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Ocena osiaggni¢cia naukowego pt. ,,Rozwini¢cie i zastosowanie metod chemii
kwantowej do opisu struktury elektronowej atomow i czasteczek oraz
badan dynamiki proceséw zderzeniowych,, oraz dorobku naukowego,

dydaktycznego i organizacyjnego dr inz. Marty Dominiki Labudy

ubiegajgcej si¢ o stopien naukowy doktora habilitowanego

Sylwetka kandydatki

Dr inz. Marta £abuda ukonczyla studia magisterskie w 2002 roku na Politechnice Gdanskiej,
gdzie obronita prace dyplomowsa pt. ,,Obliczenia typu ab initio krzywych energii potencjalnej
dla uktadu molekularnego Si** + He” pod kierunkiem prof. dra hab. Jézefa E. Sienkiewicza.
Studia doktoranckie zaczeta na Politechnice Gdanskiej (PG) a nastgpnie kontynuowata na
Uniwersytecie Claude Bemnard I w Lionie. W 2006 obronita pracg doktorska pt. ,,Charge
transfer in molecular systems: from ion/atom to ion/molecule interactions”, ktorej
promotorami byli dr Marie-Christine Bacchus Montanobel oraz prof. dr hab. Jézef E.
Sienkiewicz, uzyskujagc dwa réwnorzedne dyplomy uczelni francuskiej oraz Politechniki
Gdanskiej. W 2006 roku rozpoczeta pracg na Politechnice Gdanskiej jako adiunkt naukowy.
W latach 2008-2010 odbyla dwuletni staz podoktorski w Instytucie Chemii Fizycznej na
Uniwersytecie w Jenie w grupie prof. Letici Gonzales w ramach prestizowego stypendium w
ramach programu Marie Curie Fellowship. Po powrocie do Polski zostata ponownie laureatkg
tego programu tym razem w ramach grantu reintegracyjnego przyznanego na okres dwoch lat.
Po tym okresie kontynuowata prace badawcza i dydaktyczng w Katedrze Fizyki Teoretycznej
i Informatyki Kwantowej, na Wydziale Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej PG jako
adiunkt, a od 2017 roku jako starszy wyktadowca. Kandydatka odbyta tez szereg krotszych
pobytow naukowych na uniwersytetach w Berlinie, Madrycie, Kaliningradzie oraz w
instytucie GANIL we Francji.

Ocena osiggniecia naukowego

Podstawa ubiegania si¢ o stopiefi naukowy doktora habilitowanego jest cykl dziewigciu prac
(numerowanych w autoreferacie [H1] do [H9]) pod wspélnym tytutem ,,Rozwinigcie i

zastosowanie metod chemii kwantowej do opisu struktury elektronowej atomoéw 1 czgsteczek



oraz badan dynamiki proceséw zderzeniowych”. Prace zostaty opublikowane w latach 2010-
2018 w czasopismach z pogranicza fizyki i chemii takich jak Phys. Chem. Chem. Phys.,
Chem. Phys., Eur. Phys. J. Spec. Topics, J. Chem. Phys., J. Phys. Chem. A, Eur. Phys. J. D.
Zgodnie z wymogami formalnymi wszystkie prace wchodzace w sklad rozprawy ukazaly sie
po doktoracie oraz opublikowane sa w czasopismach wymienionych w bazie Journal Citation
Reports. Ich tgczny Impact Factor wynosi 22,680 co jest przyzwoitym wynikiem, natomiast
sumaryczna liczba ich cytowan to tylko 41. Prace [H7]-[H9] ukazaly si¢ dos¢ niedawno, wigc
ich mata liczba cytowan (wszystkie majg po 1 cytowaniu wg Web of Science) wynika z faktu,
ze prawdopodobnie nie zostaly jeszcze dostrzezone przez srodowisko naukowe.

