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Przedlozona do recenzji praca zgodnie z tytulem i celem przedstawionym przez Autora
przedstawia wyniki badan przy uzyciu metod teoretycznych, w ktérych oceniano m.in. moc
i stabilnosci wybranych superkwasow Lewisa-Brensteda. Gtowng hipotezag badawcza bylo
zalozenie, iz na drodze protonowania odpowiednich aniondéw superhalogenowych mozna
projektowa¢ nowe zwiazki chemiczne, ktére beda wykazywaly wiasciwosci superkwasowe.
Praca doktorska Pana mgr. Marcina Czapli zostala wykonana w Pracowni Chemii Kwantowe;j
Wydziatu Chemii Uniwersytetu Gdanskiego pod kierunkiem Pana
prof. dr hab. Piotra Skurskiego.

Jak wynika z dostarczonych informacji doktorant jest autorem 15 publikacji naukowych
znajdujacych si¢ w bazie Journal Citation Reports, w 13 z nich jest pierwszym Autorem.
Bezduszne dane scientometryczne wskazuja, ze prace Pana mgr. Marcina Czapli byly
cytowane (z wykluczeniem autocytowan) 34 razy, a indeks h réwny jest 5. Biorac pod uwage
bardzo krotki okres dziatalnosci naukowej, wszystko to razem wzigte daje dobry obraz
aktywnosci naukowej doktoranta i sposdb postrzegania jego prac przez innych naukowcow.
Pod wzglgdem formalnym przedstawiona do oceny praca doktorska zredagowana jest w
sposob, ktory moze si¢ podoba¢, tak pod wzgledem redakcyjnym, ale co najwazniejsze jest na
wysokim poziomie merytorycznym. Przedstawiony mi do oceny material stanowi

opracowanie w jezyku polskim, wsparte szescioma oryginalnymi publikacjami w jezyku

angielskim. Opracowanie w jezyku polskim zawiera si¢ na 32 stronach i skfada si¢ z szesciu

MG

ul. Umultowska 89b, Collegium Chemicum, 61-614 Poznan

EKANAT tel. +48 61 829 1593, fax +48 61 829 1555
R sikorski@amu.edu.pl
i A ' www.staff.amu.edu.pl/~photolab
" 42.02. 2018

L.dz 8040 - HU\JJ_(((;.Z_QLIIIIQ strona | z4



rozdziatéw zatytutowanych 1 Wstep, 2 Cel pracy, 3 Metodyka, 4 Wyniki, 5 Podsumowanie, 6
Literatura. Po opracowaniu w jezyku polskim nastgpuja kopie szesciu oryginalnych
stanowigcych podstawe pracy doktorskiej, a opublikowanych w dobrych i bardzo dobrych
czasopismach z tzw. Listy JCR, Chem. Phys. Let., J. Phys. Chem A., Chem. Phys., Int J.
Quantum Chem ., RSC Adv, i Phys. Chem. Chem. Phys. Material ten uzupelniony zostat o
oswiadczenia autorskie, mgr. Marcina Krzysztofa Czapli, prof. dr hab. Piotra Skurskiego
i dr hab. Iwony Anusiewicz prof. UG. Wszystkie te materialy zawarte sa na 90 stronach.
Najwazniejszy niewatpliwie w calej rozprawie jest rozdzial 4 Wyniki, ktéry podzielony jest
na sze$¢ czesci, z ktérych kazda wsparta jest publikacjg. Taki uklad jest logiczny
i niewatpliwie ufatwia poruszanie si¢ po tematyce zaprezentowanych badan.

Rozdziat 1. Wstep, stanowi eleganckie wprowadzenie w tematyke pracy doktorskiej,
przedstawia w ,pigulce” histori¢ superkwaséw, wprowadza czytelnika w tematyke
zainteresowan doktoranta. Na szczegdlne podkreslenie zastuguje fakt, ze ta czgsto traktowana
mechanicznie cz¢s$¢ pracy doktorskiej, pozwala Autorowi na przedstawienie swojego punktu
widzenia, a czytelnikowi umozliwia zapoznanie si¢ z Autorem i jego pogladami. Tekst jest
napisany tadnym je¢zykiem, a dobdr literatury wskazuje, ze Autor zna i potrafi krytycznie
dokona¢ analizy literatury przedmiotu. Rozdzial ten wskazuje, ze Autor ma swoje dobrze
uksztaltowane poglady i potrafi je swobodnie wyrazac.

Nie powinno budzi¢ zaskoczenia, ze nastgpny Rozdzial 2. Cel pracy przedstawia zwigzle
gtowny cel pracy i cele dodatkowe. Gtéwnym celem sformulowanym przez Autora ,byla
ocena mocy 1 stabilnosci wybranych superkwasow Lewisa-Bronsteda (uktadéw o wzorach
ogolnych HAInF3n+1 (n=1-4), HInnF3n+1, HSnnF4n+1, HSbnF5n+1 i HAunFSnt+1 (n=1-3))
przy uzyciu metod teoretycznych. A gtéwna hipoteza badawczg bylto zalozenie, iz na drodze
protonowania odpowiednich anionéw superhalogenowych mozna projektowaé¢ nowe zwiazki
chemiczne, ktére beda wykazywaty wlasciwosci superkwasowe.” Wybrane do realizacji cele
szczegbtowe sformulowane sa jasno. Rozdzial ten konczy swoista deklaracja wiary
potaczonej z nadzieja, ze ,otrzymane wyniki umozliwig glgbsze wniknigcie w nature
superkwasow Lewisa-Bronsteda w sensie ich wlasciwosci fizykochemicznych, a takze
mechanizm ich tworzenia oraz czynniki warunkujace ich moc i stabilnos¢”.

