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RECENZJA
Dorobku naukowego dr Przemystawa Dopieralskiego

wigczonego do rozprawy habilitacyjnej

zatytutowanej

,Mechanochemia obliczeniowa - od implementacji do
zrozumienia reaktywnosci indukowanej zewnetrzng sita
rozciggajaca dla wybranych sciezek reakcji”

Uwagi ogdlne

Kariera naukowa pana dr Przemystawa Dopieralskiego zwigzana jest
z Wroctawiem. W stolicy wojewddztwa dolnoslaskiego uzyskat tytut
zawodowy magistra  chemii  (Wydziat Chemii  Uniwersytetu
Wroctawskiego), bronigc prace zatytutowang , Teoretyczne modelowanie
nieliniowych wtasnosci elektrooptycznych komplekséw fluorowodoru
z nitropirydyng”, ktéra wykonat pod kierunkiem prof. dr hab. Zdzistawa
Latajki. Dalszg kariere naukowa kontynuowat pod kierunkiem profesora
Zdzistawa Latajki. Zwieniczeniem tego etapu jego kariery byfa rozprawa
doktorska ,Teoretyczne badania nad przeskokiem protonu w kwasach
dikarboksylowych metodg dynamiki molekularnej ab initio w formalizmie
Car’a-Parrinello”, ktéra obronit 2008 roku. W tym samym roku zostat
zatrudniony na Uniwersytecie Wroctawskim (asystent naukowo-
dydaktyczny). Zatrudnienie kontynuowane jest do dnia dzisiejszego
(adiunkt naukowo-dydaktyczny), z przerwa na odbycie stazu
podoktorskiego. Staz podoktorski dr Przemystaw Dopieralski odbyt
w Bochum (Ruhr-Universitit Bochum), gdzie pracowat w grupie prof.
Dominika Marxa.
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Staz podoktorski dr Przemystawa Dopieralskiego to dwa dtugoterminowe pobyty naukowe
w Uniwersytecie Ruhry w Bochum, ktére w zasadzie wystgpity bezposrednio po sobie.
W jednostce tej Kandydat przebywat ponad 4 lata, pracujac pod kierunkiem prof. Dominika
Marxa. Bezposrednim efektem tej wspotpracy jest 9 publikacji naukowych. Osiem z nich
Kandydat wtgczyt do osiggniecia habilitacyjnego. W przypadku dr Przemystawa Dopieralskiego
widaé jak wazne sg staze podoktorskie. Kandydat z powodzeniem wszedt w nowe $rodowisko
i nowa tematyke badawcza. Nawigzat szereg wspdtprac naukowych, ktére z powodzeniem
realizuje do dnia dzisiejszego. Po stazu Habilitant wrdcit do macierzystej jednostki. Aktualnie
zatrudniony jest na stanowisku adiunkta. Zastanawiam sie tylko dlaczego dr Przemystaw
Dopieralski nie ztozyt wniosku habilitacyjnego wczesniej. Ostatnia praca cyklu habilitacyjnego
zostata opublikowana w 2020 roku.

Ztozona przez Kandydata dokumentacja wskazuje, ze wniosek ten nie byt wczesniej
procedowany. Zostanie przeze mnie oceniony pod katem spetnienia kryteriéw ustawowych
(art. 219 ust. 1 ustawy Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce z dnia 20 lipca 2018 roku),
zgodnie z ktérymi kandydat do stopnia naukowego: (i) posiada stopien doktora; (ii) posiada
w dorobku cykl powigzanych tematycznie artykutéw naukowych, wnoszacych znaczny wktad
w rozwdj dyscypliny naukowej; (iii) wykazuje sie istotng aktywnoscig naukowa, realizowang
w wiecej niz jednej uczelni, instytucji naukowej, w szczegdlnosci zagranicznej. W zwigzku
z zapisami ustawy ogranicze sie do punktu drugiego, niemniej przedstawie swoje stanowisko
dotyczace innych warunkéw ustawowych na potrzeby prac Komisji powofanej przez Rade
Doskonatosci Naukowej.

