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Recenzja rozprawy habilitacyjnej
pt. , Teoretyczne metody opisu zderzen pozytonéw z czasteczkami”
oraz ocena dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego
dr Jana Franza w zwigzku z postepowaniem o nadanie mu

stopnia doktora habilitowanego

1.) Sylwetka dr Jana Franza

Habilitant - dr Jan Franz studiowal na Wydziale Matematyki i Nauk Przyrodniczych,
Uniwersytetu Fryderyka Wilhelma w Bonn, uzyskujac w 1999 roku stopienn magistra chemii na
podstawie pracy magisterskiej zatytulowanej ,,Badanie elektronowych stanéw wzbudzonych liniowych
klastrow wegla Cs i C;”, ktorej promotorem byla Profesor dr hab. Sigrid Peyermihoff. W 2003 roku
habilitant uzyskal, na tej samej uczelni, stopien doktora nauk przyrodniczych, bronigc rozprawe
doktorska ,,Efektywne operatory Hamiltona w przyblizonych obliczeniach korelacji elektronowej w
czqsteczkach - teoria, implementacja i zastosowanie”, ktérej promotorem réwniez byla Pani Profesor
Sigrid Peyermihoff. Po uzyskaniu stopnia doktora, habilitant pracowal jako asystent naukowy,
pracownik naukowy i naukowiec wizytujacy na Uniwersytecie Fryderyka Wilhelma w Bonn,
Uniwersytecie Ruprechta i Karola w Heidelbergu, Narodowym Uniwersytecie Seulskim,
Uniwersytecie Rzymskim ,,La Sapienza”, Uniwersytecie College London, Uniwersytecie w G6teborgu
i Uniwersytecie Nauk Stosowanych w Kolonii, przy czym okresy zatrudnienia wahaty sie od kilku
miesiecy do kilku lat. Przez poéttora roku habilitant pracowat jako nauczyciel w szkole Sredniej. Od
pazdziernika 2013 roku, dr Jan Franz jest adiunktem w Katedrze Fizyki Teoretycznej i Informatyki

Kwantowej na Wydziale Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej, Politechniki Gdanskiej.




2.) Ocena osiagniecia naukowego (rozprawy habilitacyjnej) dr Jana Franza

Jako osiggniecie naukowe dr Jan Franz wskazat cykl trzynastu publikacji (H1-H13) z lat 2006-
2017 zatytulowany: , Teoretyczne metody opisu zderzeri pozytonow z czqsteczkami”. Cztery z tych prac
sq autorstwa habilitanta. W pozostatych dziewieciu pracach jest ich wspétautorem, przy czym w
siedmiu z nich jest pierwszym autorem. Prace H1 oraz H4-H13 opublikowane zostaly w
indeksowanych (JCR) czasopismach naukowych o miedzynarodowym zasiegu, takich jak Physical
Review A (3 prace), Journal of Chemical Physics (1 praca), Journal of Mathematical Physics (1 praca),
Acta Physica Polonica (1 praca), Nuclear Instruments and Methods in Physics Research B (1 praca)
oraz European Physical Journal D (4 prace). Dwie prace (H2 i H3) opublikowane zostaly w
monografiach zbiorowych. Wedtug zalaczonych do dokumentacji o§wiadczen wspétautoréw udzial dr
Jana Franza w powstanie prac cyklu habilitacyjnego jest wiodacy. Odpowiednio 70% w pracach H5,
H6 1 H8, 65% w pracy H1, 55% w pracy H4, 50% w pracach H2 i H7 oraz 40% w pracach H10 i H11.

