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PRZEDSTAWIENIE | OCENA OGOLNA PRACY

Celem pracy naukowej mgr Joanny Sobczuk bylo wiaczenie si¢ w prowadzone na
$wiecie badania nad zrozumieniem natury oddzialywan van der Waalsa. Oddzialywania te
badata na przykladzie wybranej grupy molekut dwuatomowych, zawierajacych atom metalu
12 grupy uktadu okresowego i atom gazu szlachetnego. W swojej pracy Doktorantka uzywata
spektroskopii absorpcyjnej dla zbadania standw rydbergowskich kilku réznych czasteczek
tego typu, w szczegOlnosci czasteczki CdAr i wyznaczenia ksztaltu krzywej energii
potencjalnej dla jednego z jej wzbudzonych stanow elektronowych. Uczestniczyta rowniez w
budowie nowego uktadu doswiadczalnego, majacego postuzy¢ do wykonania dalszych badan
metodg spektroskopii emisyjnej. W tym celu wykonata zaréwno konkretne testy ukladu
doswiadczalnego, jak 1 przeprowadzita teoretyczne symulacje, umozliwiajace wlasciwe

zaplanowanie przysztych pomiarow.

Rozprawa doktorska ma, zgodnie z Ustawa, formg¢ zbioru opublikowanych i

powigzanych tematycznie artykutldéw naukowych, ktérych Doktorantka jest wspodlautorka,



opatrzonych  komentarzem. Praca bazuje na sze$ciu publikacjach naukowych,
opublikowanych w wysoko notowanych w dziedzinie czasopismach (Journal of Quantitative
Spectroscopy and Radiative Transfer, Revision of Scientific Instruments, Journal of
Molecular Structure, Molecular Physics i Spectrochimica Acta A), a mgr Joanna Sobczuk jest

pierwsza autorka w przypadku czterech z nich.

Podjety temat jest wazny, a przeprowadzone badania, zardwno teoretyczne, jak i
eksperymentalne, uzasadnione merytorycznie i dobrze osadzone w szerszym konteksScie
badan z dziedziny spektroskopii molekularnej, a w szczeg6lnosci fizyki oddziatywan van der
Waalsa. Stad tez moja ogdlna ocena wyboru tematu pracy doktorskiej przedstawionej przez

mgr Joann¢ Sobczuk, jak i jego realizacji, jest zdecydowanie pozytywna.

OCENA MERYTORYCZNA PRACY

Znaczenie problematyki podjetej w pracy doktorskiej

W swojej pracy mgr Joanna Sobczuk koncentruje si¢ na problemie zbadania struktury
energetycznej dwuatomowych molekut van der Waalsa, w szczegdlnosci ich stanow
rydbergowskich, wiaczajac sie w ten sposob w prowadzone na $wiecie badania nad
kompleksami van der Waalsa. Jako uzasadnienie wskazuje na znaczenie takich badan dla
lepszego zrozumienia stabych oddziatywan dalekozasiegowych, podajac dobrze dobrane
przyktady ich powszechnego wystepowania w przyrodzie i wykorzystanie w opisie réznych
zjawisk zarowno w fizyce, jak i chemii, a takze astronomii.

Autorka wskazuje rowniez na potrzebe prowadzenia takich badan eksperymentalnych
jako pozadanej weryfikacji prac teoretycznych, w tym obliczen ab initio, ktorych doktadnosc¢
jest jeszcze daleka od osigganej w eksperymentach. Takie pordwnania teorii i eksperymentu
sg niezbedne do prawidlowego doboru lub korekty dotychczas stosowanych modeli
teoretycznych. Przedstawiona motywacja jest poparta odpowiednimi cytowaniami
opublikowanych prac naukowych prowadzonych w réznych grupach badawczych. Znaczenie
podjetych badan dla dziedziny jest przedstawione dobrze, jasno i w sposob przekonujacy.
Pokazuje to zrozumienie przez mgr Joanne Sobczuk szerszego kontekstu wykonanej przez nig

pracy naukowej.



