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Recenzja rozprawy habilitacyjnej i dorobku naukowego

dr. Juliena Guthmullera

Dr Julien Guthmuller jest obecnie zatrudniony na stanowisku adiunkta na Wydziale
Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej Politechniki Gdanskiej. W roku 2002 ukoficzyt
studia licencjackie z fizyki na Uniwersytecie Ludwika Pasteura w Strasbourgu. Rok pdzniej
uzyskal tytul magistra fizyki na Uniwersytecie Claude’a Bernarda w Lyonie. Doktorat z fizyki
molekularnej napisany pod kierunkiem Prof. Daniela Simona zostat obroniony na tym samym
uniwersytecie w roku 2006. Nastepnie habilitant odbyt dwa ponad dwuletnie staze
podoktorskie: pierwszy w belgijskim Uniwersytecie Notre-Dame w Namur, drugi na

Uniwersytecie Fryderyka Schillera w Jenie.

Rozprawa habilitacyjna

Przedstawiona do oceny rozprawa habilitacyjna pt. , Teoretyczne badania
elektronowej 1 oscylacyjnej spektroskopii organicznych barwnikow i zwigzkow
kompleksowych metali przejsciowych” jest jednotematycznym cyklem 11 wybranych z
dorobku habilitanta artykuléw naukowych. Chciatbym zaznaczyé, ze zgodnie z ustalonymi
wymogami zostaly dostarczone o§wiadczenia wspotautoréw o ich wktadzie w powstanie tych
artykutow.

Pierwszych sze$¢ artykutow (H1-H6) przedstawia wklad habilitanta do rozwoju
teoretycznych i obliczeniowych metod stosowanych do opisu rezonansowych widm Ramana
organicznych chromoforéw i zwigzkéw kompleksowych metali przejsciowych. Podejscie
teoretyczne rozwinigte przez habilitanta wykorzystuje wibronows teorie rozproszenia

promieniowania. Do wykonywania obliczeni habilitant zastosowat zalezng od czasu metode

1



funkcjonatu gestosci i napisat odpowiedni program komputerowy. Dzigki temu obliczyl
natezenie rezonansowych widm Ramana wybranego chromoforu dla szeregu dtugosci fali
powodujacej wzbudzenie przy uwzglednieniu sprzezen wibronowych za pomocg czynnikow
Francka-Condona. Wzigt rowniez pod uwage oddziatywanie z rozpuszczalnikiem za pomoca
metody polaryzowalnosci osrodka ciaglego. Przedstawione wyniki, wskazujg na konieczno$é
prawidlowego uwzgle¢dnienia energii wymiany i efektéw korelacyjnych, co habilitant dokonat
Za pomoca zaproponowanego przez siebie funkcjonatu. Otrzymane wyniki pokazujg dobrg
zgodno$¢ otrzymanej struktury wibronowej stanu wzbudzonego i rezonansowego widma
Ramana. Jednoczesnie, w przekonujacy sposob, przedstawil zmiane natezen w zaleznosci od
rodzaju uzytego rozpuszczalnika. Te badania byly kontynuowane dla czgsteczki rodaminy w
celu dokonania poréwnan z danymi dos$wiadczalnymi. Poréwnanie obliczonych przez
habilitanta widm z danymi doswiadczalnymi daje bardzo dobrg zgodnos$¢ i tym samym
wskazuje na trafho$¢ przyjetej metody obliczeniowej pozwalajgcej na dokladne okreslenie
wplywu sprzezenn wibronowych.

Uogoélnienie powyzszej metody w celu uwzglednienia oddziatywan pomiedzy
wzbudzonymi stanami elektronowymi pozwolity na dokladne obliczenia wiasnosci
spektroskopowych wybranego duzego kompleksowego zwigzku rutenu, ktoérego fotofizyczne
wlasciwosci stwarzaja szans¢ na praktyczne zastosowania. Na podstawie tych badan dr
Guthmuller przedstawit caly szereg waznych wnioskow wskazujagcych na koniecznosé
uwzglednienia czterech réznych przej$¢ z przeniesieniem tadunku od metalu do ligandu.
Oprocz tego wskazal na konieczno$¢ wziecia pod uwage interferencji pomiedzy dajgcymi
wklad do widma stanami oraz efektow solwatacyjnych. Do tej czesci rozprawy zostaly
wlaczone badania, przedstawione w samodzielnej pracy habilitanta, nad zastosowaniem
réznych metod obliczeniowych do okre$lania gradientow stanéw wzbudzonych. Gradienty
stanu wzbudzonego sa niezbedne w prawidlowym opisie geometrii stanu wzbudzonego i
powierzchni energii potencjalnej. Stosowne obliczenia zostaly wykonane dla zwigzku o-
nitrofenolu, ktérego wybor byl podyktowany dostepnoscig wielu danych do$wiadczalnych.
Autor rozprawy habilitacyjnej dokonal szczegétowej analizy wptywu uzytych funkcjonatow
na obliczane wlasciwosci stanu podstawowego i stanow wzbudzonych. Doswiadczenie
zdobyte w tej pracy zostato wykorzystane w badaniach bardziej ztozonych zwigzkow.

