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Recenzja rozprawy habllltacy]nej dr Jana Franza zatytulowanej

,, Teoretyczne metody opisu zderzeri pozytondw z czqsteczkami”

Dr Jan Franz jest adiunktem na Wydziale Fizyki Technicznej i Matematyki
Stosowanej Politechniki Gdanskiej. Studia magisterskie ukonczyt w 1999r. na Wydziale
Matematyki i Nauk Przyrodniczych Uniwersytetu w Bonn. Stopiefi doktora Nauk
Przyrodniczych uzyskal w r. 2003 przedstawiajac rozprawg doktorska, wykonang na tymze
wydziale pod kierunkiem prof. Sigrid Peyerimhoff, zatytutowang ,,.Effektive Hamilton
operatoren zur approximativen Berechnung der Elektronenkorrelation in Molekiilen”. Praca
w zespole prof. Sigrid Peyerimhoff, a takze w innych zespofach naukowych na terenie
Niemiec oraz liczne staze w renomowanych oérodkach zagranicznych (Szwecja, WIk.
Brytania, Wiochy), przyczynily si¢ zdefiniowania tematyki pracy badawczej, poszerzenia jej
zakresu i nawiazania wspotpracy z takimi czotowymi postaciami w dziedzinie oddziatywania
pozytonéw z czasteczkami gazdw jak m.in. profesorowie Gianturco, Karwasz, Tennyson.

Niniejsza rozprawa habilitacyjna powstata na bazie ostatnio prowadzonych prac
i po$wieconz jest teoretycznym badaniom zderzen pozytonow z czasteczkami gazow.
Tematyka jest jak najbardziej aktualna. Badania te s3 wazne zar6wno ze wzgledu na liczne
zastosowaria anihilacji pozytonéw w technice i medycynie, jak i — posrednio — ich wyniki sg
potrzebne w eksperymentach dotyczacych ciat statych i cieczy. Niestety, niewiele jest prac
teoretycznych traktujgcych catosciowo problem rozpraszania pozytonéw na uktadach
wieloelektrodowych takich jak czgsteczki atomowe. Jest to zagadnienie na tyle
skomplikowane, ze na og6t wprowadza si¢ metody przyblizone, pozwalajace na badanie
zjawisk z réznych stron. Takze autor postuguje si¢ takimi metodami, modyfikujac je
i rozwijajac z powodzeniem tak, by uwzgledniaty jak najwigcej aspektow zj awiska
i jednoczesnie zapewnialy mozliwie najwigksza zgodnos¢ wynikow z eksperymentem.

Dorobek naukowy habilitanta to 31 artykutéw opublikowanych w latach 2005-2017,
z ktérych 13 wehodzi w sktad niniejszej rozprawy. Rozprawa opatrzona jest obszernym
komentarzem — autoreferatem — zapewniajacym usystematyzowanie poruszonych problemow
i obrazowe, cho¢ ogolne, przedstawienie sposobu ich rozwigzania.

Wyniki stanowiace warto$é naukowsa przedstawione w niniejszej rozprawie mozna
ocenia¢ w dwu aspektach:

¢ wprowadzenia nowych teoretycznych metod badawczych oraz tworzenia i ulepszania
odpowiednich kodéw numerycznych stuzacych do obliczen: interesu; gcych wielkosci
fizvcznych;



e poszerzenia wiedzy o zjawisku rozpraszania pozytonow na czasteczkach gazow
poprzez zastosowanie wynikow prac teoretycznych do badania konkretnych substancji
chemicznych i poréwnanie z danymi eksperymentalnymi.

