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Warszawa, 14/06/2023r.

TO WHOM IT MAY CONCERN

Recenzja osiagniecia habilitacyjnego i dorobku dr Przemystawa Dopieralskiego z Wydzialu
Chemii Uniwersytetu Wroclawskiego.

Niniejszym oswiadczam, ze zapoznalem si¢ ze wszystkimi materialtami zwigzanymi z procesem
habilitacyjnym Dr Przemystawa Dopieralskiego przestanymi do mnie, ktére w ogdlnosci sa dosy¢ dobrze
przygotowane oraz o$wiadczam, ze nie miatem i nie mam obecnie zadnego wspolnego projektu lub
publikacji z Dr Dopieralskim i nie mam z nim zadnego konfliktu interesoéw. Nie chce powtarzacé
wszystkich danych biograficznych oraz szczegoétowego przebiegu kariery naukowej Dr Dopieralskiego,
ktore szczegdtowo opisane w dostarczonych mi materialach, wiec skupie si¢ na sprawach istotnych z
punktu widzenia procedury habilitacyjnej. Przedstawione ponizej przeze mnie zapisy sg skrotowg
interpretacja szczegdtowych zapisow ustawowych dotyczacych przewodu habilitacyjnego.

W mysl regulacji ustawowych (Dz.U.2023.742 Wersja od: 1 maja 2023 r. do: 31 lipca 2023r.), Stopien
doktora habilitowanego nadaje si¢ osobie, ktora: (1) posiada stopien doktora; (2) posiada w dorobku
osiggnigcia naukowe albo artystyczne, stanowigce znaczny wktad w rozwdj okreslonej dyscypliny, w tym
CO najmniej: istotng monografi¢ naukowa lub cykl powigzanych tematycznie artykuldéw naukowych
opublikowanych w czasopismach naukowych lub w recenzowanych materiatach z konferencji
miedzynarodowych, ktére w roku opublikowania artykutu w ostatecznej formie byly ujete w
odpowiednim wykazie czasopism, (3) wykazuje si¢ istotng aktywno$cig naukowsg albo artystyczng
realizowang w wigcej niz jednej uczelni, instytucji naukowej lub instytucji kultury, w szczegolnosci
zagranicznej.

Warunek (1) jest spelniony albowiem Przemystaw Dopieralski zostat doktorem nauk chemicznych
(chemia fizyczna i teoretyczna) w dniu 23.09.2008r. i tematem jego rozprawy doktorskiej byty:
“Teoretyczne badania nad przeskokiem protonu w kwasach dikarboksylowych metoda dynamiki
molekularnej ab initio w formalizmie Car’a-Parrinello”. Promotorem rozprawy byt Prof. dr hab. Zdzistaw
Latajka i doktorat zostat uzyskany na Wydziale Chemii Uniwersytetu Wroctawskiego.

Do punktu (2) formalnych wymagan habilitacyjnych za chwile wroce, ale moze wczeséniej skomentujg
punkt (3) wymagan habilitacyjnych méwigcy o tym, ze kandydat do habilitacji musi wykazywac si¢
istotng aktywnos$cig naukowa albo artystyczng realizowang w wiecej niz jednej uczelni, instytucji
naukowej lub instytucji kultury, w szczegdlnos$ci zagraniczne;.
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Dr Dopieralski spelnia ten warunek formalny poniewaz przebywat na dwoch stazach podoktorskich w
grupie "Computational mechanochemistry” prof. Dominika Marxa na Uniwersytecie w Bochum (Ruhr-
Universit"at Bochum, Niemcy) od 01/04/2009 do 30/06/2012r. i od 01/10/2012 do 30/06/2013r. Ponadto,
Dr Dopieralski wspotpracowat z kilkoma innymi naukowcami z rdznych krajow, czesciowo zwigzanych
z w/w grupa badawcza, w tym z: prof. Jordi Ribasem—Arino: z Uniwersytetu w Barcelonie; Dr Martinem
Zoloffem z Uniwersytetu w Kordobie (Argentyna); prof. Olegiem Shishkin’em oraz z dr Iryna
Omelchenko z Ukrainskiej Akademii Nauk w Charkowie; prof. Ivarem Olovssonem z Instytutu
Angstrema w Uppsali (Szwecja); prof. Charlsem Perrinem: z Uniwersytetu Kalifornijskiego w San Diego
(USA); Dr Marinem Krupicka: z Pragi Czeskiej i Dr Padmeshem Anjukandi z Indyjskiego Instytutu
Technologicznego w Palakkad, Indie.

