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rozprawy doktorskiej Pani mgr Izabeli Agaty Domagalskiej

Opis z pierwszych zasad molekuty wodoru: wtasciwosci dynamiczne, statystyczne
i interakcja z otoczeniem
wykonanej w Instytucie Fizyki Uniwersytetu Zielonogérskiego, pod kierunkiem
dr hab. inz. Artura Durajskiego, Profesora Politechniki Czestochowskiej

oraz dr inz. Konrada Gruszka- Promotora pomocniczego.

Wybor tematyki badawczej

Przedmiotem niniejszej recenzji jest praca doktorska Pani mgr Izabeli Agaty Domagalskiej pt.
Opis z pierwszych zasad molekuty wodoru: wtasciwosci dynamiczne, statystyczne i interakcja z
otoczeniem, w ktérej przedstawione zostaty wyniki badan szeregu witasciwosci fizycznych
(dynamiczne, statystyczne oraz interakcji z otoczeniem) dla molekut dwuatomowych.

Badania struktury najprostszych czgsteczek sg niezwykle istotne dla badan podstawowych,
poniewaz ich struktura moze by¢ wyliczona z zasad pierwszych, co w odniesieniu do niezwykle
precyzyjnych eksperymentéw, pozwala na weryfikacje zatozerht mechaniki i elektrodynamiki
kwantowe]j wykorzystywanych do opisu wtasnosci molekut. Czgsteczka H; oraz jon Hx* (oraz
grupa molekut X X*2 i XY*, gdzie X oraz Y to jony zwigzane poprzez jeden elektron) gtdwnie ze
wzgledu na swojg prostote, sg takie wykorzystywane jako narzedzie do weryfikacji
fundamentéw wspétczesnej fizyki: elektrodynamiki kwantowej, wartosci statych fizycznych,
czy poszukiwania nowego typu oddziatywan. Kolejnym zagadnieniem, jest mozliwos¢
okreslenia granic stosowalnosci powszechnie stosowanych modeli i przyblizen dla opisu

wiasnosci czgsteczki typu Ha.



Z drugiej strony szersze i bardziej doktadne zbadanie struktury i wtasnosci molekularnego
wodoru pozwoli na wykorzystanie tej wiedzy dla zwiekszenia mozliwosci potencjalnych
zastosowan np. pozyskiwanie ekologicznego paliwa czy tez wyjasnienia witasnosci
nadprzewodzacych wodoru i jego zwigzkdéw. Zasadniczym ograniczeniem eksperymentow
dotyczacych molekuty wodoru jest bardzo stabe jej oddziatywanie z polami elektro-
magnetycznymi, w tym takze z promieniowaniem laserowym. Z tej przyczyny, postep w
badaniach eksperymentalnych jest powolny, gtéwnie ze wzgledu na poszukiwanie
efektywnych metod badawczych poprzez wielokrotne préby i kolejne udoskonalania uktadow
pomiarowych. Dlatego, badania teoretyczne oddziatywan czasteczek dwuatomowych z
otoczeniem nie tylko mogg dac impuls dla przeprowadzenia nowych eksperymentéw a takze
mogg pomoc wyjasnic i zinterpretowac dotychczas uzyskane wyniki. Niestety, powszechnie
stosowane modele teoretyczne i odpowiednie procedury numeryczne sg czasochtonne oraz
wymagajg zaangazowania duzych mocy obliczeniowych dla osiggniecia wymaganej
doktadnosci, (w szczegdlnosci - dla wydawatoby sie niewiele bardziej skomplikowanych-
uktadéw molekularnych typu XX, XY czy tez ich jondw), a nawet mogg btednie przewidywac
ich wtasciwosci. Z tego powodu, niezbedne jest opracowanie i przetestowanie nowych,
bardziej doktadnych i efektywnych teoretycznych metod badania struktury elektronowej oraz
jej dynamiki, wtasnosci statystycznych grupy tych molekut w celu uzyskania jeszcze lepszej
wiedzy o charakterze wigzan pomiedzy poszczegdlnymi atomami, wiasnosciach chemicznych,
optycznych i reaktywnosci czgsteczek. Biorgc pod uwage powyisze rozwazania, nie ma
watpliwosci, ze tematyka podjeta przez Doktorantke jest aktualna, co potwierdza zaréwno
duza liczba publikacji dotyczacych tej tematyki oraz wybory gremidw przyznajgcych

najbardziej prestizowe granty.

