Warszawa, 02.10.2023.

Recenzja dorobku naukowego dr Tomasza Urbariczyka

na potrzeby wniosku o nadanie stopnia doktora habilitowanego

Dr Tomasz Urbanczyk jako podstawe swojego wniosku o nadanie stopnia dr hab. przedstawit dwa
osiggnigcia. Pierwsze i giowne to zestaw 12 publikacji wspétautorskich. W 9 z nich dr Urbariczyk jest
pierwszym autorem. 8 prac dotyczy badan doswiadczalnych kompleksdw Van der Waalsa CdAr oraz
CdNe oraz dimeru Cd,. Praca dziewigta jest przeglagdowa za$ prace 10-12 dotyczg poréwnan danych
doswiadczalnych z dostepnymi modelami teoretycznymi.

Drugie osiggnigcie to cykl 5 publikacji; w 3 z nich dr Urbariczyk jest pierwszym autorem. Prace te majg
charakter informatyczny — celem bylo tu zastosowanie metod numerycznych do poprawy jakosci
parametrow czgsteczkowych uzyskiwanych z danych doswiadczalnych.

Kazde z tych osiggnie¢ omowie oddzielnie.

Osiagniecie gtéwne - cykl publikacji A1-A12

Podstawg warsztatu doswiadczalnego dr Tomasza Urbariczyka jest stanowisko pomiarowe oparte na
impulsowej naddZwiekowej wigzce molekularnej oraz zestawie dwodch laserdw barwnikowych
pompowanych tym samym nanosekundowym laserem Nd:YAG. Uktad impulsowej wigzki molekularnej
oraz uktad laserowy s zsynchronizowane w czasie — kazdej probce zimnego gazu odpowiada
wzbudzajacy jg impuls laserowy.

Najwazniejszg zaletg naddzwigkowych wigzek molekularnych jest mozliwo$¢ przygotowania prébek
gazow czasteczkowych, w niskich temperaturach rzedu pojedynczych Kelwinéw w wewnetrznych
stopniach swobody czyli oscylacjach i rotacjach. Chtodzenie czgsteczek nastepuje przy rozprezaniu
gazu o cisnieniu kilku atmosfer do, prawie, prézni co skutkuje przekazaniem energii z wewnetrznych
stopni swobody do energii ruchu postepowego czasteczek. W przypadku badan dos$wiadczalnych
opisanych w pracach 1-8 wyzwaniem jest niska preznos¢ par kadmu. Aby uzyskaé wystarczajaca
koncentracje badanych kompleksow Van der Waalsa temperatura zbiornika z kadmem oraz samej
dyszy impulsowej musi przekracza¢ 600° C. Dr Urbanczyk bardzo dobrze poradzit sobie z tym zadaniem
- skonstruowat odpowiednia wysokotemperaturowg dysze impulsows i dzieki czemu mogt wykonaé
badania doswiadczalne stanowigce podstawe jego wniosku.

Lasery barwnikowe sa, ze swej natury, przestrajalne w szerokim zakresie widmowym i przez
dziesigciolecia byly koniem roboczym spektroskopii optycznej w obszarze widzialnym oraz bliskiego
nadfioletu. Jednak w ostatnich kilkunastu lat ich rola stata sie marginalna - zostaty one wyparte przez
zrodfa spdjnego promieniowania oparte na efektach nieliniowych w krysztatach. Nowa generacja
przestrajalnych Zrédet promieniowania ma znacznie szerszy zakres zmiany dtugosci fali oraz lepsze
wiasnosci spektralne (mniejsza szerokos¢ linii) niz lasery barwnikowe. Do tego zagadnienia wréce
jeszcze w dalszej czedci mojej recenzji.



