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RECENZJA
dorobku naukowego, w tym rozprawy habilitacyjnej pt. ,,Od struktury do wilasciwosci
cieczy jonowych — zastosowanie korelacji empirycznych i modeli termodynamicznych”
oraz dorobku dydaktycznego i organizacyjnego dr. inz. Kamila Paduszyiskiego
w postepowaniu habilitacyjnym o nadanie stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie
nauk chemicznych w dyscyplinie chemia, prowadzonym przez Wydzial Chemiczny
Politechniki Warszawskiej

L Kryteria oceny

Stosownie do tresci art. 16 ust. 1 ustawy z dnia 14 marca 2003 r. o stopniach naukowych
i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule naukowym w zakresie sztuki (t.j. Dz. U. z 2017 r.,
poz. 1789) w zw. z art. 179 ust. 2 ustawy z dnia 3 lipca 2018 r. Przepisy wprowadzajgce
ustawe - Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz.U. z 2018 r., poz. 1669), jak réwniez
przepiséw rozporzqdzenia Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyzszego z dnia 19 stycznia 2018 r.
w sprawie szczegélowego trybu i warunkéw przeprowadzania czynnosci w przewodzie
doktorskim, w postepowaniu habilitacyjnym oraz w postgpowaniu o nadanie tytulu profesora
(Dz. U. z 2018 r., poz. 261) przedmiotem i zakresem niniejszej opinii jest dokonanie oceny,
czy dorobek naukowy, w tym rozprawa habilitacyjna, aktywnos¢ naukowa oraz inna
dzialalno$¢ Habilitanta (np. organizacyjna czy dydaktyczna) moze by¢ uznana za speiniajaca
wymogi okreslone w wyzej zacytowanych przepisach, a mianowicie czy zaprezentowane
w autoreferacie Habilitanta osiggniecie naukowe stanowi znaczy wklad autora w rozwoj
okreslonej dyscypliny naukowej, a ponadto czy aktywnos¢ naukowg Habilitanta mozna
okresli¢ mianem istotne;j.

W konsekwencji przedmiotem i zakresem opinii objeta zostanie w pierwszej kolejnosci
ocena wartosci wkladu w rozwoj dyscypliny naukowej chemia powiazanego tematycznie
cyklu publikacji zatytulowanego: , Od struktury do wlasciwosci cieczy jonowych —
zastosowanie korelacji empirycznych i modeli termodynamicznych” 1 oznaczonego przez
dr. inz. Kamila Paduszynskiego jako osiggniecie naukowe, a w drugiej kolejnosci —

aktywnos¢ naukowa, dydaktyczna i organizacyjna habilitanta.



IL Ocena wstepna

W ocenie recenzenta, dr inz. Kamil Paduszynski spelnia tacznie ustawowe przestanki
niezbedne do nadania stopnia doktora habilitowanego. Mianowicie, po zrealizowaniu
piecioletniego programu studiéw w zaledwie cztery lata i obronie pracy dyplomowej
zatytutowanej: Wiasciwosci termodynamiczne dwuskladnikowych mieszanin  alkilofos-
foniowych cieczy jonowych z rozpuszczalnikami organicznymi, uzyskal w 2009 roku tytul
magistra inzyniera na Wydziale Chemicznym Politechniki Warszawskiej z aczng oceng
koficowa na dyplomie: celujaca. Warto odnotowaé, ze praca magisterska — napisana pod
kierunkiem prof. dr hab. inz. Urszuli Domanskiej-Zelaznej — zaowocowata opublikowaniem
trzech artykuléw w periodykach naukowych z listy Journal Citation Reports (JCR).

Tak spektakularne zakonczenie studiow magisterskich, przetozylo si¢ bezposrednio na
podjecie przez Habilitanta, réwniez pod kierunkiem Profesor Domanskiej-Zelaznej, na
macierzystej uczelni dziatalnosci naukowej a nastepnie uzyskaniem stopnia doktora nauk
chemicznych. Zostal on nadany Habilitantowi uchwata Rady Wydzialu Chemicznego
Politechniki Warszawskiej 5 listopada 2013 roku za prace doktorskg zatytulowang:
Termodynamika cieczy jonowych badania eksperymentalne oraz nowe modele matematyczne,
przedstawiong w formie monotematycznego cyklu publikacji (9). opublikowanych
w czasopismach z listy JCR. Rozprawa doktorska habilitanta zostala zauwazona
i w konsekwencji doceniona nagroda Prezesa Rady Ministrow w 2015 roku.

W trakcie studiow doktoranckich habilitant zostal zatrudniony na Wpydziale
Chemicznym Politechniki Warszawskie], najpierw na stanowisku asystenta, a nast¢pnie — po
obronie pracy doktorskiej — na stanowisku adiunkta.

Efektem dzialalnosci naukowej Habilitanta z okresu 2015 — 2019 sg liczne,
opublikowane w renomowanych czasopismach, prace naukowe oraz zauwazalna aktywnosc¢
naukowa w postaci udzialu w konferencjach i realizacji wielu projektéw badawczych. To
wszystko przelozylo si¢ na pelng rozpoznawalnos$¢ dr. inz. Kamila Paduszynskiego
w sSrodowisku krajowych 1 zagranicznych specjalistéw z zakresu chemii fizycznej
i termodynamiki chemicznej, zajmujacych si¢ tak badaniami eksperymentalnymi, jak i natury
teoretycznej (np. modelowanie termodynamiczne).

