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Recenzja osiagni¢¢ naukowych
dr. Przemyslawa Damiana DOPIERALSKIEGO
w zwigzku z Jego wnioskiem o przeprowadzenie post¢powania w sprawie
nadania stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk Scislych i
przyrodniczych w dyscyplinie nauk chemicznych

Stosownie do art. 221 ust. 8 ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie
wyzszym 1 nauce (dalej p.s.w.n.) recenzenci powotani w postgpowaniu o nadanie stopnia
doktora habilitowanego zobowigzani sg oceni¢, czy osiggniecia naukowe osoby ubiegajace;j si¢
o stopien doktora habilitowanego odpowiadajag wymaganiom okre§lonym w art. 219 ust. 1 pkt
2. tejze.

Majac na uwadze powyzsze, oceniajagc wniosek pod wzgledem formalnym nalezy
stwierdzi¢, ze Wnioskodawca przedstawit do oceny osiggni¢cie naukowe zatytulowane
Mechanochemia obliczeniowa — od implementacji do zrozumienia reaktywnosci indukowanej
zewnetrzng sitq rozciggajqcq dla wybranych Sciezek reakcji w formie cyklu o$miu
powiazanych tematycznie artykuléw naukowych. Co istotne wszystkie te artykuly
opublikowane zostaty w czasopismach naukowych, ktére w roku opublikowania w ostatecznej
formie byly ujete w okreslonych w ustawie p.s.w.n. badz przepisach ja wprowadzajacych
wykazach. Tytulem wyjasnienia nalezy doda¢, ze opis rzeczonych artykutéw w autoreferacie a
w szczegolnosci podana tam przypisana im punktacja oznaczona akronimem MNiSW odnosi
si¢ do aktualnego wykazu podczas gdy wiekszos$¢, bo az siedem z o$miu artykutow ukazato si¢
przed 1 stycznia 2019 r. — zatem wlasciwym wykazem w przypadku tych artykulow jest ten
okreslony komunikatem MNiSW z dnia 25 stycznia 2017 r. Niemniej jednak, nalezy
stwierdzi¢, ze artykuty te ukazaly si¢ w czasopismach naukowych, ktore zostaty ujete w czesci
A wspomnianego wykazu.



Podstawowym obowiazkiem recenzenta w postgpowaniu o nadanie stopnia doktora
habilitowanego jest ocena czy Kandydat posiada w swoim dorobku osiggnigcia naukowe
stanowigce znaczny wktad w rozwdj okreslonej dyscypliny. Po zapoznaniu si¢ z wnioskiem
wraz z zalagcznikami oraz dorobkiem naukowym Kandydata moge jednoznacznie stwierdzi¢, iz
w mojej ocenie spelnia on wszelkie formalne i zwyczajowe wymagania warunkujace
nadanie stopnia doktora habilitowanego. Aby uzasadni¢ swoj wniosek pozwole sobie
przedstawi¢ krotka charakterystyke zainteresowan naukowych dr. Dopieralskiego 1 jego
najwazniejszych osiggni¢¢ naukowych.

Svlwetka naukowa Kandydata.

Dr Przemystaw Dopieralski uzyskat stopien doktora nauk chemicznych w zakresie
chemii fizycznej 1 teoretycznej uchwalg Rady Wydziatu Chemii Uniwersytetu Wroctawskiego
dnia 23 wrzes$nia 2008 r. W swojej rozprawie doktorskiej, zrealizowanej pod opieka prof.
Zdzistawa Latajki, przedstawil wyniki badan metodami chemii obliczeniowej nad przeskokiem
protonéw kwasach karboksylowych wuzyskane przy wykorzystaniu metody dynamiki
molekularnej ab initio w formalizmie Cara-Parrinello (dalej CPMD). Metodologia ta stala si¢
waznym elementem warsztatu badawczego Kandydata w jego pdzniejszych pracach nad
rozwojem metodologii obliczeniowej dedykowanej do badan mechanochemii. Rowniez
zagadnienia badawcze zwigzane z dynamika przeniesienia protonow w uktadach
molekularnych przy wykorzystaniu metod symulacji z pierwszych zasad podejmowane byty
przez Habilitanta w trakcie jego dalszej kariery naukowe;.

