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RECENZJA
rozprawy doktorskiej mgr. Klemensa Nogi pt. ,Badanie oddziatywan elektronowych
w zwigzkach molibdenu o mieszanej walencyjnodci metodami chemii kwantowej”

Wstep

Pojecie stopnia utlenienia jako narzedzia do prowadzenia ,ksiegowoéci elektronowej’
(termin ukuty przez Wolfganga Kaima w pracy Eur. J. Inorg. Chem. 2012, 343) jest
atrakcyjnym obiektem w poznaniu chemii, a stosowane od kilku dekad metody funkcjo-
natu gestosci oferujg mozliwoéé analizy ukiadéw metaloorganicznych o réznym stopniu
osobliwoéei. Rozwigzujac oryginalny problem naukowy poprzez wyjasnienie spostrzezen
eksperymentalnych na drodze teoretycznej, Klemens Noga umiejetnie lgczy te dwie plasz-
czyzny.

H

Struktura dysertacji

Rozpraws Klemensa Nogi ma postaé klasyczng i liczy 108 stron. Po nakredleniu celu
pracy, Autor przechodzi do osiemnastostronicowego wstepu, gdzie omawia klasyfikacje
zwiazkéw o mieszanej wartosciowosel i opisuje wiadciwodel tych zwigzkéw oraz metody
eksperymentalne stosowane do ich badania. W lakonicznym opisie metod obliczeniowych
Autor umiejetnie ustrzeg! sie czesto spotykanego w tym miejscu malo twoérczego parafrazo-
wania tresci podrecznikéw do chemii kwantowej, zwlaszeza Ze korzystal ze standardowych
metod chemii obliczeniowe] dostepnych w komercyjnych pakietach oprogramowania. Taka
zwigzlos¢ jest w moim przekonaniu jedng z istotnych zalet recenzowane] rozprawy.

Zasadniczy czesé pracy stanowia kolejne dwa rozdzialy, w ktérej przedstawiono wyniki
obliczen dotyczacych struktury i oddzialywad elektronowych w dwurdzeniowych komplek-
sach molibdenu zawierajacych lgandy skorpionianowe oraz ligandy mostkujace o réznej
diugosci. Rozdzial czwarty — moim zdaniem najciekawszy — zawiera uzasadniong na drodze
obliczeniowej propozycje mechanizmu elektrokatalitycznego rozkiadu chloroformu wobec
skorpionianowych komplekséw molibdenu. Calodé zajmuje 67 stron.

Mozna zauwazyc¢, ze prace wchodzgce w skiad rozprawy zostaly opublikowane dosé
dawno, bo w latach 2008-2013. Pomimo tego, skiadajaca sie z dwustu pozyeji bibliografia
uwzglednia 12 publikacji z ostatnich pieciu lat. Swiadczy to o kontynuacji zainteresowan
naukowych Autora i jego ciaglej aktywnodci.

Charakterystyka dorobku naukowego Autora

Klemens Noga jest wspélantorem pigciu prac opublikowanych w czasopismach lo-
kujacych sig gtéwnie w gérnym kwartylu periodykéw z zakresu elektrochemii, chemii
nieorganicznej oraz fizyki chemicznej; cztery prace wehodzg w zakres recenzowanej roz-
prawy. W wykazie czasopism stanowiacym zalgcznik do komunikatu Ministra Nauki
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i Szkolnictwa Wyzszego z dnia 31 lipca 2019 r. periodykom tym przypisano wysoka punk-
tacje z zakresu od 100 do 140. Do dnia sporzadzenia niniejszej recenzji prace Klemensa
Nogi byly cytowane 24 razy. Przytoczone dane liczbowe potwierdzaja, ze dorobek naukowy
jest w zupelnosei wystarczajacy do uzyskania stopnia naukowego doktora.

