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Ocena dorobku naukowego dr Dariusza Wojciecha Szczepanika
oraz jego osiggni¢cia naukowego stanowiacego podstawe
przewodu habilitacyjnego, przedstawionego pod tytulem
»Gestosc elektronowa wiqzar zdelokalizowanych jako uniwersalne narzedzie w badaniu

globalnych i lokalnych efektéw rezonansu chemicznego.”

Niniejsza recenzje¢ sporzadzilem w zwigzku z powolaniem mnie na recenzenta w postepowaniu
habilitacyjnym wszczetym na wniosek dr Dariusza Wojciecha Szczepanika, o czym informuje pismo Rady
Dyscypliny Nauki Chemiczne Uniwersytetu Jagielloriskiego z dnia 28 stycznia 2022 r. Ocene dorobku
habilitacyjnego oraz caloksztattu dziatalnosci naukowej przeprowadzitem w oparciu o ustawe z dnia 20 lipca

2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz. U. z 2020 r. Poz. 85 z péin. zm.).

*#* Sylwetka naukowa habilitanta ***

Pan dr Dariusz Wojciech Szczepanik ukoriczy} studia chemiczne na Wydziale Chemii Uniwersytetu
Jagielloniskiego w roku 2008, bronigc pracy magisterskiej pod tytulem ,Entropowe indeksy wigzar
chemicznych na gruncie teorii informacji.”, napisanej pod kierownictwem dr hab. Janusza Mrozka.
Nastepnie, w roku 2013, uzyskal stopienn naukowy doktora nauk chemicznych bronigc na tym samym
Uniwersytecie dysertacji doktorskiej pt.: ,,Probabilistyczne modele wigzania chemicznego w przestrzeniach
funkcyjnych. ';, napisane]j takze pod kierownictwem dr hab. Janusza Mrozka. W latach 2015-2020 Pan dr
Dariusz Wojciech Szczepanik byl zatrudniony na Wydziale Chemii UJ na stanowisku pracownika
inzynieryjno-technicznego, a od roku 2020 jest zatrudniony na stanowisku adiunkta. Cala kariera naukowa
dra Dariusza Wojciecha Szczepanika jest zatem zwigzana z Wydzialem Chemii Uniwersytetu
Jagiellonskiego. Jednak, poza tym podstawowym miejscem zatrudnienia, Pan dr Dariusz Wojciech
Szczepanik w latach 2018-2020 by! takze zatrudniony jako EU-researcher na Uniwersytecie w Gironie w

Hiszpanii.



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

Podstawe osiagniecia naukowego pt. ,,Gestos¢ elektronowa wiqzan zdelokalizowanych jako uniwersalne
narzedzie w badaniu globalnych i lokalnych efektéw rezonansu chemicznego.” jest cykl 9 publikacji
naukowych (H1-H9) indeksowanych w bazie Journal Citation Reports (JCR) oraz 1 rozdzial monograficzny
(H10). Prace te zostaly opublikowane w latach 2014-2019 w renomowanych czasopismach o zasiggu
miedzynarodowym: Physical Chemistry Chemical Physics (3 artykuly), Computational and Theoretical
Chemistry (2 artykuly), Journal of Computational Chemistry (1 artyku}), ChemistryOpen (1 artykul),
Chemical Physics Letters (1 artykut), International Journal of Quantum Chemistry (1 artykut),