Aktywnosé naukowa Habilitanta cechuje konsekwencja i rzetelnos¢. Prowadzi badania
oddzialywujace na stan wiedzy z zakresu badan podstawowych, jak i aplikacyjnych,
rozwijajac przy tym metody i techniki badan teoretycznych (modelowanie termodynamiczne)
z istotnym oddzialywaniem na projektowanie badan eksperymentalnych. Podejmowana

tematyka badan dotyczy wazkich, wspoélczesnie aktualnych zagadnien naukowych. W efekcie
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przedmiot, zakres i sposob rozwigzywania postawionych tez badawczych, budzi powszechne
zainteresowanie w $rodowisku naukowym. Naturalng konsekwencja tego jest opublikowanie
prac naukowych dr. inz. Kamila Paduszynskiego w prestizowych periodykach o wysokim
wspolczynniku oddziatywania oraz liczne ich cytowania. Dr. inz. Kamil Paduszynski
wykazuje sie tez znaczaca aktywnoscig na zagranicznych konferencjach naukowych, na
ktérych wielokrotnie prezentowal wyniki swych badan w formie zaréwno posterdow, jak
réwniez referatéw. Wskazany za$ jako osiggniecie naukowe jednotematyczny cykl publikaciji
zatytutowany: ,Od struktury do wlasciwosci cieczy jonowych — zastosowanie korelacji
empirycznych i modeli termodynamicznych”, spetnia przeslanke znacznego wkladu habilitanta
w rozw6j dyseypliny chemia. Stanowi, bowiem udang probe gromadzenia obszernych
zbioréw danych literaturowych o zbadanych eksperymentalnie ukiadach, celem stworzenia
relewantnych do postawionych tez badawczych duzych baz danych, ktére nastgpnie znajduja
zastosowanie do przeprowadzenia badan w zakresie wykorzystania istniejacych metod
modelowania termodynamicznego do przewidywania wynikéw badan eksperymentalnych,
czesto rownowag fazowych wieloskladnikowych ukladéw czy projektowania molekularnego
nowych klas specyficznych cieczy jonowych. Doda¢ nalezy, ze Habilitant na tym nie
poprzestal, podjal réwniez udana probe badan w kierunku rozwijania znanych metod
modelowania termodynamicznego w interesujgcym go obszarze badawczym, proponujgc
nowe modele. Badania Habilitanta istotnie wplyna na rozwinigcie funkcjonalnosci
i mozliwych zastosowan aplikacyjnych modeléw: opartych o sieci neuronowe (ang. Artificial
Neural Network, ANN) z wykorzystaniem algorytméw uczenia maszynowego.
najnowoczesniejszego rownania stanu PC-SAFT oraz metod kwantowych COSMO-RS
w modelowaniu termodynamicznym réwnowag fazowych w ukladach zawierajacych ciecze

jonowe.

III. Uzasadnienie oceny rozprawy habilitacyjnej pt. ,,Od struktury do wiasciwosci
cieczy jonowych — zastosowanie korelacji empirycznych | modeli

termodynamicznych”

1. Ocena wspdlczynnika wplhywu oddzialywania miejsca publikacji  rozprawy

habilitacyjnej

Artykuly, wspohtworzace powigzany tematycznie cykl publikacji, zostaly

opublikowane w czasopismach z listy JCR, renomowanych wydawnictw: American Chemical
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Society, Royal Society of Chemistry oraz Elsevier. Cztery z nich stanowig prace
monoautorskie, a cztery zostaly przygotowane przez zespoly badawcze liczace od 2 do 4
autoréw. W odniesieniu do wchodzacych do cyklu prac wieloautorskich, nie zachodzg
watpliwosci, ze — plasujacy sie procentowo w wartosciach od 60% do 95% (H1 — 95%, H3
i H4 — 60%. H8 — 90%) — wkiad Habilitanta do ogloszonych w nich wynikéw badan, odegrat
wiodaca role w zakresie postawienia tezy badawczej, zaprojektowania i zrealizowania
procesu badawczego wraz z krytyczng analizg catosci pozyskanych wynikéw. a nastgpnie —

w opracowaniu artykulu naukowego oraz w wydawniczej procedurze recenzyjnej tych

publikacji. Takie ustalenie potwierdza po pierwsze przyjgta (a zatem i zaakceptowana) przez

zespél badawczy atrybucja autorstwa wieloautorskich prac wigczonych do cyklu.

Habilitantowi przypisano, bowiem status tak autora pierwszego., jak rdéwniez autora

korespondencyjnego kazdej z tych prac. Poza powyzszym kluczowa role Habilitanta

w procesie badawczym. a nastepnie powstaniu poszczegélnych publikacji, wykazuje opisany

w autoreferacie przedmiot i charakter Jego wkiadu do kazdej prac, ktéry zostal potwierdzony

zalgczonymi do przedmiotowego wniosku o wszczgeie postgpowania habilitacyjnego

o$wiadczeniami wspotautorow publikacii.