Uwazam, ze w pierwszym rzedzie nalezy doceni¢ prace habilitanta nad uogdlnieniem
metody macierzy R, znanej w chemii teoretycznej od kilkudziesieciu lat, tak by opisywata ona
w sposdb pelniejszy rozpraszanie pozytonu na czasteczkach (prace [H2],[H3], a takze
[P8].[P9],[P13]). Formalizm ten przeznaczony byt pierwotnie wylacznie do opisu zderzen
elektrondw z czgsteczkami gazow i tylko w sposéb uproszczony pozwalat na implementacje
pozytonu (J. Tennyson (1986)). Ogélnie, metoda macierzy R pozwala wykazaé pojawienie si¢
stanéw zwigzanych pozyton-molekuta. Dr Jan Franz rozbudowat t¢ metode o0 mozliwos¢
badania wieloatomowych, nie tylko dwuatomowych czgsteczek. Autor rozprawy wprowadzit
takze do funkcji falowych jawng zalezno$é¢ odlegtosci pozytonu od oddziatywujacego z nim
elektronu. Jest to wazne ze wzgledu na poprawny opis ,,0strza” pojawiajgcego si¢ W funkcji
korelacyjnej pary elektron-pozyton. Nastgpng modyfikacja weczesniejszej metody byto
dotaczenie dodatkowego, kwaziciagtego uktadu funkcji typu Gaussa, co pozwolito na
uzupehnienie funkcji bazy. Zastosowanie gaussianow zamiast funkcji slaterowskich
umozliwito skorzystanie z bardzo wydajnych algorytméw obliczeniowych. Autor
przeprowadzil odpowiednie testy zaproponowane] implementacji na kwadratowej studni
potencjahu, dia ktérej wyniki sg znane, z pomy$lnym wynikiem oraz pokazat dobrg zgodnos¢
7 obliczeniami innych autoréw przeprowadzonymi innymi metodami.

Jedna z mozliwosei w trakcie rozpraszania nieelastycznego pozytonu jest powstanie
stanéw wibracyjuych czasteczek. Dr Jan Franz zaproponowat uzycie metody VCC
(vibrational close-coupling) (praca [H4]) i — co istotne — wyjscie poza przyblizenie Borna.
Udalo sie dzicki temu uzyska¢ duza zgodno$¢ wynikéw teoretycznych z eksperymentem.

W pracy [H9] habilitant przedstawit z kolei inng metodg umozliwiajgca badanie nie tylko
elastycznych proceséw rozproszeniowych, ale takze procesy jonizacji czagsteczek przez
pozyton oraz twoizenia si¢ stanu zwigzanego — pozytu. Metoda ta polega na wprowadzeniu
potencjatdw zespelonych — absorpeyjnych do zaleznego od czasu réwnania Schrodingera
i rozwigzaniu wynikajgcego stad uktadu réwnan typu Volterry. Uzytecznosc tej metody
wynika z tego, ze moze by¢ ona tatwo zaimplementowana do istniejgeych juz odpowiednich
pakietow obliczeniowych.

Interesujace jest, co habilitant pokazal w pracy [H11], ze istnieje korelacja migdzy
rozmiarami czgsteczek, a takg odleglodeia pozytonu od centrum, dla ktérej krétkozasiggowy
potenciaz e-p przechodzi w potencjal typu polaryzacyjnego. Przytoczone przez niego
porévmania wikazuja duza zgodno$é wyliczonych przez niego rozmiarow z danymi
eksperyracatalnymi.

s

Waznym wkiadem habilitanta w zakresie interpretacji danych do$wiadczalnych jest
podanie analitycznych wyrazen [H8] pozwalajacych wyznacza¢ poprawki katowe
w kolejnych eksperymentach dotyczaeych rozpraszania pozytonéw w gazach. Chodzi tu
o pojawianie sig systematycznych btedéw eksperymentalnych, wynikajacych z
nierozrdzniania nisrozproszonej wigzki pozytondw od rozproszone;j ,,do przodu™.



Dla potrzeb aktualnych i przysztych badan teoretycznych dr Jan Franz zaproponowat
w pracy [H12] uzycie réznych potencjatow modelowych, wyprowadzonych na podstawie
badan oddziatywania pozytonu z gazem elektronowym, w szczegolnosci metoda QMC. Czes¢
dalekozasiegowa tych potencjatéw wynika z polaryzacji dipolowej czasteczki przez pozyton.
Odpowiedni dobér tych potencjatow jest bardzo wazny 1 nawet uwazam za whasciwe
poglebienie badan w tym zakresie.

Niezaleznie od rozwiniecia réznych metod teoretycznych stuzgcych opisowi
rozpraszania pozytonu na czasteczkach, istotnym wkiadem autora rozprawy jest wykonanie
wielu szezegdtowych obliczen réznych parametréw fizycznych dla duzej ilo$ci interesujacych
materialéw. Obliczenia te byly zarazem testami uzytych formalizméw. Podstawowa
wielkoscia w tej dziedzinie, bedaca obiektem zainteresowania eksperymentatordw, jest
calkowity | rozniczkowy przekrdj czynny na rozpraszanie. Habilitant wyznaczy? te wielkosci
r6znymi metodami teoretycznymi niemal we wszystkich swoich pracach i to dla réznorakich
czasteczek. poczawszy od tak prostej jak Hy, skonczywszy na bardziej ztozonych jak np. CF4
czy pirimidina. Obliczenia te w duzym stopniu wykazaty zbieznos$¢ wynikow
z eksperymentalnymi. Z kolei analiza przekrojéw czynnych na rozpraszanie elastyczne
7 zastosowaniem odpowiednio zmodyfikowanej metody MERT [H10], pozwolita na
uzyskanie informacji na temat dlugosci rozpraszania na poszczegblnych czgsteczkach.

