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RECENZJA
osiggniecia habilitacyjnego dr. Tomasza Siodty pt.
»Kwantowo-chemiczne modele efektéw podstawnikowych”
oraz ocena dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego Habilitanta

w zwigzku 2 postgpowaniem o nadanie stopnia doktora habilitowanego

l. Informacje ogéine o Kandydacie

Pan dr Tomasz Siodfa pracuje na stanowisku adiunkta na Wydziale Chemii Uniwersytetu im. Adama
Mickiewicza w Poznaniu od 2017 r. Stopieri doktora nauk chemicznych uzyskat w 2013 r. bronigc roz-
prawy pt. ,Stereoselektywnosc reakcji elektrocyklizacji fluorowanych pochodnych olefin” pod opieka na-
ukowg prof. dra hab. Henryka Koroniaka. Rozprawa zostata wyrézniona nagroda Sigma-Aldrich i Pol-
skiego Towarzystwa Chemicznego za najlepsza prace doktorska w dziedzinie chemii organicznej w 2013
r. Od 2015 r. dr Siodta pracowat na swoim macierzystym wydziale UAM najpierw jako adiunkt w Zakta-
dzie Katalizy Heterogenicznej (jako stazysta podoktorski zatrudniony w projekcie NCN), a nastepnie od
2017 r. jako adiunkt w Zakfadzie Syntezy i Struktury Zwiazkéw Organicznych. W 2015 roku spedzit nie-
spetna dwa miesigce w grupie profesora Tielensa w Kolegium Francuskim w ramach stypendium finan-
sowanego z Europejskiego Funduszu Spotecznego. Wizyta ta, cho¢ doé¢ krétka, zaowocowata wspoélnym
artykutem opublikowanym w bardzo dobrym czasopiémie Microporous and Mesoporous Materials {IF:
5.876, praca P13), w ktérym rola dra Siodly (bedacego zaraz pierwszym i jednym z dwdch korespondu-
jacych autoréw) byta kluczowa i polegata na teoretycznym modelowaniu aktywnosci katalitycznej
tlenku cynku osadzonego na mezoporowatej krzemionce. Na szczegblne uznanie zastuguje wspétpraca
z Prof. Tadeuszem M. Krygowskim — $wiatowej stawy ekspertem w zakresie aromatycznosci chemicznej
(laureatem m.in. Nagrody FNP), z ktérym Habilitant w latach 2014-2018 opublikowat w sumie 8 prac —
wszystkie one weszly w sktad cyklu publikacji stanowigcego osiagniecie habilitacyjne. We wszystkich
pracach wktad Habilitanta byt istotny, a niekiedy kluczowy —w 4 z nich dr Siodta wystepuje jako autor
korespondujacy, a w 3 jest pierwszym autorem. Po zapoznaniu sie z opisem przygotowanym przez dra
Siodfe oraz z deklaracjami pozostatych wspétautoréw, stwierdzam, ze udziat intelektualny i wykonawczy
Habilitanta w publikacjach skfadajacych sie na rozprawe habilitacyjna jest wiodacy i spetnia wymogi

formalne stawiane przez ustawe.



