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Ocena dorobku naukowego dra Mateusza Breli
oraz jego osiggniecia naukowego stanowigcego podstawe
przewodu habilitacyjnego, przedstawionego pod tytulem
»Kwantowo-chemiczne badanie dynamiki ruchu protonu w mostkach wodorowych w wybranych

krysztatach, polimerach oraz uktadach biologicznych.”

Niniejszq recenzje sporzadzitem w zwigzku z powolaniem mnie na recenzenta w postepowaniu
habilitacyjnym wszczetym na wniosek dr. Mateusza Breli, o czym informuje pismo Rady Dyscypliny Nauki
Chemiczne Uniwersytetu Jagielloniskiego z dnia 30 wrzesnia 2021 r. Ocene dorobku habilitacyjnego oraz
catoksztattu dziatalnosci naukowej przeprowadzilem w oparciu o ustawe z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o

szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz. U. z 2018 r. poz. 1668 ze zm.).

#ik Sylwetka naukowa habilitanta ***

Pan dr Mateusz Brela ukoriczy} studia chemiczne na Wydziale Chemii Uniwersytetu Jagielloriskiego w
roku 2011, bronigc pracy magisterskiej pod tytutem ,Analiza wibracyjna inhibitoréw na przyktadzie 2-
hydroksy-5-nitrobenzamidu metodami ab-initio (DFT) oraz metodami dynamiki molekularnej.”, napisanej
pod kierownictwem dr hab. Marka Boczara, prof. UJ. Nastepnie, w roku 2015, uzyskat tytu} doktora nauk
chemicznych w dyscyplinie chemia i specjalno$ci chemia teoretyczna, bronigc na tym samym Uniwersytecie
dysertacji doktorskiej pt.: ,Zastosowanie metody ETS-NOCV w oparciu o obliczenia DFT w podejsciu
statystycznym i dynamicznym w modelowaniu struktury elektronowej i reaktywnosci uktadéw o potencjalnym
znaczeniu technologicznym”, tym razem napisanej pod kierownictwem prof. dr hab. Artura Michalaka. Od
roku 2015 Pan dr Mateusz Brela jest zatrudniony na Wydziale Chemii UJ, poczatkowo w latach 2015-2017
na stanowisku pracownika inzynieryjno-technicznego, a od roku 2017 na stanowisku adiunkta. W latach
2017-2019 pracowat takze w Akademickim Centrum Komputerowym Cyfronet (AGH) jako pracownik
techniczny i specjalista ds. oprogramowania naukowego uZzywanego na komputerach duzej mocy.
Praktycznie zatem cala kariera naukowa dra Mateusza Breli zwigzana jest z Wydzialem Chemii

Uniwersytetu Jagiellonskiego.



**¥ Ocena merytoryczna rozprawy habilitacyjnej oraz dorobku naukowego ***

Rozprawe habilitacyjna dr. Mateusza Breli stanowi cykl 9 publikacji (H1-H9) indeksowanych w bazie
Journal Citation Reports (JCR) oraz rozdzial w ksigzce (H10) wydawnictwa (Springer Nature) o zasiegu
miedzynarodowym. Prace te zostaly opublikowane w latach 2016-2020 w renomowanych czasopismach o
zasiegu miedzynarodowym: Spectrochimica Acta Part A (2 artykuly), The Journal of Physical Chemistry B
(2 artykuly), Chemical Physics Letters (2 artykuly), Molecules (1 artykul), The Journal of Physical
Chemistry A (1 artyku}), International Journal of Quantum Chemistry (1 artykut).

