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Recenzja dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego dr.
Michata Filipa Rode w zwiazku z Jego ubieganiem sie o stopien
naukowy doktora habilitowanego

Sylwetka Kandydata

Dr. Michat Rode swoja kariere naukowa rozpoczat w 1998 roku w pracowni Prof. Joanny Sadlej
na Wydziale Chemii Uniwersytetu Warszawskiego. Pod kierunkiem Pani Profesor uzyskat tytut ma-
gistra chemii (1998) oraz stopien doktora nauk chemicznych (2003). W tym okresie ukazaty sie
pierwsze publikacje naukowe, ktoérych byt wspétautorem, a ktére koncentrowaty sie na badaniach
natury oddziatywan w stabo zwigzanych kompleksach molekularnych z wykorzystaniem metod che-
mii kwantowej. Po obronie doktoratu odbyt dwa staze podoktorskie. W latach 2003-2004 na Wy-
dziale Chemii Oakland University w pracowni prof. Matgorzaty Szczeséniak, a nastepnie w latach
2004-2005 w zespole prof. Hansa-Joachima Wernera na Uniwersytecie Stuttgarckim. Cho¢ doro-
bek naukowy z tego okresu nie jest moze imponujacy, biorgc pod uwage zaréwno niewielkg liczbe
prac (zaledwie 3) jak i zaangazowanie Kandydata w ich powstanie (jedynie w jednej z tych prac, po-
wstatych we wspétpracy z prof. Wernerem, swoj udziat okreslit jako wiodgcy), to nalezy podkresli¢,
Ze jedna z nich ukazata sie w bardzo prestizowym czasopismie Physical Review Letters. Ocena
pdzniejszego dorobku Kandydata sugeruje jednak, ze wspomniane staze nie zaowocowaty trwatg
wspdtpracg bgdz zmiang tematyki badawczej. A szkoda, bo to znakomite o8rodki badawcze.
Kluczowe dla dalszego rozwoju kariery naukowej Habilitanta okazato sig¢ zatrudnienie w 2005
roku na stanowisku adiunkta w Instytucie Fizyki Polskiej Akademii Nauk (PAN) w Warszawie. W
zespole prof. Andrzeja Sobolewskiego podjgt On nowg tematyke badawcza, ktéra zdominowata
Jego pézniejsze zainteresowania naukowe, a ktérg okreélitbym jako badania fotochemii i fotofizyki
ukladéw heteroaromatycznych, z wykorzystaniem metod obliczeniowych molekularnej mechaniki
kwantowej. Pierwszy artykut bedacy efektem tej wspétpracy ukazat sig w 2008 roku i otwiera on
zarazem cykl powigzanych tematycznie publikacji bedacy podstawg do wszczecia postepowania o



nadanie Mu stopnia doktora habilitowanego. Kolejne lata przynoszg dalsze systematyczne bada-
nia fotofizyki uktadéw wykazujacych wewnatrz- i miedzyczgsteczowe przeniesienie protonu w sta-
nach elektronowo wzbudzonych w kontek$cie ich potencjalnego wykorzystania jako molekularnych
fotoprzetgcznikéw. Uzyskane wyniki zebrane zostaty pracach H1-H5, wskazanych jako osiggnie-
cie naukowe Habilitanta. Do oceny tego cyklu prac odniose sie bardziej szczegotowo w dalszej
czesci swojej recenzji, warto jednak nadmienié, ze dr Rode jest rowniez wspétautorem kolejnych
8 artykutéw (oznaczonych w autoreferacie jako P1-P8) wpisujacych sig w ten nurt badan, a zali-
czytbym tu takze prace M12 i M13. Roéwniez pozostate artykuty opublikowane przy wspétudziale
Habilitanta w okresie jego zatrudnienia w Instytucie Fizyki (prace M7-M15) dotyczg szeroko poje-
tych badan fotofizyki uktadéw molekularnych, interesujacych w kontekscie elektroniki molekularnej
badz jako modelowe uktady dla poznania mechanizméw proceséw fototautomerii, fotoizomeryzagc;ji
czy bezpromienistej dezaktywacji. Warto podkresli¢, ze wiele z tych prac powstato we wspodtpracy z
zespotami eksperymentalnymi.