Kazda z prac wchodzacych do cyklu charakteryzuje si¢ znaczgcym wplywem
oddzialywania z uwagi na prestizowe miejsce publikacji oraz — w przypadku niektérych
z nich — istotng liczbe cytowan. Mianowicie prace legitymuje nastgpujgca cytowalnos¢: HI —
66, a lacznie z autocytowaniami 73, H2 — 5. a lacznie z autocytowaniami 12, H3 — 11,
a lacznie z autocytowaniami 12, H6 — 10, a lacznie z autocytowaniami 16, H7 — 1.
a z autocytowaniami 4. Prace H4, HS 1 H8 nie byly jeszcze cytowane. Jesli chodzi o prestiz
miejsca publikacji, to prezentuje si¢ to zagadnienie w parametrach scjentometrycznych
W nastepujacy sposob:

» HI1, H2 zostaly opublikowane w Journal of Chemical Information and Modeling,
charakteryzowanym przez IF (2018) 3,82, 40 punktéw w punktacji czasopism
MNIiSW na liscie A oraz Q1 dla kategorii chemia,

» H3 =zostala opublikowana w ACS Sustainable Chemistry & Engineering,
charakteryzowanym przez IF (2018) 6.59, 40 punktow w punktacji czasopism
MNiSW na liscie A oraz Q1 dla kategorii chemia.

» H4 i H8 zostaly opublikowane w Journal of Molecular Liquids, charakteryzowanym
przez IF (2018) 4,33, 30 punktéw w punktacji czasopism MNiSW na liscie A oraz Q2
dla kategorii chemia fizyczna.



> H5 zostala opublikowana w Industrial & Engineering Chemistry Research,
charakteryzowanym przez IF (2018) 3.33, 35 punktéw w punktacji czasopism

MNiSW na licie A oraz Q2 dla kategorii inzynieria chemiczna,
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H6 zostala opublikowana w  Physical ~Chemistry ~ Chemical — Physics,
charakteryzowanym przez IF (2018) 3,47, 40 punktéw w punktacji czasopism
MNiSW na liscie A oraz Q2 dla kategorii chemia fizyczna,

» H7 zostata opublikowana w Journal of Physical Chemistry B, charakteryzowanym
przez IF (2018) 2,88, 30 punktéw w punktacji czasopism MNiSW na licie A oraz Q2

dla kategorii chemia fizyczna.

W efekeie sumaryczny IF (2018) dla cyklu publikacji wehodzacych w skiad rozprawy
habilitacyjnej wedlug listy JCR wynosi 32,57, a taczna liczba ich niezaleznych cytowan
(wg Scopus, stan na 8 kwietnia 2019 r.) — 93. Uwypukli¢ nalezy, Ze opiniowane prace
naukowe byly juz cytowane, pomimo stosunkowo krotkiego okresu funkcjonowania w obiegu
naukowym (..najstarsze” dwie prace w cyklu opublikowane zostaly w roku 2014 1 2016,
natomiast wiekszo§¢ z nich w okresie 2017 — 2019) oraz pomimo jednak niszowego
charakteru problematyki badawczej, bedacej obiektem dociekan naukowych Habilitanta.
Grono naukoweéw zajmujacych si¢ takg problematyka na swiecie jest — jesli poréwna¢ do
innych obszaréw badawczych z zakresu nauk $cistych — stosunkowo waskie.

Wskazane okolicznosci odgrywajg istotna role dla sformulowania jednoznacznie

pozytywnej oceny wplywu oddziatywania opiniowanej rozprawy habilitacyjnej.

2. Przedmiot badan rozprawy habilitacyjnej i ich merytoryczna ocena

Obiektem badan Habilitanta sg ciecze jonowe. Geneza badan nad tymi zwigzkami
siega wieku XIX, kiedy to otrzymano i po raz pierwszy opisano w literaturze. okreslane
wowczas mianem .niskotopliwych soli organicznych™ czy ..stopionych soli”, zwiazki
chemiczne o cechach dzisiaj projektowanych i syntezowanych cieczy jonowych [S. Gabriel,
J. Weiner, Ber. Dtsch. Chem. Ges., 21, 2669-2679 (1888) i P. Walden, Bull. Russian Acad.
Sci., 8, 405-422 (1914)]. Prawdziwa . kariera” przywolang klase zwiazkéw czekata jednak
dopiero od przelomu XX i XXI wieku, kiedy to doceniono ich ceche szczegélna,
a mianowicie mozliwo$é modyfikowania budowy ze skutkiem projektowalnosci réznych ich

funkcji [K. Seddon, Molten Salt Forum: Proceedings of 5th International Conference



on Molten Salt Chemistry and Technology (ed. H. Wendt) Trans Tech Publications Ziirich, 3,
53 (1998)].

