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Recenzja rozprawy habilitacyjnej
pt. ,,Rozwiniecie i zastosowanie metod chemii kwantowej do opisu struktury
elektronowej atomoéw i czgsteczek oraz badan dynamiki proceséw zderzeniowych”
oraz ocena dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego
dr inz. Marty tabudy w zwigzku z postepowaniem o nadanie jej
stopnia doktora habilitowanego

1.) Sylwetka dr inz. Marty tabudy

Dr inz. Marta tabuda w 2002 roku ukoriczyta studia na Wydziale Fizyki Technicznej i
Matematyki Stosowanej (WFTiMS) uzyskujgc na podstawie pracy zatytutowanej ,Obliczenia typu ab
initio krzywych energii potencjalnej dla uktadu molekularnego Si**+He”, stopiert magistra inzyniera
fizyki technicznej. W 2006 roku doktoryzowata sie na Uniwersytecie Claude Bernard w Lyonie oraz na
Politechnice Gdariskiej, uzyskujgc podwdjny dyplom doktorski w zakresie fizyki molekularnej i
teoretycznej. Promotorami rozprawy doktorskiej Habilitantki, zatytutowanej ,Charge transfer in
molecular systems: from ion/atom to ion/molecule interactions” byli dr Marie-Christine Bacchus-
Montabonel oraz prof. dr hab. J6zef E. Sienkiewicz. Kariera zawodowa dr inz. Marty tabudy zwigzana
jest gtéwnie z WFTIMS Politechniki Gdarskiej gdzie najpierw zatrudniona zostata na stanowisku
asystenta, pozniej adiunkta, a nastepnie starszego wyktadowcy. W latach 2008-2010 Habilitantka
odbyta staz podoktorski w Instytucie Chemii Fizycznej na Uniwersytecie Friedricha Schillera w Jenie. Dr
inz. Marta tabuda otrzymata réwniez dwa prestizowe stypendia indywidualne — Marie Curie Intra-
European Postdoctoral Fellowship (2008-2010) oraz Marie Curie Reintegration Fellowship (2011-
2013).

2.) Ocena osiagniecia naukowego (habilitacyjnego) dr inz. Marty L.abudy

Jako osiggniecie naukowe dr inz. Marta tabuda wskazata cykl dziewieciu publikacji (H1-H9) z lat
2010-2018 zatytutowany: ,Rozwiniecie i zastosowanie metod chemii kwantowej do opisu struktury
elektronowej atomdw i czgsteczek oraz badar dynamiki proceséw zderzeniowych”. Wszystkie prace sg
wspétautorskie, przy czym w trzech z nich Habilitantka jest pierwszym autorem, a w pigciu drugim.
Jedna praca jest dwuautorska, w pozostatych pracach liczba autoréw wynosi od 3 do 10. Prace z cyklu
habilitacyjnego opublikowane zostaty w renomowanych indeksowanych (JCR) czasopismach
naukowych o miedzynarodowym zasiegu, takich jak Physical Chemistry Chemical Physics (2 prace),



Journal of Chemical Physics (1 praca), Chemical Physics (1 praca), European Physical Journal Special
Topics (1 praca), Journal of Physical Chemistry A (2 prace) oraz European Physical Journal D (2 prace).
Wedtug zatgczonych do dokumentacji oswiadczen wspdtautorédw udziat dr inz. Marty tabudy w
powstanie prac H1, H2 i H3 jest wiodgcy. Prace H4-H7 majga charakter prac doswiadczalno-
teoretycznych/obliczeniowych. Niestety w tym przypadku w dostarczonej dokumentacji wystepuje
powazny brak formalny - brak jest oswiadczen pierwszego i jednoczesnie korespondencyjnego autora
tych prac. Sama Habilitantka szacuje jedynie swéj udziat w czesci teoretycznej (na 70% w pracach H4-
H6 i 100% w pracy H7) nie szacujgc swojego wktadu w powstanie catej pracy. W zwigzku z tym, nie do
korica pozostaje jasnym, komu przypisa¢ wiodacy udziat w powstaniu tych prac, w tym pomystu
wykonania badan i wyboru metod®. Wysoce wskazanym jest uzupetnienie brakujacych o$wiadczen
oraz przynajmniej szacunkowe okreslenie przez Habilitantke jej wktadu w powstanie prac H4-H7%.

