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Ocena dorobku naukowego i dydaktycznego
Pana dr Jana Franza
w zwigzku z postepowaniem habilitacyjnym

1. Uwagi ogolne

Pan dr Jan Franz jest absolwentem Rheinische Friedrich-Wilhems-

Univesitat w Bonn gdzie w 1999 roku uzyskat tytul magistra chemii. Cztery
lata pdZniej zostaje doktorem nauk przyrodniczych na podstawie rozprawy pt.
“Efektywne operatory Hamiltona do przyblizonego obliczania korelacji
elektronowej w molekutach - teoria, implementacja i zastosowanie.”
Promotorem zaréwno pracy magisterskiej jak i pracy doktorskiej byta profesor
Sigrid D. Peyerimhoff, wybitna posta¢ w chemii kwantowe;j.

W 1999 roku dr Franz rozpoczyna prac¢ zawodowa w charakterze
asystenta w Institute for Physical and Theoretical Chemistry na uniwersytecie w
Bonn gdzie pracuje do roku 2004. Potem do czerwca roku 2005 jest asystentem
w Department of Chemistry uniwersytetu w Rzymie. Przez kolejne cztery lata
do 2009 roku jest pracownikiem naukowym w Department of Physics and
Astronomy na University College London. W latach 2009-2011 jest zatrudniony
jako asystent w Department of Chemistry na uniwersytecie w Gothenburg w
Szwecji. W roku 2011 wraca na uniwersytet w Bonn gdzie pracuje do 2013
roku. Od pazdziernika 2013 roku do chwili obecnej zatrudniony jest na
stanowisku adiunkta na Wydziale Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej
Politechniki Gdarskiej. Zaiste bardzo dtuga i bogata droga zawodowa.
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Tematyka badawcza dr Franza w poczatkowym okresie Jego kariery
naukowej dotyczyla w ogdlnosci wzbudzonych stanéw elektronowych i
zagadnienn  spektroskopii elektronowej. Badania wzbudzonych stanéw
elektronowych w malych, liniowych klasterach wegla byly tematem Jego pracy
magisterskiej. Kwantowochemiczny  opis ~ widm  elektronowych — w
hydroksychinoline i wysokosymetrycznych, cyklicznych klasterach C6 byl
tematem dwéch kolejnych publikacji w latach 2001 i 2005. Habilitant zajmowat
sie réwniez badaniem oddzialywan (sprzgzen) wibronowych co bylo tematem
trzech prac opublikowanych w latach 2006-2007. Wszystkie te prace mialy
charakter aplikacyjny ale z cala pewnoscia nie byly standardowe. Wymagaty
one bowiem wykonania bardzo zaawansowanych, nierutynowych obliczen
kwantowochemicznych.

Dr Franz ma réwniez wklad w rozw6j metod chemii kwantowej. Jego
doktorat oraz praca z 2006 roku dotyczyly uwzglednienia efektéw korelacji
elektronowej w obliczeniach kwantowochemicznych. W badaniach tam

przedstawionych rozszerzono wieloreferencyjny rachunek zaburzeii Mollera-
Plasseta. R6zne warianty tej metody byty popularne juz w latach 90-tych (Multi-
Reference MP2 = MRMP2, Complite Active Space MP2 = CASMP2 i inne).
Rozwiniecie dokonane przez dr Franza polegalo na wprowadzeniu nowego,
efektywnego Hamiltonianu uwzgledniajacego silne oddziatywania jednoczesnie
kilku stanéw elektronowych. Takie wersje metody MRMP2 znane s3 jako
Multi-State-Multi-Reference  MP2 = MSMRMP2. Metody MSMRMP2
pozwalaja na opis ukladéw otwartopowlokowych i elektronowych stanéw
wzbudzonych. Metoda MSMRMP?2 zastosowana byta przez Habilitanta réwniez
do badania fotoindukowanych reakcji transferu protonu oraz reakcji
fotodysocjacji wody utlenione;.

Ogdlnie mozna stwierdzié, ze ten pierwszy okres aktywnosci naukowe]
Habilitanta dotyczyl kwantowochemicznego opisu struktury elektronowe;
molekut.

