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Prof. dr hab. Wojciech Grochala
Laboratorium Technologii Nowych Materiatéw Funkcjonalnych

Centrum Nowych Technologii Uniwersytetu Warszawskiego
Zwirki i Wigury 93, 02-089 Warszawa

Opinia o osiggnieciu naukowym oraz catoksztatcie dorobku naukowego
pana dr. Dariusza Szczepanika

Wedtug przedtozonej mi dokumentacji zwigzanej z wnioskiem Pana dr. Dariusza Szczepanika
do Rady Dyscypliny Nauk Chemicznych UJ o przeprowadzenie postepowania habilitacyjnego
w dziedzinie nauk chemicznych, badania aplikanta powiazanie z osiggnieciem
przedstawianym do oceny dotyczg opisu teoretycznego czgsteczek aromatycznych. Badania
koncentrowaty sie na wielu rodzajach uktadéw, od matych czasteczek modelowych po
bardzo duze. Dalekosieznym celem badan byto ilo$ciowe opisanie stopnia delokalizacji

gestosci elektronowej w uktadach wielocentrowych, zresztg nie tylko opartych o atomy

wegla.

Wyniki badan opisane zostaty w dziewieciu pracach oryginalnych oraz w jedne;j
przeglagdowej. Pan dr Szczepanik wystepowat w nich zawsze jako pierwszy autor, oraz jako
autor korespondencyjny (co najmniej jako jeden z dwdch, cho¢ zazwyczaj jako jedyny).
Badania opisane w pracach sg w znacznej mierze wynikiem realizacji projektéw
prowadzonych przez dr. Szczepanika (Sonata i staz zagraniczny w ramach programu M.
Sktodowskiej-Curie) i ma On kluczowy wktad w zaplanowanie badan; nie ulega watpliwosci,
iz byt On pomystodawcg badan i kluczowym ich elementem sprawczym. Przedstawiony

dorobek jest bez watpienia solidny, zwarty tematycznie i wpisuje sie w dobrze zakreslony
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temat badawczy. Wyniki zostaty opublikowane w porzadnych czasopismach branzowych
typowych dla dziedziny chemii fizycznej (CPL, PCCP, itp.) i teoretycznej (CTC, JCC, 1)QC), cho¢

brak jest prac w prestizowych czasopismach interdyscyplinarnych gtéwnego nurtu.

Baza danych Scopus (akces 15 lutego 2022 r.) wymienia trzydziesci dziewiec¢ publikacji dr.
Szczepanika (H=14), gromadzacych facznie ponad 300 cyt. obcych; brak jest prac znaczgcych
(tzn. majgcych ponad 100 cyt. obcych) a najlepiej cytowane prace (z 2014 r. i 2017 r.) maja,
odpowiednio, 34 i 32 cyt. obce. Cytowania obce sg jednak na krzywej wznoszacej. To dobry
wynik zwazywszy na etap kariery naukowej dr. Szczepanika; po czesci wynika on z mozliwosci
wspotpracy z bardzo dobrymi grupami teoretycznymi poczawszy od tej, z ktorej wyrdst
(Mrozek, Nalewajski), po te z ktorymi mogt wspdtpracowad na dalszym etapie kariery
(Krygowski, Sola i in.). Oswiadczenia wspotautordw nie pozostawiajg watpliwosci, ze rola dr.

Szczepanika w konceptualizacje pracy, powstanie wynikdow i ich analize byta wiodgca.

Przejde do meritum sprawy, czyli do kwestii naukowych powigzanych z ocenianym

osiggnieciem.

Gtéwnym osiggnieciem habilitanta wydaje sie by¢ wprowadzenie do literatury przedmiotu
nowego narzedzia do analizy stopnia delokalizacji gestosci elektronowej, nazwanego
electron density of delocalized bonds, EDDB. EDDB to matematycznie stosunkowo prosty
konstrukt, a jego wyliczenie uzywa matych zasobéw komputerowych; az dziw, ze nie
zaproponowano go wczesniej, gdyz jest dos¢ intuicyjny. Wydaje sie jednak by¢ bardzo
pozytecznym narzedziem analizy formalnej, dajgcym ilo$ciowy wglad w stopien
zdelokalizowania rozmaitych rodzajéw elektrondw. Jego przydatnosc zostata potwierdzona
krytycznymi obliczeniami dla wielu réznych uktadéw aromatycznych, antyaromatycznych i
niearomatycznych. Dr Szczepanik analizowat wiele czgsteczek weglowych, ale takze
czasteczki nieorganiczne moggace byé nosicielami aromatycznosci. Indeks EDDB niskim
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kosztem radzi sobie dobrze z opisem stopnia delokalizacji gestosci elektronowej we
wszystkich tych uktadach a jego przewidywania wydajg sie przyzwoicie korelowac z tymi
bedgcymi wynikiem zastosowania bardziej klasycznych podejsé. W analizach dr Szczepanik
nie unikat uktadéw trudnych tj. sprawiajgcych ktopoty innym indeksom, z dobrym skutkiem

