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Recenzja osiggnie¢ habilitacyjnych dr. Tomasza Urbariczyka w zwigzku z postepowaniem o nadanie
stopnia doktora habilitowanego.

Zgodnie z informacjg otrzymang od Przewodniczacego Rady Dyscypliny Nauki Fizyczne
Uniwersytetu Jagielloriskiego, na posiedzeniu w dniu 22.06.2023 zostatem powotany na cztonka
komisji habilitacyjnej w postepowaniu o nadanie dr. Tomaszowi Urbariczykowi stopnia doktora
habilitowanego w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauki fizyczne w roli
recenzenta. Jednoczesnie zostatem poproszony przez Pana Przewodniczacego o przygotowanie
recenzji, zgodnie z art. 221 ust. 8 ustawy z dnia 20 lipca 2018 roku Prawo o szkolnictwie wyzszym i
nauce.

Dr Tomasz Urbanczyk ukonczyt studia na Wydziale Fizyki, Astronomii i Informatyki Stosowanej
Uniwersytetu Jagiellofiskiego (UJ) w roku 2009, broniac prace magisterska pod tytutem “Oddziatywanie
zimnych atomoéw z powierzchnig dielektryczng w dipolowym lustrze optycznym”. Stopien doktora nauk
fizycznych uzyskat w roku 2015, bronigc na wyzej wymienionym Wydziale prace doktorska
zatytutowang ,,Spektroskopia dimerdw w wigzce naddzwiekowej - w kierunku kwantowego splgtania
atomow”. Promotorem pracy byt prof. dr hab. Jarostaw Koperski.

Habilitant w roku 2014 zostat zatrudniony w Instytucie Fizyki im. Mariana Smoluchowskiego UJ
na stanowisku fizyka, poczatkowo w ramach projektu CENILS (Central European Network for
knowledge based on Innovative Light Sources). W okresie V 2016 — VIII 2019 byt zatrudniony na etacie
asystenta w Instytucie Fizyki UJ ramach projektu NCN OPUS 9 pt. ,Nowe eksploracje wigzan w
dwuatomowych molekutach van der Waalsa: wysokorozdzielcza spektroskopia rotacyjna a
zaawansowane obliczenia ab initio — w poszukiwaniu Zrédet rozbieznosci”. W listopadzie 2019 roku
zostat zatrudniony na stanowisku specjalisty w Instytucie Fizyki UJ, a od paZdziernika 2020 roku jest
zatrudniony na stanowisku adiunkta w tym samym Instytucie.

Opinia o przedstawionych osiggnieciach habilitacyjnych.

Dr Tomasz Urbaniczyk jak swoje osiggniecia habilitacyjne przedstawit dwa cykle artykutéw
naukowych :

- cykl powigzanych tematycznie artykutéw naukowych zatytutowany ,Badania spektroskopowe oraz
analizy widm dwuatomowych molekut van der Waalsa zawierajgcych atom kadmu”

- cykl powigzanych tematycznie artykutdw naukowych zatytutowany ,Metody wyznaczania
potencjatéw molekularnych na podstawie widm eksperymentalnych za pomoca algorytméw
wykorzystujgcych techniki sztucznej inteligencji”.



Na pierwsze z przedstawionych osiggniec sktada sie 12 artykutéw naukowych, opublikowanych w
uznanych czasopismach o zasiggu miedzynarodowym: Chemical Physics Letters (trzy artykuty),
Spectrochimica Acta A (cztery artykuty), Journal of Quantitative Spectroscopy and Radiative Transfer,
International Reviews in Physical Chemistry, Molecular Physics, Physical Review A i Physics Reports.
Jedenascie z artykutow sktadajacych sie na pierwszy cykl zostato opublikowanych po uzyskaniu stopnia
doktora. Wszystkie publikacje sktadajace sie na przedstawiony cykl sa wspotautorskie, z deklaracji
habilitanta oraz zataczonych oswiadczen wspotautorow wynika, ze wktad habilitanta byt co najmniej
istotny.