Zgodnie z deklaracja Habilitantki zawartg w autoreferacie, w publikacjach [H1]-[H3] oraz
[H8]-[H9] miata ona decydujgcy udzial procentowy w pracach, natomiast w publikacjach
[H4]-[H7] miala wiodacy wklad tylko w czgsci teoretycznej prac. Jest to zgodne z
deklaracjami pozostalych wspotautorow. Deklaracje o wkladzie sg o tyle istotne, ze wszystkie
publikacje w cyklu sg wspdtautorskie i tylko w trzech z nich kandydatka jest pierwszym
autorem. W pracach [H8]-[H9] pierwszym autorem jest Ewa Erdmann, ktoéra zgodnie z
informacjami zawartymi w autoreferacie, jest doktorantka znajdujaca si¢ pod opieka dr inz.
Labudy. Dlatego mozna uznaé, ze gléwnag sila napgdowa w tych badaniach tez byla
Kandydatka, co zreszta zgadza si¢ z deklaracja wkladu procentowego. W pracach [H4]-[H7]
pierwszym autorem byla dr Malgorzata Smiatek. W tym przypadku oceng utrudnia brak
deklaracji o wkladzie ze strony dr Smiatek. Chociaz jest to zgodne z rozporzadzeniem, gdyz
prace te majg wigcej niz pigciu wspotautordw, to ze wzgledow na ,,dobra praktyke naukowa”
deklaracja od pierwszego autora znacznie ulatwilaby prace recenzentom i komisji. Na konicu
pracy [H7] znajdujg si¢ informacje o wkladzie autoréw w badania i zgodnie z nimi dr
Malgorzata Smiatek wykonala pomiary doswiadczalne a dr inz. Marta Eabuda wykonala
obliczenia numeryczne i napisata cze$¢ dotyczacg metod obliczeniowych. Dlatego mozna
zatozy¢, ze podobny podzial zadan obowigzywal w pozostalych pracach [H4]-[H6]

wykonanych we wspolpracy z grupami doswiadczalnymi.

Tematyka przedstawiona w rozprawie dotyczy w gléwnej mierze badania dynamiki wzbudzen
i rozpadu wigkszych czasteczek organicznych pod wplywem promieniowania
ultrafioletowego oraz w zderzeniach z jonami. Z tego punktu widzenia przedstawione wyniki
mogg mie¢ istotne znaczenie w ocenie skutkdw promieniowania jonizujgcego na organizmy
zywe, np. w kontekscie terapii hadronowej lub ekspozycji na dzialanie jonizujace w
przestrzeni kosmicznej. Obliczenia teoretyczne polegaly glownie na wyznaczeniu struktury
elektronowej czgsteczek metodami chemii kwantowej, wyznaczaniu potencjatéw dla uktadow
jon-atom i jon-czgsteczka oraz symulacji procesu zderzenia metoda propagacji

wielokanatowego réwnania Schroedingera. Ponizej omowi¢ pokrétce najwazniejsze wyniki

rozprawy.



W pracy [H1] zbadany zostat proces przekazu tadunku w zderzeniu jonu S** z atomem H.
Proces zderzenia opisany zostal przy pomocy propagacji paczek falowych uzywajgc
zaleznego od czasu réwnania Schroedingera. Adiabatyczne potencjaly molekularne ukfadu
atom-jon zostaty wyznaczone metodami ab initio bazujacymi na przyblizeniu Hartree-Focka,
nastepnie przy pomocy metod r6znic skonczonych wyliczone zostaly sprzgzenia
nieadiabatyczne, ktore ostatecznie postuzyly do wyznaczenia potencjatléw diabatycznych
uzywanych do propagacji. W zakresie energii 1-10 eV rozpatrywanych w pracy dominujgcym
kanatem przekazu tadunku jest przejécie do stanu S?*(3s23p*d)'D° + H*!S, a przejscia do
innych stanow sg zaniedbywalne. W podsumowaniu pracy jest mowa, ze zbadany zostat
przekaz tadunku w zakresie ultraniskich energii. Nie zgadzam z takim stwierdzeniem. W
ostatnich do$wiadczeniach z hybrydowymi uktadami atom-jon osiagane sa temperatury rzedu

100 nK, odpowiadajace zderzeniom o rzedy wielkosci mniejszej energii 107! eV.