Wartosci wspélczynnika oddzialywania (IF) tych czasopism (wediug roku wydania pracy) wahajg sig
od 1,747 do 3,267, co daje dos¢ dobra wartos¢ srednig 2,65, przy sumarycznej wartosci 23,85. Niestety
brakuje publikacji samodzielnych. Co wiecej wszystkie publikacje sa wieloautorskie (5-8 autorow).
Nawet rozdziat w ksigzce (H10) posiada 4 autoréw, co moim zdaniem jest dos¢ osobliwe. Habilitant w 8
publikacjach oraz we wspomnianym rozdziale jest jednak pierwszym autorem. Dodatkowo, co wazne, jest
autorem korespondencyjnym w 7 z tych dziel. Udzial whasny zostat przez Habilitanta oceniony na 51-60%,
a tylko w jednej pracy (8-autorskiej) wynosi on 33%, zatem mozna przyjac, iz jest on w przedstawionych
pracach dominujgcy. Mankamentem jest raczej umiarkowana liczba cytowan (zaledwie 48). Ponadto nie
jest jasne, czy liczba nie zawiera takie autocytowan. Pewnym usprawiedliwieniem moze tu by¢ zapewne
fakt, iz prace H1-H9 zostaly napisane stosunkowo niedawno (2016-2020).

Na podstawie autoreferatu i zalagczonych publikacji mozna stwierdzi¢ ogélnie, ze Pan dr Mateusz Brela
wykorzystywal zaawansowane (np. dodatkowe uwzglednienie kwantowego opisu ruchu protonéw) metody
tzw. dynamiki molekularnej ab iniio (MD w jej wariantach CPMD i BOMD) do opisu
miedzyczasteczkowych wigzan wodorowych ebecnych w krysztatach réznych zwigzkoéw organicznych i
wigkszych polimeréw. Przy czym w szczegolnosci glownym celem byla interpretacja ich 'odcisku'
spektroskopowego IR. Niestety pomimo tego, Ze autoreferat zostal napisany dos¢ przejrzyscie (np.
stosowanie odpowiednich podpunktow), to jednak opis publikacji H1-H10 nie jest chronologiczny (H1,
H6, H2, H9, H7, H5, H3, H8). W ten sposob Habilitant niestety nie opisal tresd artykuléw H4 i H10. Do
tych pozycji odniést si¢ dopiero w podsumowaniu. Ponadto opis pozycji z cyklu przeplata sie z opisem
tresci publikacji spoza cyklu H1-H10, co niekiedy utrudnia zapoznanie si¢ z ocenianym dorobkiem
Habilitanta. Dodatkowo opis tresci samych prac z cyklu H1-H10 jest dos¢ skapy. Brakuje na przyktad
wyraznego opisu najwazniejszych osiagnie¢, kiére mozna praktycznie jedynie znalezé w dodatkowym
punkcie 10.6 (Najwazniejsze osiggnigcia) pod koniec autoreferatu. Z tego powodu konieczna byta wnikliwa
analiza samych publikacji H1-H10. Autoreferat zawiera takze do$¢ liczne bledy jezykowe (wystarczy
wspomnie¢ uzyte (podpis do rysunku 10.4.4.4) sformulowania ,struktury elektronicznej” i ,orbity

molekularnej™).



Szczegolowa tres¢ prac H1-H10

Stosujgc dynamike molekularng Borna-Oppenheimera (BOMD) polaczong z kwantowym opisem ruchu
protonéw w mostkach wodorowych O-H...O, w artykule H1 Habilitant opisat dynamike ruchu protonéw w
wigzaniach wodorowych O-H-+O w formach I i II aspiryny (tj. kwasu acetylosalicylowego). Badania te
pokazaly, Ze tylko w formie I zachodzi spontaniczny transfer protonu z utworzeniem wigzania O-~H-O oraz
ze wigzanie wodorowe w tej formie jest silniejsze. Podobne obliczenia, wykonane dla krysztatu tropolonu,
zostaly opisane w artykule H6. Dodatkowo jednak analizowane byly takze zmiany w lokalizacji orbitali
HOMO i LUMO, ktére zachodzg podczas prowadzonej symulacji. Pozwolilo to na badanie sprzezenia
pomiedzy elektronami m pierécienia tropolonu i jego atomami tlenu. Symulacje MD pokazaly, Zze atom
wodoru w miedzyczasteczkowym mostku O-H--O' jest zlokalizowany blisko atomu O. Chociaz pokazano, ze
delokalizacja/lokalizacja HOMO zalezy od ptaskosci dimeru tropolonu, to jednak nie zostaly zasugerowane
zadne praktyczne korzysci wynikajgce z tego wyniku. W nieco wczesniejszej pracy H2 obiektem badan by}
natomiast krysztal kwasu benzoesowego. Gléwny nacisk polozono jednak na otrzymane za pomocg metody
MD widma IR, ktére pozwolily na wnikliwg analize wplywu stopnia podstawienia izotopowego H—D na
sprzezenia w wigzaniach wodorowych O-H-O. Badania te pokazaly niezaleznos¢ ruchéw O-H i O-D w tych
wigzaniach. Chociaz praca H2 zostala przez Habilitanta opisana dos¢ powierzchownie, to jednak jest ona
swietnym Zrodtem informacji na temat metodologii stosowanej podczas teoretycznej (za pomocg BOMD)
symulacji widm IR i wplywu podstawienia izotopowego. W pracy tej po raz pierwszy zastosowano analize
glownych skladowych (PCA) deuterowanych dimeréw kwasu benzoesowego. Wykazano niezaleznos¢
ruchéw O-H i O-D.