Rozdzial 3. Metodyka to solidna porcja wiedzy przedstawiona w bardzo skondensowane;j
i eleganckiej formie. Nalezy jednak podkresli¢, ze dokladna metodyka prowadzonych
obliczen opisana zostala w kazdym z opublikowanych artykuléow stanowigcych integralna
czes¢ rozprawy [publikacje D1-D6].

Rozdziat 4 Wyniki stanowi podstawowa cz¢$¢ pracy i zawiera w skondensowanej formie

bardzo duzy materiat badawczy wraz z jego krytyczng analizg. Uznanie recenzenta wzbudza
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szeroki zakres badanych struktur, ale przede wszystkim ilo$¢ stosowanych technik
badawczych oraz ich wlasciwy dobor w odniesieniu do postawionych sobie celow.
Na uznanie zastuguje systematycznos$¢ i precyzja w planowaniu poszczegoélnych zadan, nie
ma dla mnie watpliwosci, ze wszystkie przedstawione w doniesieniu publikacje stanowia
spojny tematycznie zbior artykuléw. Przedstawione wyniki i ich dyskusja to bogaty material.
Za najwazniejsze osiagnigcia Autora uwazam wskazanie, ze:

- uklady HAInF3n+1 (n=1-4) to w istocie podwojne superkwasy Lewisa-Bronsteda, natomiast
odpowiadajace im silnie zwigzane aniony (AlnF3n+1)— (n=1-4) mozna uzna¢ za ich naturalne
prekursory - publikacja D1,

- wysunigcie hipotezy, ze kwas (HSb3F16), z wyznaczong dla niego wartoscia entalpii
swobodnej dla reakcji deprotonowania réowna 230,3 kcal/mol, jest prawdopodobnie
najmocniejszym superkwasem Lewisa-Brensteda opisanym dotychczas w literaturze,
publikacja D2,

- jako bardzo ciekawe nalezy uzna¢ rozwazania dotyczace mozliwosci uzyskania silnego
superkwasu  Lewisa-Brensteda ~na  drodze  protonowania  dowolnego  anionu
superhalogenowego, publikacja D3.

Rozdzial 5 Podsumowanie przedstawia najwazniejsze zdaniem Autora wnioski, ujgte w
pigciu punktach, a wynikajace z przeprowadzonych badan. Autor osiagngl stawiany i
wszystkie cele szczegbétowe. Najwazniejsze osiagnigcia pracy opisalem omawiajac Rozdziat
4, mozna jeszcze doda¢, ze ciekawym wnioskiem przedstawionym przez Autora jest
stwierdzenie, ze istnieje silna zaleznosci pomigdzy mocg badanych superkwasow Lewisa-
Bronsteda a wertykalng energia odrywania elektronu (VDE) anionéw superhalogenowych
uzytych w roli ich prekursoréw. A wartos¢ energii VDE jest, wedlug Autora, prawdopodobnie
najwazniejszym czynnikiem determinujacym moc superkwasow Lewisa-Brensteda w fazie
gazowej.

Rozdzial 6 Literatura zawiera spis 63 pozycji literaturowych wykorzystywanych w
opracowaniu w jezyku polskim.

Nastgpne strony to odpowiednio kopie publikacji D1-D6 oraz o$wiadczenia autorskie. Praca
napisana jest bardzo dobrym jezykiem, zawiera wiele oryginalnych i waznych wynikow, z
ktorych w recenzji wymienitem tylko najwazniejsze.

Pytaniem, ktére nurtuje recenzenta, a zapewne nie tylko jego, jest pytanie o stopien trafnosci i
ogblnosci w przewidywaniu mocy superkwasow.

Jak wynika ze sformutowanych wcze$niej opinii zasadnicze cele pracy zostaly przez

Doktoranta zrealizowane. Praca doktorska mgr. Marcina Czapli spetnia, czgsto z duzym
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nadmiarem, wszystkie wymagania sformulowane w kryteriach formalnych stawianych

kandydatom do stopnia naukowego doktora.

Podsumowujac, uwazam, ze przedstawiona mi do recenzji praca doktorska mgr. Marcina
Krzysztofa Czapli pt. ,,Ocena mocy i stabilnosci wybranych superkwaséw Lewisa-Bronsteda
przy uzyciu metod teoretycznych” spetnia w pelni ustawowe i zwyczajowe kryteria stawiane
rozprawom doktorskim. Sktadam wniosek o dopuszczenie mgr. Marcina Krzysztofa Czapli do

dalszych etapéw przewodu doktorskiego.

Ponadto stawiam wniosek o wyrdéznienie w/w pracy, ze wzglgdu na jej bardzo wysoki poziom
naukowy. Prace oceniam, jako bardzo interesujacg i bardzo wartosciowa, a za najwazniejsze
osiagnigcia pracy uwazam te wymienione przy omawianiu rozdziatu § Wyniki. Podkresli¢
nalezy, ze wyniki pracy zostaly opublikowane w szesciu dobrych i bardzo dobrych
czasopismach z listy JCR. Stanowi to niewatpliwie niezalezne potwierdzenie wagi wybranej
tematyki, jakosci badan i dyskusji wynikoéw prowadzonych przez doktoranta. W mojej opinii

praca zastuguje na wyrdznienie.
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