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RECENZJA

Dorobku naukowego dr Przemysława Dopieralskiego

włączonego do rozprawy habilitacyjnej

zatytułowanej

„Mechanochemia obliczeniowa — od implementacji do

zrozumienia reaktywności indukowanej zewnętrzną siłą
rozciągającą dla wybranych ścieżek reakcji”

Uwagi ogólne

Kariera naukowa pana dr Przemysława Dopieralskiego związana jest

z Wrocławiem. W stolicy województwa dolnośląskiego uzyskał tytuł

chemii (Wydział Chemii Uniwersytetuzawodowy magistra

Wrocławskiego), broniąc pracę zatytułowaną „Teoretycznemodelowanie
nieliniowych własności elektrooptycznych kompleksów fluorowodoru
z nitropirydynq”, którą wykonał pod kierunkiem prof. dr hab. Zdzisława
Latajki. Dalszą karierę naukową kontynuował pod kierunkiem profesora
Zdzisława Latajki. Zwieńczeniem tego etapu jego kariery była rozprawa

doktorska „Teoretyczne badania nad przeskokiem protonu w kwasach

dikarboksy/owych metodą dynamiki molekularnej ab initio w formalizmie
Car'a-Parrinello”, którą obronił 2008 roku. W tym samym roku został

zatrudniony na Uniwersytecie Wrocławskim (asystent naukowo-
dydaktyczny). Zatrudnienie kontynuowane jest do dnia dzisiejszego

z przerwą na odbycie stażu(adiunkt naukowo-dydaktyczny),
podoktorskiego. Staż podoktorski dr Przemysław Dopieralski odbył

w Bochum (Ruhr-Universităt Bochum), gdzie pracował w grupie prof.

Dominika Marxa.
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Staż podoktorski dr Przemysława Dopieralskiego to dwa długoterminowe pobyty naukowe

w Uniwersytecie Ruhry w Bochum, które w zasadzie wystąpiły bezpośrednio po sobie.

W jednostce tej Kandydat przebywał ponad 4 lata, pracując pod kierunkiem prof. Dominika

Marxa. Bezpośrednim efektem tej współpracy jest 9 publikacji naukowych. Osiem z nich

Kandydat włączył do osiągnięcia habilitacyjnego. W przypadku dr Przemysława Dopieralskiego

widać jak ważnesą staże podoktorskie. Kandydat z powodzeniem wszedł w nowe środowisko

i nową tematykę badawczą. Nawiązał szereg współprac naukowych, które z powodzeniem
realizuje do dnia dzisiejszego. Po stażu Habilitant wrócił do macierzystej jednostki. Aktualnie
zatrudniony jest na stanowisku adiunkta. Zastanawiam się tylko dlaczego dr Przemysław

Dopieralski nie złożył wniosku habilitacyjnego wcześniej. Ostatnia praca cyklu habilitacyjnego
została opublikowana w 2020 roku.

Złożona przez Kandydata dokumentacja wskazuje, że wniosek ten nie był wcześniej

procedowany. Zostanie przeze mnie oceniony pod kątem spełnienia kryteriów ustawowych
(art. 219 ust. 1 ustawy Prawo o szkolnictwie wyższym i nauce z dnia 20 lipca 2018 roku),

zgodnie z którymi kandydat do stopnia naukowego: (i) posiada stopień doktora; (ii) posiada

w dorobku cykl powiązanych tematycznie artykułów naukowych, wnoszących znaczny wkład

w rozwój dyscypliny naukowej; (iii) wykazuje się istotną aktywnością naukową, realizowaną

w więcej niż jednej uczelni, instytucji naukowej, w szczególności zagranicznej. W związku
z zapisami ustawy ograniczę się do punktu drugiego, niemniej przedstawię swoje stanowisko

dotyczące innych warunków ustawowych na potrzeby prac Komisji powołanej przez Radę

Doskonałości Naukowej.