W artykutach H7 i H9 Pan dr Mateusz Brela zastosowal dynamike molekularng Borna-Oppenheimera
(BOMD) do opisu sieci wigzan wodorowych w krysztalach adeniny i tyminy (H9) oraz guaniny i cytozyny
(H7). Obliczenia te w polaczeniu z wyznaczonymi doswiadczalnie i teoretycznie widmami IR pokazaly, ze
wigzania wodorowe w adeninie sg bardziej stabilizowane i silniejsze niz w tyminie, co przeklada sie na
wyZsza temperature topnienia adeniny (633-638 K) w poréwnaniu do tefnperatury topnienia tyminy (590 K).
Habilitant zwrocil takze uwage na rdznice w przestrzennym usieciowieniu wigzai wodorowych w
krysztatach tych zwigzkow, tréjwymiarowe (3D) w adeninie vs dwuwymiarowe (2D) w tyminie. Wynik ten
nasuwa pytanie: dlaczego silniejsze wigzania wodorowe w krysztale adeniny fluktuuja znacznie bardziej
anizeli znacznie stabsze wigzania wodorowe w krysztale tyminy? Niestety odpowiedzi nie znalaztem takze w
same]j publikacji H9. Tytu} punktu 4.3. w tej publikacji odnosi sig¢ do krysztatow guaniny i cytozyny, ktére
byly tematem nieco wczesniejszej pracy H7 (2019 r. vs 2020 r.). Niestety sugeruje to kopiowanie
fragmentow tekstu pomiedzy publikacjami. Rzeczywiscie, punkt 4.3. w artykule H7 brzmi niemal
identycznie. Dodatkowo, uklad, nazwy podrozdzialow, a co gorsza dluzsze fragmenty tekstu (np. pierwszy
akapit wstepu) w tych publikacjach sg takZze niemal identyczne. Pokazuje to, moim zdaniem, pewng
automatyczno$¢ w pisaniu artykuléw, a czeSciowo takze prowadzonych badan (o czym poézniej). W
przypadku drugiej pary komplementarnych zasad, tj. guanina-cytozyna, pokazano, iz wigzania wodorowe w
krysztale guaniny sq silniejsze od oddzialywan w krysztale cytozyny. To odkrycie zostalo powigzane z
zygzakowatg strukturg krysztatu cytozyny, co znacznie utrudnia przeplyw ladunku pomiedzy pojedynczymi
czgsteczkami. Ponownie, stabsze wigzania wodorowe w krysztale cytozyny tlumaczg jej nizszg temperature

topnienia (593-598 K vs 633 K dla guaniny). Nalezy wspomnie¢, Zze w obu pracach, tj. H9 i H7, po raz
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pierwszy zastosowano mozliwo$¢ analizy zmian deformacji gestosci elektronowej, zachodzacych w trakcie
symulacji MD, w celu wykazania réznic w stabilnosci krysztatéw.