Jak zwykle w polskich regulacjach dotyczacych nauki ustawodawca przesadzit w formulowaniu
szczegotowych oczekiwan i ten wlasnie punkt jest takim niepotrzebnym nadmiarowym oczekiwaniem.
Wyobrazmy sobie, ze jaki$ kandydat uzyskuje te same wyniki w Kraju a inny kandydat uzyskuje je we
wspolpracy z zagranicg. Niestety nie rozumiem dlaczego ten, ktory uzyskat je w Kraju ma by¢
dyskryminowany w stosunku do osoby, ktora porownywalny dorobek uzyskata zagranicag. Zawsze
wydawato mi si¢, ze z punktu widzenia habilitacji istotny jest dorobek kandydata a nie droga dojscia do
tego dorobku. Czyz nie jest absurdem hipotetyczna sytuacja, w ktorej z porownywalnym dorobkiem osoba
pracujaca w Kraju nie uzyskuje habilitacji a ta pracujgca czasowo zagranicg uzyskuje. Rozumiem ze
Ustawodawca chcial promowa¢ mobilno$¢, ALE NIE POWINIEN DYSKRYMINOWAC POLSKICH
NAUKOWCOW PRACUJACYCH W POLSCE, A KRYTERIA AWANSU NA KOLEJNE STOPNIE I
TYTULY NAUKOWE POWINNY BYC MERYTORYCZNE A NIE MOBILNOSCIOWE. Dziwie sie,
ze Centralna Komisja do Spraw Stopni i Tytutow toleruje takie dyskryminujgce zapisy.

Pozostaje punkt (2) ustawowych wymagan czyli posiadanie przez kandydata do habilitacji w dorobku
osiagniecia (osiggni¢¢) naukowego albo artystyczne, stanowiace znaczny wktad w rozwdj okre§lonej
dyscypliny, w tym co najmniej: istotng monografi¢ naukowa lub cykl powiazanych tematycznie artykutéw
naukowych opublikowanych w czasopismach naukowych lub w recenzowanych materiatach z konferencji
mi¢dzynarodowych.

Tu mam pewien problem. Dr Dopieralski przedstawit jako habilitacj¢ cykl 8 swietnych prac:

[H1] On the role of polymer chains in transducing external mechanical forces to benzocyclobutene
mechanophores. Dopieralski Przemystaw, Anjukandi Padmesh, Ruckert M., Shiga M., Ribas-Arino
Jordi*, Marx Dominik, Journal of Materials Chemistry, 2011, 21, 8309-8316,

[H2] Force-transformed free-energy surfaces and trajectory-shooting simulations reveal the mechano—
stereochemistry of cyclopropane ring-opening reactions. Dopieralski Przemystaw™*, Ribas-Arino
Jordi*, Marx Dominik. Angewandte Chemie-International Edition, 2011, 50, 7105-7108,

[H3] The Janus—faced role of external forces in mechanochemical disulfide bond cleavage. Dopieralski
Przemystaw*, Ribas-Arino Jordi*, Anjukandi Padmesh, Krupicka Martin, Kiss Janos, Marx
Dominik, Nature Chemistry, 2013, 5, 685-691.
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[H4] The effect of tensile stress on the conformational free energy landscape of disulphide bonds.
Anjukandi Padmesh*, Dopieralski Przemystaw, Ribas-Arino Jordi, Marx Dominik, PLoS One,
2014, 9, e108812/1-e108812/7,

[H5] Force-induced reversal of B-eliminations: stressed disulfide bonds in alkaline solution. Dopieralski
Przemystaw*, Ribas-Arino Jordi*, Anjukandi Padmesh, Krupicka Martin, Marx, Dominik,
Angewandte Chemie-International Edition, 2016, 55, 1304-1308,

[H6] Unexpected mechanochemical complexity in the mechanistic scenarios of disulphide bond
reduction in alkaline solution. Dopieralski Przemystaw*, Ribas-Arino Jordi*, Anjukandi Padmesh,
Krupicka Martin, Marx Dominik, Nature Chemistry, 2017, 9, 164-170,

[H7] Unclicking the click: metal-assisted mechanochemical cycloreversion of triazoles is possible.
Krupicka Martin*, Dopieralski Przemystaw, Marx Dominik, Angewandte Chemie-International
Edition, 2017, 56, 7745-7749,

[H8] Mechanochemical Disulfide Reduction Reveals Imprints of Noncovalent Sulfur- - - -Oxygen
Chalcogen Bonds in Protein-inspired Mimics in Aqueous Solution. Dopieralski Przemystaw™*,
Zoloff Michoff Martin, Marx Dominik, Phys. Chem. Chem. Phys., 2020, 2, 25112-25117.

