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Ocena dorobku naukowego i rozprawy habilitacyjnej
dr Wojciecha Piotra Oziminskiego

pt. ,,Wptyw oddziatywan miedzy- i wewnatrzczgsteczkowych na
aromatycznos¢ i wlasciwosci elektronowe wybranych uktadow
nienaprzemiennych”

Podstawa opracowania oceny s3:

pismo Dziekana Wydziatu Chemii Uniwersytetu tddzkiego - pana prof. dr hab. Grzegorza
Mlostonia (z dnia 27.05.2013), ktéry zwrécit sie do mnie o opracowanie recenzji rozprawy
habilitacyjnej pana dr Wojciecha Piotra Oziminskiego, w zwigzku z powotaniem mnie na
recenzenta przez Centralng Komisje ds. Stopni i Tytutéw Naukowych,

oraz dostarczona dokumentacja w formie elektronicznej na CD-ROM o tytule zbiorczym
»Wptyw oddziatywan miedzy- i wewnatrzczgsteczkowych na aromatycznos¢ i wtasciwosci
elektronowe wybranych uktadéw nienaprzemiennych”, na ktérg sktadajg sie:

- odbitki 10 opublikowanych prac autorskich i wspdtautorskich pana dr Wojciecha
Oziminskiego stanowigcych prace habilitacyjng,

- komentarz do przedstawionych prac (autoreferat), w wersji polskiej i angielskiej
- zyciorys naukowy, w wersji polskiej i angielskiej

- spis opublikowanych prac naukowych i komunikatéw konferencyjnych,

- o$wiadczenia wspdtautordw,

- odpis dyplomu doktora nauk chemicznych,

- dane scjentometryczne Habilitanta

1. Dane ogolne o Habilitancie

Jak wynika z dokumentacji, dr Wojciech Oziminski aktywnie interesowat sie chemia
od czasu liceum, o czym sSwiadczy wyrdznienie otrzymane na ogolnopolskiej olimpiadzie
chemicznej dla licedw. Wojciech Oziminski ukoniczyt studia na Wydziale Chemii Uniwersytetu



Warszawskiego w roku 1994. Prace magisterska wykonat pod kierunkiem prof. Joanny Sadle;.
W tym samym roku zaczat studia doktoranckie w Pracowni Oddziatywan
Miedzyczasteczkowych Wydziatu Chemii UW. W nastepnych latach pracowat jako informatyk
i administrator sieci komputeréw Silicon Graphics, stosowanych w celach obliczeniowych w
Pracowni Metod Teoretycznych i Obliczert Narodowego Instytutu Lekdéw, a nastepnie (2003-
2004) petnit funkcje kierownika Dziatu Informatyki Narodowego Instytutu Lekéw. Od 2004 do
2008 pracowat jako asystent w Pracowni Metod Teoretycznych i Obliczen Narodowego
Instytutu Lekéw. W roku 2008 obronit z wyrdznieniem prace doktorskg zatytutowang
Tautomeria pieciocztonowych uktaddw heterocyklicznych zawierajgcych trzy heteroatomy.
Promotorem pracy byt prof. dr hab. Jan C. Dobrowolski.

Od roku 2009 do chwili obecnej dr W. Oziminski pracuje jako adiunkt w Pracowni
Metod Teoretycznych i Obliczen Narodowego Instytutu Lekdéw, zajmujgc sie gtéwnie
modelowaniem molekularnym, przede wszystkim obliczeniami kwantowochemicznymi.
Jednoczesnie, w latach 2008-2012 pracowat na poét etatu w Instytucie Chemii i Techniki
Jadrowej wykonujac obliczenia kwantowochemiczne kompleksdw lantanowcéw i
aktynowcéw dla europejskiego programu ACSEPT (Actinide Separation by Transmutation).
Habilitant ma takze spore doswiadczenie dydaktyczne pracujagc w latach 2009-2011 w
charakterze wyktadowcy w Wyzszej Szkole Ekologii i Zarzgdzania w Warszawie. Prowadzit
tam c¢wiczenia rachunkowe z chemii ogdlnej, analitycznej i fizycznej, a takie zajecia
laboratoryjne z chemii analitycznej.

