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ubiegajgcego si¢ o uzyskanie stopnia naukowego doktora habilitowanego

Informacje wstepne dotyczace Habilitanta

Dr Julien Guthmuller (rocznik 1979, narodowos¢ francuska), pracownik naukowy
Wydziatu Fizyki Teoretycznej i Matematyki Politechniki Gdanskiej, uzyskal w roku 2006
stopien naukowy doktora fizyki (w dziedzinie fizyka molekularna), po przediozeniu i obronie
pracy doktorskiej pt. ,,Theoretical study of conjugated molecules of biological interest for
nonlinear optics”. Badania te wykonane na uniwersytecie Claude’a Bernarda w Lionie pod
kierunkiem prof. Daniela Simona dotyczyty, mi¢dzy innymi, zbadania i przeprowadzenia
obliczen teoretycznych nieliniowych wiasciwosci szeregu chromoforéw w oparciu o dane
spektroskopowe wykorzystujace drugg harmoniczng. Prawie piecioletni w sumie staz
podoktorski Habilitant odbyt na uniwersytach w Namur i w Jenie, pracujgc w grupach prof.
prof. Benoit Champagne i Leticii Gonzélez nad teoretyczng interpretacjg rezonansowych
widm Ramana szeregu czgsteczek organicznych oraz spektroskopii generacji czegstosci dzigki
jej sumowaniu. Znaczng cze$é uzyskanych tam wynikéw dr Guthmuller wykorzystat do
opracowania rozprawy habilitacyjnej. Po przyjezdzie do Gdanska w roku 201 1, dr Guthmuller
zostal zatrudniony w grupie prof. Jézefa Sienkiewicza, podejmujac badania teoretyczne w

zakresie spektroskopii fotoelektronéw malych czgsteczek organicznych.
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Ocena osiggni¢cia naukowego (rozprawy habilitacyjnej)

Recenzowana rozprawa habilitacyjna ma forme zbioru jedenastu spéjnych tematycznie
publikacji, ponumerowanych od H1 do H11. Publikacjom towarzyszy obszerne omowienie,
pelnigce role ,,przewodnika” po nich. W autoreferacie Habilitant przedstawia genezg i
znaczenie swoich badan. Przygotowanie takiego oméwienia jest niezwykle wazng sprawa,
poniewaz catosciowe przedstawienie motywacji dla podjecia tematyki badawczej wehodzgce]
w zakres rozprawy habilitacyjnej nie jest mozliwe w pojedynczym artykule zrédiowym, ktéry
jest ukierunkowany jedynie na zagadnienia w nim poruszane. Gruntowne przemyslenie
catosci problematyki pozwala na odpowiednie pogrupowanie zagadnien, ktérymi Autor sig
zajmowal. Swiadczy to pozytywnie o pracowniku naukowym, ktérego dojrzato$é naukowa
ksztattowata si¢ w ciagu prawie dekady od momentu uzyskania doktoratu, prowadzac do
samodzielnego formutowania tematéw badawczych, ich rozwiazywania dzigki rzetelnie
przeprowadzonym badaniom teoretycznym i gruntownej analizie wynikéw, oraz opracowania
publikacji naukowych wydanych w czasopismach o obiegu swiatowym.

Poza pracg H4, wszystkie publikacje sktadajgce si¢ na rozprawe habilitacyjna sg
wieloautorskie. W siedmiu pracach (H1-H4, H7, H10 i H11) dr Guthmuller jest pierwszym
autorem i, jednoczesnie, autorem korespondencyjnym. Jest to zgodne z oswiadczeniem
wskazujacym na dominujacg role Habilitanta w powstaniu tych artykutow. Jesli chodzi o
prace H5, H6, H8 i HY, pozostali autorzy (w tym korespondencyjni) ztozyli o$wiadczenia, z
ktérych réwniez wynika znaczacy udziat dr. Guthmullera w powstaniu tych publikacji.

Niniejszej recenzji towarzyszy spojrzenie fizykochemika-doswiadczalnika, ktory
wprawdzie nie prowadzi badan teoretycznychl, ale ktéremu wydaje sie, ze rozumie ich
znaczenie dla interpretacji waznych probleméw doswiadczalnych zwigzanych ze
spektroskopig Ramana oraz spektroskopig fotoelektronow.