Pigty artykut z przedstawionego cyklu opisuje kontynuacje badan nad ztozonymi
kompleksami metali przejSciowych, ktore dostarczyly cennych informacji na temat ich
fotofizycznych wlasciwosci, a tym samym stworzyly teoretyczne podstawy do budowy

doskonalszych slonecznych ogniw barwnikowych 1 wodorowych fotokatalizatorow.
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Nastgpnie habilitant poszerzyl te badania na organiczne barwniki typu donor-akceptor.
Jednym z osiagnie¢ tej pracy jest zastosowanie do obliczen rezonansowych widm
ramanowskich, obok dotad uzywanej zaleznej od czasu metody funkcjonatu gestosci,
zaawansowanych metod chemii kwantowej jak wielokonfiguracyjna metoda ograniczonej
przestrzeni aktywnej pola samouzgodnionego z jednoczesnym odpowiednim uzyciem
rachunku zaburzen.

Druga czg$¢ rozprawy zwiera trzy prace (H7-H9) poswiecone rozwojowi i
zastosowaniu metody generacji czgstosci do opisu natezeti widm monowarstw umieszczonych
na metalowym podtozu. W celu obliczenia widm habilitant napisat odpowiedni program
komputerowy w Fortranie. Réwniez w tej czesci mozna zauwazy¢ pelne odniesienie do
danych eksperymentalnych, w tym w S$cislej wspélpracy z grupg doswiadczalng z
Uniwersytetu w Namur. Szczegélng uwage zwrécono na orientacje adsorbowanych molekut.
Habilitant wykazal, ze przedstawiona technika moze by¢ wykorzystywana do badania
wlasciwosci orientacyjnych samoorganizujacych sie monowarstw. Wazng rzeczg jest to, ze
orientacja czgsteczki moze by¢ wyznaczona jedynie przez polaczenie wynikow
przeprowadzonych przez habilitanta obliczefi z danymi do$wiadczalnymi. Doniostosé tej
pracy polega na rozwinigciu efektywnej metodologii stanowiacej podstawe do dalszych prac
nad spektroskopiag monowarstw. W nastepnej pracy habilitant wykorzystal tak opracowang
metodologi¢ do obliczania widm dla kilku wybranych monowarstw zwiazkow chemicznych
takich jak alkanetiol i p-nitrofenol na powierzchniach platyny i zlota. Szczegdlng uwage
zwrocit na koniecznos¢ wykorzystania dodatkowych informacji pochodzacych z
doswiadczenia o polaryzacji stosowanych wigzek co prowadzi do zadowalajacych wynikow o
orientacji molekut. W trzeciej pracy z tej czesci rozprawy zbadano wiasciwosci warstw
granicznych typu ciecz-cialo stale ze szczeglnym wykorzystaniem modelu uwzgledniajgcego
orientacje¢ czgsteczek.

Dwie ostatnie prace (H10 i H11) stanowig podstawe trzeciej i ostatniej czesci
rozprawy habilitacyjnej. Przedstawiaja one wyniki obliczen struktury wibronowej widm
absorpcji wybranych dimeréw. W celu wykonania odpowiednich obliczen numerycznych
habilitant napisat program do obliczania wielowymiarowych czynnikéw Francka-Condona w
potgczeniu z metodg funkcjonatu gestosci. Znaczacym osiagnieciem habilitanta jest
stworzenie, rozwinigcie i zastosowanie wibronowej teorii ekscytonowo sprzgzonych
dimeréw. W pierwszej z tych prac, autor rozprawy zastosowal swoje podejscie do obliczen
widm absorpeyjnych streptocyjaniny i jej dimeru. W wyniku przeprowadzonych obliczen

udalo si¢ odtworzy¢ przesunigcie maksimum absorpcji pojawiajace si¢ wskutek dimeryzacji.
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Dodatkowym atutem bylo uwzglednienie efektéw solwatacyjnych, co mialo wplyw na
doktadnos¢ otrzymanych wynikéw. W ostatniej pracy przedstawiono udoskonalong wersje

wykorzystanego poprzednio podejscia dokonang rozszerzenie bazy funkcyjnej dimeru.

