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Recenzja rozprawy doktorskiej ,,Fluorowane pochodne naftalenu jako czule sondy efektu

podstawnikowego” autorstwa mgr Adama Sokota.

Przedstawiona do recenzji rozprawa doktorska mgr Adama Sokola zostala wykonana pod
opieka promotora prof. dra hab. Marcina Hoffmanna oraz promotora pomocniczego dra Tomasza
Siodly. Dysertacja jest ztozona jak pisze sam Autor ... z pieciu rozdziatow. W ,,Czesci literaturowej”
podano i przypomniano wiadomosci potrzebne do zrozumienia opisywanych zaleznosci. Oméwiono
wlasciwosci, otrzymywanie i zastosowania fluoru i jego zwigzkéw chemicznych, a takze charakter
wiazafi tworzonych przez ten pierwiastek. Nastepnie skupiono sie na przyblizeniu efektu
podstawnikowego, jego rodzajéw i sktadowych. Opisano takze podstawowe parametry stuzace do
opisu tego zjawiska. Przedstawiono rowniez najwazniejsze metody obliczeniowe chemii kwantowej,
wykorzystywane w tej pracy, oraz parametry obliczeniowe opisujace efekt podstawnika. Rozdzial
,Cele pracy” zawiera najwazniejsze idee, jakie przy$wiecaly jej Autorowi, a takze gtéwnie kierunki
prowadzonych badaf. W rozdziale ,Materiaty i metody” mozna znalez¢ opis badanych struktur,
zastosowanych metod obliczeniowych i wykorzystywanych parametréw. Glowna czgSC pracy
stanowi rozdzial ,Wyniki i dyskusja”. Zawiera on szczegélowe omdéwienie uzyskanych wynikow
oraz préby wyjasnienia pojawiajacych sie zaleznosci i anomalii. Najwazniejsze wnioski wynikajace z
pracy zawiera rozdzial ,Podsumowanie i wnioski”. Wyniki badan sg udokumentowane bardzo
szeroka, w swojej gamie, analiza wynikéw obliczeniowych. Tre§¢ pracy odpowiada jej tytutowi.
Praca zawiera tacznie 142 strony.

Przedmiot badafi jest starannie wybrany, a podjete zagadnienie badawcze umozliwilo

Autorowi szerokie zestawienie korelacyjne bedgce soczystym poklosiem stosowania metod
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teoretycznych, ktére daja komplementarne i spéjne wyniki przekute na wynik publikacyjny
sktadajacy sie z jednej prezentacji konferencyjnej pt. ,,Fluor jako sonda efektu podstawnikowego w
uktadach aromatycznych” prezentowanej podczas IV-tego Poznarskiego Sympozjum Miodych
Naukowcéw, w 2017 roku oraz jednej publikacji w czasopiSmie Molecules z 2022 roku. Cytowana
literatura obejmuje 74 pozycje. Warto zauwazy¢, ze Autor w znakomitej czeSci pracy pisze w sposéb
zwiezly i przejrzysty. Mozna znalez¢é niestety réwniez mniej szczgSliwe sformulowania takie jak np.
cyt. ,W przypadku zwigzkéw organicznych metody semiempiryczne sg szeroko stosowane do
obliczania ich geometrii i energii.”, ,W ramach pracy doktorskiej dokonano optymalizacji geometrii
ponad 750 pochodnych naftalenu. ”. Sa to jednak wyjatki, ktére chyba zawsze mozna odnalez¢ w
dysertacjach pomimo wysitku promotoréw, w tej liczbie posypujacego glowe popiolem autora
niniejszej recenzji. Niemniej chcialbym prosi¢ Autora aby w czasie publicznej obrony tez dysertacji
pokusil sie o poprawne wyrazenie powyzszych zapiséw. Zwyczajowo we wstepie autor powinien
uzasadnia¢ potrzebe rozwiazania problemu naukowego podjetego w trakcie przygotowania
dysertacji. Autor dokonuje tego z wielka oszczedno$cia, ocierajaca sig o grzech. Niemniej uwazam,
7e opisane z wielka swadg i lekkoscig zagadnienia znajdujace sig na poczatku dysertacji takie jak:
efekt podstawnikowy, jego rodzaje, efekt indukcyjny, efekt rezonansowy i ich przyklady mogiby by¢
uzyte jako zrab modelowego skryptu dla student6w.

Celem dysertacji bylo zaproponowanie czutych, kwantowo-chemicznych modeli (sond) dla
efektu podstawnikowego i jego sktadowych (rezonansowej i indukcyjnej). W mojej ocenie zatozony
cel naukowy zostal osiagniety. Pan mgr Adamo Sokol zaproponowat i opisat nowe sondy efektu
podstawnikowego o duzej precyzji i czwtosci, wykazal istienie szeregu korelacji miedzy wartosciami
SESE badanych sond, ich wartosciami ¢SAR oraz dlugosciami wiazan C-F/C-CFs a statymi
podstawnikowymi typu Hammetta. Wykazal istnienie korelacji miedzy wymienionymi parametrami a
tymi samymi parametrami dla benzenu. Istnienie omawianych w dysertacji korelacji zalezy od wielu
czynnikéw, do ktérych naleza m. in.: wzajemne ulozenie i liczba podstawnikéw w pochodnej
naftalenu, charakter podstawnikéw: dostarczajacy lub wyciagajacy elektrony, obecno$¢ lub brak
oddziatywari rezonansowych miedzy podstawnikami, a takze deformacje pierscieni aromatycznych ze

wzgledu na zawade steryczng podstawnikow.
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Autorowi udalo sie réwniez scharakteryzowa¢ poszczegolne pozycje podstawienia w naftalenie,
w zaleznoéci od utozenia wzgledem podstawnika. Wykorzystano do tego dugosci wigzan C-F i C-CF;

w czasteczkach badanych pochodnych naftalenu.

Za pomoca korelacji ze statg indukcyjng i stala rezonansowq zostala scharakteryzowana
sktadowa rezonansowa i sktadowa indukcyjna efektu podstawnikowego. Autor pokazat jednoczesnie,
ze opis taki jest mozliwy, jezeli w przypadku korelacji ze stala rezonansowa wzia¢ pod uwage
wylacznie podstawniki dostarczajace elektrony na sposob rezonansu, a w przypadku korelacji ze stalg
indukcyjng pomina¢ te podstawniki.

Pan mgr Adam Sokél daje sie pozna¢ jako wnikliwy chemik-obliczeniowiec o bardzo
dobrym warsztacie pracy i olbrzymiej pracowitosci. Wyniki te] dysertacji z pewnoscig beda

stanowily solidny fundament dla dalszych badar.

KONKLUZJA RECENZJI

Przedlozona mi do oceny rozprawa spelnia wszystkie wymagania stawiane Ustawg
stanowiac oryginalne rozwiazanie problemu naukowego oraz zwyczajowe kryteria stawiane
rozprawom doktorskim. Wnosze o dopuszczenie rozprawy doktorskiej mgr Adama Sokola

do etapu publicznej obrony jej tez.