Mniej wiecej od 2006 roku zainteresowania naukowe dr Franza ulegty
przesunieciu w kierunku fizyki i koncentruja sig obecnie na teoretycznym opisie
procesu zderzefi pozytonéw z atomami i molekutami. To jest wiasnie tematyka
cyklu trzynastu prac skiadajacych si¢ na osiagnigcie naukowe zwane tu dale;
rozprawa habilitacyjna.



Musze stwierdzié, ze ta tematyka badawcza jest dla mnie nowa. Z duzym
wiec zainteresowaniem przeczytalem zaréwno sama rozprawg habilitacyjna i
wszystkie trzynascie prac wchodzacych w jej skiad jak tez kilka prac
Zzrédtowych.

2. Ocena rozprawy habilitacyjnej

Rozprawa habilitacyjna Pana dr Franza nosi tytul “Teoretyczne metody
opisu zderzen pozytonéw z czasteczkami”. Zgodnie z tytulem przedstawia ona
wyniki badain wlasnych Autora dotyczacych teoretycznego opisu procesOw
zderzefi pozytonéw z czasteczkami w fazie gazowej. Badania takie na poziomie
molekularnym pozwalaja wyjasni¢ i zrozumie¢ charakter oraz mechanizm
rozpraszania pozytonéw w kontakcie z materia.

Gléwnym parametrem obliczanym w badaniach Habilitanta jest przekrj
czynny na réznego rodzaju zderzenia pozytonéw z atomami lub molekutami.
Wyznaczanie przekrojéw czynnych na drodze teoretycznej jest bardzo
skomplikowane. Obliczenia wymagaja bowiem rozwiazania rownaf opisujacych
proces rozpraszania dla ukladéw wielociatowych (jadra, elektrony i jeden
pozyton) z silng korelacja migdzyczastkowa.

Badania dotyczace pozytondéw sa bardzo wazne z uwagi na ich coraz
szersze zastosowania. I tak pozytony i zjawiska z nimi zwigzane wykorzystuje
sie obecnie w astrofizyce i badaniach materialowych. Sa one réwniez uzywane
w medycynie, gdzie tzw. emisyjna tomografia pozytonowa (Positron-emission
tomography=PET) jest coraz czg$ciej stosowana do badain mézgu, badan serca,
detekcji komoérek nowotworowych i réznego rodzaju nietypowych stanéw
zapalnych. Technika PET oparta jest na rejestracji dwoch kwantow
promieniowania powstajacych w wyniku anihilacji pary pozyton-elektron.

Rozprawa habilitacyjna Autora (autoreferat) podzielona zostala na pigé
czeSci. We wstepie przedstawiono najwazniejsze procesy zachodzace podczas
rozpraszania pozytonéw na czasteczkach oraz wymieniono teoretyczne metody
wykorzystane przez Autora do opisu procesu rozpraszania. W czesci drugiej
przedstawiono rozwinigcie wlasne jednej z tych metod, wieloskladnikowej
metody DFT oraz rezultaty obliczeni uzyskane z jej uzyciem. W Kkolejnym,
trzecim rozdziale przedstawiono uogdlnienie drugiej ze stosowanych metod



obliczeniowych tzw. metody molekularnej R-macierzy. W rozdziale czwartym
oméwiono progres w dziedzinie teoretycznej analizy zderzen pozytonow z
bioczasteczkami. Ostatni rozdzial zawiera krétkie podsumowanie.

Dla mnie najbardziej istotne wydaja sig¢ by¢ kwestie metodologiczne.
Poprawny opis proceséw rozpraszania jest bardzo trudny, gdyz wymagany jest
kwantowy opis uktadéw z silng korelacja migdzy czastkami. Rozwazane uklady
to molekuta czyli kilka jader i wiele elektronéw oraz powiedzmy jeden pozyton.
Znalezienie dokladnych funkcji falowych dla takich ukladéw jest zadaniem
niezmiernie trudnym. Metody stosowane przez Autora do opisu procesu
rozpraszania to wielosktadnikowa metoda DFT (Density Functional Theory)
oraz metoda molekularnej R-macierzy. Obie te metody sa znane od dawna w
chemii kwantowej i fizyce teoretyczne;.

