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RECENZJA
Rozprawy doktorskiej mgr Mariany Kozlowskiej

zatytulowane;j: ,,Noncovalent interactions in the process of carbon nanotubes

functionalization with diisocyanates and polyethylene glycol molecules”

Rozprawa doktorska Pani mgr Mariany Kozlowskiej zostata wykonana pod kierunkiem dr
hab. Pawta Rodziewicza i przedstawiona Radzie Naukowej Wydzialu Biologiczno-
Chemicznego Uniwersytetu w Bialymstoku celem uzyskania stopnia naukowego doktora

nauk chemicznych.

Rozprawa doktorska mgr Mariany Kozlowskiej dotyczy wspotczesnych zagadnien chemii
materialowej, a mianowicie teoretycznego badania funkcjonalizowanych nanorurek
weglowych w celu otrzymania materialu o pozadanych wlasciwosciach. Rozprawa doktorska
majaca odbiegajacy od typowego uktad zostata przedstawiona na 175 stronach i sktada sig,
oprocz podzigkowan, abstraktu, streszczenia i wykazu publikacji, z rozdziatow, ktore
stanowig wstep do dysertacji: ,,Aim of research”, ,,Introduction”, ,,Noncovalent interactions”,
,,Carbon nanotubes”, ,,Diisocyanates and polyethylene glycol”, ,,Methods”. Na uwage
zastuguje fakt, iz kazdy z tych podrozdziatéw stanowi zwiezle omowienie szerokiego zakresu

zagadnien, z ktorych kazde mogloby by¢ przedmiotem odrgbnej publikacji przegladowej. Z



krotkiego, a zarazem wyczerpujacego przedstawienia wspomnianych powyzej zagadnien,
wylania si¢ umiejetno$é Autorki glebokiego zrozumienia opisywanych problemow,
uporzadkowania bogatej wiedzy literaturowej oraz odpowiedniego doboru cytowane;
literatury. Wykaz cytowanych publikacji zawiera 446 pozycji. Kolejny rozdziat rozprawy
»Computational details” stanowi opis metodyki stosowanej podczas realizacji pracy
doktorskiej. Niestety, czytelnik nie otrzymuje oczekiwanej w tym miejscu listy programéw
komputerowych uzywanych podczas wykonywania oblicze. Kolejne fragmenty rozprawy
stanowig opis otrzymanych rezultatéw zakonczony wnioskami. Z punktu widzenia czytelnika
taki uktad rozprawy doktorskiej, w ktérej cel badan opisany jest na poczatku, jeszcze przed
opisem badanych uktadéw i zastosowanych metod jest mniej wygodny niz ten, w ktérym po
czgsct literaturowej i szczegdlowym opisie przedmiotu badan nastepuje sformutowanie celow
pracy. Nalezy jednak nadmienic¢, iz nietypowy uktad rozprawy lepiej ilustruje opisywane
zagadnienia lecz stawia przed piszacym wigksze wymagania dotyczace uporzadkowania
przedstawianego materiatu. Rozprawa doktorska napisana jest poprawnym jezykiem z
niewielka iloscig drobnych uchybien, a na szczegblne podkreslenie zastuguje bardzo starannie
opracowana strona graficzna dysertacji zawierajacej liczne, wieloelementowe rysunki

przedstawione w ujednolicony sposéb.

Na szczegblne podkreslenie zastuguje dobér przedmiotu badan zrealizowanych w rozprawie
mgr Mariany Kozlowskiej. Nanorurki weglowe, szczegblnie w wersji funkcjonalizowane;j
oraz ze Swiadomie wprowadzonymi defektami stanowia od kilkunastu lat przedmiot
zainteresowania chemii materiatowe;j a ich wlasciwosci pozwalaja miec¢ nadzieje¢ na
wyprodukowanie w najblizszym czasie nowych materiatéw o pozadanych wtasciwosciach.
Metodg badawczg uzyta w pracy byty obliczenia teoretyczne. Optymalizacja badanych
czasteczek poprzedzona byta starannym doborem metody oraz bazy funkcyjnej, podobnie jak
1 obliczenia przeprowadzone metoda dynamiki molekularnej. Wyjasnienia wymaga jednak
fakt, dlaczego uzyta zostata poprawka na dyspersje GD2 a nie GD3. Wszechstronnogé
podjetych badan podkreslajg uzyskane wyniki analizy teoretycznej, z ktorej Autorka w
kolejnym etapie badan generuje oczekiwane whasciwosci materiatowe, miedzy innymi,

wlasciwosci elektronowe badanych nanorurek weglowych.