Ocena dorobku naukowego Habilitanta

Dorobek naukowy dr Przemysława Dopieralskiego w dniu składania wniosku obejmował 24

publikacje naukowe z listy JCR i 5 artykułów naukowych spoza tej listy. Prace Kandydata były

cytowane 362 razy. Bez odniesień do prac własnych liczba ta spada do 333. Indeks H

Kandydata wynosi 10. Wyniki swoich badań dr Przemysław Dopieralski prezentował na 20

konferencjach. Cztery prezentacje miały miejsce przed doktoratem, a pozostałe po uzyskaniu

stopnia doktora. Liczba prezentacji obejmuje 5 wykładów, trzy z nich były wygłoszone na

zaproszenie organizatorów. Kandydat wykonał 25 recenzji prac naukowych przesłanych do

druku w takich czasopism jak: Angewandte Chemie International Edition, Journal of the
Americal Chemica Society, Physical Chemistry Chemical Physics, Chemical Physics Letters, The

Journal of Physical Chemistry, Journal of Computational Chemistry, Journal of Chemical

Physics, ChemPhysChem, Molecules, Applied Science. Działalność naukowa Habilitanta była
— nagrodadwukrotnie wyróżniona przez Rektora Uniwersytetu Wrocławskiego (2011

zespołowa, 2014 — nagroda indywidualna). Kandydat aktywnie pozyskuje projekty badawcze
(3 projekty NCN) oraz granty obliczeniowe.
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Łączny współczynnik oddziaływania czasopism, w których opublikowano prace Habilitanta
zbliża się do 150; średnia na jedną publikację to ponad 6. Znamienne jest to, że 8 prac

osiągnięcia habilitacyjnego to dwie trzecie łącznego współczynnika oddziaływania. Swiadczy

to o tym, że Kandydat wszedł w ciekawą, w dużym stopniu nie eksplorowaną tematykę
badawczą i potrafił ten fakt wykorzystać. Pozostałe prace Kandydata ukazały się

w renomowanych, bardziej specjalistycznych (chemia fizyczna i teoretyczna) czasopismach

naukowych o zdecydowanie niższym współczynniku oddziaływania niż czasopism chemicznych

adresowanych do szerokiego grona odbiorców.

Ocena jednotematycznego cyklu publikacyjnego włączonego przez Kandydata do cyklu

habilitacyjnego

Dostarczone mi materiały zawierają wszystkie dokumenty niezbędne do oceny wniosku
i przeprowadzenia postępowania habilitacyjnego (wniosek przewodni, dane wnioskodawcy,
kopia dyplomu doktorskiego, wykaz osiągnięć, oświadczenia współautorów, autoreferat, oraz

kopie publikacji włączonych do osiągnięcia habilitacyjnego). Zgodnie z wymogami
dokumentacja została sporządzona w dwóch wersjach językowych. W autoreferacie

omówiono cele prowadzonych badań oraz przedstawiono w zwartej formie najważniejsze

wyniki osiągnięcia naukowego. Habilitacja spełnia wszystkie wymagania formalne. Pan

Przemysław Dopieralski posiada stopień doktora (kopia dyplomu doktorskiego z dnia 23.09

2008 r.) oraz wykazał się istotną aktywnością naukową, realizowaną w więcej niż jednej

instytucji naukowej. Odbył dwa długoterminowe staże podoktorskie w jednostce zagranicznej

(Ruhr-Universităt Bochum, Niemcy). W trakcie stażu naukowego (lata 2009-2013) zostały

opublikowane 3 prace włączonedo osiągnięcia habilitacyjnego. Pozostałe prace zostały

opublikowane w latach 2014-2020. W pracach tych widać kontynuację współpracy naukowej

z grupą profesora Dominika Marxa z Uniwersytetu Ruhr w Bochum. Jak widać współpraca

naukowa nawiązana z grupą niemiecką ma charakter trwały i co najważniejsze jej wymiernym
efektem jest przedłożony cykl habilitacyjny. Pozostaje mi więc ocena artykułów naukowych dr

Przemysława Dopieralskiego pod kątem ich tematycznej spójności i wkładu w rozwój
dyscypliny naukowej.

