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RECENZJA

rozprawy doktorskiej Simran Chaudhary
“Porosity and dynamics in crystalline materials of transition metal complexes
based on dipodal N-donor ligands and related solid-state phenomena” -
wykonanej pod kierunkiem dr hab. Liliany Dobrzanskiej, prof. UMK oraz
dra hab. Zbigniewa Rafinskiego, prof. UMK jako promotora pomocniczego,

na Wydziale Chemii Uniwersytetu Mikotaja Kopernika w Toruniu.

Podstawqg formalng wykonania recenzji jest pismo Przewodniczgcego
Rady Dyscypliny Naukowej - Nauki Chemiczne, dr hab. Urszuli Kietkowskiej, prof.
UMK, z dnia 16 lutego 2026 roku, informujgce o powotaniu mnie na recenzenta
w postepowaniu w sprawie nadania stopnia doktora mgr Simran Chaudhary
w dziedzinie nauk scistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauki chemiczne.

Recenzowana rozprawa doktorska powstata w oparciu o rezultaty
uzyskane w wyniku przeprowadzonych prac bodowczych obejmujgcych: (i)
synteze liganddw zawierajgcych w swej strukturze pierscienie imidazolu (i)
synteze zwiqzkdw kompleksowych wybranych metali przejsciowych ze
wspomnianymi wczesdniej ligandami; (i) ustalenie gtéwnych czynnikéw
determinujgcych powstawanie okreslonych struktur supramolekularnych
w badanych krysztatach; (iv) badania sorpcji wybranych gazéw przez
otfrzymane krysztaty wraz z prébqg ustalenia korelacji pomiedzy ich strukturg

a wiadciwosciami sorpcyjnymi. Wymienione powyzej prace badawcze



zrealizowano przy zastosowaniu gtéwnie dyfraktometrii  rentgenowskiej
zarébwno monokrystalicznej jok i proszkowej, spektroskopii NMR, analizy
termograwimetrycznej oraz obliczeh teoretycznych. Taki dobdr materiatdéw
i metod badawczych gwarantuje rzetelng i wnikliwa realizacje prac
eksperymentalnych postawionych sobie za cel. Nalezy w tym miejscu
zaznaczy¢, ze obecnie jednym z kluczowych kierunkédw badan naukowych
w szerokorozumianej chemii strukturalnej i krystalochemii jest projektowanie
a nastepnie otrzymywanie materiatdw posiadajgcych i badanie ich
wiasciwosci sorpcyjnych. Szczegdlny nacisk ktadzie sie na otrzymywanie
stabilnych chemicznie materiatéw o rozlegtych powierzchniach oraz dobrze
zdefiniowanych porach znajdujgcych sie w ich strukturach krystalicznych.
Materiaty takie, jak na przyktad MOF-y, sq wysoce pozgdane
w zastosowaniach, w ktdérych kluczowa jest pojemno$s¢ magazynowania
czgsteczek gosci. Z kolei materiaty posiadajgce w strukturze krystalicznej
przestrzenie o ograniczonej objetosci posiadajg znaczy potencjat
do zastosowania ich jako materiaty do selektywnego rozrézniania czgsteczek
gosci na podstawie takich czynnikéw jak na przyktad rozmiar i specyficzne
oddziatywania elektrostatyczne. Badania te szczegdlnie sq waine z punktu
widzenia projektowania i otrzymywania magazynédw wodoru, stosowanych
w ogniwach paliwowych. W oparciu o zasoby bazy Web of Science stowa
kluczowe stanowiqce poczqgtek tytutu recenzowanej pracy doktorskiej,
a mianowicie ,,Porosity and dynamics in crystalline materials..." wystepowato
w 2025 roku jako stowa kluczowe w ponad 41 artykutach naukowych i nalezy
w tym miejscu dodag, iz jest to czterokrotny wzrost w ciggu ostatnich 10-ciu lat
(dane z 27 kwietnia 2026 roku). Mozna zatem stwierdzi¢, ze wybdr tematyki
badawczej recenzowanej rozprawy doktorskiej jest w petni uzasadniony i
mieszczqcy sie w gtéwnym nurcie aktualnie uprawianych kierunkéw
badawczych w dyscyplinie nauki chemiczne.
Recenzowana dysertacja ma uktad klasyczny i napisana zostata
w jezyku angielskim. Sktadajqg sie na nig trzy gtdéwne czesci: wprowadzenie,
cze$¢ eksperymentalna oraz dyskusja i podsumowanie. Dodatkowo Autorka
w pracy zamiescita streszczenie, swoéj dorobek naukowy, cel i zakres pracy,
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wykaz skrétéw, cytowanq literature, zatgczniki zawierajgce widma NMR oraz

tabele z parametrami wigzan wodorowych i oddziatywan typu n-n. Catodé

pracy obejmuje 172 strony i zawiera 113 rysunkdw i 29 tabel.
W pierwszej czesci pracy Autorka zamieszcza informacije na temat historii

i rozwoju badan okre§lanych mianem inzynierii krystalicznej oraz wskazuje na

ich obecne trendy i kierunki badawcze. W kolejnych rozdziatach tej czesci

omawia, miedzy innymi pojecia zwigzane z  oddziatywaniami
miedzyczqgsteczkowymi, wigzaniami koordynacyjnymi, przemiany