Aktualnie ciecz jonowa jest definiowana jako zwiazek chemiczny zbudowany
z kationu i anionu o temperaturze topnienia ponizej 100°C z jednoczesng mozliwoscia
wystepowania w stanie cieklym nawet w temperaturze pokojowej, wykazujacy ceche
projektowalnosci z uwagi na mozliwos¢ wprowadzenia do wspétiworzacych go jonow
unikalnej wiasciwosci lub funkcji [R.D. Rogers, K.R. Seddon, Science, 302, 792-793 (2003);
P. Wasserscheid, T. Welton, lonic Liquids in Synthesis, Wiley-VCH, Weinheim (2008)]. Taka
budowa omawianego zwigzku wplywa na jego daleko idacg réznorodno$é wiasciwosci
fizykochemicznych. Moga je bowiem cechowa¢: nielotny charakter, niepalnos¢. odpornosc
termiczna w szerokim zakresie temperatur, wysoka polarnos¢, wysoka stabilnos¢ termiczna,
szerokie okno elektrochemiczne, amfifilowo$é, wlasciwosé powierzchniowa oraz
miedzyfazowa, a ponadto zdolnos¢ do rozpuszczania zwiazkéw nieorganicznych
czy organicznych, a takze niektorych polimeréw. W konsekwencji istnieje mozliwos¢ takiego
zaprojektowania struktury interesujacego nas zwiazku, by wykazywal on pozadane
wlasciwosci fizyczne i chemiczne. Niemniej w literaturze podaje sig, ze dopuszczalne
konfiguracje budowy cieczy jonowych moga przelozy¢ si¢ na otrzymanie nawet miliona
roznych ich rodzajoéw, a w przypadku tréjsktadnikowych mieszanin cieczy jonowych — nawet
10" [R.D. Rogers, Nature 447, 917-918 (2007), J.D. Holbrey, K.R. Seddon, Clean Prod.
Proc., 1, 223-236 (1999)].

Oczywiscie wiodgca role przy ustalaniu wiasciwosei fizykochemicznych (gestosci
i lepkosci w funkcji temperatury i/lub cisnienia) oraz termodynamicznych (dane
kalorymetryczne jak: temperatury oraz entalpie przemian fazowych, pojemnos¢ cieplna),
a takze stgzeniowe zaleznosci funkcji termodynamicznych uktadow opartych o ciecze jonowe,
a w konsekwencji w weryfikowaniu czy zsyntezowana ciecz jonowa wykazuje oczekiwane
cechy, nadal odgrywa tradycyjny eksperyment. Niemniej nieograniczony niemal potencjal
w projektowaniu nowych kategorii cieczy jonowych (posiadajacych juz przeciez trzy
generacje), rodzi potrzebg tworzenia 1 weryfikowania metod obliczeniowych, ktére na etapie
projektowania budowy cieczy jonowej, na podstawie dostepnych danych literaturowych,
pozwola przewidzieé¢ jej wilasciwosci fizykochemiczne, charakterystyke termodynamiczna
oraz w dalszej kolejnosci rownowagi fazowe ukladow opartych o t¢ ciecz. Innymi stowy
interesujace nas badania teoretyczne majg stuzyé temu, by zsyntezowany materiat posiadat

pozadane cechy w zakresie jego wilasciwosci fizykochemicznych czy termodynamicznych.



To ostatnie, niezwykle donioste zagadnienie badawcze, stalo si¢ przedmiotem
dociekan naukowych Habilitanta, a ich wyniki zaprezentowano w rozprawie habilitacyjnej.
Idea przewodnig badan Habilitanta, zarazem uzasadniajacg zakwalifikowanie prac H1 — H8
jako cyklu publikacji tematycznie powiazanych, stato si¢ opracowanie i/lub zbadanie trzech
zasadniczych grup narzedzi obliczeniowych, a mianowicie metody sztucznych sieci
neuronowych (ANN) z wykorzystaniem klasycznej idei udziatow grupowych (ang. group
contribution, GC) i tzw. metody uczenia maszynowego (ang. machine learning) w pracach
H1-H4, termodynamicznego réwnania stanu PC-SAFT w pracy H5 oraz podejscia
kwantowo-mechanicznego COSMO-RS w pracach H6 — H8, do projektowania struktury
cieczy jonowej tak, aby wykazywata ona po jej otrzymaniu pozadang charakterystyke. Temu
ostatniemu celowi miato za$ shuzyé odpowiednie zaprojektowanie samej struktury chemicznej
kationu i anionu, jonéw tworzacych ciecz. Z zastosowaniem proponowanych w rozprawie
habilitacyjnej podejé¢ i metod modelowania termodynamicznego, wysitki Habilitanta
powinny przetozyé si¢ na mozliwos$¢ przewidywania co najmniej prostych wlasciwosci
fizykochemicznych czystych zwigzkéw, a w przysztosci na projektowanie cieczy jonowych
i uktadow ztozonych z tychze cieczy o réznych funkcjach i zastosowaniach.

Reasumujac efekty badan Habilitanta, w kolejnych pracach, wchodzacych w skiad
cyklu, zbadane zostaly nastgpujace kwestie:

» w HI i H2 z wykorzystaniem klasycznej idei udziatéw grupowych (GC), zakladajacej
kwalifikowanie struktury czasteczki jako sumy mniejszych fragmentow,
powtarzajacych sie systematycznie w wielu zwigzkach, podjgto — w oparciu o dane
literaturowe zweryfikowane eksperymentalnie — wudane proby przewidzenia
(wymodelowania) charakterystyki cieczy jonowej za pomoca zaproponowanych
dwoch nowych bardzo rozbudowanych korelacji; w pracy H1 dotyczylo to parametru,
jakim jest lepko$¢ cieczy jonowej, a w H2 — granicznych wspélczynnikéw aktywnosci
wybranych zwigzkéw chemicznych w cieczach jonowych.

