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Ocena rozprawy habilitacyjnej i dorobku naukowego

dra Przemyslawa Jana Kolka.

Tytul osiagniecia:

Od widm laserowo indukowanej fluorescencji, do geometrii i dynamiki wzbudzonych
czgsteczek: badania czgsteczek kwasu antranilowego schtodzonych w naddiwigkowej wigzce
molekularnej

Ocena dorobku naukowo-badawczego, aktywnosci naukowej i dydaktycznej

Dr Przemystaw Kolek ukonczyt studia na Wydziale Chemii Uniwersytetu
Jagiellonskiego w roku 1997. Prace magisterska, zatytutowang ,,Badania stanéw
wzbudzonych wybranych wielopodstawionych pochodnych benzenu”, wykonal pod
kierunkiem prof. dr hab. Jana Najbara. Na tym samym Uniwersytecie, 6 lat pozniej, w
ramach studiéw doktoranckich, uzyskat stopien doktora. Tytul rozprawy ,,Widma
elektronowo-oscylacyjne schlodzonych czgsteczek cyjanowych pochodnych aniliny”,
promotorem byl prof. dr hab. Jan Najbar. Ponad dwuletni staz podoktorski odbyl na
Uniwersytecie w Bazylei pod kierunkiem prof. dra Johna P. Maiera. Po powrocie do kraju
zostal przejsciowo zatrudniony jako asystent na Wydziale Chemii Uniwersytetu
Jagiellonskiego, a od pazdziernika 2006 r. zwigzal swoja przysztos¢ z Uniwersytetem
Rzeszowskim, gdzie obecnie zatrudniony jest na stanowisku adiunkta.

Dr Kolek, jak na Jego wiek i lata pracy, ma dane bibliometryczne czgsto spotykane w
Polsce na podobnym etapie kariery naukowej. Na przestrzeni 21 lat (od 1999 do roku 2020)
opublikowat 25 prac z listy filadelfijskiej (w tym 20 po uzyskaniu stopnia doktorskiego), co
oznacza $rednio troche ponad jedna prace rocznie. Sumaryczny ,,impact factor” tych
publikacji (podany przez dra Kolka) wynosi 64,8 ($rednio 2,6 na prace). Sg to wigc bardzo
dobre czasopisma miedzynarodowe publikujace prace z zakresu Jego dziatalnosci naukowej.

Prace dra Kolka (na grudziefi 2020 r.) cytowane byly 200 razy (150 bez autocytowan), a Jego
index Hirscha wynosit 10.

Dzialalno$¢ naukowa dra Kolka koncentruje sie wokot doswiadczalnych badan
fluorescencji stosunkowo prostych zwiazkéw organicznych schtadzanych do niskich
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temperatur w naddzwiekowej wigzce molekularnej a nastgpnie szczeg6towej analizy
rejestrowanych widm przy pomocy réznych metod chemii kwantowej. Zauwazy¢ nalezy duza
samodzielno$¢ (samowystarczalno$é). Dr Kolek buduje aparature, wskazuje tematyke i
prowadzi badania do§wiadczalne, a nastepnie wykonuje obliczenia kwantowo chemiczne. Ta
ostatnia dziatalno$¢ mozna uznaé za dominujgca w Jego dziatalnosci, a wiedzg z metod
obliczeniowych aktywnie uzupelnial na stazach u specjalistow zagranicznych i krajowych.

Z uwagi na zatrudnienie na uniwersytetach, Jagiellonskim i Rzeszowskim, dr Kolek
ma duze osiagniccia w dziatalnosci dydaktycznej. Prowadzit zajgcia dydaktyczne z
przedmiotéw zwiazanych z chemia, chemia fizyczna oraz spektroskopia molekularna, jest
autorem i wspolautorem skryptéw dla studentow. Na wyr6znienie zastuguje zorganizowanie i
nastepnie kierowanie Pracownia Fizykochemii i Modelowania Molekularnego na
Uniwersytecie Rzeszowskim.

Podsumowujac, dorobek naukowy i dydaktyczny dra Kolka jest znaczacy jak na
obecny etap Jego kariery naukowej i w petni upowaznia Go do starania si¢ o przyznanie
stopnia naukowego doktora habilitowanego.

