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RECENZJA
rozprawy habilitacyjnej Pana dr Dariusza W. Szczepanika
» Gestosé elektronowa wigzan zdelokalizowanych jako uniwersalne narzedzie w
badaniu globalnych i lokalnych efektéw rezonansu chemicznego”
oraz ocena dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego Habilitanta

w zwigzku z postgpowaniem o nadanie stopnia doktora habilitowanego

I. Informacje ogoélne o Kandydacie

Pan dr Dariusz Szczepanik obecnie pracuje na stanowisku adiunkta na Wydziale Chemii
Uniwersytetu Jagiellofiskiego w Zaktadzie Chemii Teoretycznej od 2020 r. Tytut doktora nauk
chemicznych z wyréznieniem otrzymat w 2013 r. na podstawie rozprawy pt. ,,Probabilistyczne
modele wigzania chemicznego w przestrzeniach funkcyjnych” wykonang pod kierunkiem dr hab.
Janusza Mrozka. Nastgpnie zostat zatrudniony na macierzystym Wydziale jako pracownik
inzynieryjno-techniczny. W tym okresie dwa lata spedzil jako post-doc na Uniwersytecie w Gironie,
aktywnie wspolpracujgc z prof. M. Sola i wspolpraca trwa do chwili obecnej. W ostatnich latach
nawigzal aktywng wspolpracg z wieloma zagranicznymi uniwersytetami: prof. H. Ottosson w
Uppsali, z dr P. Zahla z Uniwersytetu w Brookheaven i grupg eksperymentalng, dr H. Bronsteina z
Uniwersytetu Cambridge. Otrzymat takze prestizowe stypendia w Polsce: fundusze z NCN w ramach
START i SONATY IX, jak réwniez stypendium indywidualne M. Sklodowskiej-Curie Komisji
Europejskiej, oraz stypendium Bekkera Narodowej Agencji Wymiany Akademickiej. Bardzo
eleganckim i wyrézniajgcym zaproszeniem dla Pana Szczepanika byta mozliwo$é udziatn w
Kongresie IUPAC w Meksyku w 2018 r. Te fakty $wiadcza o bardzo intensywnej, wyjatkowo
owocnej wspolpracy Kandydata z o$rodkami zagranicznymi oraz o zdobywaniu $rodkow
finansowych. W mojej opinii przebieg dotychczasowej kariery naukowej i zawodowej dr Dariusz

Szczepanika przebiega nader pozytywnie, a w kontekécie zgromadzonego dotychczas spdjnego
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tematycznie dorobku publikacyjnego przeprowadzenic postgpowania habilitacyjnego w dziedzinie
nauk $cistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauk chemicznych i biologicznych jest uzasadnione.
Tempo kariery naukowej Habilitanta nalezy zatem uznaé za bardzo pozytywne., Swiadczy
ono réwniez o aktualnoci poruszanych przez Habilitanta probleméw badawczych, a réwnoczesnie
Jest gwarancja, ze wyniki badan byly recenzowane przez Swiatowych specjalistow. We wszystkich
pracach stanowigcych podstawe osiggnigcia naukowego dr Szezepanik jest pierwszym, wiodgcym i
korespondencyjnym autorem z deklarowanym wkladem wiasnym 70-100%. Po zapoznaniu sig z
opisem Autora o Jego udziale w powstawaniu wchodzgcych w skiad dzieta habilitacyjnego 10
oryginalnych publikacji stwierdzam, ze udziaf intelektualny i wykonawczy Habilitanta w
publikacjach skladajgcych sig¢ na rozprawe habilitacyjng jest wiodgcy i spelnia wymogi formalne

stawiane przez Ustawe,

IL. Ocena merytoryczna osiggniecia naukowego

W 2022 r. dr Dariusz Szczepanik przedstawit dzieto naukowe p.t. ., Gestosé elektronowa wigzari
zdelokalizowanych jako uniwersalne narzgdzie w badaniu globalnych i lokalnych efektow rezonansu
chemicznego”, wszczynajac postepowanie habilitacyjne.

