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Recenzja rozprawy doktorskiej mgra Grzegorza Skrzynskiego zatytutowanej ,Wieloreferencyjna
metoda sprzezonych klasterow w zastosowaniu do opisu procesow dysocjacji wybranych

dwuatomowych potqczen metali alkalicznych oraz ziem alkalicznych”

Oceniana rozprawa napisana zostata pod kierunkiem prof. dr hab. Moniki Musiat w Instytucie
Chemii na Wydziale Nauk Scistych i Technicznych Uniwersytetu Slaskiego. Praca doktorska
przedstawia wyniki badan teoretycznych opisu procesu dysocjacji czterech uktadéw dwuatomowych
ztozonych z metali alkalicznych i metali ziem alkalicznych tzn. neutralnego dimeru litu i rubidu (LiRb)
jego kationu molekularnego (LiRb+), a takze kationéw molekularnych bedgcych potaczeniem
magnezu z litem oraz sodem (LiMg+ i NaMg+). Obliczenia pozwalajagce na wyznaczenie krzywych
energii potencjalnej wykonano przy uzyciu zaawansowanych metod ab initio a w szczegdlnosci
jednoreferencyjnych wariantéw metody sprzezonych klasteréw (CC) oraz walencyjno-uniwersalnej
wieloreferencyjnej metody sprzezonych klasteréw czesciej znanej w literaturze jako Fock-Space
Coupled Cluster (FS-CC) w wersji z hamiltonianem posrednim IH-FS-CC. Dla badanych uktadéw
wyznaczono doktadne krzywe energii potencjalnej i state spektroskopowe dla stosunkowo duzej
liczby standw elektronowych z uwzglednieniem korelacji wszystkich elektrondéw i co wazne bez uzycia
pseudopotencjatéw. Warto podkresli¢, ze to pierwsze w literaturze tego typu obliczenia. Dodatkowo
w badaniach uwzgledniono wptyw efektow relatywistycznych na wartosci obliczonych statych
spektroskopowych wykorzystujac skalarng poprawke relatywistyczng trzeciego rzedu Douglasa-
Krolla (DK3). Badane w pracy zagadnienie komplikuje konieczno$¢ opisu dysocjacji uktaddéw
zamknietopowtokowych na uktady otwartopowtokowe. Jest to niezmiernie zaawansowane
metodologicznie zadanie, co jeszcze bardziej wptywa na to, ze obliczenia sg numerycznie bardzo

wymagajgce i bardzo ztozone. Nalezy podkresli¢, ze doktorant poradzit sobie z badanym problemem
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bardzo dobrze, prezentujac nie tylko szeroka wiedze, umiejetnos¢ analitycznego myslenia ale przede
wszystkim systematyczne podejscie i efektywng analize otrzymanych wynikow.

Rozprawa doktorska mgra Grzegorza Skrzynskiego napisana zostata w jezyku polskim i liczy ponad
160 stron, z czego ponad 40 stron to wyniki obliczen (catkowite wartosci energii badanych kationéw
molekularnych) zebrane w tabelach w Suplemencie. Prezentowana literatura jest bardzo obszerna,
aktualna i bardzo dobrze dobrana do prezentowanych zagadnien.

Praca rozpoczyna sie krétkim wprowadzeniem do tematyki badan, uzasadniajgcym zaréwno podjecie
badan jak i wybdr odpowiednich narzedzi teoretycznych. We wprowadzeniu prezentowane s3 tez
mozliwe wykorzystania aplikacyjne wynikéw badan. We wstepie sprecyzowano tez cel badan i ich
zakres oraz uzasadniono znaczenie badawcze molekut i kationéw molekularnych ztozonych z metali
pierwszej i drugiej grupy ukfadu okresowego. Dalsza cze$¢ to  rozdziat zawierajgcy opis
podstawowych metod wykorzystywanych w pracy, przyjeta metodologie badarnn oraz podstawowe
definicje i pojecia niezbedne do zrozumienia prezentowanych w dalszej czesci obliczen i wynikéw.
Przedstawiono w niej dosy¢ szczegétowo wykorzystywane (HF, CC, IH-FS_CC), rodzaje i znaczenie baz
funkcyjnych, znaczenie korelacji elektronowej dla jakosci opisu a takze koniecznos$¢ wykorzystania
formalizmu hamiltonianu posredniego.