Struktura rozprawy i ocena dorobku naukowego przedstawionego w poszczegolnych jej

czesciach

Rozprawa doktorska sklada si¢ z wprowadzenia w tematyke badan, bedacego
jednocze$nie komentarzem do zalgczonych publikacji naukowych, oraz tresci szeSciu
publikacji, ktérych mgr Joanna Sobczuk jest wspotautorkg. Rozprawa sktada sie z pigciu
rozdziatow, z ktorych pierwszy jest wprowadzeniem w tematyke i, czesciowo, metodologie
badan, trzy kolejne dotycza gldéwnie opisu wkladu wiasnego Doktorantki w osiggniete 1

opublikowane wyniki naukowe, a pigty zawiera przedruk publikacji.

Rozdziat 1, zatytulowany ,,Molekuly van der Waalsa” opisuje rodzaj oddziatywan i
wiasciwosci wymienionych w tytule molekut, a w szczeg6Inosci ich stanéw rydbergowskich.
Zawiera rOwniez tabele przedstawiajaca otrzymane przez Doktorantke wyniki na tle
dotychczasowych osiggnig¢ z podzialem na poszczegdlne czasteczki, ktérych struktura byta
przedmiotem przeprowadzonych badz planowanych badan. W dalszej czgséci przedstawiona
zostata skrotowo metodologia badan i schematy uktadow doswiadczalnych, a rozdziat konczy

uzasadnienie merytoryczne przeprowadzonych badan.

Samo omowienie osiggnictych wynikéw naukowych zostato podzielone przez Autorke
na trzy czesci i przedstawione w rozdziatach 2, 3 i 4. Rozdziat drugi zawiera opis badan nad
strukturg czasteczek zawierajacych atom kadmu oraz atom argonu, kryptonu i neonu,
wykonanych przy uzyciu spektroskopii absorpcji, a dokladnie podwodjnego wzbudzenia
optycznego. Doktorantka uczestniczyta tu poczatkowo w czes$ci eksperymentalnej, podczas
pomiardéw, uczac si¢ dziatania i obstugi istniejacego uktadu pomiarowego i1 wlaczajac sie w
opracowanie osiagnietych danych w celu ich opublikowania. Zaowocowalo to
wspotautorstwem w przypadku dwoch publikacji, oznaczonych literami A i E, z ktorych
pierwsza dotyczyla opracowania metody selektywnego wzbudzania izotopologdéw czasteczek
van der Waalsa na przykladzie wybranego przejscia w molekutach CdAr i CdKr, a druga

rozdzielenia i opisu struktury rotacyjnej stanu E3x*1(63S1) czasteczki CdNe.

Wykorzystujac zdobyte doswiadczenie mgr Joanna Sobczuk samodzielnie wykonata
eksperyment i wyznaczyta ksztalt krzywej energii potencjalnej dla stanu E3Z*1 w czasteczce
CdAr, opisujac oba minima i barier¢ potencjalu. Wynikiem pracy byly poprawione wartosci

polozenia 1 wysokoSci bariery, jak rowniez poprawione wartosci statych spektroskopowych



dla badanego stanu, opisane w publikacji oznaczonej literg F, ktorej mgr Joanna Sobczuk jest
pierwsza autorka. Opisywanie ksztaltu krzywej energii potencjalnej i wyznaczanie statych
spektroskopowych dla standw o nietypowych ksztaltach potencjatu, na przyklad z podwojnym
minimum, stanowi szczegdlne wyzwanie, zar6wno pod wzglgdem eksperymentalnym, jak i
prawidlowej interpretacji zmierzonych w doswiadczeniu wartosci energii przejs¢ pomiedzy
poziomami energetycznymi czasteczki, dlatego otrzymanie takich wynikow uznaje za duze

osiggnigcie Doktorantki.