Po obronie doktoratu w 2008 roku Habilitant uzyskat zatrudnienie na Wydziale Chemii
macierzystej uczelni, poczatkowo na stanowisku asystenta a od 2010 roku adiunkta. W latach
2009-2013 odbyt dwa dlugoterminowe staze podoktorskie o tagcznej dtugosci ponad 4,5 roku w
zespole prof. Dominika Marxa na Uniwersytecie Ruhry w Bochum. To wtasnie w trakcie tych
stazy naukowych powstaly pierwsze artykuty z cyklu wskazanego jako jedno z osiggnigé
naukowych wymaganych w art. 219 ust. 1 pkt. 2 lit. b ustawy p.s.w.n. Staz ten niewatpliwie
uksztattowal Kandydata zarowno pod wzgledem podejmowanej tematyki badawczej jak i
warsztatu badawczego. To wlasnie w tym okresie Habilitant rozpoczal swoje badania nad
teoretycznymi zagadnieniami mechanochemii. Réwniez w ramach wspotpracy z prof. Marxem
ukazaty si¢ artykuly Habilitanta w najbardziej prestizowych periodykach w tym w
szczeg6lnosci dwa artykuty w Nature Chemistry 1 trzy w Angewandte Chemie-International
Edition. Wnioskujac z afiliacji artykutéw naukowych Habilitanta wspotpraca ta jest wcigz
kontynuowana.

W latach 2015-2025 dr Dopieralski kierowal badz wciaz kieruje trzema projektami
badawczymi, ktére uzyskaty finansowanie w ramach konkursu OPUS Narodowego Centrum
Nauki. Dwa z nich dotyczyly badan z zakresu mechanochemii obliczeniowej a jeden
rozszerzalno$ci temperaturowej krysztatow zawierajacych odmienne izotopy wodoru w
konteks$cie okreslenia ich efektywnego rozmiaru. W mojej ocenie to bardzo wazny element
dorobku naukowego Kandydata demonstrujacy z jednej strony jego dojrzato$¢ i samodzielnos¢
naukowa, z drugiej za$ skuteczno$¢ w pozyskiwaniu §rodkoéw na badania naukowe dowodzi



wysokiej oceny $rodowiska naukowego dla podejmowanej przez Habilitanta tematyki
badawczej i jego dorobku naukowego. Szkoda, ze w tym zestawieniu zabrakto grantéw na
rozw0j zespotow badawczych jak First Team Fundacji na Rzecz Nauki Polskiej czy SONATA
BIS Narodowego Centrum Nauki — sadzg, ze pozwolityby one zbudowa¢ Kandydatowi wlasny
zespot badawczy wokot realizowanej przez Niego bardzo ciekawej i unikatowej w skali kraju
tematyki.

Cho¢ niewatpliwie najwazniejsze osiggni¢cia naukowe Habilitanta to te bezposrednio
dotyczace mechanochemii obliczeniowej jest on wspdtautorem tacznie 27 artykutdw
naukowych jakie ukazaty si¢ w recenzowanych czasopismach o obiegu migdzynarodowym
oraz czterech rozdziatow w monografiach opublikowanych przez renomowane wydawnictwa.
Artykuty te byly zgodnie z informacjami zawartymi we wniosku cytowane niezaleznie 333
razy a 10 z nich cytowanych byto czg$ciej niz 10 razy (tzw. indeks Hirsha). W zdecydowane;j
wigkszosci artykuly te ukazaly si¢ juz po obronie doktoratu (tylko jeden artykut byt
opublikowany wcze$niej). Oprocz wspomnianych juz zagadnien dotyczacych mechanochemii
obliczeniowej 1 dynamiki przeniesienia protonu Habilitant podejmowal w swoich badaniach
bardzo rézne watki poczawszy od liniowych i nieliniowych wlasciwosci elektrooptycznych
komplekséw molekularnych potaczonych wigzaniami wodorowymi, przez aromatyczno$é
uktadow pierscieniowych, po natur¢ wigzan chalkogenowych 1 witasciwosci uktadow
krystalicznych — co dowodzi Jego szerokich horyzontéw naukowych.