Cykl prac wybrany, jako osiągnięcie habilitacyjne zawiera 8 publikacji. Wszystkie prace są
wieloautorskie. Liczba współautorów waha się od trzech (prace H2, H7,H8) do sześciu osób

(prace Hl i H3). W dwóch pracach występuje pięciu współautorów (prace H5, H6), a w jednej

czterech współautorów (praca H4). We wszystkich pracach Habilitant brał udział

w opracowaniu koncepcji badan. Za wyjątkiem pracy H7 był też odpowiedzialny za

opracowanie modeli. W pięciu pracach wykonał wszystkie symulacje, natomiast w pozostałych

wykonał częśćsymulacji. W większej połowie prac jest autorem korespondencyjnym (H2, H3,

H5, H6 i H8). W symulacjach wykorzystywano zmodyfikowany przez Habilitanta kod pakietu

CPMD. Oświadczenia współautorów pozostają w zgodzie z opisem zamieszczonym przez dr

Przemysława Dopieralskiego.
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Prace Habilitanta ukazały się w prestiżowych czasopismach naukowych. Sumaryczny

współczynnik oddziaływania czasopism, w których opublikowano cykl habilitacyjny, jest

100), natomiast liczba punktów ministerialnych jest równaw przybliżeniu równy 100 (IF

1400. Są to imponujące łącznewspółczynniki i na pewno wyróżnia to cykl habilitacyjny dr

Przemysława Dopieralskiego na tle osiągnięć habilitacyjnych innych osób. Większość
z czasopism, w których opublikowano wyniki badań prowadzonych przez Habilitanta jest

adresowana do szerokiego grona odbiorców (Journal of Materials Chemistry, Angewandte

Chemie-lnternational Edition, Nature Chemistry, PLOS One, Physical Chemistry Chemical

Physics) dzięki czemu prace zostały zauważone i były cytowane 250 razy. Można się

spodziewać, że liczba niezależnych cytowań, a tym samym inne parametry bibliograficzne

powinny szybko wzrosnąć.
Postęp technologiczny ma swoje bezpośrednie przełożenie na rozwój metod

obliczeniowych oraz na ich powszechne wykorzystanie w różnych dziedzinach nauki.

W przypadku chemii teoretycznej można wyróżnić dwa zasadnicze bodźce stymulujące ten

rozwój. Z jednej strony pojawiają się coraz to szybsze i wydajniejsze platformy obliczeniowe.

Dzięki czemu można przesunąć granice stosowalności metod obliczeniowych do większych

układów molekularnych, a także można poszukiwać lepszych rozwiązań algorytmicznych,
obniżających koszty obliczeń. Z drugiej strony, postęp technologiczny dokonuje się również

w technikach eksperymentalnych. Pojawiają się coraz to bardziej wyrafinowane sposoby

wykorzystania już wcześniej znanych metod. Jest to też wyzwaniem dla teoretyków.

Interpretacja zupełnie nowych danych doświadczalnych i stworzenie narzędzi do tej
interpretacji jest ważnym zadaniem teoretyków. Pan dr Przemysław Dopieralski podążał tą

druga drogą, realizując swoje pomysły w nanomechanice molekularnej. Habilitant
zaimplementował procedury mechanochemiczne (mechaniczne siły rozciągające)

w symulacjach metodami dynamiki molekularnej ab initio. Badania te mają bezpośredni

związek z nowymi bardzo wyrafinowanymi zastosowaniami mikroskopii sił atomowych i

sonochemii (możliwość rozciągania wiązań kowalencyjnych). Można powiedzieć, że przeniósł

narzędzia wykorzystywane w klasycznych symulacjach metodami dynamiki molekularnej na

grunt ab initio. Wykorzystanie stałych sił rozciągających już stosunkowo dawno

wykorzystywano do teoretycznego opisu procesu „rozwijania” białek. Swoją drogą, taki

eksperyment numeryczny ma bezpośredni związek z doświadczeniem AFM. Wykorzystanie