W obu pracach Habilitant przedstawia nowe modele: owe rozbudowane
korelacje do modelowania wiasciwosci cieczy jonowej stanowig modele jakosciowo
nowe; w przypadku pracy H2 model zostat stworzony w oparciu o trzy algorytmy tzw.
metody uczenia maszynowego (ang. machine learning), za$ model zaprezentowany
w pracy H1 ocenia¢ nalezy jako unikatowy. poniewaz jako jeden z niewielu
w literaturze przedmiotu uwzglednia cisnieniowa zaleznos¢ lepkosci cieczy jonowych.
Warto odnotowad, ze na potrzeby powstania pracy H1 i weryfikacji skonstruowanego

nowego modelu, Habilitant — na podstawie opublikowanych danych
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w

eksperymentalnych z lat 1984 — 2014 — stworzyl baze¢ danych, obejmujaca w sumie az
1500 cieczy jonowych i 450 artykuldw.

Cheac wejs¢ w dyskusje z Habilitantem nalezy zwrdci¢ uwage, ze celem
modelowania temperaturowo-ci¢nieniowej zaleznosci lepkosei cieczy jonowych, uzyt
nieliniowego modelu opartego o 242 molekularne deskryptory bez ich optymalizacji.
Stosowanie tak rozbudowanych modeli nieliniowych generuje wzajemne skorelowanie
deskryptorow, skutkujac powstaniem kiopotliwej osobliwosci macierzy x. Tymczasem
prosty model liniowy, oparty o czgsciowe najmniejsze kwadraty, powinien
wyeliminowaé problem osobliwosci macierzy. Wydaje si¢, Ze Habilitant mogiby
rozwazyé prowadzanie dalszych badan w tym kierunku, upraszajac zaproponowany
przez siebie model, jak rowniez model ten rozwija¢ i uaktualniac, weryfikujac jego
zastosowania do nowych danych, ktére pojawily si¢ w literaturze po dacie
opublikowania tych prac.

Niemniej ocenié nalezy, ze obie prace stanowig znaczny wkiad w stan wiedzy

o projektowaniu cieczy jonowych.
w H3 i H4 wykazano, ze metody oparte na dobrze znanej idei udzialtéw grupowych
(GC), pozwalaja na zaprojektowanie struktury cieczy jonowej do zastosowar
w procesach ekstrakcji. Habilitant przeanalizowat i zgromadzil znaczna ilos¢
eksperymentalnych danych literaturowych, a nastepnie stworzyt duzg bazg danych.
aby dokona¢ odpowiedniego doboru kategorii cieczy jonowych do oddzielenia tiofenu
i n-heptanu.

Chege znéw wejsé w dyskusj¢ z Habilitantem uwypukli¢ nalezy, ze w pracy
H3 nie zdecydowal si¢ na modelowanie nowych, nieznanych do tej pory cieczy
jonowych, celem podjecia proby ich zsyntezowania i uzycia do analizowanego
w pracy procesu ekstrakcji. Tymczasem bylby to bardzo ciekawy i nowatorski
a zarazem komplementarny projekt badawczy, wykazujacy bezsprzeczng stusznosé tez
badawczych Habilitanta. Zapewne o niepodjeciu tego trudu zadecydowaly wzgledy
ekonomiczne, bowiem synteza cieczy jonowych w wymiernej iloéci jest niezmiernie
kosztowna.

Niemniej, oceniajac obie prace, nalezy uwypukli¢, iz stanowa one bardzo
wysokiej jakosci praktyczny wkiad do rozwoju inzynierii chemiczne;j.

w H5 w odniesieniu do modelowania diagraméw fazowych rownowag ciecz-ciecz
analizowano funkcjonalnos¢ i efektywnos$¢ rownania stanu PC-SAFT, ktére nalezy do

rodziny najbardziej rozbudowanych i nowoczesnych réwnan stanu.
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Analizujac t¢ prace odnotowa¢ nalezy, ze Habilitant wykazat sie w niej
nowatorskim podejéciem. Mianowicie, cheae uzyska¢ parametry réwnania stanu PC-
SAFT, wykorzystat do tego celu parametr rozpuszczalnosci  Hildebranda.
Jednoczesnie na tym tle nasuwa sie pytanie, ktorego zasadnosé postawienia zresztg
zauwaza sam Habilitant. Otéz, czy stosowanie danych odnoszacych sig do mieszanin
w celu parametryzacji réwnania stanu PC-SAFT oraz z zamiarem opisu tychze
mieszanin, nie jest ,.zaprzeczeniem” predykcyjnosci tego réwnania?

Odnoszac si¢ do zastosowania w pracy modelu UNIFAC do wyznaczenia
nadmiarowej entalpii swobodnej, a w dalszej kolejnosci poprawki binarnej w modelu
PC-SAFT, podkresli¢ nalezy, ze jest to bardzo dobre i efektywne rozwiazanie,
poniewaz warunkuje ograniczenie znajomosci danych doswiadczalnych niezbednych
do parametryzacji rownania stanu PC-SAFT.

Docenié¢ nalezy, ze Habilitant celem modelowania rownowag fazowych zebral
z literatury ponad 900 diagraméw fazowych. Wydaje sie, ze aby mogl tego dokona¢
tak efektywnie i dodatkowo w tak krétkim czasie, musiat opracowaé wiasng metoda
pobierania danych z opublikowanych artykutéw i przenoszenia ich do tworzonej przez
siebie bazy danych. W innym razie podjgte wysitki nalezaloby ocenia¢ jako
nieefektywne i zbyt czasochlonne w stosunku do nakladu pracy wlozonego w same
modelowanie termodynamiczne.