Wielosktadnikowa metoda DFT (multicomponent DFT) wprowadzona
zostala w chemii kwantowej w 1982 roku w celu uwzglednienia jadrowych
efektéw kwantowych, a w fizyce w1986 roku do opisu proceséw z udzialem
pozytonéw. Wielosktadnikowo$¢ oznacza tu jednakowe, kwantowomechnicze
traktowanie kilku réznych rodzajow (sktadnikéw) czastek elementarnych w
rozpatrywanym uktadzie. Dla przykltadu, w molekule elektrony i niektére jadra
atomowe (najczesciej protony) opisywane sa kwantowomechanicznie, a
pozostale jadra tratowane sa jako nieruchome ladunki punktowe (przyblizenie
adiabatyczne, przyblizenie Borna-Oppenheimera). Tu jeden skladnik to
elektrony, a drugi to kwantowe protony. W przypadku ukladéw badanych przez
Habilitanta, czyli molekuta plus pozyton, elektrony molekuly i pozyton
opisywane s3a kwantowomechanicznie, a wszystkie jadra atomowe to
nieruchome tadunki punktowe. To tez jest przyklad metody dwuskladnikowe;j.
W chemii kwantowej takie podej$cie znane jest réwniez pod nazwa Nuclear-
Electronic Orbital (NEO). W wieloskladnikowej metodzie DFT obok
standardowych  elektronowych  potencjaléw  wymienno-korelacyjnych
wprowadza si¢ réwniez potencjaly korelacyjne dla pozostatych, kwantowo
traktowanych czastek elementarnych (np. potencjal korelacji protonowej i
protonowo-elektronowej czy tez korelacji pozytonowej 1 pozytonowo-
elektronowej).

W swoich badaniach dr Franz uzywat dwuskladnikowej metody DFT.
Wyniki uzyskane przez Autora tg metoda dla matych molekul oraz rozwinigcie
samej metody przedstawione zostalo w szesciu pracach cyklu habilitacyjnego
(H1, H4, H9-12). Nalezy podkresli¢ wktad metodologiczny Autora obejmujacy



poprzez zderzenia z pozytonami (i elektronami) Czy tez reakcji powstawania
pozytonium,.

W czterech kolejnych pracach HS5, H6, H7, HS przedstawiono wyniki
obliczen przekrojéw Czynnych duzych bioczasteczek na rozpraszanie
pozytondw. Zastosowanie dwuskladnikowej metody DFT do tak duzych

uktadéw wymagato bardzo duzych mocy obliczeniowych, Ponadto, z powodu

Druga ze Stosowanych przez Habilitanta metod obliczeniowych to metoda
R-macierzy. Ta metoda opracowana zostala do opisu reakcji jadrowych juz w

molekutach. Poniewaz w ukladzie Czasteczka-pozyton Wystepuje bardzo silna
korelacja electron-pozyton, to Jej poprawne uwzglednienie jest kluczowe dla



Osiagnigcia Autora w zakresie teorii R-macierzy przedstawione zostaly w
dwoch pracach H2 i H3 cyklu habilitacyjnego.

Podsumowujac oceng rozprawy habilitacyjnej moge z przekonaniem
stwierdzi¢, ze Habilitant wniést duzy i znaczacy wklad w rozwdéj teorii
rozpraszania pozytonéw na molekutach.

Na zakoriczenie mam dwie uwagi niemerytoryczne. Pierwsza dotyczy
poprawnosci jezykowej: Autor chyba dwukrotnie uzywa a Autoreferacie
sformutowania: “obliczenia czasteczek”. To jest oczywiscie niepoprawne, to jest
jakis slang, ktérego nalezy unikaé. Czasteczek sie nie oblicza, dla nich
obliczenia si¢ wykonuje. Druga uwaga dotyczy terminu “ztozone potencjatly
absorbcyjne”, ktére to potencjaty sa naprawde zespolone (przez co i zlozone).

3. Ocena dorobku naukowego

Laczny dorobek naukowy Habilitanta to 31 prac opublikowanych (w
zdecydowanej wigkszosci) w dobrych czasopismach takich jak Journal of
Chemical Physics czy tez Physical Review A. Jest On réwniez co-edytorem
jednej monografii.