Koncepcja badan wehodzacych w zakres habilitacji zostata przejrzyscie przedstawiona
w autoreferacie Habilitanta. Interpretacja danych uzyskanych za pomoca nowych metod
spektroskopowych w istotny sposob zalezy od rozwijania metod symulacyjnych, bazujacych
na obliczeniach kwantowo-mechanicznych, w tym na obliczeniach typu DFT i TDDFT.
Informacje dotyczace struktury i dynamiki stan6w rezonansowych stanoéw elektronowych,
modéw oscylacyjnych umozliwiaja uzyskanie informacji odno$nie dziatania ukladow
chromoforowych w réznych stanach ich biografii. Sg to zagadnienia nader aktualne i kazdy

krok naprzéd w kierunku rozwijania bardziej efektywnych metod musi by¢ odnotowany z

! Jest to powdd, dlaczego recenzent nie moze odnies¢ si¢ do technicznej poprawnosci przyjetych przez
Habilitanta zatozen teoretycznych oraz samych obliczeri komputerowych.
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wielkim uznaniem. Bardzo dobre przygotowanie, jakie dr Julien Guthmuller zdobyt w trakcie
wykonywania pracy magisterskiej i doktorskiej (w grupie prof. Simona w Lionie) oraz w
okresie bezposrednio po nim, z pewnoscig przyczynilo si¢ do tego, ze w stosunkowo krétkim
czasie mogt zaproponowacé i zrealizowaé szeroki program badawczy.

W pracy habilitacyjnej dr. Guthmullera mozna wydzieli¢ trzy wigksze watki, ktérych
najwazniejsze rezultaty, jako istotne dla rozprawy, chciatbym w skrécie skomentowac.

Pierwszy, moim zdaniem najwazniejszy, watek podjety w rozprawie obejmuje wkiad
Habilitanta do rozwoju teoretycznych i obliczeniowych metod stosowanych w opisie
rezonansowych widm Ramana (RR), techniki szeroko uzywanej techniki do badania
dynamiki i struktury istotnych z punktu widzenia fotofizyki elektronowych stanow
wzbudzonych czasteczek. Habilitant rozwinat techniki obliczeniowe (programy
komputerowe) natezers widm RR potrzebnych dla interpretacji danych doswiadczalnych,
korzystajgc z wibronowej teorii rozpraszania Ramana, prowadzac obliczenia ab inifio t
metodg TDDFT. Pierwsze zastosowanie (praca H1) dotyczylo chromoforu typu ,,push-pull”
(julolidinemalononitrylu), dla ktérego za pomocg metody DFT zostaty zbadane efekty
wynikajgce z obecnosci rozpuszczalnika. Uzyskane w tej pracy wyniki wydajg si¢ by¢
kluczowe dla rozprawy, poniewaz pozwolito to Habilitantowi na sprawdzenie i
uwiarygodnienie metody, jak réwniez na ustalenie doktadnosci przeprowadzonych obliczen.
Nastepna praca H2 dotyczyta badan efektow sprzezen wibronowych (elektronowo-
oscylacyjnych), jakie odgrywaja istotng rol¢ w wzmacnianiu natgzen widm RR, pokazane na
przyktadzie barwnika rodaminy 6G. Publikacja H3 opisuje zastosowanie rozwinigtego
teoretycznego podejscia dla interpretacji widma RR technologicznie waznych
kompleksowych zwigzkéw metali przejsciowych. Kolejna publikacja H4 opisuje badania
teoretyczne dotyczace wydajnosci roznych metod obliczeniowych do otrzymywania
gradient6w stanéw wzbudzonych, za$ praca H5 ilustruje wyniki badan doswiadczalnych i
teoretycznych dotyczacych komplekséw rutenu. Publikacja H6 dotyczy poréwnania roznych
metod okre$lenia energii stanéw wzbudzonych, ich gradientéw oraz nateze widm RR. Zbior
prac H1-H6, oprécz dostarczenia nowych wynikéw, przyczynit si¢ do stworzenia bardzo
solidnej bazy warsztatowej dla obliczania i predykcji wlasciwosci fotofizycznych standw
wzbudzonych chromoforéw. Wedhug recenzenta jest to bardzo wazny wkiad Habilitanta w
rozwoj reprezentowanej przez niego dziedziny nauki.

