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Recenzja wniosku habilitacyjnego dra Michala Rode
pt. , Teoretyczna optymalizacja wlasciwos$ci molekularnego przelacznika
protonowego sterowanego optycznie lub polem elektrycznym?”

Sylwetka kandydata
Doktor Michat Filip Rode zatrudniony jest w Instytucie Fizyki PAN od roku 2005.

Najpierw byl zatrudniony na stanowisku adiunkta, a po o$miu latach (zgodnie
z obowigzujacymi w tamtych czasach regulacjami prawnymi) zostal przeniesiony na
stanowisko asystenta, na ktorym pracuje do chwili obecnej. Doktor Rode z wyksztalcenia jest
chemikiem. Ukonczyl on studia magisterskie w zakresie chemii na Wydziale Chemii
Uniwersytetu Warszawskiego w roku 1998. Stopien naukowy doktora nauk chemicznych
uzyskal w tej samej jednostce w roku 2003. Nast¢gpnie odbyl dwa jednoroczne staze
podoktorskie w Oakland University (USA) i Stuttgart University (Niemcy). Oba pobyty
odbyly si¢ na wydziatach chemii tych jednostek.

Osiagnigcie habilitacyjne

Na osiggni¢cie habilitacyjne dra Rode pt. ,,Teoretyczna optymalizacja wlasciwosci
molekularnego przetacznika protonowego sterowanego optycznie lub polem elektrycznym”
sktada sie cykl pieciu publikacji. We wszystkich tych publikacjach habilitant jest pierwszym
autorem, a w czterech petnil funkcje autora korespondujgcego. Co warte podkreslenia, cztery
z tych publikacji sa dwuautorskie (wspoétautorem jest prof. Andrzej Sobolewski), a jedna
trdjautorska (oprocz prof. Sobolewskiego wspdtautorky jest rowniez dr Joanna Jankowska).
Publikacje te ukazaly si¢ drukiem w latach 2008 - 2016 w bardzo dobrych czasopismach
naukowych z listy filadelfijskiej (2 x Chem. Phys. oraz 3 x J. Chem. Phys.) i zostaly szybko
dostrzezone przez srodowisko naukowe. Swiadczy o tym choéby fakt, Ze prace te sa cytowane
acznie ponad 100 razy, a najlepsza z nich ponad 50. Z o$wiadczen wspdtautoréw wynika, ze
wklad dra Rode we wszystkich tych publikacjach byt dominujgcy i w kazdym przypadku nie

jest mniejszy niz 80%.

Opis osiagnigcia habilitacyjnego w autoreferacie rozpoczyna si¢ bardzo przystepnie
napisanym wstepem, ktéry klarownie przedstawia motywacje podjetych badan i prawidtowo
umieszcza je w szerszym kontekscie inzynierii maszyn molekularnych. We wstepie autor
wyjasnia réwniez w sposob czytelny na czym polegala glowna trudnos¢ numeryczna
w otrzymaniu przedstawionych wynikéw — czasteczki, ktérymi zajmuje si¢ habilitant sg

bardzo skomplikowanymi strukturami wieloatomowymi i wieloelektronowymi, dla ktérych
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nie jest latwo stosowaé standardowe metody dedykowane dla ukladéw mniejszych.
Dodatkowo, aby dobrze zrozumieé i zoptymalizowaé przetaczniki oparte na rozwazanych
molekulach trzeba z bardzo dobra doktadnoscig modelowaé nie tylko stan podstawowy tego
skomplikowanego uktadu, ale rowniez jego stany wzbudzone. Jest to tym bardziej istotne,
gdy interesuje nas nie tylko samo rozstrzygnigcie czy dane przejscie moze by¢ wykorzystane
do budowy przelacznika, ale rowniez to jaka jest charakterystyka czasowa danego procesu. To
wszystko razem sprawia, ze habilitant podjal si¢ nielatwego zadania zastosowania rdéznych
metod numerycznych w roéznych sytuacjach i dokonania syntezy otrzymanych wynikéw
w celu uzyskania jednolitego, kompleksowego i zarazem bardzo dokladnego opisu

fundamentalnych proces6w wymuszanych zewngtrznymi czynnikami fizycznymi.

