zastosowaniu metody 

półklasycznej, gdzie ruch jąder traktowany jest klasycznie a ruch elektronów kwantowo. Uzyskane w 

bardzo niskich energiach nowe wyniki prowadzą do możliwości zrozumienia procesu transferu 

ładunku w szerszej perspektywie energetycznej (od ultra niskich do średnich energii zderzenia). 

Wybrany przykład okazał się dobrym kandydatem do obserwacji ruchu jąder i ruchu elektronów w fs 

skali czasu zanim bardziej złożone modele cząsteczek wieloatomowych zostały zbadane. Ponadto, 

wybór takiego układu pozwolił na sprawdzenie i uwiarygodnienie metody, jak również na ustalenie 

dokładności przeprowadzonych obliczeń. Warto podkreślić, iż po raz pierwszy metoda pakietów 

falowych została wykorzystana dla tak skomplikowanego przypadku uwzględniającego wiele stanów 

elektronowych układu. 

 Pierwszym krokiem w przyjętej przeze mnie metodologii było obliczenie adiabatycznych 

krzywych energii potencjalnej dla ruchu jąder atomowych poprzez rozwiązanie niezależnego od czasu 

równania Schrödingera dla ruchu elektronów przy ustalonych położeniach jąder atomów siarki i 

wodoru. Położenia te zostały określone przez dużą liczbę odległości pomiędzy S
3+

 a atomem H i 

obliczone przy pomocy metod bazujących na przybliżeniu Hartree-Focka, głównie metodą zupełnej 

przestrzeni aktywnej SA-CASSCF (z ang. State Average Complete Active Space Self Consistent 

Field) z uwzględnieniem wieloreferencyjnej metody wzajemnego oddziaływania CI (z ang. Multi 

Reference Configuration Interaction) (Rysunek 1, [H1]). Elektrony walencyjne dla jonu siarki i dla 

atomu wodoru zostały określone za pomocą bazy funkcyjnej Dunninga aug-cc-pVQZ. Wybór takiej 

bazy spowodowany jest jej dobrą zgodnością z eksperymentem dla poziomów energii atomowych. 

Dodatkowo, do opisu orbitali rdzenia atomu siarki przyjęłam pseudopotencjał ECP10sdf. Wreszcie, 

adiabatyczne energie potencjalne wykorzystane zostały do obliczenia nieadiabatycznych sprzężeń 

pomiędzy wszystkimi parami stanów o tej samej symetrii. Zostały one policzone za pomocą metody 

różnic skończonych i mają kluczowe znaczenie w badaniu dynamiki zderzenia (Rysunek 2, [H1]). 

Dzięki temu, mogłam dokładnie określić obszary tzw. avoided crossings (unikania przecięcia się 

krzywych o tej samej symetrii dla poszczególnych stanów elektronowych). Dostępność metod typu ab 

initio i różnych modeli potencjałów pozwala na dobry opis obszarów, w których następuje 

„odpychanie się” krzywych nawet dla dużych odległości pomiędzy atomami, co powoduje kontrolę 

przebiegu procesów transferu ładunku. Obliczenia zostały wykonane za pomocą MOLPRO [39]. 

Kolejnym krokiem w przyjętej przeze mnie metodologii było wykonanie transformacji otrzymanych 

krzywych do reprezentacji diabatycznej. Aby uwzględnić ruch jąder, a jednocześnie wyeliminować 

silne efekty pochodzące od nieadiabatycznych sprzężeń w sąsiedztwie avoided crossings, stany 

diabatyczne zostały zdefiniowane. Stany te, nie posiadają sprzężeń (są one bliskie zeru lub 

zaniedbywalnie małe), ze względu na przecięcia się krzywych. W regionie asymptotycznym 

odpowiadają one stanom adiabatycznym. Zwyczajowo, stany diabatyczne (lub właściwie byłoby je 

określić jako „quasi-diabatyczne”), dla których operator energii kinetycznej jest diagonalny są 

otrzymane z adiabatycznych za pomocą transformacji unitarnej (Równanie 12, [H1]). Istnieje wiele 
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doniesień literaturowych na temat sposobów diabatyzacji [40-44], a idealnym rozwiązaniem byłoby 

uwzględnienie wszystkich stanów adiabatycznych. Aby zagwarantować unitarność macierzy przejścia 

z reprezentacji adiabatycznej do diabatycznej z uwzględnieniem wielu potencjałów wykonałam 

potrzebne operacje matematyczne i uwzględniłam rozwiązanie najbardziej wydajne w sensie 

przeprowadzonej implementacji. W konsekwencji, operator ewolucji w czasie został zdefiniowany 

przeze mnie przy użyciu postaci matematycznej Cayley’a-Hamiltona (Równanie 14, [H1]) oraz 

równania na transformację macierzy propagacji, podobnego do równania Crancka-Nicholsona. Ze 

względu na to, że w rozważanym przypadku kilka stanów elektronowych musi być diabatyzowanych 

jednocześnie, a ewolucja układu odbywa się wzdłuż odległości pomiędzy jonem i atomem R, 

zaadaptowałam do swoich obliczeń interesującą metodę diabatyzacji, split-diabatization, 

zaproponowaną przez B. Esry’ego i H. R. Sadeghpoura [45] ze względu na jej matematyczną 

elegancję. W ten sposób przygotowane diabatyczne krzywe, wraz z elementami sprzęgającymi 

wykorzystałam do propagacji kwantowych paczek falowych. Ze względu na potrzebę wizualizacji 

przebiegu dynamiki w reprezentacji adiabatycznej użyłam również transformacji odwrotnej przy 

wykorzystaniu postaci macierzy i kąta obrotu w funkcji położeń jąder obu atomów.  

Rozwiązanie zależnego od czasu równania Schrödingera dla ruchu jąder na adiabatycznych 

krzywych za pomocą metody propagacji paczki falowej umożliwiło otrzymanie zależnej od czasu 

postaci funkcji falowej reprezentującej położenie jąder atomowych w zadanej przestrzeni fazowej. Na 

jej to podstawie oblicza się kwantowo mechaniczne wartości własne obserwabli charakteryzujące 

dynamikę badanego układu cząsteczek. Początkowy pakiet falowy o wybranym przeze mnie kształcie 

funkcji Gaussa określony w 1D, 
1D

(R), został skonstruowany na stanie odpowiadającym w 

asymptocie konfiguracji elektronowej S
3+ 

+ H. Pakiet charakteryzuje się skończonymi rozmyciami 

pędu i położenia, co jest w pełni zgodne z zasadą nieoznaczoności Heisenberga. Szerokość 

przestrzenna pakietu została wybrana w ten sposób, aby dobrze określić jego położenie na potencjale i 

uniknąć numerycznych artefaktów, w przypadku znacznego jego rozmycia w trakcie propagacji. 

Numeryczne obliczenia ewolucji pakietu falowego zostały przeprowadzone na wszystkich pięciu 

potencjałach określonych dla reakcji S
3+ 

+ H S
2+ 

+ H
+
 za pomocą metody rozdzielonych operatorów 

(z ang. split-operator) [46-49], który umożliwia rozdzielenie operatora Hamiltonaniu na dwie części: 

operatora energii kinetycznej i operatora energii potencjalnej, a dzięki rozkładowi operatora 

propagacji [48,49] jest możliwe wykonanie złożonych obliczeń numerycznych. Ewolucję 

początkowego pakietu falowego oraz jego dyspersję na wybranych potencjałach przedstawiłam na 

Rysunku 3. Analizując w skrócie otrzymane wyniki okazało się, iż w wyniku rozproszenia największa 

ilość komponentu paczki falowej została przeniesiona ze stanu odpowiadającemu konfiguracji 

wejściowej badanego układu S
3+

(3s
2
3p)

2
P° + H do stanu o konfiguracji S

2+
(3s

2
3p3d)

1
D°+ H

+1
S. 

Dodatkowo określiłam rozkład prawdopodobieństwa dystrybucji paczki falowej w czasie, który 

wskazał, że największa dyspersja paczki falowej ma miejsce do stanu o S
2+

(3s
2
3p3d)

1
D°+ H

+1
S 

konfiguracji i zachodzi w czasie pomiędzy t = [35-55]  fs. Na tej podstawie można wysnuć wniosek, iż 
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transfer elektronu z największym prawdopodobieństwem odbywa się właśnie do tego stanu. Zostało to 

też potwierdzone poprzez obserwację (według mnie po raz pierwszy dla tak skomplikowanego układu) 

ewolucji w czasie gęstości elektronowej. Gęstość elektronową             układu w 3D jest reprezentuje 

Równanie 18, a wizualizacja zmiany chmury elektronowej w zależności od odległości między jonem 

siarki a atomem wodoru na Rysunku 5 w publikacji [H1]. Wybrany układ przedstawia nową 

perspektywę ujęcia mechanizmu przegrupowania atomów oraz ich elektronów w czasie. 

W publikacji [H1] rozpatrywany układ był badany w przypadku jednowymiarowym w celu 

przedstawienia podejścia teoretycznego oraz metodologii i stanowił teoretyczny wstęp do próby ujęcia 

procesu w bardziej skomplikowanym obrazie 2D. W związku z tym, aby otrzymać pełniejszy opis 

procesu transferu elektronu w czasie i dostarczyć komplementarne dane, skonstruowałam odpowiedni 

model rozchodzenia się pakietu falowego, nie tylko w zależności od R ale i od kąta θ. Propozycję 

uproszczonego podejścia prezentuje Rysunek 1 w [H2]. W tym przypadku układ sprzężonych równań 

został przeze mnie numerycznie rozwiązany poprzez dyskretyzację potencjałów i początkowej paczki 

falowej na dwuwymiarowej siatce. Takie podejście pozwala na zastosowanie szybkiej transformacji 

Fouriera do przejścia z reprezentacji położeniowej do reprezentacji pędowej. Ze względu na to, iż 

operator energii kinetycznej jest macierzą blokowo-diagonalną w reprezentacji diabatycznej, 

transformacje Fouriera funkcji falowych przebiegają oddzielnie dla każdej dwuwymiarowej 

powierzchni energii potencjalnej. Szczegółowe wymagania na warunki brzegowe oraz parametry 

numeryczne przedstawione zostały w manuskrypcie publikacji [H2], a ich końcowy dobór był 

wynikiem wielu testów. Aby uwzględnić cały region oddziaływania, propagacja i dyspersja pakietu 

falowego czasie (podobnie jak w 1D w postaci unormowanej funkcji Gaussa) została przeprowadzona 

w 2D dla różnych zakresów parametru zderzenia. Badanie zbieżności rezultatów dla różnych 

zakresów parametrów zderzenia wykazało, że zakres b =[20,-20] a.u. jest wystarczający, aby 

przedstawić reprezentację procesu transferu ładunku w 2D dla przypadku zderzenia typu jon-atom. 

Obliczenia wykonałam dla różnych wartości początkowych energii kinetycznej nadlatującego S
3+

, aby 

można było przeanalizować proces transferu i rozproszenia paczki falowej na wybranych potencjałach 

w zależności od energii. Graficzna reprezentacja dyspersji paczki falowej na dwóch najważniejszych 

potencjałach uzyskanych z obliczeń w 1D dla energii początkowej Ek=10 eV, została przedstawiona w 

[H2] na Rysunku 4. Dzięki przygotowaniu i adaptacji również graficznych narzędzi (z 1D do 2D) 

można było śledzić jej ewolucję w czasie. W czasie propagacji początkowej paczki falowej 

zaobserwowałam, że najbardziej znacząca wymiana ładunku ma miejsce pomiędzy kanałem 

wejściowym reakcji, odpowiadającym konfiguracji S
3+

(3s
2
3p)

2
P° + H a stanem 

1  odpowiadającemu 

konfiguracji elektronowej S
2+

(3s
2
3p3d)

1
D°+ H

+1
S. Dla tego, tzw. kanału wyjściowego, możliwa jest 

obserwacja paczki falowej rozproszonej „do tyłu” (z ang. backward stattering) z bardzo znaczącym 

przyrostem populacji i prawdopodobieństwa. Doprowadziło to do wniosku, iż rzeczywiście stan 

S
2+

(3s
2
3p3d)

1
D° + H

+1
S odgrywa dominującą rolę w charakterystyce procesu transferu ładunku dla 
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tego przypadku. Ważnym aspektem z punktu widzenia warsztatu pracy była minimalizacja wysiłku 

obliczeniowego, jaka zależała od rozmiaru siatki punktów, na których wykonana została symulacja. 

Ilość potencjałów i rozmiary siatki punktów w przestrzeni fazowej nie stanowiły specjalnych 

trudności, zwłaszcza, iż w przypadku 1D mój program rozwiązywał zależne od czasu równanie 

Schrödingera sekwencyjnie, co znacznie usprawniło obliczenia. Dla przypadku w 2D, ze względu na 

ilość punktów na dwuwymiarowej siatce zarówno dla R jak i dla θ, ilość operacji wzrosła, a  zasoby 

wymaganej pamięci komputerowej wynosiły ok. 1 TB CPU. Z tego powodu dokonałam częściowej 

paralelizacji kodu, co uważam za szczególne swoje osiągnięcie w aspekcie deweloperskim. Dzięki 

temu, przykładowo podając, obliczenia dla najmniejszej wartości energii zderzenia o Ek =1 eV można 

było znacznie przyśpieszyć, co umożliwiło przeprowadzenie ich w czasie ok. 4 tyg. (Tabela 1 dla 

numerycznych parametrów) wykorzystując ówczesną architekturę superkomputera w Jenie.   