Opisana metodologia badawcza zostata takze zastosowana do analizy wigzan wodorowych w polimerach
krystalicznych. Przykladem sq miedzyczasteczkowe wigzania wodorowe N-H++O w formach a i y Nylonu 6,
opisane w artykule H5, oraz C-H-+O=C w krysztale poliwodoromaslanu (PHB), opisanego w pracy H3. W
pierwszym przypadku, obliczenia bazujgce na BOMD polgczone z kwantowym opisem protonu w
miedzyczasteczkowych wigzaniach wodorowych N-H--O, pokazaly, ze wiazania te sg nieco silniejsze w
formie y. Na wniosek ten wskazujag mniejsze (po usrednieniu) odleglosci H+O i N---O jak i niewielkie
przesunigcie maksimum pasma drgania N-H formy y w kierunku nizszych wartosci (tzw. red-shift). Wynik
ten zostal powigzany z wigkszg liczbg wigzan wodorowych w tej formie. W pracy H3 pokazano natomiast,
ze wystepujace w krysztale poliwodoromaslanu miedzyczasteczkowe wigzania wodorowe C-H-O=C s3
dynamiczne, co wynika gloéwnie z obrotéw grup metylowych. Stosujgc kwantowy opis ruchu atomu tlenu, w
pracy tej wyznaczono takze polozenie pasma charakteryzujgcego grupe C=0. Moim zdaniem sama
publikacja H3 ma sporo niedociggnie¢ edytorskich. Na przyklad, omawiane wigzania C-H-O sg na rysunku
3 (Fig. 3 w H3) kompletnie niewidoczne. Wyniki dotyczace symulacji zmiany odleglosci H-+O sg opisane
bardzo skromnie. Zdarzajq sie takze pewne powtorzenia i brak zachowania chronologii.

W przypadku pracy H8, Habilitant napisal, ze ,kolejnym etapem eksploracji kwantowej natury protonu
byto zastosowanie statystycznej mechaniki kwantowej do opisu zjawiska przeniesienia protonu wzdhiz
wigzania wodorowego w reakcji benzyloaminy z monoaminooksydazg A (MAO A)”. Jednak nalezy tu
wspomnie¢, ze w samym artykule (jak i jego opisie w autoreferacie) do$¢ ciezko jest owego wigzania
wodorowego si¢ doszukac, gdyz brakuje jakiegokolwiek nawigzania do tego oddzialywania. W samym
artykule H8 mowa jest takze o przeniesieniu jonu wodorkowego ( hydride anion™) a nie protonu. Dlatego
brak ilustracji tego wigzania wodorowego w autoreferacie, jak i szerszego opisu reakcji deaminacji nalezy
uzna¢ za niedociagniecie Habilitanta. Sama praca H8 takze, moim zdaniem, jest doé¢ skromna. Cho¢
Habilitant uwaza, iz obliczenia teoretyczne (6,45 +/- 1,37) do$¢ dobrze odtworzyly doswiadczalng (8,2-10,1)
wartos¢ kinetycznego efektu izotopowego (KIE), to jednak wniosek ten wydaje mi sie nieco przesadzony. Co
wazne, badania te pokazaly, Ze enzymatyczna reakcja deaminacji benzyloaminy zachodzi okoto 6 razy
szybciej dla izotopomeru z H anizeli z D.