Pomiary spektroskopowe opisane w pracach A1-A8 polegaty na rejestracji widm wzbudzenia —
mierzono fluorescencje badanych indywiduéw w funkcji dtugosci fali wzbudzajacego je lasera
barwnikowego. Przy wzbudzeniu pojedynczym impulsem stosowano jeden laser barwnikowy zas w
metodzie podwdjnego rezonansu optycznego (ang. akr. OODR) uzywane byty dwa lasery, i dodatkowo,
impulsy z jednego lasera byly przetwarzane na ultrafiolet przez generacje drugiej harmonicznej w
krysztale nieliniowym.

Przedstawione jak osiggniecie gtéwne publikacje A1-A8 tego cyklu sg oparte na wynikach
doswiadczalnych uzyskanych w ukfadzie doswiadczalnym opisanym powyzej. Praca A9 to artykut
przegladowy zas prace A10-A12 dotyczg obliczen potencjatdéw czgsteczkowych.

Praca Al opisuje wyniki pomiaréw widm wzbudzenia kompleksu CdAr dla przejécia B31(53P;) «
X101 (515,) z podstawowego poziomu oscylacyjnego pojedynczym impulsem laserowym. Pomiary
wykonano dla kilku najnizszych wartosci liczby oscylacyjnej w stanie wzbudzonym. Widma wzbudzenia
majg rozdzielong strukture rotacyjng dla wartosci oscylacyjnej liczby kwantowej wyzszych niz ok. 10.
Niestety, dla mniejszych wartosci oscylacyjnej liczby kwantowej takie rozdzielenie nie jest mozliwe z
powodu zbyt szerokiego pasma promieniowania lasera barwnikowego. Dane doswiadczalne pozwolity
wyznaczy¢ podstawowe parametry opisujgce sekwencje poziomdw oscylacyjnych z doktadnoécig rzedu
pojedynczych procentéw co stanowito postep w pordwnaniu z wcze$niejszymi danymi. Wyniki
doswiadczalne pordéwnano takze z rezultatami symulacji numerycznych uzyskujgc dobrg zgodnosc.

Praca A2 ma bardzo podobny charakter a réznica polega na wyborze innego kompleksu; tym razem
jest to CdNe. Tu rdéwniez udato sie autorom czesciowo rozdzielié¢ strukture rotacyjng stanu
wzbudzonego na przejsciu B31(53P;) « X10%(51S,) aczkolwiek bez rozdzielenia linii nalezgcych do
gatezi P, Qi R.

Prace doswiadczalne A3-A7 opisujg wyniki uzyskane w wykorzystaniem metody rezonansu optyczno-
optycznego (OODR). W metodzie tej czasteczki badz kompleksy sg wzbudzane schodkowo do wyzszych
stanow elektronowych. Stosuje sie dwa lasery, pierwszy przenosi czasteczki/kompleksy do wybranego
poziomu oscylacyjnego albo oscylacyjno-rotacyjnego w posrednim stanie elektronowym obsadzajac
wybrany poziom badz grupe poziomdw energetycznych. Przemiatanie czestotliwosci drugiego lasera
umozliwia rejestracje widma wzbudzenia w koncowym stanie elektronowym. OODR pozwala na
wzbudzenia optyczne czasteczki/kompleksu do standw o wysokiej energii trudno dostepnych we
wzbudzeniu bezposrednim, ktére wymagato by zastosowania lasera z zakresu ultrafioletu
prézniowego. Reguty wyboru dla przejs¢ dipolowych umozliwiajg wzbudzenie stanéw niedostepnych
przy wzbudzeniu bezposrednim.

Praca A3 opisuje wyniki uzyskane przez dr Urbanczyka dla kompleksu Cd; przy wzbudzeniu do stanu
314(6%1). Doswiadczalne widmo wzbudzenia zostato poréwnane z przewidywaniami numerycznymi
algorytmdw LEVEL i PGOPHER a analiza przesuniec izotopowych umozliwita przypisanie poszczegélnym
progresjom linii widmowych oscylacyjnych liczb kwantowych. W rezultacie autorzy pracy przypisali
zmierzong cze$¢ widma wzbudzenia do stanu 31,(6%S:) czgsteczki Cd; liczby oscylacyjne z zakresu 50-
65 i wykorzystali te dane do odtworzenia czesdci krzywej potencjatu blisko poziomu dysocjacji
czasteczki. Jako pewng brawure odczytuje ich postulat, ze na podstawie tych danych caty potencjat da
sie opisac przy pomocy wzoru Morse’a.