W 2013 roku zmianie ulegta forma zatrudnienia Habilitanta z adiunkta na asystenta, pozostaje
on jednak zatrudniony w tej samej jednostce naukowej. Zmiana ta wynikata jak sadze z wymo-
gow ustawowych w zwigzku z nieuzyskaniem stopnia doktora habilitowanego w przeciagu 8 lat od

zatrudnienia na stanowisku adiunkta.

Formalna ocena dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyj-
nego Habilitanta

Zanim przejde do oceny merytorycznej osiggniecia naukowego bedacego przedmiotem whiosku,
chciatbym skomentowaé wskazniki scjentometryczne dorobku naukowego Habilitanta.!

Dr Rode w momencie sktadania wniosku byt wspétautorem 33 artykutéw naukowych, opubliko-
wanych w czasopismach z listy Journal Citation Reports (JCR) z pierwszego i drugiego kwartylu, w
tym tak prestizowych jak Physical Review Letters czy Chemistry — A European Journal. 28 artykutéw
ukazato sie po uzyskaniu stopnia doktora nauk chemicznych. Sumaryczny wspoétczynnik oddziaty-
wania (ang. impact factor, IF) opublikowanych prac, obliczony zgodnie z rokiem ich opublikowania,
wynosi 101,36, co daje bardzo dobrg $rednig (powyzej 3) jak na dziedzing fizyki molekularnej czy
chemii obliczeniowej. Artykuly te spotkaty sie ze sporym odzewem $rodowiska naukowego. We-
diug bazy Web of Science na dzien skiadania wniosku byty one cytowane 648 razy (581 razy z
wytgczeniem autocytowan), za$ indeks Hirscha Habilitanta wyniést 13.

Znacznie stabiej wypada ocena aktywnosci Habilitanta w zakresie pozyskiwania $rodkéw na
finansowanie badan naukowych. W trakcie swojej 20 letniej kariery naukowej nigdy nie kierowat

1Zgodnie z rozporzadzeniem Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyzszego z dnia 1 wrzeénia 2011 roku w sprawie kryteriéw
oceny osiggnie¢ osoby ubiegajgcej sie 0 nadanie stopnia doktora habilitowanego (Dz.U. Nr 196, poz. 1165).



On krajowym lub miedzynarodowym projektem badawczym, finansowanym ze Srodkéw na badania
naukowe. W okresie po uzyskaniu stopnia doktora nauk chemicznych byt jednak wykonawca dwéch
grantéw kierowanych przez prof. Andrzeja Sobolewskiego (finansowanych ze $rodkéw Narodowego
Centrum Nauki w ramach konkurséw Harmonia 1 i Maestro 2), grantu kierowanego przez dr. hab.
Jerzego Karpiuka (finansowanego ze $rodkéw Narodowego Centrum Badan i Rozwoju), a obec-
nie jest wykonawcg w grancie kierowanym przez dr. hab. Gotarda Burdzinskiego (ktéry uzyskat
finansowanie w ramach konkursu Opus 14 Narodowego Centrum Nauki).

W autoreferacie brak wzmianki o nagrodach za dziatalno$¢ naukowa. Wnioskodawca wymienit
jedynie wyréznienie za prezentacje posterowg na ogdinopolskiej konferencji Krysztaly Molekularne
w 2010 roku i oktadke w czasopismie Chemistry — A European Journal z 2018 roku, w zwigzku z
publikacjg artykutu, ktérego byt jednym z dwéch autoréw korespondencyjnych, a swoj udziat w jego
powstaniu oszacowat na 30%.

Biorgc pod uwage 20 letni okres kariery naukowej mato imponujgco wyglada réwniez wykaz wy-
gloszonych referatéw na miedzynarodowych lub krajowych konferencjach tematycznych. Habilitant
wymienia jedynie 5 wykladdw, w tym trzy na konferencjach Molecules and Light organizowanych
cyklicznie w Zakopanem (nadmienie, ze w dwoch ostatnich konferencjach petnit on réwniez funk-
cje cztonka komitetu organizacyjnego lub powitalnego), jeden na polsko-francuskich warsztatach
elektroniki organicznej i nanofotoniki w Swierardowie Zdroju oraz jeden na konferencji Polish Pho-
toscience Seminar w Lipniku. Zaden z wymienionych wyktadéw nie byt wyktadem na zaproszenie.
Habilitant wymienia réowniez liste 7 wystgpien seminaryjnych, w wiekszosci sg to jednak wystgpie-
nia w jednostkach w ktérych Habilitant byt aktualnie badZ wczesniej zatrudniony. Pewien wyjatek
stanowi tu wykiad na zaproszenie w Zaktadzie Fizyki Chemicznej Uniwersytetu w Lund (Szwecja).
Wykaz wystgpien konferencyjnych zamyka lista 15 prezentacji plakatowych na krajowych i miedzy-
narodowych konferencjach réznej rangi.