Fizyeznie interesujgcym parametrem w tych badaniach jest Zes— wielkos$¢, ktorg
interpretuje sie jako efektywna liczbe elektron6w na pozytonie w trakcie anihilacji. Wielkos¢
ta, w zalesnodei od #nergii rozpraszanego pozytonu, takze zostala wyznaczona przez
dr Franza dlz wielu czasteczek. Warto zwrécié uwagg, ze dla czasteczek dwuatomowych
(H,, 0,,CONO) - do 2006 praca [H1] byta jedyna, w ktorej obliczono te wielko$¢. Habilitant
podjal takze prébe znalezienia wspétezynnika wzmocnienia (prace [P9],[P11]) okreslajacego
wielko$é zmiany gestosci elektronowej pod wptywem oddziatywania e-p. Wartos¢ tego
wspolczynnika znaleziono na podstawie najlepszego dopasowania krzywej teoretycznej
zaleznosci przekrojéw czynnych od energii pozytonu do odpowiednich danych
eksperymentalnych, co moze by¢ uzyteczne w badaniach korelacji elektron-pozyton.

Dr Franz podjal sie takze obliczen dla czasteczki wody [P8], trudnej do badan
eksperymentalnych ze wzgledu na duzy moment dipolowy i dwutlenku wegla [P9]. Ze
wzgledu na powszechne wystepowanie tych czasteczek, rozproszenia na nich muszg by¢
brane pod uviage v wielu innych badaniach. Zastosowana tu metoda (macierz R), rozwinieta

przez autorz, dobrze zdala egzamin.

Habilitant obliczyt takze parametry rozproszen pozytonéw ma molekutach
biologicznych [115],[H6],[H7],[H8] — waznych ze wzgledu na badanie DNA, RNA
(pirymicyia, tetzehydrofuran, uracil adenina, guanina tymina, cytosina) i wykazujace
tautomeric. Ckazuje sie, ze gléwnym czynnikiem odpowiedzialnym za oddzialywanie e-p
w tych zorigzkach jest ich moment dipolowy powodujacy, ze oddziatywanie to jest
dalekozasiegowe 1 zmiexzia si¢ jak 2. Obliczenia wykonano w pierwszym przyblizeniu Borna,
ale trzeba braé pod uwage stopief komplikacji tych zwigzkéw. Rozpatrywane czasteczki sg
duze i maja bardzo niska symetrie. Rozwiazanie rownan kwantowo-mechanicznych




wymagalo transformacji macierzy rozproszeniowych do innego uktadu odniesienia oraz
znacznego zwickszenia iloéci fal parcjalnych niezbednych do poprawnego opisu zjawiska.
Wdrozenie tych modyfikacji wymaga znacznej mocy obliczeniowej, a to z kolei wiaze sig

z napisaniem odpowiednich kodéw numerycznych na komputery pracujace réwnolegle.
Wydaje si¢ jednak, ze wysiltek autor6w oplaci si¢ w przyszlych badaniach, zar6wno
eksperymentalnych jak i teoretycznych. Uzyteczne moze by¢ to, ze w publikacji autor
przedstawil wyrazenia analityczne na elementy macierzowe oraz rézniczkowe i catkowite
przekroje czynne. Podobnie, na potrzeby aktualnych i przyszlych badan, w publikacji [H13]
habilitant przedstawit projekt bazy danych warto$ci przekrojow czynnych obliczanych
teoretycznie dla roznych bioczasteczek.