*#% Szczegolowa tresé prac H1-H10 ***

Przedstawione do oceny osiggniecie naukowe (H1-H10) to rzeczywiscie bardzo spéjny cykl prac bedgcy
udokumentowang historig rozwoju niewatpliwie bardzo ciekawej i metodologicznie eleganckiej metody
EDDB (ang. Electron Density of Delocalized Bonds), zaproponowanej przez dr Dariusza Wojciecha
Szczepanika. Metoda ta pozwala na rozklad 1-elektronowej gestosci elektronowej na wklady (nazywane
»warstwami”) pochodzace od réznych stopni delokalizacji elektronéw: elektrony zlokalizowane na atomach
(np. elektrony rdzenia, wolne pary elektronowe), elektrony zlokalizowane na wigzaniach (odpowiadajgce
lewisowskiej parze wigzania) oraz elektrony zdelokalizowane (H1, H2, H3, H6). Dzialanie na odpowiednich
podzbiorach orbitali atomowych pozwala na uzyskanie nie tylko wielkoéci globalnych, ale takze lokalnych,
niezaleznie od wybranych fragmentéw uktadu. Prowadzi to do kilku uzytecznych wariantéw funkcji EDDB,
np. EDDB¢ opisujacego delokalizacje gestosci elektronowej w wybranym dowolnym fragmencie F, czy
EDDBy ilosciowo opisujgcego delokalizacje wzdluz wybranej $ciezki sprzezonych wiazan. W szczegdlnosci
wariant EDDBp jest niezwykle uzyteczny w opisie lokalnych aromatycznosci w czasteczkach
wielopierscieniowych i to niezaleznie od ich budowy i stanu elektronowego. Co wiecej, zwlaszcza w
przypadku ukladéw plaskich, uzyskane rozklady gestoéci elektronowej moga by¢ nastepnie roztozone na
poszczegblne wkiady zwigzane z réznymi symetriami orbitali, zwlaszcza o i n (H9).

W mojej ocenie na szczegdlng uwage zashuguje samodzielna praca H4, w ktérej, poprzez zastosowanie
autorskiego pomystu uwzglednienia oddzialywan ,,poprzez przestrzeri”, Habilitant znacznie poprawia wyniki
uzyskiwane za pomocg wczesniejszego wariantu metody EDDB. Udokumentowane w H4 skutki takiej
poprawki dla naladowanych weglowodoréw cyklicznych i czasteczek heterocyklicznych sg spektakularne i
w pelni przekonujgce. Tym samym Habilitant pokazuje, ze uwzglednienie takich oddzialywan jest istotnie
wazne,

Dos¢ specyficzny, ale takze $cisle zwigzany z tematyka EDDB, jest dos¢ zmudny artykul H5. Jest to
jednak przeprowadzony na bardzo wysokim poziomie test (benchmark) wplywu uwzglednia w potencjale
wymienno-korelacyjnym tzw. poprawki dalekozasiegowej (LC) na, opisang za pomocg wielu parametrow,
aromatyczno$¢ wielu ukladow modelowych. Wynikiem tych badan (obok wielu innych) jest pokazanie, ze
wiasciwy opis delokalizacji i aromatycznosci (zwtaszcza lokalnej, tj. w wybranym pierscieniu) na poziomie
metody DFT wymaga potencjaléw wymienno-korelacyjnych zawierajacych poprawke LC. Prawdopodobnie
z tego powodu Habilitant w nowszych pracach zaczat uzywac funkcjonalu CAM-B3LYP zamiast



»hiepoprawionego” funkcjonalu B3LYP. Nie jest jednak dla mnie jasne, dlaczego Habilitant nie uzywat
jeszcze lepszego funkcjonatu @B97X lub wB97X-D, ktdrego dobra wiarygodnos$é (performance) jest takze
wykazana w H5.

Metodologicznie istotna jest takze praca H6, w ktorej, bazujac na metodzie EDDB, Habilitant
zaproponowat nowy indeks aromatycznosci (EDDB* to praktycznie EDDBy, gdzie wybrana éciezka wigzar
jest po prostu kekulenowska” obwiednig pierscienia), pokazujac jego 100% przewidywalno$¢é w poréwnaniu
z duzo bardziej czasochlonnymi wielocentrowymi indeksami MCI/KMCI. Praca ta jest jednoczeénie
kluczowa w opisywanej problematyce zwigzanej z istnieniem wielokrotnie niespjnych opiséw
aromatycznosci przy uzyciu wielu réznorakich indekséw. W pracy uzyte sg dwie bazy (T, i T:) ciekawie
dobranych ukladéw aromatycznych, za pomocy ktdérych testowane sg wiarygodnoéci réznych indeksow
aromatycznosci. Z tego punktu widzenia jest to zatem niezwykle wartoSciowa praca przegladowa
(,benchmarkowa™). W duzej mierze to wasnie na jej podstawie napisany zostat rozdzial przegladowy H10.

