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Ocena dorobku naukowego i dydaktycznego
Pani dr Marty Labudy
w zwiazku z postepowaniem habilitacyjnym

1. Uwagi ogolne

Pani dr Marta FL.abuda ukoficzyla studia na Politechnice Gdariskiej w 2002
roku uzyskujac tytul magistra inzyniera fizyki technicznej. Stopiefi doktora w
dziedzinie nauk fizycznych otrzymala w roku 2006 na podstawie rozprawy
doktorskiej zatytulowanej ,,Charge transfer in molecular systems: from
ion/atom to ion/molecule interactions . Jej parca doktorska powstata w wyniku
wspdipracy 1 oficialnej umowy pomiedzy Politechnika ~Gadanska 1
Uniwersytetem w Lyone. Z tego powodu Pani tabuda otrzymata dwa
réwnorzedne dyplomy doktorskie.

Po uzyskaniu stopnia doktora Pani dr F.abuda rozpoczeta prace zawodowa
na Politechnice Gdanskiej w Katedrze Fizyki Teoretycznej i Informatyki
Kwantowej gdzie pracowala do konca lipca 2008 na stanowisku adiunkta. A\
miedzyczasie uzyskata prestizowy grant Marie Curie Intra-European
Fellowship i w ramach tego grantu odbyta dwuletni staz (2008-2010) post-
doktorski pracujac na Uniwersytecie w Jenie, w Instytucie Chemii Fizycznej. W
roku 2011 Pani dr Labuda powrdcita na Politechnike Gdaniska gdzie zostata
zatrudniona dzieki wiasnemu finansowaniu z kolejnego uzyskanego grantu
Marie Curie tym razem Marie Curie Reintegration Grant. Jako stypendystka
tego grantu pracowata Ww Katedrze Fizyki Teoretycznej 1 Informatyki
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Kwantowej do korica lutego 2013 roku. W Katedrze pracuje do chwili obecnej,
od pazdziernika 2017 roku na stanowisku starszego wyktadowcy.

Dziatalnoéé naukowa Pani dr M. Eabudy zorientowana byta od poczatku
interdyscyplinarnie. Jak napisala w Autoreferacie, zawsze chciala potaczyc
wiedze z zakresu fizyki, chemii i informatyki aby w kosekwencji stworzy¢
jakie§ narzedzie, metody czy tez metodologie do zastosowart w medycynie. Tak
postawiony cel systematycznie realizowata w kolejnych latach swojej kariery
naukowej. I tak w czasie studiéw doktoranckich (gléwnie we Francji) poznata
obliczeniowe metody ab initio chemii kwantowej oraz metody badania
dynamiki procesu transferu elektronu w zderzeniach jonéw z atomami 1
czasteczkami. Kolejnym krokiem byla wspotpraca z profesorem L. Gonzalezem
w zakresie badaii przebiegu reakcji chemicznych w rzeczywistym czasie ich
trwania. Odpowiednie do tego celu metody obliczeniowe poznata Habilitantka w
czasie dwuletniej pracy na uniwersytecie w Jenie. Nastepnym etapem w karierze
Habilitantki byta wspdlpraca z profesorem F. Martinem z uniwersytetu w
Madrycie obejmujaca tworzenie nowego oprogramowania specjalistycznego.

Habilitantka kontynuuje tematyke badawcza zwiazana z procesami
zderzeniowymi z udzialem cigzkich jonow i wiekszych molekul. Waznym
aspektem tych badafi jest wspdipraca z grupami doswiadczalnymi z Witoch 1
Francji.

2. Ocena rozprawy habilitacyjnej
Osiagnigcie Naukowe Pani dr Marty F.abudy nosi tytut:

Rozwiniecie i zastosowanie metod chemil kwantowej do opisu struktury
elektronowej atomdw I czasteczek oraz badari  dynamiki procesow
zderzeniowych.”