W pracy A4 obiektem badan jest kompleks CdAr a tematem préba wyznaczenia promienia
rownowagowego na podstawie natezen linii oscylacyjnych. Stosujgc metode OODR wzbudzano
kompleks CdAr do stanu E3X] a zarejestrowane natezenia elektronowo - oscylacyjnych linii
widmowych poréwnywano do przewidywan ogdlnodostepnych kodéw LEVEL i PGOPHER, w ktérych
odlegfos¢ rownowagowa byfa zmieniana tak by otrzymac najlepsza zgodno$é. Uzyskana przez autoréw
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odlegtos¢ rownowagowa okazata sie mniejsza niz ta raportowana wczesniej przez zespét naukowy, w
ktdrym pracuje dr Urbariczyk.

Przedmiotem badari opisanych w pracy A5 jest spektroskopia przej$¢ stan zwigzany « stan zwigzany
oraz stan niezwigzany « stan zwigzany w kompleksie CdAr. Wzbudzano kompleksy ze stanu
zwigzanego B3Z{, do stanu E32] z podwdjna studnia potencjatu. Odlegtoéé réwnowagowa stanu
B3%] lokuje sie w obszarze bariery potencjatu stanu E*X] co skutkuje znaczacymi wspotczynnikami
Franka-Kondona zaréwno dla przej$¢ do poziomdw zwigzanych jak i nie zwigzanych stanu gérnego
jezeli tylko liczba oscylacyjna stanu poczatkowego wigksza niz 1. Wynikiem tych badai byto
wyznaczenie wysokosci oraz potozenia bariery potencjatu w stanie E3Z;.

W przypadku komplekséw, w ktérych przynajmniej jeden atom moze mieé kilka izotopéw obecnych w
probce rejestrowane widmo wzbudzenia sktada sie z szeregu progresji oscylacyjno - rotacyjnych dla
odpowiednich izotopéw. Ten fakt, w potaczeniu z niskg rozdzielczoécig spektralng, prowadzi do
naktadania sig widm poszczegélnych izotopéw co uniemozliwia interpretacje wynikdw
doswiadczalnych. Jak pokazali autorzy pracy A5, w pewnych szczegélnych przypadkach, stosowanie
metody OODR pozwala czesciowo rozwigzaé ten problem. Wybierajac madrze dtugoé¢ fali wzbudzenia
ze stanu podstawowego do posredniego mozna ,adresowac” jeden z izotopéw i, tym samym, uproscié
widmo OODR. Wyniki dla komplekséw CdAr oraz CdKr zostaty opublikowane w pracy A6.

Przedmiotem badan opisanych w pracy A7 sg pomiary OODR dla czgsteczki CdAr wzbudzanej do stanu
E3%} z wykorzystaniem opisanej powyzej metody ,adresowania” izotopéw. Wyniki doswiadczalne
prowadzg do wniosku, ze stan ten ma podwdjng jame potencjatu o czym swiadczy obecnoéé poziomow
oscylacyjnych o energii wyzszej niz odpowiednia asymptota atomowa.

Praca A8 pokazuje, ze metoda OODR moze by¢ wykorzystana do rozdzielenia struktury rotacyjnej
komplekséw. Obiektem badar opisanych w pracy A8 jest kompleks CdNe wybrany ze wzgledu na
szczegblnie korzystne warunki wzbudzenia stanu posredniego umoiliwiajace wzbudzenie
pojedynczych poziomdw rotacyjnych w tym stanie. Takie selektywne wzbudzenie stanu posredniego
umozliwito autorom pracy obserwacje progresji rotacyjnych w stanie wysoko wzbudzonym E3Zf.
Umozliwito to wyznaczenie statych rotacyjnych dla tego stanu oraz odlegtosci réwnowagowe;j.