Reasumujgc oceniana praca, prezentujac obliczenia ziozonych rownowag

fazowych uktadow wielosktadnikowych z wykorzystaniem modelu PC-SAFT, stanowi
istotny, wysokiej jakosci wkiad w stan wiedzy.
w H6-H8 przedmiotem badan byla ocena dokiadnosci wynikéw modelowania
kwantowo-mechanicznego, uzyskiwanego metoda COSMO-RS (a zatem zamknigtego
komercyjnego oprogramowania), z perspektywy ich uzytecznosci w projektowaniu
nowych zwiazkéw. Jednoczesnie tg drogg weryfikowano mozliwosci i efektywnosé
metody COSMO-RS do przewidywania granicznych wspélczynnikéw aktywnosci
w cieczach jonowych oraz diagraméw fazowych rownowagi ciecz-ciecz w uktadach
trojsktadnikowych z cieczami jonowymi. Jest to obszar badawczy, ktéry dotad nie byl
objety zakresem szerokich 1 wnikliwych analiz i opracowan.

Przechodzac do szczegdtow, w H7 wykazano, ze wydajnosé tego modelu jest
silnie uzalezniona od typu obu cieczy jonowych w ukladzie ciecz — ciecz; za§ w H8
prébowano zweryfikowaé efektywnos¢ podejscia COSMO-RS w odtwarzaniu

jakosciowego wplywu struktury chemicznej cieczy jonowej na réwnowage ciecz —
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ciecz w procesach wydzielania 2-fenyloetanolu z roztworéw wodnych. W efekcie
ustalono, ze metoda COSMO-RS tylko czgsciowo odtwarza wskazane stosunki.
W konsekwencji nalezy przyja¢, ze praca H8 nie zawiera niezawodnej odpowiedzi na
postawiona teze badawczg, ale prezentuje pewne zalozenia, wymagajace dalszych
prac.

W analizowanych pracach Habilitant shusznie potwierdza, ze rownowagi
fazowe ukladow z asocjacja sa lepiej przewidywane przez COSMO-RS niz te, gdzie
typowa asocjacja, tj. poprzez wigzania wodorowe. nie wystepuje (np. mieszaniny
weglowodoréw). Wydaje sig, ze obserwacje te maja swoje podwaliny w samej
metodzie COSMO-RS. Mianowicie im bardziej dobitna jest reprezentacja rozkladu
tadunku (sigma profile) czasteczki, tym bardziej wiarygodna jest metoda COSMO-RS.
W przypadku czasteczek weglowodoréw alifatycznych, gdzie mamy do czynienia
z tadunkiem obojetnym”, ich sigma profile sa stabe. co przekiada si¢ na obliczany
potencjat chemiczny, a w konsekwencji na przewidywane rownowagi fazowe.

Reasumujac powyzsze przyjaé nalezy, ze kazda z omawianych prac H6-H8
podejmuje niezmiernie istotne zagadnienie naukowe i wypelnia luke w stanie wiedzy,
zachecajac do dalszych badan. Prace te stanowia zatem znaczacy wkiad w r0zwoj

dyscypliny chemia.
3. Konkluzja

Skladajace si¢ na cykl habilitacyjny prace badawcze stanowig znaczacy wkiad
Habilitanta w rozwdj dyscypliny chemia w zakresie tworzenia baz danych charakteryzujacych
ciecze jonowe o znanej strukturze oraz weryfikowania przydatnosci danych
eksperymentalnych w modelowaniu termodynamicznym do przewidywania charakterystyki
fizykochemicznej i termodynamicznej cieczy jonowych oraz tworzenia nowych podejsé
poprzez rozwijanie istniejacych modeli i zaproponowanie wlasnych, jakosciowo nowych ich
opracowan aspirujgcych do statusu nowych modeli. Bezsprzeczng wartoscig ocenianej
rozprawy habilitacyjnej jest wykazanie komplementarnosci podejscia eksperyment
a modelowanie termodynamiczne, a ponadto udowodnienie. ze trzy najbardziej aktualne
narzedzia obliczeniowe chemii fizycznej jak: korelacje struktura — wilasciwosci (wsparte
o sieci neuronowe), réwnania stanu z rodziny SAFT oraz metody kwantowe COSMO-RS,

stanowia podstawe nowoczesnego modelowania termodynamicznego cieklych uktadow.
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IV. Ocena dorobku naukowego - publikacji niewchodzgeych w skiad
jednotematycznego cyklu publikacji, opublikowanych po nadaniu stopnia
doktora

Przedmiotem niniejszej opinii jest dorobek naukowy niewchodzacy w sklad
jednotematycznego cyklu publikacji, powstaly po nadaniu stopnia doktora, a zatem
aktywnosé publikacyjna, jak i konferencyjna Habilitanta z okresu 2013 —IV.2019.