Na osiggnigcie naukowe przedstawione przez pana dr Szczepanika we wniosku skiada si¢ cykl 10
oryginalnych prac naukowych, oznaczonych w autoreferacie symbolami od H1 do HY,
opublikowanych w uznanych czasopismach z tzw. listy filadelfijskicj oraz jednego rozdziat
przeglagdowego, monograficznego H10. Habilitant jest jedynym autorem w trzech publikacjach H3,
H4 i H8, a w przypadku H9 i H10 drugim autorem jest prof. Miquel Sola, na ktérego zaproszenie te
publikacje powstaly. Wszystkie publikacje sg wydrukowane w wiodgeych  czasopismach z tej
dziedziny. Dolaczony do zbioru publikacji jest Autoreferat. Jasno sformutowany cel rozprawy,
logiczny rozwdj tematyki i oméwienie poszezegblnych rezultatow oraz podsumowanie otrzymanych
wynikow $wiadcza, Ze od strony formalnej dorobek publikacyjny stanowigcy podstawe osiggnig¢cia
naukowego zgtoszonego we wniosku jest znaczacy, merytorycznie spojny, i uzasadnia ubieganie sie
o stopiefi doktora habilitowanego.

Celem przedstawionych badan w publikacjach wybranych do cyklu habilitacyjnego bylo
zaproponowanie nowej metody badania gestosci elektronowej zdelokalizowanych wigzan w
dowolnych grupach zwigzkéw chemicznych zawierajgcych takie struktury. W tym szeroko
sformutowanym temacie mieéci si¢ problem delokalizacji elektronow typu m w aromatycznych

pierScieniach, czyli odpowiedz na pytanie, jakie jest zrodto whasciwosci pod nazwg ,,aromatyczno$¢”,
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dobrze znane i szeroko wykorzystywane przez chemikow. Wydaje sig, ze najwaznicjsze kryteria
aromatyczno$ci mozna podzieli¢ na dwie grupy, z ktorych:

(1) Pierwsza podgrupa zawiera wyrdznione parametry molekut, ktoére zgodnie z
doswiadczeniem, sy zwigzane z tg whadciwoscig. S to: energia stabilizacji
aromatycznej, ASE oraz tzw. strukturalny indeks aromatycznosci, HOMA, ktory jest
roznicg pomiedzy dlugosciami wigzah w badanej molekule a optymalnymi
parametrami wyznaczonymi dla molekuty odniesienia.

(i) Do drugiej podgrupy zaliczytabym te parametry, ktére bazujg na wykorzystywaniu juz
istniejgeej gestosei elektronowej w molekule, tylko w rézny sposob wykorzystuje si¢
Ja do porownan. Pierwszym z tych parametrow bylo i jest nadal przesunigcie
chemiczne NMR, ktore determinuje lokalne efektywne ekranowanie w centroidzie
pierScienia aromatycznego umieszczonego w zewngetrznym polu magnetycznym i nosi
nazw¢ indeksu NICS. Pozostate kryteria magnetyczne to indeksy: ACID i GIMIC.
Drugim parametrem jest tzw. indeks wielocentrowy (MCI), czyli indeks wyznaczany
z macierzy gestodci danej molekuly obliczone; przy pomocy danej metody chemii
kwantowej. Podobne wartoéci otrzymuje  sie przy pomocy indeksu ATI,
zdefiniowanego jako warto$¢ $rednia rzedu wiazania pomigdzy atomami w pozycjach
para w pierscieniach 6-cztonowych.

Do tej whasnie podgrupy zaliczytabym rowniez metode, zaproponowang przez Pana
Habilitanta, metodg ktora wykorzystuje globalng funkejg gestosei elektronowe;.