Rozdziat kolejny ,,Wyniki badar” to przedstawienie szczegdtéw obliczeniowych i analiza wynikow
otrzymanych w trakcie prac nad doktoratem. Jest to najbardziej obszerny i wartosciowy element
pracy. Opisano w nim etapy badan, dobdér metod, baz funkcyjnych, sposéb przeprowadzenia
obliczen. W rozdziale tym szczegétowo omdwiono kolejno rezultaty dla: kationu molekularnego
LiRb+, molekuty LiRb , kationu molekularnego LiMg + oraz NaMg+ przedtswiajgc i analizujgc wyniki
dla stanu podstawowego oraz stanéw wzbudzonych. Krzywe energii potencjalnej zaprezentowano w
postaci rysunkow a state spektroskopowe w formie tabel. Przedstawiono tez wnikliwg analize
otrzymanych wynikéw oraz ich poréwnanie, gdzie to byto mozliwe, z danymi literaturowymi. Nalezy
podkreslié, ze opis wynikéw i ich analiza jest bardzo szczegétowa i dogtebna. Zaréwno sposdb
przeprowadzania obliczen dla kolejnych uktadéw jak i ich prezentacja w pracy jest systematyczna i
powtarzalna. Jeszcze raz chce podkresli¢, ze przyjeta w pracy metodologia i sposdb przeprowadzenia
obliczen, prezentacji i analizy wynikow jest poprawny pod wzgledem merytorycznym i jakosSciowo
bardzo wartosciowy. Imponujacy jest tez wysitek wiozony w przygotowanie i wykonanie obliczern a
takze szczegdtowq analize rezultatow.

Prace wienczy podsumowanie pozwalajgce cato$ciowo spojrze¢ na najwazniejsze elementy i wyniki
pracy doktorskiej a takze potencjalne zastosowanie uzyskanych wynikéw. Uzyskane w niniejszej
rozprawie krzywe energii potencjalnej sg kluczowe dla kompletnego planowania badan

eksperymentalnych opisywanych w pracy uktadéw w warunkach ultrazimnych.



Od strony technicznej, jezykowej i co najwazniejsze merytorycznej praca napisana jest w sposdb
zadowalajgcy. Opis metod i prezentacja wynikdw jest na bardzo wysokim poziomie.

W podsumowaniu pragne stwierdzié, iz recenzowang rozprawe doktorskg mgra Grzegorza
Skrzyniskiego oceniam bardzo pozytywnie. Podjety przez doktoranta program badawczy dotyczy
waznej tematyki o duzym znaczeniu poznawczym i mozliwosciach aplikacyjnych w planowaniu
eksperymentu. Mgr Grzegorz Skrzynski wykazat sie duzig wiedzg ogdlng oraz biegtoscia w
wykorzystaniu zaawansowanych narzedzi teoretycznych, w tym programéw komputerowych, oraz
przeprowadzania wnikliwe]j analizy i opracowania otrzymanych wynikéw. Swiadczy to o umiejetnosci
doktorantki do efektywnego prowadzenia pracy naukowej.

W mojej ocenie ilos¢ i jako$¢ otrzymanych wynikdw (czesciowo juz opublikowanych w
renomowanych czasopismach) w zupetnosci spetnia wymagania stawiane rozprawom doktorskim.
Nie mam wiec watpliwosci, ze rozprawa mgra Grzegorza Skrzynskiego spetnia warunki i wymagania
stawiane rozprawom doktorskim i wnosze o dopuszczenie mgra Grzegorza Skrzynskiego do kolejnych
etapéw przewodu doktorskiego.

Ze wzgledu na wage rozwigzanego problemu, zaawansowanie metodologiczne badan,
mozliwosci aplikacyjne oraz unikatowos¢ otrzymanych rezultatow a takize systematyke badan i
bardzo dobrze przeprowadzong analize uzyskanych wynikéw wnioskuje o wyrdznienie rozprawy

doktorskiej mgra Grzegorza Skrzynskiego.
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