W pracach H8 i H9 Habilitantka okresla swéj wktad w powstanie tych prac odpowiednio na 80%
oraz 60%. W tym przypadku zakres wykonanych prac wedtug oswiadczen Habilitantki i doktorantki
znaczaco sie pokrywa. Habilitantka na pewno ma tutaj dominujacy wkifad w koncepcje prac i
organizacje badan.

Prace z cyklu habilitacyjnego byty cytowane tacznie 45 razy. Sumaryczny wskaznik
oddziatywania (tzw. impact factor) prac habilitacyjnych wynosi 22,68. Catkowita liczba cytowan
wszystkich prac Habilitantki wedtug bazy Web of Science jest rowna 134, a indeks Hirscha wynosi 7.
Nie sg to wskazniki bardzo wysokie ale nalezy tez zauwazy¢, ze sg to typowe wartosci parametrow
bibliometrycznych w wielu postepowaniach habilitacyjnych z tego samego obszaru badan.

Habilitantka umieszcza swoje badania naukowe w szeroko rozumianym oddziatywaniu
promieniowania jonizujgcego z materig. Wskazuje tu na dynamiczny rozwdj terapii cigzkimi czastkami
natadowanymi (np. ciezkie jony) i koniecznos$cig jej doktadnego opisu oraz zrozumienia mechanizmow
oddziatywania tych czgstek z uktadami biologicznymi®. Wskazuje réwniez na koniecznoéé poznania
dynamiki tych proceséw w rzeczywistym czasie ich trwania, stusznie wskazujac na rozwdj ultraszybkiej

! Prace te sa czeécia wiekszego cyklu badan (facznie 9 prac) po$wieconych strukturze elektronowej lotnych zwiazkéw
organicznych prowadzonych przez dr inz. Malgorzate Smiatek_Telege i wspStpracownikéw. Innymi, bardzo podobnymi w
tematyce, pracami tego cyklu sa nastepujace prace: (1) P. Limédo-Vieira, D. Duflot, F. Ferreira da Silva, E. Lange, N. C.
Jones, S. V. Hoffmann, M. A. Smiatek, D. B. Jones, and M. J. Brunger, 2016, Valence and lowest Rydberg electronic states
of phenol investigated by synchrotron radiation and theoretical methods, J. Chem. Phys. 145, 034302; (2) M. A. Smiatek ,
M.-J. Hubin-Franskin, J. Delwiche, D. Duflot, N. J. Mason, S. Vronning-Hoffmann, G. G. B. de Souza, A. M. Ferreira
Rodrigues, F. N. Rodrigues and P. Limdo-Vieira, 2012, Limonene: electronic state spectroscopy by high resolution vacuum
ultraviolet photoabsorption, electron scattering, He(I) photoelectron spectroscopy and ab initio calculations, Phys. Chem.
Chem. Phys. 14, 2056-2064).

2 Recenzja dr hab. Romana Pedrysa wniosku habilitacyjnego numer 5-L-6054-2017 wskazuje na udzial pierwszej autorki
tych prac (M.A. Smiatek) wynoszacy pomiedzy 40% a 90%, ale poniewaz dotyczy szerszego zakresu prac nie pozwala
jednoznacznie tych udzialéw przypisa¢ do prac H4-H7.

3 Stwierdzenie, ze w pracach [11] i [12] udowodniono, ze najwigkszy wptyw na uszkodzenie DNA maja czastki wtérne, w
tym niskoenergetyczne elektrony jest mocno nieprecyzyjne. W pracach tych wykazano raczej, ze maja one réwniez swoj
udziat w tych zniszczeniach i nie moga by¢ pominiete w analizie oddzialywania pierwotnego promieniowania jonizujacego
z zywymi komédrkami. Wedhug pracy [12] liczba DSB wynosi okolo 2 na 10* elektronéw wtérnych (jest to typowa liczba
wtérnych elektronéw produkowanych przez 1 MeV pierwotnego promieniowania jonizujacego) i liczba ta silnie zalezy od
od energii elektronu, a sam proces zachodzi na drodze rezonansowego wychwytu elektronu.



spektroskopii laserowej i innych technik spektroskopowych, co pocigga za sobg naturalny i konieczny
rozwdéj metod teoretycznych i odpowiednich narzedzi obliczeniowych.

Habilitantka stwierdza, ze jej wktad do prac badawczych, we wspomnianej tematyce,
koncentruje sie na rozwinieciu metod teoretycznych oraz stosowaniu juz istniejgcych metod
obliczeniowych.