W autoreferacie dr Szczepanik w sposdb zwigzty omawia i porownuje zalety i staboéci
wymienionych kryteriéw aromatycznoéci, z ktorego to przegladu i poréwnania wynika konieczno$é
zaproponowania metody wolnej od ograniczen wymienionych wyzej schematow, a jednoczesnie
kryteriow, ktore mozna by stosowaé¢ do molekut o nietypowej topologii i w dowolnych stanach
elektronowych. Kt6z mogiby zaproponowaé nows metodg badania gestosei elektronowej molekut
Jak nie osoba z Zaktadu Chemii Teoretycznej Wydziatu Chemii UJ, wyksztatcona w $rodowisku, w
ktorym, poczgwszy od prof. R. Nalewajskiego, i profesorow: J. Korchowca, A. Michalaka, J. Mrozka
i M. Mitoraja, wszyscy zajmowali sie wlasciwosciami i opisem gestosci elektronowych jako
najwazniejszym zrodtem informacji o molekutach i wigzaniach chemicznych.

Oceniana przeze mnie rozprawa habilitacyjna Pana Szczepanika reprezentuje zatem kolejny etap
realizacji badan nad analizg gestoci elektronowych jako kwantyfikatora tej czeSci, ktdra odpowiada

za jej delokalizacjg. Autor w pelni korzysta z dotychczasowych osiggnig¢ i doswiadezen zdobytych
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na macierzystej Uczelni. Bardzo waznym czynnikiem sprzyjajacym rozwojowi tematyki jest
mozliwo$¢ praktycznego ich wykorzystywania w rozwigzywaniu wielu problemow dotyczacych
zwigzkow aromatycznych. Zatem, nie ulega dla mnie watpliwosci, ze temat ten jest poprawnie
zdefiniowany i dotyczy zagadnien zwigzanych z problemem struktur molekut, mieszczge sie w nurcie
aktualnych naukowych tematéw badawczych.

Podsumowujgc stwierdzam, ze dzieto habilitacyjne przedstawione przez dr Dariusz Szczepanika

w formie cyklu 10 oryginalnych i spdjnych tematycznie naukowych publikacji spetnia wymagania
stawiane w przepisach zwiqzanych z postepowaniem habilitacyjnym.

Osiaggniecie naukowe dr Dariusz Szczepanika obejmuje:

1) W trzech pierwszych publikacjach zostat zaproponowany i zrealizowany pomyst rozkladu
gestosci elektronowej utworzonej przez elektrony powlok walencyjnych na czgsci
pochodzgce od elektronow wigzan zlokalizowanych i zdelokalizowanych w pierscieniu
benzenu (H1), natomiast w publikacji (H2) procedura ta zostata uogolniona na elektrony
zdelokalizowane niezaleznie od ksztattéw ich fragmentéw. Metoda otrzymata nazwe
EDDB (ggstosé elektronowa zdelokalizowanych wigzan). W publikacji nast¢pnej (H3),
autorstwa Habilitanta zmodyfikowany zostala podziat gestosci jednoelektronowej na
fragmenty czgstkowe ze wzgledu na typ uwspolniania elektronow. Powstaty zatem
warstwy gestosci trzech rodzajéow EDLA, EDLB i EDDB, gdzie czton pierwszy opisuje
elektrony powlok wewnetrznych i elekirony wolnych par elektronowych, czton drugi
zawiera wkiady od gestosci elektronow zlokalizowanych dwucentrowych i czton trzeci
opisuje elektrony, ktérych nie da sie przypisa¢ do analizy populacyjnej wiazan
zdelokalizowanych. Jako miarg aromatycznodci Autor zdefiniowat §lad macierzy, ktéra
opisuje catkowitg populacje elektrondow zdelokalizowanych przez uktad skoniugowanych
wigzan w molekule. Prosty rys. 1 zamieszczony w Autoreferacie pomaga w odpowiednim
dobraniu i zrozumieniu zalet tak zdefiniowanych warstw gestoéci elektronowych.