w monokrysztatach zachowujgce jego forme krystaliczng, porowato$¢ struktur

krystalicznych i mozliwosciich wykorzystania do sorpcji pari gazdédw, a na koniec

tej cze$ci omawia cechy strukturalne liganddéw zawierajgcych w swej strukturze
pierscien imidazolowy. W drugiej czesci dysertacji Autorka zamieszcza piec
rozdziatdw, ktére obejmujg opisy prac eksperymentach wykonanych

w ramach realizacji celéw pracy. Znajdujq sie w niej miedzy innymi, szczegoty

dotyczgce przeprowadzonych syntez i krystalizacji, wyznaczania struktur

krystalicznych otrzymanych uktaddéw (na str. 77 i 92, temperatury pomiaréw dia

MC1iMC3 podane sq zinng doktadnosciq niz dla pozostatych struktur), badan

adsorpcji par i gazdw, oraz obliczen teoretycznych. W spisie tre$ci podrozdziat

8.7 zatytutowany jest: ,Gas Adsorption” podczas gdy na stronie 36 pracy, tenze

rozdziat ma tytut: ,,Gas/Vapour Adsorption”. W kolejnej czesci pracy znajduje

sie podsumowanie i wnioski wynikajgce z przeprowadzonych badah
naukowych. Na ich podstawie Do najwazniejszych osiggnie¢ naukowych
recenzowanej pracy doktorskiej nalezy zaliczy¢:

(i) przeprowadzenie syntezy, charakterystyki chemicznej i krystalizacii
szeregu  heterocyklicznych  liganddw  (zawierajgcych  pierscien
imidazolu), z czego trzy z nich po raz pierwszy uzyto do otrzymywana
zwigzkdw kompleksowych z metalami przejsciowymi;

(i) ustalenie czynnikdw determinujgcych tworzenie sie okreslonych struktur
krystalicznych otrzymywanych uktaddw;

(i)  okreSlenie zdolnosci sorpcyjnych pari gazdéw wraz z charakterystykg tych
procesdw przez krysztaty otrzymanych zwiqzkdéw kompleksowych metali

przejsciowych;



(iv)] zbadanie zaleznosci pomiedzy strukturg ligandu a wtasciwosciami
sorpcyjnymi badanych uktaddw.

Wskazane powyzej osiggniecia naukowe recenzowanej dysertacii
zawierajq elementy nowosci naukowej w dyscyplinie nauk chemicznych
a w szczegolnosci stanowiq znaczgcy wktad w poznaniu cech strukturalnych
komplekséw metali przejsciowych z ligandami zawierajgcymi w swej strukturze
pierscienie imidazolowe. Uwazam dodatkowo, ze zawarte w pracy wyniki sq
inspiracjg do prowadzenia dalszych badan zardwno strukturalnych jak
i aplikacyjnych tej grupy zwiqzkéw chemicznych.

Ponizej zamieszczam dwie kwestie skierowane do Autorki rozprawy, na
ktére chciatbym uzyska¢ wyjasnienia i/lub komentarze podczas publicznej
obrony pracy doktorskiej:

(i) obliczenia energii sieci badanych krysztatdw wykonywano przy uzyciu
réznych programéw, metod oraz baz funkcyjnych (str. 36), moim
zdaniem ujednolicenie sposobu przeprowadzenia tych obliczeh datoby
mozliwos¢ lepszego poréwnania uzyskanych wartoscii préby poszukania
korelaciji zinnymi czynnikami, np. strukturalnymi;

(ii) pomiary sorpcji par i gazéw w badanych krysztatach wykonywano
w temperaturze 25°C (str.36), natomiast struktury krystaliczne
wyznaczono w temperaturze 100 K, proponowatbym poréwnac strukture
krysztatdw w tych temperaturach.

Dorobek naukowy mgr Simran Chaudhary réwniez zastuguje na uznanie.
Sktada sie na niego sze$¢ artykutdw naukowych w czasopismach
0 zasiegu miedzynarodowym cytowanych czternascie razy, co daje wedtug
bazy Scopus (dane z dnia 28.04.2026 r.) indeks h=3. Jest wspdtautorkg
dziewieciu komunikatéw ustnych Ilub plakatowych na konferencjach
krajowych i zagranicznych. Zgromadzony przez mgr Simran Chaudhary
dorobek naukowy oceniam bardzo wysoko i uwazam go za w petni
wystarczajgcy do uzyskania stopnia doktora.

Nalezy tez réwniez zwréci¢ uwage na bardzo dobre umiegjetnosci
edytorskie Autorki recenzowanej dysertaciji, w ktérej doszukatem sie jedynie
kilku drobnych usterek, ktére nie umniejszajq w istotnym stopniu wartosci catej
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pracy. Na pochwate zastuguje réwniez strona graficzna, w szczegdlinosci
prezentowane na rysunkach, w sposdéb niezwykle przejrzysty i czytelny,
schematy budowy analizowanych struktur krystalicznych.

Podsumowujgc stwierdzam, ze rozprawa doktorska mgr Simran
Chaudhary spetnia warunki okreslone w Ustawie Prawo o szkolnictwie wyzszym
i nauce z dnia 20 lipca 2018 roku i wnosze o dopuszczenie mgr Simran

Chaudhary do dalszych etapéw przewodu doktorskiego.
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