Rozdzial trzeci rozprawy opisuje przygotowania do planowanego eksperymentu
wykonanego metoda spektroskopii emisyjnej, pozwalajacego bada¢ widma emisji ze stanow
rydbergowskich czasteczek CdAr 1 ZnAr. W tym celu mgr Joanna Sobczuk wykonata
symulacje pozwalajace na wybranie optymalnych warunkéw eksperymentalnych pod katem
doboru wilasciwych stanéw elektronowych 1 poziomdéw oscylacyjnych, aby otrzymac
mozliwie najsilniejszy sygnat dzieki wysokim warto§ciom prawdopodobienstwa przejsc.
Doktorantka wykonala symulacje samodzielnie, nie tylko korzystajac z istniejacych
komercyjnie programéw, ale rowniez uzupelniajac jeden z nich o napisany przez siebie
program umozliwiajacy sumowanie widm emisji pochodzacych od réznych stanéw, w tym
polaczenia widm emisji typu bound-bound i bound-free. Wyniki te zostaty opublikowane w

pracy oznaczonej literg C.

Kontynuujgc przeprowadzanie symulacji na potrzeby planowanych eksperymentéw
mgr Joanna Sobczuk stworzyla rowniez model pozwalajacy na oszacowanie liczby fotonow,
ktore powinien zarejestrowa¢ detektor w wyniku emisji z wybranych uprzednio stanéw
wzbudzonych, co zostalo opublikowane w pracy oznaczonej literg D. Otrzymane wyniki
pozwalaja na wiarygodne przewidywania odno$nie mozliwosci detekcji, w tym potrzebnych
czulosci detektorow, ktore musialyby by¢ uzyte w budowanym uktadzie do$wiadczalnym
przy zalozeniu konkretnej geometrii uktadu oraz wyliczonej wcze$niej liczby emitowanych

fotondw po wzbudzeniu do wybranego poziomu oscylacyjnego w czasteczce ZnAr i CdAr.

Rozdziat trzeci konczy krotki opis pierwszych pomiaréw widm emisji, wykonanych
dla czasteczki jodu, ktore stanowily jednoczes$nie test mozliwosci uzycia konkretnego
spektrometru w ukladzie detekcji. Test ten, jak rozumiem, zakofczyl si¢ wynikiem
negatywnym, mimo zarejestrowania widma czasteczki I2, ze wzgledu na napotkane trudnosci

techniczne ze sprzegnigciem sygnatu emisji do swiatlowodu.



Temat budowy ukladu pomiarowego, stuzacego do przeprowadzenia eksperymentow
metoda spektroskopii emisyjnej w celu zbadania stanow, dla ktorych niemozliwe jest
obserwowanie widm wzbudzenia ze stanu podstawowego, jest kontynuowany w ostatnim,
czwartym rozdziale rozprawy. Mgr Joanna Sobczuk opisuje w nim prac¢ nad nowym
modulem zrédla wigzki naddzwickowej dla czasteczki cynku (Znz) oraz czasteczek
zawierajgcych atom cynku i atom gazu szlachetnego. Jakkolwiek modul powstal we
wspolpracy z zewnetrzng firmg, praca nad nim wymagala wykonania szeregu testow w celu
optymalizacji jego pracy, ktore zostaty przeprowadzone, przynajmniej w czesci samodzielnie,
przez Doktorantke. Skuteczno$¢ pracy modutu zostata potwierdzona rejestracjg konkretnych
przej$¢ miedzy stanem podstawowym, a stanem b30*, czasteczki Znz, co zostalo
opublikowane w pracy oznaczonej litera B, ktorej mgr Joanna Dudek jest réwniez pierwsza
autorka. Test uktadu pozwolit nie tylko sprawdzi¢ dziatanie nowego zrédia czasteczek, ale tez

oszacowac na nowo niektore state spektroskopowe stanu wzbudzonego.