Prace H1 i H2 poswiecone s3 badaniu transferu tadunku (elektronu) w ukfadach jon-atom na
przyktadzie oddziatywania jonu siarki s* z atomem wodoru. W pracach tych Habilitantka analizowata,
zalezny od czasu, proces transferu tadunku z wykorzystaniem metody pakietéw falowych (time-
dependent wave-packet method). Niewatpliwym wkiadem Habilitantki jest implementacja
numeryczna metody. Nie ma natomiast informacji o ewentualnej modyfikacji czy rozwoju tej metody.
Zauwazy¢ nalezy, ze wspomniana metoda jest stosowana do badania takich uktadéw’ od lat. W pracy
H1 przedstawiono wyniki dla procesu transferu przy bardzo niskich (~eV) energiach zderzenia dla
przypadku jedno-wymiarowego natomiast w pracy H2 dla przypadku dwu-wymiarowego. Tematyka ta
nie byta, jak dotgd, kontynuowana przez Habilitantke.

Prace H3-H7 sg pracami poswieconymi uzyskaniu i opisaniu widm fotoelektronowych prostych
lotnych zwigzkéw organicznych: mréwczanu etylu (prace H3 i H4), mréwczanu izobutylu (praca H5),
octanu etylu (praca H6) oraz octanu izobutylu (praca H7). W obliczeniach wykorzystane zostaty pakiety
obliczeniowe Gaussian 09 i MOLPRO, przy uzyciu funkcji bazowych typy aug-cc-pVTZ i wykorzystaniu
kilku zaawansowanych ale standardowych metod takich jak MP2, CCSD, CCSD(T) oraz metody
funkcjonatu gestosci (DFT). Prace te zwierajg ciekawe i wazne wyniki. Wskazuja tez na opanowanie
przez Habilitantke uzywanych narzedzi obliczeniowych. Z drugiej strony dosy¢ luino faczg sig ze
wskazanym celem naukowym — sg one istotne, w duzej mierze, ze wzgledu na rezydowanie tych
zwigzkéw w atmosferze Ziemi i ich wptywowi na efekt cieplarniany. Ich zwiazek z biomaterig jest dosyc
luzny. Co wiecej, z dotgczonej dokumentacji nie wynika aby Autorka dokonata, przy okazji tych badan
rozwoju lub modyfikacji jakiejkolwiek z uzywanych metod — a na to wskazuje tytut cyklu. Doktadnie
takie same metody obliczeniowe byly wykorzystane we weczesniejszej pracy5 tej samej grupy
eksperymentalnej, stad trudno tez wnioskowa¢ o opracowaniu nowej metodologii badan.

Praca H8 poséwiecona jest modelowaniu transferu tadunku w zderzeniach jonéw wegla z
czasteczka tetrahydrofuranu, dobrze wpisuje sie w postawiony cel badan i przynosi wazne wyniki np.
w postaci wyznaczonych przekrojéw czynnych na transfer tadunku w zaleznoéci od orientacji czasteczki
tarczy wzgledem padajacego jonu.. W pracy tej wykorzystane sg narzedzia, ktére Habilitantka dobrze
poznata i opanowata w tracie prac na swojg rozprawg doktorska®. Praca ta dobrze realizuje postawiony
cel wykorzystania metod obliczeniowych w badaniach proceséw zderzeniowych. Ponownie

4 Np. N. Vaeck, M.C. Bacchus-Montabonel, E. Baloitcha and M. Desouter-Lecomte, 2001 Time-dependent wave-packet
treatment of the Si4++He collisions Phys. Rev. A 63, 042704

5 M. A. Smiatek , M.-J. Hubin-Franskin, J. Delwiche, D. Duflot, N. J. Mason, S. Vronning-Hoffmann, G. G. B. de Souza, A.
M. Ferreira Rodrigues, F. N. Rodrigues and P. Limdo-Vieira, 2012, Limonene: electronic state spectroscopy by high
resolution vacuum ultraviolet photoabsorption, electron scattering, He(I) photoelectron spectroscopy and ab initio
calculations, Phys. Chem. Chem. Phys. 14 2056-2064

% Np. w pracy M.C. Bacchus-Montabonel, M. Labuda, Y.S. Tergiman and J.E. Sienkiewicz, 2005, Theoretical treatment of
chargé-transfer proces induced by collision of C?* ions with uracil Phys. Rev. A 72, 052706



dostarczona dokumentacja nie pozwala rozstrzygna¢ jak i czy dokonany zostat rozwdj metod
obliczeniowych.