Dr Rode bywa zapraszany do recenzowania artykutéw naukowych w czasopismach z listy JCR.
W latach 2008-2019 byt on recenzentem 12 takich artykutdéw m.in. dla Journal of Molecular Structure
(trzykrotnie), Chemical Physics Letters (dwukrotnie), Journal of Chemical Physics (dwukrotnie), czy
Journal of Photochemistry and Photobiology A: Chemistry (dwukrotnie).

Bardzo skromny jest réwniez dorobek dydaktyczny Habilitanta. Jest to jednak zrozumiate i
wynika ze specyfiki zatrudnienia w instytucie badawczym PAN. W autoreferacie wymienione sa je-
dynie zajecia dydaktyczne prowadzone przez dr. Rode jeszcze w ramach pensum dydaktycznego
doktoranta Wydziatu Chemii Uniwersytetu Warszawskiego. Byly to ¢wiczenia ze spektroskopii mo-
lekularnej, zajecia laboratoryjne z chemii fizycznej oraz laboratorium komputerowe. Warto jednak
zauwazyé, ze dr Rode sprawowal, jak to okreslit, opieke naukowa nad dwiema magistrantkami oraz
byt zaangazowany w podobnym charakterze w dwéch przewodach doktorskich. Pomimo, ze w zad-
nym z obu wymienionych wypadkdéw nie byt On promotorem pomaocniczym to efektem tej wspétpracy
sg wspdlne publikacje z doktorantami (trzy z dr Joanng Jankowska i jedna z mgr. Barttomiejem Sa-
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dowskim).

Podsumowujgc powyzszg syntetyczng prezentacje sylwetki Kandydata rysuje sie obraz do-
$wiadczonego juz naukowca, ktory powoli lecz systematycznie rozwija swéj warsztat badawczy i
kariere naukowg. Jest kompetentnym i cenionym wykonawca w projektach badawczych, co ponie-
kad rekompensuje brak aktywnosci w pozyskiwaniu $rodkéw na realizacje wtasnych badan nauko-
wych. Choé¢ rozpoznawalno$é¢ Kandydata na arenie miedzynarodowej jest umiarkowana, o czym
$wiadczy zardwno jego niewielka aktywno$¢ konferencyjna jak i skromna ilo$¢ zaproszen do recen-
zowania artykutéw naukowych, to nalezy podkresli¢, ze dorobek naukowy Habilitanta spotkat sie ze
znacznym odzewem S$rodowiska naukowego, o czym $wiadczy duza liczba niezaleznych cytowan.

Rzecz jasna trudno nie dostrzec istotnej roli jaka w rozwoju naukowym Habilitanta odegrata
wspdtpraca z prof. Andrzejem Sobolewskim. Jest on wspétautorem wszystkich artykutow z cyklu ha-
bilitacyjnego (prace H1-H5) oraz zdecydowanej wigkszoéci pozostatych artykutdéw opublikowanych
przy wspétudziale Habilitanta po jego zatrudnieniu w Instytucie Fizyki PAN (na 19 takich artyku-
téw jedynie w 5 nie odnalaziem prof. Sobolewskiego wéréd autoréw). Biorgc pod uwage powyzszg
analize mozna mieé pewne watpliwosci co do samodzielnosci naukowej Habilitanta. Dlatego dla mo-
jej ostatecznej oceny wniosku Habilitanta rozstrzygajaca byta analiza przedstawionego osiggniecia
naukowego.

Ocena osiagniecia naukowego Habilitanta

Przedstawione do oceny osiggniecie naukowe, zatytutowane “Teoretyczna optymalizacja wtasciwo-
éci molekularnego przetgcznika protonowego sterowanego optycznie lub polem elektrycznym”, sta-
nowi cykl pieciu powigzanych tematycznie artykutéw, ktore ukazaty sie w latach 2008-2016. Opu-
blikowane one zostaty w renomowanych czasopismach z listy JCR (dwie w Chemical Physics, dwie
w Journal of Chemical Physics i jedna w Journal of Physical Chemistry A) o sumarycznym wspot-
czynniku oddziatywania {F 12,57 ($rednio 2,51 na publikacje). Artykuty te spotkaty sie ze sporym
oddzwiegkiem w literaturze przedmiotu i byty cytowane juz ponad 100 razy. W szczegdInosci dotyczy
to pierwszych dwéch artykutéw z cyklu, z ktérych praca H1 byta cytowana 25 razy, za$ praca H2 byta
przywotywana az 51 razy. W mojej ocenie juz przytoczone wskazniki scientometryczne wskazujg na
istotny wkiad Habilitanta w rozw6j dyscypliny naukowej.