W toku rozwijania oprogramowania, wiele pracy poświęciłam badaniu metodologii na 

modelowym potencjale Yukawy, aby potwierdzić dokładność procedur do obliczeń i opracowanych 

programów, przede wszystkim w 2D oraz przetestować warunki brzegowe, a także parametry 

odcięcia, po których paczka falowa ulega całkowitej dyssypacji. Uwzględnienie pewnego 

absorbującego potencjału jest konieczne, aby uniknąć rozchodzenia się paczki falowej w 

nieskończoność. W rezultacie wykazałam, że dzięki zastosowaniu zaproponowanej metodologii 

zachowanie pakietu falowego rozproszonego na potencjale Yukawy nie wykazuje ugięć we wzorcu 

pakietu fal w 2D. To raczej przewidywalny wniosek i wynika on z faktu, że model Yukawy składa się 

tylko z jednego potencjału, zatem efekty nieadiabatyczne nie występują. Jednakże, moja metodyka 

została przetestowana pod kątem różnych, niskich wartości energii kinetycznej początkowej paczki 

falowej i różnych zakresów parametrów zderzenia dla tego przypadku. Obliczyłam rozkład kątowy 

prawdopodobieństwa rozproszenia paczki falowej, co w perspektywie było dla mnie prognostykiem 

do możliwości uzyskania zależnych od czasu przekrojów czynnych na proces. W związku z tym, że 

ten model jest ważny dla interakcji głównie dalekiego zasięgu i dla wysokich energii (MeV) i ze 

względu na brak nieadiabatycznych efektów, które mają znaczenie w metodologii zależnej od czasu, 

bezpośrednie porównanie z wartościami przekrojów podanych w podręcznikach nie były możliwe. 

Warto podkreślić, iż powyższa technika obliczeniowa z wykorzystaniem metody pakietów 

falowych została zastosowana dla układu C
2+

(1s
2
2s) -uracyl (C4H4N2O2). Ze względu na to, iż sam 

model struktury układu zawiera wiele stanów elektronowych reprezentujących zderzenie, a co za tym 

idzie ilość sprzężeń nieadiabatycznych między stanami jest ogromna (kilkadziesiąt) wykonałam szereg 

symulacji, prowadzących do uzyskania finalnego obrazu reakcji w reprezentacji adiabatycznej. Z 

uwagi na ilość uwzględnionych stanów (ponad dziesięć) nie było możliwe przeprowadzenie ich 

diabatyzacji numerycznie. W efekcie, moją propozycją było przeprowadzenie procesu diabatyzacji dla 

stanów  pogrupowanych po dwa („quasi-diabatyzacja”) dzięki czemu było możliwe w kolejnym kroku 

wygenerowanie numerycznie macierzy przekształcenia jak również i macierzy, w której zostały 

zachowane elementy macierzowe reprezentujące sprzężenia. Problem obliczeń w 2D okazał się być 
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jednak na tyle skomplikowanym numerycznie, że zasoby obliczeniowe jakie mogłyby być użyte, 

okazały się niewystarczające na przeprowadzenie symulacji dla wszystkich rozpatrywanych stanów, 

głównie ze względu na rozmiary siatki, oraz przekraczały możliwości techniczne i czasowe. Ze 

względu jednak na uzyskanie ciekawych spostrzeżeń na temat struktury elektronowej układu, wyniki 

wstępne  dla tego przypadku zostały przeze mnie zaprezentowane na konferencjach, w szczególności 

na International Conference on Photonic, Electronic and Atomic Collisions i opublikowane w [50,51]. 

Ostatecznym wnioskiem z wykonanych obliczeń jest fakt, że dzięki dostarczonemu oprogramowaniu i 

przeprowadzonym przeze mnie obliczeniom, można śledzić ewolucję pakietu falowego, określić dość 

dokładnie czas (w skali fs) i miejsce (obszar avoided crossing) przechwytu elektronu pomiędzy 

stanami o różnych konfiguracjach elektronowych dwuatomowej quasi-cząsteczki. Pokazałam również 

po raz pierwszy ewolucję gęstości elektronowej w czasie dla takiego przypadku oraz określiłam 

przedział czasowy, w którym następuje tworzenie się quasi-cząsteczki oraz wymiana ładunku między 

chmurami elektronów. Choć reprezentacja procesu w 1D wskazuje dosyć dokładnie również 

prawdopodobieństwo przechwytu elektronu, to ciekawszym aspektem jest badanie dyspersji 

początkowej paczki falowej na wielu potencjałach w sytuacji 2D. W konsekwencji, na podstawie 

badania rozkładu kątowego paczki falowej możliwa jest identyfikacja mechanizmów rozpraszania we 

wszystkich kierunkach: „do tyłu” (z ang. backward scattering), „do przodu” (z ang. forward scattering) 

i „na boki” (z ang. sideways scattering), wykazujących pewne ciekawe wzorce interferencji. 

Umożliwia również obliczenia prawdopodobieństwa występowania tych mechanizmów w zależności 

od energii. Biorąc pod uwagę powyższe, w przyszłości moje obliczenia mają szansę stać się podstawą 

do uzyskania zależnych od czasu przekrojów czynnych na przechwyt ładunku. Dodatkowym 

wnioskiem końcowym jest stwierdzenie, iż w tym przypadku prawdopodobieństwo transferu ładunku 

jest bardziej korzystne dla wyższych energii. Osiągnięciem w pracy było przeprowadzenie obliczeń 

dotyczących zbadania charakterystyki i mechanizmu zależnego od czasu procesu transferu elektronu 

dla bardzo niskich energii oddziaływania pomiędzy jonem S
3+

 a lekkim atomem wodoru H.  

Otrzymane w tym nurcie moich badań rezultaty są jednymi z niewielu [52, 53] uzyskanych dla 

układu typu jon-atom w zakresie ultra niskich energii. Mogą się przyczynić do zrozumienia roli 

nieadiabatycznych efektów w procesie transferu elektronu badanych, w szczególności, za pomocą 

metody propagacji dwuwymiarowej paczki falowej. Wyniki stanowią również podstawę dla 

przyszłych eksperymentów opartych na metodzie łączenia wiązek (z ang. merged beam) dla ultra 

niskich energii zderzenia [54]. Pomimo ciągłych postępów w technologii źródeł jonów i wiązek 

cząstek, eksperymenty z połączonymi wiązkami pozostają wyzwaniem, stanowiąc stosunkowo 

niewielką, ale rosnącą część światowego wysiłku w badaniach nad zderzeniami atomowymi i 

molekularnymi. Światowym centrum takich precyzyjnych, ale bardzo rygorystycznych pomiarów w 

zakresie ultra eV jest laboratorium Oak Ridge Laboratory w USA. Obecnie obserwuje się tendencje do 

podejmowania tematyki badawczej związanej z oddziaływaniami występującymi w procesach 

zderzeniowych, w których cząsteczki o znaczeniu biologicznym odgrywają kluczową rolę. 
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5.4 Analiza i interpretacja widm cząsteczek estrów za pomocą metod chemii kwantowej  
 

  W kontekście rozwoju teoretycznego podejścia do bardziej złożonych układów niż jon-atom, 

w kolejnym etapie swojej pracy oraz formułowanych wyzwań badawczych rozpoczęłam badania nad 

określeniem struktury elektronowej wybranych cząsteczek wieloatomowych. Niezwykle istotnym jest 

tu dobór odpowiednich metod obliczeniowych, dzięki którym można uzyskać wartościowe dane o 

wysokiej precyzji, w szczególności do opisu widm spektroskopowych. Niewątpliwą zaletą w aspekcie 

zastosowanej przeze mnie metodologii jest możliwość weryfikacji zastosowanego odpowiedniego 

podejścia i otrzymanych rezultatów na podstawie istniejących danych doświadczalnych. Rozpoczęcie 

współpracy z grupami doświadczalnymi stało się dla mnie okazją do sprawdzenia metod do 

przewidywania właściwości spektroskopowych większych rozmiarów cząsteczek. W oparciu o 

uzyskane przez współpracowników dane doświadczalne dotyczące widm fotoelektronów i absorpcji 

dla grupy estrów zaistniała potrzeba ich uzupełnienia o komplementarne wyniki struktury 

elektronowej tych lotnych związków organicznych, będące rezultatem wysoko wyspecjalizowanych 

obliczeń kwantowo-mechanicznych. Ze względu na istnienie bogatego materiału doświadczalnego 

moim celem i rolą było ustalenie szeregu relacji między położeniem i intensywnością pasm w 

widmach a strukturą cząsteczek, w szczególności z ich budową, konformacjami, z obecnością grup 

atomowych i wiązań oraz oddziaływań międzycząsteczkowych. Zrozumienie i wyjaśnienie tych 

aspektów wspomagane jest poprzez użycie aparatu metodologicznego, zbudowanego na podstawie 

założeń mechaniki kwantowej i nowoczesnych metod chemii kwantowej. Z perspektywy 

doświadczenia, moje wsparcie w zakresie teorii okazało się bardzo ważne w celu zrozumienia 

przebiegu widm a otrzymane przeze mnie wyniki posłużyły do ich odpowiedniego oznaczenia.  

  Struktura zbadanych przez nas wybranych estrów z rodziny mrówczanów i octanów okazała 

się bardzo ciekawa, a zainicjowana współpraca doprowadziła w rezultacie do publikacji czterech prac: 

jednej pracy teoretycznej [H3] prezentującej podstawowe aspekty przyjętej metodologii obliczeń i jej 

zastosowanie dla cząsteczki mrówczanu etylu (C3H6O2) oraz trzech wspólnych prac [H4-H7] w 

zakresie połączenia danych doświadczalnych i tych otrzymanych z teorii dla innych estrów: 

mrówczanu izobutylu (C5H10O2), octanu etylu (C4H8O2) oraz octanu izobutylu (C3H6O2) [H5-H7]. 

Poniżej przedstawiam główne aspekty dotyczące metodologii i łączne wyniki otrzymane z 

przeprowadzonych przeze mnie obliczeń. Wszystkie obliczenia zostały porównane a następnie 

przeanalizowane przy wykorzystaniu dostępnych danych doświadczalnych. W szczególności, celem 

podjętych przeze mnie badań była przede wszystkim możliwość przeprowadzenia zaawansowanych 

obliczeń parametrów spektroskopowych takich jak: parametry geometryczne cząsteczek obliczone dla 

ich stanu podstawowego (S0) oraz zjonizowanego (D0), orbitale molekularne, energia jonizacji, 

energie stanów wzbudzonych i ich charakter, oraz w konsekwencji widma fotoelektronów i widma 

fotoabsorpcji, i to właśnie ich wyznaczenie stanowił główny element części praktycznej moich badań. 
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  Pierwszą pracą w zakresie zrealizowanych działań badawczych w nowym ujęciu była praca 

teoretyczna [H3] prezentująca ideę badań, metodologię oraz jej zastosowanie do poznania struktury 

elektronowej najbardziej stabilnego konformeru (s-cis, trans) cząsteczki mrówczanu etylu (C3H6O2). 

Wybrana cząsteczka jako model do obliczeń pozwoliła na oszacowanie użytych metod teoretycznych. 

Szczegółową koncepcją przeprowadzenia obliczeń było określenie parametrów geometrycznych 

(długości wiązań oraz wartości kątów) cząsteczki, dobór odpowiednich baz funkcyjnych, a w 

następstwie weryfikacja dokładności i zbieżności metod obliczeniowych ab initio takich jak metoda  

Hartree-Focka, Møllera-Plesseta drugiego rzędu, metoda sprzężonych klasterów (ang. coupled-cluster 

methods, CC) z pojedynczymi i podwójnym wzbudzeniami (z ang. CC singles and double(triples)): 

CCSD oraz CCSD(T) oraz atrakcyjniejsza z punktu widzenia obliczeń metoda funkcjonałów gęstości, 

DFT. Dodatkowym celem, w przypadku metody DFT, było zbadanie dokładności wybranych 

funkcjonałów wymienno–korelacyjnych takich jak: skorygowane w dalekim zasięgu funkcjonały 

ωB97X i LC-BLYP, podwójnie hybrydowy funkcjonał B2PLYP-D, oraz najbardziej popularnie 

stosowany funkcjonał mieszany-B3LYP, w porównaniu z metodami ab initio oraz eksperymentem i 

ich wpływu na kształt widma. Następnym etapem było określenie przeze mnie struktury wibracyjnej 

cząsteczki, która została odwzorowana przy pomocy wybranych z listy powyżej wspomnianych 

metod, a także dodatkowo, na ich poziomie teorii, poprzez obliczenia wielomodowych 

współczynników Francka-Condona (FC) z uwzględnieniem efektów rotacyjnych Duschinsky’ego [55] 

(tzn. mieszania modu stanu podstawowego i wzbudzonego). Wykreślone widmo zostało porównane z 

widmem fotoelektronów cząsteczki C3H6O2 otrzymanym jako wynik przeprowadzonego 

doświadczenia, co pozwala na dokładne śledzenie progresji pasm struktury wibracyjnej, przeważnie w 

pierwszym pasmie widma. Do obliczenia współczynników Francka-Condona skorzystałam z 

istniejącej wersji numerycznej implementacji wykonanej przez współpracownika (J. Guthmullera) dla 

wybranych dimerów cząsteczek [56, 57]. Została ona przeze mnie odpowiednio zmodyfikowana, a 

oprogramowanie zaadaptowane do wykonywania obliczeń dla cząsteczek z rodziny estrów. 