Ocena osiagniecia naukowego w oparciu o ktére trwa postepowanie habilitacyjne

Ze zbioru prac prowadzonych na przestrzeni 16 lat dr Kolek wybrat 7
powigzanych tematycznie artykutéw naukowych (oznaczonych w autoreferacie jako H1 —
H7), ktore zglosit jako osiagniecie naukowe pozwalajace Mu ubiegac si¢ o stopieni naukowy
doktora habilitowanego. W pieciu z tych publikacji jest pierwszym autorem. Z zalgczonych
o$wiadczen wspéltautorow mozna wywnioskowa¢ istotny, dominujacy wkiad dra Kolka w
powstanie tych publikacji. Brak o$wiadczenia prof. dra hab. Jana Najbara, wspotautora 5 z
wybranych prac, jest konsekwencja $mierci Profesora w styczniu 2018 r. Nalezy tutaj
zaznaczy¢, ze Profesor Najbar byt autorem korespondujacym jedynie w pierwszej z
wybranych prac, z roku 2014, w pozostatych 6 pracach autorem korespondujacym byt dr
Kolek. Wybrane przez dra Kolka prace polaczone zostaly wspdlnym tytutem: ,,Od widm
laserowo indukowanej fluorescencji, do geometrii i dynamiki wzbudzonych czqgsteczek:
badania czgsteczek kwasu antranilowego schlodzonych w naddzwigkowej wigzce
molekularnej”. Dr Kolek przedtozyl obszerny autoreferat w ktorym wskazat cel i znaczenie
prowadzonych przez Niego badan, opisat stosowane metody doswiadczalne i nastgpnie

dokonat przegladu uzyskanych wynikéw z odnosnikami do prac zgloszonych jako osiagnigcie
naukowe.

Kwas antranilinowy jest dogodnym modelowym ukiadem do spektroskopowych badan
wiazania wodorowego, ktore ulega skroceniu po przejsciu do najnizszego wzbudzonego stanu
singletowego S;. W nastepstwie wzbudzenia do stanu S, cala struktura czgsteczki kwasu
relaksuje rowniez do nowej geometrii, a szczegotowa informacjg o zmianach strukturalnych
uzyskaé¢ mozna analizujac widmo laserowo indukowanego wzbudzenia fluorescencji (LIF).
Optymalne warunki do rejestracji widm, z dobrze spektralnie rozdzielonymi, waskimi liniami
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wibronowymi, dostarcza technika schtadzania (i izolowania) czasteczek w naddzwigkowej
wiazce molekularnej. Dr Kolek zaczat uzywac tej techniki juz na poczatku Jego pracy na
Uniwersytecie Jagiellonskim, i korzysta z niej do chwili obecnej, po uruchomieniu
odpowiedniej aparatury na Uniwersytecie Rzeszowskim. Poprawiajac warunki
doswiadczalne udalo sie Mu znaczaco poszerzy¢ zasob danych spektroskopowych. W
konsekwencji, w stosunku do wezesniejszych prac, poprawione zostaty mozliwosci
interpretacyjne. Istotnym postepem byta mozliwos¢ doswiadczalnego rozseparowania,
odréznienia pasm ktore nalezy przyporzadkowa¢ do monomeru albo do dimeru. Uzyskano to
poréwnujac widma wzbudzenia fluorescencji zarejestrowane przy roznych temperaturach
piecyka, a wiec roznej preznosci par badanego zwiazku w ekspandujacej wigzce
molekularnej. Bogate widmo, z waskimi liniami przejs¢, umozliwito szczegétowa analize w
oparciu o zaawansowane techniki chemii kwantowej, przy czym analiza ta dotyczyta nie tylko
czestotliwosci rejestrowanych linii wibronowych ale i ich natezenia (w oparciu o obliczane
czynniki Francka-Condona, FC). Identyfikacja pasm przypisanych do progresji nadtonéw
pozwolita na analiz¢ anharmonicznosci dla dominujacych w widmie drgan. Waznym
rozszerzeniem badan byla analiza efektu deuterowania. Efekt ten dotyczyt wymiany wodoru,
H, na deuter , D, w aktywnych w wiazaniu wodorowym grupach NH, i COOH..
Przeprowadzona analiza poréwnawcza umozliwita rozdzielenie widm dla wszystkich 8-miu
mozliwych izotopomeréw, wyznaczono potozenia ich przejs¢ (0.0) oraz czestotliwosci
aktywnych drgan.