W ,zapomnianej” pracy H4 Habilitant opisal sie¢ miedzyczasteczkowych wigzari wodorowych w
krysztalach uracylu oraz jego dwoch prostych pochodnych: 1-metylouracylu i 1-metylo-4-tiouracylu. Choé
w pracy tej takze zostala zastosowana dynamika molekularna Borna-Oppenheimera (BOMD), to jednak
tylko w celu wyznaczenia teoretycznego widma IR rozwazanych zwigzkéw, dlatego artykut ten do$¢ stabo
wpisuje si¢ w wybrany temat osiggniecia naukowego, ktéry powinien dotyczy¢ badania ruchu protonu w
mostku wodorowym a wiecej jego opisu kwantowego. Niemniej jednak podczas przeprowadzanych
symulacji protony mostkowe ulegajg przemieszczeniom (niestety zmian odleglosci H-Y nie pokazano),
wiec mozna zatozy¢, ze pewien zwigzek H4 z ustalonym tematem jest. Przedstawione w tej pracy wyniki
odbieram jednak jako nieco ,jatlowe”. Do gtéwnych konkluzji Habilitant zalicza np. pokazanie, ze metylowe
pochodne uracylu zmieniajg kompletnie (to wyrazenie jest raczej na wyrost) sie¢ wigzan wodorowych w
krysztale. Swietnie, ale co z tego? Jest raczej oczywiste, ze jakie§ podstawienie w czasteczce moze zmieni¢
sie¢ oddzialywan w krysztale. Tak jest dos¢ czesto i nie jest to zadne odkrycie. Poza tym w konkluzjach

artykulu H4 czytamy, ze obie metylowe pochodne uracylu tworza w analizowanej warstwie 2D struktury
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dimerowe. Jest to, moim zdaniem, stwierdzenie dos¢ watpliwe, bo (i) obraz gestosci deformacyjnej dla 1-
metylouracylu jest bardziej zblizony do odpowiedniego obrazu dla samego uracylu anizeli 1-metylo-4-
tiouracylu (ii) otrzymany obraz (i konkluzje) moze zaleze¢ od wybranego fragmentu A. W pracy jest takze
mowa o tym, ze obraz oddzialywania dla 1-metylouracylu jest podobny (,,results agree”) do tego z uracylu,
jednak w przypadku uracylu nie wida¢ wigzan wodorowych pomiedzy czgsteczkami 5-4. Uwazam, Ze
omowienie wynikéw w tej publikacji (i w kilku innych) powinno by¢ bardziej staranne. Co do samego
osiggnigcia, to, poza niewatpliwie istotng kolejng demonstracja mozliwosci wyznaczenia widma IR za
pomocg metody BOMD, nie widze tu zadnego.

H10 to natomiast 4-autorski rozdzial w ksigzce Frontiers of Qunatum Chemistry, ktory w przegladowy
sposob opisuje przyklady wykorzystania dynamiki molekularnej do opisu widm spektroskopii IR, przy czym
opisywane zwiazki zawieraly wigzania wodorowe. Niestety ,Przedmowa” autoreferatu Habilitanta jest w
duzej mierze dos¢ wiernym tlumaczeniem wstepu z tej pozycji, co pokazuje, ze Habilitant zastosowat
podejscie ,p6jscia na skroty”. Pomimo tego, ze Habilitant zadeklarowal napisanie ,wstepnej wersji
manuskryptu” H10, to nie jest jednak jasne, na ile ta wersja byla bliska korficowej wersji wystanej do

wydawnictwa.
Ogédlne konkluzje dotyczace badan opisanych w cyklu H1-H10
Prace H1-H10, wchodzgce w cykl dorobku naukowego Pana dr. Mateusza Breli, w spdjny i wzajemnie

uzupehniajgcy sie spos6b niewgtpliwe pokazuja, ze miedzyczasteczkowe wigzania wodorowe (i, jak

mniemam, wiele innych typéw oddzialywan) mogq z powodzeniem by¢ opisywane za pomocg metod

dynamiki molekularnej. |

adow, 7e doswiad moze by¢ 0 0 oLQ

A nidUl] d DOIMOCd 1M Ll

teoretycznych. Co wiecej, w wielu przypadkach metody te pozwalaja na bardziej wnikliwg analize
poszczegolnych pasm anizeli pozwalajg na to metody spektroskopii IR. Ponadto, mozliwa jest takze analiza
wplywu podstawienia izotopowego H—D czy uwzglednienia kwantowej natury protonu w mostku
wodorowym. Sq to z pewnoscig istotne osiggniecia laczace mozliwosci obecnej teoretycznej chemii
obliczeniowej z chemig doswiadczalng, gldwnie natomiast spektroskopia IR. Niestety, glebsza analiza
samych prac H1-H10 pokazuje (lub przynajmniej sugeruje) takze pewng automatyczno$é prowadzonych
przez dr. Mateusza Brela badan naukowych. Mam wrazenie, Ze niejednokrotnie niemalze jedynym celem
Jego badan byla demonstracja powyzszych mozliwosci, wigczajgc w to konieczno$é odtworzenia
doswiadczalnego widma IR badanych ukladéw. Brakuje natomiast préby poszukania bardziej