Drugi watek rozprawy, obecny w pracach H7-H9, jest zwigzany z interpretacja
teoretyczng widm IR/UV SFG (= sum frequency generation spectroscopy), spektroskopii
niezwykle przydatnej do badania struktury samoorganizujacych sie, zaadsorbowanych
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warstw monomolekularnych na metalach. Realizujagc ten watek, Habilitant wspdtpracowat z
grupa doswiadczalnikéw, ktérzy przeprowadzali stosowne badania spektroskopowe.
Struktury uzyskane z tych badain mogty by¢ udoktadnione dzieki przeprowadzonym przez
Habilitanta studiom teoretycznym, szczeg6lnie w aspekcie wyznaczenia orientacji
zaadsorbowanej czgsteczki. W pracy H7 Habilitant zaproponowat teoretyczne podejscie dla
interpretacji i obliczenr widm SFG dla r6znych uktadéw polaryzacji. Zaleznos¢ struktury
oscylacyjnej SFG wzgledem orientacji czasteczki zostata obliczona dla czgsteczek p-
nitrotiofenolu oraz 2,4-dinitroaniliny. Opisana wpracy H7 metoda zostata z powodzeniem
zastosowana w pracach H8 i H9, réwniez tgczgcych badania do§wiadczalne z teoretycznymi.
Teoretyczny wktad w pracy H8 to pionierskie wyznaczenie orientacji molekutl (dodekantiolu i
para-nitrotiofenolu) adsorbowanych na powierzchni metali (platyny i ztota) za pomocg
zaleznej od polaryzacji spektroskopii SFG.

Znajomos$¢ sktadowych tensora hiperpolaryzowanosci jest kluczowa dla ilosciowe;j
interpretacji widm SFG cienkich organicznych warstw zaadsorbowanych. Publikacja HOY jest
pracg teoretyczng, ktéra zawiera badania przydatnosci kilku modeli molekularnych opartych
na réznych wariantach metody DFT w celu wyznaczenia orientacji czasteczek zakonczonych
grupa metylows. Przy ,,zamrozeniu” udziatu reszty taicucha alifatycznego pozwolilo to
okreslenie modéw wibracyjnych w grupie metylowej. Natomiast kiedy terminalna grupa
metylowa zostala ,,zamrozona”, a reszta tafcucha drgata, mozna bylo okresli¢ wptyw tych
drgan na drgania rozciggajace w grupie metylowej. Autor shusznie zauwaza, ze takie badania
sa konieczne do oszacowania jakosci informacji o orientacji czastki wykrytych metodami
teoretycznymi. Istotne réznice pomigdzy numerycznymi wynikami otrzymanymi za pomoca
metody DFT a rezultatami uzyskanymi metoda analityczng potwierdzaja znaczenie obliczefi
elementéw tensora hyperpolaryzowalnosci dla grupy metylowej za pomocg metod chemii
kwantowej.

Trzeci watek badawczy przedstawiony w habilitacji dotyczy obliczen struktury
wibronowej widm absorpcyjnych dimeréw czasteczek za pomocg modelu ekscytonowego
(prace H10 i H11). Habilitant stworzyt program do obliczenia wielowymiarowych czynnikéw
Francka-Condona w polaczeniu z obliczeniami metodg TDDFT. Wykorzystujgc osiggnigcia
pierwszego watku habilitacji zwiazanego z interpretacja rezonansowej spektroskopii
ramanowskiej, dr Guthmuller stworzy? i rozwinat wibronowa teorig ekscytonowo
sprzezonych dimeréw czasteczek dla okreslenia widm absorpcji. W pracy H10, ktéra byta
zwiazana z przewidywaniem wiasciwosci krysztatéw organicznych, Habilitant poréwnat

metody supramolekularne i ekscytonowe, aby mie¢ mozliwos¢ scharakteryzowania
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doktadnos$ci metod. Publikacja H11 przedstawia udoskonalenie opisu struktury wibronowej
poprzez rozszerzenie rozmiaru bazy funkcyjnej dla dimeru.