Formalna, scientometryczna ocena dorobku naukowego Habilitanta
wyglada nastepujaco

liczba publikacji 31
sumaryczny impact factor 57
liczba cytowan 330
indeks Hirscha 10

To sa wyniki bardzo dobre, lepsze od $rednich statystycznego habilitanta (w
dziedzinie chemii). Wedlug moich danych, najwiecej sktadanych wnioskéw
habilitacyjnych ma w dorobku 20-25 publikacji, 45-55 sumaryczny IF, 100-150
cytowan oraz indeks Hirscha 7.

Na dorobek naukowy Habilitanta sklada sie réwniez Jego aktywnog$é
konferencyjna. I w tym punkcie Pan dr Franz moze poszczycié¢ sig duzymi



osiggnieciami. Wygtlosit 22 wykltady na zaproszenie, migdzy innymi w Polsce,
we Wloszech, Niemczech, Szwecji, Anglii, Japonii i Korei Potudniowej. Swoje
wyniki prezentowat w formie wykladéw na 11 konferencjach europejskich, a
takze przedstawil je 32 razy w formie posterowej. Nalezy réwniez dodac, ze
recenzowatl 15 publikacji naukowych dla siedmiu czasopism zagranicznych co
dowodzi, Ze uznawany jest za eksperta w swojej dziedzinie.

W ocenie dorobku naukowego habilitanta nalezy réwniez wzig¢ pod
uwage “kierowanie i udzial w miedzynarodowych i krajowych projektach
badawczych”. Otéz zgodnie z dokumentacja habilitacyjna dr Franz byt w latach
2005-2016 dziesieciokrotnie kierownikiem krétkoterminowych projektéw
badawczych finansowanych przez European Science Foundation w ramach
European Cooperation in Science and Technology (COST). Pigciokrotnie
kierowal réwniez realizacja migdzynarodowych grantéw finansowanych przez
National Research Council of Italy. Obecnie kieruje realizacjag dwoch grantow
obliczeniowych we wspétpracy z osrodkami polskimi (Wroctaw i Gdansk). Jest
réwniez podwykonawca w projekcie “Rozpraszanie nisko-energetycznych
elektronéw 1 pozytonéw na atomach i molekulach — eksperyment i teoria”
finansowanym przez Narodowe Centrum Nauki. W tym obszarze dzialalno$ci
Habilitant tez wypada bardzo dobrze.

Dr Jan Franz prowadzil (i zapewne wciaz prowadzi) bardzo ozywiong
wspolpracg naukowa z wieloma oSrodkami zagranicznymi. W dokumentacji
habilitacyjnej znaleZ¢ mozna list¢ trzynastu uniwersytetow, w ktérych Habilitant
odbywal krétsze badZ dluzsze staze naukowe. Sa to placéwki akademickie w
Europie, Indiach, Japonii i Korei Potudniowe;.

Podsumowujac, z przyjemnoscia stwierdzam, Ze osiagnigcia naukowe
Habilitanta sa w kazdym aspekcie ponad przecigtne. Zaréwno liczba publikacji
jak 1 rezonans jaki te pracy wywolaly (liczba cytowan), aktywno$¢
konferencyjna, ozywiona wspélpraca migdzynarodowa oraz kierownictwo w
realizacji licznych grantéw sktadaja si¢ w mojej ocenie na bardzo imponujacy
dorobek naukowy.

4. Ocena dziatalnoSci dydaktycznej

Z dokumentacji habilitacyjnej wynika, dr Franz prowadzi od roku 2013 do
chwili obecnej szereg zajgé dydaktycznych na Wydziale Fizyki Technicznej i
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Matematyki Stosowanej Politechniki Gdanskiej. Sa to dwa wyklady prowadzone
w jezyku angielskim oraz zwigzane z nimi zajgcia laboratoryjne z przedmiotow
Computational Chemistry 1 Object Oriented Programming II1.

Ponadto Habilitant prowadzi dodatkowe zajecia laboratoryjne do pigciu
innych przedmiotéw: Concurrent and Parallel Programming, Optimization of
Databases, Procedural Programming I, Introduction to Numerical Methods oraz
Fundamentals of Operating Systems and Programming.