We wskazanym okresie Habilitant opublikowal, jako monoautorskie lub
wieloautorskie prace, tacznie dwadziescia szes¢ artykutow, w tym osiem skifadajacych si¢ na
rozprawe habilitacyjna, W prestizowych periodykach naukowych takich. jak czasopisma
z dziedziny chemii fizycznej, w tym obliczeniowej: Journal of Physical Chemistry, Physical
Chemistry Chemical Physics, Journal of Molecular Liguids, Journal of Chemical Information
& Modeling oraz termodynamiki chemicznej roztwordw: Journal of Chemical
Thermodynamics, Fluid Phase Equilibria. Wiodgcym tematem badawczym Habilitanta sg
ciecze jonowe, postrzegane jako nowoczesne rozpuszczalniki  ..zielonej” chemii.
W publikacjach analizuje si¢ przede wszystkim termodynamiczne whasciwosci cieczy
jonowych w oparciu o ich migdzyczasteczkowe oddziatywania z .klasycznymi”
rozpuszezalnikami. Poruszone zagadnienia nawiagzujg do problemow praktycznych, w tym do
zastosowai cieczy jonowych w procesach rozdzielania mieszanin cieklych metoda ekstrakcji
w ukladzie ciecz-ciecz (np. ekstrakcyjne odsiarczanie paliw, separacja alkoholi z roztworéw
wodnych). W analizowanych pracach taczy si¢ badania eksperymentalne oraz modelowanie
termodynamiczne przy uzyciu zaawansowanych narzedzi wspélczesnej termodynamiki
chemicznej, np. réwnanie stanu PC-SAFT czy tez podejscie z uzyciem metod kwantowych
COSMO-RS. W wigkszosci ocenianych wieloautorskich pozycji Habilitant posiada status
autora albo pierwszego albo korespondencyjnego. Taka atrybucja autorstwa — na gruncie
obowiazujacych w nauce zasad oceny wkiadu w badania i w powstanie publikacji — pozwala
przyjaé, ze udzial Habilitanta w postawieniu tezy badawczej, przeprowadzeniu badan oraz
wyprowadzeniu na ich podstawie analiz i konkluzji, byt nie tylko istoty i tworczy. ale takze
przewazajacy w stosunku do pozostalych wspétautorow. Juz te okolicznosci pozwalajg uzna¢
dorobek Habilitanta za znaczacy, jednoczesnie jego ocena podlega¢ musi znacznemu
podwyzszeniu, gdy uwzglednimy, ze aktywno$¢ naukowa Habilitanta, wyrazajaca sig
w opublikowaniu lgcznie, w tym w okresie przeddoktorskim pigédziesigciu jeden prac,
przelozyta si¢ na bardzo wysokie dane scjentometryczne. Mianowicie jego sumaryczny IF
(2017) wynosi 87,036, a laczna liczba cytowan (wg Scopus, stan na 08.04.2019) wynosi 205,

a po uwzglednieniu autocytowan 264. W konsekwencji dorobek naukowy Habilitanta
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legitymuje si¢ indeksem Hirscha H o wartosci 17 (bez autocytowaft), co stanowi dla
dyscypliny chemia poziom dobry, lecz gdy wezmiemy pod uwage miody wiek i specyfike
zakresu badawczego (niszowos$¢ z uwagi na stosunkowo niewielkg liczb¢ naukowcow na
$wiecie publikujacej z tej problematyki), jest to wynik bardzo dobry. Habilitant wziat udziat
w 33 miedzynarodowych konferencjach, na ktérych przedstawil iacznie 10 referatéw oraz
zaprezentowal 23 postery. Habilitant brat udzial ze statusem kierownika lub wykonawcy
w realizacji dziesieciu projektéw badawezych, finansowanych ze zrodet zewngtrznych NCN
i MNiSW. Uszczegolawiajac Habilitant kierowal trzema projektami, a mianowicie
finansowanych z konkurséw: ..Preludium” NCN pt. , Ciecze jonowe jako nowoczesne
i ekologiczne rozpuszczalniki cukrow” (lata 2012-2015), Iuventus Plus MNiSW
pt. , Projektowanie struktury cieczy jonowych metodami ., in silico” — nowe korelacje
i réwnania stanu oparte na idei udzialéw grupowych, metoda COSMO-RS * (lata 2014-2016),
.Sonata” NCN pt. ,, Wspomagane komputerowo projektowanie cieczy jonowych nowymi
modelami QSPR uwzgledniajgcymi rézne wymiarowosci reprezentacji chemicznej jonow”
(lata 2017-2020). Poklosiem tych dwdch ostatnich projektow stata sig opiniowana rozprawa
habilitacyjna.

Warto odnotowaé, ze habilitant za swoje osiagniecia naukowe otrzymat liczne nagrody
i wyrdznienia, w tym dwukrotnie prestizowe stypendium START Fundacji na Rzecz Nauki
Polskiej, nagrody Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyzszego czy JM Rektora Politechniki
Warszawskie;j.