Ta seria prac uzupetniona jest serig pigciu publikacji, ktore uzupeiniajg tematycznie cykl habilitacyjny,

jednakze nie zostaty one formalnie wiaczone do cyklu, ze wzgledu na ich nicobecno$é na liscie JCR

Oczywiscie nie mam uwag do samych prac, ktore wydaja si¢ by¢ bardzo ciekawe (chociaz muszeg
przyzna¢, ze podobna tematyka jest juz z powodzeniem uprawiana na §wiecie).

Kto$ mogltby powiedzie¢ czego si¢ czepiam skoro w tej serii prac sa prace w takich czasopismach jak
Nature Chemistry (2 prace), Angewandte Chemii (3 prace), J. Mat. Chem., PLoS One i
PhysChemChemPhys. Ot6z moj problem z tym niewatpliwie §wietnym dorobkiem polega na tym, ze
rozprawa habilitacyjna Dr Dopieralskiego zatytulowana: ,, Mechanochemia obliczeniowa — od
implementacji do zrozumienia reaktywnosci indukowanej zewnetrzng sitg rozciggajaca dla wybranych
sciezek reakcji” sktada sie z publikacji gtdownie wykonanych na postdoku. I co gorsze, nie widze w spisie
publikacji Dr Dopieralskiego, zadnych prac z tematyki ,,mechanochemii obliczeniowej,, wykonanych
przed jego wyjazdem na pobyty podoktorskie do grupy Prof. Marxa, natomiast widzg, ze Prof. Marx miat
publikacje w takiej tematyce przed przyjazdem Dr Dopieralskiego do jego grupy. Nasuwa to niewatpliwy
wniosek, ze ta tematyka to tematyka badawcza Prof. Marxa, ktory zrekrutowat Dr Dopieralskiego do
wykonania swoich projektow. Wigc natychmiast stawia to pytanie o to czy rzeczywiscie jesteSmy tak
zdezorganizowanym naukowo krajem, ze akceptujemy prace wykonane na postdoku, jako prace, ktorych
IP przynalezy nie do PI (czyli w przypadku Dr Dopieralskiego do Dr Marxa), a do postdoka. To jest
zaprzeczenie rozumienia takiej sytuacji w kazdym normalnym naukowo kraju. Niech tylko sprobuja sobie
Panstwo wyobrazi¢ takg sytuacje w USA, Niemczech, czy UK, ze przyjezdza postdok robi¢ projekt
jakiego$ profesora, powstaja publikacje, a nastgpnie ten postdok uzywa tak powstatego dorobku
naukowego jako podstawy swoich awanséw. W wielu zachodnich instytucjach taki postdok niekoniecznie
nawet znalazlby si¢ na powstajacych publikacjach. Pojawig si¢ wigc pytanie czy Dr Dopieralski nie robi
habilitacji z tematyki i dorobku intelektualnego Prof. Marxa i jego wspotpracownikow? Niestety takze
deklaracje wspotautorow nie pomagaja rozstrzygnac roli Dr Dopieralskiego w przedstawionej przez niego
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serii prac. Sa to deklaracje wyprane z zawarto$ci informacyjnej, ktdre niestety nic nie wyjasniaja, a wrgez
zaciemniajg, rzeczywistg sytuacje. Wszystkie deklaracje sg bardzo anemiczne i ograniczaja si¢ do
stwierdzen typu: ,participation in conceptualisation of the research project”, ,,participation in the
discussion of results”, “participation in the writing of the ms,” ”funding acquisition”. W oczywisty sposob
deklaracje takie nie spetniaja standardow poniewaz nie méwig o udziale danej osoby w rozwoju
metodologii rozwijanej przez kandydata do habilitacji, nie méwig udziale w tworzeniu poszczegdlnych
modeli badanych zjawisk, o wktadzie intelektualnym w osiagnigcie habilitacyjne Habilitanta. W takiej
wersji przedstawione deklaracje nie powinny by¢ akceptowane przez naszg Komisj¢ habilitacyjng czy tez
Centralng Komisje. Chyba, ze juz osiagneliSmy jako spolecznos¢ naukowa taki poziom, ze akceptujemy
taka sytuacje. Ja, w kazdym razie, oczekuje rzetelnych, szczegotowych, deklaracji, ktore pomogg mi
podja¢ merytoryczng decyzje.