Inne osiggniecia naukowe

Pozostaty dorobek, nie wchodzacy do rozprawy habilitacyjnej, sktada sie z 22
artykutéw naukowych opublikowanych w renomowanych czasopismach naukowych. Dotycza
one calego szeregu biezacych probleméw fizyki molekularnej. Do najwazniejszych opisanych
w tych artykulach osiggnie¢ mozna zaliczy¢ opis ukladéw czasteczek o nieliniowych
wlasciwodciach ~ optycznych mierzonych przy wykorzystaniu spektroskopii opartej na
generacji drugiej harmonicznej i rozpraszaniu Rayleigha. Ponadto, habilitant wykonal m.in.
badania nieliniowych wlasciwosci optycznych wybranych mezogenéw, np. okreslajac wptyw
wielkosci kgta pomiedzy ramionami czasteczki na jej wiasciwosci optyczne. Réwniez zbadat
optyczne wlasciwosci fioletu krystalicznego chromoforu w wodnym roztworze. Za pomoca
metody funkcjonatu gestosci dokonal identyfikacji stanéw trypletowych calego szeregu
komplekséw. Réwniez zbadal ich temperaturowe wlasciwosci. Obecnie, we wspolpracy z
gdanska grupa doswiadczalna, rozwija badania nad energia jonizacji i widmami
fotoelektron6w dla matych i $rednich molekut.

Dane z bazy Web of Science wskazuja na rosngca z roku na rok liczbe cytowan dr.

Guthmullera. W roku 2012 odnotowano ponad sto cytowani. Indeks Hirscha habilitanta
wynosi 13.

Dzialalno$¢ organizacyjna i dydaktyczna

Chciatbym réwniez podkresli¢ organizacyjng aktywno$¢ dr. Guthmullera w
mig¢dzynarodowym $rodowisku naukowym. Jest on polskim przedstawicielem w Komitecie
Sterujacym europejskiej akcji COST-u poswieconej fotokatalicznym wiasciwosciom wody.
W innej akcji COST-u Nano-IBCT bierze czynny udziat jako uczestnik badan naukowych.
Bral udziat w pracach kierowanego przeze mnie komitetu organizacyjnego miedzynarodowej
konferencji w ramach jeszcze innej akcji COST-u nazwanej XLIC. Co najwazniejsze w 7
Programie Ramowym Unii Europejskiej zdobyl powazny grant integracyjny na
zaadaptowanie si¢ w nowym miejscu pracy jakim jest dla niego Politechnika Gdanska.

Pracujac na stanowisku adiunkta dr Guthmuller prowadzit szereg zajecé

dydaktycznych, w tym z fizyki wspétczesnej, algorytméw i struktur danych. Byt opiekunem



kilku obronionych prac dyplomowych. Jest solidnym i cenionym pracownikiem
dydaktycznym.

Podsumowanie

W podsumowaniu oceniam, ze rozprawa habilitacyjna wraz z przedstawionym
dorobkiem naukowym wnosi znaczacy wkiad do rozwoju metod teoretycznych
wykorzystywanych w badaniach optycznych wiasciwosci molekut. Dr Guthmuller dokonat
udanej implementacji metody obliczania natezen rezonansowych widm ramanowskich.
Zbadal wptyw sprzezen wibronowych na natezenia tych widm. Objatl swoimi badaniami
zwigzki kompleksowe. Potrafit dokonaé obliczen za pomoca réznych metod w celu okreslenia
gradientu stanu wzbudzonego. Jako pierwszy zastosowal metode ograniczonej przestrzeni
aktywnej pola samouzgodnionego w opisie rezonansowych widm ramanowskich.
Wykorzystujac scista wspélprace z doswiadczalnikami opisat orientacje molekut na
powierzchniach metalicznych. Wskazal na konieczno$é obliczeri elementéw tensora
hiperpolaryzowalnosci dla grupy metylowej za pomoca metod chemii kwantowej. Wreszcie
trafnie przewidziat wlasnosci absorpcyjne wybranych dimeréw.

Pozostaly dorobek dr. Guthmullera jest na tyle powazny, ze w razie koniecznosci

datoby si¢ z niego wykroi¢ drugg rozprawe habilitacyjna.

Whiosek koncowy
Uwazam, ze zgodnie z obowigzujacymi normami prawnymi i zwyczajowymi
przedstawiona do oceny rozprawa habilitacyjna dr. Julina Guthmullera powinna zostaé

dopuszczona do dalszych etapéw przewodu habilitacyjnego.