W 2009 roku Habilitant nawigzat wspodtprace o charakterze nieformalnego stazu
podoktorskiego z prof. T. M. Krygowskim Wydziatu Chemii Uniwersytetu Warszawskiego.
Publikacje bedace owocem tej wspotpracy stanowig trzon dorobku Habilitanta,
przedstawionego do oceny Komisji.

2. Ocena dorobku naukowego

Tematyka badawcza dr Oziminskiego obejmuje analize wtasnosci molekularnych
(zwtaszcza aromatycznosci i oddziatywan elektronowych) uktadéw cyklicznych i
heterocyklicznych posiadajgcych wigzania nienasycone. W polu jego zainteresowan znajdujg
sie takze zwigzki metali przejsSciowych, wigczajagc w to lantanowce i aktynowce, ktére ze
wzgledu na swojg ograniczong dostepnosé sg dosy¢ stabo zbadane. W swojej pracy postuguje
sie on zaawansowanymi technikami modelowania molekularnego, w czym wykazuje duzg
biegtos¢.

Dr Oziminski jest autorem i wspodtautorem 30 publikacji oryginalnych (22 z nich
zostaty wykonane po uzyskaniu stopnia doktora, a wiec na przestrzeni ostatnich 5 lat).
Wszystkie zostaty opublikowane w czasopismach o miedzynarodowym zasiegu. Znaczna
czes$¢ z nich ukazata sie w czasopismach o IF > 3, jak np. Organic Letters, Physical Chemistry
Chemical Physics czy Dalton Transactions. Ponadto w dorobku autora znajduje sie 11
prezentacji (7 wyktadéw i 4 postery) na konferencjach krajowych i zagranicznych. tgczna



liczba cytowan autora wynosi 171 (indeks Hirscha 7) wg ISI Web of Knowledge (31.07.2013).
Petna statystyka opracowana przez samego Habilitanta kilka miesiecy wczesniej (a wiec
nieco juz nieaktualna) znajduje sie w dokumentacji rozprawy. Nalezy zauwazy¢, ze prace
sktadajace sie na rozprawe habilitacyjng zostaty opublikowane niedawno (2010-2013), zatem
mozna oczekiwaé znacznego wzrostu liczby cytowan w najblizszej przysztosci.

Dr W. Oziminski byt realizatorem dwdch miedzynarodowych projektéw badawczych.
Habilitant ma réowniez duze doswiadczenie dydaktyczne prowadzgc przez dwa lata regularne
zajecia ze studentami Wyzszej Szkota Ekologii i Zarzadzania w Warszawie. Wspomnie¢ nalezy
takze o warsztatach i wykfadach z modelowania molekularnego w ramach praktyk
wakacyjnych dla studentéw Wydziatu Farmaceutycznego Warszawskiego Uniwersytetu
Medycznego. Dziatalno$¢ naukowa Habilitanta zostata doceniona, czego dowodem jest
wyrdznienie za prace doktorska.

Na podkreslenie zastuguje rdwniez aktywnos$¢ dr Oziminskiego w zakresie wspdtpracy
naukowej z innymi osrodkami zaréwno zagranicznymi, w tym z profesorami P. W. Fowlerem
(Sheffield University), C. Ramsdenem (Keele University), S. Noorizadehem (Shahid Chamran
University), P. Bultinckiem (Ghent University) jak i krajowymi, z prof. prof. T. M. Krygowskim
(Uniwersytet Warszawski), M. Palusiakiem (Uniwersytet tddzki), S. Siekierskim i J. Narbuttem
(Instytut Chemii i Techniki Jgdrowej), G. Litwinienka i dr A. Krogul (Uniwersytet Warszawski),
oraz P. Cysewskim (Uniwersytet Mikofaja Kopernika w Bydgoszczy), co zaowocowato
wspolnymi publikacjami.