Sktada sie na nie cykl dziewigciu publikacji, jak twierdzi Autorka, tematycznie
ze soba powiazanych. W tym cyklu trzy prace dotycza dynamiki procesow
zderzeniowych (H1, H2, HS8), pie¢ prac dotyczy struktury subtelnej widma
fotoelektronéw UPS (H3, H4, H5, H6, H7) oraz jedna praca jest o dekompozycji
furanu w fazie gazowej. Tak wigc, ten cykl prac dotyczy dosé réznej tematyki, a
jedynym czynnikiem wspolnym sg obliczenia kwantowochemiczne wykonane
na potrzeby tych prac. Wielkosci wyznaczane to geometria badanych uktadow w
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stanie podstawowym i w stanach wzbudzonych, wertykalne i adaibatyczne
energie jonizacji, czynniki Francka -Condona, czestodci drgafi normalnych i
inne. Trzeba podkreslié, ze we wszystkich pracach poziom obliczen
kwantowochemicznych jest bardzo wysoki (metody MP2, CASSCF, CCSD,
CCSD(T), EOM-CCSD oraz DFT z uzyciem bardzo dobrych baz funkcyjnych),
a wiec otrzymane rezultaty powinny by¢ bardzo doktadne.

Wszystkie prace cyklu habilitacyjnego sa interesujace i bardzo dobrze
napisane. Nalezy podkreslié, ze cztery prace cyklu powstaly w wyniku
wspélpracy z grupa doswiadczalng. Sa to prace dotyczace struktury widm
fotoelektronéw (H4-H7) . Takie prace sa moim zdaniem szczegélnie cenne.

Dla mnie bardzo interesujace sa trzy prace dotyczace zderzen jondw z
atomem H i czasteczka czterohydrofuranu (THF). Dwie z tych prac (H1 i H2)
opisuja uktad modelowy S** + H , a jedna (H8) zderzenie C** + THF. Tego typu
badania wymagaja rozwigzywania zaréwno niezaleznego jak i zaleznego od

czasu réwnania Schrédingera. Jest to oczywiscie zadanie bardzo trudne. W
pracach Habilitantki badane uklady zderzeniowe traktowane byty jak
pseudoczasteczka dwuatomowa: S i H oraz C1i §rodek ciezko$ci THF. Réwnania
otrzymane dla ruchu jader zawieraja nieadiabatyczne cztony sprzegajace rozne
stany elektronowe. Te czlony sa najistotniejsze dla opisu dynamiki procesu
przeniesienia tadunku (elektronu) od atomu/czasteczki do jonu. Sa to czlony
okreslone poprzez catki nakladania stanéw elektronowych z ich pierwszymi 1
drugimi pochodnymi wzgledem wzglednych potozen jadrowych (odlegtos¢
miedzyjadrowa). W omawianych pracach czlony te zostaty uwzglednione w
bardzo ciekawy sposéb. I tak nieadiabatyczne wkiady pierwszego rzedu (I-sze
pochodne) obliczone zostaly na drodze numerycznego rdézniczkowania, a cziony
drugiego rzedu wyeliminowane poprzez transformacje stanow adiabatycznych
do diabatycznych, w ktérych operator energii kinetycznej jadra jest diagonalny.
Rozwiazanie réwnania dla ruchu jader uzyskano metoda propagacji falowych
paczek kwantowych co, jak zrozumiatem, bylo autorskim pomystem
Habilitantki.

W bardzo tadnie napisanym Autoreferacie Autorka stara si¢ wykazac, ze
Jej dziatalno$¢ naukowa przedstawiona w cyklu habilitacyjnym jest spdjna i w
ogélnosci ma na celu opracowanie pewnej uniwersalnej metodologii, ktérg
mozna bedzie stosowaé do badafi nad wptywem promieniowania jonizujacego
na zZywe organizmy w terapii hadronowej. Do tego celu mialy stuzy¢ dokiadne
badania dotyczace struktury estréw z grupy mréwczanow i octandéw, badania