Woprawdzie zadna z publikacji w cyklu nie jest pracg samodzielng, to nalezy podkresli¢, ze dr
Rode jest ich pierwszym autorem, a w czterech z pieciu artykutéw jest tez jedynym autorem ko-
respondencyjnym. Wskazuje to na wiodaca role Habilitanta w powstaniu tych artykutéw, o czym
$wiadczg tez jednoznacznie o$wiadczenia wspétautoréw: prof. Andrzeja Sobolewskiego, ktéry byt
wspétautorem wszystkich pieciu prac z cyklu, oraz dr Joanny Jankowskiej, ktéra byta wspétautorkg
ostatniego artykutu w cyklu (H5). Nadmienie, ze wszystkie oswiadczenia sg zgodne a udziat pro-

centowy Habilitanta we wszystkich pracach z cyklu waha sie w granicach 80-85%.
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Cykl otwiera artykut H1 po$wigcony badaniom metodami chemii kwantowej ab initio fotofizyki
wewnatrz- i miedzyczasteczkowego procesu fotoindukowanego przeniesienia protonu. Jako mode-
lowe uktady wykorzystano czgsteczke 2-(2-pirydylo)pirolu (2PP) oraz dimer czgsteczek pirydyny i
pirolu z migdzyczasteczkowym wigzaniem wodorowym. 2PP zostat zsyntetyzowany i gruntownie
przebadany spektroskopowo kilka lat wczeséniej przez Kijaka i wsp. (referencje 47-48 w autorefera-
cie) jako modelowy uktad dla serii podobnych zwigzkéw, badanych wéwczas intensywnie w zespole
prof. Jacka Waluka z Instytutu Chemii Fizycznej PAN, charakteryzujgcych sie rotamerig strukturalng
typu syn-anti oraz fotoindukowang tautomerig. Badania eksperymentalne przeprowadzono zaréwno
w wigzkach naddzwigkowych jak i w wybranych protycznych i aprotycznych rozpuszczalnikach o
réznej polarnosci (ref. 48 w autoreferacie). Wyniki wskazywaly m.in. na mozliwo$¢ wystepowa-
nia badanej czasteczki w postaci rotameréw syn lub anti w zaleznos$ci od uzytego rozpuszczalnika
oraz wystepowanie dwéch pasm fluorescencji w niepolarnych rozpuszczalnikach, ktére sugerowato
wystepowanie procesu fotoindukowanego wewnatrzczgsteczkowego przeniesienia protonu w stanie
wzbudzonym (ang. excited-state intramolecular proton transfer, ESIPT). Obecnosé dwdch pasm
emisji przypisano wspatistnieniu dwéch tautomerdw formy syn. Jednym z gtéwnych celéw pracy
H1 byta weryfikacja postulowanego na podstawie wynikéw eksperymentalnych mechanizmu wyste-
powania fototautomerii w czgsteczce 2PP oraz roli stanéw z przeniesieniem tadunku (ang. charge
transfer, CT) w wygaszaniu fluorescencji w tym i podobnych uktadach, postulowanej juz w latach
'50 ubiegtego wieku przez Matage i wsp. (cf. praca H1 i prace tam cytowane). Dlatego z pew-
nym zdziwieniem odnotowatem, ze wspomniany artykut Kijaka i wsp. (Chem. Phys. Lett. 2004,
400, 279-285) nie zostat zacytowany w pracy H1. Jak wnosze z lektury pracy H1 w jego miej-
sce omytkowo zacytowano artykut Wiosny i wsp. z tego samego numeru, po$wigcony jednakowoz
wygaszaniu fluorescencji izomeréw 7-(pirydylo)indolu (Chem. Phys. Lett. 2004, 400, 379-383).