Dodatkowo, aby zweryfikować również efektywność alternatywnej metody umożliwiającej obliczenie 

współczynników FC, zostały one obliczone za pomocą niezależnego od przesunięć modów drgań 

modelu oscylatora harmonicznego (z ang. independent mode displaced harmonic oscillator model, 

IMDHOM). Istotną kwestią było dokładne określenie wartości uzyskanych za pomocą obliczeń 

teoretycznych wartości pierwszych poziomów jonizacji cząsteczki, co umożliwia wykorzystanie 

metody CCSD oraz CCSD(T). Otrzymane przeze mnie wnioski są następujące. Najbardziej dokładną 

metodą do obliczeń energii jonizacji pomimo dużego kosztu obliczeniowego jest metoda CCSD(T) z 

uwzględnieniem korelacyjno-konzystentnych baz funkcyjnych uwzględniających funkcje 

polaryzacyjne i rozmyte oraz wzbudzenia wielokrotne np. aug-cc-pVTZ. Z uwagi na ogromny koszt 

obliczeniowy uniemożliwiający dokładne określenie geometrii i częstotliwości drgań cząsteczki, 

struktura wibracyjna została wyznaczona na poziomie teorii MP2 i porównana z danymi uzyskanymi z 

obliczeń DFT (Rysunek 2 w [H3]). W wyniku przeprowadzonej analizy widma, okazało się, że 
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zastosowany model IMDHOM nie jest odpowiedni do odtworzenia struktury wibracyjnej widma 

fotoelektronów, co było jednym z zasadniczych wniosków i w rezultacie ten model nie został 

wykorzystany przeze mnie w obliczeniach do zbadania kolejnych przykładów estrów. Natomiast 

kluczową okazała się konieczność uwzględnienia efektów rotacyjnych Duschinsky’ego, gdyż 

powodują one poprawę dokładności odwzorowania kształtu widma struktury cząsteczki, a właściwie 

prezentuje bardzo dobrą z nim zgodność (Rysunek 1 w [H3]). Efekty te z sukcesem również zostały 

uwzględnione w bardziej szczegółowych obliczeniach dla mrówczanu etylu [H4] oraz kolejnych 

estrów opisanych szczegółowo w publikacjach [H5]-[H7]. 

  Powyższa metodologia została rozwinięta w publikacji [H4] o obliczenia widma fotoabsorpcji 

VUV (z ang. vacuum ultraviolet) cząsteczki mrówczanu etylu (C3H6O2) i jej strukturę wibronową a 

obliczenia dotyczące widma fotoelektronów zostały rozszerzone o dyskusję porównawczą 

uwzględniającą rezultaty otrzymane przy użyciu innych metod oraz doświadczenia. Energie jonizacji 

(wertykalne i adiabatyczne) zostały obliczone za pomocą metody propagatora P3 (z ang. Partial Third 

Order),  MP2, CCSD, CCSD(T) oraz porównane z danymi uzyskanymi w wyniku przeprowadzonych 

eksperymentów. Obliczone potencjały jonizacyjne zostały skorygowane dodatkowo o wartość 

wibracyjnej energii punktu zerowego (z ang. Zero Point Vibrational Energy, ZPVE). Ważnym 

aspektem jest po raz pierwszy zastosowanie przeze mnie metody do opisu elektronowych stanów 

wzbudzonych w cząsteczce mrówczanu etylu, metody równań ruchu sprzężonych klasterów 

ograniczonej do wzbudzeń pojedynczych i podwójnych (z ang. Equation-of-motion coupled-cluster 

with singles and doubles, EOMCCSD). Dzięki temu określiłam kilkadziesiąt stanów wzbudzonych, 

zidentyfikowałam charakter ich przejść oraz wartości energii, siły oscylatora i zobrazowałam kształty 

zaangażowanych w nie orbitale. Celem dokładniejszego określenia przejść elektronowych, a głównie 

serii przejść rydbergowskich do wybranej do obliczeń bazy funkcyjnej aug-cc-pVTZ dodałam do 

opisu atomu tlenu zbiór funkcji dyfuzyjnych (6s, 6p, 4d), zaproponowanych przez Kaufmanna [58]. 

Szczegółowy charakter przejść elektronowych określiłam nie tylko przez obliczenie stanów 

wzbudzonych ale także analizę orbitali molekularnych cząsteczki głównie przez  wyznaczone orbitale 

HOMO (z ang. Highest Occupied Molecular Orbital) i LUMO (z ang. Lowest Unoccupied Molecular 

Orbital), a także analizą konfiguracji elektronowej. Porównanie z obliczonym przeze mnie schematem 

orbitali molekularnych pokazuje, że energie stanów energetycznych elektronów powłok 

wewnętrznych w badanych cząsteczkach można wyznaczać na podstawie wyników spektroskopii 

fotoelektronowej.  Obliczone  przeze mnie widma ujawniły możliwą strukturę wibronową cząsteczki z 

głównymi częstotliwościami drgań wzdłuż wiązań C=O i C-C.  

  Przedstawiona powyżej procedura została rozwinięta i zastosowana do badania struktury 

elektronowej kolejnych najbardziej stabilnych struktur konformacyjnych wybranych przypadków, a 

mianowicie dla  mrówczanu izobutylu (C5H10O2) i octanu etylu  (C4H8O2)  [H5-H6], a w szczególności 

do zbadania cząsteczki octanu izobutylu (C3H6O2) opisanej w publikacji [H7], w której to miałam 

całkowity wkład z punktu widzenia udziału teorii. Ilościowy i jakościowy opis rezultatów 
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odpowiadający połączonym badaniom eksperymentalnym i teoretycznym, w których zbadaliśmy 

zarówno widma fotoelektronowe, jak i absorpcyjne wybranych estrów szczegółowo przedstawiony 

został w publikacjach. Uzyskane przeze mnie wyniki przyczyniły się do zrozumienia właściwości i 

roli budowy cząsteczek w oznaczaniu przebiegu widm uzyskanych z doświadczenia. Analiza widm 

pozwala na wyciągnięcie cennych wniosków dotyczących elektronowej struktury cząsteczek a także 

na sprawdzenie wyników kwantowo-mechanicznych obliczeń dotyczących tej struktury. Badania 

estrów stały się dla mnie podstawą do zdobycia nowych umiejętności, biorąc pod uwagę złożoność 

wykonywanych obliczeń oraz przygotowania skryptów obliczeniowych. Dla każdego z 

rozpatrywanych przypadków wykonałam obliczenia numeryczne, a także wykonałam opracowania i 

przetworzenia otrzymanych danych. W każdym przypadku przeanalizowałam efektywność metod, a 

także zweryfikowałam ich ograniczenia w szczególności w kwestii przyjęcia kompromisu pomiędzy 

dokładnością danej metody a szybkością uzyskania rezultatów np. w używanych do obliczeń 

pakietach obliczeniowych GAUSSIAN [59] i MOLPRO [39]. Ważnym również etapem tego okresu 

moich badań była integracja z lokalnym środowiskiem naukowym (dr hab. J. Guthmuller w zakresie 

teorii, dr M. Śmiałek-Telega w zakresie doświadczenia) oraz nawiązanie współpracy z grupami 

doświadczalnymi z renomowanych ośrodków badawczych (współautorów [H4]-[H7]). Warto 

zaznaczyć, iż na badania dotyczące  struktury estrów uzyskałam granty obliczeniowe w Centrum 

Informatycznym Trójmiejskiej Akademickiej Sieci Komputerowej na użycie specjalnych zasobów 

Komputerów Dużej Mocy. W szczególności do obliczenia wielu stanów wzbudzonych, metodą 

równań ruchu, EOMCCSD (nawet do kilkudziesięciu stanów w zależności od budowy cząsteczki). 

Analiza i interpretacja otrzymanych w pracach [H3]-[H7] wyników dotyczących struktury cząsteczek 

z rodziny estrów mogą posłużyć do próby określenia bezpośredniego wpływu i ich interakcji z 

organizmem ludzkim w aspekcie ich toksycznych właściwości, a także ich emisji w szczególności do 

najniższych warstw atmosfery ziemskiej, troposfery i stratosfery, co ma znaczenie w badaniach nad 

efektem cieplarnianym. Uzyskane porównawcze widma fotoelektronów i fotoabsorpcji dla niektórych 

estrów zostały umieszczone również w specjalnie przygotowanej bazie PEPA (z ang. PhotoElectron 

PhotoAbsorption Database) [60].  

  Zaprezentowane podejście może być z powodzeniem zastosowane do innych układów o 

złożonej strukturze. Zdobyte przeze mnie doświadczenie w aspekcie sprawdzenia wydajności 

sformułowanego podejścia i użytych metod,  a także ich weryfikacji w oparciu o istniejące już dane 

doświadczalne uważam za bardzo cenne. Badania nad strukturą wybranych estrów z rodziny 

mrówczanów i octanów były okazją do weryfikacji metodologii i analizy rozwijanego przeze mnie 

podejścia zanim bardziej skomplikowane procesy np. oddziaływań typu jon-cząsteczka pierścieniowa 

zostały zbadane. Z tego powodu, wnioski jakie uzyskałam z przeprowadzonych obliczeń były ważnym 

elementem do poszukiwania precyzyjnych rozwiązań oraz stanowiły pierwszy krok do badania 

struktury elektronowej cząsteczek, opisanych w [H8] i [H9].W szczególności chciałabym tu wyróżnić 

obliczenie stanów wzbudzonych, charakterystykę przejść elektronowych, obliczenie poziomów 
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jonizacji oraz sił oscylatora dla cząsteczki tetrahydrofuranu [H8], a także wykorzystanie wyżej 

zdefiniowanego podejścia do aktualnych badań np. widma fotoelektronów cząsteczki furanu. 

 

5.5  Analiza procesu transferu ładunku w zderzeniach cząsteczek heterocyklicznych z jonami 

 

W zakresie badań fundamentalnych procesów mających znaczenie w terapii hadronowej, 

kolejnym etapem moich prac badawczych było zbadanie procesu przeniesienia ładunku indukowanego 

zderzeniem jonu z cząsteczką heterocykliczną, analogiem składników DNA. Do analizy wybrałam 

cząsteczką tetrahydrofuranu (C4H8O) (THF) z uwagi na to, iż w łańcuchu DNA, cukier prosty 2-

deoxy-D-ryboza występuje głównie w formie furanozy, dlatego cząsteczka tetrahydrofuranu może być 

uznana jako prosty analog tej cząsteczki. W pracy [H8] po raz pierwszy został przedstawiony 

mechanizm i dynamika procesu transferu elektronu w układzie zderzeniowym pomiędzy jonem C
2+

 a 

cząsteczką pierścieniową tetrahydrofuranu (C4H8O) w energii zderzenia od 14.7 eV do 12 keV.  Z 

punktu widzenia teorii, przy niższych energiach zderzenia, względny ruch jąder pomiędzy pociskiem 

(jonem węgla) a molekułą THF (tarczą) jest wolny w porównaniu z szybkim ruchem orbitalnym 

elektronów w układzie. Tak więc elektrony z tymczasowej quasi-cząsteczki utworzonej w zderzeniu 

mają wystarczająco dużo czasu na dostosowanie się do zmieniającego się pola międzyatomowego. W 

rozpatrywanym przykładzie, moje quasi-cząsteczkowe podejście do badanej do reakcji zderzeniowej 

polegało na zastosowaniu do obliczeń struktury układu metod ab initio chemii kwantowej bazujących 

na rozwinięciu funkcji falowej lub na użyciu funkcjonału gęstości. W tym zakresie, wykonane 

obliczenia struktury elektronowej THF za pomocą metod HF, MP2, CCSD(T) a także DFT 

doprowadziły do otrzymania energii zoptymalizowanej cząsteczki, potencjałów jonizacyjnych i 

określenia orbitali molekularnych, w tym HOMO i LUMO. Efektem zdobycia doświadczenia przy 

badaniu struktury elektronowej estrów, było określenie energii wzbudzeń elektronowych THF 

uzyskanych za pomocą metody EOMCCSD, dzięki którym można określić charakter ich przejść. 

Otrzymane dane umieszczone zostały w suplemencie do pracy [H8]. Reakcja zderzeniowa C
2+

 -C4H8O 

została rozpatrzona dla orientacji układu biorąc pod uwagę różne kierunki zbliżania się jonu. Przede 

wszystkim zgodnie z płaszczyzną molekuły tetrahydrofuranu (o konformacji C2v) dla  =0°, ale także 

w orientacji, gdy cząsteczka znajduje się w konformacji kopertowej (Cs),postulowanej jako najbardziej 

stabilnej konfiguracji THF [61], gdzie atom tlenu leży powyżej płaszczyzny cząsteczki i jest 

wychylony o kąt  = 23.34º. W obu wypadkach ewolucja układu zderzeniowego miała miejsce wzdłuż 

zmieniającej się odległości wyznaczonej przez zbliżający się jon C
2+ 

do atomu tlenu w cząsteczce 

THF. W celu zbadania anizotropii układu dodatkowo uwzględniono również orientację zderzenia dla 

kąta  = 90°, gdzie jon węgla zbliża się wzdłuż osi prostopadłej do środka masy cząsteczki THF w 

konformacji C2v. Krzywe energii potencjalnej w funkcji odległości między środkiem masy cząsteczki 

pierścieniowej a jonem otrzymane zostały za pomocą metody zupełnej przestrzeni aktywnej (z ang. 