Osiagniecie naukowe otwiera praca [H1], w ktorej celem jest dokladne zbadanie
mechanizmu przeniesienia protonu pomigdzy dwoma podukladami: pirolu 1 pirydyny.
Pytanie to jest bardzo ciekawe, gdyz pirol i pirydyna moga tworzy¢ uktad fotostabilny na dwa
rézne sposoby, tj. przez wigzanie miedzyczasteczkowe (tworzac kompleks), albo przez
wigzanie wodorowe (tworzgc jedng czgsteczke). Dr Rode w swojej pracy dokladnie analizuje
stany wzbudzone w tych dwodch przypadkach w funkcji wspolrzednej reakcji, tak aby
mozliwy byl jak najbardziej efektywny proces przeniesienia protonu. W przypadku
kompleksu, ze wzgledu na zlokalizowanie elektronéw walencyjnych na budujacych go
czasteczkach, wzbudzenie moze nastgpi¢ na dwa sposoby — przez wzbudzenie lokalne lub
przez wrzbudzenie z przeniesieniem tadunku. W konsekwencji, przeniesienie protonu
nastepuje wraz z nieadiabatycznym przejsciem pomig¢dzy tymi stanami wzbudzonymi. Proces
ten wymaga pokonania pewnej niezerowej bariery potencjatu. W przypadku czasteczkowym
odpowiednie orbitale sg zdelokalizowane pomiedzy oba poduklady i tym samym
(przynajmniej w pierwszym przyblizeniu) przeniesienie protonu moze odby¢ sie bez
konieczno$ci pokonywania dodatkowej bariery energetycznej. Jak wykazano w pracy [H1]
nie jest to jednak w pelni dobry opis ze wzgledu na mozliwy dodatkowy wzajemny obrét
podukladéw. Doktadna analiza pokazuje, ze moze to prowadzi¢ do pojawienia si¢ dodatkowej

bariery, ktora silnie zalezy od rzedu wigzania.

Praca [H1] pokazala jasno, ze kluczowym elementem umozliwiajgcym zaproponowanie
danej czasteczki jako przetacznika opartego na przeniesieniu protonu jest istnienie
odpowiednich profili energetycznych w stanach podstawowym i wzbudzonych. Dlatego
w pracy [H2] habilitant bada jaki wptyw na te profile (zaréwno w stanie podstawowym jak
i w stanach wzbudzonych) ma efekt podstawnikowy, tzn. probuje rozstrzygnaé jak
kontrolowana modyfikacja struktury chemicznej czasteczki wptywa na proces przeniesienia.
Oczywiscie zasadniczym celem jest zbadanie czy mozna kontrolowaé wysoko$ci bariery
energetycznej na przeniesienie, a by¢ moze nawet calkowicie ja znies¢. Analiza
przeprowadzona w tej pracy okazala si¢ dos¢ fundamentalna i stala si¢ motywacja do wielu
dalszych badan (praca jest cytowana ponad 50 razy). Jest to zatem praca, ktdra ma istotny

wplyw na rozwoj dziedziny.




W pracach [H1] i [H2] przeniesienie protonu jest stymulowane wzajemnym skreceniem
poduktadéw. Cho¢ efekt ten jest dos¢ spektakularny i ciekawy to (jak argumentuje habilitant)
ma swoje wady wynikajace gtéwnie ze zbyt dhugiego czasu tego procesu. Okazuje sig, ze
zasadniczym elementem wplywajacym na wydluzenie czasu jest przede wszystkim proces
wzajemnego skrecenia podukladdw, ktory jest duzo diuzszy od charakterystycznego czasu
potrzebnego na samo przeniesienie protonu. Dlatego w pracach [H3] i [H4] dr Rode
koncentruje sie woko! innego pomystu na zrealizowanie fotoprzelacznika molekularnego,
ktory nie wymaga wzajemnego skrecenia, a tym samym (przynajmniej teoretycznie) pozwala
znacznie skroécié czas calego przelagczania. W proponowanym schemacie, zamiast obrotu
i przeniesienia jednego protonu, dochodzi do przeniesienia dwoch protonéw w trakcie
przelgczania. Oczywiscie ten ciekawy 1 w swojej istocie dos¢ prosty pomyst nie jest mozliwy
do natychmiastowego zrealizowania, gdyz wymaga numerycznego modelowania takiej
modyfikacji struktury czgsteczki, aby w koncowym efekcie miala ona porzadane wiasnosci
fotoprzetgcznika. W tym celu habilitant bada m.in. efekt podstawnikowy oraz efekt

zwigkszenia rozmiaru szkieletu czasteczki.

