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Ocena rozprawy habilitacyjnej 1 dorobku naukowego
dr. Michata Jamroza

Uwagi ogélne

Dr Michat Jamroz uzyskal stopien magistra fizyki na Wydziale Mat-Fiz-Chem na
Uniwersytecie Jagiellonskim w 1977 roku. Po studiach podjat prace w Instytucie Chemii
Przemystowej. Tam tez uzyskal w 1986 roku stopien doktora nauk technicznych za rozprawe
,Algorytm rozpoznawania podstruktur w zwigzkach organicznych metodg sztucznej
inteligencji, na podstawie widm podczerwieni” pod kierunkiem prof. Zdzistawa Hippego.
Dorobek naukowy dr Michata Jamroza dotyczy szeroko rozumiane] spektroskopii
w podczerwieni, zarowno w aspekcie badan doswiadczalnych jak i teoretycznych.

Calkowity dorobek Habilitanta to 60 prac naukowych zarejestrowanych w Journal Citation
Reports o lacznym Impact Factor 122 cytowanych 579 (bez autocytowan 485) razy do
kwietnia 2014 roku. Od tego czasu liczba cytowan znaczaco wzrosla, bowiem w 2014 roku
prace Habilitanta byly cytowane ponad 120 razy. W ostatnich 5 latach widoczny jest znaczacy
wazrost liczby cytowan, co wigze sie takze z udostepnieniem miedzynarodowej spotecznosci
naukowej programu VEDA, ktory jest oryginalnym dzielem Habilitanta. Takze indeks
Hirscha , ktory obecnie wzrost do h=15 $§wiadczy o zauwazeniu dorobku dr Michata Jamroza

przez migdzynarodowg spolecznos¢ naukows.

Ocena rozprawy habilitacyjnej

Rozprawe habilitacyjng stanowi cykl 15 publikacji wytgcznie w czasopismach z bazy Journal
Citation Reports o facznym IF 37. Do prac dofaczono wszystkie konieczne dokumenty, w tym
autoreferat podsumowujacy osiagnigecia naukowe autora zaprezentowane w cyklu publikacji

i jednoznacznie wskazujgcy na zwarto$¢ tematyczng przedstawionych prac.

Nie budzg watpliwosci os§wiadczenia wspotautorow, ktdrzy uzasadniaja opisowo deklarowany

procentowy wkiad do poszczegolnych publikaciji. Prace badawcze, w ktorych zaangazowany




byt i jest Habilitant sg w wickszosci pracami zespolowymi, co utrudnia indywidualna oceng
osiggnie¢ naukowych. Nie ma watpliwosci, ze Habilitant jest samodzielnym autorem
programu VEDA, ktory umozliwia interpretacje widm wibracyjnych badanych czasteczek.
Jedyna w zbiorze praca monoautorska z 2013 roku jest wlasnie po§wigcona opisowi zatozen
teoretycznych, algorytmowi i sposobowi korzystania z programu VEDA. Oprocz tego
w zbiorze 15 prac tylko w 5-ciu dalszych pracach udziat Habilitanta przekracza 50%. Nie jest
do kofica jasne, jakie sa Jego zamierzenia dotyczace dalszych badafi, poniewaz prace, w
ktorych mial udzial wigkszosciowy ukazaly si¢ w latach 2001, 2002, 2004 i 2006, a w
pOzniejszym okresie Habilitant jest wspoOtautorem mnigjszosciowym z wyjatkiem
wspomnianej pracy monoautorskiej.

Program VEDA jest niewatpliwym oryginalnym wkiadem Autora do interpretacji widm w
podczerwieni. Program pozwala na zdefiniowanie ukladu wspolrzednych lokalnych
(rozciggajacych, zginajgcych i torsyjnych) dla duzych czasteczek, ponad 120 atomowych.
Jego olbrzymia zaletg jest interakcja z uzytkownikiem, ktéry moze definiowa¢ wiasny zbior
wspOlrzednych lokalnych najbardziej przydatny dla badanego problemu. Program wspomaga
uzytkownika modyfikujac wspoétrzedne, tak aby pozostawaly liniowo niezalezne. Udzial
wspolrzednych lokalnych w drganiach normalnych jest okreslany przez macierz rozkladu
energii potencjalnej PED (Potential Energy Distribution). Oryginalnym wkiadem Autora jest
zdefiniowanie ilosciowego kryterium jakosci ukladu wspoélrzednych lokalnych poprzez
parametr EPM. Parametr ten wskazuje, czy drganie normalne mozna skutecznie wyrazic¢ przez
niewielkg liczbe wspélrzednych wewnetrznych, co zdecydowanie ulatwia zrozumienie
charakteru drgan w czgsteczce. O duzej wartosci programu VEDA $wiadczg liczne proby
wykorzystania w pracach prowadzonych w innych osrodkach naukowych po jego
udostepnieniu pare lat temu. Zaobserwowalem rosnaca popularnos¢ VEDA po liczbie
opublikowanych prac, w ktérych program jest wykorzystywany.