Na podstawie tej krétkiej charakterystyki rysuje sie sylwetka Habilitanta jako
dojrzatego, w petni samodzielnego pracownika naukowo-badawczego potrafigcego
rozwigzywac¢ problemy szeroko pojetej chemii teoretycznej metodami modelowania
molekularnego, a jednoczesnie doswiadczonego dydaktyka.

3. Ocena rozprawy habilitacyjnej

Przedstawiona do oceny rozprawa habilitacyjna dr Wojciecha Oziminskiego
sktadajgca sie z 10 oryginalnych publikacji, dotyczy analizy metodami kwantowo-
chemicznymi struktury elektronowej pentafulwenu i heptafulwenu bedgcych dwoma
reprezentatywnymi uktadami nienaprzemiennymi. Uktadami nienaprzemiennymi nazywa
autor czasteczki posiadajgce pierscienie nienasycone charakteryzujgce sie nieparzystg liczba
atoméw wegla o hybrydyzacji spz. W konsekwencji uktady takie nie sg aromatyczne i
zachowuja sie jak akceptory badz donory elektrondéw dazgc do osiggniecia 4n+2 elektronéw
Tt i zwiekszenia stopnia swojej aromatycznosci. Oprdcz wyznaczenia struktury elektronowej i
indeksow aromatycznosci modelowych zwigzkéw gtéwnym celem badan przedstawionych w
publikacjach cyklu habilitacyjnego byta analiza réznych czynnikdw mogacych mie¢ wptyw na
stopien aromatycznosci i wtasciwosci elektronowe pierscieni fulwenowych poprzez
oddziatywania miedzy- lub wewnatrzczgsteczkowe. Tego rodzaju ,sterowanie”
aromatycznosciag moze mieé zastosowanie zaréwno w syntezie organicznej jak i przy



projektowaniu katalizatoréw czy tez lekéw. Jednak w gtéwnym zamierzeniu Autora sg to
strukturalne badania podstawowe umozliwiajgce wglad w istote aromatycznosci i we
wtasciwosci  elektronowe pierscieni  pieciocztonowych poddanych oddziatywaniom z
czynnikami wewnetrznymi i zewnetrznymi.

Tematyka badawcza wchodzgca w zakres rozprawy jest bardzo spdjna i pochwali¢
nalezy Autora za konsekwencje w jej realizacji. Wybdér modeli nie byt przypadkowy. Fulweny
znajdujg praktyczne zastosowanie przede wszystkim w syntezie komplekséw sandwiczowych
i jako ligandy w chemii metaloorganicznej, jak réowniez w medycynie jako komponenty
lekéw. Ich witasciwosci redox pozwalajag na tworzenie z dwdch czasteczek fulwendw
efektywnych pofaczen typu donor-akceptor, co czyni je uktadami atrakcyjnymi dla
zastosowan w optoelektronice i optyce nieliniowej. Pentafulwen jest izomerem
strukturalnym benzenu, ale w odrdznieniu od niego jest to zwigzek niestabilny i reaktywny.
Jako posiadajgcy pie¢ elektrondw m w pieciocztonowym pierscieniu jest uktadem
niearomatycznym. Pierscien pentafulwenu wykazuje witasciwosci m-elektronoakceptorowe
zaréwno w stosunku do przytgczonych podstawnikéw jak i w stosunku do uktadéw, z ktérymi
oddziatuje poprzez przestrzen. Z kolei heptafulwen zawierajgcy pierscienn siedmiocztonowy
jest uktadem z 7 elektronami i, a wiec dazy do oddania gestosci elektronowej, by uzyskac
stan najblizszy aromatycznemu sekstetowi. Cykl prac zostat podzielony na czesci omawiajace
rozne efekty wptywajgce na aromatycznosc i reaktywnosé obydwu zwigzkdw:

1. Oddziatywania miedzyczgsteczkowe.

(a) Oddziatywanie z atomem metalu lub niemetalu: [H2], [H7], [H8], [H6], [H9].
(b) Oddziatywanie z innym pierscieniem poprzez przestrzen: [H4].