Pamigtajac, ze tak zwane parametry bibliometryczne nie przesadzajq o jakosci pracy naukowej,
odnotowac nalezy, ze prace z cyklu habilitacyjnego, do dnia zlozenia rozprawy, bylty cytowane 72 razy.
Sumaryczny wskaznik oddzialtywania (tzw. impact factor) dla prac habilitacyjnych wynosi 19,316.
Catkowita liczba cytowan wszystkich prac habilitanta wedtug bazy Web of Science jest réwna 330, a
indeks Hirscha wynosi 10 (dane na dzien zlozenia rozprawy) co w obszarze badan prowadzonych przez
habilitanta jest wynikiem zadowalajacym na tym etapie kariery naukowej.

Tematyka prac z ocenianego cyklu publikacji miesci sie w obszarze badan oddziatywania nisko-
energetycznych czastek naladowanych z atomami i czasteczkami. Mimo, ze badania tych proceséw, w
szczegllnosci w kontekscie rozpraszania elektronéw, sg prowadzone od poczatku XX wieku, tematyka
ta jest wcigz aktualna. Wydajnosci proceséw oddziatywania czastek natadowanych, w tym pozytonéw i
elektronéw, sq szczegdlnie istotne w aspekcie opisu i modelowania oddzialywania promieniowania
jonizujgcego z ukladami biologicznymi oraz proceséw astrobiologicznych. Pozytony sa szeroko
wykorzystywane w diagnostyce i terapii medycznej oraz badaniach materiatowych.

Prace habilitanta dotycza teoretycznego opisu oddzialywania pozytondw z ukladami
molekularnymi i koncentrujg sie zaréwno na obliczeniach numerycznych wydajnosci proceséw
rozpraszania, jak i na rozwoju i udoskonaleniu metod tych obliczen. Sa one z jednej strony
komplementarne do prac eksperymentalnych, z drugiej strony po zweryfikowaniu ich poprawno$ci

mogq by¢ wykorzystywane do badania ukladéw, ktére ze wzgledu na specyficzne trudnosci



eksperymentalne (toksycznos$¢, nietrwato$¢ zwiazkéw chemicznych w warunkach do$wiadczalnych
itd.) sq poza zasiegiem prac doswiadczalnych.

W cyklu prac habilitacyjnych H1-H13 mozna wyrézni€ trzy czesci: prace dotyczace zastosowan
metody R-macierzy w procesach rozpraszania pozytondw na czasteczkach wieloatomowych (prace H2
i H3), oddzialywania pozytonéw z czasteczkami o znaczeniu biologicznym (prace H5-H8) oraz
wykorzystaniu potencjatéw modelowych i metod hybrydowych w opisie oddziatywania pozytonéw z
atomami i prostymi czgsteczkami (prace H1, H4, H9-H12).

W pracy H2 zaprezentowano ogolny zarys metody R-macierzy w zastosowaniu do badan
oddzialtywan elektronéw i pozytonéw z czasteczkami. Wskazano na konieczno$¢ uwzglednienia
korelacji pomiedzy powolnym pozytonem i elektronami tarczy. Zaprezentowano w niej testowe
wyniki obliczen przekroju czynnego na rozpraszanie nisko-energetycznych pozytonéw na czasteczce
N, oraz krzywe energii potencjalnej czasteczki LiH oraz stanu pozytonium e"HLi przy wykorzystaniu
zmodyfikowanego oprogramowania implementujacego metode R-macierzy, opracowanego w grupie
profesora Jonathana Tennysona (UK molecular R-matrix code). Modyfikacja ta miata umozliwi¢
obliczenia tego typu dla oddzialywania pozytonéw z ukladami wieloatomymi. Kontynuacja tego
zagadnienia jest praca H3, w ktérej habilitant rozwaza zagadnienie wykorzystania jawnie
skorelowanych funkcji falowych ukladu elektron-pozyton w teoretycznych badaniach oddzialywania
pozytonéw z czasteczkami., w tym takich funkcji ktére w sposéb jawny zaleza od wspolrzednej
opisujgcej ich wzajemne polozenie. Omodwiona jest tez w niej mozliwos¢ i sposéb odpowiedniej
implementacji numerycznej. Obie prace, opublikowane zostaly w zbiorowych pracach
monograficznych i zawieraja dosy¢ skrétowg oraz ogélng informacje o zaimplementowanych
zmianach. Na znaczacy wklad w modyfikacje wspomnianego wyzej oprogramowania, habilitant
wskazuje w zalaczonej dokumentacji. Najwazniejsze zmiany polegaly na zastgpieniu orbitali typu
Slatera (STO) orbitalami typu Gaussa (GTO), odpowiedniej adaptacji spinowej funkcji falowych
opisujacych zagadnienie oddzialtywania ukladéw wieloelektronowych z pozytonami oraz optymalizacji
algorytmu wyznaczania elementéw macierzy hamiltonianu ukladéw elektron-pozyton. Zastosowanie
zmodyfikowanego oprogramowania do badania oddzialywania pozytonéw z ukladami
wieloatomowymi takimi jak H,O, CO, czy tez acetylen zaprezentowane jest w pracach P8, P9 i P11.
Obliczone w pracach P8 oraz P9 przekroje czynne na rozproszenie powolnych pozytonéw na
czasteczkach wody i dwutlenku wegla pozostaja w dobrej zgodnosci z danymi doswiadczalnymi i