Tematem przedstawionego cyklu sa, zgodnie z tytutem, badania i analiza widm dwuatomowych
molekut van der Waalsa zawierajgcych atom kadmu. Gtéwnym celem prowadzonych badan jest
weryfikacja eksperymentalna obliczen teoretycznych potencjatéw oddziatywania badanych molekut.
Dzigki porownaniu statych molekularnych otrzymanych na podstawie analizy danych doswiadczalnych
z obliczeniami ab initio mozliwa jest weryfikacja tych obliczert i wprowadzenie poprawek. Badania
prowadzone na przyktadzie molekut dwuatomowych pozwalajg na lepsze zrozumienie tego typu
oddziatywan w wielu uktadach molekularnych, takze w wiekszych molekutach. Ma to duze znaczenie
w wielu obszarach badan, m.in. w inzynierii materiatowej, biochemii, a takie, na podstawie badan z
ostatnich lat, dla wytwarzania i badania ultra-zimnych molekut czy metrologii czestotliwosci

Czgs¢ doswiadczalna eksperymentu byta prowadzona przy uzyciu uktadu wyposazonego w impulsowy
generator ultradZzwiekowej wigzki molekularnej. Dzieki jego wykorzystaniu mozliwe jest wytworzenie
prostych czasteczek dwuatomowych w najnizszym W prowadzonych eksperymentach wytworzone
molekuty byty nastepnie wzbudzane przy pomocy odpowiednio dostrojonego spektralnie $wiatta
laserowego do wyiszych stanéw elektronowych i rejestrowany byt sygnat laserowo indukowane;j
fluorescencji ( z j. ang. laser induced fluorescence - LIF). Oprécz bezposredniego wzbudzenia
jednofotonowego w badaniach wykorzystana zostafa takze technika podwéjnego rezonansu optyczno-
optycznego ( z j. ang. optical-optical double resonance — OODR) .Pozwala ona na probkowanie standw
wysoko wzbudzonych, w tym takze nisko potozonych stanéw Rydbergowskich przy wykorzystaniu
komercyjnie dostepnych laseréw z mozliwoscig precyzyjnego przestrajania, jak i badanie stanéw ktére
nie mogg zosta¢ wzbudzone bezposrednio (jednofotonowo).

Pozwolg sobie pomina¢ szczegdtowa analize wynikéw otrzymanych w pracach wchodzacych w sktad
osiggnigcia, niemniej postaram sie podsumowac najwazniejsze osiggniecia haukowe przedstawione w
pierwszym z przedstawionych cykli publikacji. Nalezg do nich:

1) po raz pierwszy czesciowe rozdzielenie struktury rotacyjnej przejécia B*1(5°P;) <X'0*(5!S,) w
uktadow CdAr i CdNe i wyznaczenie doktadniejszych wartosci statych oscylacyjnych dla poziomu
B*1(5°P,) dla obserwowanych pozioméw rotacyjnych

2) zastosowanie metody OODR do zbadania po raz pierwszy stanu o symetrii gerade w molekule Cds,
ktéry poiniej zostat zidentyfikowany jako ?14(6%51) Badanie tego stanu nie bytoby moiliwe przy
bezposrednim wzbudzeniu jednofotonowym.

3) pomiary widm czasteczek CdAr, CdKr z wykorzystaniem selektywnego wzbudzenia izotopologow
oraz czasteczki CdNe z wykorzystaniem selektywnego wzbudzenia wybranych pozioméw rotacyjnych,
co utatwito analizg danych i doktadne wyznaczenie statych molekularnych. Pomiary tego typu byty
moiliwe dzieki wykorzystaniu techniki OODR.

4) zaproponowanie schematu chfodzenia molekut Cd, bazujagcego na schemacie Walthera
wprowadzonym dla czgsteczek Hg,. Rozszerzenie zaproponowanego schematu do wersji



umozliwiajacej chtodzenie oscylacyjno-rotacyjne molekut Cd; i stworzenie modelu takiego chtodzenia,
pozwalajacego ocenic jego efektywnosé.

5) systematyczne, obszerne i szczegdtowe poréwnanie potencjatéw teoretycznych i doswiadczalnych
dla molekut Cd, i CdAr uzupetnione nowymi obliczeniami teoretycznymi potencjatéw oddziatywania
dla tych uktadow.

