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Recenzja pracy doktorskiej mgr. inz. Zygmunta Stoczewskiego
pod tytutem "Modelowanie wtasciwosci barwnikow i procesow elektronowych w kompleksach
fotouczulacz—potprzewodnik na przyktadzie wybranych antocyjanidyn i pochodnych
tetrahydrochinoliny pod kgtem ich wykorzystania w ogniwach typu DSSC"
wykonanej pod kierunkiem prof. dr hab. inz. Szczepana Roszaka
w Katedrze Chemii Fizycznej i Kwantowej Wydziatu Chemicznego Politechniki Wroctawskiej

Przedtozona do recenzji rozprawa doktorska, ktéra powstata w Katedrze Chemii Fizyczneji Kwan-
towej Wydziatu Chemicznego PWr, dotyczy zagadnienia optymalizaciji wtasciwosci ogniw stonecz-
nych uczulanych barwnikami organicznymi z wykorzystaniem metod chemii teoretycznej. Temat wy-
korzystania odnawialnych Zrédet energii, w tym energii stonecznej, bardzo dobrze wpisuje sie w stra-
tegiczne zagadnienia wspierane przez EU, zaréwno na gruncie technologicznym, jak i w badaniach
podstawowych. Dodatkowo, szczegbing uwage poswieca sie mozliwo$ciom wykorzystania w proce-
sach produkcyjnych zasad zielonej chemii, czyli minimalizacji udziatu szkodliwych rozpuszczalnikéw
czy metali ciezkich. Aby ich uniknaé¢, poszukiwane sg mozliwie wydajne mechanizmy reakgc;ji i pro-
cesy z wykorzystaniem zwigzkéw pochodzenia naturalnego, nietoksycznych, tatwych i tanich do po-
zyskania i przetwarzania. Temu wtasnie zagadnieniu: mozliwo$ci wykorzystania naturalnych barw-
nikéw z grupy cyjanidyn w uczulanych barwnikiem organicznym ogniwach stonecznych poswigcit
swojg prace mgr Stoczewski. Celem rozprawy byto zrozumienie mechanizméw odpowiedzialnych za
(niskg) sprawnos¢ ogniw zawierajgcych naturalne barwniki i zaproponowanie ewentualnych metod
ich modyfikacji tak, aby efektywnos¢ tych ogniw mogta by¢ atrakcyjna z punktu widzenia praktycz-
nych zastosowan.

Rozprawa mgr. Stoczewskiego ma tradycyjng forme opracowania wynikéw badan wtasnych, po-
przedzonego wstgpem teoretycznym i opatrzonego wnioskami Autora. Dzieto jest bardzo obszerne
(285 stron) i zawiera az 441 odnosnikéw literaturowych. Wstep pracy (64 strony) zostat podzielony
na dwie zasadnicze czesci: pierwsza z nich dotyczy oméwienia zasady dziatania ogniw fotowolta-
icznych i ich rodzajéw ze szczegblnym uwzglednieniem ogniw uczulanych barwnikami organicznymi
pochodzenia naturalnego. Tu Doktorant bardzo doktadnie omawia dostepne doniesienia literaturowe,
z ktérych w zasadzie wszystkie wskazujg na bardzo niskie sprawnosci takich ogniw w poréwnaniu
z tradycyjnymi ogniwami krzemowymi. Lista publikacji, na ktorych oparte jest studium literaturowe,
jest szeroka i obejmuje zaréwno oryginalne prace zrodtowe, jak i nowsze artykuty przegladowe.