Praca A9 jest publikacjg przeglagdowa poswiecong spektroskopii kompleksu van der Vaals’'a Cd,. Jest
ona podsumowaniem stanu wiedzy o tym kompleksie sprzed kilku lat. W szczegélnosci zostaty tam
poréwnane dane doswiadczalne z dostepnymi woéwczas wynikami obliczert ab-initio. Dodatkowo,
zaproponowano w tej pracy schemat laserowego chtodzenia czasteczki Cd, wykorzystujacy korzystng
koincydencje odlegiosci réwnowagowych dla stanéw zaangazowanych w proces chtodzenia.
Rozwinigcie tego pomystu opisuje praca A10, ktdrej autorzy analizujg schematy chtodzenia laserowego
dla czasteczek Cd; oraz Yh;. Szczegdlnie internujgce wydaja sie byé wyniki symulacji dla dimeru iterbu
gdzie oczekiwana sprawnosc¢ procesu chtodzenia jest bliska 90%.

W pracy oznaczonej indeksem All przedstawiono wyniki obliczed ab-initio dla kompleksu van der
Vaals’a CdAr. Obliczenia wykonano dla kilku stanéw o asymptotach atomowych wyzszych niz byty
Znane wczeshie.

Publikacja A12 to kolejny przyktad obliczeri ab-initio wykonanych, tym razem, dla czasteczki Hg2.
Poniewaz wytwarzanie dimeréw rteci jest tatwe doswiadczalnie to autorzy pracy mieli dostepny bardzo
duzy zestaw danych doswiadczalnych dzieki czemu mogli uzyska¢ wyisza doktadno$c obliczen.

Podsumowujac gtéwne osiggnigcie dr Tomasza Urbariczyka opisane w pracach A1-A12 chce zwrdcic
uwage na ograniczenia wynikajgce z zastosowanej metody do$wiadczalnej. Uzywane przez dr



Urbariczyka lasery barwnikowe charakteryzujy sie duza szerokoscia spektralng kilkadziesigt razy
przewyzszajgca ograniczenie fourierowskie dla 10 ns impulséw.

W konsekwencji, poza bardzo szczegdlnymi przypadkami, uktad doswiadczalny nie pozawala na
rozdzielenie linii spektralnych dla przejs¢ elektronowo - oscylacyjno — rotacyjnych oraz linii
pochodzacych od réznych izotopéw w badanych uktadach czasteczkowych. Skutkuje to widmami
doswiadczalnymi, w ktérych natozenie sie duzej liczby linii daje ciggte pasmo. Nawet jesli stosowane
przez dr Urbariczyka i jego wspétpracownikéw modele numeryczne pozwalajg odtworzyé widmo
wzbudzenia w takich warunkach to poréwnywanie tych ciggtych pasm jest obarczone duia
niepewnoscia. Bez watpienia duzo lepsze wyniki datoby zastosowanie przestrajalnych Zrédet
laserowych o mniejszej szerokosci linii. Moge tylko przypuszczaé, ze dr Tomasz Urbanczyk byt i jest
Swiadom tego ograniczenia ale nie miat mozliwosci przebudowy uktadu doswiadczalnego w kierunku,
o ktorym pisze.

Osiagniecie nr 2

Cykl 5 prac dotyczacych odzyskiwania potencjatéw elektronowych z danych doswiadczalnych. Pierwsza
z nich (B1) powstata we wspdtpracy z Asenem Pashovem z Uniwersytetu w Sofii twdrcg szeroko
stosowanej metody odzyskiwania potencjatu pod nazwa Inverted Perturbation Approach. Celem byto
wyznaczenie doktadnosci odzyskiwania potencjatéw czasteczkowych z danych z czesciowo tylko
rozdzielong struktura rotacyjng. Stosowane byty dane wygenerowane dla zadanych potencjatéw, kt6re
byty zaszumiane przed podaniem ich na wejécie programu odtwarzajgcego potencjat czgsteczkowy na
podstawie minimalizacji funkcji y? liczonej jako suma kwadratéw réznic energii  pozioméw
oscylacyjnych doswiadczalnych oraz tych pochodzacych z modelu . Okazato sie, ze nawet dla widm
zaszumionych mozna odzyskac dane czteroparametrowego potencjatu z dokfadnoscia rzedu promila.