(i)  Trzy nastgpne publikacje (H4, HS, i H6) stanowig przyktady zastosowania
wprowadzonego indeksu do tych, wykorzystywanych od dawna, jak HOMA, NICS i MCI
i po dokonaniu analizy czynnikowej i korelacyjnej stwicrdzono zdecydowang przewage
nowego indeksu.

(iti) W publikacjach H7, H8 i H9 Autor omawia szczegolne przypadki uktadéw aromatycznych
typu wedrujgcego sekstetu Clara w acenach oraz w duzych rozmiarowo-ukladach z

wykorzystaniem zaproponowanego wielocentrowego indeksu delokalizacji elektronowej
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zwangj NPP (metod pseudo-n) oraz molekutach typu wstggi Mobiusa 7-mio-cztonowych,
zawierajgce metale Cu, Cd i Zn.

(iv) W rozdziale nr. 8 w wydanej monografii ,,Aromatyczno$¢” oméwiona zostata metoda,
bedaca podstawg podziatu gestoscei elektronowej typu EDDB w prezentowanych wynikach
oraz nowe rezultaty analizy probleméw delokalizacji gestosSci w wielu zwigzkach na tle
ofrzymanych wczesniej podzialdw, np. aromatycznosci w klastrach metalicznych czy w
opisiec molekut wykorzystywanych w projektowaniu materiatéw dla elektroniki
molekularne;j.

W mojej ocenie, zaprezentowany przez dr Dariusz Szczepanika cykl publikacji H1-H10
stanowi zbiér waznych i ciekawych artykuléw znakomicie dokumentujgcych zgloszone we
wniosku osiggnigcie naukowe, co $wiadezy o mozliwodciach predykcyjnych proponowane;
analizy. Zwraca réwniez uwagg, ze zataczony do cyklu Autoreferat napisany zostal jasno i
czytelnie, z polotem i z pasjg, $wiadczac o bardzo zywym zainteresowaniu Autora przedstawiona
tematyka, a takZe umiejetnoscia prezentowania swoich wynikéw i wnioskow w przejrzysty i
zrozumiaty sposob.

Na zakonczenie tej czgSci moje uwagi: aromatycznosé zwigzkow chemicznych nie jest

pojeciem dobrze zdefiniowanym. Jest cecha, ktora pojawia si¢ w ocenie wlasciwosci calej

molekuly i chyba najprociej rozumiceé jg jako odpowiednig jej reaktywno$é. Chemik-organik
majac struktur¢ danej molekuly intuicyjnie rozpozna jej cechg aromatycznoscei. Lecz tak bywa w
przypadku typowych uktadow, mozna zatem zrozumieé prowadzone od lat poszukiwania w celu
jej okreslenia. Dlatego zrozumiate sg dla mnie takie poszukiwania i wydaje sig, Ze propozycja
Pana dr Szczepanika moze by¢ najbardziej skuteczna. Z dwiema uwagami:

(1) Wszystkie wlasciwosci molekularne sg bardzo czuta funkcja tzw. bazy funkcyjnej, a
szczegllnie gestosci elektronowe. Stad, najlepiej pordwnywaé t¢ wiasciwosci w
szeregach podobnych struktur.

(i)  Korzystanie w podziatu gestodci na warstwy, jak rozumiem, ogranicza wybor funkcji

do jedno-wyznacznikowych funkcji falowych.

III. Ocena naukowej dzialalno$ci Habilitanta
Przechodzg do krotkiej oceny dorobku naukowego z wylgczeniem publikacji w przedstawionym

osiggnieciu naukowym.
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Przed uzyskaniem stopnia doktora Pan dr Szczepanik opublikowat 12 publikacji z prof. dr J.
Mrozkiem poswigconych tematyce zwigzanej z opisem wigzan chemicznych. Po uzyskaniu stopnia
doktora, poza publikacjami przedstawionymi w rozprawie Autor opublikowat ponadto 13 prac,
rowniez we wspolpracy z naukowcami z zagranicy. Publikacje te dopetniaja zbiér wynikow
zawartych w zborze H i prezentujy badania kwantowe cickawych zwigzkow chemicznych. Ponadto,
liczne wystgpienia konferencyjne w postaci referatow i posterow poswigcone sg tematyce
aromatycznosci. W moim odczuciu taczny dorobek publikacyjny Pana dr Szczepanika, ze wzgledu
na jego wysoka jakod¢ i spdjnosé, jest wystarczajaey jako naukowy dorobek osoby ubiegajace;j sie o
nadanie stopnia naukowego doktora habilitowanego.