Stabym puntem aktywnosci naukowej Habilitanta, jest brak stazu naukowego na
stanowisku post-doc lub choéby krétkoterminowego pobytu z programu NAWA w innej
jednostce naukowej, a zwlaszcza zagranicznej. Ten brak w opiniowanym dorobku przelozyt
si¢ na grono wspdtpracownikéw, z ktérymi Habilitant wspéttworzy zespoty badawcze. Maja
one charakter wylacznie krajowy czy wrecz lokalny (sa tworzone w ramach macierzystej
jednostki naukowej). Wydaje sie, ze Habilitant moglby rozwazy¢ w przysziosci, cho¢ krotki
staz w zagranicznej jednostce naukowej, niewatpliwie takie wyjazdy rozszerzajg horyzonty
i mogg owocowaé¢ ciekawymi projektami badawczymi. Niezaleznie od dostrzezonego
niedostatku aktywnos$ci naukowej Habilitanta, podkresli¢ nalezy, ze nie przelozyt si¢ on na
obnizenie jakosci i warto$é podejmowanych przezen projektow badawczych. Plasuja si¢ one
na wysokim $wiatowym poziomie, czego dowodem jest znaczna tak cytowalnos¢ prac
Habilitanta, jak i Jego aktywnos¢ konferencyjna, a takze udziat w licznych, w tym w trzech ze
statusem kierownika, projektach badawczych finansowanych z grantéw pozyskanych

w prestizowych konkursach finansowanych ze zrédet zewngtrznych NCN i MNiSW.
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Reasumujac dorobek naukowy, jak réwniez aktywnos¢ naukowa Habilitanta, nalezy
ocenié¢ jednoznacznie pozytywnie, dodajac ze —z uwzglednieniem miodego wieku Habilitanta

— powinny by¢ oceniane jako wrecz znakomite i ponadprzecigtne.

V. Ocena dzialalnosci dydaktycznej i organizacyjnej oraz w zakresie wspolpracy
miedzynarodowej

Habilitant wykazuje si¢ aktywng dziatalnoscia dydaktyczng. W macierzystej jednostce
prowadzil wyklady i ¢wiczenia audytoryjne, laboratoria, wyklady i laboratoria komputerowe.
Byl promotorem dwéch prac inzynierskich oraz jednej pracy magisterskie;.

Habilitant jest recenzentem w takich czasopismach, jak: Journal of Molecular Liquids
(Elsevier), Journal of Chemical Thermodynamics (Elsevier), Fluid Phase Equilibria
(Elsevier), Journal of Chemical & Engineering Data (ACS), Industrial & Engineering
Chemistry and Research (ACS), Journal of Physical Chemistry B (ACS). Jest czlonkiem
. Editorial Advisory Board” czasopisma Journal of Chemical & Engineering (na lata 2015 —
2016, 2018 —2020).

Habilitant nie wykazal w dokumentacji habilitacyjnej jakiejkolwiek dziatalnosci
organizacyjnej czy popularyzatorskiej, aczkolwiek tego rodzaju aktywnosci majg marginalne
znaczenie przy opiniowaniu dorobku naukowca ubiegajgcego sie stopien doktora
habilitowanego. Ten niedostatek aktywnosci Habilitanta, nie moze mieé wickszego znaczenia

i w efekcie zaopiniowa¢ nalezy Jego poza badawcza aktywnos¢ jednoznacznie pozytywnie.
VI. Konkluzja

Wobec dokonanych ustalen stwierdzam, ze rozprawa habilitacyjna dr. inz. Kamila
Paduszynskiego, ogloszona w formie jednotematycznego cyklu publikacji pt. ., Od struktury
do wlasciwosci cieczy jonowych — zastosowanie korelacji empirycznych i modeli
termodynamicznych”, wskazana jako gléwne osiagnigcie naukowe uzyskane po nadaniu
stopnia doktora. z powodzeniem moze by¢ uznana za znaczny wkiad w rozwéj nauk
chemicznych w dyscyplinie chemia. Dowodzi ono duzego zaangazowania badawczego oraz
samodzielnosdci intelektualnej dr. inz. Kamila Paduszynfiskiego. Habilitant wykazuje bowiem
zdolno$é do samodzielnego stawiania probleméw badawczych, nieodbiegajacych od
éwiatowych trendéw w termodynamice chemicznej, a nastgpnie ich efektywnego

rozwiazywania z wykorzystaniem najbardziej skomplikowanych i zaawansowanych narzgdzi

matematycznych.
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Habilitant wykazuje si¢ réwniez istotng aktywnoscig naukowa w odniesieniu tak, do
jakosci przediozonych prac i zasiggu czasopism, w ktérych zostaly opublikowane,
jak réwniez aktywnosci na miedzynarodowych konferencjach czy w udziale w realizacji
projektéw badawczych, finansowanych z grantow pozyskanych w prestizowych konkursach
NCN. FNP czy MNiSW. O jakosci dorobku naukowego dr. inz. Kamila Paduszynskiego
$wiadcza zwhaszeza wysokie wartosci parametrow scjentometrycznych (indeks Hirscha — 17),
potwierdzajacych znaczacg aktywnosé naukows dr. inz. Kamila Paduszynskiego w objgtych
opinig latach 2013 —1V.2019.

Powyzsze pozwala stwierdzi¢, ze dr inz. Kamil Paduszyniski spetnil przywolane na
wstepie ustawowe wymagania stawiane w postgpowaniu habilitacyjnym. W efekcie stoj¢ na
stanowisku, ze Habilitant powinien zosta¢ dopuszczony do dalszego procedowania

w postepowaniu o nadanie stopnia doktora habilitowanego nauk chemicznych w dyscyplinie

chemia.

............................................

/Mirostaw Chorgzewski/
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