Warto nadmieni¢, ze za rezultaty swojej pracy naukowej Habilitant byt wielokrotnie
nagradzany m.in. nagrodami Rektora Uniwersytetu Wroctawskiego (w latach 2011, 2014 i
2018) oraz Stypendium dla wybitnych mtodych naukowcow MNiSW (w latach 2014-2017), a
w latach 2014-2018 byt czltonkiem Akademii Mlodych Uczonych i Artystow (AMUIA).
Habilitant wielokrotnie prezentowal swoje wyniki w formie komunikatéw i wykladéw na
mi¢dzynarodowych konferencjach naukowych, w tym cz¢sto na zaproszenie
organizatorow. Dowodem uznania $rodowiska naukowego dla osiggnie¢ Habilitanta sg
réwniez liczne zaproszenia do sporzadzenia recenzji artykuldow naukowych w renomowanych
czasopismach o obiegu miedzynarodowym.

W ramach swoich obowiazkéw dydaktycznych Kandydat prowadzit szereg kursow, w
tym autorski wyktad i ¢éwiczenia Metody dynamiki molekularnej ab initio. Byl rowniez
opiekunem 16 prac magisterskich i 19 licencjackich. Nalezy rdwniez doceni¢ zaangazowanie
Kandydata w dzialania popularyzujace wyniki badan naukowych w ramach Dolnoslaskiego
Festiwalu Nauki.

Ocena osiagnie¢ naukowych Habilitanta

Jako osiagniecie naukowe w rozumieniu w art. 219 ust. 1 pkt. 2 lit. b ustawy p.s.w.n
Habilitant przedstawil cykl o$miu artykutow naukowych pod wspolnym tytulem
Mechanochemia obliczeniowa — od implementacji do zrozumienia reaktywnosci indukowanej
zewnetrzng sitq rozciggajqcq dla wybranych Sciezek reakcji.



Cho¢ mechanochemia, jak stusznie zauwazyt Kandydat w swoim autoreferacie, to
dziedzina o korzeniach siggajacych XIX wieku teoretyczny opis jej podstaw ma nieco krotsza
histori¢, cho¢ moze nie az tak krotka jak wynikatoby to z autoreferatu. Mechanochemia jest
dziedzing chemii, w ktorej wykorzystuje si¢ wplyw sily zewnetrznej na wtasciwosci chemiczne
1 reaktywno$¢ czasteczek. W skrajnym przypadku sita zewnetrzna moze wywota¢ dysocjacje
wigzan Ww czasteczce, moze tez w znaczacy sposob wplyna¢é na charakterystyke
termodynamiczng i kinetyke reakcji chemicznych. Juz na poczatku lat 40 minionego wieku
Eyring 1 wsp. zaproponowali teoretyczny model wyjasniajacy redukcje masy czasteczkowej
polimerow pod wplywem mastykacji procesem zrywania wigzanh kowalencyjnych i
zaproponowali efektywny potencjal Morse’a uwzgledniajacy zmiang energii potencjalnej
pomiedzy dwoma atomami pod wpltywem przylozonej sily (Kauzmann i Eyring, w J. Am.
Chem. Soc., 1940, 62, 3113). Koncepcja transformowanej pod wplywem sity powierzchni
energii potencjalnej w ogoélnosci, w tym w szczegolnosci podejscie EFEI (skrot od External
Force is Explicitly Included) zaproponowane przez Ribas-Arino, Shige i Marxa w 2009 roku i
wykorzystane pdzniej przez Habilitanta jest w istocie bardzo podobne, przy czym zamiast
modelowego potencjalu wykorzystano w nim wyznaczony z pierwszych zasad potencjat Borna-
Oppenheimera. Jak stusznie zwraca uwage Habilitant, podejScie to jest réwnowazne
zaproponowanemu dekad¢ wczesniej przez Beyera podejsciu COGEF (od COnstrained
Geometries simulate External Force). W tym miejscu nalezatoby rowniez wspomnie¢ o modelu
Bella z 1978 roku (Bell w Science, 1978, 200, 618), do ktérego odwotuje si¢ Habilitant w pracy
Hl, a ktory byt pdzniej powszechnie stosowany w opisie kinetyki reakcji
mechanochemicznych. Niemniej jednak mechanochemia obliczeniowa jest istotnie stosunkowo
nowg dziedzing chemii teoretycznej i wktad zespolu Marxa w jej rozwdj, przy znaczacym
wkladzie Habilitanta, jest bez watpienia pionierski.