Ocena formalna i merytoryczna rozprawy

Recenzowana praca zawiera opis dorobku naukowego Autorki rozprawy podzielony na czesci
zawierajgce 3 publikacje Scisle zwigzane z dysertacjg i pozostate (7), wszystkie indeksowane w
Journal Citation Report, streszczenie w jezyku polskim i angielskim, krétki wstep, cztery rozdziaty
(pierwszy, gdzie Autorka przedstawia formalizm matematyczny, w ramach ktérego zostaty
przeprowadzone obliczenia, trzy pozostate zawierajg  wyniki wtasne), Podsumowanie,
Bibliografie — 196 pozycji oraz Spis rysunkéw (19). tacznie 94 strony. Nalezy podkresli¢, ze

materiat zawarty w dysertacji zostat w znacznej czesci opublikowany w trzech artykutach



(Physica D: Nonlinear Phenomena, [f=3.751, Physica A: Statistical Mechanics and its
Applications IF=3.778, Applied Nanoscience IF=4.288). W pierwszej i trzeciej publikacji
mgr Domagalska jest pierwszym autorem co zwyczajowo wskazuje na jej dominujacy wktad
w prace. Dlatego chciatbym uzyska¢ informacje jaki byt jej udziat w powstanie publikacji
drugiej (Physica A), gdzie jest trzecim w kolejnos$ci wspdétautorem.

Znaczaca czes$¢ z wynikdw umieszczonych w pracy, jak juz wspomniatem powyzej, zostata
wczesniej opublikowana w specjalistycznych czasopismach o istotnym wspotczynniku wptywu,
a wiec prezentowane wyniki zostaty pozytywnie ocenione przez niezaleznych recenzentdw.
Poniewaz moim obowigzkiem jest kompleksowa ewaluacja dysertacji swoje uwagi
przedstawie w dalszej czesci, ktore postuzg jako zagadnienia do dyskusji podczas obrony pracy
doktorskie;j.

Zasadniczg cze$¢ dysertacji powinien rozpoczgé Wstep, ktorego zawarto$é jest istotna z
punktu przedstawienia motywacji, powigzania przeprowadzonych badan z wybrang
dyscypling (nauki fizyczne) i klarownego sformutowania problemu badawczego, zwtaszcza ze
z tytutu rozprawy trudno jest okresli¢ co moze byé uznane za element nowosci. Niestety,
Wstep jest bardzo ogdlnikowy; ma forme rozszerzonego abstraktu. Brak jest jakiegokolwiek
odnosnika dotyczacego aktualnego stanu wiedzy dotyczacego zakresu badan bedacych
przedmiotem dysertacji. To, bez starannego przeczytania petnego tekstu rozprawy doktorskiej
nie daje mozliwosci oceny nowatorstwa osiggnie¢ Autora. Czes¢ tych informacji zawiera
rozdziat |, zas reszta jest rozproszona w uwagach wstepnych zawartych w rozdziatach II-1V.
Takie podejscie w istotny sposdb zaburza spdjnosc dysertacji, jest ucigzliwe dla potencjalnego
czytelnika i niestety czesto wystepuje pracach, gdzie poszczegdlne rozdziaty sg oparte na

publikacjach.

Pani mgr Domagalska stworzyta pakiety obliczeniowe, ktére wykorzystata do obliczen:
,0Odpowiednie oprogramowanie dostosowane do przypadku molekuty dwuatomowej
napisatam samodzielnie w pakiecie Wolfram Mathematica 10. W szczegdlnosci opracowatam
szes¢ pakietow o nazwach Gauss01 - GaussO3 oraz SlaterO1 - Slater 03.” W zwigzku z
powyzszym mam dwa pytania:

e Czyiw jaki sposdb wykonano walidacje w/w pakietow?

e (Czysg one dostepne dla zainteresowanych podobnymi badaniami?



Kolejne podrozdziaty rozprawy doktorskiej zawierajg wyniki badan tworzgcych logiczng catosé
i dotyczacych:

e Dynamiki chaotycznej energii stanu molekularnego i catki przeskoku w jednokrotnie
zjonizowanych molekutach dwuatomowych typu X*; i XY*, poddanych harmonicznemu
wymuszeniu zewnetrznemu (Rozdziat Il);

e Obliczen w ramach formalizmu nieekstensywnej statystyki Tsallisa w celu okreslenia
wiasciwosci statystycznych (entropia, energia wewnetrzna oraz ciepto witasciwe) dla
uktadu ztozonego z M > 3 molekut wodoru (Rozdziat Ill);

e Wtasciwosci elektronowych mostka wodorowego w nano-ztgczach wykonanych z
platyny, ztota oraz miedzi (Rozdziat V)