wskazujg na dobry kierunek rozwoju omawianej metody i jej numerycznej implementacji. Prace te



opublikowane zostaly w szeroko dostepnych czasopismach naukowych. Szkoda, ze Autor nie
zdecydowat si¢ na dolaczenie ich do cyklu publikacji habilitacyjnych. Na taka mozliwo$¢, w sposéb
naturalny, wskazuje wysoki, deklarowany przez habilitanta, udziat w ich powstanie oraz ich
omowienie, w czesci autoreferatu dotyczgcej prac H2 i H3.

Interesujaca czescig cyklu habilitacyjnego sg prace H5-H8, w ktérych habilitant zaprezentowat
wyniki obliczen przekrojéw czynnych na rozpraszanie nisko-energetycznych pozytonéw (o energiach
ponizej 25 eV) na czgsteczkach o znaczeniu biologicznym. W pracy H5 i H6 obliczone zostaty
rozniczkowe przekroje czynne oraz catkowity (integral) przekrdj czynny na rozproszenie pozytonéw na
czasteczkach tetrahydrofuranu oraz pirymidyny w kanale sprezystym. W pracy H7 przedstawiono
podobne wyniki, w tym réwniez dla kanalu niesprezystego, dla jednej z zasad RNA - uracylu,
natomiast w pracy H8 zaprezentowane zostaly catkowite przekroje czynne oraz przekroje na przekaz
pedu dla zasad DNA — adeniny, guaniny, tyminy oraz cytozyny. Obliczenia wykonane zostaly przez
habilitanta we wspdlpracy z grupa prof. Franco Gianturco przy uzyciu metod funkcjonalu gesto$ci
oraz metody rozwiniecia jednocentrowego (SCE) i oprogramowania VOLSCAT oraz POLYDCS.
Zastosowanie tego oprogramowania do czasteczek o stosunkowo zlozonej symetrii, zbudowanych z
duzej liczby atomow, oraz posiadajacych dos¢ duzy trwaty moment dipolowy wymagato od habilitanta
jego znaczacej modyfikacji. Wyniki dla czasteczek tetrahydrofuranu, pirymidyny oraz uracylu
poréwnano z wynikami doswiadczalnymi. Autorzy zaproponowali réwniez, w oparciu o uzyskane
przez nich rozniczkowe przekroje czynne, korekcje wynikéw eksperymentalnych, uzyskanych w
metodzie transmisyjnej, ktore ze wzgledu na efekt rozpraszania sprezystego do przodu oraz w kierunku
matych katéw rozpraszania, sq zazwyczaj zanizone. Wskazana przez autoréw korekcja pozwala na
uzyskanie bardzo dobrej zgodnosci z wynikami do§wiadczalnymi. W tym miejscu nalezy zaznaczy¢, ze
zaobserwowana przez autorow rozbiezno$¢ moze mie¢ wigcej Zrédet. Dane eksperymentalne moga by¢
obarczone niepewno$ciami w pomiarze koncentracji badanych czasteczek w obszarze rozpraszania. W
przypadku uracylu, ktéry wystepuje w warunkach normalnych w fazie statej i ma stosunkowo wysoka
temperature wrzenia niepewnosci te moga by¢ bardzo duze. Z drugiej strony obliczone przez autoréw
rozniczkowe przekroje czynne oraz catkowite przekroje czynne, bez uwzglednienia wkladu w
rozpraszanie, trwalego momentu dipolowego, oszacowanego w przyblizeniu Borna, pozostaja w
zadowalajgcej zgodno$ci z wiekszoscia cytowanych danych dos§wiadczalnych. Znajomos$¢ danych typu
przedstawionego w pracach H5-H8 jest niezbedna w szczegdélowych symulacjach oddzialywania