„dokładnej” hiperpowierzchni energii potencjalnej pozwoliło mu na włączenie do opisu

„kowalencyjne” stopnie swobody, które w opisie klasycznym nie mogły być wzięte pod uwagę
(przybliżona hiperpowierzchnia energii potencjalnej z kwadratowymi funkcjami na rozciąganie

wiązań chemicznych). Oczywiście, wcześniej pojawiły się prace włączające zewnętrzne siły

rozciągające w opisie statycznym, natomiast Kandydat wykonał to w opisie dynamicznym. Bez

wątpliwości było to nowatorskie podejście w tym okresie czasu. Pozwoliło mu to analizować

modyfikacje powierzchni energii swobodnej wywołane zewnętrzną siłą rozciągającą, włączyć

w sposób jawny efekty rozpuszczalnika i efekty temperaturowe. Widać wyraźnie, że Kandydat
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znacznie rozszerzył obraz mechanicznej aktywacji wiązania chemicznego w stosunku do ujęcia

statycznego.

Wejście w nową tematykę badawczą, jak i współpraca z jednym z deweloperów pakietu

CPMD, zaowocowały szeregiem publikacji wydanych w bardzo prestiżowych czasopismach.
Jest to także najlepszy wskaźnik nowatorskiego podejścia do zagadnień mechanochemii.
Można powiedzieć, że Kandydat do stopnia doktora habilitowanego znalazł się

w odpowiednim miejscu i czasie. Staż w przypadku Kandydata to wejście w nową tematykę,

w której znakomicie wykorzystał i poszerzył posiadaną ekspertyzę w zakresie symulacji ab

initio. Wydaje się, że ograniczeniem dla Habilitanta był brak danych doświadczalnych. Chodzi

mi w tym miejscu o większą liczbę publikacji w przedmiocie prowadzonych badań. Można
sądzić, że ponad dziesięcioletnie doświadczenie w tej tematyce pozwoli mu wpływać na

kierunki prac eksperymentalnych. Sprzężenie zwrotne między pracami teoretycznymi i

doświadczalnymi może być korzyścią dla każdej ze stron.

Prace cyklu to wykorzystanie narzędzi opracowanych przez dr Przemysława Dopieralskiego

do różnorodnych układów molekularnych. W pracy Hl zbadał rolę łańcuchów polietylenowych

w przenoszeniu zewnętrznych sił rozciągających do benzocyklobutenu. Wykazał, że energia

aktywacji w istotny sposób zależy od długości łańcucha polietylenowego, tak dla reakcji

otwarcia pierścienia zachodzącej zgodnie z mechanizmem konrotacyjnym, jak i mechanizmem
dysrotacyjnym. W pracy H2 zajmował się mechanizmem reakcji otwarcia pierścienia
cyklopropanowego. W pracy H3 analizował wpływ otoczenia (wody) na reakcję redukcji

disiarczków. W pracach H4-H6 zajmował się reaktywnością disiarczków. Reakcja cyklorewersji
1,2,3—triazoli była przedmiotem badań w pracy H 7. Praca H8 to kolejne badania związane

z układami disiarczkowymi. Nie mam najmniejszych wątpliwości, że prace habilitanta
uzupełniły w istotny sposób eksperymenty AFM i wzbogaciły jego podstawy teoretyczne.

Autoreferat napisany przez dr Przemysława Dopieralskiego to dobrze przemyślana praca
podsumowująca własne osiągnięcia. Szkoda, że Habilitant nie wprowadził do swojego
autoreferatu bardziej teoretycznego rozdziału opisującego implementację narzędzi

mechanochemicznych w pakiecie CPMD. Pozostaje, także pytanie czy narzędzia opracowane
przez Kandydata są lub będą włączonedo dystrybucyjnej wersji CPMD. Na pewno
przyczyniłoby się to do jeszcze większej jego rozpoznawalności. Jakby nie było profesor
Dominik Marx, z którym współpracuje jest jednym z deweloperów pakietu CPMD.