Druga czes$¢ wstepu jest poswiecona metodom i modelom chemii teoretycznej, stosowanym
w obliczeniach kwantowochemicznych. Obejmuje ona szczegdtowy opis teorii funkcjonatu gestosci
oraz jej sformutowania uwzgledniajagcego zalezno$¢ od czasu, wraz z drobiazgowo przedstawio-
nymi wyprowadzeniami podstawowych réwnan, ktére pdzniej nie sg w zaden sposdb komentowane
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czy wykorzystane bezposrednio w dalszej czesci pracy. Podobnie przeprowadzona jest prezenta-
cja ciggtych modeli rozpuszczalnikowych, stosowanych w kolejnych rozdziatach pracy. Opis modelu
samouzgodnionego pola reakcji (ang. self-consistent reaction field) jest bardzo wnikliwy. Jednak ta-
kie podejscie wydaje sie prowadzi¢ do pobieznego i/lub nieadekwatnego potraktowania faktycznego
znaczenia przedstawionych réwnan dla omawianych w pracy zagadnien. Autor pisze na przykfad,
ze "W celu praktycznego wykorzystania modeli PCM konieczne jest oszacowanie wartosci catek
w wyrazeniach...”— i tu nastepuje odnosnik do wypisanych powyzej skomplikowanych réwnan. Jed-
nak praktyczne wykorzystanie modeli PCM przez Autora w dalszej czesci pracy zupetnie nie dotyka
tego zagadnienia i wymienionych réwnan w sposéb bezposredni — a jedynie wymaga zastosowania
pakietéw obliczeniowych, w ktérych owszem, wyznaczane sg wspomniane cafki, ale nie sg one bez-
posrednio wykorzystywane przez Autora do dyskusji jakichkolwiek wielkosci analizowanych przez
niego w dalszych rozdziatach pracy (ani nawet drukowane w standardowych plikach wynikowych).
Takie podejscie do przedstawienia teoretycznych metod wykorzystanych w pracy — bardzo tech-
niczne i wysoce zmatematyzowane, ale oderwane od omawianych w kolejnych rozdziatach zagad-
nien —w moim odczuciu powoduje nieco zagubienie w opisie faktycznie istotnych z punktu widzenia
catej dysertacji ograniczen zastosowanych technik i modeli. Wprowadza tez ono niebezpieczen-
stwo zaistnienia lapsuséw jezykowych, wyrazen potocznych, zargonu czy nadmiernych uproszczen
i skrétéw myslowych w niektérych (szczeg6lnie skomplikowanych) momentach dyskusji. Szczeg6-
towe przyktady takich wyrazen podane sg w dalszej czesci niniejszej recenzji.

W wielu miejscach wstepu teoretycznego Autor porusza ciekawe zagadnienie, ktére moze miec
istotne znaczenie z punktu widzenia dalszych rozwazan dotyczacych badanych fotouczulaczy, np.
wptyw wprowadzenia energii wymiennej z przyblizenia Hartree-Focka do funkcjonatéw DFT czy po-
prawianie skutecznos$ci metody DFT poprzez wprowadzenie do funkcjonatéw podziatu czesci ku-
lombowskiej na czes¢ blisko- i dalekozasiegowa (tzw. ’long-range-corrected’ lub ‘range-separated
hybrids’). Niestety, ging one zupetnie w gaszczu skomplikowanych réwnan i brakuje komentarza
odautorskiego. Odbija sie to réwniez negatywnie na pozniejszej dyskusji wynikbw np. w rodziale
4.7, w ktérym badana jest jakosciowa zgodnos$¢ rezultatow uzyskanych z wykorzystaniem réznych
funkcjonatéw.

