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Uzasadnienie wniosku o wyróżnienie rozprawy doktorskiej                                

mgr Joanny Jankowskiej 

 

     Rozprawa doktorska mgr Joanny Jankowskiej jest znakomitym przykładem nowoczesnych 

badań teoretycznych  poświęconych zagadnieniu o istotnym znaczeniu dla Chemii i 

budzącym obecnie wysokie zainteresowanie badaczy. Wykonana praca prezentuje 

najwyższy, międzynarodowy poziom. Wyniki opublikowane zostały w pięciu artykułach 

naukowych w najlepszych czasopismach branżowych o zasięgu międzynarodowym, a szósta 

publikacja jest obecnie w przygotowaniu. Jakość otrzymanych rezultatów znacznie wykracza 

ponad przeciętną. W związku z powyższym, zdecydowanie rekomenduję przyznanie 

wyróżnienia za przedstawioną pracę po jej zakończonej sukcesem obronie.  
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Recenzja rozprawy doktorskiej pt. „Photoinduced proton transfer – design and 

theoretical characterization of photoswitches for molecular protonics” 

przedstawionej przez mgr Joannę Jankowską 

 

     Elektronika molekularna jest nowoczesną, zorientowaną w kierunku przyszłych 

zastosowań dziedziną Chemii i Fizyki. Jej zasadniczym celem jest zastąpienie 

półprzewodnikowych elementów elektronicznych oraz metalicznych przewodników przez 

przełączniki oraz kable molekularne. Układy tego typu, w których część molekularna 

połączona została z metaliczną nano-igłą zostały w ostatnich latach zrealizowane 

eksperymentalnie. W szczególności, wykazano na licznych przykładach możliwość kontroli 

przełączników molekularnych przez promieniowanie laserowe. Wyrażenie „protonika 

molekularna” przywołane w tytule rozprawy oznacza kontrolę przełączania struktur 

bistabilnego układu molekularnego poprzez indukowane światłem przeniesienie protonu 

wzdłuż wewnątrzcząsteczkowego wiązania wodorowego. Oczekiwanymi zaletami takiego 

układu są wysoka efektywność (tzn. wysoka wydajność przełączania) oraz znaczna 

fotostabilność.       

      W projekcie badawczym mgr Joanny Jankowskiej fotofizyka oraz fotochemia 

modelowego chromofora organicznego zawierającego elastyczny podstawnik oraz 

wykazującego wewnątrzcząsteczkowe wiązanie wodorowe, salicylidenometyloaminy (SMA), 

zostały zbadane przy użyciu najnowocześniejszych obliczeniowych metod ab initio.  

Dodatkowo sformułowane zostały przewidywania odnośnie wpływu podstawników 

chemicznych w pierścieniu aromatycznym SMA na zachodzące procesy fotofizyczne. 

Fotochemia wyjściowego związku oraz jego pochodnych została zbadana w dwojaki sposób. 

W pierwszym etapie odpowiednie stany wzbudzone oraz odpowiadające im powierzchnie 

energii potencjalnej zostały zbadane przy użyciu metod obliczeniowych ab initio dla struktury 

elektronowej, z wykorzystaniem zarówno metod jedno-referencyjnych (MP2 i CC2), jak i 

wielo-referencyjnych (CASSCF i CASPT2). Są to najbardziej wiarygodne metody obliczeniowe, 

jakie w chwili obecnej można stosować do obliczeń badanych w pracy układów. W drugim 

etapie przeprowadzone zostały pół-klasyczne symulacje trajektorii fotodynamiki 

nieadiabatycznej, w których wykorzystano mniej kosztowne elektronowe metody 
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obliczeniowe (TDDFT oraz OM2/MRCI). Symulacje te, wymagające znacznych nakładów 

komputerowych, umożliwiły wgląd w skalę czasową przeniesienia protonu, rotacji grupy 

bocznej oraz bezpromienistej relaksacji do elektronowego stanu podstawowego.  

     W trzecim rozdziale opisane są statyczne badania nad mechanizmem reakcji w stanie 

wzbudzonym SMA. Wpływ podstawników na fotofizykę SMA analizowany jest w rozdziale 

czwartym. W rozdziale piątym i szóstym dyskutowane są wyniki symulacji dynamicznych 

przeprowadzonych dla SMA i wybranych pochodnych. Ostatni rozdział dodaje do pracy nowy 

wątek: badany jest w nim efekt silnego pola elektrycznego przyłożonego wzdłuż 

wewnątrzcząsteczkowego wiązania wodorowego na równowagowe położenie protonu. 

Wykazano, że poprzez odpowiedni wybór zwrotu przyłożonego pola elektrycznego można 

kontrolować proces przeniesienia protonu. Oczekiwania te mogą zostać zweryfikowane 

eksperymentalnie przez zbadanie cząsteczek SMA unieruchomionych na powierzchni przy 

wykorzystaniu skaningowego mikroskopu tunelowego. 

     Badania wykonane przez mgr Joannę Jankowską zaowocowały bogatym zbiorem wysokiej 

jakości wyników teoretycznych dotyczących przełączania molekularnego SMA oraz związków 

pochodnych. Otrzymane wyniki udostępnione zostały w pięciu publikacjach naukowych, w 

przygotowaniu znajduje się jeszcze jeden manuskrypt. Całościowo, praca jest znakomita w 

sensie systematyczności i kompletności rezultatów w budzącej obecnie znaczne 

zainteresowanie tematyce badań. 

     Zdecydowanie rekomenduję dopuszczenie kandydatki do przedstawienia swoich wyników 

w publicznej obronie rozprawy doktorskiej.    
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