Pozwolitem sobie na diuzszy komentarz na temat motywacji wyboru czasteczki 2PP w pracy
H1, poniewaz sg one istotne dla ustalenia inspiraciji dla dalszych prac w cyklu. Przyznam, ze w tej
kwestii Habilitant byt w swoim autoreferacie mato precyzyjny. Pisze on, cytuje: “badania fotofizyki
tej czasteczki [...] zaowocowaly pomystem nad takim przeksztalceniem struktury [...] aby uzyskane
wilasciwosci fotofizyczne [...] pozwalaly na jej zastosowanie jako optyczny przetacznik molekularny”.
Nie wykluczam, ze tak byto w istocie jednak nalezy zauwazyé, ze w tym samym roku w czasopi$mie
Physical Chemistry Chemical Physics ukazata sie samodzielna praca prof. Sobolewskiego (refe-
rencja 44 w autoreferacie), w ktérej przedstawit on w mojej ocenie autorskg idee fotoprzetgcznika
molekularnego dziatajgcego w oparciu o proces ESIPT (cho¢ podobne uktady byly opisywane w
literaturze juz wczesniej m.in. przez cytowanego w pracy Sobolewskiego Varme i wsp.), odwotu-
jac sie raczej do dobrze opisanego w literaturze mechanizmu wygaszania fluorescencji na skutek
ESIPT oraz swoich wczesniejszych wynikéw uzyskanych m.in. dia kwasu salicylowego. W zapropo-
nowanej przez prof. Sobolewskiego nowej klasie funkcjonalnych zwigzkéw organicznych, bezbarie-
rowy, ultraszybki, fotoindukowany proces ESIPT prowadzi do bezpromienistej dezaktywaciji uktadu
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przez przeciecie stozkowe do jednej z dwéch stabilnych form. Poniewaz rdznia sie one potozeniem
maksimum pasma absorpcji, hipotetycznie mozliwe jest selektywne przetaczanie uktadu poprzez
naswietlanie odpowiednio dostrojong wiazka promieniowania ultrafioletowego (UV).

Nie twierdze, ze badania krajobrazu powierzchni energii potencjalnej czasteczki 2PP nie sg w
tym kontekscie interesujgce. Jest tez rzeczg zrozumiata, ze Habilitant stara sie uwypukli¢ swoje
osiggniecia, jednak w mojej ocenie, na podstawie gruntownej analizy zaréwno prac z cyklu habi-
litacyjnego jak i literatury przedmiotu oczywistym jest, ze kolejne prace z cyklu (H2-H4) sg raczej
twérczym rozwinigciem oryginalnej idei prof. Sobolewskiego, przedstawionej w przytoczonym wcze-
$niej artykule (jest on tez przywotywany w abstrakcie artykutu H2). Habilitant wspomina zresztg
o tym w dalszej czesci autoreferatu (na stronie 19 w wersji polskojezycznej), cho¢ przedstawiajac
nieco inne motywacje niz te, do ktérych prof. Sobolewski odwotuje sie w swojej pracy. Dowodzi to
pewnej niefrasobliwosci Habilitanta. Cho¢ autoreferat w my$| ustawy nie jest przedmiotem oceny
to pozwole sobie zauwazy¢, ze mozna odnie$¢ wrazenie, ze poszczeg6lne jego fragmenty powsta-
waly na przestrzeni dos¢ diugiego okresu czasu i zabrakio by¢é moze ostatecznej redakcji, ktdra
pozwolitaby uniknaé wielokrotnej dyskusiji tych samych watkéw i podobnych nieporozumien.

W kolejnych artykutach z cyklu (H2-H4) Habilitant przedstawia wyniki swoich badan z wykorzy-
staniem metod obliczeniowych molekularnej mechaniki kwantowej nad optymalizacja krajobrazu po-
wierzchni energii potencjalnej w niskolezacych stanach elektronowych pochodnych 7-hydroksychi-
noliny pod katem ich potencjalnego wykorzystania jako fotoprzetgcznikéw molekularnych. W orygi-
nalnej pracy prof. Sobolewskiego czasteczka 7-hydroksychinoliny, petnigca role szkieletu molekular-
nego z dwoma centrami donorowo-akceptorowymi protonu, podstawiona byta pochodng oksazyny,
dziatajaca jako tzw. dZwig protonowy, umozliwiajgcy przeniesienie protonu w stanie wzbudzonym
z jednoczesng rotacjg i zmiang izomerii syn-anti w procesie bezpromienistej dezaktywaciji. W au-
toreferacie hipotetyczne fotoprzetgczniki tego typu okreslone zostaty jako TPT (ang. twist-assisted
ESIPT).