Il. Ocena merytoryczna osiggniecia naukowego

Podstawg osiagniecia naukowego pt. ,,Kwantowo-chemiczne modele efektéw podstawnikowych” jest
cykl 10 artykutéw naukowych (H1-H10) opublikowanych w latach 2014—2022 w recenzowanych czaso-
pismach z Listy Filadelfijskiej o tacznym IF = 36.105 (éredni IF = 3,61) oraz punktami MNiSW = 900 na
rok 2021. Prace te stanowig zwartg dokumentacje studiéw nad nowatorskim podejsciem do wyznacza-
nia statych podstawnikowych z wykorzystaniem zaawansowanych narzedzi chemii obliczeniowej, a w
szczegolnosci kwantowo-chemicznych modeli stanowigcych alternatywe dla empirycznych statych typu
Hammetta. Podejscie takie eliminuje szereg ograniczeri i wad jakimi obarczone s3 czysto empiryczne
state podstawnikowe, wliczajagc w to wysoka specyficzno$¢ i matg uniwersalnos¢ (nie wszystkie po-
chodne rozpuszczaja sie w wodzie, a wartosci statych silnie zalezg od rodzaju rozpuszczalnika), a takze
fakt, ze juz sama synteza niektérych pochodnych niezbednych do wyznaczenia empirycznych statych
moze by¢ wrecz niemozliwa. Obliczenia kwantowo-chemiczne moga w tym kontekscie stanowié nieza-
stapione narzedzie do wyznaczania teoretycznych parametréw statych podstawnikowych. Do teore-
tycznego modelowania efektu podstawnikowego Habilitant wykorzystat w pracach H1-H10 szereg de-
skryptordw ilosciowych, takich jak SESE (Substituent Effect Stabilization Energy), ¢SAR (Charge of the
Substituent Active Region), CFI (Charge Flow index), HOMA (Harmonic Oscillator Model of Aromaticity),
NICS {Nucleus Independent Chemical Shift), pEDA i sEDA (pi- oraz sigma-Electron Donor Acceptor), a
takze parametr geometryczny zwany piramidalnoscig grupy aminowej oraz przesuniecie chemiczne.

W pracy H1 wspomniane wyzej deskryptory dr Siodta wykorzystat do zbadania, jaki wptyw maja
rozmaite podstawniki na wtasciwosci podstawnika fluorkowego oraz grupy trifluorometylowej przyta-
czonych do pierscienia aromatycznego lub wigzania podwdjnego. lednym z najwazniejszych efektéw tej
pracy jest opracowanie tzw. modelu homodesmotycznego dla obliczer SESE, dla ktérego wspdtczynnik
korelacji liniowej ze statlymi Hammetta wyznaczonymi empirycznie wynidst R?=0.99. Inna, réwnie cie-
kawa sonda efektu podstawnikowego zaproponowana przez Habilitanta w pracy H1 opiera sie na tzw.
modelu geometrycznym, w ktérym bada sie korelacje pomiedzy dtugosciami wigzar C-F i C-CFs a statymi
Hammetta podstawnikéw X- w pozycji para. Znalezione ta metodg przeciwstawne trendy dr Siodta wy-
jasnit w bardzo elegancki sposéb analizujac udziaty granicznych form rezonansowych (dla C-F) oraz od-
dzialywaniem elektrostatycznym (dla CFs). Co wiecej, badanie w ramach pracy H9 efektéw wielo-pod-
stawnikowych w sondach molekularnych typu X-R-Fs, pozwolito z bardzo dobrg doktadnoécig wyznaczyé
réwniez statg indukcyjna efektu podstawnikowego. W pracy H2 w role kwantowo-chemicznej sondy
efektu podstawnikowego wcielity sie p- i m- pochodne aniliny. Dzieki wykorzystaniu zréznicowanych
deskryptoréw opisujacych efekty elektronowe zaréwno w podstawnikach jak i w pierscieniu aromatycz-
nym, udato sig Habilitantowi zidentyfikowa¢ cztery rodzaje oddziatywari pomiedzy podstawnikami {-X),

