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Recenzja rozprawy doktorskiej magister Anety Lutynskiej pt.: ,, Wybrane efekty

towarzyszgce stabym oddziatywaniom w uktadach dwu- i trojciatowych”.

Przedstawiona rozprawa doktorska Pani magister Anety Lutynskiej zostala wykonana
w Katedrze Chemii Fizycznej na Wydziale Chemii Uniwersytetu Lodzkiego. Promotorem
pracy doktorskiej byl Pan Profesor Marcin Palusiak a promotorem pomocniczym dr
Malgorzata Domagala.

Rozprawa doktorska Pani magister Anety Lutynskiej dotyczy bardzo interesujacych i
waznych badan wiazan niekowalencyjnych prowadzonych metodami kwantowo-
mechanicznymi. Integralng czes¢ rozprawy stanowi zbior publikacji do niej zataczony.
Rozprawa ma strukture klasyczng i sklada si¢ z 7 rozdzialow i 15 podrozdzialéw. Przeglad
literatury zawiera 24 strony, opis wynikow wiasnych i podsumowanie w jezyku polskim i
angielskim 38 stron. Na koricu rozprawy jest przedstawiony spis 147 odnos$nikéw. Od strony
redakcyjnej dysertacja jest przedstawiona starannie, a trafnie dobrane rysunki, ilustrujgce
dyskutowane zagadnienia, nie budzg zastrzezen.

We ,,Wprowadzeniu™ rozprawy doktorskiej opisane zostaly zagadnienia i definicje
oddzialywan niekowalencyjnych (wigzania wodorowe, wodorkowe, halogenowe i
chalkogenowe). Nastgpne dwa rozdzialy rozprawy doktorskiej opisuja cele, zakres pracy i
dyskusje wynikow.

Za najwazniejsze osiagnigcia przedstawionej rozprawy doktorskiej uwazam:

Wykazanie, Ze energia kompleksowania w przypadku wigzania halogenowego
(CAXB(+/-)), w kompleksach chinuklidyny, wspomaganego podwojnym ladunkiem jest

znacznie wigksza niz klasycznego wigzania halogenowego. Na podstawie analizy parametrow



strukturalnych i obliczen QTAIM pokazano, ze w badanych ukladach znaczng role odgrywa
przeniesienie tadunku.

Potwierdzenie istnienia komplekséw XCHj;, XCF; (X = CI, Br i I), HNC, HCN,
HCOOH oraz HCN/H,O stabilizowanych zardéwno wigzaniem wodorowym jak i wigzaniem
halogenowym. Takie podejscie wskazuje na poprawnos¢ prowadzonych badaf, gdyz
wigkszo$¢ badaczy, z reguly, skupia si¢ na jednym typie oddzialywan. Autorka przedstawila
analize¢ oddzialywan pomiedzy CF; H,O HCOOH. Wykazano dominujgcy charakter
wigzania wodorowego nad wigzaniem halogenowym. Réwniez, udowodniona zostata bardzo
slaba kooperatywnos$¢ oddziatywan w badanych ukladach. Na podstawie obliczen QTAIM
pokazano kierunkowy charakter wiazania wodorowego i halogenowego. Pokazano znaczny
wplyw grupy elektrono-akceptorowej CF3; na wigzanie wodorowe i chalogenowe — znaczne
wzmocnienie wigzania halogenowego i oslabienie sity wigzania wodorowego w ukladach
konkurencyjnych.

W rozprawie doktorskiej nie znalazlem wrnioskéw w rozdziale 2.3.4, jak to jest
przedstawione w rozdzialach 2.3.1 — 2.3.3. Moim zdaniem rozdzial Podsumowanie mogiby
by¢ bardziej obszerny. Powyzsze uwagi nie wplywaja na mojg pozytywng ocene
recenzowanej rozprawy doktorskiej Pani magister A. Lutynskiej.

W przedstawionej rozprawie doktorskiej nie znalazlem bledéw merytorycznych.
Warto rowniez podkresli¢, ze zaprezentowany przez Panig magister A. Lutynska material
badawczy jest skonkretyzowany co $§wiadczy o glebokim zapoznaniem sie Pani magister A.
Lutynskiej z przedstawiong tematyka badawczg.

Po analizie rozprawy doktorskiej i dorobku naukowego Pani magister A. Lutynskiej
stwierdzam, Ze jest ona badaczem przygotowanym do prowadzenia pracy naukowej. Opis
przedstawionych badan niewatpliwie przyczyni si¢ do rozwoju badan oddzialywan
niekowalencyjnych. Uwazam, ze przedstawiona rozprawa Pani magister Anety Lutynskiej
spetnia wymagania ,,Ustawy o stopniach naukowych i tytule naukowym ...” z dnia 18 marca
2011 r z pozniejszymi zmianami, oraz Ustawy z dnia 3 lipca 2018 r. ,.Przepisy
wprowadzajgce ustawe — Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce”, z p6Zniejszymi zmianami,
i wnosze do Rady ds. stopni naukowych w dyscyplinie nauki chemiczne Wydziatu Chemii
Uniwersytetu Lodzkiego o dopuszezenie Pani magister Anety Lutynskiej do dalszych etapéw

przewodu doktorskiego.
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