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Recenzja Dorobku Naukowego
przedstawionego w postepowaniu habilitacyjnym w dziedzinie nauk chemicznych
w dyscyplinie chemia przez doktora Michata H. Jamroza, adiunkta w Instytucie
Chemii i Techniki Jgdrowej w Warszawie

Niniejszg opinie sporzadzitem na wniosek Centralnej Komisji do Spraw
Stopni i Tytutdw, ktéra dziatajac w oparciu o art. 18a ust. 5 ustawy z dnia 14 marca
2003 r. o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w
zakresie sztuki (Dz.U. z 2003 r., nr 65, poz. 595; Dz.U. z 2005 r., nr 164, poz.
1365; Dz.U. z 2011 r., nr 84, poz. 455) powotata dnia 4 wrzes$nia 2014 r. komisje
habilitacyjng z mojg osobg w roli recenzenta.

Doktor Michat Jamréz uzyskat tytut zawodowy magistra fizyki o specjalnosci
fizyka teoretyczna na wydziale Matematyczno-Fizyczno-Chemicznym Uniwersytetu
Jagiellonskiego w 1977 roku.

Swojg prace zawodowag habilitant zwigzat z Instytutem Chemii Przemystowe]
imienia profesora Ignacego MosScickiego w Warszawie zajmujgc sie tam praca
badawcza i wdrozeniowg w zakresie spektroskopii molekularnej, chemii fizycznej i
teoretycznej, ktorej rezultatem jest 60 opublikowanych prac badawczych w
periodykach naukowych o sumarycznym wspoétczynniku wptywu (IF) 122. Prace te
uzyskaly uznanie srodowiska naukowego, byly wielokrotnie cytowane. W chwili
skladania dokumentacji prace byly cytowane ponad 480 razy a Indeks Hirscha
habilitanta wynosit 13.

WsSrdod osiagnie¢ zawodowych habilitanta nalezy wymieni¢ takze te o
charakterze aplikacyjnym. Jest on wspoétautorem metod analitycznych

stosowanych w spektroskopii oraz wielu programow komputerowych majgcych



zastosowanie w spektroskopii, badaniach strukturalnych i przewidywaniu
wiasciwosci katalizatorow.

Habilitant jest takze wspoétautorem dwoch patentéw, oraz wylgcznym
autorem ponad trzydziestu, wykonanych w latach 1995-2004 poufnych ekspertyz
dla przedsiebiorstw Polkolor oraz Polskiej Wytworni Papierow Wartosciowych.

Doktor Jamroz w latach 1994-2010 byt wykonawca trzech projektow
naukowych (grantbw) miedzynarodowych a takze siedmiu projektéw
finansowanych ze Zrodet krajowych.

Za swoja dzialalnos¢ zawodowag habilitant otrzymat w 2013 zespotowg
nagrode Instytutu Chemii Przemystowej (konkurs Swietostawskiego). Jego
indywidualne osiggniecia naukowe zostaly w 2011 roku nagrodzone przez
Prezydenta Rzeczpospolitej Polskiej ,Ztotym Medalem za Catoksztatt Dziatalnosci”.
Kompetencje zawodowe habilitanta zostaly takze dostrzezone przez redaktoréw
czasopism naukowych krajowych i miedzynarodowych (Spectrochimica Acta,
Journal of Molecular Structure, Vibrational Spectroscopy oraz Zeitschrift fur
Physikalische Chemie), ktérzy powierzyli mu recenzje osiemnastu artykutéw
naukowych.

Przedtozony do recenzji dorobek naukowy habilitanta w znaczacej czesci
powstat w Instytucie Chemii Przemystowej, w ktérym w 1986 roku uzyskat doktorat
nauk technicznych na postawie rozprawy pod tytutem ,Algorytm rozpoznawania
podstruktur w zwigzkach organicznych metoda ,sztucznej inteligencji”, na
podstawie widm w podczerwieni”, ktdrej promotorem byt profesor Zbigniew Hippe.