Z uwagi na istotne mozliwosci aplikacyjne, szczegélnie wazna jest praca H7, w ktérej zaproponowano
rozszerzenie modelu ,wedrujacych sekstetéw Clara” o mozliwos¢ migracji wigkszych cykli n-
elektronowych. Uzyskane wyniki potwierdzaja prawidtowos¢ tego modelu i wskazuja na koniecznosé
rozdzielenia i prawidlowego opisu efektéw rezonansowych wewngtrz i miedzypierscieniowych, Co warto
zaznaczyC, uzyskane wyniki sq zgodne z danymi do$wiadczalnymi, uzyskanymi za pomoca NMR i
spektroskopii sit atomowych (AFM).

W publikacjach Habilitant czesto podkresla szeroka zastosowalno$¢ metody EDDB. Cho¢ z uwagi na to,
ze delokalizacja elektronowa najczesciej kojarzona jest ze zwigzkami organicznymi (zwlaszcza
aromatycznymi), zawierajgcymi uklad sprzezonych wigzan nienasyconych, to jednak w niezwykle
wartosciowej pracy H9 pokazano, ze metoda ta moze by¢ takie z powodzeniem uzyta do opisu
skomplikowanego obrazu delokalizacji elektronowej w zwigzkach metalacyklicznych, tj. posiadajgcych atom
metalu wbudowany w pierscienn weglowy. Zwigzki te cieszq si¢ duzym zainteresowaniem z uwagi na
mozliwoSC zastosowania ich w syntezie organicznej i procesach Kkatalitycznych. Whbrew zasadzie
wprowadzone]j przez Maukscha i Tsogoyeva, w pracy tej pokazano, ze w metalacyklach z duza liczbg
elektronéw m nie istnieje prosty zwiazek pomiedzy liczby elektronéw m, topologia orbitali frontalnych
(gtdwnie HOMO) a aromatycznoscia tych zwigzkéw. Jak pokazano, stosowalnos$é¢ reguly Hiickla (4n+2) i
Mobiusa (4n) czgsto prowadzi do konkluzji niezgodnych z danymi do$wiadczalnymi. Co wiecej pewne
metalacykle posiadajg nature hybrydowa. Wykazano, ze metoda EDDB dostarcza wielu pozytecznych
informacji o roli orbitali d (np. ich sktadowych xz i yz) metalu w ogélnej delokalizacji elektronowej w takich
uktadach. Z pewnoscia mozliwo$¢ ta powinna by¢ zauwazona przez osoby zajmujace sie chemig
metaloorganiczng, w tym kataliza.

Szczegdlnie istotna jest pozycja H10. Jest to monograficzny rozdzial podsumowujacy zastosowania
metody EDDB, ktéry wchodzi w sklad ksiazki Aromaticity: Modern Computational Methods and
Applications, poswigcone]j zjawisku aromatycznosci.

Na szczegdlng uwage zastuguje fakt, ze Pan dr Dariusz Wojciech Szczepanik jest autorem programu
RunEDDB, za pomocg ktérego mozna wykonywac obliczenia w ramach metody EDDB. Napisanie takiego
programu wraz z przeprowadzeniem testéw jego wiarygodnosci bylo z pewnoscig czynnoscig bardzo

wymagajacg. Dodatkowo, co jest takze warte uwagi, Habilitant stale testuje zaproponowang przez siebie



metode, sprawdzajac wiarygodnos$¢ otrzymanych rozkladéw zdelokalizowanej gestosci elektronowej, czesto

poréwnujac ze sobg wyniki uzyskane za pomocg wielu deskryptoréw aromatyczno$ci.