Zupelnie inny pomyst na przekaznik molekularny zostat zaproponowany w pracy [H5].
Jest on oparty o spostrzezenie, ze dwuprotonowe przeniesienie w dos¢ skomplikowanej
czasteczce DSA, ktore byto doktadnie zbadane w pracy [H3] dla czasteczki 3HPA, moze
istotnie zaleze¢ od przytozonego zewnetrznego pola elektrycznego. W sytuacji bez
przylozonego pola, dwuprotonowe przeniesienie jest w istocie procesem sekwencyjnym, gdyz
bariera na przeniesienie dwdch protonéw réwnoczesnie jest zbyt duza. Jednak dzigki

przylozonemu zewnetrznemu polu elektrycznemu mozna tg barierg obnizy¢ i w konsekwencji,
jesli tylko zewnetrzne pole elektryczne jest odpowiednio silne, moze nastapi¢ bezbarierowe

réwnoczesne przeniesienie dwoch protonow.

Cykl pieciu publikacji [H1]-[H5] stanowi w mojej ocenie jednotematyczny cykl dobrze
powigzanych ze sobg publikacji. Habilitant, wychodzac od dobrej motywacji do podjecia
badan, przechodzi przez kolejne etapy w sposob logicznie powigzany. Tym samym na koncu
otrzymuje dos$¢ spdjny i wyczerpujacy opis fotoprzelacznikow opartych o zjawisko
przeniesienia protonu. Wybdr akurat tych pigciu publikacji uznaje za bardzo celny i dobrze
umotywowany. W mojej ocenie wybrany cykl publikacji spelnia warunki merytoryczne,

a takze formalne stawiane osiggnigciom habilitacyjnym.
Przynalezno$¢ osiagniecia do dziedziny i dyscypliny naukowe;j

Na zakofczenie oceny osiggniecia habilitacyjnego recenzent staje przed dodatkowym
problemem rozstrzygniecia czy jest ono osiagnigciem w dziedzinie i dyscyplinie naukowe;j
wskazanej we wniosku, tj. w dziedzinie nauk fizycznych w zakresie fizyki. Przedstawione
osiggniecie jest bowiem bardzo interdyscyplinarne i tematycznie bardzo szeroko zahacza
o chemie, fizyke, a takze nanotechnologi¢. Jest to tym bardziej istotne, ze w swoich pracach
dr Rode, jako wysoko wyksztalcony i wykwalifikowany chemik teoretyk, wykorzystuje

wprost metody teoretyczne chemii kwantowej do opisu wlasnosci do$¢ skomplikowanych
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czasteczek chemicznych, o ktérych styszat mato ktéry fizyk. Sama metodologia dochodzenia
do uzyskanych wynikéw tez jest zapewne blizsza chemii niz fizyce. W mojej ocenie jednak te
elementy, $wiadczace o chemicznej specyfikacji osiggnigcia, sg drugorzedne. Najwazniejszym
bowiem elementem wskazanego osiagni¢cia habilitacyjnego jest préba dogl¢bnego
zrozumienia podstawowych procesow fizycznych zachodzacych w badanych czasteczkach,
ich elementarnych wiasnosci i mozliwych sposobow ich kontrolowania za pomocg czynnik6w
fizycznych. Celem nadrzednym jest zaproponowanie konkretnych czasteczek jako bardzo
wydajnych i dobrze kontrolowanych dwustanowych przetagcznikow molekularnych. W moje;
ocenie nie ma zadnej watpliwosei, ze przediozone osiagnigcie habilitacyjne, cho¢ bardzo
interdyscyplinarne, moze by¢ bez przeszkod zaliczone do osiggnig¢ w ramach nauk
fizycznych i tym samym moze by¢ podstawa do ubiegania si¢ o awans naukowy w ich

zakresie,
Pozostala dzialalno$¢ naukowa

Na pozostaly dziatalno$¢ naukowa dra Rode skladaja si¢ gléwnie inne publikacje
naukowe, tj. ponad 25 réznego rodzaju artykutéw naukowych opublikowanych po uzyskaniu
stopnia naukowego doktora i niewchodzacych w sktad osiaggnigcia habilitacyjnego. Wszystkie
oryginalne wyniki zostaly opublikowane w dobrych (IF>1.5) lub bardzo dobrych (IF>3)
czasopismach naukowych, cze$é na skutek bardzo dobrze rozwinigtej i aktywnie dzialajgcej
sieci wspdlpracownikéw miedzynarodowych. Co wazne, jedynie czg$§¢ z tych prac
tematycznie jest bardzo zblizona do tematyki osiagniecia habilitacyjnego. W duzej przewadze
te dodatkowe prace dotycza innych zagadnien zwigzanych z fotofizykg roznych czgsteczek
chemicznych. Swiadczy to o dosé szerokich zainteresowaniach naukowych habilitanta.