Ocena dorobku naukowego Habilitanta

Dorobek naukowy dr Przemystawa Dopieralskiego w dniu sktadania wniosku obejmowat 24
publikacje naukowe z listy JCR i 5 artykutéw naukowych spoza tej listy. Prace Kandydata byty
cytowane 362 razy. Bez odniesiern do prac wtasnych liczba ta spada do 333. Indeks H
Kandydata wynosi 10. Wyniki swoich badan dr Przemystaw Dopieralski prezentowat na 20
konferencjach. Cztery prezentacje miaty miejsce przed doktoratem, a pozostate po uzyskaniu
stopnia doktora. Liczba prezentacji obejmuje 5 wyktadéw, trzy z nich byly wygtoszone na
zaproszenie organizatoréow. Kandydat wykonat 25 recenzji prac naukowych przestanych 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. Dziatalnos¢ naukowa Habilitanta byfa
dwukrotnie wyrézniona przez Rektora Uniwersytetu Wroctawskiego (2011 — nagroda
zespofowa, 2014 — nagroda indywidualna). Kandydat aktywnie pozyskuje projekty badawcze
(3 projekty NCN) oraz granty obliczeniowe.



taczny wspétczynnik oddziatywania czasopism, w ktérych opublikowano prace Habilitanta
zbliza sie do 150; $rednia na jednag publikacje to ponad 6. Znamienne jest to, ze 8 prac
osiagniecia habilitacyjnego to dwie trzecie facznego wspétczynnika oddziatywania. Swiadczy
to o tym, ze Kandydat wszedt w ciekawg, w duzym stopniu nie eksplorowang tematyke
badawczg i potrafit ten fakt wykorzysta¢. Pozostate prace Kandydata ukazaty sie
w renomowanych, bardziej specjalistycznych (chemia fizyczna i teoretyczna) czasopismach
naukowych o zdecydowanie nizszym wspétczynniku oddziatywania niz czasopism chemicznych
adresowanych do szerokiego grona odbiorcow.

Ocena jednotematycznego cyklu publikacyjnego wigczonego przez Kandydata do cyklu
habilitacyjnego

Dostarczone mi materiaty zawierajg wszystkie dokumenty niezbedne do oceny wniosku
i przeprowadzenia postepowania habilitacyjnego (wniosek przewodni, dane wnioskodawcy,
kopia dyplomu doktorskiego, wykaz osiggniec, oswiadczenia wspotautoréw, autoreferat, oraz
kopie publikacji wiaczonych do osiaggniecia habilitacyjnego). Zgodnie z wymogami
dokumentacja zostata sporzadzona w dwdch wersjach jezykowych. W autoreferacie
omoéwiono cele prowadzonych badan oraz przedstawiono w zwartej formie najwazniejsze
wyniki osiggniecia naukowego. Habilitacja spetnia wszystkie wymagania formalne. Pan
Przemystaw Dopieralski posiada stopient doktora (kopia dyplomu doktorskiego z dnia 23.09
2008 r.) oraz wykazat sie istotng aktywnoscig naukowa, realizowang w wiecej niz jednej
instytucji naukowej. Odbyt dwa dtugoterminowe staze podoktorskie w jednostce zagranicznej
(Ruhr-Universitdt Bochum, Niemcy). W trakcie stazu naukowego (lata 2009-2013) zostaty
opublikowane 3 prace wigczone do osiggniecia habilitacyjnego. Pozostate prace zostaty
opublikowane w latach 2014-2020. W pracach tych wida¢ kontynuacje wspétpracy naukowe;j
z grupa profesora Dominika Marxa z Uniwersytetu Ruhr w Bochum. Jak wida¢ wspétpraca
naukowa nawigzana z grupa niemiecka ma charakter trwaty i co najwazniejsze jej wymiernym
efektem jest przedtozony cykl habilitacyjny. Pozostaje mi wiec ocena artykutéw naukowych dr
Przemystawa Dopieralskiego pod katem ich tematycznej spéjnosci i wkiadu w rozwoj
dyscypliny naukowej.