przeniesienia tadunku w procesach zderzenmiowych czy tez badania
dekompozycji furanu w fazie gazowej. We wszystkich tych badaniach Autorka
uzywata isniejacych pakietéw obliczeniowych i stosowata znane metody
obliczeniowej chemii kwantowej, dynamiki molekularnej oraz nowej
statystycznej metody M;C (wersja Monte Carlo). Uzycie kilku metod i r6znych
podejs¢ do badania jakiego§ problemu jest zawsze wskazane i z reguly daje
dobre rezultaty. Ja osobiscie nie zostalem jednak przekonany, ze Habilitantka
osiagneta swéj cel i rzeczywiscie wypracowata jakas uniwersalng metodologie.
Ponadto uwazam, ze cykl prac habilitacyjnych nie powstal w wyniku jakiej$
przyjetej strategii tematycznej, a raczej jest zbiorem prac z odrgbnych
projektéw, w ktérych Autorka uczestniczyla dzigki swym rozlegtym kontaktom
umozliwiajacym wspélprace naukowa. W Autoreferacie Habilitantka starata sig
znalezé dla tych prac jaki$§ wspdlny mianownik.

Mam tez watpliwosci zwiazane z wktadem Habilitantki do rozwoju metod
chemii kwantowej o czym méwi tytul Osiagnigcia Naukowego i Autoreferat. Ja
nie doszukatem sie bezposredniego wktadu Habilitantki w rozwdj metod chemii
kwantowej. Widze natomiast Jej wklad w rozwdj metod opisu dynamiki
proceséw zderzeniowych.

3. Ocena dorobku naukowego

Formalna, scientometryczna ocena dorobku naukowego Habilitantki
wyglada nastgpujaco

liczba publikacji 17
sumaryczny impact factor 40
liczba cytowan 130
indeks Hirscha 7

Faczny dorobek naukowy Habilitantki to 17 prac opublikowanych w
czasopismach o do$¢ zréznicowanej wartosci mierzonej parametrem IF. Mozna
zaryzykowaé stwierdzenie, ze potowa tych prac opublikowana zostata w
czasopismach stabszych (IF<2), a potowa w czasopismach dobrych (IF>2).
Jednakze cztery prace Habilitantki opublikowano w czasopismach bardzo
dobrych z IF=5.245, 4.116, 4.123 1 3.878 . Wszystkie prace s3 wspotautorskie.

W cyklu 9-ciu prac stanowiacych rozprawe habilitacyjna Pani dr M.
Fabuda jest 3 razy autorem pierwszym i 2 razy autorem korespondencyjnym.



Swéj wktad we wszystkich pracach cyklu habilitacyjnego dr Labuda okreslita
jako dominujacy 1 wynoszacy 60%-80%.

Powyzsza, formalna analiza dorobku publikacyjnego Habilitantki daje
wyniki, ktére w mojej ocenie sa raczej skromne. Ja uwazam, ze spetniajg one co
najwyzej oczekiwane czy tez akceptowalne minimum.

Jednakze na taczny dorobek naukowy Habilitantki sktada si¢ réwniez Jej
aktywno$é konferencyjna. I ten czynnik poprawia ogdlny obraz w sposdb
znaczacy. Pani dr Eabuda wygtosita 16 wykladéw na konferencjach w Polsce,
Francji, Hiszpani, Niemczech i na Wegrzech. W pigciu przypadkach byty to
wystapienia na zaproszenie organizatoréw. Pani dr Labuda recenzowata réwniez
14 prac naukowych dla 6 czasopism migdzynarodowych.

W ocenie dorobku naukowego habilitanta nalezy réwniez wzia¢ pod
uwage “kierowanie i udzial w migdzynarodowych 1 krajowych projektach
badawczych”. Zgodnie z dokumentacja habilitacyjna Pani dr f.abuda
uczestniczyla w szesciu takich projektach. W dwéch przypadkach byta autorkg
projektu i jego gléwnym wykonawca (nie bardzo rozumiem dlaczego autor
projektu nie byt jego kierownikiem).

Habilitantka prowadzita w przeszlo§ci i prowadzi obecnie aktywna
wspdlprace naukowa z kilkoma grupami badawczymi w kraju i zagranicg. Lista
obujmuje tu 8 takich osrodkéw naukowych w Polcse, Francji i Niemczech.
Szczegblnie wazna wydaje sie¢ by¢ wspolpraca  z grupami o profilu
doswiadczalnym.