Jezyk i formalna strona rozprawy

Od strony formalnej praca spetnia ustawowe wymogi i zawiera wszystkie niezbedne
informacje, potrzebne do wszczecia dalszej procedury. Jezyk pracy jest poprawny, choc
niekiedy Autorka postuguje si¢ pewnymi pojeciami bez ich wczedniejszego wprowadzenia,
czy uzasadnienia, co zostalo bardziej szczegdélowo przedstawione w punkcie 5

przedstawionych ponizej zarzutéw do rozprawy.

Praca zostala przygotowana bardzo starannie pod wzgledem graficznym, zaréwno
ukfad tekstu jak i rysunki. Duza zaleta przedstawionej rozprawy jest niewatpliwie bardzo
jasna prezentacja wynikow osiggni¢tych przez Doktorantke na tle dotychczasowej wiedzy,
zaprezentowana w Tabeli 1 oraz opisana na poczatku rozdziatow 2, 3 i 4, co pozwolito na
tatwe zrozumienie jaki byt rzeczywisty wkiad wiasny mgr Joanny Sobczuk w prowadzone

przez calg grupe¢ badania.

Mgr Joanna Sobczuk uzasadnia swoje wprowadzenie w temat fizyki molekut van der
Waalsa oraz kolejne etapy prowadzonych badan opierajac si¢ na cytowanych 75 pozycjach
literaturowych. Cytowania sa poprawnie dobrane, potwierdzaja znajomo$¢ szerszego
kontekstu prowadzonych przez Doktorantke badan i znajomos$¢ dotychczasowych osiggnie¢ z

dziedziny.



Zarzuty do przedstawionej pracy doktorskiej

Glowng wadg przedstawionej rozprawy doktorskiej jest dos¢ chaotycznie i miejscami zbyt
skrotowo napisany tekst wprowadzajacy w osiggniete wyniki naukowe. Utrudniato to nawet
niekiedy zrozumienie, jakie byty podstawowe zatozenia lub sposob realizacji niektérych prac
eksperymentalnych czy symulacji. Niektérych rzeczy mozna si¢ domysli¢, ale umieszczenie
pewnych informacji we wstepie do zamieszczonych w dalszej czg¢sci publikacji naukowych

byloby znacznie lepszym rozwigzaniem. Przechodzgc do konkretow:

1. W podrozdziale 1.4 zostaly zaprezentowane rysunki dwoch ukladow
doswiadczalnych, jednego uzywanego do spektroskopii wzbudzenia 1 drugiego,
opisanego jako umozliwiajacy rejestracje widm emisji. Caly komentarz odno$nie
przedstawionych na rysunkach uktadow sprowadza si¢ do kilku linijek tekstu. Brakuje
wprowadzenia bardziej szczegbdlowego, dotyczacego zasady dziatania poszczegdlnych
czesci uktadu, a tego typu komentarz, czy tez wstep do publikacji, wydaje si¢ by¢
wlasciwym miejscem, by czytelnika wprowadzi¢c w detale, ktéorych z racji
ograniczonego miejsca nie opisuje si¢ w publikacji naukowej. Przyktadowo na
rysunku 2b znajdujg si¢ dwa identyczne fotopowielacze, o ktorych podpis pod
rysunkiem informuje, ze jeden rejestruje fluorescencje z przejscia pompujacego, a
drugi — probkujgcego. Ani podpis pod rysunkiem, ani komentarz w tek$cie nie
informuja za to, jak te fotopowielacze rozrdzniajag miedzy rodzajem fotonoéw, ktoérych

obecnos$¢ powinny zarejestrowac, a tym, ktory powinny zignorowac.

2. Z tekstu nie wynika rowniez, ze drugi z uktadow w gruncie rzeczy nigdy nie byt uzyty
do badania struktury energetycznej czasteczek van der Waalsa, a jest jedynie na etapie
projektu 1 testow. W moim pojeciu jest to wlasciwe miejsce do takiego komentarza,
zwlaszcza jesli tytut podrozdziatu wprost moéwi o metodach eksperymentalnych do
badan nad stanami rydbergowskimi takich czasteczek. O faktycznym stopniu
zaawansowania w budowie tego uktadu dowiadujemy si¢ nieco wigcej dopiero pod

koniec rozdziatu 3 oraz w rozdziale 4.