Pan doktor Michat Jamréz przediozyt jako osiggniecie naukowe bedace
postawg postepowania habilitacyjnego cykl 15 prac opublikowanych w
czasopismach z bazy Journal Citation Report o sumarycznym wspotczynniku
wptywu rownym 37. Prace te zostaly wybrane z imponujacego dorobku naukowego
habilitanta uzyskanego po doktoracie a liczagcego 56 prac naukowych o IF réwnym
117.

Przedstawione prace powstaty w wielokierunkowej wspotpracy krajowej z
pracownikami naukowymi Instytutu Chemii Przemystowej, Uniwersytetow
Jagiellonskiego i Warszawskiego, Instytutow Chemii Fizycznej i Chemii
Organicznej Polskiej Akademii Nauk, Narodowego Instytutu Lekdéw oraz Instytutu
Chemii i Techniki Jadrowej. Szacowang wielkoS¢ udzialu habilitanta w



przedstawionych pracach zgodnie z wymogami ustawowymi dokumentujg
zalgczone oswiadczenia habilitanta oraz wspoétautorow publikacji. W rezultacie
zakumulowana wielko$¢ udziatu habilitanta w przedstawionych pracach wynosi
ponad siedemset procent.

Zgodnie z oswiadczeniem habilitanta jego wkladem do przedstawionych
publikacji  byla interpretacja  oscylacyjnych ~ widm  teoretycznych i
eksperymentalnych badanych molekut, dyskusja wynikbw oraz wspétudziat w
przygotowaniu manuskryptow.

Najwazniejsze w dorobku habilitanta wydaje sie to, iz opracowat on i
wdrozyt nowatorskg metodyke analizy ,teoretycznych” widm oscylacyjnych (IR i
Ramana), uzyskanych na drodze obliczern metodami chemii kwantowe.

Zastosowana z powodzeniem metodyka pozwala na zrozumienie postaci
obliczeniowej drgan normalnych a w konsekwencji przypisania drgan odpowiednim
grupom funkcyjnym i fragmentom badanej czgsteczki. W celu interpretacji drgan
normalnych wprowadza sie procedure wyrazania wspotrzednych normalnych, jako
sumy wspotrzednych lokalnych odpowiadajgcych grupom funkcyjnym i fragmentom
szkieletu czasteczki. Tak wyrazone wspotrzedne lokalne majg postac dobrze
zrozumiatg dla chemikow interpretujgcych widma oscylacyjne - zmian diugosci
wigzan, katéw miedzy wigzaniami i katow dwusciennych wigzan. Procedura ta,
nazywana rozkladem energii potencjalnej PED (Potential Energy Distribution),
pozwala na wyrazenie energii drgania normalnego (wzgledem nieruchomego
Srodka masy czasteczki) jako sumy energii drgan fragmentéw czasteczki.
Oryginalnym wktadem habilitanta jest stworzenie algorytmu pozwalajgcego na
automatyczng (z mozliwoscia korekcji przez uzytkownika) konstrukcje niezaleznych
liniowo ukladow wspohzednych Ilokalnych oraz znalezienie (zbudowanie)
wspotrzednych ztozonych najlepiej oddajgcych drgania normalne. Optymalizacja
procedury PED autorstwa habilitanta pozwala na jej zastosowanie do ukfadéw
wieloatomowych (powyzej 20 atomoéw), dla ktérych ,reczna” konstrukcja ukiadu
wspotrzednych lokalnych dobrze opisujgacych drgania poszczegolnych fragmentéw
czasteczki jest praktycznie niemozliwa.

Dzieki wktadowi pracy habilitanta, uwzgledniajgca macierz statych sitowych

procedura PED stata sie oparta na solidnych podstawach fizycznych alternatywg



do powszechnie stosowanej interpretacji opartej na wizualizacji wychylen atomow
w danym drganiu.