Do analizy stabych oddzialywani w badanych uktadach zostaly uzyte metody QTAIM i NCL
Niestety, metody te zostaly jedynie krotko oméwione w rozdziale zatytulowanym

»Noncovalent interactions”. Badanie wigzan wodorowych typu C-H O ograniczylo sie do



stwierdzenia, iz warto$¢ gestosci elektronowej i jej Laplasjanu spetniajg kryteria dla
wystepowania wigzan wodorowych. Zamieszczone w tabeli 8.1 dodatnie wartosci Laplasjanu
gestosci elektronowej wskazujg na obecnos¢ oddzialywan zamknigtopowlokowych lecz nie
ilustruja w sposéb pelny sity oddzialywania. Niestety, nie zostaty wziete pod uwage inne
kryteria wystepowania wigzah wodorowych zaproponowane w pracy Popeliera cytowanej w
rozprawie pod numerem 159. W badaniu stabych wiazan wodorowych niemniej wazna od
gestosci elektronowej w punkcie krytycznym wigzania jest liniowos¢ $ciezki gradientu
odpowiadajacej stabemu oddziatywaniu, eliptycznos¢ gestosci elektronowej w punkcie
krytycznym wigzania oraz odleglos¢ punktu krytycznego wiazania od punktu krytycznego
pierScienia. Rowniez i inne parametry gestosci elektronowej uzywane w metodzie QTAIM
wymienione w pracy Popeliera powinny by¢ uwzglgdnione podczas analizy stabych wigzan
wodorowych. Analiza wspomnianych parametréw pozwolitaby na wyeliminowanie stabych
oddzialywan niespelniajgcych kryteriow dla wigzania wodorowego, ktore sg jednak
rejestrowane przez metode NCIL. Poréwnanie wynikow obu metod pozwolitoby na precyzyjne
okreslenie charakteru oddziatywan, co jest szczegdlnie wazne dla wigzan wodorowych typu
C-H 0, ktdre bardzo czesto co do swojej istoty sa oddziatywaniami dyspersyjnymi.
Podobnie bardziej wszechstronna analiza oddziatywan C-H n pozwolitaby glebiej wnikng¢ w

ich istotg.

Podniesione przeze mnie kwestie i watpliwosci nie obnizaja w zaden sposéb ogdlnej oceny
rozprawy, ktéra jest bardzo pozytywna. Niezaleznie od aktualnosci i waznosci tematyki
podjetej w pracy doktorskiej Pani mgr Mariany Kozlowskiej oraz otrzymanych rezultatow
dajacych nadzieje na wprowadzenie do uzytku nowych materiatdw na szczegdlne
podkreslenie zastuguje wielorakos¢ uzywanych przez Nig metod teoretycznych, co stanowi
dobre przygotowanie do dalszej pracy naukowej. Na uwage zastuguje réwniez fakt, iz oprocz
pieciu publikacji stanowigcych przedmiot rozprawy, Doktorantka opublikowata rowniez
prace dotyczgce innych zagadnien, co pokazuje Jej pracowitos¢ i wszechstronnos¢
zainteresowan badawczych. Rowniez wiele doniesien konferencyjnych, w tym przedstawione
osobiscie wystgpienia ustne prezentowane na konferencjach migdzynarodowych stanowi
potwierdzenie nie tylko wielkiej aktywnos$ci naukowej, lecz rowniez doskonatego

przygotowania merytorycznego oraz szerokich zainteresowan.



Podsumowujgc stwierdzam, iz przedstawiona rozprawa spelnia wymagania stawiane pracom
doktorskim okreslone w Ustawie z dnia 14 marca 2003 r. o stopniach naukowych i tytule
naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki (Dz. U. nr. 65 poz. 595 wraz z
pdzniejszymi zmianami) a takze rozporzadzenia Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyzszego w
sprawie szczegdtowego trybu przeprowadzania czynnosci w przewodach doktorskim i
habilitacyjnym oraz w postgpowaniu o nadanie tytutu profesora z dnia 15 stycznia 2004 roku
(Dz. U. nr. 15 poz. 128 wraz z pdzniejszymi zmianami) i wnioskuje do Rady Wydziatu
Biologii i Chemii Uniwersytetu w Bialymstoku o dopuszczenie mgr Mariany Kozlowskiej do
dalszych etapow przewodu doktorskiego. Stawiam ponadto wniosek o wyrdznienie rozprawy
doktorskiej mgr Mariany Kozlowskiej, gdyz rozprawa ta §wiadczy o duzej wiedzy i wysokich
umiejetnosciach Autorki. Sprostanie trudnemu zagadnieniu wykonania obliczen dla duzych
uktadow molekularnych wskazuje na doskonale opanowanie warsztatu, co w przysztosci

bedzie skutkowaé mozliwosciami prowadzenia dalszych badan.
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