w przypadku stosowania EDDB.

O ile czasteczki aromatyczne czy samo pojecie aromatycznosci wydajg sie byé wystarczajgco
wazng przestanka do podjecia tego typu badan, zastosowanie indeksu EDDB jest z pewnoscig
znacznie szersze. Narzedzie to moze byé stosowane wszakze do dowolnej czgsteczki
chemicznej, makroczgsteczki, klastréw, czy ciata statego. Przypadki, ktére sg szczegélnie
interesujace to (i) czeSciowo zdearomatyzowane rodnikokationy i rodnikoaniony wywodzgce
sie z uktadéw aromatycznych, nie bedgce ani aromatycznymi ani antyaromatycznymi, (ii)
wigzania tréjcentrowe sigma w B;H6 (klasyczne wigzanie wielocentrowe) oraz z wyzszych
wodorkach boru (tworzgcych wiele fascynujgcych rodzin strukturalnych), a takze w
strukturze pierwiastkowego boru w réznych jego odmianach alotropowych, (iii) casus tzw.
wigzania metalicznego, ktére z natury rzeczy wiele zawdziecza delokalizacji (a z ktérego
porzadnych opisem chemia nie uporata sie nigdy), oraz klastréw metali, ktére wraz z rosngca
liczbg atomdw sktadowych pokonujg prég rzeczonej metalicznosci, (iv) zwigzki
wielocentrowe zawierajgce ligandy mostkowe, czy wreszcie najwazniejszy chyba bo
najbardziej ogélny przypadek (v) stanu przejSciowego reakcji chemicznej. Az korci by
zastosowac indeks EDDB do przypadku reakcji H* + H, = H, + H* i przesledzic¢ jego zmiennosé
w funkcji wspétrzednej reakcji. Stosowalnos¢ EDDB mozna by nastepnie poszerzy¢ na wiele
waznych typow reakcji chemicznych, takich jak substytucja nukleofilowa typu Sn2,
podstawienie elektrofilowe w benzenie, wazne reakcje zachodzgce w organizmach zywych,
etc. Mozna miec nadzieje, ze autor indeksu poszerzy w przysztosci twdrczo swoje badania na

te i inne uktady i procesy oraz iz dostarczg one ciekawych uogdlnien.
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Analizujac uzytecznosc indeksu EDDB nie sposéb nie wspomnieé, ze nie moze to by¢ rzecz
jasna narzedzie dostarczajace ultra-precyzyjnych liczb bezwzglednych; wszystkie wyniki
otrzymane z jego uzyciem sg obarczone btedami wynikajgcymi z wczeéniejszego obliczenia
gestosci elektronowej i im precyzyjniej jest ona obliczona tym bardziej wiarygodne wyniki
mozna uzyskac stosujgc EDDB. Nie jest to jednak zarzut niwelujgcy zasadnos¢ stosowania
nowego indeksu, gdyz takg sama przyware majg wszystkie metody matematycznej post-

analizy gestosci elektronowej wtgcznie z klasyczng juz analizg Badera.

Przy duzej sympatii dla zupetnie nowych préb opisu i zrozumienia wigzan chemicznych —co
jest wszak jednym z gtéwnych celéw chemii — nie mam pewnosci, czy EDDB wejdzie na dobre
do uzytku w srodowisku naukowym. Cztowiek jest z natury stworzeniem leniwym i
niechetnie rezygnuje z raz wypracowanych standardéw; doskonatym przyktadem jest
Paulinga definicja elektroujemnosci; mimo, iz jest ona duzo mniej precyzyjna od wielu
innych, by nie rzec bataganiarska, a jej stosowalno$¢ ograniczona, do dzi$ stanowi ona
najpowszechniej uzywang definicje tego kluczowego przeciez dla chemikdéw pojecia. Wydaje
mi sie, ze bez podjecia prob zainteresowania szerszego grona chemikéw indeksem EDDB,
choéby poprzez publikacje w Accounts of Chemical Research czy podobnym czasopismie, o
sukcesie nie ma co marzy¢. Wystuchawszy kolokwium habilitacyjnego dr. Szczepanika moge
stwierdzié, ze jest On w stanie przejrzysScie i atrakcyjnie zaprezentowaé swoje badania, co
powinno pomoc w publikowaniu w czasopismach interdyscyplinarnych dla duzo szerszej