sondg (-NHy), i transmiterem (tj. pierécieniem aromatycznym). Z kolei, przez poréwnanie wartosci
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¢SAR(X) dla czasteczek p-X-aniliny, m-X-aniliny oraz X-benzenu udato sie dr. Siodle potwierdzi¢ istnienie
tzw. odwrotnego efektu podstawnikowego. Do bardzo ciekawych wnioskéw doprowadzity z kolei bada-
nia poréwnawcze efektu podstawnikowego w niearomatycznym 1,3-cykloheksadienie oraz benzenie, w
oparciu o indeksy cSAR(X), SESE i HOMA. Mianowicie, w pracach H3 i H4 Habilitant wykazat, ze wplyw
efektu podstawienia na delokalizacje elektronowg w ukfadzie olefinowym jest znaczgco wiekszy niz ten
obserwowany w uktadzie aromatycznym. Bardzo ciekawym wnioskiem jest réwniez to, ze wplyw pod-
stawienia na delokalizacje elektronowa w uktadzie olefinowym (gdzie delokalizacja rosnie) jest od-
wrotny niz w ukladzie aromatycznym (gdzie delokalizacja maleje). W pracach HS i H6 poréwnano ze
sobg efekty podstawnikowe wystepujace w czasteczkach benzenu i bicyklo[2.2.2]oktanu celem wyod-
rebnienia sktadowych rezonansowej i indukcyjnej efektu podstawnikowego z wykorzystaniem otrzymy-
wanych metodami chemii obliczeniowej parametréw SESE oraz cSAR. Uzyskane wyniki potwierdzity kla-
syczng koncepcjg dwu-komponentowej natury efektéw podstawnikowych, na ktdrg sktadaja sie efekty
rezonansowej i indukcyjne. Obliczone warto$ci SESE okazaty sie bardzo dobrze korelowa¢ z empirycznie
wyznaczonymi stalymi Hammetta, a wartosci réznicowe SESE pomiedzy uktadem aromatycznym i alifa-
tycznym dobrze korelowaly z ich empirycznymi komponentami rezonansowymi. Ponadto, wykazano, ze
w ukfadzie alifatycznym efekt podstawnikowy jest niemal dwu-krotnie mniejszy niz w uktadzie aroma-
tycznym. W koricu, w pracy H8 badano efekt podstawnikowy zaréwno w aromatycznych jak i olefinicz-
nych i alifatycznych uktadach, gtéwnie pod katem oceny wptywu rozpuszczalnika {(modelowanego me-
toda PCM, polarizable continuum model). Ostatnia praca w cyklu habilitacyjnym (H10) prezentuje nie-
zwykle ciekawe wyniki badart efektu wielo-podstawnikowego w uktadach z sonda trifluorometylowa
oraz czgsteczkg naftalenu w roli transmitera. Dr Siodfa wykazat m.in., ze B-podstawione pochodne naf-
talenu dos¢ dobrze ,nasladujg” efekty podstawnikowe w pierécieniu benzenu oraz, ze czutoéé moleku-
larnych sond efektu podstawnikowego typu X-R(-CFs), roénie wraz z liczbg podstawnikéw sondujacych
n niezaleznie od rodzaju transmitera R (benzenu czy naftalenu). Dla n=5 struktura B-podstawionego
naftalenu okazata sie najbardziej czutym kwantowo-chemicznym modelem efektu podstawnikowego
opisanym w literaturze.

Podsumowujac, w mojej ocenie wysoka wartoé¢ poznawcza wynikéw naukowych uzyskanych i
opisanych w pracach H1-10 nie podlega dyskusji, podobnie jak wiodacy wkfad Habilitanta w zaplano-
wanie i koordynowanie wiekszosci badan, wyciagniecie wnioskéw i przedstawienie ich naszej spotecz-
nosci w postaci publikacji naukowych w bardzo dobrych branzowych czasopismach. Pozostajac pod du-
zym wrazeniem przedstawionego mi do oceny cyklu prac H1-10, nie mam zadnych watpliwoéci, ze na-

danie Panu Dr. Tomaszowi Siodle stopnia doktora habilitowanego jest w petni uzasadnione.