2. Oddziatywania wewnatrzczasteczkowe.

(a) Oddziatywanie z podstawnikiem: [H1], [H3].

(b) Wptyw wigzan wodorowych oraz tautomerii: [H5], [H10].

gdzie H1-H10 oznaczajg odpowiednie prace nalezgce do cyklu habilitacyjnego wg
numeracji autora.

W autoreferacie Habilitant kolejno omawia wszystkie 10 prac wg powyziszej
klasyfikacji i czyni to w sposdb klarowny i przekonujgcy. A zatem, w pierwszej czesci referatu
wykazuje, ze oddziatywanie pentafulwenu z atomami metali alkalicznych prowadzi do
znacznego wzrostu charakteru aromatycznego pierscienia wskutek przeniesienia tadunku od
metalu do pierscienia, ale zauwaza, ze w szeregu lit-cez, zmiany te nie sg prostg zaleznoscig
od wielkosci atomu i wyjasnia przyczyny obserwowanych trendéw. Podobne zmiany
aromatycznosci sg indukowane przez oddziatywania z metalami ziem alkalicznych
(berylowcami).

Z kolei obliczenia dla heptafulwenu pokazaty, ze, zgodnie z przewidywaniami, wzrost
aromatycznosci pierscienia powodujg oddziatywania z atomami chlorowcéw, jako
akceptoréw gestosci elektronowej. O ile aromatyzacja bedaca skutkiem oddziatywania na
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heptafulwen atomu halogenu wydaje sie czym$ naturalnym, to aromatyzacja m-donora
wynikajgca z oddziatywan z atomem metalu moze budzi¢ zdziwienie. Jak wynika z badan dr
Oziminskiego, okazuje sie to jednak mozliwe, a obliczenia kompleksow heptafulwenu z litem
i cezem prowadzg Habilitanta do wyjasnienia tego zjawiska za pomocg tzw.
homoaromatycznosci, polegajacej na aromatyzacji pierscienia z wytgczeniem jednego atomu
wegla.

Skoro pentafulwen i heptafulwen majg przeciwstawne wtasnosci elektronowe, ten
pierwszy dazy do przyjecia gestosci elektronowej, a drugi do jej oddania, to mozna
spréobowac stworzy¢ uktad, w ktérym bedzie mozliwe bezposrednie przekazanie tadunku z
pierscienia heptafulwenu do pierscienia pentafulwenu poprzez przestrzen. Ten problem
stanowi przedmiot kolejnej, moim zdaniem bardzo ciekawej teoretycznie, pracy Habilitanta
(publikacja H4).

W nastepnych pracach dr Oziminski analizuje wptyw podstawnika na aromatyzacje
pierscienia fulwenowego w oparciu o 29 podstawnikdédw o zréznicowanych witasciwosciach
elektronowych. S to podstawniki o wtasciwosciach zaréwno n-donorowych jak NH, czy OH,
jak i m-akceptorowych jak BH,, CN czy NO,, a takze jony, jak NH;" czy COO". Okazato sie, ze
uktad m-elektronowy pierscienia pentafulwenu jest 1.44 razy bardziej czuty na n-elektronowe
efekty podstawnikowe niz uktad pierscienia benzenu.

Ostatnig grupe prac przedstawionych do oceny stanowig badania wptywu wigzan
wodorowych oraz tautomerii na aromatycznos¢ fulwenow.