W  szczegodlnosci, osiagnigciem Habilitanta w  zakresie rozwoju metodologii
obliczeniowej jest adaptacja techniki EFEI, opracowanej i stosowanej wczes$niej w zespole
Marxa w obliczeniach statycznych dla uktadow w fazie gazowej, do symulacji dynamiki
molekularnej ab initio technikg CPMD oraz jej implementacja i wykorzystanie w pdzniejszych
badaniach. Cho¢ w tym samym czasie opracowano w zespole Todda Martineza analogiczng
metodologi¢, zastosowanie przez Habilitanta techniki metadynamiki w warunkach
izotensyjnych posiada niewatpliwe przewagi i1 rozszerza zakres mozliwych do badania
proceséw chemicznych. Zaréwno opracowany przez Habilitanta protokét obliczeniowy,
opisany w artykutach H2-H3, jak i uzyskane z jego wykorzystaniem wyniki opisane w pracach
H2-H6 1 H8 stanowia niewatpliwie znaczacy wklad w rozwdéj dyscypliny nauk
chemicznych. Cykl uzupetnia praca H1 w ktorej przedstawiono rezultaty obliczen statycznych
nad rolg polietylenowych tancuchow bocznych w przenoszeniu zewngtrznych sit
rozciagajacych do centrum benzocyklobutenu jako mechanofora oraz artykut H7. Ten ostatni
dotyczy mechanochemicznej cyklorewersji 1,4-dipodstawionego 1,2,3-triazolu i wpisuje si¢ w
dyskusj¢ na temat eksperymentu, ktorego wyniki opublikowano poczatkowo w Science w 2011
roku a nastgpnie wycofano w 2015 roku z uwagi na nieskuteczne proby odtworzenia jego
wynikow przez szereg grup badawczych. Wprawdzie artykut H7 ukazat si¢ juz w 2017 roku,
potwierdzit, ze mechanizm zaproponowany przez autordw kontrowersyjnego artykutu nie jest
osiggalny nawet przy wykorzystaniu duzych wartos$ci sit rozciagajacych.