Complete Active Space Self Consistent Field, CASSCF) dla różnych konfiguracji przestrzeni, 
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uwzględniających najważniejsze orbitale THF a także jonu węgla, a co za tym idzie zapewnienie 

najistotniejszych efektów korelacyjnych. Ze względu na złożoność układu obserwuje się silną 

delokalizację elektronów z cząsteczki THF w kierunku jonu C
2+

 w bliskim zasięgu oddziaływania oraz 

mieszanie się poszczególnych stanów. Przeprowadzone obliczenia wskazały miejsca avoided crossing, 

potwierdzone poprzez rachunki sprzężeń nieadiabatycznych, w których dla określonej odległości C
2+

-

C4H8O następuje przeskok elektronu z THF w kierunku jonu. Ze względu na to, iż proces transferu 

ładunku polega na odłączeniu elektronu od molekularnej tarczy i przechwyceniu go przez nadlatujący 

jon otrzymane rezultaty doprowadziły do określenia szeregu konfiguracji wyjściowych określających 

pojedynczy, a także nawet i podwójny transfer elektronu. W tym przypadku można powiedzieć, że 

cząsteczka zachowuje się jak swoisty rezerwuar uzupełniający deficyt elektronów w atomie węgla. 

Wraz ze zmniejszaniem się odległości, zaobserwowałam możliwość krok po kroku utworzenia się 

molekularnego kompleksu [C
+
-C4H8O]

+
. Obecność  podobnego kompleksu molekularnego została 

postulowana również w interpretacji pomiarów eksperymentalnych przeprowadzonych przez T. 

Wąsowicza dotyczących dysocjacji THF inicjowanej zderzeniem z jonem węgla C
+ 

 w zakresie energii 

od 25 eV do ~ 1keV [62]. Zbadane w tej pracy kanały rozpadu tetrahydrofuranu wskazały na główną 

rolę procesu transferu elektronu i tworzenia się kompleksu [C -C4H8O]
+
 przed całkowitą dysocjacją 

cząsteczki na fragmenty. Otrzymane z eksperymentu konkluzje stały się motywacją do 

przeprowadzenia szczegółowych badań dynamiki procesu transferu elektronu. W związku z tym, 

otrzymane w wyniku obliczeń molekularnych rezultaty, szczególnie w regionie bliskiego sprzężenia (z 

ang. close coupling), stały się dla mnie inspiracją do przeprowadzenia badań nad dynamiką procesu 

przekazu elektronu, a ich efektem było dostarczenie nowych danych (a głównie przekrojów czynnych 

na proces) dla układu, który nie był wcześniej analizowany.  

Opis dynamiki procesu transferu elektronu indukowanego zderzeniem C
2+

 z THF wymagała 

przyjęcia odpowiedniego podejścia metodologicznego. Aby uprościć obliczenia skorzystałam z 

następujących przybliżeń. W przedziale energii od eV do keV zastosowany został formalizm w ujęciu 

półklasycznym, w którym ruch jąder jest traktowany klasycznie a ruch elektronów kwantowo-

mechanicznie. Z uwagi na to, iż w rozpatrywanym przedziale energii ruchy oscylacyjno-rotacyjne w 

cząsteczce są znacznie wolniejsze niż ruch elektronów i ich adaptacja do nowej konfiguracji wraz ze 

zmianą odległości pomiędzy C
2+

 -THF, wewnętrzne stopnie swobody cząsteczki tarczy mogą być 

traktowane jako niezmieniające się. Dodatkowo zastosowałam przybliżenie parametru zderzenia (ang. 

impact parameter approximation),w którym torem zbliżającego się jonu jest linia prosta. Rozwiązując 

elektronowe równanie Schrödingera otrzymamy wówczas układ sprzężonych równań różniczkowych 

dla każdej trajektorii, w których odpowiednie człony odpowiadają energii zderzenia oraz 

poszczególnym efektom nieadiabatycznym, w tym przypadku sprzężeniom pomiędzy stanami 

obliczonym numerycznie za pomocą metody różnic skończonych. Aby sprawdzić słuszność 

przyjętego przeze mnie modelu teoretycznego różniczkowe oraz całkowite przekroje czynne na proces 

transferu ładunku zostały obliczone dla poszczególnych reakcji przy użyciu usprawnionej przeze mnie 
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wersji programu R. Allana [H8, 63] a także za pomocą dodatkowych podprogramów napisanych w 

języku Fortran. W publikacji [H8] szczegółowo opisuję przebieg krzywych uzyskanych z obliczeń 

przekrojów czynnych w zależności od energii  (Elab) w zakresie od 14.7 eV do 12 keV oraz ich rząd 

wielkości otrzymanych dla różnych orientacji układu zderzeniowego, a także różnych konformacji 

struktury cząsteczki THF (grupa symetrii C2v oraz Cs) uwzględniając do obliczeń potencjały oraz 

nieadiabatyczne sprzężenia pomiędzy stanami elektronowymi uzyskane metodami ab initio. Na 

podstawie obliczonych wartości przekrojów czynnych przedstawionych i przeanalizowanych w 

artykule [H8] mogę stwierdzić, iż proces transferu ładunku jest silnie zależny od orientacji dla jakiej 

odbywa się zderzenie jonu z cząsteczką THF. Warto zauważyć, że wykreślone na Rysunku 8 przekroje 

czynne wykazują oscylacyjny charakter. Wynika to z faktu istniejących interferencji pomiędzy 

energetycznie bliskimi kanałami reakcji pojawiającymi się w wraz ze wzrostem odległości pomiędzy 

pociskiem a tarczą (następuje degeneracja stanów elektronowych dla oddziaływania dalekiego 

zasięgu) dla uzyskanych krzywych energii potencjalnej. Struktura oscylacyjna krzywych nie znika po 

scałkowaniu względem parametru zderzenia, a ich przebieg oscylacyjny jaki pojawia się głównie w 

energiach poniżej wartości Elab =10 keV pochodzi również z istnienia wspomnianych wcześniej 

avoided crossings pomiędzy krzywymi energii potencjalnej. Warto podkreślić, że podane przeze mnie 

wielkości określają rzeczywiste miejsca, w których następuje wychwyt elektronu, a nie jedynie ich 

względne położenia jak to ma miejsce zazwyczaj w eksperymencie. Dla zderzenia odbywającego się 

w płaszczyźnie cząsteczki THF, uzyskane wartości obliczonych przekrojów mieszczą się w zakresie 

rzędu wielkości ~10
-6 

x 10
-16

 cm
2
. Mimo, że chociaż we wszystkich zakresach energii obserwuję 

powolny wzrost przekroju w tym badanym przypadku, wartości pozostają zawsze bardzo małe. Można 

zatem stwierdzić, że prawdopodobieństwo transferu ładunku dla tej konfiguracji zderzeniowej jest 

bardzo niewielkie zwłaszcza, że brak jest istotnych avoided crossings, co zostało zweryfikowane 

obliczeniami nieadiabatycznych sprzężeń. Spostrzeżenie to jest bardzo istotne w kontekście 

doświadczalnego badania mechanizmów rozpadu cząsteczki THF [62]. Natomiast, transfer ładunku 

jest bardziej efektywny w przypadku zderzenia C
2+

 zachodzącego prostopadle do płaszczyzny 

cząsteczki THF(C2v). Obliczone przekroje czynne osiągają wartości o dwa rzędy wielkości większe 

niż te uzyskane w przypadku orientacji płaskiej, rzędu ok. 10
-4

 x 10
-16 

cm
2
. Najbardziej interesującym 

aspektem w określeniu skuteczności pojawienia się przechwytu elektronu jest przypadek, gdy 

cząsteczka THF znajduje się w konfiguracji kopertowej (Cs). Wartość obliczonych w tym wypadku 

przekrojów osiąga rząd wielkości dwukrotnie większy niż w przypadku orientacji prostopadłego 

zderzenia i, aż sześciokrotnie większym w porównaniu do przypadku płaskiego. Nie ulega zatem 

wątpliwości, iż zmiana konformacji przestrzennej cząsteczki pięcioczłonowej THF z C2v do Cs 

podczas zderzenia z jonami C
2+

 sprawia, że prawdopodobieństwo wystąpienia transferu ładunku 

wzrasta znacznie, a różnica ta osiąga nawet trzy rzędy wielkości. Aby uzyskać bardziej szczegółową 

weryfikację otrzymanych przeze mnie wyników przekrojów na transfer elektronu, porównałam je z 

obliczeniami wykonanymi dla zderzenia wywołanego jonem C
4+ 

z cząsteczką 2-deoksy-D-rybozy 
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występującej w konformacji furanozy. Porównawcze dane przekrojów czynnych dla układu C
4+ 

z 

cząsteczką 2-deoksy-D-rybozy zostały udostępnione przez M-C. Bacchus-Montabonel z Institut 

Lumière Matière w Lionie [64].W rezultacie otrzymane uśrednione wartości przekrojów czynnych tot 

dla obu przypadków zachodzącego zderzenia przedstawia Rysunek 8 w [H8]. Podczas szczegółowej 

analizy otrzymanych rezultatów okazało się, że uwzględnienie przy obliczeniu struktury elektronowej 

orbitalu zlokalizowanego na atomie tlenu nO(2pz
O
) cząsteczki THF było konieczne, aby dostarczyć 

odpowiednie przekroje czynne na transfer ładunku. Przeprowadzona przeze mnie analiza 

porównawcza wykazała, że jest to również zgodne z poprzednio otrzymanymi rezultatami obliczeń 

zderzeń jonów C
4+ 

z cząsteczką 2-deoxy-D-rybozy, gdzie także przy badaniu modelu molekularnego 

zaobserwowano silną delokalizację orbitali 2pz usytuowanych na atomach tlenu [64]. Uzyskane niższe 

znacznie wartości przekrojów czynnych na transfer ładunku mogą również sugerować prawie zupełny 

rozpad cząsteczki 2-deoxy-D-rybozy i jej analoga, cząsteczki THF, zwłaszcza w symetrii struktury C2v 

w zderzeniach wywołanych przez jony węgla, ale także przez protony, jony He
+
 i He

2+
, co jest 

tematyką obecnie również przeze mnie rozwijaną. 

Podsumowując, głównym zadaniem w rozważanym przypadku było zbadanie i analiza 

właściwości strukturalnych i spektroskopowych składnika analogów DNA za pomocą metod chemii 

kwantowej, ulepszenie modelu teoretycznego i jego numeryczna implementacja do opisu procesu 

transferu elektronu w zderzeniu jonu C
2+

 z cząsteczką THF oraz obliczenie przekrojów czynnych na 

proces w zakresie energii zderzenia rzędu od eV do keV. W przeprowadzonych przeze mnie w tej 

pracy obliczeniach wskazałam jak ważną rolę w procesie transferu ładunku odgrywają zarówno 

struktura elektronowa cząsteczki heterocyklicznej jak i ładunek nadlatującego jonu, rozpatrywanych w 

zależności od zmieniającej się konfiguracji geometrycznej układu. Ponadto, ze względu na to, iż 

proces transferu ładunku wykazuje silną anizotropię w zależności od orientacji układu, zastosowany 

przeze mnie model pozwala na oszacowanie dokładności otrzymanych przekrojów czynnych nawet 

jeśli pozwala na podanie rzędu wielkości przekrojów dla ograniczonej liczby stanów elektronowych. 

W odniesieniu do warunków eksperymentalnych, dla których możliwe jest tylko względne 

oszacowanie przekrojów, model teoretyczny stanowi inspirację do usprawnienia protokołów 

doświadczalnych w celu uzyskania bardziej precyzyjnych danych. Powyższa praca była również 

inspiracją do zbadania procesów rozpadu analogów składników DNA, indukowanych zderzeniami 

ciężkich jonów i protonów. Biorąc pod uwagę komplementarność zależności procesu rozpadu 

cząsteczki pierścieniowej od transferu ładunku [22] można wysnuć wniosek, iż skuteczny rozpad 

może mieć większe znaczenie, w przypadku niższych energii zderzenia. Zbadanie, w jaki sposób 

proces rozpadu dla wybranej cząsteczki pierścieniowej zachodzi oraz jakie mechanizmy odgrywają 

rolę w kolejnych etapach jej dekompozycji stało się dla mnie motywacją do podjęcia badań w 

kierunku powstania kompleksowego podejścia i rozwinięcia strategii teoretycznej opartej na 

wykorzystaniu oraz zaproponowaniu nowoczesnych metod obliczeniowych realizowanych poprzez 

konstrukcję własnych lub korzystaniu z istniejących narzędzi programistycznych [H9].  
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5.6 Analiza aspektów dynamicznych, energetycznych oraz entropii procesu rozpadu cząsteczek 

za pomocą różnych metod teoretycznych 

 

W zakresie badań nad dekompozycją cząsteczek pierścieniowych bezpośrednim i najbardziej 

istotnym osiągnięciem badawczym, przedstawionym szczegółowo w [H9], realizującym ten etap 

moich zainteresowań naukowych jest otrzymanie przepisu metodologicznego i rozwinięcie 

metodologii umożliwiającej opis procesu fragmentacji w trzech zaproponowanych, różnych 

podejściach: (1) przy użyciu metody dynamiki molekularnej ab initio (MD), dzięki której był możliwy 

statystyczny opis procesów zachodzących podczas zderzenia a także identyfikacja kanałów rozpadu 

cząsteczek w czasie; (2) poprzez analizę energetycznych aspektów rozpadu, czyli badanie powierzchni 

energii potencjalnej w celu określenia ścieżek reakcji na podstawie wyznaczonych punktów 

charakterystycznych (minima, stany przejściowe- z ang. transition states) prowadzących do określenia 

mechanizmów zachodzących procesów oraz (3) poprzez zastosowanie nowego podejścia w oparciu o 

założenia mechaniki statystycznej umożliwiającego reprodukcję widm masowych cząsteczek, a co za 

tym idzie bezpośrednią weryfikację z eksperymentem. W konsekwencji realizacji (3) była również 

adaptacja i implementacja numeryczna użytej metody po raz pierwszy dla cząsteczki pierścieniowej.  