W pracy [H1] zbadany zostal przypadek jednowymiarowy z parametrem zderzenia 5=0.
Uogolnienie badan do przypadkdéw o niezerowym parametrze zderzenia zostalo wykonane w
pracy [H2] przy pomocy wczesniej policzonych potencjatéw molekularnych. Obliczenia
dwuwymiarowe przyniosty wyniki zgodne z wczesniejszymi przewidywaniami z modelu
jednowymiarowego w zakresie dominujacego kanatu przekazu tadunku. Dodatkowo, zbadany
zostat rozktad katowy rozpraszanych czastek, gdzie zaobserwowano znaczny udzial paczki
falowej rozproszonej do tytu, natomiast rozpraszanie do przodu zaczynalo odgrywac role
dopiero przy wyzszych wartosciach energii kinetycznej. Na specjalne uznanie zastuguje
przeprowadzenie bardzo dokladnych obliczen numerycznych: rozmiar siatki do dyskretyzacji
funkcji falowej wynosit 2048x2048, co razem =z piecioma sprz¢zonymi stanami
elektronowymi daje lacznie dos¢ duzy obiekt do przeprowadzenia propagacji w czasie.
Zgodnie z deklaracjami autorki obliczenia trwaly okoto 4 tygodni dla jednej tylko wartosci
energii uzywajac architektury sumperkomputera. Prace [H1] i [H2] powstaly w czasie pobytu
Kandydatki na stypendium Marii Curie w grupie prof. Gonzales. Moim zdaniem sg to dobre
prace, gdzie rozwiniety warsztat obliczeniowy moze postuzy¢ nastgpnym badaczom jako
wzér do wykonania podobnych obliczen. Szkoda tylko, ze tak wprowadzony formalizm i
kody numeryczne nie zostaly szerzej zastosowane do opisu innych uktadow atom-jon lub

czasteczka-jon.

Praca [H3] wykonana wspélnie z dr hab. J. Guthmullerem poswigcona byla obliczeniom ab
initio podstawowych wilasno$ci mrowczanu etylu: parametréw geometrycznych stanu
podstawowego oraz zjonizowanego, orbitali molekularnych, energii stanéw wzbudzonych i
energii jonizacji, oraz widma fotoabsorbcji i emitowanych fotoelektronéw. Do obliczen
zastosowane zostaly réwnolegle r6zne metody obliczeniowe chemii kwantowej: metoda
Hartree-Focka, Mpllera-Plesseta drugiego rzedu, metody sprzezonych klasteréw CCSD oraz
CCSD(T), oraz metody DFT z rézng forma funkcjonaléw wymienno-korelacyjnych.



Uzyskane energie jonizacji zostaly poréwnane z wynikami doswiadczalnymi co pozwolilo
zweryfikowaé doktadno$é poszczegdlnych metod obliczeniowych, z ktdrych najdoktadniejsza
okazata sie metoda oparta na sformutowaniu CCSD(T). Poréwnanie z danymi
doswiadczalnymi zostalo takze wykonane dla struktury wzbudzen wibracyjnych, na
podstawie zmierzonego doswiadczalnie widma emitowanych fotoelektronow. Mam wrazenie,
ze praca jest mocno techniczna i skupia si¢ ona na testowaniu réznych metod obliczeniowych

chemii kwantowej, ktorymi, moim zdaniem, Kandydatka potrafi biegle si¢ postugiwac.