Opracowany przez doktora Jamroza algorytm zostat zastosowany w
programie obliczeniowym jego autorstwa, stuzacym interpretacji teoretycznych
widm oscylacyjnych. Program ten o nazwie VEDA jest przez autora stale
udoskonalany a jego najnowsze wersje pozwalajace interpretowac¢ widma uktadow
molekularnych o wielkosci do 480 atoméw. Sg one dostepne, wraz z
uproszczonym przewodnikiem uzytkownika, na stronie internetowej zespotu
badawczego, w ktérym autor jest zatrudniony (http://smmg.pl/software/sowtware-
spesca.html). Wyjasnieniu zasad dziatania programu VEDA oraz ich ilustracji na
modelowych przykladach zostata poswiecona praca, ktérej habilitant jest
wylacznym  autorem, opublikowana w bardzo cenionym czasopi$mie
Spectrochimica Acta A. (praca H1) a takze w przedstawionym przez habilitanta
autoreferacie.

W przedstawionych jako osiggniecie naukowe pracach, opublikowanych w
latch 2001-2013, mozna zaobserwowac stopniowg ewolucje algorytmu programu
VEDA oraz zastosowanych w nim rozwigzan (autor szczegétowo opisuje to w
swoim autoreferacie). Dzieki pracy habilitanta, autorom publikacji udato sie
zinterpretowa¢ wiele bardzo interesujgcych obserwacji o charakterze
podstawowym. Z mojego punktu widzenia szczegolnie interesujgce wydaja sie te
prace, w ktorych w oparciu o wyniki obliczern kwantowo-mechanicznych (DFT/ab
initio), stosujgc autorskie rozwigzania habilitanta, zinterpretowano uzyskane w
niskotemperaturowej izolacji matrycowej, doswiadczalne widma IR konformerow
aminokwaséw L-cysteiny i L-izoseryny.

Co warto podkresli¢ program VEDA zostat jak dotychczas doceniony ponad
dwustoma cytowaniami. Autorzy publikacji cytujgcych program wykorzystywali go
miedzy innymi w pracach dotyczacych: - nieliniowych zjawisk optycznych w
badanych zwigzkach i materiatach; - wigzan wodorowych i oddzialywan
elektronowych donor-akpceptor; - badan konformacyjnych bioczasteczek; - badan
czasteczek lekow i herbicydow, kompleksow metali i metalo-organicznych, oraz i
wielu innych. RoOznorakie byly tez techniki eksperymentalne, ktérych wyniki
interpretowano wykorzystujac autorskie rozwigzania habilitanta: - spektroskopia
ramanowska prébek zaabsorbowanych (SERS); - czasowo rozdzielcza



spektroskopia ramanowska; - ramanowska aktywnos$¢ optyczna (RROA) i

ramanowska rezonansowa spektroskopia wzbudzana ultrafioletem (UV-RR).

Osobiscie uwazam, ze dr Michat Jamr6z jest wysokiej klasy specjalista,
ktérego praca naukowa zyskata uznanie w srodowisku naukowym w Kraju, a takze
poza jego granicami. Odnoszac sie do wymogoéw ustawowych, nie mam
najmniejszych watpliwosci, ze przedstawiony mi do oceny dorobek habiltanta
stanowi znaczny wkiad Autora w rozwdj badan nad interpretacjg danych
spektroskopowych a w szczegdlnosci pochodzacych ze spektroskopii wibracyjnej
IR i Ramana, oraz ze Habilitant wykazuje na tym polu istotng aktywnosé
naukowa. Uwazam, iz przedstawiony przez Kandydata materiat spetnia catkowicie
wymagania ustawowe (Dz.U. z 2003 r., nr 65, poz. 595; Dz.U. z 2005 r., nr 164,
poz. 1365; Dz.U. z 2011 r., nr 84, poz. 455) i uzasadnia nadanie doktorowi
Michatowi Jamrozowi stopnia naukowego doktora habilitowanego w dziedzinie
nauk chemicznych w dyscyplinie chemia. Dlatego wnosze o dopuszczenie dr

Michata Jamroza do dalszych etapow postepowania habilitacyjnego.
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