praktycznych zastosowan tych, jednak z pewnoscig istotnych, mozliwosci.
Inne wyniki, poza habilitacja

Na pozostate (tj. niewchodzace w cykl H1-H10) osiagniecia naukowo-badawcze dr. Mateusza Breli
skladajg si¢ 21 artykuly (P1-P21), rozdzial w ksigice Molecular Spectroscopy: A Quantum Chemistry

Approach oraz 2 zgloszenia patentowe. Jest to dorobek raczej umiarkowany.



*** Ocena dzialalnosci naukowej oraz dane bibliometryczne ***

Dorobek naukowy dr. Mateusza Breli obejmuje 30 publikacji naukowych w czasopismach z tzw. listy
filadelfijskiej, co jest wynikiem do$¢ umiarkowanym. Jednak ich lgczny wspétczynnik oddzialywania
(Impact Factor; IF) to 93,35, co daje do$¢ dobra warto$¢ $rednia wynoszaca 3,1 na publikacje. Jak
zaznaczono wczesniej, do cyklu stanowigcego osiggniecie naukowe Habilitanta zostalo wiaczonych 9
publikacji o tgcznym IF = 23,85, co daje $rednig warto$¢ 2,65. Warto$¢ indeksu Hirscha wynosi 10, jest
zatem umiarkowana.

Wartosci parametréw bibliometrycznych (indeks Hirscha wynosi 10; catkowita ilos¢ cytowan (bez
autocytowan) = 239/243 (WoS/Scopus)) oceniam jako umiarkowanie stabe. Przy czym cytowalno$é

samych prac z cyklu habilitacyjnego wynosi zaledwie 48 (warto$¢ najprawdopodobniej zawiera takze
autocytowania).

Habilitant zadeklarowat wygloszenie 2 wykladéw na zaproszenie (Japonia, Polska) oraz 7 komunikatow,
gtownie na cyklicznej Konferencji Uzytkownikéw Komputeréw Duzej Mocy (KUKDM) w Zakopanem.
Dodatkowo zaprezentowat 19 posteréw, z ktérych 3 zostaly nagrodzone. Poza tym byt takze wspélautorem
10 komunikatéw oraz 15 plakatéw prezentowanych przez doktorantéw lub studentéw, ktérymi sie
opiekowal. Biorgc pod uwage fakt, Ze wystapienia te miaty miejsce giéwnie przed okresem zatrudnienia na
etacie naukowym, przytoczone wartosci wskazujq na dos¢ duzq aktywnosé Habilitanta.

Pan dr Mateusz Brela odby! kilka krétkoterminowych stazy naukowych w Stowenii (prof. Janez Mavri),
Japonii (dr Takahito Nakajima, prof. Yukihiro Ozaki, prof. Harumi Sato) oraz w Kanadzie (prof. Tom
Ziegler), czego wynikiem byly wspélne publikacje, takze wchodzace w zakres prezentowanego cyklu.

Pomijajac wewnetrzne projekty wydzialowe oraz migdzynarodowe projekty obliczeniowe (PRACE), Pan
dr Mateusz Brela byt kierownikiem projektu Miniatura 2. Poza tym Habilitant by} lub jest wykonawca 1
grantu (KORANET) NCBiRu oraz 2 projektéw NCN (OPUS 11 i OPUS 19).