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

Catkowity dorobek naukowy dr Dariusza Wojciecha Szczepanika obejmuje 34 publikacje, z czego 12
powstalo przed uzyskaniem stopnia doktora nauk chemicznych, a 22 po jego uzyskaniu (9 z nich weszlo w
sklad ocenianego osiggniecia naukowego). Dodatkowo Habilitant jest autorem dwéch rozdzialéw w
monografiach naukowych, z czego 1 (H10) wszed} w skiad osiggniecia. Nalezy zaznaczy¢, ze w znakomitej
wigkszosci tych publikacji (zwlaszcza starszych) Habilitant jest autorem korespondencyjnym. Sumaryczny
IF tych publikacji wynosi 106,6 pkt., co daje $rednig 3,136 pkt. Wedhug (zawyzajacej wyniki) bazy Google
Scholar prace te byly cytowane 576 razy (stan z 20.04.2021), co przeklada sie na warto$¢ indeksu Hirscha

réwng 15. Wedlug bazy Web of Science (stan z 15.03.2022) Habilitant jest obecnie wspélautorem 36
publikacji, cytowanych 539 (317 bez autocytowan) razy, co daje indeks Hirscha réwny 14. Wedlug Scopus

(stan z 15.03.2022) odpowiednie warto$ci wynosza natomiast: 39 publika

oy

cytowan, h = 14, Ca q ilos¢ publikacii. ich éredni IF. catkowitg ilo i oraz SC I 1
Hirscha oceniam pozytywnie, cho¢ widoczny jest dosy¢ duzy indeks préznosci, ktéry jednak mozna
wytlumaczy¢ koniecznoscig czestego odwolywania sig¢ do swoich prac podczas rozwoju nowej metodologii.

Jak juz wspomniatem, w skiad osiggniecia naukowego weszto 9 artykutéw (H1-H9) oraz 1 rozdziat

monograficzny (H10) o facznym IF 22.622, co daje $rednig 2.514 pkt. Jest to wynik dos¢ dobry. Dodatkowo
jednak nalezy tu podkreslic wysoka cytowalnos¢ (181) tych prac. W mojej ocenie s one rzeczywiscie

niezwykle warto$ciowe.

Habilitant zadeklarowal przedstawienie na konferencjach krajowych (gtéwnie) lub miedzynarodowych 9
poster6w, 3 wykladow, 1 wykladu na zaproszenie (Meksyk, 2018). Dodatkowo miat on 16 wystapien
seminaryjnych. Biorac pod uwage dobry dorobek naukowy i jego duze znaczenie, jest to wynik raczej marny.
Wobec tego zachecam Habilitanta do znacznie czestszego prezentowania swoich wynikéw, zwlaszcza w
formie wykladéw lub komunikatéw, na konferencjach zagranicznych.

Pomijajac wewnetrzne projekty wydzialowe oraz miedzynarodowe projekty obliczeniowe (?) Pan dr
Dariusz Wojciech Szczepanik byl kierownikiem 1 grantu NCN, Sonata IX.

Od roku 2018 Habilitant jest cztonkiem m.in. Polskiego Towarzystwa Chemicznego (PTCh) oraz American
Chemical Society (ACS).

Pan dr Dariusz Wojciech Szczepanik odbyt 3 dlugoterminowe (3, 24 i 12 miesiecy) staze naukowe w
Instytucie Chemii Obliczeniowej i Katalizy (Uniwersytet w Gironie, Hiszpania) w grupie badawczej
kierowanej przez Prof. Miquela Sole. Nalezy zaznaczy¢, ze Prof. Miquel Sold nalezy do najlepszych
europejskich naukowcéw zajmujacych sig¢ zaréwno chemig teoretyczng jak i fizyczna oraz fakt, iz staze te
okazaly si¢ by¢ bardzo owocnymi, dowodem czego sa liczne wspélne publikacje oraz czeste (14) wizyty w
latach 2015-2020. Dodatkowo, Habilitant deklaruje wspélprace z wieloma osobami (Prof. H. Ottosson
(Uniwersytet w Uppsala), Prof. J. Zhu (Uniwersytet w Xiamen), Dr. H. Bronstein (Uniwersytet Cambridge),
Dr P. Zahl (Uniwersytet Brookhaven), Dr. Y. Zhang (ExxonMobil), prof. T. M. Krygowski (Uniwersytet
Warszawski), Prof. H. Szatylowicz (Politechnika Warszawska), Prof. M. P. Mitoraj (Uniwersytet



Jagielloniski), Dr J. Dominikowska (Uniwersytet £.6dzki).