Cykl prac wybrany, jako osiggniecie habilitacyjne zawiera 8 publikacji. Wszystkie prace sa
wieloautorskie. Liczba wspétautoréw waha sie od trzech (prace H2, H7,H8) do szesciu 0sob
(prace H1iH3). W dwdch pracach wystepuje pigciu wspdtautoréw (prace H5, H6), a w jednej
czterech wspoéfautoréw (praca H4). We wszystkich pracach Habilitant brat udziat
w opracowaniu koncepcji badan. Za wyjatkiem pracy H7 byt tez odpowiedzialny za
opracowanie modeli. W pieciu pracach wykonat wszystkie symulacje, natomiast w pozostatych
wykonat cze$¢ symulacji. W wiekszej potowie prac jest autorem korespondencyjnym (H2, H3,
H5, H6 i H8). W symulacjach wykorzystywano zmodyfikowany przez Habilitanta kod pakietu
CPMD. Oéwiadczenia wspoétautoréw pozostajg w zgodzie z opisem zamieszczonym przez dr
Przemystawa Dopieralskiego.



Prace Habilitanta ukazaly sie w prestizowych czasopismach naukowych. Sumaryczny
wspétczynnik oddziatywania czasopism, w ktdérych opublikowano cykl habilitacyjny, jest
w przyblizeniu réwny 100 (IF ~ 100), natomiast liczba punktéw ministerialnych jest rowna
1400. Sa to imponujace taczne wspdtczynniki i na pewno wyrdznia to cykl habilitacyjny dr
Przemystawa Dopieralskiego na tle osiggnie¢ habilitacyjnych innych oséb. Wiekszos¢
z czasopism, w ktérych opublikowano wyniki badan prowadzonych przez Habilitanta jest
adresowana do szerokiego grona odbiorcéw (Journal of Materials Chemistry, Angewandte
Chemie-International Edition, Nature Chemistry, PLoS One, Physical Chemistry Chemical
Physics) dzieki czemu prace zostaly zauwazone i byty cytowane 250 razy. Mozna sig
spodziewaé, ze liczba niezaleznych cytowan, a tym samym inne parametry bibliograficzne
powinny szybko wzrosnac.

Postep technologiczny ma swoje bezposrednie przetozenie na rozwdj metod
obliczeniowych oraz na ich powszechne wykorzystanie w réinych dziedzinach nauki.
W przypadku chemii teoretycznej mozna wyrézni¢ dwa zasadnicze bodzce stymulujgce ten
rozwdj. Z jednej strony pojawiajg sie coraz to szybsze i wydajniejsze platformy obliczeniowe.
Dzieki czemu mozna przesunaé granice stosowalnosci metod obliczeniowych do wiekszych
uktadéw molekularnych, a takie mozna poszukiwaé lepszych rozwigzan algorytmicznych,
obnizajacych koszty obliczer. Z drugiej strony, postep technologiczny dokonuje sie réwniez
w technikach eksperymentalnych. Pojawiajg sie coraz to bardziej wyrafinowane sposoby
wykorzystania juz wczeéniej znanych metod. Jest to tez wyzwaniem dla teoretykow.
Interpretacja zupetnie nowych danych doswiadczalnych i stworzenie narzedzi do tej
interpretacji jest waznym zadaniem teoretykdw. Pan dr Przemystaw Dopieralski podazat tg
druga droga, realizujgc swoje pomysty w nanomechanice molekularnej. Habilitant
zaimplementowat  procedury mechanochemiczne (mechaniczne sity rozciggajace)
w symulacjach metodami dynamiki molekularnej ab initio. Badania te maja bezposredni
zwigzek z nowymi bardzo wyrafinowanymi zastosowaniami mikroskopii sit atomowych i
sonochemii (mozliwo$é¢ rozciggania wigzan kowalencyjnych). Mozna powiedzie, ze przeniost
narzedzia wykorzystywane w klasycznych symulacjach metodami dynamiki molekularnej na
grunt ab initio. Wykorzystanie statych sit rozciagajacych juz stosunkowo dawno
wykorzystywano do teoretycznego opisu procesu ,rozwijania” biatek. Swoja drogg, taki
eksperyment numeryczny ma bezposredni zwigzek z doswiadczeniem AFM. Wykorzystanie
,doktadnej” hiperpowierzchni energii potencjalnej pozwolito mu na wtaczenie do opisu
kowalencyjne” stopnie swobody, ktére w opisie klasycznym nie mogty by¢ wziete pod uwage
(przyblizona hiperpowierzchnia energii potencjalnej z kwadratowymi funkcjami na rozciaganie
wigzan chemicznych). Oczywiscie, wczeéniej pojawity sie prace wtaczajace zewnetrzne sity
rozciggajace w opisie statycznym, natomiast Kandydat wykonat to w opisie dynamicznym. Bez
watpliwosci byto to nowatorskie podejscie w tym okresie czasu. Pozwolito mu to analizowac
modyfikacje powierzchni energii swobodnej wywotane zewnetrzna sita rozciggajaca, wiaczyc
w sposéb jawny efekty rozpuszczalnika i efekty temperaturowe. Widac wyraznie, ze Kandydat



znacznie rozszerzyt obraz mechanicznej aktywacji wigzania chemicznego w stosunku do ujecia
statycznego.