Kolejna czes$¢ pracy, rozdziat 2., zawiera zwarte okreslenie celu badan, natomiast rozdziat 3. —
skrotowy opis metodologii. Zastanawia tu wybér zastosowanych przyblizen — Doktorant ttumaczy
zwiezle wybér funkcjonatu PBEO do wiekszosci obliczeh, natomiast zupetnie pomija np. powod wy-
boru bazy funkcyjnej typu Dunninga. Istnieje oczywiscie duza dowolno$¢ w wyborze funkcjonatu
i bazy, a takze rozpuszczalnika do badan, jednak biorgc pod uwage stosowalnos$¢ wynikéw Dokto-
ranta do budowy praktycznych ogniw fotowoltaicznych, ta techniczna drobnostka wydaje sie wazna.
Nie jest bowiem oczywiste na przyktad, dlaczego do opisu badanych kationéw uzyte zostaty dwa
rozpuszczalniki polarne i protyczne (woda, etanol), a w dalszej czesci pracy takze toluen, chinolina
i kwas mrowkowy, i jakie ilosciowo niedoskonatosci bedzie miat taki opis, ktéry — jak sam Doktorant
wskazuje — nie uwzglednia oddziatywan specyficznych pomiedzy czasteczkg barwnika a rozpusz-
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czalnikiem. Takze w dalszej czes$ci pracy (rozdziat 4.5), gdzie do analizy poréwnawczej wybrane sg
kolejne funkcjonalty i inne rozpuszczalniki, zastanawia (z punktu widzenia odniesienia uzyskanych re-
zultatéw do praktycznych zastosowan), czym taki wtasnie wybér jest podyktowany. Autor wspomina
takze kilkakrotnie o mozliwej agregacji barwnikédw — czy wybrane do obliczen rozpuszczalniki bedag
zapewniaty dobrg rozpuszczalno$¢ barwnikéw, czy bedg sprzyjaty agregacii? A jak zjawisko agre-
gacji w tych barwnikach wptywa z kolei na wtasciwosci fotofizyczne barwnikow? Czy prowadzi do
wygaszania, czy wrecz przeciwnie — do wzmacniania emisji? Ten temat — szalenie istotny z punktu
widzenia realizacji ogniw w praktyce — jest przez Doktoranta analizowany w podrozdziale 4.6.2. Jed-
nak tu badany jest tylko jeden wybrany uktad, bez szczegétowego opisu, jak (i dlaczego tak) zostata
przygotowana struktura klastra atanazu oddziatujgcego z dwoma kationami. Mozna sie takze spo-
dziewa¢, ze dwa dodatnio natadowane indywidua, poddane modelowaniu przez Doktoranta, beda sie
zachowywac inaczej niz dwa kationy na powierzchni atanazu w obecnosci przeciwjonéw. Wszyst-
kie te badane uktady natomiast sg rozwazane tylko z punktu widzenia struktury kompleksu (znéw
— bez wskazania, ile i jakich poczatkowych struktur zostato poddanych rozwazaniom), natomiast
Autor zupetnie pomija w rozwazaniach (poza podrozdziatem 4.3.2.5) nature i site oddziatywan mie-
dzymolekularnych w poszczeg6inych uktadach. Czy w przypadku kationdw ulegajacych fizysorpciji
na powierzchni pétprzewodnika energie oddziatywania i dominujgce sity migdzyczgsteczkowe sa
porownywalne, czy moze beda stanowity czynnik rozrézniajgcy badane barwniki?

Czes$c¢ gtéwna pracy, zawierajgca oméwienie wynikéw badan wiasnych Doktoranta, jest podzie-
lona na dwa rozdziaty. Pierwszy z nich po$wigcony jest badaniu wtasciwos$ci czterech antocyjanidyn,
drugi zas — trzech barwnikéw tetrahydrochinolinowych. Antocyjanidyny zostaty przebadane bardzo
wnikliwie, biorgc pod uwage ich rézne konformacje, oddziatywanie z dwiema polimorficznymi for-
mami tlenku tytanu, fizy— i chemisorpcje, znaczenie procesu deprotonowania oraz wptyw rdznego
sposobu wigzania barwnika do powierzchni potprzewodnika. Podczas lektury tej czesci opracowa-
nia zwraca uwage szerokie potraktowanie tematu przez Doktoranta i przeprowadzenie obliczen,
ktére moga dostarczy¢ bardzo wartosciowych wnioskdéw dotyczacych projektowania i optymalizacii
budowy ogniw fotowoltaicznych i ich charakterystyki pradowej. Oprocz rutynowych obliczen zwia-
zanych ze strukturg badanych uktadéw i ich wtasciwo$ciami fotofizycznymi, analizowane sg takze
procesy przeniesienia elektronu, zaréwno z punktu widzenia samorzutnosci procesu, jak i jego kine-
tyki. Dodatkowo, ciekawych i bezposrednio poréwnywalnych z eksperymentem wynikéw dostarczajg
szacunkowe wartosci sprawnosci badanych ogniw 7. Niestety, wszystkie sprawnosci uzyskane dla
analizowanych cyjanidyn i zestawione w Tabeli 4.8 sg niskie lub bardzo niskie.