W pracy H2, ktérg uwazam w sensie poznawczym za jedng z bardziej wartoéciowych z cyklu,
przebadano wptyw réznych podstawien szkieletu molekularnego 7-hydroksychinoliny oraz wykorzy-
stania innych grup funkcyjnych jako dzwigu protonowego na widmo niskolezgcych stanéw elektro-
nowych i ksztatt ich powierzchni energii potencjalnej. Jest to tez najczesciej, bo ponad 50 razy, cy-
towana praca w cyklu. Uzyskane rezultaty sugerowaty korzystny wptyw podstawien szkieletu mole-
kularnego grupami elektronowodonorowymi. Natomiast podstawienia grupami elektronowoakcepto-
rowymi pierécienia pirydyny, petnigcej role dzwigu protonowego, zdawaly sie dodatkowo wzmacniaé
ten efekt. Habilitant szczegodlnie ceni sobie sugestie wykorzystania grupy aldehydowej jako dzwigu
protonowego, co podkresla w swoim autoreferacie. Istotnie, rok wczeéniej niz praca H2 ukazat sie
w ChemPhysChem przy Jego wspotudziale artykut Lapinskiego i wsp. (oznaczony w autorefera-
cie jako P2), w ktdérym po raz pierwszy zademonstrowano eksperymentalng realizacje koncepcji
prof. Sobolewskiego w oparciu o zarejestrowane widma w podczerwieni czasteczki 7-hydroksy-4-
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metylochinolino-8-karboaldehydu w argonowych matrycach niskotemperaturowych, naswietlanych
uprzednio promieniowaniem UV o odpowiednio dobranym zakresie spekiralnym. To ciekawa praca
i wobec powyzszego nie rozumiem dlaczego nie zostata uwzgledniona w cykiu habilitacyjnym.

W pracach H3 i H4 mechanizm dZwigu protonowego Habilitant zastapit procesem podwojnego
przeniesienia protonu w stanie wzbudzonym za posrednictwem podstawnika petnigcego role za-
rowno akceptora jak i donora protonu. Zabieg ten dawat nadzieje na skrécenie czasu fotoprzetagcze-
nia w ukfadach typu TPT, ktéry na podstawie szacunkéw eksperymentalnych moze wynosi¢ nawet
setki pikosekund (tu w autoreferacie wkradt si¢ btad w cytowaniu 53 — chodzito oczywiscie o prace
van der Loopa i wsp. J. Phys. Chem. B2014, 118, 12965-12971). Inspiracja byty w tym wypadku do-
niesienia eksperymentalne potwierdzajace wystepowanie procesu podwdjnego ESIPT (DESIPT) w
czgsteczce kwasu 7-hydroksychinolo-8-karboksylowego. Wstepne obliczenia dla tego uktadu wska-
zywaly jednak na zbyt matg stabilno$¢ jednej z form w stanie podstawowym i ostatecznie autorzy
skupili sie na fotofizyce czasteczki kwasu 3-hydroksypikolinowego (3HPA). W pracy H3 wykazano,
ze mechanizm DESIPT w czgsteczce 3HPA polega na sekwencyjnym, kaskadowym procesie, jed-
nak w stanie podstawowym obie formy tautomeryczne oddzielone byly nadal zbyt niskg barierg
energetyczng w kontekscie potencjalnych zastosowan tego uktadu jako fotoprzetacznika. Dlatego w
kolejnej pracy z cyklu (H4) autorzy postanowili zbadaé wptyw mozliwych modyfikagiji struktury 3HPA
na ksztatt powierzchni energii potencjalnej w stanie podstawowym i pierwszym stanie wzbudzonym.
Cho¢ wyniki uzyskane w pracach H3 i H4 s3 interesujgce w sensie poznawczym, nie sgdze aby
dawaty one nadzieje na konstrukcje przetgcznika molekularnego w oparciu 0 mechanizm DESIPT.
Z mojej perspektywy najciekawsze wnioski ptynace z tych prac dotycza roli niskolezgcych stanéw
nm* w fotofizyce badanych uktadéw.