Bardzo ciekawa praca [H9] poswiecona jest badaniom kanatéw fragmentacji czasteczki furanu
w fazie gazowej. W badaniach tych wykorzystano symulacje dynamiki molekularnej (MD), metode
ADMP’ oraz metode MsC®. W pracy tej wykazano wiele, w tym nieznanych dotad, kanatéw rozpadu
czgsteczki furanu. Pokazano, ze przy niskich energiach w procesie fragmentacji dominuje proces
izomeracji - prowadzacy do przerwania jednego z wigzan pomiedzy atomem wegla i tlenu, a przy
wyzszych energiach wydajnym procesem jest fragmentacja szkieletu czgsteczki potaczona z utratg
atomowego i czgsteczkowego wodoru. Nowatorskie jest tutaj zwtaszcza wykorzystanie metody MsC.
Praca ta dobrze wpisuje sie w podjetg tematyke. Brak niestety doktadnego wyjasnienia na czym
polegat wktad Habilitantki w rozwdj stosowanych metod®.

Oceniany cykl prac [H1]-[H9] z jednej strony dostarcza interesujagcych wynikéw i do pewnego
stopnia mozna go uznaé¢ za spojny tematycznie. Z drugiej strony, na podstawie dostarczonej
dokumentacji, trudno jednoznacznie uznaé, ze zrealizowany zostat postawiony sobie przez Habilitantke
cel rozwoju wykorzystywanych metod chemii kwantowej. Z tego wzgledu niezbedne jest uzupetnienie
dostarczonej dokumentacji o informacje wskazujgce czy i jakie metody teoretyczne lub obliczeniowe
zostaty zmodyfikowane lub rozwinigte.

3.) Ocena pozostatej dziatalnosci naukowej dr inz. Marty tabudy

Pozostaty dorobek naukowy dr inz. Marty tabudy obejmuje 7 artykutéw™ opublikowanych w
recenzowanych periodykach naukowych znajdujgcych sie w bazie JCR (prace A/1, A/3-8) oraz 9
artykutéw opublikowanych w innych recenzowanych czasopismach i wydawnictwach zbiorowych
(prace A/2 iC/1-8). Cato$¢ uzupetniajg 42 komunikaty konferencyjne. Prace A/3-8 oraz C/7-8 dotycza
bezposrednio tematyki doktoratu oraz pracy magisterskiej i w wigkszosci (poza praca A/3)
opublikowane zostaty przed uzyskaniem stopnia doktora. Prace C/1-4 oraz C6 sg opublikowanymi,
recenzowanymi komunikatami konferencyjnymi (z kilku prestizowych konferencji ICPEAC) i zawierajg
wstepne wyniki zaprezentowane w cyklu prac zgtoszonych do osiggniecia habilitacyjnego. Podobnie
jest z pracami A/2 i C5. W zwigzku z powyzszym pozostaty dorobek naukowy po uzyskaniu stopnia
doktora, wytgczywszy prace zgtoszone do osiggniecia jest nieliczny. Jedyng pracg nie zwigzang
tematycznie z habilitacjg jest praca A/1 Swdj udziat w powstanie tych prac dr inz. Marta tabuda
szacuje na od 35% do 70% wktadu w przypadku prac A/1i A/3-8 oraz od 50% do 100% (prace C/5i C/8
sg pracami samodzielnymi).

Dr inz. Marta tabuda aktywnie uczestniczyta w konferencjach miedzynarodowych i krajowych,
na ktérych wygtosita 16 referatéw (Invited talk - 4, contributed talk -2 , progres report - 2, selected

7 The ab initio atom-centered density matrix propagation method.

8 Microcanonical Metropoilis Monte Carlo method.

® Metoda M;C zaimplementowana zostata przez N.F. Aguirre i wspdtpracownikéw: N.F. Aguirre, S. Diad-Tendero, P.A.
Hervieux, M. Alcami and F. Martin, 2017 M3C: A Computational Approach To Describe Statistical Fragmentation of
Excited Molecules and Clusters J. Chem. Theory Comput. 13, 992

19 Osma, jednostronicowa praca (A/2) opublikowana zostala w niepunktowanym czasopi$mie ,,Synchrotron Radiation in
Natural Science” i powinna by¢ umieszczona w czeéci C wykazu.



topic- 3, selected contribution - 3). Habilitantka wyglosita réwniez 4 wyktady zaproszone na
seminariach, na Politechnice Gdanskiej, w GANIL (Caen), na Autonomicznym Uniwersytecie w
Madrycie oraz na Freie Universitat w Berlinie. Tg aktywno$¢ w upowszechnianiu uzyskanych wynikow
badan oceniam pozytywnie.