Prace wchodzace w sktad rozprawy sg wieloautorskie. Wynikalo to nie tylko z faktu
prowadzenia pracy zespolowej, ale rOwniez z koniecznosci wykorzystania technik
eksperymentalnych i teoretycznych dla uzyskania komplementarnych wynikéw
pozwalajacych na calo$ciows i bardzo gruntowng analize mechanizmu badanych zjawisk.
Fakt ten odzwierciedla umiejetnosci Habilitanta w prowadzeniu wspélnych badan oraz do
zainteresowania innych swojg tematykg badawczg.

Reasumujac, calosé rozprawy dostarcza wielu nowych, bardzo ciekawych
teoretycznych podej$¢, wynikow i korelacji waznych dla interpretacji widm
spektroskopowych. Rozprawa habilitacyjna wnosi znaczacy wklad do dziedziny naukowej
reprezentowanej przez dr. Juliena Guthmullera, tzn. fizyki teoretycznej, szczegoinie w
odniesieniu do jej roli w wyjasnieniu i predykcji czynnikéw wplywajgcych na charakter widm
elektronowych i oscylacyjnych substancji chemicznych lub na strukture warstw
monomolekularnych. Jest on cenionym w §wiecie teoretykiem w zakresie rezonansowej
spektroskopii Ramana. Intensywna spotpraca z doswiadczalnikami §wiadczy o tym, jest on
zainteresowany praktycznym znaczeniem swoich badan. Badania prowadzone przez
Habilitanta odgrywaja istotng rolg¢ w projektowaniu nowych czasteczek chemicznych
szczegblnie o duzych rozmiarach (np. biatka) i materialéw o pozadanych wiasciwosciach (np.
nanorurki weglowe). Wyniki pracy dr. Guthmullera przyniosty wazne rezultaty dla badaczy,

ktérzy sg zainteresowani interpretacjg widm spektroskopii elektronowe;j i oscylacyjnej.

Ocena dorobku naukowego

Osiagniecia naukowo-badawcze Habilitanta obejmuja autorstwo i wspdtautorstwo
publikacji naukowych w czasopismach znajdujacych si¢ w bazie Journal Citation Reports
(JCR). Pod tym wzgledem, biorgc ponadto miody wiek Habilitanta, jego dorobek naukowy
nalezy uznaé za znaczacy. Z przekazanych mi dokumentéw wynika, ze dr Guthmuller jest
wspotautorem 33 publikacji. Natomiast obecnie w wykazie Web of Science jest juz 36
publikacji p. Guthmullera, po dodaniu trzech artykutéw opublikowanych w 2014 roku.
Wigkszos¢ swoich prac dr Guthmuller opublikowat w prestizowych czasopismach, bardzo
cenionych przez fizykéw i fizykochemikéw: Angewandte Chemie, Int. Ed., Journal of
Chemical Physics, Journal of Physical Chemistry B i C, Coordination Chemistry Reviews,
Journal of Chemical Theory and Computation, Chemical Communications Oraz Szereg

innych. Czasopisma te, w ktérych opublikowano olbrzymig wigkszos¢ prac po uzyskaniu
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doktoratu (31+3 pozycji), charakteryzuja si¢ wysoka wartoscig wspotczynnika wplywu
(Impact Factor). Laczny Impact Factor opublikowanych prac Habilitanta wyniést 134.124
+11.417 (za nie uwzglednione we wniosku 3 najnowsze publikacje), z czego zasadnicza czgs¢
IF zostata zebrana po uzyskaniu doktoratu. Wedtug Web of Knowledge, po mojej
aktualizacji, laczna liczba cytowan dr Guthmullera wynosi 472, z czego 366 bez autocytowan.
Liczby te, tacznie z wysoka warto$cia indeksu Hirscha (13) nalezy uzna¢ za znaczgee, czgsto
obserwowane u kandydatow ubiegajacych sie o tytut profesora. Wysoka warto$¢ indeksu
Hirscha jest dowodem na to, Ze réwniez inne (tj. nie wehodzace w sktad osiagnigcia
naukowego, jakim jest rozprawa habilitacyjna) artykuly Habilitanta s3 cytowane. Dlatego
uwazam, ze dr Julien Guthmuller jest liczagcym sie w §wiecie naukowcem pracujacym w
dziedzinie fizyki/fizykochemii teoretycznej, ktérego prace znajdujg szeroki oddzwigk w
literaturze naukowej. Zapraszanie dr. Guthmullera do recenzowania artykutéw w waznych
czasopismach naukowych o zasiggu miedzynarodowym potwierdza jego wysoka reputacje.