W catej dyskusji wynikow zabrakio bezposredniego poréwnania ze sobg czgsteczek izolowa-
nych, czasteczki izolowanej z czgsteczka zaadsorbowang fizycznie i chemicznie itd. Wydaje sie, ze
liczne tabele ze szczegétowym oméwieniem kazdego fragmentu wykonanych obliczen oraz ilustra-
cje widm i orbitali molekularnych mogtyby nabraé¢ wiecej znaczenia przez jawne wskazanie, ktory
z efektow (typ polimorficznej odmiany tlenku tytanu i wybranej do adsorpcji powierzchni, rodzaj od-
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dziatywania, sposéb koordynaciji, itp.) ma najwiekszy wptyw na wiasciwosci fotofizyczne barwnika
i charakterystyke pradowg badanego ogniwa i czy warto dalej drazy¢ temat w tym kierunku.

W wielu miejscach pracy Doktorant przedstawia takze szczegétowo uzyskane wyniki, ale po-
tem pozostawia Czytelnika w niedosycie, nie interpretujgc ich i nie podejmujac nawet préby wyttu-
maczenia, dlaczego tak sie dzieje. Na przyktad w rozdziale 4.3.2.5 Doktorant przedstawia wyniki
dotyczgce wyznaczonej dla komplekséw atanazu i rutylu energii dysocjacji w przypadku fizysorp-
cji i chemisorpcji barwnika. Moje watpliwosci budzi uzycie pojecia energia dysocjacji w kontekscie
efektu energetycznego zwigzanego z desorpcja barwnika oddziatujacego z powierzchnig potprze-
wodnika za pomoca stabych oddziatywan miedzymolekularnych. Sam Doktorant réwniez wspomina,
ze dla niego takze zaskakujgce byly uzyskane wyniki przedstawione w Tabeli 4.30 na stronie 134,
Z poréwnaniem energii odpowiadajgcych desorpcji czgsteczki chemisorbowanej i oddziatujgcej nie-
kowalencyjnie z powierzchnig. Intuicja chemiczna podpowiada, ze zerwanie wigzania chemicznego
bedzie wymagato energii o rzad wielkosci wigkszej, niz usuniecie z powierzchni adsorbenta cza-
steczki barwnika wigzanej tylko stabymi oddziatywaniami miedzymolekularnymi. Liczby z Tabeli 4.30
przeczg intuicji — energia odpowiadajgca fizysorpcji barwnikow na powierzchni atanazu jest konse-
kwentnie dla wszystkich barwnikow wigksza, niz odpowiadajaca jej energia chemisorpcji. Bardzo
prosze Doktoranta o gtebszg analize tego problemu i wyjasnienie, z czego wynikajg te zaskakujgce
rezultaty, podczas publicznej obrony pracy doktorskiej.

Niepokoi réwniez duze przywigzanie Doktoranta do modelu orbitalnego w analizie widm absorp-
cyjnych i stanéw wzbudzonych antocyjanidyn majacych zwigzek z ewentualnymi zjawiskami prze-
niesienia elektronu z barwnika do poétprzewodnika. Faktyczny rozktad gestosci elektronowej odpo-
wiadajgcy analizowanym w licznych tabelach przejsciom wertykalnym odpowiada nie pojedynczym
(lub nawet wymieszanym) gestosciom wynikajacym z funkcji jednoelektronowych — to jest tylko nasz
uproszczony model, ktéry niekiedy, szczegélnie w prostych przypadkach, moze da¢ dobre wyniki.
Czy nie wygodniej — zamiast analizowa¢ pojedynczo liczne wktady do waznych z punktu widzenia
pracy przejs¢ elektronowych, pochodzgce od poszczegdlnych par HOMO(-n):LUMO(+n) — bytoby
wykorzystac¢ obraz oparty na technice naturalnych orbitali przejscia Martina (J. Chem. Phys., 2003,
118, 4775-77, https://doi.org/10.1063/1.1558471)? ROwniez interpretacja prawdopodo-
bienstwa zajscia procesu przeniesienia elektronu na podstawie energii orbitalnych orbitali moleku-
larnych wnoszgcych wktad do poszczegélnych pobudzen jest oparta tylko na bardzo przyblizonym
modelu. Doktorant na stronie 151 pisze, ze Nieefektywne przeniesienie elektronu pomiedzy Kkatio-
nem i potprzewodnikiem moze wynikac z (...) niewielkiej obecnosci przejsc¢ elektronowych na orbitale
LUMO+n w widmach absorpcyjnych izolowanych barwnikéw., jednak przyroda nie wie nic o obec-
nosci ani nawet istnieniu jakichkolwiek orbitali LUMO+n. Jest to tylko nasz uproszczony sposob
interpretowania pewnych zjawisk. Zatem jak wyttumaczy¢ nieefektywne przeniesienie elektronu, od-
noszac sie do faktycznych/realnych proceséw w przyrodzie? Poprosze réwniez o komentarz na ten
temat podczas obrony.
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Chciatabym takze poprosi¢ Doktoranta o wyjasnienie podczas obrony zwigzku parametru Jp 4
z Tab. 4.14 (str. 105) z formalizmem transferu energii Forstera, wspomnianym na stronie 104.