jonizujacego z ukladami biologicznymi.



Kolejna czes¢ cyklu prac habilitacyjnych dotyczy wykorzystania potencjaléw modelowych i
metod hybrydowych w opisie oddziatywania pozytonéw z atomami i prostymi czasteczkami. W pracy
H1 przedstawione sa wyniki obliczen statej szybkosci anihilacji pozytondw w gazach dwuatomowych,
a w pracy H4 badano niesprezyste rozpraszanie pozytonéw i elektronéw na czasteczce CF,. Prace H10
1 H11 sg wynikiem wspoélpracy habilitanta z prof. Grzegorzem Karwaszem i dr hab. Kamilem Fedusem
z UMK w Toruniu. W pracy H10 analizowane s3 do$§wiadczalne wyniki rozpraszania pozytonéw na
czasteczkach H, w poréwnaniu z obliczonymi przekrojami czynnymi. W obliczeniach teoretycznych
zastosowano polempiryczng zmodyfikowang metode efektywnego zasiegu (MERT) oraz metody
funkcjonalu gestoSci. Gléwny wkilad habilitanta, w powstanie tej publikacji, polegat na obliczeniu
przekrojow czynnych przy uzyciu ostatniej ze wspomnianych metod. Praca H11 poswiecona jest w
zasadzie obliczeniom sprezystego przekroju czynnego na rozproszenie pozytonéw na atomach argonu
oraz kryptonu i czasteczkach N, oraz CHs. W obliczeniach wykorzystana zostata metoda funkcjonatu
gestosci przy czym do opisu oddzialywania pozytonéw z badanymi ukladami wykorzystany zostat
modelowy dlugozasiegowy potencjal polaryzacyjny zaproponowany przez habilitanta. Modelowe
potencjaly tego typu, opisujace oddzialywania korelacyjne i polaryzacyjne zostaly zaprezentowane i
wyprowadzone przez habilitanta w pracy H12. Praca H9 dotyczy niesprezystych proceséw
rozproszeniowych, w ktérych oddzialywanie moze by¢ przyblizone potencjatem zespolonym.
Wyprowadzone w niej zostaly wyrazenia implementowalne w numerycznych obliczeniach przekrojow
czynnych.

Ostatnia wskazana w cyklu praca (H13) prezentuje strukture projektowanej przez Autora bazy
danych POCOBIO zwierajacej dane obliczen teoretycznych dla wybranych proceséw oddziatywania
pozytonow z czasteczkami. Takie upowszechnienie i uzupeknienie juz prezentowanych wynikéw jest
cenne i moze pobudza¢ srodowisko naukowe do dalszych prac. Szkoda tylko, ze Autor rezygnuje w
projektowanej bazie danych z umieszczania danych eksperymentalnych i ich poréwnania z teoria. Ma
to zapewnic¢ jak czytamy w pracy H13 spéjnos$¢ danych. Z drugiej strony uwzgledniajac chociazby
rozbiezno$¢ wartosci obliczonych przez Autora przekrojéw czynnych na rozpraszanie pozytonéw na
czasteczkach uracylu z danymi do$wiadczalnymi Surdutovicha i wspétprac. (2008) poréwnanie takie
moze dostarczy¢ cennych informacji o biezacym stanie prac do$wiadczalnych i dokladnosci metod
teoretycznych.