Jak dotad skupilem si¢ na watkach metodologicznych, gdyz te sa dla mnie szczegdlnie
interesujace. Niemniej jednak uzyskany dzigki opracowanej przez Habilitanta metodologii
obliczeniowej wglad w nature badanych reakcji mechanochemicznych jest przynajmniej
réwnie istotny a dla szerokiej spotecznosci naukowej zapewne istotniejszy. Opisane w artykule
H2 wyniki uzyskane dla reakcji otwarcia pierscienia dichlorocyklopentanu pozwolity na
wytlumaczenie nieoczekiwanych rezultatow eksperymentu sonochemicznego i zaleznej od sity
stereoselektywnosci tej reakcji. W pracy H3 Habilitant i wsp. zaproponowali interpretacje
wynikow eksperymentalnych uzyskanych technika mikroskopii sit atomowych (AFM) dla
mechanicznie aktywowanej redukcji wigzania disiarczkowego w biatkach, ktorego kinetyka
zmienia si¢ zasadniczo po przekroczeniu pewnej granicznej wartosci przytozonej sity. Odkrycie
zmian konformacyjnych wywotanych przylozong sita, ktdre sterujg reaktywnos$cia chemiczna,
to istotnie nowa koncepcja, ktora nie tylko wyjasnia w jaki sposob takie przelgczniki
dwusiarczkowe reguluja funkcje biatek, ale potencjalnie pozwala réwniez na racjonalne
projektowanie materiatéw mechanoresponsywnych. Watek ten byl kontynuowany w kolejnych
pracach cyklu H4-H6, gdzie wyznaczono powierzchnie energii swobodnej dla modelowych
uktadoéw z mostkiem disiarczkowym oraz badano rézne $ciezki zrywania wigzan S-S i C-S w
funkcji zewngtrznej sity. Zwienczeniem tych badan sa wyniki opublikowane w pracy H8 nad
znacznie rozbudowanym modelem z ditiotreitolem jako czynnikiem atakujacym, gdzie
wykazano, ze oddziatywania chalkogenowe pomi¢dzy atomami mostka disiarczkowego i tlenu
z grupy karbonylowej moga kontrolowa¢ reaktywno$¢ mechanochemiczng disiarczkow przy
bardzo matych wartos$ciach przylozonej sily. To bardzo interesujaca obserwacja, ktora
zapoczatkuje by¢ moze dalsze badania oddziatywan chalkogenowych przy wykorzystaniu
mikroskopii sit atomowych.

Konczac omawianie opisanego w autoreferacie cyklu powigzanych tematycznie
artykutldéw nie sposob raz jeszcze nie odnie$¢ si¢ do rangi czasopism w jakich zostaly one
opublikowane. Dwa artykuty z cyklu ukazaty si¢ w Nature Chemistry a trzy w renomowanym
Angewandte Chemie-International Edition. Trudno o bardziej prestizowe czasopisma w
dyscyplinie nauk chemicznych. Juz sam fakt przejScia przez sito recenzji i uzyskanie
rekomendacji redakcji tych czasopism wiele méwi o randze naukowej uzyskanych rezultatow.
Wykracza to wprawdzie poza zakres tej recenzji, pozwole sobie jednak na uwagg, iz w mojej
ocenie przedstawione osiaggnigcia habilitacyjne zastuguja na rekomendacj¢ do nagrody Prezesa
Rady Ministrow i sadze, ze Habilitant miatby spore szanse na otrzymanie tego wyréznienia.

Rzecz jasna uzyskane rezultaty sg efektem pracy zespotowej, niemniej jednak w mojej
ocenie wktad Habilitanta w ich powstanie byl bez watpienia wiodacy. W wiekszo$ci artykutéw
Habilitant jest pierwszym ich wspdtautorem, a w pigciu z o$miu artykutow jest tez autorem
badz jednym z autorow wskazanych do korespondencji. Roéwniez o§wiadczenia wspotautoréw
zataczone do wniosku nie pozostawiaja w tym wzgledzie najmniejszych watpliwosci.



Podsumowanie i wnioski koncowe

Podsumowujac, w mojej ocenie osiggniecia naukowe dr. Przemystawa Dopieralskiego,
w tym przedstawiony cykl powigzanych tematycznie artykuldéw naukowych stanowia Jego
oryginalny indywidualny i znaczacy wklad w rozwoj dyscypliny naukowej nauki
chemiczne co wyczerpuje podstawowe ustawowe kryterium stawiane kandydatom do stopnia
doktora habilitowanego.

Ponadto, cho¢ zgodnie z tekstualng wyktadnig art. 221 ust. 8 ustawy p.s.w.n. nie jest to
przedmiotem tej recenzji, pozwalam sobie zauwazy¢, ze w mojej ocenie spelnione sg rowniez
pozostate przestanki warunkujgce nadanie dr. Dopieralskiemu stopnia doktora habilitowanego,
w tym wykazywanie si¢ istotng aktywno$cig naukowa realizowang w wiecej niz jednej uczelni
lub instytucji naukowej w szczegdlnos$ci zagraniczne;.
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