Zastosowaniem praktycznym powyższych scenariuszy było przeprowadzenie precyzyjnych 

obliczeń kwantowo-chemicznych przy użyciu już znanych jak i rozwijanych przeze mnie oraz we 

współpracy metod chemii obliczeniowej. Otrzymane za ich pomocą rezultaty dostarczyły ciekawych i 

komplementarnych informacji na temat procesu rozpadu cząsteczki. Założenia metodologiczne zostały 

zastosowane dla modelowej cząsteczki furanu w celu uproszczenia obliczeń oraz weryfikacji aparatu 

metodologicznego każdej z metod wybranej do badań. Furan (C4H4O) jest związkiem 

heterocyklicznym o pięciu atomach w pierścieniu aromatycznym, opartym na bazie pierścienia 

furanozowego. Podjęcie tematu badań nad tego typu cząsteczką wynika z jej strukturalnego 

podobieństwa do deoksyrybozy, cukru prostego budującego szkielet kwasu deoksyrybonukleinowego, 

DNA. Rozpad cząsteczki furanu został przebadany szczegółowo zarówno metodami doświadczalnymi 

[65, 66] jak i teoretycznymi [69-71]. Dyskusja na temat powstających fragmentów będących 

stabilnymi produktami rozpadu, ich identyfikacji  a także struktura jest przedstawiona gruntownie we 

wstępie artykułu [H9]. Pomimo znacznej ilości prac badawczych nad tą cząsteczką, jest ona nadal 

obiektem zainteresowań naukowców, ponieważ mechanizm powstawania niektórych produktów 

rozpadu jest nadal niejasny, zwłaszcza, iż przeprowadzone badania koncentrowały się głównie na 

produktach dekompozycji powstałych w wyniku rozrywania pierścienia aromatycznego wzdłuż 

wybranych wiązań C-C oraz C-O. W szczególności, dotychczas nie zbadano dokładnie ważnych 

mechanizmów takich jak eliminacja wodoru oraz cząsteczki H2, a także mechanizmu powstających 

przemian izomerycznych powstałych produktów bezpośrednio łączącego się właśnie z np. migracją 

wodoru. 
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W pierwszym podejściu (1), do badania dynamiki procesu rozpadu cząsteczki zastosowana 

została metoda Atom-Centered Density Matrix Propagation (ADMP) [72,73], w której spełnione są 

przypuszczenia mechaniki klasycznej oraz przybliżenie Borna-Oppenheimera do rozdzielenia ruchu 

jąder i ruchu elektronów w cząsteczce. Metoda ADMP należy do rodziny metod dynamiki  ab initio, 

gdzie elektronowe i jądrowe stopnie swobody są propagowane „w locie” (z ang. on the fly). W 

formalizmie ADMP jako dynamiczne zmienne przyjęliśmy funkcje bazowe typu Gaussa i macierz 

gęstości w rozszerzonym Lagrangianie. Zatem, propagacja w czasie zmiennych elektronowych razem 

z jądrowymi jest możliwa poprzez wprowadzenie tzw. mas fikcyjnych ( fictitious masses) do każdego 

elementu macierzy gęstości, co sprowadza się w rezultacie do prostego dostosowania się układu do 

skal czasowych w danym kroku obliczeniowym. W praktyce, dla cząsteczki furanu energia 

wewnętrzna w zakresie  [5-30] eV została zdeponowana do układu i losowo rozłożona na wszystkie 

stopnie swobody cząsteczki. Zatem, różne początkowe prędkości układu pozwoliły na 

przeprowadzanie różnych symulacji startując z tej samej struktury początkowej, a w rezultacie 

umożliwiają przeprowadzenie analizy statystycznej powstałych fragmentów będących rezultatem 

ewolucji układu dla poszczególnej trajektorii. Obliczenia kwantowo-mechaniczne wykonane zostały 

za pomocą metody DFT przy użyciu hybrydowego funkcjonału B3LYP z odpowiednio wybraną bazą 

funkcyjną 6-311G(d,p). Szczegółowe parametry obliczeniowe zostały przedstawione w opisie 

metodologii obliczeniowej w [H9]. W wyniku przeprowadzonych symulacji uzyskaliśmy klatka po 

klatce „filmy” w fs skali czasu pokazujące jak powstają produkty reakcji w wyniku rozpadu i w jaki 

sposób rozpraszają się w przestrzeni. Taka ilustracja umożliwiła obserwację bezpośrednich 

mechanizmów jak otwarcie pierścienia furanu, pęknięcie wiązań, migrację atomów wodoru, 

izomeryzację furanu oraz tych opóźnionych w czasie, gdzie następuje dalszy rozkład na kolejne 

produkty. Wnikliwie przedstawiają to Rysunki 1-3 w [H9].    

W wyniku analizy statystycznej kilku tysięcy trajektorii otrzymane dla furanu rezultaty 

ukazały szereg mechanizmów, które można było podzielić na cztery grupy wraz ze wzrostem wartości 

energii deponowanej do układu: a) mechanizm izomeryzacji, przemiany furanu w inne formy 

struktury, b) rozpad cząsteczki wzdłuż wiązań C-C poprzedzony izomeryzacją furanu-proces ten 

określiliśmy mianem fragmentacji szkieletowej (z ang. skeleton fragmentaion), c) utratę H/H2 i dalszą 

izomeryzację oraz d) utratę H/H2 i rozpad pozostałego produktu. Wnioski z szczegółowego 

opracowania wyników symulacji ADMP stały się dla mnie kluczem do poznania mechanizmu akcji 

rozpadu cząsteczki na fragmenty. W skrócie, w oparciu o nasze wyniki pierwszym etapem rozpadu 

cząsteczki furanu jest rozerwanie wiązania C-O i rozpoczyna się dla energii wzbudzenia ~ 9 eV i jest 

procesem dominującym do ~16 eV, co jest potwierdzeniem schematu mechanizmu rozpadu cząsteczek 

heterocyklicznych posiadających w pierścieniu inny atom niż atom C [74]. Obserwuje się również 

migrację jednego lub kilku atomów H wzdłuż pierścienia. W szczególności, Rysunek 4 w [H9] 

przedstawia najważniejsze izomery cząsteczki furanu, jakie odgrywają ważną rolę w dekompozycji tej 

cząsteczki. Chciałabym podkreślić, iż dzięki dokładnym obliczeniom, było możliwe określenie 
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izomerów dotychczas nieobserwowanych i nieokreślonych w [69,75,76]. Przykładem może być tu 

izomer o strukturze H2C=C=CH-CHO. Szkieletowa fragmentacja w postaci rozerwania wiązania C-O 

następuje po uprzedniej reorganizacji  struktury furanu i efekcie do uformowania się kanałów z 

dwoma fragmentami rozpadu (CO + C3H4 i HCCH+ H2CCO), ale już bez utraty atomu H lub 

cząsteczki H2. W przedziale energii pomiędzy [17-23] eV jest to proces dominujący (Rysunki 1-3).  

Fragmenty, acetylen (HCCH) oraz keten (ethenone H2CCO) są najliczniej obserwowane podczas 

całego procesu. Z kolei otrzymany fragment C3H4 występuje w różnych formach zmienionej struktury: 

H2CCCH2 (allen), H3CCCH (propyn) or H2CCHCH (cyklopropen), a największe prawdopodobieństwo 

jego pojawienia się jako produktu reakcji występuje dla 17 eV. Analiza otrzymanych przez nas danych 

dla coraz wyższych wartości energii, doprowadziła do ujawnienia istotnych, wcześniej nigdy 

nieobserwowanych dla rozpadu cząsteczki furanu, mechanizmów eliminacji atomu wodoru H i 

cząsteczki wodoru H2 oraz następujących po nich przemian izomerycznych powstałego fragmentu 

bądź dalszą jego fragmentacją wzdłuż wiązań C-O i C-C. Przeprowadzona szczegółowa interpretacja 

poszczególnych kroków tych reakcji wykazała, iż dominującą rolę odgrywają kanały rozpadu na trzy 

fragmenty, a eliminacja atomu wodoru następuje dopiero po procesie utraty H2. Odpowiednio jest to 

proces dysocjacji rozpoczynający się od energii 15 eV, CO/H3C3/H, oraz odpowiednio od 20 eV, 

HC2O/H2C2/H. Końcowym wnioskiem z otrzymanych obliczeń jest wskazanie kluczowej roli 

poszczególnych etapów powstawania fragmentów, w rezultacie prowadzącej do całkowitej 

multifragmentacji cząsteczki furanu. 

W celu uzupełnienia informacji pochodzących z symulacji dynamiki molekularnej o 

komplementarne dane strukturalne i energetyczne w drugim podejściu (2) przeprowadzono badania 

powierzchni energii potencjalnej (z ang. Potential Energy Surface, PES) wyznaczające potencjalne 

ścieżki dysocjacji furanu poprzez określenie  punktów charakterystycznych na PES. W przypadku 

opisanym w [H9] optymalizacja geometrii minimów oraz stanów przejściowych reakcji została 

przeprowadzona za pomocą metody DFT/B3LYP z bardzo dużą bazą funkcyjną 6-311++G(3df,2p). 

Całościowy opis profili energetycznych reakcji zawiera wszystkie możliwe procesy prowadzące do 

możliwych fragmentów rozpadu. W tworzeniu ścieżek reakcji pomocne były wcześniej otrzymane i 

przeanalizowane wyniki symulacji dynamiki molekularnej. Badania doświadczalne oraz 

przeprowadzone symulacje MD dostarczyły nam pomysłów co do najważniejszych charakterystyk i 

poznania mechanizmów procesów, w szczególności a) –d). Zostały one przedstawione kolejno na 

Rysunkach 6-9. Analiza trajektorii dynamiki molekularnej zawierających proces izomeryzacji 

pozwoliła na optymalizację osiemnastu stabilnych izomerów cząsteczki furanu (Rysunek 4). W celu 

połączenia otrzymanych minimów i stworzenia kompletnej PES procesu izomeryzacji należało 

zoptymalizować dwadzieścia stanów przejściowych (Rysunek 5).  

Badając wnikliwie przygotowane kompletne profile energetyczne prowadzące do mechanizmu 

izomeryzacji (Rysunek 6, [H9]) wnioskujemy, iż najniższe bariery energetyczne występują dla 

transferu wodoru z węgla Cα do Cβ, w wyniku czego otrzymano α-karben (2.88 eV) oraz dla transferu 
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wodoru z węgla Cβ do Cα, w wyniku czego powstaje β-karben (3.03 eV). W dalszym kroku przerwanie 

wiązania Cα–O prowadzi do izomeru najczęściej występującego w symulacjach dynamiki 

molekularnej. Pozostałe prawdopodobne ścieżki izomeryzacji to częściowa cyklizacja grupy C3H3 

(3.52 eV) oraz transfer wodoru do atomu tlenu (3.67 eV).  Taki diagram pozwolił na eksplorację 

możliwych ścieżek rozpadu cząsteczki furanu, nigdy wcześniej nie obserwowanych. Im niższa 

wartość energii tym bardziej prawdopodobny jest proces powstawania poszczególnych fragmentów. 