3. Brak jest dluzszego opisu, dostarczajacego informacji o budowie i testach nowego

ukfadu doswiadczalnego, przeznaczonego w zamierzeniu do przeprowadzenia badan z



uzyciem spektroskopii emisji. Pod koniec rozdzialu 3 Doktorantka wspomina o
pierwszych pomiarach wykonanych w nowym ukladzie dla czasteczki jodu przy
uzyciu spektrometru Mechelle 5000, dodajac zaraz potem krotki komentarz, ze
zrezygnowano z zastosowania tego typu spektrometru ze wzglgdu duze trudnosci ze
sprzegnieciem sygnatlu emisji do swiattowodu. Brzmi to dos¢ tajemniczo w sytuacji,
gdy dla czasteczki jodu ten spektrometr zostal jednak chyba skutecznie uzyty. Nie
wiadomo, jakie szczegdlne trudnosci wystapily w przypadku innych czasteczek, dla
ktorych ten uklad docelowo ma by¢ zaprojektowany. Domyslam si¢, ze za tymi
paroma enigmatycznymi zdaniami kryje si¢ ogrom pracy Doktorantki, jakiego
niewatpliwie wymaga przygotowanie nowego uktadu do$wiadczalnego, ktory jednak
nie zostal w rozprawie przedstawiony. Rozprawa doktorska jest w moim pojeciu
wilasciwym miejscem do bardziej szczegdtowego przedstawienia mysli 1 wysitkow
doktorantow, nawet jesli dzialania zakonczyty si¢ na razie niepowodzeniem, badz sa
niewystarczajagco zaawansowane, by zostaly opublikowane. Dostarcza to konkretne;j
wiedzy na temat wyprébowanych juz, a nieskutecznych sposobow dziatania,
interesujacych dla osob planujacych podobne eksperymenty. I to wiedzy, ktorej nie
sposob znalez¢ w publikacjach. A przy tym pokazuje konkretne dziatania i inwencje

tworcza osob ubiegajacych si¢ o stopien naukowy.

. Nie jest dla mnie jasna mysl stojaca za podzialem pracy na poszczegdlne rozdziaty.
Rozdziat 3 1 4 dotyczy pracy wykonanej przez Doktorantke, zwigzanej z
przygotowaniem nowego ukladu doswiadczalnego do spektroskopii emisyjne;j.
Rozdziat 3, zatytulowany ,Dyspersyjna spektroskopia emisyjna” zawiera zaro6wno
opis wykonanych symulacji, jak i czesci pracy nad budowa i testami ukladu
doswiadczalnego (testowej rejestracji widm czasteczek jodu w nowym uktadzie), a
rozdziat 4, zatytulowany ,Nowy uklad doswiadczalny”, kontynuuje tresci
podrozdziatu 3.3, poszerzajac go o opis budowy nowego zrodla czasteczek. Podziat na
cze$¢ dotyczaca symulacji oraz czg$¢ dotyczaca budowy i testOw nowego ukladu

doswiadczalnego w laboratorium wydaje si¢ by¢ bardziej logiczny.

. W przypadku symulacji opisanych w podrozdziale 3.1 Doktorantka pisze miedzy
innymi o analizie przejé¢ w czasteczce CdAr ze stanu E3*1(6%S1) do stanu b32(5°P,)
lub a®07(5%Po). Doktorantka stosuje tu dwie rozne notacje, za ktérymi kryje si¢ glebsza

idea i sens fizyczny, nie wspominajac ani stowem o roéznicy mi¢dzy nimi, o tym, z



czym taka zmiana notacji si¢ wigze w kontekscie wlasnosci czasteczek, a takze jakie
jest uzasadnienie stosowania jednej lub drugiej. Mowa jest jedynie o koncowych

wynikach obliczen.