Za najbardziej istotne i nowatorskie osiggniecia Doktorantki uzyskane w trakcie realizacji
powyzej wymienionych problemédw badawczych bedacych elementami recenzowanej
dysertacji uwazam:

1. Wykazanie, ze przeptyw elektrondw przez nano-ztacze skradajgce sie z mostka
wodorowego H; i kotwic metalowych wykonanych z platyny, ztota lub miedzi moze
prowadzi¢ do zmniejszenia liczby dozwolonych standw elektronowych w mostku
wodorowym. Konsekwencjg zmniejszenia ilosci standéw elektronowych w mostku moze
prowadzi¢ do zmniejszenia liczby kanatéw odpowiedzialnych za transfer elektrondw,
co powoduje zmniejszenia przewodnictwa ztgcza.

2. Wyniki badan Autorki dotyczgcych oddziatywania molekuty z otoczeniem poprzez
wymuszenie harmoniczne przy wykorzystaniu jako ukfadéw testowych jednokrotnie
zjonizowanych molekut dwuatomowych typu H*; oraz LiH*, ktdorych efektem sa
nastepujace wnioski:

e dla odpowiednio dobranego wymuszenia zaobserwowano pojawienie sie
chaotycznych zmian odlegtosci miedzy rdzeniowych, w szczegdlnosci przy niskich
czestosciach wymuszenia.

e zmiana rozktadu tadunkowego rdzeni kationdw czy masy rozwazanych rdzeni nie
wptywa jakosciowo na wartos¢ wyktadnikdw Lapunowa w przestrzeni parametrow
takich jak amplituda oraz czestos¢ wymuszenia.

Poza Wstepem, do ktérego formy mam zastrzezenia edytorskie, pozostate czesci rozprawy
napisane sg poprawnie. Jednak Doktorantka nie ustrzegta sie drobnych btedéw edycyjnych i

jezykowych (np. we wstepie jest informacja o 192 pozycjach literatury a w rzeczywistosci jest



ich 196; Rozdziat |I: jawne wyréznienia analityczne dla catek; prawidtowa gestosc¢ stanu
podstawowego; zachowania magnetycznego i elektronowego; itp.), czesto majgce swe zrodto
w ttumaczeniu pojeé fizycznych na jezyk polski. Te drobne przeoczenia, oczywiscie nie
wptywajg na mojg wysoka ocene pracy. Z drugiej strony, musze podkresli¢, ze dysertacja
zawiera bardzo dobrze przygotowane wykresy i tabele zaréwno pod wzgledem technicznym
jak i kolorystycznym, ktére znaczaco ufatwiajg analize poréwnawczg, podnoszg walory pracy i
przyczyniajg sie do przejrzystego wyjasnienia skomplikowanych zagadnien. Uzycie przez
Autorke zaawansowanego edytora tekstu powoduje, ze formuty i wzory matematyczne sg
wyjatkowo czytelne i dobrej jakosci co jest istotne w raportowaniu badan teoretycznych.
Przestawiona do oceny rozprawa doktorska stanowi oryginalne rozwigzanie problemu
naukowego, potwierdzajgc wiedze oraz umiejetnos¢ samodzielnego prowadzenia badan
naukowych przez Doktorantke, zas podjeta tematyka jest aktualna i ma potencjat aplikacyjny
(w szczegdlnosci wyniki badan przedstawione w Rozdziale IV). Nalezy podkresli¢, ze Pani mgr
Domagalska jest wspdétautorka dziesieciu artykutéw w czasopismach indeksowanych w Journal
Citation Reports.

Tym samym uwazam, ze rozprawa doktorska spetnia ustawowe wymagania stawiane
kandydatom do stopnia doktora, okreslone ustawg o stopniach i tytutach naukowych —
uwzglednione w art. 13 ust. 1 Ustawy z dnia 14 marca 2003 roku o stopniach naukowych i
tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki w zwigzku z art. 179 Ustawy z dnia
3 lipca 2018 r. Przepisy wprowadzajgce ustawe - Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz. U.

22018 r., poz. 1669).

Na tej podstawie wnioskuje do Komisji powotanej przez Senat Uniwersytetu Zielonogdrskiego
o dopuszczenie Pani mgr lzabeli Agaty Domagalskiej do kolejnych etapdéw postepowania w
procedurze dotyczgcej nadania stopnia doktora w dziedzinie nauk Scistych i przyrodniczych w

dyscyplinie nauki fizyczne.

Czestochowa, 14 grudzien 2022