Najniższa bariera energetyczna dla mechanizmu szkieletowej fragmentacji (Rysunek 7) prowadzi do 

kanału CH3CCH + CO (3.21 eV). Następnym ważnym mechanizmem rozpadu furanu jest jego 

dekompozycja na HCCH + H2CCO przez jednoczesne przerwanie wiązań Cα–O i Cβ - Cβ pierścienia 

cząsteczki β-karbenu (3.52 eV). Chociaż proces ten posiada wyższą barierę energetyczną, jego prosty 

mechanizm wyjaśnia wysokie prawdopodobieństwo tego kanału otrzymane w wyniku symulacji 

dynamiki molekularnej. Ponadto przeprowadzone symulacje MD wskazały na trzy różne izomery 

cząsteczki C3H4. Optymalizacja ścieżek do tego fragmentu pozwala stwierdzić, że częstość wystąpień 

tych izomerów w symulacjach MD zgadza się z stabilnością kanałów zgodnie z kolejnością: 

H2CCCH2 (allen), CH3CCH (propyn) i H2CCHCH (cyklopropen), a nie wysokością barier 

energetycznych. Rezultat ten wynika z faktu, że gdy wystarczająco wysoka ilość energii zostanie 

zdeponowana do układu, możliwe jest swobodne przezwyciężenie bariery, a ostatecznie otrzymany 

kanał zależy jedynie od względnej energii produktów rozpadu. Procesem dotychczas niezbadanym, 

była  utrata atomu bądź cząsteczki wodoru H2 co przedstawiamy na Rysunkach 8-9. Mechanizm ten 

zachodzi bezbarierowo niezależnie od miejsca emisji lżejszego fragmentu. W następnym kroku 

możliwa jest fragmentacja cząsteczki α– lub β–furylu. Okazało się, iż najniższa bariera energetyczna 

prowadzi przez przerwanie wiązania Cα – O i transfer wodoru do Cβ β–furylu w wyniku czego 

powstają trzy fragmenty, H + HCCH + HCCO. Natomiast, utrata cząsteczki H2 możliwa jest z 

największym prawdopodobieństwem po transferze wodoru pomiędzy dwoma węglami znajdującymi 

się w pozycji β. W konsekwencji, w następnym etapie zachodzi przerwanie pierścienia i rozpad do 

kanału H2 + C3H2 + CO.  Są to nowe, dotychczas niezidentyfikowane w literaturze kanały rozpadu, 

jakie określiliśmy dla cząsteczki furanu. 

Stosując założenie, że w skończonym przedziale czasu proces fragmentacji cząsteczki furanu 

można traktować jako proces ergodyczny, uznaliśmy za zasadne zastosowanie metody Microcanical 

Metropolis Monte Carlo (M3C) do uzyskania widm masowych cząsteczek pierścieniowych. Opis 

teoretyczny symulacji Monte Carlo w zespole mikrokanonicznym  szczegółowo przedstawia praca M. 

Creutza [77]. Po raz pierwszy metoda została zaimplementowana na Uniwersytecie Autonomicznym 

w Madrycie, głównie przez Nestora F. Aguirre (obecnie post-doc w Los Alamos National Laboratory) 

dla niewielkich rozmiarów węglowodorów [78]. Do określenia mechanizm rozpadu cząsteczki w 

zależności od energii metoda M3C łączy teorię DFT z prawami mechaniki statystycznej korzystając z 

algorytmu Metropolisa. Zakłada się, że badany układ jest izolowany, więc należy do zespołu 

mikrokanonicznego, w którym energia całkowita, całkowity pęd i moment pędu są zachowane. Taki 
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odizolowany układ w równowadze charakteryzuje się entropią mikrokanoniczną. Podczas symulacji 

M3C system porusza się w przestrzeni fazowej (błądzenie losowe zgodnie z łańcuchem Markowa) do 

momentu osiągnięcia maksimum entropii. Postać funkcji błądzenia losowego definiowana jest jako 

parametr symulacji. Metoda ta w praktyce wymaga zadania parametrów geometrii, uwzględnienia ich 

symetrii, energii elektronowej i częstotliwości drgań normalnych wszystkich możliwych fragmentów 

jako danych wejściowych. Symulacje M3C charakteryzuje zbiór parametrów takich jak postać 

łańcucha Markowa, ilość kroków, dostępna dla układu przestrzeń w trakcie błądzenia losowego. Ich 

optymalizacja konieczna jest do spełnienia uniwersalności metody. Jako efekt końcowy M3C pozwala 

na generację prawdopodobieństw wystąpień fragmentów w funkcji energii dostarczonej do układu. 

Widmo masowe powstaje jako produkt splotowy funkcji energii zdeponowanej z otrzymanymi 

prawdopodobieństwami fragmentacji. W przypadku fragmentacji pozbawionej ładunku cząsteczki 

furanu nasza baza danych produktów rozpadu wyniosła aż 226 izomerów, odpowiadającym łącznie 44 

strukturom o różnych wzorach chemicznych. Warto to podkreślić, gdyż wszystkie geometrie tych 

struktur zostały zoptymalizowane, a odpowiadające im konfiguracje elektronowe zdefiniowane (patrz 

Tabela 1, [H9]) i pokazane są w suplemencie do artykułu.  Izomery te zostały umieszczone również w 

stworzonej bazie IoChem-BD [79] w celu systematyzacji oraz popularyzacji osiągniętych wyników. 

W wyniku symulacji M3C otrzymaliśmy rozkład prawdopodobieństwa wystąpienia konkretnych 

kanałów, a także formowania się produktów reakcji w funkcji energii wewnętrznej, co przedstawia 

Rysunek 11 w [H9]. Analizując prawdopodobieństwa dla cząsteczki furanu na podstawie naszych 

wyników można stwierdzić, iż do ok. 5 eV dominujący charakter odgrywa kanał rozpadu C3H4 + CO, 

potem C2H2 + C2H2O,  a następnie (do ok. 11 eV) najbardziej istotny staje się proces rozpadu na trzy 

fragmenty, H2 + C3H2 + CO. Oba wykazują również wiodącą rolę w analizie symulacji MD w 

średnich i wysokich wartościach zdeponowanej do układu energii. Wysokie prawdopodobieństwo 

otrzymania C3H4 + CO związane jest z jego wysoką stabilnością ze względu na udział CO, a badania 

uzyskanych przez nas ścieżek reakcji w ramach analizy PES potwierdziły to przypuszczenie, 

wskazując mniejszą ewentualność przebiegu rozpadu furanu do kanałów bez  wyprodukowanego CO. 

Wraz ze wzrostem energii jesteśmy w stanie określić również dekompozycję C4H4O na większą, 

cztero- i pięcioczłonową ilość fragmentów, zawierających zidentyfikowane już wcześniej mechanizmy 

utraty atomu H jak również i H2. Dominującymi kanałami będącymi wynikiem tego 

multifragmentacyjnego rozpadu są CO/C3/H2/H2, CO/C3/H2/H oraz CO/C3/H2/H/H. Ich określenie jest 

niewątpliwą zaletą M3C i wynikiem rozwinięcia oraz adaptacji oprogramowania dla cząsteczki 

pierścieniowej zwłaszcza, że procesy prowadzące do multifragmentacji na więcej niż na trzy składowe 

nie zostały zaobserwowane licznie za pomocą MD ze względu na ograniczony, do t =500 fs, czas 

symulacji. Nieskończenie długi czas symulacji dynamiki molekularnej typu ab initio w efekcie 

końcowym powinien doprowadzić do pokrycia się otrzymanych rezultatów z wynikami rozwijanej 

przez nas metody M3C. Podsumowaniem zaobserwowanych kanałów rozpadu furanu wraz ze 

wzrostem energii jest Schemat 2 w [H9]. Przedstawia on przebieg dekompozycji furanu na fragmenty, 
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gdzie początkowo dla niskich wartości energii dominują kanały zawierające tlenek węgla CO, w 

kanałach z utratą atomu wodoru  i/lub cząsteczki H2 zauważamy stopniową dekarboksylację. Biorąc 

pod uwagę wysiłek komputerowy, M3C „wygrywa” znacznie z obiema metodami prezentowanymi w 

pracy wykorzystując relatywnie niski koszt obliczeniowy w porównaniu do ADMP lub z badaniami 

PES. Wykorzystanie oraz rozwijanie metody jest zatem bardzo zasadne, a najważniejszym 

osiągnięciem jej zastosowania jest możliwość uzyskania przez nas opisu procesu rozpadu cząsteczek 

zachodzącego sekwencyjnie poprzez dokładne określenie, w sposób ilościowy, kolejności 

powstawania kanałów, a co za tym idzie produkcję kolejnych fragmentów. Zastosowanie metody M3C 

do prostej modelowej cząsteczki furanu, pozwoliło również na jej weryfikację z punktu widzenia 

deweloperskiego oraz rozpoznanie i rozwiązanie ewentualnych problemów technicznych.  

Podsumowując, na podstawie dostępnej i przeanalizowanej literatury uważam, że publikacja 

[H9] dotycząca badania procesu rozpadu cząsteczki C4H4O metodami chemii kwantowej jest jak 

dotychczas najbardziej kompletnym studium tego procesu. Zastosowanie trzech różnych scenariuszy 

do otrzymania całościowego obrazu procesu rozpadu prostego modelu cząsteczki pierścieniowej 

doprowadziło według mnie do bardzo ciekawych spostrzeżeń i wniosków. Przede wszystkim 

umożliwia najbardziej dotychczas szczegółową identyfikację struktury elektronowej wszystkich 

możliwych półproduktów reakcji rozpadu, z których wiele z nich nie było dotychczas opisane w 

poprzednich badaniach [69, 76], a także określenia mechanizmu i kolejności zachodzących procesów 

prowadzących do całkowitej dysocjacji cząsteczki. Niewątpliwym osiągnięciem pracy jest adaptacja i 

zastosowanie po raz pierwszy metody M3C do zbadania rozpadu cząsteczki pierścieniowej, co 

prowadzi do intrygujących i oryginalnych stwierdzeń zarówno od strony metodologicznej, 

dotyczących sekwencyjnie następującej multifragmentacji (Schemat 2 w [H9]), jak również i od 

strony technicznych aspektów wykorzystanych przy implementacji. W tym wypadku dotyczy to 

znacznego usprawnienia działania istniejącego kodu poprzez użycie wydajnych numerycznych 

procedur zmniejszających w efekcie czas i koszt obliczeń w porównaniu do innych zastosowanych 

metod obliczeniowych. Wybór cząsteczki furanu jako przykładu testowego spowodował, że można 

było zweryfikować metodę M3C porównując nowe wyniki uzyskane za jej pomocą z teoretycznymi 

rezultatami oraz danymi z przeprowadzonych doświadczeń. Z całą pewnością można stwierdzić, iż 

realizacja koncepcji wykorzystania różnych podejść daje nowe spojrzenie na badanie procesu rozpadu 

cząsteczek w ogólności. Zaproponowane przez nas podejście jest uniwersalne i może zostać 

skutecznie zastosowane do innych układów modelowych. Otrzymane rezultaty oraz ostateczne 

wnioski stały się także inspiracją do dalszych badań mechanizmu dekompozycji doświadczalnie, w 

szczególności jonów furanu (C4H4O
+
 i C4H4O

2+
) co może prowadzić do ulepszenia dokładności 

istniejącej metodologii opartej na rozkładzie mikrokanonicznym do prób odtworzenia widma 

masowego cząsteczek, a także zbadania procesu rozpadu za pomocą oryginalnych metod 

spektroskopowych. 
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5.6 Podsumowanie i wnioski 
 

Moje zainteresowania naukowe doprowadziły do realizacji w mojej opinii szeregu ciekawych 

zadań badawczych jakich podejmowałam się w trakcie mojej dotychczasowej pracy naukowej, a w 

szczególności po doktoracie. W swoich badaniach wykorzystuję dorobek z zakresu fizyki i chemii 

kwantowej, matematyki, a także informatyki  pokazując wieloaspektowe i wielodyscyplinarne 

podejście do otrzymania precyzyjnego opisu procesów o fundamentalnym znaczeniu np. w badaniach 

mechanizmów zaangażowanych w niszczenie komórek w radioterapii. Otrzymane przeze mnie wyniki 

mogą być wsparciem w dążeniu do zrozumienia, na poziomie molekularnym, procesów uszkodzeń 

powstałych w wyniku działania promieniowania jonizującego, a także mam nadzieję w przyszłości 

przyczynią się do ulepszeń protokołów wykorzystujących promieniowanie w biomedycynie i ochronie 

radiologicznej. W moich publikacjach, również we współpracy międzynarodowej, proponuję autorskie 

lub zaadaptowane przez siebie narzędzia badawcze w postaci napisanych przeze mnie kodów 

numerycznych i procedur obliczeniowych, które wspomagają poznanie charakterystyki oraz 

mechanizmu procesów zachodzących w zderzeniach jonów z atomami i cząsteczkami o różnym 

stopniu złożoności ich struktury molekularnej. Niestandardowy charakter badań tkwi w wykorzystaniu 

i rozwinięciu nowych strategii modelowania procesów o fundamentalnym znaczeniu biologicznym 

takich jak rozpad cząsteczki pod wpływem zderzenia z jonem, jej wzbudzenie, czy transfer elektronu 

pomiędzy cząsteczką a nadlatującym jonem. Usprawniane i obecnie rozwijane techniki 

eksperymentalne dają również nowe możliwości obserwacji tych kluczowych procesów, szczególnie 

ich dynamiki w zakresie fs skali, a także w bardzo niskich energiach zderzenia, dotychczas jeszcze 

dokładnie nie zbadanych za pomocą metod teoretycznych. W przeciągu ostatnich lat zakres 

możliwości chemii obliczeniowej osiągnął wysoki poziom dostarczając metod, które pozwalają na 

szybkie i dokładne określenie właściwości molekularnych i spektroskopowych. Nieustanne 

udoskonalanie metod teoretycznych także w aspekcie wydajności i dokładności stopniowo prowadzi 

do powstawania efektywnych narzędzi obliczeniowych zdolnych do szybkiego ustalenia właściwości 

molekularnych i w związku z tym do uniknięcia realizacji długich i kosztownych eksperymentów. 