Przedstawiony przez dr Jana Franza dorobek w ogdlnosci uzna¢ nalezy za spdjny tematycznie.

Whnosi on tez istotny wklad w zagadnienie rozpraszania pozytonéw na czasteczkach wieloatomowych.



Prace dr Jana Franza dostarczyly warto$ciowe dane dotyczace oddzialywnia pozytonéw z czgsteczkami
wieloatomowymi w tym uktadami o znaczeniu biologicznym. Habilitant ma réwniez wktad w rozwoj
oprogramowania do obliczen proceséw opisujacych oddziatywania czasteczek z nisko-energetycznymi
pozytonami oraz w rozwoju metod teoretycznych opisujacych te zagadnienia. Oceniany cykl

publikacji H1-H13, wskazany przez dr Jana Franza, spetnia kryteria osiggniecia naukowego.

3.) Ocena pozostalej dzialalnosci naukowej dr Jana Franza

Pozostaly dorobek naukowy dr Jana Franza obejmuje 17 artykutéw opublikowanych w
recenzowanych miedzynarodowych periodykach naukowych. Jedna z tych prac opublikowana zostala
przed uzyskaniem stopnia doktora, pozostate prace obejmujg okres od 2005 do 2016 roku. Prace te
dotycza nastepujacych zagadnien: badania stanéw elektronowego wzbudzenia czasteczek,
oddziatywania pozytonéw i elektronéw z czasteczkami oraz wykorzystania metod perturbacyjnych
zaleznych od czasu w badaniu uktadéw wieloatomowych.

W pracy P2 opartej, na wynikach rozprawy doktorskiej habilitanta, zaprezentowane jest
uogolnienie metody MP2 pozwalajace na obliczania stanéw wzbudzenia elektronowego ukladéw
otwartopowlokowych, natomiast praca P1 zawiera wyniki obliczent widma elektronowego czasteczki 7-
hydroksychinoliny, przy wykorzystaniu implementacji tej metody (metoda MSMRMP2). Prace P10 i
P12 réwniez dotyczq implementacji metody MSMRMP2, odpowiednio w badaniach fotoindukowanego
transferu protonu w uwodnionej 6-hydroksychinolinie oraz fotodysocjacji wody utlenionej.

Publikacje P3, P4, P8-P9, P11 oraz P16-P17 dotycza badania oddzialtywania elektronéw i
pozytonow z czgsteczkami wieloatomowymi, w tym metodami prezentowanymi przez Autora w cyklu
publikacji z osiggnigcia habilitacyjnego. Jak wspomniano wczesniej, szkoda, Ze przynajmniej cze$¢ z
nich nie zostala do tego cyklu wiaczona.

Prace P5-P7 oraz P14 i P15 dotyczg wykorzystania metod perturbacyjnych zaleznych od czasu
w badaniu uktadéw wieloatomowych (badanie dynamiki rodnika fluorobenzenu w procesie jonizacji
ultraszybkim impulsem laserowym) jak i czasteczek dwuatomowych (badanie reakcji tworzenia
ukladéw dwuatomowych).

Czgsc¢ z powyzszych prac wskazuje na szerszy zakres tematyczny prowadzonych przez dr Jana
Franza badan naukowych, wykraczajacy poza tematyke ocenianej rozprawy habilitacyjnej. Dorobek ten

nie budzi zastrzezen recenzenta.