Do niewatpliwych pluséw osiggnigcia naukowego Dr Dopieralskiego nalezy swego rodzaju
rozw6j metodologii obliczeniowej. Dr Dopieralski na pierwszej stronie swojego omdwienia osiggnigcia
naukowego stwierdza: ,,Moim osiggnieciem naukowym jest wyjscie poza obliczenia statyczne w fazie
gazowej i zaimplementowanie potrzebnych procedur mechanochemicznych do symulacji metoda
dynamiki molekularnej ab initio celem zbadania zaré6wno wplywu solwatacji, jak 1 efektow
temperaturowych na wybrane §ciezki reakcji. Czyli zbadania efektow, ktore wspotdziatajg z mechaniczna
aktywacja wigzan chemicznych w temperaturze pokojowej, a w wyzszych temperaturach, moga nawet
przejaé kontrole nad reaktywnos$cig. Moja implementacja mechanicznych sit rozciagajacych dla dynamiki
molekularnej ab initio zostata rdwniez rozszerzona o metadynamike wraz z tak zwanym podejsciem
“Multiple Walkers (MW)”. To nowe potaczenie mechanochemii z metadynamika otworzyto mozliwosci
badan nad silowo transformowang powierzchnig energii swobodnej w zaleznosci od dziatajacej
zewnetrznej sity rozciggajacej, jak i temperatury.” Majac dopracowang metodologi¢ obliczeniowa, Dr
Dopieralski przebadat §ciezki reakcji, takich jak otwarcie pierscieni cyklopropanowego i triazolowego, a
w szczegolnosci reakcje redukcji wigzania dwusiarczkowego w roztworze wodnym. W pracy [H1]
badajac cis—benzocyklobuten osadzony w tancuchu polietylenowym, Dr Dopieralski zbadat metodami
obliczeniowymi role, jaka odgrywaja oligomery polietylenowe w przenoszeniu zewngtrznych sit
rozciggajacych do centrum mechanofora, czyli do benzocyklobutenu. Autorzy wykazali, ze tancuchy
oligomerowe rzeczywiscie wywieraja znaczacy wplyw na zaleznosc energii aktywacji od przytozonej sity
zarowno dla mechanizmu konrotacyjnego jak i dla reakcji przebiegajacej wedlug mechanizmu
dysrotacyjnego. Autorzy wykazali ktory mechanizm moze by¢ oczekiwany w funkcji uzytej sity/energii
aktywacji.

Kolejne prace [H2-H6, H8] poswigcone sg mechanochemii obliczeniowej. Co prawda z tym
terminem bardziej kojarze procesy zderzeniowe klastrow czasteczek, gdy badane sg metodami chemii
obliczeniowej, ale zgadzam sig¢, ze procesy zachodzace podczas reakcji otwarcia pierScienia takze mogg
by¢ objete tym terminem. Dr Dopieralski wyznaczyt termiczny mechanizm otwarcia pier§cienia CisS—
gDCC i stwierdzil, ze zachodzi poprzez mechanizm dysrotacyjny zewnetrzny, ktéorego powierzchnia
energii potencjalnej ma stan przejsciowy o odpowiedniej symetrii (Cs). Obliczenia Dr Dopieralskiego
wskazywaly takze na inng mozliwos$¢ prowadzaca do otrzymania innego izomeru alkenéw (E,S vs. Z,S).
Dr Dopieralski pokazat zalezno$¢ stosunku uzyskiwanych produktow w funkcji uzytej sity.
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Dr Dopieralski uzyl zaproponowanej przez siebie techniki obliczeniowej do wytlumaczenia
obserwowanego eksperymentalnie (AFM) ,,przetacznika” mechanochemicznego:
zjawiska wystepujacego przy okreslonej wartosci sity zewnetrznej (okoto 0,5 nN) w czasie redukcji
mostka disufidowego [H3].

Kolejne prace [H4-H6] dotycza mechanochmicznie indukowanej reaktywnosci siarczkéw, a
konkretnie reakcji redukcji wigzan disiarczkowych w srodowisku wodnym, co wigze si¢ z zerwaniem
wiazania disiarczkowego, S-S. Dr Dopieralski badat disiarczek dietylu, cystyng oraz domeny
immunoglobulinowg [H4]. Dr Dopieralski badal takze inne $ciezki reakcji disulfidow w funkcji
zewnetrznej sity, w tym takze: zrywanie wwigzania S-S, C-S, substytucje nukleofilowa na atomie wegla
znajdujac konkurencyjne $ciezki reakcji.