Ocena rozprawy

Zawartod¢ dysertacji uwidacznia ogdlng wiedze teoretyczng Autora wyrazajacy sig
poprzez $wiadomosé ograniczed wynikajacych ze stosowanych metod obliczeniowych. Kle-
mens Noga chetnie korzysta z licznych przyblizer i podyktowanych rozsgdkiem uproszezen
(np. nie angazujac sie w potencjalnie ryzykowne préby optymalizacji stanu przej$ciowego
bedacego punktem przeciecia hiperpowierzchni energii potencjalnej dla réznych stanéw
elektronowych o tej samej multipletowosci), a jego argumentacja jest przekonywujaca.
Dostrzega on znaczenie stabych oddzialywaft w przebiegu procesu katalitycznego i w razie
potrzeby nie waha sie siegaé po metody oferujace tzw. dokladnosé chemiczng. Nie sg mu
obce pojecia z zakresu katalizy i chemii fizycznej, co demonstruje oszacowujac przestanki
przemawiajace za i przeciw poszczegdlnym mechanizmom reakcji. Takie krytyczne podejscie
swiadezy o umiejetnodei samodzielnego prowadzenia badan, a takze o finezji warsztatu
naukowego Klemensa Nogi oraz zespotu, w ktdrym realizowal swoje badania.

Pomimo wysokiej jakodci rozprawy, niektére jej elementy mogg byé przedmiotem dysku-
sjii. W tekscie znajdujg, sie wyrazne wzmianki (s. 33-34 oraz 76), Ze obliczenia prowadzone
przy uzyciu funkcjonatéw hybrydowych prowadzs do wynikéw charakteryzujacych sie
znacznym zanieczyszezeniem spinowym. To prawda; artefakt ten jest oczywiscie Zrodiem
bledéw w optymalizacji geometrii, obliczeniach energii i analizie populacyjnej. W rozprawie
nie przytoczono jednak przykladowych wartosci spodziewanych kwadratu spinu uzyski-
wanych rutynowo w trakeie obliczen; informacji takich pozbawione sy réwniez publikacje
wchodzace w zakres rozprawy. Idac tym tropem, recenzent chcialby sig dowiedzieé, czy
planowane sa préby badania skorpionianowych komplekséw molibdenu za pomoca metod
wielowyznacznikowych. _

Recenzent stoi takze na stanowisku, ze o ile trudno byloby zakwestionowaé biologiczng
role witaminy Bj, czy cytochromu P450, to — whrew stwierdzeniu umieszczonemu na s. 17 —
praca [67] raczej nie utwierdzi go w przekonaniu, ze dla §wiata organizméw Zywych réwnie
istotny jest dichlorek tytanocenu.

Sporadyczne nieprecyzyjne i zargonowe sformulowania, takie jak ,zbadanie wptywu’
(nie wyjaéniono na co; s. 1), ,zbieznosé obliczer” {w domysle: optymalizacji geometrii;
s. 24), ,stopien utlenienia kompleksu” (s. 48), ,molibdenéw” (s. 50), ,krétkie diugosci”
(s. 68), nie maja wplywu na wysoks jakoéé merytoryczng rozprawy. Spis bibliografii zawie-
ra pewne nieécistosdci, np. te dotyczace nagwisk dwéch redaktoréw dzieta [61]. Ponadto
pierwsze zdanie rozdziatu 1.2 mogloby mylnie sugerowaé, ze kompleksy polipirazolilobo-
ranowe sg wylacznymi przedstawicielami komplekséw skorpionianowych. Nieliczne bledy
typograficzne i interpunkcyjne nie zastuguja na wyszczegdinienie.
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Sformulowane powyzej krytyczne uwagi nie podwazajg wysokiej oceny rozprawy; sg
one bowiem jedynie elementem dyskursu naukowego.

Podsumowanie

Recenzowana rozprawa doktorska spelnia warunki okrelone w art. 13 ust. 1 ustawy
z dnia 14 marca 2003 r. o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule
w zakresie sztuki, a takze art. 179 ustawy z dnia 3 lipca 2018 r. (przepisy wprowadzajgce
ustawe prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce). Wnioskuje zatem do Rady Dyscypliny
o dopuszczenie mgr. Klemensa Nogi do dalszych etapéw przewodu doktorskiego.
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