Podsumowujgc stwierdzam co nastgpuje:

dorobek publikacyjny : skromny
dorobek konferencyjny : spory

udziat w grantach : znaczacy
wspdlpraca naukowa : bardzo aktywna

Na tej podstawie uznaje faczny dorobek naukowy Pani dr Marty Labudy za
wystarczajacy do ubiegania sig o stopien doktora habilitowanego.



4. Ocena dziatalno$ci dydaktycznej

7 dokumentacji habilitacyjnej wynika, ze dr Labuda posiada 15-letnie
doswiadczenie dydaktyczne zdobyte w kraju i zagranica. Prowadzila zajecia
dydaktyczne praktycznie kazdego typu: wyklady, seminaria i laboratoria. Lista
prowadzonych przez Nia przedmiotéw liczy 14 pozycji w tym: Chemia
Kwantowa, Fizyka Teoretyczna, Elektrodynamika, Podstawy Fizyki Technicznej,
Analiza Matematyczna. Na tej liscie sa réwniez przedmioty z zakresu
informatyki takie jak [InZynieria Oprogramowania, Oprogramowanie
Aplikacyjne, czy tez Analiza i Struktury Danych. Sg tam réwniez przedmioty
dotyczace modelowania takie jak Modelowanie Zjawisk Fizycznych oraz
Modelowanie Uktadéw Biologicznych. Ten szeroki wachlarz przedmiotowy
zrobil na mnie duze wrazenie.

Obecnie dr Labuda prowadzi zajecia dydaktyczne giéwnie dla studentow
specjalnosci Informatyka Stosowana. Habilitanka jest bardzo zaangazowana w
rozwijanie nowej specjanosci pod nazwa Fizyka w Medycynie. W ramach tej
dzialalno$ci utworzyla dwa nowe kursy specjalistyczne, dla ktorych opracowata
szereg materiatéw dydaktycznych w tym dwa skrypty.

W swoim dorobku dydaktycznym Habilitantka ma promotorstwo 50-ciu
prac inzynierskich i magisterskich z zakresu fizyki, informatyki i matematyki.
Obecnie pelni funkcje promotora pomocniczego w przygotowywanej rozprawie
doktorskiej. Dorobek dydaktyczny dr Marty Fabuda jest imponujacy 1 oceniam
go bardzo wysoko.

5. Ocena dzialalno$¢ organizacyjnej

Pani dr Fabuda ma réwniez spory dorobek organizacyjny. Jest cztonkiem
Rady Uzytkownikéw Centrum Informatycznego Tréjmiejskiej Akademickie]
Sieci Komputerowej gdzie od 2015 roku reprezentuje Politechnike Gdariska.
Jest réwniez koordynatorem ds. praktyk sudentéw specjalnosci Informatyka
Stosowana. Byla wspétorganizatorka czterech miedzynarodowych konferencji
naukowych. Za swoja dziatalno$¢ organizacyjna otrzymata trzykrotnie Nagrodg
Rektora Politechniki Gadariskiej.



6. Podsumowanie

Na podstawie szczegGlowej analizy autoreferatu i dziewigciu prac
skiadajacych sig¢ na Osiagnigcie Naukowe moge stwierdzi¢, ze dr Marta Labuda
jest dobrym specjalista w dziedzinie obliczeniowych metod chemii kwantowej,
dynamiki molekularnej i symulacji Monte Carlo. Wszystkie Jej prace dowodza
bardzo dobrej znajomosci tych metod. Przeprowadzone przez Nia obliczenia
byty bardzo zaawansowane. Prace cyklu habilitacyjnego zostaty bardzo dobrze
napisane i co wazne zawieraja bardzo gleboka 1 szczegétowa analizg
otrzymanych rezultatéw. Jednakze moim zdaniem nie stanowia te prace
tematycznie spojnej catosci. Eaczny dorobek naukowy Habilitantki uznatem juz
poprzednio za wystarczajacy do ubiegania sie o stopien doktora habilitowanego.
Do tego nalezy wzia¢ pod uwage rowniez dorobek dydaktyczny, ktéry w tym
przypadku jest bardzo znaczacy. W tej sytuacji, mimo pewnych watpliwosci,
wnioskuje o nadanie Pani dr Marcie Labudzie stopnia doktora habilitowanego
Nauk Fizycznych.

Krzysztof Woliriski