Rozwiniety w pracy [H3] warsztat teoretyczny zostal nast¢pnie zastosowany do bardziej
szczegdtowych obliczen w pracach [H4]-[H7] poswieconych badaniom estréw: mrowczanu
etylu, mrowczanu izobutylu, octanu etylu oraz octanu izobutylu. Blizniaczo do siebie
podobne prace [H4]-[H7] sa efektem wspotpracy z grupg doswiadczalng z Uniwersytetu w
Arhus, ktéra zmierzyta widma fotoabsorbcji w zakresie nadfioletu oraz grupa z Uniwersytetu
w Liege (lub grupa z Canadian Light Source w przypadku pracy [HS5]), ktéra dokonata
pomiarow widma fotoelektronéw. Wykonane w giéwnej mierze przez Kandydatke obliczenia
ab initio pozwolily zinterpretowal poszczegdlne przejscia obserwowane w widmie
fotabsorcyjnym, poréwnaé energie jonizacji (pionowe oraz adiabatyczne) oraz opisaé
struktury wzbudzen czasteczek zjonizowanych i poréwnaé je z danymi uzyskanymi na
podstawie pomiaréw widma emisji fotoelektronowej. W przypadku kazdej z rozpatrywanych
czasteczek przekroje czynne na fotoabsorbcje postuzyly do oznaczenia szybkosci procesu
fotolizy w warunkach promieniowania w gérnych warstwach atmosfery, co moze mie¢ w
znaczenie w badaniach nad efektem cieplarnianym. Okazuje si¢, ze tylko w przypadku
czgsteczki mrowczanu izobutylu promieniowanie VUV prowadzi do w miare szybkiego
rozpadu tych czasteczek w goérnych warstwach atmosfery. Po przeczytaniu prac [H4]-[H7]
mam wrazenie, ze glowny akcent byl polozony na przedstawienie wysokiej jakosci widm
zmierzonych w doswiadczeniach, stad mniemam pierwsze miejsce na liscie autorow osoby
wykonujacej doswiadczenie. Pozytywnym jest fakt, ze obliczenia teoretyczne Kandydatki sa
motywowane bezposrednig wspolpracg z grupami doswiadczalnymi, przez to ich doktadnosé

moze by¢ od razu zweryfikowana.

Badania procesu przekazu tadunku w zderzeniu jonu z czasteczkami organicznymi o
strukturze analogicznej do podstawowych skladnikéw DNA, maja duze znaczenie w
kontekscie zastosowan w terapii hadronowej. W pracy [H8] zostat szczegétowo zbadany
mechanizm procesu przeniesienia elektronu w ukfadzie jonu C?* oraz tetrahydrofuranu (THF)
w zakresie energii zderzen od 14.7 eV do 12 keV. W tym zakresie energii ruch jader zostat
opisany klasycznie, a ruch elektronéw kwantowo-mechanicznie, a dla samego zderzenia
przyjety zostal zerowy parametr zderzenia, przy zalozeniu, ze wzglednym torem ruchu
zderzajacych sie obiektow jest linia prosta. Struktura elektronowa czasteczki THF oraz

potencjaly oddziatywania z jonem C2* zostaly wyznaczone przy pomocy analogicznych



metod ab initio jak w przypadku wczesniejszych prac Kandydatki. Proces przekazu tadunku
zbadany zostal dla réznych konformacji czasteczek THF oraz kilku wybranych kierunkow
nadlatujacych jonéw. Jak mozna bylo si¢ spodziewaé przekr6j czynny na przekaz tadunku
silnie zalezy od kierunku zderzenia oraz konformacji czasteczki i jest najwigkszy w
przypadku, gdy czgsteczka THF znajduje si¢ w konformacji kopertowej. W warunkach
rzeczywistych, gdy komorki rakowe bombardowane s jonami w terapii hadronowe;
wzgledna orientacja czgsteczek wchodzacych w sktad DNA a nadlatujgcymi jonami nie jest
kontrolowana. Niestety praca nie dostarcza odpowiedzi jaki bgdzie catkowity przekrj czynny
na przekaz tadunku usredniony po losowej orientacji czasteczek THF. Z tego powodu mam

wrazenie, ze analiza przeprowadzona jest niekompletna i problem wymaga dalszych badan.