Najwazniejszym wkladem dra Kolka do badan, zajmujacg Mu najwigcej czasu, byly
staranne obliczenia kwantowo-chemiczne, pozwalajace na prawidlowa interpretacje
uzyskanych wynikéw do$wiadczalnych. Dr Kolek stosowat rozne metody obliczeniowe,
takie jak DFT(B3LYP), TD-DFT(B3LYP). i bardziej zaawansowana metode sprzezonych
klasterow CC2, uzywajac roznych baz funkcyjnych. Analizowal geometrig czasteczki w
stanie podstawowym Sg i wzbudzonym S, i w oparciu o dane strukturalne obliczat
czestotliwosci i czynniki FC dla drgan normalnych. Waznym krokiem bylo iteracyjne
dopasowywanie zmian geometrii czasteczki w obu stanach, S i S, tak aby przyblizy¢
obliczane czynniki FC do do$wiadczalnie zmierzonych natgzen odpowiednich pasm. Takie
podejscie, z wykorzystaniem drgan normalnych obliczonych przy pomocy najbardziej
wiarygodnej metody CC2, pozwolito oszacowac, ze w stanie wzbudzonym S| odleglos¢
pomiedzy aminowym atomem wodoru a atomem tlenu, tworzgcymi wewnatrz-molekularne
wiazanie wodorowe w strukturze czasteczki kwasu antranilowego, skraca si¢ 0 ok. 0,31 A (z
1,91 do ok. 1,60 A). Odpowiednio, cho¢ w znaczaco mniejszym stopniu, zmieniajg si¢ inne
wigzania i katy pomigdzy atomami kwasu.

Tak doktadna informacja o strukturze czasteczki kwasu antranilowego byta, po raz
pierwszy, mozliwa dzieki spetnieniu wysokich wymaga co do jako $ci zarejestrowanych
widm wzbudzenia fluorescenciji w polaczeniu z zaawansowanymi metodami chemii
kwantowej. Dr Kolek w obu tych zagadnieniach jest ekspertem. Jest bezsprzecznie wysokiej
klasy specjalista umiejagcym samodzielnie zaproponowac tematyke badawcza i umiejgtnie ja
od poczatku do konca zrealizowac.



Mam tylko jedyna uwage krytyczna dotyczaca zamieszczonego w autoreferacie opisu
aparatury. W rozdziale zatytutowanym ,.Inne Osiggnigcia” dr Kolek zamiescit opis
Modernizacji aparatury do pomiaréw widm LIF”. Na rys. 24 (str. 48) podat i w tekscie na
stronie 51 (3 wiersz od dotu) napisal, ze ,,Poniewaz sygnat fluorescencji ... charakteryzuje si¢
bardzo niska intensywnoscia, fotopowielacz i uklad elektroniczny pracujg w trybie zliczania
fotonéw”. Nie rozumiem jak to jest mozliwe, gdy dysza i laser pracujg w trybie impulsowym,
z repetycja kilku (10) Hercow. Fotony mozna liczy¢ jedynie wtedy gdy detektor rejestruje
fotony jako impulsy rozdzielone w czasie. Praktycznie, w przypadku rejestracji fluorescencji,
ktora nastepuje po uplywie co najwyzej kilka nanosekund od wzbudzenia, fotony zliczaé
mozna tylko wtedy gdy probka wzbudzana jest przy pomocy zrodla swiatta ciaglego o niskim
natezeniu. W przypadku impulsowego, nanosekundowego wzbudzania laserowego,
uwzgledniajgc tzw. ,,dead time” fotopowielacza, liczy¢ fotony mozna by byto jedynie z
czestotliwoscia nizsza od repetycji lasera (w rozwazanym przypadku to znaczaco ponizej 10
Hz). Przy tak matej liczbie rejestrowanych fotonéw ktopotem bytby termiczny szum
fotopowielacza. Przypuszczam, ze piszac o ,.zliczaniu fotonéw” doszlo tutaj do pomytki
jezykowej (lub pojeciowej). Ta drobna uwaga nie ma jednak wplywu na moja calosciowo
pozytywna opini¢ o pracy dra Kolka.

Podsumowujac. W mojej ocenie catosciowy dorobek naukowy dra Przemystawa
Kolka jak i Jego osiagnigcie naukowe przedstawione jako zbior 7 publikacji pod wspélnym
tytutem ,,0d widm laserowo indukowanej fluorescencji, do geometrii i dynamiki
wzbudzonych czgsteczek: badania czqsteczek kwasu antranilowego schlodzonych w
nadd?wigkowej wigzce molekularnej” speiniaja ustawowe (art. 219 ust. 1 pkt. 21 3 ustawy z
20 lipca 2018 r., Prawo o szkolnictwie wyzszym 1 nauce, Dz. U. 22018 r. poz. 1668 ze zm.)
oraz zwyczajowe wymagania stawiane kandydatom do stopnia doktora habilitowanego.
Dlatego wnioskuje o dopuszczenie dra Przemystawa Kolka do dalszych etapow postgpowania
habilitacyjnego.
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