Nalezy podkreslic, ze zaprezentowany w opisywanym cyklu artykutéw dorobek jest bardzo obszerny.
Jego uzyskanie wymagato zaréwno wiedzy i umiejetnosci eksperymentalnych jak i znajomosci teorii
fizyki molekularnej. Cze$¢ eksperymentalna przedstawionych bazuje na aparaturze $wiatowej klasy, a
przeprowadzone pomiary , bazujace na wigzce molekularnej o dobrze okreslonych wtasciwosciach i
laserach pracujgcych na di. fali ponizej 400 nm s3 po prostu trudne w realizacji. Uzyskane wyniki sg
niezmiernie waine, ze wzgledu na mozliwo$¢ weryfikacji obliczen teoretycznych.

Pewne zdziwienie budzi jedynie mafe upowszechnienie otrzymywanych wynikéw — ogélna liczba
cytowan cyklu, okre$lona przez habilitanta, wynosi 56. Wskazuje to na potrzebe szerszego
rozpowszechnienia uzyskanych wynikéw i by¢é moze lepsze umieszczenie ich w kontekscie aktualnie
prowadzonych przez $rodowisko badan. Z cata pewnoscia wptyw na to miata stosunkowo mafa liczba
wystapien konferencyjnych, zwtaszcza poza granicami kraju. Chciatbym zwrdci¢ takze uwage,
przyjmujac argument habilitanta o podobienstwie uktadéw Cd, i Hg,, ze praca [A12] zatytulowana
Interatomic potentials of the heavy van der Waals dimer Hgz: A “test-bed” for theory-to-experiment
agreement w mojej opinii nie powinna by¢ wtaczona do przedstawionego cyklu, poniewaz badania w
niej opisane nie dotycza molekut zawierajacych atom kadmu, a na taki zakres tematyczny wskazuje
tytuf osiagniecia.

Tym niemniej, niezaleznie od dwdéch ostatnich uwag, w mojej ocenie cykl powigzanych tematycznie
artykutéw naukowych pt. ,Badania spektroskopowe oraz analizy widm dwuatomowych molekut van
der Waalsa zawierajacych atom kadmu” i przedstawione w nim osiggniecia bez watpienia stanowig
znaczny wkiad w rozwoj dyscypliny nauki fizyczne.

Dodatkowo, oprécz cyklu gtéwnego, autor przedstawia takze do oceny jednotematyczny cykl
publikacji zatytutowany ,Metody wyznaczania potencjatéw molekularnych na podstawie widm
eksperymentalnych za pomoca algorytméw wykorzystujgcych techniki sztucznej inteligencji”. W
artykutach tych habilitant proponuje wykorzystanie metod opartych na sieciach neuronowych i
algorytmach genetycznych. Cykl ten sktada sie z pieciu publikacji, ktére ukazaty sie w latach 2016- 2022
w miedzynarodowych czasopismach naukowych takich jak Journal of Molecular Spectroscopy,
Spectrochimica Acta Part A: Molecular and Biomolecular Spectroscopy, Molecular Simulations i Acta
Physica Polonica A. | tak w pierwszej pracy habilitant pochyla sie nad problemem wyznaczenia
potencjatéw molekularnych przy wykorzystaniu metody IPA w przypadku widm jedynie czgsciowo
rozdzielonej spektralnie struktury rotacyjnej. Pokazano w niej, ze nawet w takich przypadkach mozliwe
jest wyznaczenie parametréw potencjatu z doktadnoscia rzedu promili. Opisane w tej pracy podejécie
nie wykorzystywato w zaden sposéb technik opartych na sztucznej inteligencji, co zostato
zaprezentowane w kolejnych pracach. | tak w pracy B2 zaproponowano wykorzystanie sieci
neuronowych do wyznaczenia potencjatéw molekularnych Lennarda-lonesa i cztero- i
piecioparametrowego potencjatu EMO dla potencjatu stanu B'1, czgsteczki Cd; i na podstawie
symulacji wykazano, 7e uzyskane widmo bazujace na potencjale wyznaczone przy pomocy sieci
neuronowych sa hlizsze rezultatom eksperymentalnym niz wyznaczone z potencjatu uzyskanego
metoda IPA. W pracach B3 i B4, ktére opublikowano wspdlnie z grupa prof. Marka Krosnickiego z
Uniwersytetu Gdanskiego, rozwinieto zaproponowane podejécie. W pierwszej z nich wykorzystano
gleboka sie¢ neuronowa (DNN) wyznaczenia potencjatu stanu X,E% w molekule MgF na podstawie