Poza materiatem wchodzacych w zakres niniejszej rozprawy nalezy wysoko ocenic
wktad Autora w badania teoretyczne dotyczace poznania korelacji typu struktura a nieliniowe
wladciwosci optyczne szeregu uktadow molekularnych, w réznych rozpuszczalnikach.

Nalezy z uznaniem odnotowaé duzy udzial dr. Guthmullera w konferencjach
naukowych (41 prac z jego wspétautorstwem). Wigkszo$¢ wspétautorskich prezentacji
(komunikatéw ustnych i posteréw) byla prezentowana przez Habilitanta. Kilka wystapien
ustnych odbyto sie na zaproszenie.

Dr Guthmuller brat aktywny udziat w realizacji projektéw badawczych,
finansowanych przez stosowne ciata decyzyjne w réznych krajach, najpierw jako wykonawea,
a nastepnie kierownik. Niekt6re z uzyskanych grantow nalezy uznac za prestizowe. Dlatego
zauwaza sie intensywne pozyskiwanie przez Habilitanta §rodkéw na badania.

Dr Guthmuller jest zapraszany do recenzowania manuskryptow przesytanych do
waznych czasopism naukowych o zasi¢gu miedzynarodowym, takich jak J ACS, JPC, CPL
czy PCCP. Recenzowal projekt podoktorski dla Czeskiej Akademii Nauk. Od grudnia 2012
jestem czlonkiem Polskiego Towarzystwa Fizycznego.

Jako pracownik naukowo-dydaktyczny uczelni wyzszej dr Guthmuller z cbowigzku
wykazuje aktywno$¢ na polu dydaktycznym. Jego zajgcia ze studentami kilku kierunkow
studiow obejmujg prowadzenie wyktadéw i Ewiczen ze wstepu do metod numerycznych
éwicze audytoryjnych i laboratoryjnych z podstaw chemi, chemii nieorganicznej dla
studentéw réznych lat studiéw. Kierowat trzema pracami magisterskimi i jedng inzynierskg.

W czasie wykonywania pracy doktorskiej w Lionie, a nastepnie w trakcie stazu

www.ichf.edu.pl




postdoktorskiego na uniwersytecie w Jenie réwniez prowadzil zajecia ze studentami oraz
wspOlsprawowat opieke naukowa nad jedng praca doktorska.

Do najwazniejszych osiggnieé organizacyjnych dr. Guthmullera nalezy uzna¢ Jego
cztonkostwo w lokalnym komitecie organizacyjnym konferencji w ramach akcji Nano-IBCT
2013 “Radiation damage of biomolecular systems: Nano-scale insights into Ion Beam Cancer
Therapy”, 20-24 Maj 2013, Sopot, oraz cztonka lokalnego komitetu organizacyjnego
konferencji w ramach akcji XLIC 2014 “XUV/X-ray light and fast ions for ultrafast
chemistry”, 10-12 Wrzesien 2014, Gdansk.

W moim przekonaniu rozprawa habilitacyjna dr. Juliena Guthmullera speinia warunki
okreslone w art. 20 ust. 5a pkt. 2 Ustawy z dnial4 marca 2003 r. o stopniach naukowych i
tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki (Dz.U. R.P. nr 65, poz. 595 ze zm.
w Dz. U. z 2005 r., nr 164, poz. 1365). Ponadto w mojej ‘ocenie dorobek naukowy,
dydaktyczny i organizacyjny Habilitanta uzasadnia nadanie Mu stopnia naukowego doktora
habilitowanego. Jego plany badawcze na nastepne lata zwigzane z rozwijaniem teorii i
obliczen ukierunkowanych na poznanie struktury wibronowej widma fotoelektronéw dla
matych i §reduich czgsteczek wydaja sie ciekawe i wazne dla rozwoju podstaw spektroskopii
molekularnej. Dlatego wnosze do Rady Wydziatu Fizyki Technicznej i Matematyki
Politechniki Gdanskiej o dopuszczenie dr. Juliena Guthmullera do dalszych etapow przewodu

habilitacyjnego.
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