Program VEDA zostat przez Habilitanta polaczony z wynikami obliczen programu Gaussian.
Pliki wyjsciowe tego programu sg wykorzystywane do tworzenia pierwszego przyblizenia
uktadu wspotrzednych lokalnych w VEDA. Polaczenie informacji o intesywnosciach przejs¢
wyliczonych w programie Gaussian z obserwacjami eksperymentalnymi jest kolejnym
elementem ulatwiajagcym interpretacje widm w podczerwieni. VEDA umozliwia takze
symulowanie teoretycznych widm w podczerwieni na podstawie obliczen w programie
Gaussian.

Program VEDA jest rozwijany od kilkunastu lat, a wprowadzane modyfikacje 1 ulepszenia

wynikaja ze $cistej wspolpracy z zespotami eksperymentatoroéw i teoretykow. Jest to obecnie




program bardzo dojrzaly. Autor sygnalizuje zastosowanie VEDA do czasteczek 200
atomowych, chociaz te wyniki nie sg jeszcze opublikowane.

Pewne watpliwosci moze budzi¢ wlaczenie do rozprawy habilitacyjnej az 8 prac, w ktérych
udzial Habilitanta wynosi 20-40%. Wiekszo§¢ wspotautoréw pisze zgodnie, ze ich praca
polegata przed wszystkim na wykonaniu tylko fragmentu publikacji. Zaden z nich nie
sugeruje, ze idea pracy wyszta od niego. Szczegblnie wazne jest oSwiadczenie prof. dr hab.
Jana Czestawa Dobrowolskiego, ktory jest wspotautorem w 14 na 15 prac przedstawionych
do habilitacji, ze jego wktad dotyczyt przeprowadzenia czeSci obliczen kwantowo-
mechanicznych i wspéludziatu w przygotowaniu manuskryptu publikacji.  Z kolei
w autoreferacie Habilitant przekonujagco przedstawia, jak nowe problemy badawcze
rozwigzywane w kolejnych publikacjach pozwolily krok po kroku udoskonala¢ program
VEDA, ktory w kazdej z przedstawianych prac jest wykorzystany. Jest zatem uzasadnione
zalozenie, ze inicjatorem tych prac byl dr Michat Jamréz, chociaz wiele z nich wymagato
zaangazowania duzego zespolu i stad niski udzial procentowy Habilitanta. W zadnej z 15 prac
udziat pojedynczego innego wspoétautora nie jest wigkszy od udziatu Habilitanta.

W przedstawionych do oceny pracach rozwigzano szereg oryginalnych problemow
badawczych. Nalezg do nich:

1) Systematyczna analiza widm w podczerwieni 5-halogenouracyli dzigki wyizolowaniu
wspotrzednej lokalnej opisujacej drganie rozciggajgce C-Halogen [H6].

2) Analiza konformacyjna aminokwaséw dzigki wskazaniu w widmach w podczerwieni
zakresow widma pozwalajacych na identyfikacje réznych konformeréw [H9, H12,
H14].

3) Dzigki porownaniu widm teoretycznych i eksperymentalnych akrylanu allilu
wskazanie dominujgcych konformerow [H13].

4) Wskazanie obszar6w widma w podczerwieni izotopologow izopropanolu [H11],
komplekséw kwasu mlekowego z woda [H8], L-cysteiny z wodg [H10] pozwalajacych
na identyfikacje najstabilniejszych struktur.

5) Stworzenie efektywnych mechanizméw definiowania wspotrzednych lokalnych
z wykorzystaniem wstepnej informacji z programu Gaussian, redukacji do prostszych
wspdlrzednych lokalnych, normalizacji tych wspolrzednych [H1-H15].