Poza gtdwnym nurtem badan omowionych w gtéwnej czesci autoreferatu a
zasygnalizowanych powyzej, dr W. Oziminski przedstawit réwniez swoje pozostate prace (w
liczbie 12), ktére mniej lub bardziej luzno zwigzane s3 z podstawowg tematyka habilitacji, tj.
wptywem rdéznych czynnikdw na aromatycznos¢ fulwenéw. W tych pracach zostata
zastosowana podobna metodyka, tzn. modelowanie molekularne oparte na
zaawansowanych obliczeniach kwantowo-mechanicznych i analizie rozktadu gestosci
elektronowej w badanych ukfadach. Pierwsze wymienione prace (11, 12) dotyczg takze
aromatycznosci, ale w innych uktadach nienasyconych. Pozostate prace, ktdre powstaty po
doktoracie, a ktére nie sg wtgczone do cyklu habilitacyjnego mozna podzieli¢ na trzy grupy:
(1) tautomeria uktadow heterocyklicznych (azoli) (publikacje 14, 15, 16, 17), (2) efekty
podstawnikowe w pochodnych benzenu (publikacje 18, 19), (3) chemia koordynacyjna
(publikacje 110, 111, 112). Odrebne znaczenie ma krétka ,nota obliczeniowa” (I3), jak ja
nazywa Autor, dotyczagca badan efektu sterycznego w kwasach karboksylowych na
przyktadzie kwasow mréwkowego i octowego. Autor stosuje w tym celu ciekawg, choé
nieczesto stosowang, metode Natural Steric Analysis, wynikajgcg z teorii NBO (Natural Bond
Orbital.

Prace te réwniez sg interesujgce i wazne, ale autoreferat, ktdrego cel rozumiem jako
omowienie gtéwnej idei rozprawy habilitacyjnej, traci przez to na spdjnosci. W czesci



zasadniczej ponadto brakuje mi podsumowania, ktére stanowitoby synteze zdobytej przez
Habilitanta wiedzy na temat charakteru elektronowego obu fulwenéw.

Reasumujac, dr Oziminski wykonat wielkg prace, w sposdb spdjny i konsekwentny
badajac wptyw réznych efektéw na aromatycznosc i wtasnosci elektronowe dwaéch fulwenéw
o odmiennych wtasnosciach. Gtéwny cel rozprawy dotyka waznego zagadnienia i zostat
poprawnie sformutowany. Konsekwencja i logika tych badan zrobity na mnie duze wrazenie.
Dzieki tym pracom wiedza o omawianych zwigzkach i ich elektronowych wtasnosciach, a
zwtaszcza o sposobach ich stabilizacji, zostata istotnie poszerzona. Moze to mieé znaczenie
dla praktycznych zastosowan tych zwigzkdéw i ich pochodnych w syntezie chemicznej. Autor
wykazat sie roéwniez duig sprawnoscia w stosowaniu zaawansowanych technik
obliczeniowych chemii kwantowej i dojrzatoscig w okreslaniu zadann badawczych. Posiada on
takze w bardzo duzym stopniu umiejetnos¢ interpretacji wynikéw teoretycznych i
formutowania wnioskow.

4. Wnioski koncowe

Niezaleznie od drobnych i byé moze subiektywnych uwag dotyczgcych jedynie
redakcji autoreferatu, rozprawe habilitacyjng pana dr Wojciecha Oziminskiego wspartg 10
publikacjami w czasopismach o miedzynarodowym zasiegu uwazam za ciekawg, oryginalng i
oceniam wysoko. Z oswiadczen wspotautoréw wynika jednoznacznie wiodgcy charakter dr
Oziminskiego w prezentowanych pracach badawczych, zaréwno w warstwie koncepcyjnej,
jak i w zakresie praktycznej realizacji. Biorgc pod uwage poziom pracy i wktad Habilitanta w
rozwdj badan strukturalnych jestem przekonany, ze odpowiada ona wymaganiom
wymienionymi w ustawie o stopniach naukowych i tytule naukowym z dnia 18 marca 2011
roku.

Wnosze zatem o dopuszczenie pana dr Wojciecha Oziminskiego do dalszych etapéw
przewodu habilitacyjnego.

(Marek Cypryk)