Niezaleznie od przedstawionych powyzej zalet rozprawy dr Franza mam do niej
pewne zastrzezenia. Juz we wstepie brakuje mi wyjasnienia, dlaczego — poza czysto
poznawsazym celem — zrozumienie zjawiska anihilacji w gazach jest tak wazne. Przeciez tak
wielu autcrow zajmuje sie takimi badaniami. Mam wrazenie, ze np. w rozdziale 4 rozprawy,
po$wiecorym badzniom biomolekut, autor lepiej objasnit cel badan. Przydatoby sie¢ takze
nieco szersze ujecie badani nad anihilacja. Nawigzanie we wstepie rozprawy do teorii pol
kwantowych i wyrazenie odpowiednich wzoréw w jezyku operatorow polowych pomogloby
spojrze¢ na badany problem z ogélniejszej perspektywy. Widziatbym tu tez krotkie
odniesienie do réznego typu badan eksperymentalnych nad anihilacja pozytonéw,
dostarczajacych mmnych niz przekroje czynne istotnych wielkoci fizycznych. Wymienie tu
choéby badania ysasv'e-rzenia Dopplerowskiego spektrum energii kwantéw anihilacyjnych.
Takze powotanie sie na osiagnigcia teoretyczne dotyczace anihilacji w materii
skondensowane;. z ktérych autor korzysta w dalszej czgsci rozprawy, byloby wskazane juz

we wstepie.

l‘m wyzaaczenia przekrojéw czynnych na rozpraszanie pozytonu niezbg¢dne jest
poznznie charakieru oddzialywan pozytonéw majacych rézne energie z elektronami
bomberdcwznej molekuly. Jednak autor sam nie zaglebia sig zbytnio w problem korelacji
elektron-pozyien, wykorzystuje tu tylko znane wezesniej potencjaty i wspotezynniki
wzmocnienia ¢la stermalizowansgo pozytonu. Moim zdaniem wskazane byloby w przysztych
pracach autora bardziej wnikliwe przyjrzenie sig¢ temu problemowi. W omawianej rozprawie
jedynie zjawisko polaryzacji molekuty przez pozyton, za ktorg odpowiada czgs¢ daleko
zasiegowa oddziatywania, rozpatrywane jest bardziej szczegbtowo.

Wepdlezynnik wzmocnienia gestosci elektronowej przez pozyton, 0 ktorym mowa jest
w wiclu publikacjach habilitanta (p.np. [H1]), jest w ogdlnosci zalezny od pedu uktadu
elektron-pozyion. Z badan dotyczacych metali wynika, ze zalezno$é ta bywa istotna. Szkoda,
ze hab litant nie podeimuje dyskusji na ten temat. Poza tym, moze warto bytoby si¢ odnies$¢

nawet do davmych prac dotyczacych anihilacji na rdzeniach atomowych jak np. praca
Bonderup, Ancersen,Lowy, PRB20,883(1979) oraz wielu nowszych i ewentualnie sprawdzi¢

ich przydatno$¢ w badaniach autora rozprawy.

Vam tez pewne uwagi dotyczace wykorzystywanych w pracach habilitanta wynikach
teorii fuﬁ‘;‘;(‘;';'ﬂ.f.l3%/ gesiodel. Przyblizenie lokalnej gestosei (LDA) ma ograniczong



stosowalno$é w przypadku bardzo szybkich zmian gestoéci elektronowej, co wykazano
w wielu pracach dotyczgcych zarowno samych oddziatywan e-e, jak 1 oddzialywan
elektrondw z pozytonem. Szkoda, ze w rozprawie nie przedyskutowano tego tematu, nie

podjeto tez zadnych prob skorzystania z poprawek gradientowych do LDA, z powodzeniem
stosowanych w odpowiednich obliczeniach teoretycznych ciat statych.

Oddziatuiac z elektronami czasteczki, pozyton zmienia w niej rozklad gestosci
elekironowai. Uwazam, ze przyktadowe zobrazowanie takiego zjawiska byloby przydatne
w dalsze] jogo analizie. Interesujaca dla szczegétowych badan jest takze postaé funkcji
korelacyjuej elekiron-pozyton g(|re-rplrp). W pracy [H11], w ktorej prébuje sie okreslié
rozraiar czgsteczki nu podstawie potozenia punktu przejécia potencjatu korelacyjnego
w polaryzacyjny, uzyteczny bylby rysunek przedstawiajgcy zalezno$é tych potencjaléow od
potozenia pozytonu. Pozwolitoby to tez na zorientowanie sie, jak bardzo ewentualna zmiana
formuty. a wiec i wielkosci potencjatu, moze wptywac na potozenie tego punktu.

Cdbiér putlikacji przez czytelnika i jej analiza w pewnym stopniu zalezg od sposobu
przedstawienia wynikdw. Uwazam, ze niektore z rysunkow, przedstawiajacych wykresy
zaleinosci preckrojdw czynnych na rozpraszanie w zaleznoscei od energii wiagzki pozytonow
(np. w pracy [1112]), pewinny by¢ zrealizowane w skali logarytmicznej na osi energii.
Pozwoliloby 10 04 lepsza ocene zgodnoscei obliczen teoretycznych z wynikami
eksperymentéw w zakresie niskich energil.