Dwie kolejne publikacje dotyczg odtwarzania potencjatéw czgsteczkowych za pomoca algorytmow
opartych na sieci neuronowej. Postaly one we wspdtpracy z grupa prof. Marka Krosnickiego z
Uniwersytetu Gdanskiego. W pracy B2 celem byto jak najwierniejsze odtworzenie potencjatu stanu
B'1, dimeru kadmu. Podobnie jak w pracy B1 zestaw danych treningowych dla sieci neuronowej
powstat zostat wygenerowany numerycznie na podstawie potencjatu podobnego do potencjatu stanu
b*0%. Wytrenowany algorytm uzyt danych doéwiadczalnych dla przejscia B'1, « X'0} do
wyznaczenia potencjatu stanu B11,, w dimerze Cd.. Odtworzony w ten sposéb potencjat dat pofozenia
poziomow oscylacyjnych stanu B11,, bardzo bliskie danym doswiadczalnym z btedami mniejszymi niz
te dla metody IPA. W pracy B3 dr Urbaniczyk rozwinat opisang powyzej metode stosujgc glteboka sie¢
neuronowy z zastosowaniem do potencjatu X?X* w czasteczce MgF. W kolejnej pracy z tego cyklu
oznaczonej symbolem B4 zastosowano sie¢ neuronowa do odtworzenia czesdci odpychajacej stanu
B'1, w dimerze rteci. Danymi wejsciowymi byto tu widmo doswiadczalne dla przejécia zawierajgce
zfozone zaréwno z przejs¢ zwigzany — niezwigzany jak i przejscia zwigzany — zwigzany. Odtworzony
potencjat stanu B*1,, daje widma obliczone na jego podstawie zgodne z danymi doswiadczalnymi.

Cykl prac dotyczacych metod odtwarzania potencjatéw molekularnych z widm doswiadczalnych
zamyka praca B5, ktérej autorzy zastosowali algorytm genetyczny. Uzywajgc go dla dwdch réznych
modeli potencjatu EMO i Morse pokazali, ze dla przejs¢ E3Z;,, « ATy, w czasteczce CdAr moina
uzyskac dobrg zgodnosé z doswiadczeniem przynajmniej dla niewielkich wartos¢ oscylacyjnej liczby

kwantowej.

Podsumowujac, przedstawiony do oceny dorobek naukowy dr Tomasza Urbanczyka jest bardzo
obszerny; w przestawionych jako dwa oddzielne osiggnigcia jest tacznie 17 prac wspétautorskich

4



opublikowanych w czasopismach miedzynarodowych roéznejrangi. W 12 publikacjach dr Urbanczyk jest
pierwszym autorem co dobrze koresponduje z jego wlasnym opisem wkiadu do wszystkich 17
publikacji. Publikacje w miedzynarodowych czasopismach naukowych wskazujg na wystarczajaca
oryginalnosc wynikéw naukowych dr Tomasza Urbariczyka. Zastanawia jednak bardzo staby odzew
srodowiska naukowego na wyniki przedstawione w tych publikacjach. Przecigtna liczba cytowani prac
w cyklu A jest ponizej 7 a dla cyklu B nawet ponizej 2 mimo, ze prace te zostaty opublikowane w
dobrych zurnalach naukowych. Nie rozumiem dlaczego tak jest.

Reasumujgc, uwazam, ze dorobek naukowy dr Tomasza Urbariczyka po uzyskaniu stopnia doktora
spetnia wymogi ustawowe i zwyczajowe dla pPrzyznania mu stopnia doktora habilitowanego w
dziedzinie fizyki i wnioskuje o nadanie mu tego stopnia.