W ostatniej pracy [H9] wchodzacej w sklad osiggnigeia zbadany zostat proces fragmentacji
czasteczki furanu pod wpltywem energii dostarczonej do czasteczki. Analiza procesu
wykonana zostala w trzech réznych podejsciach: a) dynamiki molekularnej opartej na
obliczeniach ab initio uzywajac metody funkcjonalu gestosci oraz metody propagacji
macierzy gestosci ADMP, b) w oparciu o analiz¢ powierzchni energii potencjalnych w celu
okreslenia mozliwych $ciezek przebiegu reakcji, ¢) uzywajac algorytmu MsC polegajacych na
symulacjach Monte Carlo w ramach zespolu mikrokanonicznego. W wyniku
przeprowadzonych badafi zidentyfikowane zostaly rézne mozliwe $ciezki rozpadu furanu
obejmujace: izomeryzacje, fragmentacje oraz utratg¢ atomu H lub czasteczki H2. Dodatkowo
sklasyfikowane zostaly wszystkie czasteczkowe stany posrednie oraz produkty koncowe
mechanizmu fragmentacji. Na uwage zastuguje fakt, ze niektére kanaty rozpadu a co za tym
idzie produkty posrednie nie byly do tej pory omawiane w literaturze. Pod wzgledem
merytorycznym prace [H9] oceniam wysoko, praca zawiera bardzo duzo schematow i
diagraméw ulatwiajgcych analize problemu, a samo obliczenie i sklasyfikowanie wszystkich
mozliwych Sciezek reakcji rozpadu oraz ich produktow posrednich i konicowych wymagato na

pewno bardzo duzego naktadu pracy od Kandydatki oraz jej doktorantki.
Ocena pozostalego dorobku naukowego

Dorobek naukowy Kandydatki ktéry nie wszedl do osiagnigcia naukowego, a powstaty po
uzyskaniu stopnia doktora obejmuje tgcznie 10 prac, z czego tylko 2 sa opublikowane w
czasopismach z bazy Journal Citations Reoprts. Na tle rozprawy habilitacyjnej prezentuje si¢
on bardzo skromnie. Pozostale prace stanowia w glownej mierze rozwiniecie tematyki
opisanej w rozprawie i sg to w wiekszoéci prace z duzym wkiadem Kandydatki zgodnie ze
ztozong deklaracjg. Wg mnie na uwage zastuguje praca dotyczaca struktury elektronowej
czasteczki azobenzenu, opublikowana w dobrym czasopismie Journal od Chemical Theory
and Computations. W dorobku naukowym mozna znalez¢ takze kilka innych prac, w ktorych

rozwijane s badania przekazu tadunku w zderzeniach atom-jon oraz czgsteczka-jon.



Wg danych bibliometrycznych zawartych w bazie Web of Science, na dzien pisania recenzji
prace Habilitantki byly cytowane 134 razy (bez autocytowan 91 razy). Sumaryczny Impact
Factor publikacji Habilitanta wynosi 39,806, z czego 22,680 przypada na osiggnigcie
naukowe, a wskaznik Hirscha wynosi 7. W mojej ocenie sg to parametry akceptowalne dla
0s6b kandydujacych do stopnia doktora habilitowanego.