spotecznosci niz chemicy teoretycy; jednak wysitek taki trzeba po prostu podjaé.

Ocena dorobku naukowego dr. Szczepanika nie moze abstrahowac od innych elementéw, nie
bedacych bezposredniag sktadowg omdwionego juz osiggniecia. Dr Szczepanik opublikowat
znaczna liczbe prac w wiekszosci wieloautorskich, przy czym czesc zostata dobrze przyjeta
przez srodowisko naukowe. Ustne wystgpienia konferencyjne nie sg zbyt liczne i tylko
nieliczne sg na zaproszenie organizatoréw; to jednak ma szanse zmienic sie w miare, gdy
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kariera naukowa habilitanta bedzie dojrzewac. Na tym etapie nalezatoby jednak
zrezygnowac z prezentacji posterdw, pozostawiajgc to studentom. Dr Szczepanik czyni
wysitki w celu pozyskania $rodkdw na badania naukowe w formie grantéw, zdobywanych w
procedurach konkursowych; cho¢ nie zawsze konczy sie to sukcesem (Sonata Bis), wszelkie
proby nalezy uznac za zjawisko pozytywne. Umiejetno$é nawigzywania przez dr. Szczepanika
wspotpracy naukowej rowniez nie podlega dyskusji; mysle, ze zyskatby On jeszcze wiecej
podejmujgc wspodtprace z eksperymentalistami. Jedyna kwestia, ktéra nie jest dla mnie
oczywista dotyczy ksztatcenia mtodziezy; czy realizacja projektu Sonata nie zaowocowata
choéby jedng praca licencjacka lub magisterskg ukonczong pod opieka dr. Szczepanika?
Dopiero po nabyciu takich doswiadczen mozna mysle¢ o odpowiedzialnym promowaniu

doktorow.

W podsumowaniu, moja ocena dorobku dr. Szczepanika jest jednoznacznie pozytywna.
Uzyskane przezen wyniki potwierdzajg zasadno$é wprowadzenia i uzycia nowego indeksu
delokalizacji gestosci elektronowej, EDDB, do opisu wigzan chemicznych w uktadach
weglowych i nie tylko. Badania teoretyczne dr. Szczepanika pozwolity usungé niektére
niedogodnosci wynikajace z uzycia alternatywnych deskryptoréw. Co wazne w praktyce,
nowy indeks ma stosowalnos¢ do kazdego uktadu chemicznego, a wyniki mozna uzyskiwaé
bardzo szybko i z uzyciem skromnych zasobdw obliczeniowych. Wysoka wartos$é poznawcza
uzyskanych wynikéw naukowych nie podlega dyskusji, podobnie jak wiodgcy wktad
kandydata w zaplanowanie i przeprowadzenie badan, wyciagniecie wnioskéw i
przedstawienie ich naszej spotecznosci w postaci publikacji naukowych. Drobne opisane
wyze] niedociggniecia nie podwazajg sedna sprawy. W mojej opinii dr Szczepanik jest
dojrzatym naukowcem, ktéry powinien uzyskaé prawo promowania doktoréw. Mam przy
tym nadzieje, ze mtody badacz nie zasklepi sie w tematyce EDBB i bedzie w stanie

proponowaé nowe koncepcje w nauce.
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Uwazam, ze przedstawione osiggniecia catkowicie spetniajg wymagania stawiane w Ustawie
kandydatom na doktora habilitowanego i nalezy dopuscic aplikanta do dalszych etapdéw
postepowania. Ze wzgledu na wysoki poziom badan rekomendowatbym Radzie Dyscypliny
Chemia UJ rozwazenie mozliwosci wnioskowania o wyrdznienie tej rozprawy habilitacyjnej

tak przez wewnetrzne jak i zewnetrzne gremia.

Prof. Wojciech Grochala