6. We wprowadzeniu brak jest rowniez opisu zalozen zastosowanego modelu, opisanego
w rozdziale 3.1, oraz jego ewentualnych ograniczen. Jedynie na poczatku rozdziatu
jeden raz pojawiaja si¢ pojecia czynnikow Francka-Condona i dipolowych momentéw
przejscia. Stad nie jest jasne, skad pochodzg dane uzyte potem w obliczeniach iw jakKi
sposob Doktorantka opisuje takie przejscia m.in. wiasnie miedzy stanem E3£*1(6°S;) a
stanem b32(5%P2), o ktérych wspomniatam powyzej. Pewne informacje mozna znalezé
w tredci zalgczonej publikacji, ale wydaje mi si¢, ze glebsze oméwienie we wstepie
zalozen fizycznych i granic stosowalnosci stworzonego modelu jest wazniejsze, niz

podanie otrzymanych na koncu wartosci liczbowych.

7. Uzasadnienie podjetych badan naukowych stanowi bardzo istotng czg$¢ pracy
doktorskiej, mozna by nawet rzec, ze kluczowa, bo nadaje sens wszystkim podjetym
wysitkom. W zwigzku z tym oczekiwatabym raczej umieszczenia takich informacji na
poczatku pracy, w osobnym rozdziale, a nie w formie koncowego podrozdziatu
rozdziatlu 1, pomig¢dzy informacjami o fizycznych wlasnosciach i sposobie opisu

pewnej grupy czasteczek, czy wybranych sposobach pomiaru tych wtasnosci.

PODSUMOWANIE | WNIOSKI KONCOWE

Podsumowujac moge stwierdzi¢, ze przedstawiong prace doktorska mgr Joanny

Sobczuk oceniam bardzo pozytywnie, jako najwazniejsze zalety uznajac:

1. podjecie waznego i trudnego od strony metodologicznej tematu badan;

2. whasciwy dobor metod badawczych;

3. wykonanie samodzielne prac zarOwno przy uzyciu istniejacego ukladu
doswiadczalnego (pomiary oraz analiza danych), jak i prac na potrzeby przysztych
pomiaréw, w nowym ukfadzie (w tym projektowanie elementéw ukladu, testy,
wykonanie  symulacji umozliwiajacych  wlasciwe zaplanowanie przyszlych

pomiaréw);



4.

5.
6.

skuteczng realizacje¢ postawionych celéw badawczych, a zwlaszcza samodzielne
przeprowadzenie pomiardw i opis krzywej energii potencjalnej o podwdjnym
minimum stanu E3X*; w czasteczce CdAr, a takze budowe nowego zrédla czasteczek
na potrzeby spektroskopii emisyjnej i stworzenie teoretycznych modeli,
pozwalajacych na optymalizacje¢ parametrow pracy nowego uktadu doswiadczalnego;
rzetelny opis wynikoéw badan w uznanych czasopismach naukowych;

umiejetnos¢ formutowania wnioskdw stuzacych dalszym etapom badan.

Przedstawiona praca doktorska stanowi oryginalne rozwigzanie dobrze

zdefiniowanych probleméw naukowych postawionych przez mgr Joanng Sobczuk, wykazuje

ogolng wiedze Doktorantki w dziedzinie fizyki molekularnej i zrozumienie szerszego

kontekstu prowadzonych badan naukowych.

Wymienione powyzej W recenzji zarzuty nie wptywaja na fakt, ze rozprawa doktorska

mgr Joanny Sobczuk, przygotowana pod kierunkiem naukowym prof. dr hab. Jaroslawa

Koperskiego oraz dr Tomasza Urbanczyka, spelnia wymogi ustawowe stawiane rozprawom

doktorskim, w zwigzku z czym wnioskuj¢ o przyjecie rozprawy doktorskiej mgr Joanny

Sobczuk i dopuszczenie do publicznej obrony.

Anna Grochola