Habilitant brat udziat w kilkunastu konferencjach mig¢dzynarodowych, na ktérych
gléwnie prezentowat plakaty. Jedynie na pieciu konferencjach (organizowanych w Polsce)
wyglosit referat. Nie jest to na pewno wynik imponujacy. Zdecydowanym cieniem na
dziatalnoéci reklamujacej dziatalno$¢ naukows habilitanta kladzie si¢ bardzo mata aktywno$¢
seminaryjna. Jak wynika z autoreferatu, od roku 2005 dr Rode wyglosil siedem wyktadow
seminaryjnych w jednostkach naukowych, przy czym w latach 2010-2018 nie miat zadnego
wystgpienia. To oznacza, ze prace wchodzace w osiggnigcie habilitacyjne w zasadzie nie byly
przedmiotem jakichkolwiek roboczych dyskusji naukowych z innymi naukowcami. To moze
réwniez oznaczaé, ze ciezar skutecznego rozglaszania uzyskanych wynikéw ciazyt gtéwnie

na prof. Sobolewskim, ktéry jest swiatowej stawy naukowcem w tej tematyce.

W autoreferacie znajduje sie informacja o jednym wyréznieniu za dziatalno$¢ naukowa
(nagrode poetycka pomijam). Byto to wyrdznienie za prezentacj¢ plakatowag na konferencji

o zasiegu krajowym. Nie nalezy zatem postrzegaé¢ tego wyréznienia jako duzego osiagnigcia.
Dzialalno$é organizacyjna

Dzialalno$é organizacyjna habilitanta po uzyskaniu stopnia doktora jest w mojej ocenie

najstabsza czescig wniosku. Cho¢ habilitant byt wykonawca w kilku projektach naukowych
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finansowanych przez NCN i NCBIR, to nigdy nie byt kierownikiem takiego typu projektu.
Habilitant ma wiec niewielkie doswiadczenie w bezposrednim zarzadzaniu badaniami
naukowymi finansowanymi ze $rodkéw publicznych. Pewnym plusem jest oczywiscie fakt, ze
dr Rode kierowal projektem numerycznym w ICM UW. Niemniej jednak, zdobycie takiego
grantu jest stosunkowo latwe i nie powinno by¢ postrzegane jako duze osiggnigcie.
W dodatku nie jest to projekt, ktory wymaga zarzadzania ludzmi, a przede wszystkim
$rodkami finansowymi. Na postrzeganie habilitanta pozytywnie wplywa to, ze byl on
dwukrotnie czlonkiem komitetu organizacyjnego konferencji ,,Molecules and Light”
organizowanej regularnie w Polsce, a takze sporzadzil kilkanascie recenzji artykulow

w rdéznych czasopismach naukowych.
Dzialalnos¢ dydaktyczna

Opisana w referacie dziatalno$¢ dydaktyczna habilitanta po uzyskaniu pierwszego
stopnia naukowego réwniez nie jest najsilniejsza strong wniosku habilitacyjnego. Tutaj
pewnym usprawiedliwieniem moze by¢ fakt, ze dr Rode jest zatrudniony w jednostce, ktéra
nie prowadzi studidow magisterskich i w zwiazku z tym mozliwosci prowadzenia zaje¢ dla
studentow jest bardzo ograniczona. Wcigz istnieje jednak mozliwos¢ pracy z doktorantami,
a takze dzialalno$¢ popularnonaukowa, ktéra jest silnie wspierana w IF PAN. Te mozliwosci
nie s jednak wykorzystywane przez habilitanta zbyt intensywnie. Z autoreferatu wynika, ze
habilitant sprawowat (niestety nieformalnie) opiek¢ naukowa nad pracg dwojga doktorantow.
Jedynym sladem tej opieki sa wspdlne publikacje. Nie jest jasne dlaczego nie byl promotorem
pomocniczym w tych przewodach. Podobnie jest w przypadku opieki nad dwiema
magistrantkami, ktore maja wspoélne prace z drem Rode, ale nie byl on ich formalnym

promotorem.