Habilitant zadeklarowal recenzowanie 60 prac naukowych, gtéwnie w Journal of Molecular Structure oraz

Spectrochimica Acta A.
*** Ocena dzialalnosci dydaktycznej i organizacyjnej ***

Pan dr Mateusz Brela byt lub jest promotorem 7 prac licencjackich, a obecnie jest opiekunem 2 prac

magisterskich, co pokazuje, iz ma On doswia

wej. Poza tym
jest promotorem pomocniczym w 2 otwartych przewodach doktorskich. Habilitant prowadzi na Wydziale
Chemii Uniwersytetu Jagiellofiskiego wyklady z zastosowania spektroskopii molekularnej oraz rézne
¢wiczenia rachunkowe, konwersatoria i laboratorium. Habilitant dziata takze na rzecz Uniwersytetu
Jagieloriskiego, np. obecnie jest Czlonkiem Kolegium Elektor6w Uniwersytetu Jagiellofiskiego. Za
prowadzong dziatalnos¢ naukowg Habilitant otrzymal nagrode FNP START. Jest On takze laureatem laudacji

studenckich w kategorii ,,mentor studenta”.



*** Konkluzja ***

Zaprezentowana tutaj konkluzja jest wypadkowg trzech skladowych: (1) ocena wartosci parametréw
bibliometrycznych, (2) tematyka prowadzonych badan naukowych, dorobek naukowy oraz wklad w rozwéj
reprezentowanej przez Habilitanta dyscypliny naukowej, (3) ocena aktywnosci naukowej, dydaktycznej i
organizacyjnej. Same wartosci parametréw bibliometrycznych oceniam jako umiarkowane. Pomimo
bycia wspotautorem dos¢ dobrych (IFsr = 3.1) publikacji, liczba cytowan (ok. 240) nie jest imponujaca,
podobnie jak indeks Hirscha (= 10), ktory jest jednym z najwazniejszych wskaznikéw opiniotwérczych.

Jednak niewatpliwie pozytywna strong dorobku naukowego Habilitanta jest tematyka Jego badari oraz
ich znaczenie. Nie mam watpliwosci, ze Pan dr Mateusz Brela biegle opanowal umiejetnos¢
wykorzystywania zaawansowanych metod dynamiki molekularnej w celu teoretycznego wyznaczania widm
spektroskopii IR dla szerokiego zakresu uktadéw z migdzyczasteczkowymi wigzaniami wodorowymi. Co
wazne, nie tylko wyniki Habilitanta s3 w zgodzie z wynikami do$wiadczalnymi, ale czesto prowadzone
przez Niego badania teoretyczne sq w stanie wyjasni¢ (np. poprzez wilasciwy opis kwantowej natury
protonu) subtelnosci widm doswiadczalnych. Niestety, na podstawie szerszej analizy samych publikacji z
cyklu H1-H10, mam wrazenie, ze che¢ odtworzenia widm do$wiadczalnych przez wyznaczone metodami
dynamiki molekularnej widma teoretyczne stala si¢ glownym celem prowadzonym przez Habilitanta badar
naukowych. Co wigcej, dostrzegalna jest takie pewna automatycznos$¢ prowadzonych badan. Dlatego
zachecam Habilitanta do rozszerzenia spektrum badanych zagadnien i stosowanych technik, a takie do
zastanowienia si¢ nad bardziej praktycznymi celami swoich badan. Pozostale osiggniecia naukowe,

dziatalno$¢ dydaktyczng i organizacyjng oceniam jako odpowiednie.

Podsumowujgc stwierdzam, ze, przedstawione jako podstawa przewodu habilitacyjnego, osiagniecie
naukowe (cykl publikacji H1-H10) dra Mateusza Breli stanowi istotny wklad w rozwéj chemii oraz ze
osiggnigcie to jak i pozostaly dorobek naukowy Habilitanta spelniajg ustawowe (Prawo o szkolnictwie
wyzszym i nauce (Dz. U. z 2018 r. poz. 1668 ze zm.)) wymogi formalne i zwyczajowe. W zwigzku z tym
uwazam, ze nadanie panu dr. Mateuszowi Breli stopnia doktora habilitowanego jest w pekni

uzasadnione,

Mirostdw Jabtonski