widma rotacyjno-oscylacyjnego. Poréwnanie uzyskanych wynikéw dla réinych metod wyznaczenia
potencjatu pozwala stwierdzi¢, ze w tym przypadku doktadnos¢ uzyskanych przy pomocy gtebokiej
siecni neuronowej wynikow jest lepsza w poréwnaniu do plytkiej sieci neuronowej, natomiast
najbardziej doktadna jest metoda DPF (Direct Potential Fit). Za uzyciem metody DNN przemawia
szybszy czas obliczen, co ma jednak cene w postaci czasu koniecznego na wytrenowanie sieci. W
drugiej wspolnej z Uniwersytetem Gdariskim pracy uzyto gtebokg sie¢ neuronowa do wyznaczenia
potencjatu przejscia GO (6'P;) (v’ = 39) - X0} w czgsteczce Hg na podstawie przejsé¢ bound->
free. Poréwnanie widm symulowanych na podstawie parametrow uzyskanych przy pomocy sieci
neuronowych z danymi eksperymentalnymi wykazuje dobrg zgodnosé, jednak ocene skutecznosci
metody utrudnia wptyw przejsc boud-> bound na zarejestrowane widmo eksperymentalne oraz rézne
ustawienia spektrometru dla réznych czesci widma. W pracy B5 habilitant zastosowat algorytm
genetyczny do wyznaczenia parametréw potencjatu EMO zaréwno z symulowanych widm oscylacyjno-
rotacyjnych oraz do wyznaczenia parametréw potencjatu na podstawie wynikéw eksperymentalnych
dla molekut CdKr i CdAr. W przypadku danych symulowanych, algorytm genetyczny pozwolit z duzg
doktadnoscig (na poziomie procenta lub mniej) odtworzy¢ parametry potencjatow, takze wykazujac
duzg doktadnos$¢ w przypadku niekompletnych widm. A w przypadku poréwnania z widmami
eksperymentalnymi, uzyskano dobrg zgodnos¢, ograniczong forma dopasowywanego potencjatu.

Wg mojej oceny wigczenie do warsztatu spektroskopowego technik sztucznej inteligencji jest
wartosciowym wktadem w rozwéj spektroskopii i fizyki molekularnej, pozwalajgcym wyznaczy¢
parametry potencjatéw oddziatywania. Jak sam habilitant pisze w swoich pracach, istnieje wiele
przyktadow zastosowania technik do rozwigzywania probleméw w spektroskopii molekularnej. (patrz
wstepy do prac B3, B5). Jednak w tym zastosowaniu s3 to pierwsze przyktady ich uzycia i wykazuja one
uzytecznos¢ tych technik, m.in. jako niezalezna weryfikacja wynikéw uzyskanych tradycyjnymi
metodami lub jako pierwszy krok wstepny w metodzie IPA ( co zostato zaproponowane m.in. w pracy
B5) Musze jednak znowu zauwazy¢, ze uniwersalnos¢ badar przedstawionych w tym cyklu i zasieg
upowszechnienia ich wynikéw sg ograniczone. Jest to potwierdzone mata liczba ich cytowan (na dzien
01.09.2023 wg Web of Science wynosita ona 9, a nie uwzgledniajgc autocytowan: 4). Wskazuje to
jeszcze bardziej niz w przypadku pierwszego cyklu na potrzebe szerszej wspétpracy ze srodowiskiem z
w dalszej karierze naukowej oraz szerszego upowszechniania uzyskiwanych wynikéw badan.

Podsumowanie i wniosek kofncowy.

Podsumowujgc przedstawiong wyzej recenzje w zwigzku z postepowaniem habilitacyjnym dr. Tomasza
Urbanczyka prowadzonym przez Rade Dyscypliny Nauki Fizyczne Uniwersytetu Jagielloriskiego
stwierdzam, ze przedstawione osiagniecia naukowe stanowig znaczny wkiad w rozwéj dyscypliny nauki
fizyczne. Stwierdzam takze, ze przedstawione dwa jednotematyczne cykle publikacji s3 oparte na
publikacjach spetniajgcych warunki okreslone w art. 219 ust. 1 pkt 2 lit. b ustawy z dnia 20 lipca 2018
roku Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce i w odpowiednich przepisach przejsciowych.
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