W związku z tym, za swoje główne osiągnięcie uznaję rozwój oraz usprawnienie i adaptację 

metod obliczeniowych chemii kwantowej do badania struktury cząsteczek a także metod do badania 

dynamiki wybranych procesów zderzeniowych. Koncepcję oraz zastosowanie moich podejść do 

wybranych układów o różnym stopniu złożoności struktury opublikowałam w przedłożonym cyklu 

publikacji [H1-H9]. Za swoje osiągnięcie naukowe traktuję również uzyskanie dwóch prestiżowych 

grantów Marie Skłodowska-Curie jak również grantu Rządu Republiki Francuskiej na badania 

naukowe, a także uzyskanie licznych grantów na wyjazdy naukowe. Otrzymane finansowanie ze 

środków europejskich pozwoliło mi na uzyskanie niezależności w doborze tematyki badawczej, a co 

więcej umożliwiło pobyty w renomowanych ośrodkach naukowych oraz współpracę z wiodącymi 



 
 

29 
 

grupami w zakresie teorii i eksperymentu, kontynuowaną w również obecnie. Doświadczenie i 

zdobyte umiejętności podczas pobytów za granicą uważam za przełomowe dla rozwoju mojej kariery 

naukowej. Biorąc pod uwagę powyższe, moim celem jest dalszy rozwój naukowy w kierunku 

rozwijania oraz implementacji nowoczesnych metod obliczeniowych i ich zastosowania do badań 

właściwości i mechanizmów oddziaływań dla różnej wielkości układów cząsteczek. 

 

6. Pozostałe osiągnięcia naukowo– badawcze 

 
6.1 Przebieg pracy naukowej  

 

Po ukończeniu Liceum Ogólnokształcącego im. Wojciecha Kętrzyńskiego w Kętrzynie 

studiowałam fizykę na Wydziale Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej Politechniki Gdańskiej. 

Pracę magisterską przygotowałam pod kierunkiem prof. dr hab. Józefa E. Sienkiewicza, kierownika 

Katedry Fizyki Teoretycznej i Informatyki Kwantowej PG. Tematyka pracy z dziedziny fizyki 

molekularnej z elementami chemii kwantowej została zaproponowana przez dr Marie-Christine 

Bacchus Montabonel z Laboratoire de Spectrométrie Ionique et Moléculaire z Université Claude 

Bernard Lyon I we Francji i była poświęcona obliczeniom kwantowym, a w szczególności 

obliczeniom krzywych energii potencjalnej dla układu typu jon-atom, Si
4+ 

+He. Wyniki pracy zostały 

opublikowane w [80]. Dyplom magistra inżyniera w zakresie fizyki technicznej uzyskałam we 

wrześniu 2002 r. Od początku studiów byłam zdeterminowana do połączenia znajomości zagadnień z 

dziedziny fizyki i chemii, wykorzystania własnych zainteresowań w zakresie informatyki i budowania 

narzędzi badawczych w postaci oprogramowania a w konsekwencji ich zastosowania w medycynie. 

Stało się to możliwe, kiedy rozpoczęłam studia doktoranckie, na początku, w 2002 r. w 

Środowiskowym Studium Doktoranckim PG, a od września 2003 r., w Université Claude Bernard 

Lyon I, gdzie pracowałam naukowo pod kierunkiem dr Marie-Christine Bacchus Montabonel. Przez 

okres studiów we Francji na swoje badania oraz na wsparcie mobilności naukowej otrzymałam 

nagrodę oraz stypendium rządu regionu francuskiego Rhône Alpes Bourse Mobilite Internationale 

Rhône Alpes. Byłam również beneficjentką programu Erasmus Socrates. Trzyletnie studia w Lionie 

pozwoliły mi na zapoznanie się z metodami chemii kwantowej typu ab initio do opisu struktury 

cząsteczek oraz metodę do badania dynamiki procesu transferu elektronu zachodzącego pomiędzy 

wielokrotnie naładowanymi jonami a atomami i cząsteczkami, głównie. Wyniki mojej pracy zostały 

opublikowane w renomowanych czasopismach  [22,36-38] i jako podrozdział monografii [81]. We 

wrześniu 2006 r. przed polsko-francuską komisją przedstawiłam rozprawę doktorską pod tytułem 

Charge transfer in molecular systems: from ion/atom to ion/molecule interactions, która powstała pod 

kierunkiem dr Marie-Christine Bacchus Montabonel oraz prof. dr hab. Józefa E. Sienkiewicza. Ze 

względu na fakt, iż studia doktoranckie oraz przygotowanie pracy przeprowadzone zostały na 

podstawie umowy polsko-francuskiej zawartej pomiędzy dwiema uczelniami, otrzymałam dwa 

równorzędne dyplomy doktorskie. Warto podkreślić, iż moja praca była również wynikiem 
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współpracy pomiędzy obiema jednostkami naukowymi w ramach międzynarodowej sieci COST 

Radiation Damage in Biomolecular Systems, której byłam również beneficjentką w formie staży.  

Po uzyskaniu stopnia doktora, w ramach trybu konkursowego zostałam zatrudniona w 

Katedrze Fizyki Teoretycznej i Informatyki Kwantowej Wydziału Fizyki Technicznej i Matematyki 

Stosowanej PG. Charakter stanowiska łączył pracę badawczą z pracą dydaktyczną. W tym zakresie 

rozwijałam swoje doświadczenie dydaktyczne w ramach prowadzonych przedmiotów z zakresu 

matematyki, fizyki oraz informatyki. Ze względu na chęć kontynuacji rozwoju naukowego w 

dziedzinie fizyki i chemii kwantowej, nawiązałam współpracę z grupą badawczą w Niemczech i 

zostałam zaproszona przez prof. Jörna Manza z Instytutu Chemii i Biochemii, Freie Universität Berlin, 

na pobyt badawczy w lipcu 2007 roku. Wynikiem pobytu była decyzja o rozpoczęciu długoterminowej 

współpracy w ramach tematyki łączącej wspólne zainteresowania naukowe dotyczące badań procesów 

zachodzących w reakcjach chemicznych w rzeczywistym czasie ich trwania przy wykorzystaniu 

istniejących i rozwoju nowych metod ich opisu oraz staranie się o dodatkowe fundusze umożliwiające 

jej realizację. W sierpniu 2007 r. złożyłam aplikację o stypendium Komisji Europejskiej Intra-

European Fellowship for Career Development Grant– grant dla naukowców pracujących w Europie, 

umożliwiający realizację projektu badawczo-szkoleniowego w innym kraju europejskim. Mój projekt 

badawczy z dziedziny chemii fizycznej i obliczeniowej zatytułowany Attosecond dynamics of ion-

biomolecule collisions by nuclear and electron wavepackets otrzymał finansowanie na dwa lata w 

wybranej przeze mnie uczelni. Dlatego, w kwietniu 2008 r. rozpoczęłam pracę na Uniwersytecie 

Friedricha Schillera w Jenie, w Instytucie Chemii Fizycznej, w nowo powstałej grupie badawczej prof. 

Letici González. W ramach autorskiego pomysłu pracy badawczej współpracowałam z drem Jesusem 

González-Vasquezem oraz w poszerzonej międzynarodowej współpracy z jednym z najwybitniejszych 

ekspertów w zakresie rozwijania metod kwantowo-chemicznych, prof. Fernando Martínem z 

Autonomicznego Uniwersytetu w Madrycie. Na jego zaproszenie gościłam w Madrycie dwukrotnie, 

gdzie podczas staży naukowych miałam możliwość zaprezentowania swojej koncepcji badawczej i 

rozwijanego oprogramowania, a także wyniki otrzymane z obliczeń. Dzięki współpracy z naukowcami 

z Hiszpanii mogłam stać się członkiem sieci COSTu Chemistry with Ultrashort Pulses and Free-

Electron Lasers: Looking for Control Strategies through Exact Computations, której prof. F. Martín 

był przewodniczącym. Podczas pobytu w Jenie mój projekt otrzymał również nagrodę Pro-Chance 

jako jeden z najlepszych dziesięciu projektów programów europejskich prowadzonych przez kobiety 

w Niemczech w 2008 r. Dzięki stypendium Marie Curie mogłam poświęcić się głównie pracy 

naukowej. Biorąc udział w konferencjach i wyjazdach naukowych miałam możliwość nawiązania 

licznych kontaktów ze specjalistami w nowej dla mnie dziedzinie jaką jest femtochemia.  

Planując rozwój swoich badań w Polsce, złożyłam aplikację o grant reintegracyjny, tym razem 

w dziedzinie fizyki teoretycznej, Marie Curie European Reintegration Grant. Zostałam laureatką tego 

„powrotnego” grantu i w Politechnice Gdańskiej pracowałam, w latach 2011-2013, nad projektem 

Ultrafast Charge Transfer in ion-atom collision investigated by Molecular Quantum Dynamics 
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Methods, który oprócz rozwinięcia aspektów wcześniejszego projektu zakładał wykorzystanie już 

istniejących narzędzi do badań oddziaływań typu jon-cząsteczka. Projekt miał interdyscyplinarny 

charakter, gdyż scalał poszczególne koncepcje obejmujące zakres fizyki i chemii, które przyniosły 

wyniki i zaowocowały współpracą z innymi ośrodkami naukowymi [H8, H9]. 

Prestiż związany z uzyskaniem grantów Marie Skłodowska-Curie miał oczywiście znaczący 

wpływ również na rozwój i na kontynuację mojej kariery naukowej. Otrzymanie wsparcia 

finansowego z Marie Curie European Reintegration Grant pomogło mi w kumulacji pracy naukowej, 

w wykorzystaniu umiejętności i zdobytej wiedzy podczas mojego poprzedniego stypendium w 

Niemczech. Po powrocie do Polski mogłam pracować niezależnie, rozwijając i wprowadzając na 

Politechnice własny kierunek badań w dziedzinie fizyki teoretycznej i chemii kwantowej. Będąc 

beneficjentką grantu Marie Curie na Politechnice Gdańskiej w programie, który wspiera szczególnie 

indywidualny rozwój kariery naukowej miałam możliwość ukończenia rozpoczętych projektów 

badawczych. Doświadczenie i uzupełniające umiejętności zdobyte podczas realizacji obu grantów 

odegrały ważną rolę w ugruntowaniu mojej wiedzy i pozycji w dziedzinie ultraszybkich procesów 

zachodzących w reakcjach chemicznych, w szczególności w femtosekundowej skali czasu. Za swoje 

osiągnięcia naukowe otrzymałam nagrodę Rektora PG.  

Poszukiwanie nowych zastosowań metodologii i możliwość jej rozwinięcia w innowacyjnym 

aspekcie związanych z dokładnym zbadaniem struktury elektronowej (w szczególności określenie 

kształtu i poszczególnych pasm widm spektroskopowych) i właściwości fizykochemicznych dla 

wybranej grupy związków organicznych było również inspiracją do podjęcia współpracy z kolegami z 

Politechniki Gdańskiej. W ten sposób w ramach współpracy było możliwe zbadanie właściwości 

cząsteczek z grupy lotnych związków estrów [H3-H7,82] i uzyskanie wybranych spektroskopowych 

danych takich jak np. energie stanów wzbudzonych, za pomocą stosowanych przeze mnie metod. 

Ciekawym przykładem efektywności metod obliczeniowych do badania fotochemicznych właściwości 

cząsteczek organicznych o dużym znaczeniu w praktyce była również praca dotycząca struktury 

azobenzenu, w obu konformacjach cis- oraz trans [83]. Tutaj użyliśmy szeregu metod opartych na 

funkcji falowej jak i na gęstości elektronowej do wyznaczenia rezonansowych widm Ramana, a 

otrzymane wyniki dobrze odwzorowują widma uzyskane za pomocą metod eksperymentalnych.  