W daje il sie, 2o publikacja [P13] nie zawarta w autoreferacie powinna by¢
dotaczona do zasednicze] czgdel rozprawy. Czgsé waznych osiagniec autora znajduje si¢ w tej
publikacji. Auior zreszta powoluje sig na nig w rozdziale 3.3.

Na koniec: mam liczne zastrzezenia do polskiej wersji autoreferatu — wiele zdan
wydaje sie bvé ,zyweem” przethumaczona z uzyciem translatora Googla, cho¢ w oczywisty
sposdb mozna to usprawiedliwia¢ faktem, ze jezyk polski nie jest jezykiem ojczystym autora.

7amieszezone powyze] uwagi nie maja jednak istotnego wptywu na wartos¢

przedstawionei rozprawy.

Reasumujac. dr Jan Franz przeprowadzit wielostronne badania teoretyczne
rozpraszania pozvtonéw na toznych czgsteczkach gazow. Wykazat przy tym duza erudycje w
zakresie wykorzystania najnowszych osiggnig¢ teorii oddziatywan pozytonu
z bombardowanymu czqsteczkaml, postugiwania si¢ réznymi metodami i technikami fizyki
matemetveznei. » 12k ze dotyczacg bazy osiggnigc eksperymentalnych. Zwiaszcza ten
praktverny aspelt prac habilitanta zastuguje na docenienie. Swoje wyniki teoretyczne autor
szeroko konfrontuje z eksperymentem, a jednoczesnie dostarcza uzyteczne narzedzia dla
interpretac)i wynikdw uzyskiwanych w dos$wiadczeniach.

Cheiathym podkradlié tez, ze w tej dziedzinie teoretyczne; koncowe wyniki uzyska¢
mozna ty1ke stesujac zeawansowane algorytmy numeryczne i tu dorobek habilitanta,
zczenia rorwigzan teoretycznych z mozliwosciami techniki obliczeniowej, jest

vy, Nawe' przerdbki réznych kodéow numerycznych przeznaczonych do obliczen




struktury clekironowej czgsteczek wymagaty wielu godzin pracy, poznania i wprowadzenia
nowych algorytmoéw, {acznie z zastosowaniem metod obliczen na komputerach pracujacych
rownolegle. Wiele publikacji habilitanta spotkato si¢ z zywym zainteresowaniem wsrod
fizykow tej dziedziny. Znaczacy udziat w badaniach naukowych potwierdza ilo$¢ jego prac
cytowanych przez autoréw pochodzacych z innych osrodkéw, w tym nie tylko teoretykow ale
i eksperymentatoréw. Do czasu przedstawienia rozprawy prace dr Franza cytowane byly
ponad 300 razy a te wchodzace w skiad rozprawy — 72 razy. W przegladowej publikacji
Brunge: e/ ¢/ (2017) prace dr Franza cytowane sa wielokrotnie (9, w tym 6 wchodzacych

w skiad rozpravry). Szezegétowo, o tym, jak duzy jest udziat habilitanta w opublikowanych
pracach przekona¢ si¢ mozna na podstawie o§wiadczen wspotautorow. Kilka prac zostato tez
opublikowanych samodzielnie, co $wiadezy o samodzielnosci badawczej. Publikacje wspolne
stanowia $wiadectwo umiejetnosci badan zespotowych. Dr Jan Franz potrafil przy tym
nawiaza¢ kontakt z wieloma wiodgcymi w danej dziedzinie autorami. Poza publikacjami w
czasopismach, dr Jan Franz wielokrotnie przedstawial swoje prace w formie wyktadow (11)
lub prezentacji (32) ne konferencjach migdzynarodowych oraz krajowych. O uzyskanym
autorytecie dr Jana Franza $wiadczy powierzenie mu kierownictwa w 13 projektach
badawczych, czionkowstwo w kilku komitetach organizacyjnych konferencji naukowych oraz
liczne nagrody za wyrozniajaca dziatalno$¢ naukows i osiagnigcia dydaktyczne.

Ulvwazam, 7e dorobek naukowy i rozprawa habilitacyjna dr Jana Franza w pelni
spelniajg v.o mogi s*aviane kandydatom do stopnia doktora habilitowanego w swietle art. 16
i 18 ,Ustaw o siopniach i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki”

z dn. 14.10.2903 . Wnioskujg o dopuszezenie go do dalszych etapéw przewodu

habilitacvinege.

Dr hab. Edward Boronski