Pan dr Szczepanik jest beneficjentem wielu grantow. Prowadzil dwa projekty w ostatnich latach:
Komisji  Europejskiej oraz Narodowej Agencji Wymiany Akademickiej dotyczacych
aromatyczno$ci. Ponadto byt kierownikiem projektu NCN Sonata IX oraz grantu z Katalonii.

Wielokrotnie przebywat na dhuzszych i krétki pobytach naukowych na Uniwersytecic w Gironie,
Hiszpania, wspotpracujac od lat z prof. M. Sola.

Aby formalno$ciom stato si¢ zadosé, liczba cytowani prac habilitacyjny bez autocytowan to 181,
za$ wszystkich publikacji wynosi 576; index Hircha rowny 15. Oba te parametry sa bardzo wysokie.
(dane z Scopus i Web of Science, cytowane z materiatow Habilitanta).

Reasumujgc stwierdzam, ze dr Dariusz Szczepaniak jest samodzielnym i dojrzalym
naukowcem, dysponujgcym warsztatem badawczym i realizujgcym  tematyke umozliwiajqcg
kontynuowanie badarn po uzyskaniu stopnia doktora habilitowanego. Habilitant legitymuje si¢

bogatym i doniostym dorobkiem naukowym.

IV. Ocena dzialalnosci dydaktycznej i organizacyjnej

Dr Szczepanik prowadzit réznorodne zajecia dydaktycznych w macierzystej Uczelni w
okresie studiow doktoranckich. Byty to: Podstawy chemii kwantowej dla II r, laboratorium
komputerowe, oraz Informatyka dla I r. éwiczenia. Poczawszy od 2020 r. byly to zajecia z Chemii
teoretycznej dla I r. oraz Podstawy chemii kwantowej i Modelowania molekularnego dla Chemia
Medyczna 1II r plus laboratorium. Sprawowat opieke naukowg nad studentami i doktorantami
biorgcymi udziat w publikacjach z listy prac

Uzyskanie stopnia naukowego doktora habilitowanego przez Pana Doktora pozwoli z
pewnoscig na utworzenie zespotu badawczego oraz przyciggniccie do wspolpracy studentow-

magistrantow i doktorantow.,
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V. Wniosek koficowy

Biorge pod uwage przedstawione do oceny osiggnigcie naukowe w postaci cyklu publikacji,
dorobek naukowy, dydaktyczny i organizacyjny, oraz wspotprace migdzynarodowg Pana dr Dariusza
Szczepanika w zwigzku z postgpowaniem habilitacyjnym prowadzonym przez Rade Naukows
Dyscypliny Nauki Chemiczne Uniwersytetu Jagiellonskiego nie mam najmniejszych watpliwoéci, ze
przedstawiony mi do oceny zbiér 10 publikacji stanowi osiggniccie naukowe i stanowi tworczy,
znaczny i ciekawy wkiad w rozwoj dyscypliny, W zwigzku z tym stwierdzam, iz przedstawiony w
wniosku materiat spetnia wymogi ustawowe i uzasadnia nadanie Panu dr Dariuszowi Szczepanikowi
stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych. [ art. 219 ust. 1 pkt. 2
oraz pkt. 3 ustawy z dn. 20.07.2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (DZ. U. z 2018 r. poz.
1668 ze zm.)

Joanna Sadle;j

Pudy
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