Program VEDA bedzie z pewnoscig stosowany do analizy widm w podczerwieni szczegdlnie
w obszarach widma, w ktorych wystepuja liczne przej$cia o zblizonych czestoséciach. Juz po
paru latach od jego udostepnienia jest cytowany ponad 200 razy w czasopismach z bazy JCR.

Program ten jest efektywnym narzedziem pracy, co zostalo wykazane w licznych
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publikacjach Habilitanta, a takze innych autoréw z wielu osrodkéw zagranicznych. Uwazam,
ze stworzenie, udoskonalenie i zastosowanie programu VEDA od podstaw jest istotnym

osiggnieciem naukowym.

Ocena dorobku naukowego

Oprocz prac przedstawionych jako podstawa rozprawy habilitacyjnej dr Michal Jamroz
opublikowat 45 prac ujetych w bazie Journal Citation Reports. Habilitant we wszystkich tych
pracach wystepuje jako jeden ze wspélautorow. Najczescie] Jego udzial polega na
interpretacji widm w podczerwieni, ktéra w wielu przypadkach jest kluczowa dla rozwigzania
problemu badawczego.

Warto zwroci¢ uwage na ostatnie prace, w ktorych pojawia si¢ nowa tematyka badania miar
chiralnosci czasteczek. Dla przeprowadzenia tych analiz Habilitant napisal nowy program
CHIMEA, ktory jest dostepny na stronie Spectroscopy and Molecular Modeling Group
Instytutu Chemii i Techniki Jagdrowe;.

W latach 1995 — 2010 Habilitant byt wykonawca w 6 grantach krajowych.

Brak jest w zyciorysie naukowym Habilitanta stazy zagranicznych, a wspolpraca
miedzynarodowa ogranicza sie do 3 grantéw Unii Europejskiej w latach 1994-2002, ktorych
kierownikiem w Polsce byt doc. dr hab. Marek Borowiak.

Dr Michat Jamroz jest wspotautorem dwoch uzyskanych patentéw oraz autorem ponad 30
ekspertyz dla przemystu.

Prace Habilitanta sg systematycznie prezentowane na konferencjach naukowych — tacznie 50
wystgpien od 1991 roku. Jednak po 2004 roku zadne z wystgpien nie bylo prezentowane przez
Habilitanta — wystepuje On jako wspolautor.

Ze wzgledu na charakter jednostek naukowych, w ktorych Habilitant byl lub jest zatrudniony,

w jego zyciorysie nie ma zadnych elementow zwigzanych z pracg dydaktyczng.

Podsumowanie

Habilitacja w dziedzinie chemii jest z jednej strony uznaniem dotychczasowego dorobku
naukowego za znaczacy w skali miedzynarodowej, ale takze stwierdzeniem, ze kandydat
bedzie mogl skutecznie wystepowaé w nowej roli samodzielnego pracownika naukowego.
Oznacza to miedzy innymi zdolno§¢ do kreowania nowych tematéw badawczych.
Whioskuje, aby Komisja miala mozliwo$¢ zapytania Kandydata o dalsze plany

naukowe.
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Oceniajgc materialy stanowigce rozprawe habilitacyjng mozna stwierdzi¢, ze dr Michat
Jamréz jest dojrzatym pracownikiem naukowym. Bez Jego tworczego podejScia zespoty
badawcze, w ktorych pracowal, nie moglyby rozwigza¢ wielu istotnych problemow
badawczych. Wspdlczesna nauka wymaga pracy zespolowej i tworca efektywnych,
oryginalnych programéw komputerowych powinien by¢ oceniany tak jak twoércy oryginalnej
aparatury naukowej.

Na podstawie przedstawionych mi do oceny materiatéw 1 biorac pod uwage, ze dr Michat
Jamréz pracuje w instytucie nie prowadzacym dziatalno$ci dydaktycznej, stwierdzam, ze
uzyskane przez Niego wyniki naukowe pozwalaja wystapi¢ do Rady Naukowej Instytutu
Chemii i Techniki Jgdrowej o nadanie stopnia naukowego doktora habilitowanego, zgodnie z
ustawg z dnia 14 marca 2003 roku o stopniach i tytule naukowym (Dz.U. Nr 65, poz. 595, z
pOzn. Zmianami). Wnosze wiec o dopuszczenie dr Michala Jamroza do dalszych etapéw

przewodu habilitacyjnego.

L
Prof. dr hab. Marek Kreglewski