Na tym tle zdecydowanie lepiej wyglada aktywnos$¢ konferencyjna Kandydatki. Dr inz.
Labuda wyglosila tacznie 16 referatow na konferencjach, z czego w zdecydowanej wigkszosci
byly to konferencje miedzynarodowe. Sposrod tej liczby S referatow stanowily wyklady
zaproszone. Do tego nalezy doda¢ 42 komunikaty konferencyjne obejmujace plakaty oraz

wpisy w ksigzce abstraktow.
Ocena dzialalnosci dydaktycznej i popularyzatorskiej

Kandydatka moze sie pochwali¢ bardzo bogatym doswiadczeniem dydaktycznym i
popularyzatorskim. Posiada ona ponad pi¢tnastoletnie doswiadczenie dydaktyczne w kraju i
zagranicg, prowadzila zajecia z fizyki, chemii, analizy matematycznej, informatyki oraz
modelowania ukladéw biologicznych. Na dzien skladania autoreferatu Kandydatka byla
opiekunem 50 prac na studiach I i II stopnia, recenzowata 38 prac dyplomowych I II stopnia
a takze wypromowala jednego studenta na Uniwersytecie w Jenie. Bioragc pod uwage
pietnastoletnie doswiadczenie dydaktyczne daje to Srednio 3,3 studenta na rok, co moim
zdaniem jest wartoscig ponadprzecig¢tna, jezeli chodzi o prowadzenie dydaktyki na
wydziatach fizyki w Polsce. Kandydatka jest takze aktywna na polu popularyzatorskim,
udzielata si¢ w akcjach prowadzonych przez Politechnike Gdanska oraz Uniwersytet w Jenie.

Ocena dzialalnosci organizacyjnej

Kandydatka brata udziat w trzech edycjach Europejskiego Programu w Dziedzinie Badan
Naukowo-Technicznych (COST), dwukrotnie jako czlonek reprezentujacy Polske, zasiadajac
w komitecie sterujgcym. Wspolorganizowata cztery migdzynarodowe konferencje naukowe
jako czionek lokalnego komitetu naukowego, z czego za dwie zostata nagrodzona Zespolowg
Nagrodg Rektora I stopnia. Za dziatalnos¢ organizacyjna otrzymata tez trzy inne nagrody
Rektora Politechniki Gdanskie;j.

Na polu pozyskiwania $rodkéw na badania naukowe Dr. inz. Labuda zostala dwukrotng
laureatkg prestizowego programu Marie Curie Fellowships, pierwszy raz w ramach
stypendium wyjazdowego a po raz drugi w ramach stypendium reintegracyjnego. Do tej pory
nie kierowata indywidualnymi grantami badawczymi z Narodowego Centrum Nauki,
Fundacji Nauki Polskiej lub innych organizacji polskich lub europejskich finansujacych
nauke. Jak przypuszczam moglo nie by¢ jeszcze takiej potrzeby. Kandydatka za to kierowata

i kieruje wieloma grantami obliczeniowymi realizowanymi w CI TASK w Trojmiescie, w



WCSS we Wroctawiu a takze w Centrum Obliczeniowym w Jenie. Warto dodaé, ze dr
Labuda jest cztonkiem Polskiego Towarzystwa Fizycznego oraz Migdzynarodowego

Stowarzyszenia Stypendystow Programu Marie Curie.
Podsumowanie

W mojej opinii cykl publikacji dr inz. Marty Labudy wchodzacych w skiad osiggniecia
naukowego jest na dobrym poziomie, a wyniki teoretyczne przedstawione w pracach stanowig
znaczacy wklad w rozwoj dyscypliny naukowej zgodnie z wymogami ustawy o stopniach
naukowych i tytule naukowym. Nieduzy dorobek publikacyjny po doktoracie jest moim
zdaniem réwnowazony przez wysoka aktywno$¢ Kandydatki na polu dydaktycznym i
organizacyjnym. Jestem przekonany, ze dr inz. Marta L.abuda jest badaczem z duzg wiedzg i
potencjalem a uzyskanie prze nig stopnia dra habilitowanego pozwoli na rozszerzenie
dzialalnosci dydaktycznej i promowanie nastepnych doktorantow. Dlatego wnosze o
dopuszczenie dr inz. Marty Labudy do dalszych etapéw przewodu habilitacyjnego.

OZSD&M% &BANQ aQuak:

dr hab. Zbigniew Idziaszek