Wejscie w nowg tematyke badawczg, jak i wspétpraca z jednym z deweloperéow pakietu
CPMD, zaowocowaty szeregiem publikacji wydanych w bardzo prestizowych czasopismach.
Jest to takze najlepszy wskaznik nowatorskiego podejscia do zagadnien mechanochemii.
Mozna powiedzieé, ze Kandydat do stopnia doktora habilitowanego znalazt sie
w odpowiednim miejscu i czasie. Staz w przypadku Kandydata to wejscie w nowg tematyke,
w ktdrej znakomicie wykorzystat i poszerzyt posiadang ekspertyze w zakresie symulacji ab
initio. Wydaje sie, ze ograniczeniem dla Habilitanta byt brak danych doswiadczalnych. Chodzi
mi w tym miejscu o wiekszg liczbe publikacji w przedmiocie prowadzonych badan. Mozna
sadzi¢, ze ponad dziesiecioletnie doswiadczenie w tej tematyce pozwoli mu wptywaé na
kierunki prac eksperymentalnych. Sprzezenie zwrotne miedzy pracami teoretycznymi i
doswiadczalnymi moze by¢ korzyscig dla kazdej ze stron.

Prace cyklu to wykorzystanie narzedzi opracowanych przez dr Przemystawa Dopieralskiego
do réznorodnych uktadéw molekularnych. W pracy H1 zbadat role taricuchéw polietylenowych
W przenoszeniu zewnetrznych sit rozciggajacych do benzocyklobutenu. Wykazat, ze energia
aktywacji w istotny sposéb zalezy od diugosci tancucha polietylenowego, tak dla reakcji
otwarcia pierscienia zachodzacej zgodnie z mechanizmem konrotacyjnym, jak i mechanizmem
dysrotacyjnym. W pracy H2 zajmowat sie mechanizmem reakcji otwarcia pierscienia
cyklopropanowego. W pracy H3 analizowat wptyw otoczenia (wody) na reakcje redukcji
disiarczkéw. W pracach H4-H6 zajmowat sie reaktywnoscia disiarczkéw. Reakcja cyklorewers;ji
1,2,3—triazoli byta przedmiotem badan w pracy H7. Praca H8 to kolejne badania zwigzane
z uktadami disiarczkowymi. Nie mam najmniejszych watpliwosci, ze prace habilitanta
uzupetnity w istotny sposob eksperymenty AFM i wzbogacity jego podstawy teoretyczne.

Autoreferat napisany przez dr Przemystawa Dopieralskiego to dobrze przemyslana praca
podsumowujgca wiasne osiggniecia. Szkoda, ze Habilitant nie wprowadzit do swojego
autoreferatu bardziej teoretycznego rozdziatu opisujgcego implementacje narzedzi
mechanochemicznych w pakiecie CPMD. Pozostaje, takze pytanie czy narzedzia opracowane
przez Kandydata sa lub beda wigczone do dystrybucyjnej wersji CPMD. Na pewno
przyczynitfoby sie to do jeszcze wiekszej jego rozpoznawalnosci. Jakby nie byto profesor
Dominik Marx, z ktérym wspodtpracuje jest jednym z deweloperdw pakietu CPMD.

Ocena dorobku dydaktycznego

Dziatalno$¢ dydaktyczna dr Przemystawa Dopieralskiego zwigzana jest z Uniwersytetem
Wroctawskim. W jednostce tej Habilitant prowadzit szereg zaje¢ dydaktycznych. Uwage
zwraca duza réznorodnos$¢ prowadzonych przez niego zaje¢: Podstawy chemii (seminaria i
laboratoria), Modelowanie molekularne (laboratoria komputerowe), Modelowanie