lll. Ocena naukowej dziatalnosci Habilitanta

Przed uzyskaniem stopnia doktora nauk chemicznych Habilitant opublikowat 2 prace wieloautorskie
poswiecone zjawisku fotoizomeryzacji. Po uzyskaniu stopnia doktora nauk chemiczny, dr Siodfa opubli-
kowat w sumie 22 prace, z czego 10 artykutow weszto w sktad cyklu habilitacyjnego. Zgodnie z danymi
z bazy Web of Science, wszystkie te prace byty jak dotad cytowane 236 razy (H-indeks = 8), natomiast
liczba cytowan artykutéw skfadajacych sie na cykl habilitacyjnych wynosi 179 (155 bez autocytowar).
Oznacza to, Ze kazda praca z cyklu byta cytowana $rednio 18 razy, co jest wynikiem bardzo dobrym,
szczegolnie w kontekscie Sredniej liczby cytowan pozostatych prac Habilitanta, ktéra wynosi 4. Publika-
cje H1-H10 stanowig zatem wazng (jesli nie najwazniejsza) sktadowg dorobku publikacyjnego dr. Siodly.
Ich wysoka jako$¢ przykrywa pewne niedostatki jego dziatainosci naukowej, jak niewielka mobilnosé
naukowa czy brak wystapien ustnych na konferencjach naukowych o zasiegu miedzynarodowym. Mata
aktywno$¢ na tym polu dziwi szczegdlnie, gdyz dr Siodta posiada rzadka umiejetnoéé do prezentowania
trudnych zagadnient w niezwykle prosty i obrazowy sposob, czego dowodem s3 przepiekne abstrakty
graficzne jego autorstwa. Dr Siodta powinien réwniez w przysztoéci zintensyfikowaé swoje starania w
pozyskiwaniu srodkéw na finansowanie wtasnych badari, gdyz jak dotad, pomimo udziatu w kilku pro-
jektach badawczych w roli wykonawcy (w tym 2 projektach NCN) oraz realizacji grantéw obliczenio-
wych, Habilitant nie kierowat zadnym projektem naukowym. W moim odczuciu, jednak, dorobek publi-
kacyjny dra Siodly, ze wzgledu wysoka jakos¢ i spdjnosé tematyczng, jest wystarczajacy do nadania stop-
nia naukowego doktora habilitowanego. Habilitant jest samodzielnym naukowcem z rozwinietym
warsztatem badawczym i realizujgcym tematyke umozliwiajacg kontynuowanie badan po uzyskaniu

stopnia doktora habilitowanego.

IV. Ocena dziatalnosci dydaktycznej i organizacyjnej

Dr Siodta prowadzit réznorodne zajecia dydaktyczne na Wydziale Chemii UAM, w tym ¢wiczenia z ,Pod-
staw chemii organicznej”, oraz zajecia laboratoryjne w ramach kurséw ,,Podstawy chemii organicznej”,
»Chemia organiczna”, ,Biochemia z elementami biologii”, ,Nowoczesne metody preparatyki organicz-
nej”, ,Synteza organiczna”, , Fizykochemiczne podstawy zycia”, ,Chemia nukleozydéw i nukleotydéw”,
oraz Podstawy chemii produktéw naturalnych”. Dr Siodta petnit funkcje kierownika zaje¢ laboratoryj-
nych w ramach kursu ,Synteza Organiczna” oraz ,Podstawy Chemii Organicznej” (na kierunku chemia
aplikacyjna. Dodatkowo, przeprowadzit warsztaty popularno-naukowe dla ucznidéw szkét érednich. Dr
Siodfa byt jak dotad promotorem jednej pracy licencjackiej oraz petnit funkcje promotora pomocniczego
w sumie w trzech przewodach doktorskich. Uzyskanie stopnia naukowego doktora habilitowanego
umozliwi mu stworzenie wiasnego zespotu co utatwi przyciagnigcie do wspéipracy studentéw-magi-

strantéw i doktorantéw.
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V. Whniosek koricowy

Biorac pod uwage przedstawione do oceny osiggniecie naukowe w postaci cykiu publikacji, a takze do-
robek naukowy, dydaktyczny i organizacyjny, oraz wspétprace naukowa (w tym miedzynarodow3g) Pana
dr. Tomasza Siodty w zwiazku z postepowaniem habilitacyjnym prowadzonym przez Rade Naukowa
Dyscypliny Nauki Chemiczne Uniwersytetu im. Adama Mickiewicza w Poznaniu, stwierdzam, ze przed-
stawiony mi do oceny zbidr 10 artykuiéw stanowi osiggniecie naukowe i stanowi tworczy, znaczny i
ciekawy wktad w rozwdj dyscypliny. W mojej ocenie, przedstawiony w wniosku materiat spetnia wymogi
ustawowe i uzasadnia nadanie Panu dr. Tomaszowi Siodle stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie
nauk $cistych i przyrodniczych [ art. 219 ust. 1 pkt. 2 oraz pkt. 3 ustawy z dn. 20.07.2018 r. Prawo 0

szkolnictwie wyzszym i nauce (DZ. U. z 2018 r. poz. 1668 ze zm.) 1.

Dariusz W. $zczepanik