Habilitant jest dos¢ czesto zapraszany do recenzowania artykuléw w czasopismach naukowych, czego
dowodem jest wykonanie 47 recenzji dla 22 czasopism, gtéwnie dla do$¢ prestizowego Physical Chemistry
Chemical Physics (13). Od roku 2020 Habilitant jest ekspertem Komisji Europejskiej oraz narodowej
Agencji Wymiany Akademickiej. Niestety zakres obowigzkéw nie zostat podany.

*#* Ocena dzialalnosci dydaktycznej i organizacyjnej ***

Habilitant juz w okresie studiéw doktorskich prowadzit liczne kursy (np. laboratorium z podstaw chemii
teoretycznej i technologii informacyjnej, ¢wiczenia z informatyki). Natomiast od momentu zatrudnienia na
stanowisku adiunkta w roku 2020 prowadzi takze kursy (gléwnie laboratoria) z chemii teoretycznej, podstaw
chemii kwantowej i modelowania molekularnego oraz z technologii informacyjnej. Planuje on takze
przeprowadzenie wykladu dotyczacego aromatycznosci oraz zastosowan teorii informacji oraz sieci
neuronowych w chemii kwantowej. Habilitant trzykrotnie bral udzial w organizacji miedzynarodowej
konferencji Current Trends in Theoretical Chemistry (CTTC). Z powodu wczesniejszej formy zatrudnienia,
Habilitant nie sprawowat formalnej opieki naukowej nad studentami i doktorantami, jednak kierowat praca

doktorantéw i postdokéw w ramach swoich projektéw badawczych.
ek Konkluzja ek
Jestem pod duzym wrazeniem przedstawionego mi do oceny osiagniecia naukowego (cykl prac H1-H10)

Habilitanta i jego duzego wplywu na rozwdj prezentowanej przez Niego dyscypliny naukowej i nie mam

zadnych watpliwosci, ze nadanie Pa dr Dariuszowi Wojciechowi Szczepanikowi stopnia doktora

Wystarczajagcym uzasadnieniem moze by¢ juz fakt stworzenia przez niego niezwykle uiytecznego
programu RunEDDB, stuzgcego do szczegétowego opisu delokalizacji elektronowej. Uzyteczno$é ta zostata
wykazana wielokrotnie na przykladzie wielu dobrze dobranych i ciekawych zwiazkéw (w tym ,trudnych”,
np. tzw. ,problem acetylenu”) (wielo)pierscieniowych oraz metalacyklicznych, co, przynajmniej czesciowo,
jest owocem dobrej wspélpracy z Prof. M. Solg z Girony. Z jednej strony Habilitant jest w pelni $wiadomy
pewnych niedostatkéw metody EDDB i stale t¢ metode poprawia. Z drugiej strony, poprzez bardzo
drobiazgowg i kompetentng analize poréwnawczg (publikacje typu benchmark) z innymi indeksami

aromatycznosci, w_prze

sposob pokazat jej przewage nad innymi metodami stuzacymi do opisu
delokalizacji elektronowej (np. magnetycznym indeksem NICS), gtéwnie w uktadach aromatycznych.

Na uwage zastuguje fakt, ze pomimo tego, iz wiele z prac jest do$¢ cigzka w odbiorze z uwagi na duza ich
specyfikacje, to jednak kazda z nich odebralem jako ciekawg i wartoiciowa, a takie niejednokrotnie
posiadajacq duze walory edukacyjne (benchmark). Prawdopodobnie z tego powodu kazda z prac H1-H10
jest dobrze cytowana, co zdarza si¢ dos¢ rzadko. Pozostaly dorobek naukowy Habilitanta takze oceniam

pozytywnie.
AT,

Miroskw Jabfonski