Cykl konczy praca H5 w ktérej Habilitant rozwaza model molekularnego przetgcznika stero-
wanego zewnetrznym polem elektrycznym na przykiadzie czasteczki DSA, bedacej pochodng he-
teroaromatycznej zasady Schiffa, mogaca wystepowaé w czterech formach tautomerycznych réz-
nigcych sig warto$ciami i zwrotem momentu dipolowego. To ciekawa praca, cho¢ mam pewne
watpliwoéci co do zastosowanej metodologii obliczeniowej. Aby wyznaczy¢ krytyczne wartosci pola
elektrycznego, przy ktorym nastepuje bezbarierowy przeskok protonu, przeprowadzono szereg opty-
malizacji geometrii czgsteczki w jednorodnym polu elektrycznym przytozonym, cytuje, zgodnie z
gféwng osig czgsteczki. Cho¢ geometria badanego ukfadu istotnie ma kwaziliniowy charakter to za-
den z jej tautomeréw nie ma osi symetrii, a za gtéwna o$ czgsteczki przyjeto prosta przechodzgca
przez terminalne atomy wegla (oznaczone jako C1-C2). Nie wiem jednak w jaki sposoéb udato sie
zachowa¢ zgodny z gidwng osig czasteczki wektor pola elektrycznego bez zastosowania specjalne;
procedury pozwalajgcej na éciste zachowanie tzw. warunkéw Eckarta (Eckart, Phys. Rev. 1926,
28, 711), a w artykule nie znajdujemy na ten temat zadnej wzmianki. Jak sadze za kazdym razem
czasteczka orientowata sig w procesie optymalizacji geometrii zgodnie z jej momentem dipolowym,
ktérego kierunek byt co najwyzej zblizony do wektora C1-C2. Wskazuje na to réwniez sposéb
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przedstawienia warto$ci momentu dipolowego w materiatach dodatkowych, gdzie podane zostaty
wartosci skiadowych rownolegtych do osi C1-C2 (oczywiscie bez probiemu mozna byto zapewnié¢
takg orientacje w obliczeniach statycznych). Nie sadze aby te niedociggniecia miaty istotny wptyw
na uzyskane rezultaty i konkluzje pracy, uwazam jednak ze nie powinny mie¢ miejsca w pracach
naukowych. Szkoda tez, Ze na podstawie krytycznych wartosci pola elekirycznego nie oszacowano
krytycznych warto$ci napiecia, ktére na podstawie moich szacunkéw rozmiaru czgsteczki wydajg
sie by¢ znacznie wieksze niz oczekiwane w tego typu materiatach funkcjonalych kilka woltéw (choé
nie tak duze jak wynikatoby z wartosci pola elektrycznego podanych w autoreferacie, ktére konse-
kwentnie zawyzono o rzad wielko$ci w stosunku do tych podanych w pracy H5). Podobnie jak w
przypadku uktadéw badanych w pracach H3-H4 réwniez i w wypadku czgsteczki DSA okazalo sie,
ze nie jest ona najlepszym kandydatem na ferroelektryczny przetgcznik molekularny z uwagi na nie-
wielkie bariery energetyczne pomiedzy tautomerami. Nie jestem tez przekonany co do mozliwosci
zastosowania jej jako molekularnego tranzystora polowego (z uwagi na wspomniane duze warto-
ci krytyczne pola elekirycznego). Jednak dyskutowany w pracy elektrochromizm czgsteczki DSA
sugeruje mozliwo$¢ jej potencjalnego zastosowania w czujnikach pola elekirycznego.

Podsumowujac mojg ocene dorobku naukowego dr. Michata Rode, ze szczegblnym uwzgled-
nieniem osiggniecia naukowego przedstawionego w Jego wniosku do Centralnej Komisji do Spraw
Stopni i Tytutéw z dnia 22 marca 2019 r. o przeprowadzenie postgpowania habilitacyjnego w dzie-
dzinie nauk fizycznych w dyscyplinie fizyka, stwierdzam, ze pomimo dyskutowanych w niniejszej
recenzji niedostatkéw i drobnych uchybien stanowi ono znaczny wktad Autora w rozwéj dyscypliny
naukowej. W zwigzku z powyzszym, stosujgc sie do przepisow art. 18a ust. 7 ustawy z dnia 14
marca 2003 r. o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki,
potwierdzam, ze przedstawione mi do oceny osiggniecia naukowe (w rozumieniu tego przepisu) dr.
Michata Rode spetniajg kryteria okreslone w art. 16 tejze ustawy i wnosze o dopuszczenie Go do
dalszych etapbéw postepowania habilitacyjnego.

Wroetaw, 12 sierpnia 2019
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