Kolejna praca [H5] poswigcona jest B-eliminacji w modelowym uktadzie. Okazato si¢, ze bariera
energetyczna oderwania protonu jest niewrazliwa na zewnetrzng site rozciagajaca. Jednakze sity wigksze
niz ok. 1 nN zmieniaja powierzchnie energii swobodnej reakcji tak, ze preferowana jest inna sciezka
reakcji, w ktorej kolejnosc¢ etapow reakcji jest odwrocona, i najpierw nastepuje rozerwanie wigzania C—S
a deprotonatcja pdznie;.

W nastgpnych badaniach Dr Dopieralski jako czynnika atakujacego ditiotreitolu (DTT), ktory
oddzialtywat z uktadem symulujacym biatko oraz zawierajacym wigzanie S-S[H8]. Badania te pokazaty,
ze niekowalencyjne oddziatywania chalkogen-chalkogen S- - -O typu 1,5 obejmujace mostek S-S i atom
tlenu z grupy karbonylowej w pozycji y kontrolujg reaktywno$¢ mechanochemiczng disiarczkéw. Dr
Dopieralski nie widzial podobnych oddziatywan w fazie gazowej. Podkresla to rolg H2O w stabilizacji
korzystnych konformacji biatka. Dr Dopieralski wziat rowniez udziat w polemice z autorami pracy w
Nature.

Zadziwia stosunkowo mata liczba cytowani publikacji, ktorych wspotautorem jest Dr Dopieralski
(333) 1 niski indeks H (10), ktore to wartosci sg charakterystyczne raczej dla dobrego doktoranta niz dla
osoby ubiegajaca si¢ o habilitacje.

Natomiast bardzo pozytywnie zadziwia aktywnos¢ dydaktyczna, grantowa i organizacyjna Dr
Dopieralskiego. Nie chce powtarza¢ w tej recenzji réznych parametréw scientometrycznych podawanych
przez Habilitanta, ale niewatpliwie Dr Dopieralski nalezy do wyrdzniajacych si¢ pracownikéw, nawet
jesli nie pochwalam, uzycia dorobku z postdoka jako dorobeku habilitacyjnego, to musze przyznaé, ze
nawet bez tych prac z postdoka, Dr Dopieralski byl wspdtautorem bardzo ciekawych 1 solidnych
publikacji, a przedstawia taka seri¢ z postdoka jako swoja habilitacj¢ z powodu braku zdecydowane;j
reakcji naszego $srodowiska na takie praktyki. Trudno aby nie korzystat z takich mozliwosci gdy setki
innych habilitantéw z nich korzysta.

Konkludujac, nie widze argumentow, ktore uzasadniatyby uzycie prac z postdoca jako dorobku
habilitacyjnego (z jednym malym wyjatkiem, ktorym jest sytuacja gdy habilitant na swdj wtasny projekt
zdobywa fundusze, z ktorych optacalny jest jego pobyt podoktorski, i w trakcie takiego pobytu
podoktorskiego realizuje swoj wlasny program badawczy wymyslony przez niego). Z drugiej strony znam
cale mnostwo mtodych habilitowanych juz osob, ktorych dorobek i i aktywno$¢é zarowno naukowa,
dydaktyczna jak i organizacyjna, wyraznie odbiegaja in minus od osiagnig¢ Dr Dopieralskiego i dokad
Centralna Komisja lub ustawodawca nie doprecyzuje przepisow, trudno aby Dr Dopieralski, placit
zablokowanym awansem za brak klarownych regulacji w tej sprawie. Wielka szkoda, ze przedstawione
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mi materiaty, nie zawieraja rzetelnych o§wiadczen wspotautoréw. Cale szczgscie, ze opis osiggnigcia jest
dobrze napisany i wlasciwie moze stanowi¢ podstawe jakiegos$ przegladu. Chce takze zwrdci¢ uwage, ze
tak nadmiernie cenione przenoszenie tematyki od zagranicznego szefa do dziatan w Kraju/wtasnej grupie
i nawet swego rodzaju jej tworcze rozwinigcie jest jednak naznaczone wtornoscig. Moim zdaniem
powinnismy jako srodowisko naukowe zdecydowanie bardziej ceni¢ oryginalne wyniki kandydatéw do
habilitacji, poniewaz osoba z habilitacjg w Polsce to zdecydowanie cos wigcej niz tylko nieco lepszy
rzemie$lnik naukowy.

Z przedstawionych powyzej powodow, z faktu, ze ten dorobek to seria §wietnych publikacji, a gtowny
autor tych publikacji podkres§la samodzielnos¢ i wktad intelektualny Dr Dopieralskiego, popre przyznanie
stopnia doktora habilitowanego Panu Dr Dopieralskiemu, ale zrobig to bez przyjemnosci.
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