4.) Ocena dorobku dydaktycznego i organizacyjnego dr inz. Marty tabudy

Dr inz. Marta tabuda prowadzita zajecia dydaktyczne z wielu przedmiotédw z zakresu fizyki
teoretycznej, matematyki oraz informatyki. W wykazie osiggnie¢ brak jest niestety informacji o formie
tych zajeé¢ — domyslaé sie nalezy, ze obejmowaty one ¢wiczenia rachunkowe, laboratoria oraz wyktady.
Habilitantka deklaruje réwniez, ze do wszystkich prowadzonych przez nig przedmiotédw przygotowata
samodzielnie lub we wspétpracy materiaty dydaktyczne. Tu ponownie brak w dostarczonej
dokumentacji jakichkolwiek szczegétéw. Opieka naukowa nad studentami i doktorantami dr inz. Marty
tabudy obejmuje pieédziesigt prac dyplomowych na Wydziale Fizyki Technicznej i Matematyki
Stosowanej Politechniki Gdanskiej oraz jednej pracy dyplomowej na FSU w Jenie. Dostarczona
dokumentacja nie pozwala na stwierdzenie ile z tych prac dyplomowych to prace inzynierskie, a ile
magisterskie. Habilitantka petni opieke w charakterze promotora pomocniczego doktorantki (mgr inz.
Ewa Erdmann), na Wydziale Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej Politechniki Gdanskiej. Dr inz.
Marta tabuda petnita tez w latach 2013-2018 funkcje koordynatora praktyk studenckich dla
specjalnosci informatyka stosowana.

Aktywno$¢ organizacyjna habilitantki jest w zupetno$ci wystarczajaca: dr inz. Marta tabuda
wspotuczestniczyta w  organizowaniu czterech miedzynarodowych konferencji naukowych,
uczestniczyta w trzech programach naukowych typu COST finansowanych przez UE oraz kierowafa i
zarzadzata licznymi grantami obliczeniowymi uzyskanymi we Wroctawskim Centrum Sieciowo-
Komputerowym oraz w Trdjmiejskiej Akademickiej Sieci Komputerowej.

Za dziatalnogé organizacyjng na Politechnice Gdarskiej dr inz. Marta tabuda byta nagradzana
nagrodami Rektora PG.

Podsumowujgc cafoéciowa ocena dorobku dydaktycznego, opieki nad dyplomantami,
dziatalnosci popularyzatorskiej oraz organizacyjnej jest pozytywna.

6.) Wnioski koncowe

Bardzo pozytywnie oceniam aktywnos$¢ dydaktyczng, organizacyjng oraz dotyczaca
opieki nad dyplomantami dr inz. Marty tabudy. Przedstawiony cykl prac habilitacyjnych, zatytutowany
,Rozwiniecie i zastosowanie metod chemii kwantowej do opisu struktury elektronowej atoméw i
czasteczek oraz badan dynamiki proceséw zderzeniowych” zawiera wazne wyniki badari naukowych.
Cze$é z nich bezposrednio wpisuje sie we wskazany przez Habilitantke szerszy kontekst badan
oddziatywania promieniowania jonizujgcego z materig. Niestety dostarczona dokumentacja zawiera
braki formalne uniemozliwiajgce rzetelng ocene wktadu Habilitantki w powstanie prac H4-H7
zaprezentowanego cyklu publikacji. Ponadto sposéb w jaki zaprezentowane zostaty przeprowadzone



badania naukowe nie pozwala na jednoznaczng odpowiedz czy i jak Habilitantka dokonata rozwoju
metod chemii kwantowej — na co bezposrednio wskazuje wybrana przez nig nazwa zgtoszonego
osiggniecia. Uniemozliwia to podjecie ostatecznie wigzgcej opinii o spetnianiu wymagan wynikajgcych
z Ustawy o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki z dnia
14 marca 2003 roku wraz z pdZzniejszymi zmianami, odnoszace sie do rozpraw habilitacyjnych. Z tego
wzgledu niezbedne jest wyjasnienie na posiedzeniu komisji habilitacyjnej kwestii brakujacych
oswiadczen pierwszej wspoétautorki prac H4-H7 oraz wskazanie czy i jakie metody teoretyczne lub
obliczeniowe zostaty zmodyfikowane lub rozwiniete przez habilitantke.