Rezultaty mogą być wykorzystane w badaniach dotyczących roli związków opartych na cząsteczce 

azobenzenu w optyce. Nawiązałam również współpracę z naukowcami z grupy prof. Manuela Alcami 

z Autonomicznego Uniwersytetu w Madrycie, z którą współpracuję w zakresie badań nad rozpadem 

cząsteczek heterocyklicznych [H9]. Efektem tej współpracy były dwa staże naukowe w ramach akcji 

XLIC oraz programu Erasmus+. Ostatnio zostałam wyróżniona prestiżowym tytułem „Distinguished 

Referee in 2017” w European Physical Journals. Obecnie nadal kontynuuję swój rozwój naukowy, 

biorę udział w przygotowaniu w ramach COSTu projektu akcji Molecular Dynamicsn the GAS phase, 

którego jestem wpółaplikantką. Dokładny opis moich osiągnięć naukowych, dydaktycznych i 

organizacyjnych zawarty jest w wykazie opublikowanych prac naukowych. 
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6.2 Obecna działalność naukowa i plany na przyszłość 

 

W dalszym ciągu rozwijam własną tematykę badawczą w celu ujednolicenia jak również 

uproszczenia metodologii badania procesów zderzeniowych poprzez analizę kolejnych układów 

cząsteczek, zwłaszcza o znaczeniu biologicznym. Ciekawość badawcza związana z wykorzystaniem 

dotychczas zastosowanych przeze mnie metod i narzędzi dla podobnych układów w celu uzyskania 

pełnego obrazu oddziaływań w zderzeniach dla tej grupy cząsteczek jest dla mnie motywacją do 

kontynuacji badań nad analogami składników DNA. Otrzymane z powyżej przedstawionych badań 

rezultaty dotyczące badania transferu ładunku w złożonym układzie zderzeniowym jak C
2+

-THF [H8] 

oraz dotyczące procesu fragmentacji neutralnej cząsteczki furanu [H9] zyskały zainteresowanie 

naukowców z europejskich grup badawczych, w szczególności renomowanych grup doświadczalnych, 

biorących udział w akcji COSTu XLIC, w której byłam reprezentantką Polski w Komitecie 

Sterującym. Doskonałą walidacją rozwijanej metodologii jest jej bezpośrednia weryfikacja z 

eksperymentem. Zgodnie z wyznaczonym kierunkiem dalszego rozwoju naukowego dodatkowym 

założeniem mojej koncepcji pracy w tym zakresie jest chęć porównania otrzymanych rezultatów nie 

tylko z nielicznie istniejącymi, ale też z nowymi danymi, uzyskanymi wraz z rozwojem nowoczesnych 

technik spektroskopowych. Przykładem mogą być tu techniki koincydencyjne za pomocą których 

można również uzyskać informacje na temat dynamiki rozpadu cząsteczek na wzbudzone fragmenty i 

dokonać analizy poszczególnych kanałów ich rozpadu. Dlatego, nowym kierunkiem moich badań 

będzie opis ewolucji układu zderzeniowego, który wymaga uwzględnienia również stanów 

wzbudzonych. W tym aspekcie planuję kontynuację prac nad rozwinięciem metody M3C do 

otrzymania porównawczych widm masowych, a także przeprowadzić obliczenia dynamiki stanów 

wzbudzonych za pomocą metody surface hopping oraz zależnej od czasu DFT (TDDFT). W 

kontekście weryfikacji wyników eksperymentalnych dotyczących oddziaływania przyśpieszonych 

ciężkich cząstek naładowanych wchodzących w skład promieniowania jonizującego, a 

wykorzystywanych w terapii hadronowej podjęłam się wykonania szeregu obliczeń tego typu układów 

molekularnych. Aktualne moje cele badawcze dotyczą cząsteczek takich jak izoksazol (C3H3NO), 

pirydyna (C5H5N) oraz pirymidyna (C4H4N2) oraz uwzględnieniu innych wariantów zderzeniowych 

(wielokrotnie naładowane jony węgla, tlenu i protony H
+
), przede wszystkim w badaniach nad 

procesem wymiany ładunku, jak i mechanizmów rozpadu wspomnianych cząsteczek 

heterocyklicznych. W tym względzie moje obliczenia będą stanowić teoretyczne wsparcie przyszłym 

badaniom doświadczalnym. Prezentowane przeze mnie na konferencjach społeczności naukowej 

otrzymane rezultaty dla furanu i tetrahydrofuranu, stały się już inspiracją do zaplanowania 

nowatorskich eksperymentów w dwóch renomowanych laboratoriach: Elettra Sincrotrone Trieste 

(ELETTRA) przez grupę prof. Lorenzo Avaldi i dr Paoli Bolognesi we Włoszech oraz w Grand 

Accélérateur National d'Ions Lourds we Francji przez grupę dra Patricka Rousseau. Wsparcie moich 

badań w tym zakresie ma również na celu współpraca z drem hab. Tomaszem Wąsowiczem z Katedry 
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Fizyki Zjawisk Elektronowych PG, który wykonał niezależnie pomiary dotyczące rozpadu cząsteczki 

izoksazolu na synchrotronie ELETTRA w Trieście, dla której wykonuję obliczenia teoretyczne. 

Natomiast, wspólna praca dotycząca procesów zachodzących dla zderzeń jonów He
+
 i He

2+
 z 

cząsteczką furanu jest w końcowym etapie przygotowania. Rozszerzenie moich badań w powyższym 

zakresie jak również w nowych aspektach zastosowania zamierzam realizować we współpracy 

międzynarodowej w ramach powstającej akcji Molecular Dynamics in the GAS phase, gdzie moją rolę 

widzę jako wsparcie teoretyczne dla planowanych, innowacyjnych eksperymentów.  

Nowym kierunkiem w badaniach gęstości elektronowej zależnej od czasu dla układów 

dwuatomowych jest współpraca nawiązana z naukowcami z Rosji. Obecnie biorę udział w projekcie, 

którego celem jest stworzenie zaawansowanego programu pozwalającego na dokonywanie obliczeń 

dla procesów fizyki kwantowej z automatycznym wyznaczaniem stanu kwantowego opisującego 

zachowanie elektronów w atomie. W szczególności, opracowywana metoda wykorzystuje metodę 

różnic skończonych oraz metodę najszybszego spadku do uzyskania rozwiązań dla równania Hartree-

Focka. Podstawy teorii oraz wstępny algorytm pozwalający na uzyskanie chmur elektronowych 

pojedynczych atomów zostały opracowane przez prof. Sergeya Kshevetskiego z Bałtyckiego 

Federalnego Uniwersytetu im. Immanuela Kanta w Kaliningradzie. W wyniku nawiązanej współpracy 

zaproponowałam przetestowanie istniejącego rozwiązania dla prostych układów zderzeniowych i 

porównanie dokładności wybranych rozwiązań i metod opracowanych w ramach moich prac [H1-H2], 

wspomagam też prace nad odpowiednią adaptację wytworzonego oprogramowania. 

Niezmiennie od wielu lat do kontynuacji i dalszego rozwoju mojej tematyki badawczej 

zachęcam młodszych adeptów nauki pełniąc rolę promotorki licznych prac związanych z 

problematyką wynikającą z moich zainteresowań, również w zakresie informatyki. Na swoje prace 

badawcze i implementację narzędzi chciałabym uzyskać wsparcie finansowe ubiegając się o granty w 

krajowych i zagranicznych instytucjach badawczych jak i w sektorze prywatnym. Zamierzam nadal 

ubiegać się o granty obliczeniowe do realizacji własnych pomysłów badawczych wykorzystując 

zasoby komputerów dużej mocy obliczeniowej w Polsce i w ośrodkach europejskich. 

 

6.3 Działalność dydaktyczna i organizacyjna 

 

Oprócz działalności naukowej prowadzę w szerokim zakresie działalność organizacyjno-

dydaktyczną. Szczegółowe informacje na ten temat przedstawione zostały w dołączonym do wniosku 

wykazie osiągnięć, wraz z pełną listą dotychczas prowadzonych przeze mnie przedmiotów. Zajęcia 

dydaktycznie głównie prowadzę na specjalności Informatyka stosowana, którą Katedra Fizyki 

Teoretycznej i Informatyki Kwantowej się opiekuje. Od wielu lat prowadzę laboratoria komputerowe 

z przedmiotów Inżynieria oprogramowania i Oprogramowanie aplikacyjne, co ściśle powiązane jest z 

moimi zainteresowaniami w dziedzinie informatyki, w szczególności dotyczących budowy i rozwoju 

oprogramowania. Prowadzę również seminaria dyplomowe oraz projekty studenckie. Obecna moja 
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działalność, a szczególnie w latach 2011-2015, związana jest z moim zaangażowaniem dydaktycznym 

w rozwijanie specjalności Fizyka w medycynie międzywydziałowego kierunku Inżynieria 

biomedyczna w Politechnice Gdańskiej. Do jednego z moich głównych osiągnięć dydaktycznych 

oprócz opieki nad studentami zaliczam stworzenie od podstaw dwóch autorskich kursów do 

przedmiotów prowadzonych w ramach tej specjalności. Przygotowałam dwa skrypty dydaktyczne 

(nieopublikowane, ale udostępniane studentom), instrukcje laboratoryjne oraz materiały distance 

learning do specjalistycznych wykładów Wstęp do modelowania układów biologicznych oraz 

Modelowanie układów biologicznych. Zapewniłam również zaplecze narzędziowe, inicjując instalację 

odpowiedniego oprogramowania oraz narzędzi wspomagających (interfejsy graficzne, skrypty 

narzędziowe) jakie są niezbędne do przeprowadzenia ćwiczeń i zajęć laboratoryjnych przy 

wykorzystaniu komputerów. Studenci mogą pierwszy raz zapoznać się również z obliczeniami 

prowadzonymi przy użyciu architektury Komputerów Dużej Mocy, wykorzystywanych na zajęciach.  

Prowadziłam również zajęcia na studiach podyplomowych kierunków Informatyka dla nauczycieli 

oraz Programowanie i bazy danych. Ukończyłam kurs pedagogiczny uprawniający do prowadzenia 

zajęć, a także liczne szkolenia z zakresu e-learningu. 

Wraz z rozwojem kariery naukowej posiadam coraz większe doświadczenie we współpracy z 

wiodącymi partnerami zagranicznymi, co potwierdza większość publikacji przygotowanych we 

współpracy międzynarodowej a także bardzo aktywny udział w europejskich sieciach naukowych. 

Dodatkowo, mam doświadczenie w organizacji pracy oraz kształceniu młodszych badaczy, również za 

granicą (we Francji, podczas pracy nad przygotowaniem rozprawy doktorskiej jak również 

przebywając na stażu podoktorskim w Jenie). Obecnie jestem promotorką pomocniczą w 

przygotowywanej rozprawie doktorskiej, byłam również opiekunką 50 prac inżynierskich i 

magisterskich z zakresu fizyki w medycynie, informatyki stosowanej jak i matematyki. Doceniam 

znaczenie mobilności i współpracy naukowej biorąc udział w programie Erasmus+. Biorę czynny 

udział w popularyzacji swojej tematyki badawczej, zarówno w kraju jak i za granicą.  

Decyzją rektora Politechniki Gdańskiej zostałam nominowana w 2015 roku do Rady 

Użytkowników Centrum Informatycznego Trójmiejskiej Akademickiej Sieci Komputerowej, gdzie 

jako jedna z dwóch członków reprezentuję społeczność Politechniki Gdańskiej. Jestem również 

koordynatorką ds. praktyk studenckich dla specjalności Informatyka Stosowana WFTiMS PG, gdzie 

zajmuję się nie tylko przeprowadzaniem trybu akceptacji rozliczeń stażów i praktyk studenckich, ale 

także szerszą współpracą umożliwiającą konsolidację środowiska z branży IT oraz wydziału. W 

ramach swojej działalności pomagam studentom wybrać odpowiedni kierunek zdobywania przez nich 

pierwszego doświadczenia zawodowego zgodnie z ich zainteresowaniami oraz kompetencjami, gdzie 

mogą zdobyć dodatkowe umiejętności, sprawdzić swoją wiedzę zdobytą w trakcie studiów oraz 

nawiązać kontakty z firmami (głównie z branży IT). Zorganizowałam szereg spotkań z 

przedsiębiorcami Pomorza w sprawie praktyk dla studentów specjalności  Informatyka stosowana, 

dzięki czemu studenci mogli się zapoznać z wymaganiami przyszłych pracodawców. Corocznie 
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prowadzę oddzielne warsztaty dla studentów pomagające im zaplanować i zorganizować praktyki 

bądź staże zawodowe w ramach wymagań uczelni.  

W zakresie aktywności organizacyjnej współorganizowałam cztery konferencje w ramach 

Europejskiego Programu Współpracy w Dziedzinie Badań Naukowo-Technicznych, akcji COSTu. 

Trzy razy otrzymałam Nagrodę Rektora za aktywną działalność organizacyjną (zgodnie z wykazem 

osiągnięć). Jako podwójna stypendystka grantów Marie Curie prowadzę wsparcie eksperckie dla 

Regionalnego Punktu Kontaktowego 7 Programu Ramowego Unii Europejskiej przy Politechnice 

Gdańskiej (zasada działania, szkolenia wspomagające uzyskanie finansowania przez innych 

naukowców z PG, Gdańskiego Uniwersytetu Medycznego oraz Uniwersytetu Gdańskiego). Brałam 

udział w warsztatach jako prelegentka. Z kolei, jako laureatka akcji Marie Curie uczestniczyłam w 

seminarium szkoleniowo-dyskusyjnym organizowanym przez Radę Młodych Naukowców pt. 

Mechanizmy finansowania badań młodych naukowców w Polsce, gdzie dzieliłam się swoimi 

doświadczeniami dotyczącymi przede wszystkich aspektów technicznych i organizacyjnych, przy 

uzyskaniu finansowania ze źródeł międzynarodowych agencji grantowych.  

Od chwili powstania jestem członkinią Międzynarodowego Stowarzyszenia Stypendystów 

akcji Marie Curie, które zrzesza dotychczasowych i obecnych beneficjentów programu akcji Marie 

Skłodowska-Curie zaproponowanych w ramach poprzednich i obecnie trwającego Programów 

Ramowych Unii Europejskiej. Dzięki uczestnictwu w stowarzyszeniu mam możliwość dzielenia się 

swoimi doświadczeniami w uzyskaniu grantów w konkursach Marie Curie, a także mogę zachęcić do 

międzynarodowej mobilności innych badaczy, chcących prowadzić swoje badania w Polsce. 

Dodatkowo, jako absolwentka francuskiej uczelni Université Claude Bernard Lyon 1 oraz 

stypendystka Rządu Republiki Francuskiej jestem członkinią stowarzyszenia France Alumni Pologne. 

Sieć France Alumni Pologne zrzesza wszystkich byłych stypendystów rządu francuskiego oraz 

absolwentów francuskich uczelni, wspiera ich w budowaniu i rozwijaniu kariery zawodowej a także 

pomaga w nawiązywaniu inicjatyw i przedsięwzięć  w ramach współpracy polsko-francuskiej. Jestem 

również członkinią Polskiego Towarzystwa Fizycznego. 
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