Dr Jan Franz aktywnie uczestniczyl w konferencjach miedzynarodowych i krajowych, na
ktérych wyglosit 11 referatéw oraz prezentowal ponad 20 posteréw. Habilitant wyglosit réwniez
podnad 20 wykladéw zaproszonych na seminariach, w wielu krajowych i zagranicznych osrodkach
uniwersyteckich. Ta aktywnos¢ w upowszechnianiu uzyskanych wynikéw badan nalezy ocenié¢

pozytywnie.

4.) Ocena dorobku dydaktycznego i organizacyjnego dr Jana Franza

Habilitant - dr Jan Franz w swoim dorobku dydaktycznym moze pochwali¢ sie zaréwno pracg w
charakterze nauczyciela w szkole $redniej (nauczanie fizyki, chemii, nauk przyrodniczych, matematyki
oraz informatyki w szkole Europaschule Bornheim and Marienschule Euskirchen w Niemczech) jak i
pracg jako nauczyciel akademicki w Instytucie Chemii Fizycznej i Teoretycznej na Uniwersytecie w
Bonn oraz na Wydziale Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej Politechniki Gdanskiej.
Prowadzone wyklady, laboratoria oraz seminaria obejmuja szerokie spektrum przedmiotéw od chemii
kwantowe]j poprzez chemie obliczeniowa, matematyke dla chemikéw, programowanie wspétbiezne i
rownolegle, programowanie obiektowe, proceduralne jezyki programowania po optymalizacje baz
danych. Do wiekszosci z tych zaje¢ habilitant przygotowal réwniez pomocnicze materiaty
dydaktyczne, umieszczone w repozytoriach uczelni.

Opieka naukowa nad studentami i doktorantami dr Jana Franza obejmuje pie¢ zakonczonych
obrong prac inzynierskich na Wydziale Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej Politechniki
Gdanskiej oraz opieke w charakterze opiekuna naukowego/promotora pomocniczego doktoranta na
Uniwersytecie College London w Wielkiej Brytanii. Mimo, ze w przedstawionym wykazie brak jest
dokumentu potwierdzajgcego ten ostatni fakt, to wynika on bezsprzecznie z samej rozprawy doktoranta
Rui Zhang’a, ktéry wskazuje w podziekowaniach dr Jana Franza jako opiekuna (the second
supervisor). Dzialalno$¢ popularyzatorska dr Jana Franza obejmuje kurs dla miodych naukowcow w
ramach szkolenia European Winter School on Theoretical Methods in Quantum Scattering Theory
(2005) oraz dwoch wyktadéw popularnonaukowych wygloszonych w 2010 i 2011 roku.

Aktywno$¢ organizacyjna habilitanta jest wystarczajgca: wspotuczestnictwo w organizowaniu
kilku miedzynarodowych konferencji naukowych oraz  kierowanie i zarzgdzanie grantami
obliczeniowymi uzyskanymi we Wroclawskim Centrum Sieciowo-Komputerowym oraz w

Tréjmiejskiej Akademickiej Sieci Komputerowej.



Za prace dydaktyczng oraz dzialalnos¢ organizacyjng na Politechnice Gdarnskiej dr Jan Franz
by} nagradzany nagrodami Rektora PG.
Wobec powyzszego moja caloSciowa ocena dorobku dydaktycznego, opieki nad

dyplomantami, dzialalnosci popularyzatorskiej oraz organizacyjnej jest pozytywna.
6.) Wnioski koncowe

Uwzgledniajgc jakos¢ wskazanego przez dr Jana Franza osiggniecia naukowego jak i
pozostatego dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego habilitanta, z pelnym
przekonaniem stwierdzam, ze dr Jan Franz spelnia wymagania, wynikajace z Ustawy o stopniach
naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki z dnia 14 marca 2003 roku
wraz z pozniejszymi zmianami, odnoszace sie do rozpraw habilitacyjnych i wnosze o dopuszczenie dr

Jana Franza do dalszych etapéw postepowania habilitacyjnego.
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