Bardzo pozytywna czgscig aktywnosci dydaktycznej habilitanta s prowadzone przez
niego krotkoterminowe szkolenia z uzytkowania programu do obliczen kwantowo-
mechanicznych TURBOMOL. W sumie przeszkolil on kilkoro studentéw i doktorantow
z rbznych uczelni i instytutéw. Ta dziatalno$é pokazuje, ze habilitant che¢tnie dzieli si¢ swoja
ekspercka wiedzg z mlodszymi kolegami. Wielka szkoda, ze nie przekul on tych szkolen
w regularng semestralng pracownie dla zainteresowanych magistrantow i doktorantéw. Takie
zajecia, jesli tylko dobrze zaplanowane i1 przygotowane, moglyby by¢ szczegdlnie

rozwijajace, nawet dla studentéw innych specjalnosci.
Wskazniki bibliometryczne
Dr Rode opublikowat 33 publikacje w czasopismach z listy filadelfijskiej z czego 28 juz

po uzyskaniu stopnia naukowego doktora. Jest rowniez autorem jednego rozdzialu w ksigzce
z serii Springer Proceedings in Physics oraz dwdch artykuléw pokonferencyjnych. Do chwili
obecnej (wg bazy Web Of Science) jego prace byly cytowane ponad 580 razy bez
autocytowan, a jego indeks Hirsha jest rowny 14. Od roku 2013 prace habilitanta sg
regularnie cytowane i utrzymuje si¢ to na poziomie ponad 50 cytowan rocznie. Niewiele

mowiacy sumaryczny wspotczynnik wplywu opublikowanych prac, ktérego podanie
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wymagane jest przepisami wynosi 101,364. Biorac nawet pod uwagg fakt, ze dr Rode uzyskal
stopiefi naukowy doktora 15 lat temu, nalezy uzna¢ te wskazniki jako bardzo dobre,
$wiadczace o duzej rozpoznawalnoéci prac habilitanta w Srodowisku naukowym. Czgs¢ tego
sukcesu zapewne zwigzana jest ze $wiatowa renoma prof. Sobolewskiego, w ktérego grupie
pracuje dr Rode. W kazdym razie, parametry bibliometryczne dra Michata Rode sg na pewno
w zupelnosci wystarczajagce w przypadku oséb ubiegajacych sie¢ o uzyskanie stopnia

naukowego doktora habilitowanego w zakresie fizyki teoretycznej.
Podsumowanie

Przedlozony wniosek habilitacyjny dra Michata Rode zawiera dobrze skonstruowany
i jasno opisany jednotematyczny cykl publikacji skladajacy si¢ na oryginalne osiggnigcie
naukowe habilitanta. Idac za literg prawa, bez zadnych watpliwosci stwierdzam, ze jest to
w istocie ,,0siggniecie naukowe stanowigce znaczny wkiad autora w rozwdj okreslonej
dyscypliny naukowej” i w zwigzku z tym spelniony jest najwazniejszy warunek formalny jaki
musi spetniaé wniosek habilitacyjny. Wraz z dodatkowa dzialalno$cia naukows
udokumentowang wieloma, dobrze cytowanymi publikacjami stanowi wystarczajgca
podstawe do ubiegania sie¢ o uzyskanie stopnia naukowego dra habilitowanego w zakresie
fizyki. Pewien niedosyt pozostawia mata aktywnos$¢ organizacyjna i przecigtna dzialalnosci
dydaktyczna habilitanta. Cho¢ aktywnos$ci te nie sg najwazniejsze przy ocenie wnioskow
habilitacyjnych, to sa one zwyczajowo traktowane jako te watki pracy naukowej, ktdre
pozwalajg oceni¢ samodzielno$¢ naukows oraz aktywno$¢ w organizowaniu i koordynowaniu

pracy nastepnych pokolen naukowcow.

Biorac pod uwage ocene wszystkich wymienionych powyzej elementéw wniosku
habilitacyjnego dra Michata Rode uwazam, ze przedlozone osiagnig¢cie habilitiacyjne wraz
z pozostalg dzialalnoscia naukows, dydaktyczng i organizacyjng wypetniajg zaréwno
formalne jak i zwyczajowe wymagania stawiane kandydatom do stopnia naukowego doktora
habilitowanego w dziedzinie nauk fizycznych. W zwigzku z tym popieram wniosek o nadanie

drowi Michatowi Filipowi Rode stopnia naukowego doktora habilitowanego.
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