Ocena dorobku dydaktycznego

Działalność dydaktyczna dr Przemysława Dopieralskiego związana jest z Uniwersytetem

Wrocławskim. W jednostce tej Habilitant prowadził szereg zajęć dydaktycznych. Uwagę

zwraca duża różnorodność prowadzonych przez niego zajęć: Podstawy chemii (seminaria i

laboratoria), Modelowanie molekularne (laboratoria komputerowe), Modelowanie
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nowoczesnych materiałów (laboratoria komputerowe w ramach programu Erasmus Mundus),

Podstawy chemii kwantowej (konwersatoria), Podstawy matematyki (wykłady i seminaria),

Metody dynamiki molekularnej ab initio (wykłady i laboratoria komputerowe). Część z tych

zajęć była prowadzona w języku angielskim. W prowadzonych zajęciach miał okazję w pełni

wykorzystać swój warsztat naukowy. Mam tu na myśli autorski kurs Metody dynamiki

molekularnej ab initio. To co bardzo zaskakuje i na pewno jest szalenie istotne w pracy
akademickiej to duża liczba prac licencjackich i magisterskich wykonanych pod jego
kierunkiem. Pan dr Przemysław Dopieralski był promotorem 16 prac magisterskich i 19 prac
licencjackich. Nie przypominam sobie aby jakikolwiek inny kandydat, którego wniosek

habilitacyjny recenzowałemmógł się pochwalić tak imponującą liczbą prac dyplomowych. Jest

to też niezależna, bardzo wysoka ocena jego pracy dydaktycznej, wystawiona przez studentów
studiów I i II stopnia. Promotorstwo jest szczególnym, bardzo indywidualnym i czasochłonnym

trybem nauczania, a dr Przemysław Dopieralski ma na tym polu duże sukcesy.

Reasumując, myślę, że można być spokojnym o przyszłość zespołu naukowego Habilitanta.
Dr Przemysław Dopieralski nie powinien mieć problemów z naborem kandydatów do zespołu,

którymi najczęściej są bezpośredni wychowankowie, a tych jak widać mu nie brakuje.

Ocena dorobku organizacyjnego

Pan dr Przemysław Dopieralski nie stroni od działalności organizacyjnej. Brał czynny udział

w organizacji XXI Międzynarodowej Konferencji "Horizons in Hydrogen Bond Research”

(Wrocław 2015). W latach 2013-2018 był członkiem Akademii Młodych Uczonych i Artystów.
Od 2021 roku pełni funkcję kierownika Laboratorium Komputerów Dużej Mocy na Wydziale

Chemii Uniwersytetu Wrocławskiego. Na poczet działalności organizacyjnej można zaliczyć mu
także aktywność w pozyskiwaniu funduszy na prowadzenie badań naukowych oraz udział

w różnorodnych przedsięwzięciach popularyzujących naukę. Habilitant był kierownikiem 3

projektów badawczych NCN. Wygłosił kilka wykładów popularno-naukowych w ramach

Dolnośląskich Festiwali Nauki (Legnica, Bolesławiec, Wałbrzych, Ząbkowice Śląskie). Dzięki

zaangażowaniu w te przedsięwzięcia miał na pewno swój udział w przyciągnięciu wielu

uczniów na studia w Uniwersytecie Wrocławskim.

Uwagi końcowe

Przedstawiony mi do oceny cykl habilitacyjny dr Przemysława Dopieralskiego jest spójny
i logiczny, a co najważniejsze spełnia kryterium monotematycznego osiągnięcia naukowego.

Mimo, że osiągnięcie habilitacyjne oparte jest na publikacjach wieloautorskich, nie mam
wątpliwości, że Habilitant miał wiodący wkład w powstanie każdej z prac, co notabene
potwierdzają oświadczenia współautorów. Uważam, że całokształt dorobku naukowego dr

Przemysława Dopieralskiego w pełni uzasadnia wystąpienie do Rady Dyscypliny Nauk
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