Do wszystkich tych zajeé opracowane zostaly z udzialem Habilitanta
odpowiednie materialy dydaktyczne oraz kursy typu online zawierajace
éwiczenia z przykladami i rozwiazaniami. Wszystko to wyglada bardzo
profesjonalnie.

W roku 2013 dr Franz opracowatl materialy dydaktyczne w jezyku
niemieckim do przedmiotéw Engineering Mechanics II i III wykladanych w
Institute for Automotive Engineering na uniwersytecie w Kolonii. W latach
2005-2009 opracowal réwniez materialy dydaktyczne dla poczatkujacych
studentéw fizyki Wydzialu Fizyki i Astronomii w University College w
Londynie.

W poczatkach swojej kariery akademickiej (1999-2004) prowadzil w
Institute for Physical and Theoretical Chemistry uniwersytetu w Bonn wyklad 1
seminarium z przedmiotu Quantum Chemistry.

Habilitant ma réwniez za soba dziesigciomiesigczny okres zwigzany z
nauczaniem fizyki, matematyki, chemii i informatyki w dwoéch szkotach
Srednich w Niemczech w latach 2011-2013.

Od roku 2013 Pan dr Franz byl promotorem pigciu prac inzynierskich na
Politechnice Gdariskiej. Byl réwniez promotorem pomocniczym jednego

doktoratu na University College London.

Bogaty dorobek dydaktyczny Habilitanta oceniam bardzo wysoko.



5. Ocena dzialalno$ci organizacyjnej

Dziatalno§é organizacyjna Habilitanta jest réwniez bardzo bogata.
Uczestniczyt w kilku projektach europejskich (COST Actions). Byt cztonkiem
komitetu zarzadzajacego projektem Electron Controlled Chemical Lithography
(ECCL). W Latach 1999-2015 uczestniczy? jako czlonek w pracach dwéch grup
eksperckich Niemieckiego Towarzystwa Chemicznego. W ostatnich latach byt
cztonkiem komitetéw organizacyjnych kilku konferencji migdzynarodowych. W
roku 2015 i 2014 byt dwukrotnie laureatem zespotowej nagrody Rektora
Politechniki Gdariskiej za wyrdzniajaca dzialalno$¢ organizacyjna.

6. Podsumowanie

Na podstawie szczegétowej analizy autoreferatu, trzynastu prac
sktadajacych sie na rozprawe habilitacyjng oraz pozostalych publikacji dr Jana
Franza moge z przekonaniem stwierdzié, ze jest On bardzo dobrym specjalista w
dziedzinie chemii teoretycznej i fizyki obliczeniowej. Wszystkie Jego prace
dowodza gruntownej znajomosci obliczeniowych metod fizyki teoretycznej i
chemii kwantowej. Chciatbym podkreslié, ze nie chodzi tu o rutynowe
zastosowania dostepnych programéw obliczeniowych. Dr Franz opracowal
formalizm matematyczny nowych metod oraz dokonal modyfikacji istniejacych
oraz samodzielnie napisal odpowiednie programy komputerowe. Stanowi to w
mojej opinii istotny wkiad w rozwdj obliczeniowych metod fizyki i chemii
teoretycznej. Przy uzyciu opracowanych przez siebie narzedzi przeprowadzil
nastepnie caly szereg obliczen uzyskujac bardzo ciekawe rezultaty. Dlatego tez
wysoko oceniam zaréwno Jego rozprawg habilitacyjng jak i pozostale prace z
zakresu chemii kwantowe;.

Przy nadawaniu tytulu naukowego doktora habilitowanego oprécz
rozprawy habilitacyjnej nalezy wzia¢ pod uwagg takze ogdlny dorobek naukowy
kandydata jak réwniez dorobek dydaktyczny i organizacyjny. Obydwa te
dodatkowe kryteria sa w przypadku dr Jana Franza spelnione z nadmiarem.
Dlatego tez z glebokim przekonaniem wnioskuj¢ o nadanie dr Janowi Franzowi
tytulu doktora habilitowanego w dziedzinie Nauk Fizycznych.

Krzysztof Wolifiski