Zaskakujacy brak w pracy btedéw edytorskich w postaci literéwek z jednoczesng duzg iloscig
btedéw i niescistosci jezykowych i uchybien merytorycznych, takich jak:

1. Stan wzbudzony porfiryn ulega rozpadowi co najmniej po uptywie jednej nanosekundy. (str. 27)
i dalej Wazne jest, aby rozpad stanu wzbudzonego byt wolniejszy od procesu injekcji. — o jaki
rozpad chodzi? Czy Doktorant ma na mysli faktyczny rozpad czgsteczki w stanie wzbudzonym,
czy po prostu dezaktywacje stanu wzbudzonego, tak jak jest to podane w cytowanych przez
niego pracach?

2. chmura elektronowa — termin pojawiajacy sie wielokrotnie w catej pracy — elektron jest czastkg
punktowg, Autor ma na mysli raczej rozktad gestosci elektronowej;

3. ksztaft widma— zndw wielokrotnie —w niniejszej pracy nie jest badany metodami teoretycznymi
ksztalt widma. W wyniku obliczen uzyskiwane sg tylko informacje o pofozeniu i intensywno-
$ci sygnatéw, nie ma zadnych danych kwantowochemicznych (w tym podejsciu), dotyczacych
ksztattu linii widmowych. Ksztalt pasm przedstawionych na ilustracjach w catej pracy to wynik
dofitowania funkcjg Lorentza (cho¢ to tez nie jest sprecyzowane wprost w zadnym miejscu
w pracy) uzyskanych w obliczeniach sygnatéw. Zatem jest to tylko procedura matematyczna,
nie majgca zadnego zwigzku z faktycznym ksztattem pasm, poza (arbitralnym) dopasowa-
niem parametru okreslajgcego ich szerokos$¢ potéwkowg. Stad wszystkie stwierdzenia takie
jak "Drugi sygnat ulega natomiast poszerzeniu”, sg nieuzasadnione z punktu widzenia prze-
prowadzonych obliczen.

4. Problemem metody HF jest brak uwzglednienia energii pochodzgcej od korelacji elektrono-
wej. (str. 46) — mowigc scisle, metoda Hartree-Focka nie uwzglednia korelacji kulombowskiej,
opisuje natomiast w petni przyczynek wymienny w postaci korelacji Fermiego. Sformutowanie
uzyte przez Doktoranta jest zatem skrétem mysSlowym, ktéry — cho€ faktycznie czesto uzy-
wany w potocznych dyskusjach naukowych — nie powinien sie znalez¢ w rozprawie doktorskiej
z chemii kwantowe;.

5. W przypadku barwnikéw najczesciej stosuje sie funkcjonaty B3LYP oraz PBEO. (str. 54) — skad
takie dane? Czy oparte sg na wynikach przeszukania baz danych publikacji, czy na pracach
zawierajgcych testy poréwnawcze dla réznych przyblizen, czy jeszcze na innych zroédtach?
Zacytowane w tym akapicie prace Denisa Jacquemina i wspotpracownikow pochodzg z 2008
i 2009 roku — czyli sprzed 15 lat. Od tego czasu do powszechnego uzycia weszto duzo funkcjo-
natéw chetnie i z powodzeniem stosowanych i rekomendowanych takze przez autoréw wymie-
nionych prac, np. funkcjonaty Truhlara czy Head-Gordona. Wydaje sie wiec, ze stwierdzenie
Doktoranta w tym kontekscie moze by¢ nieco zdezaktualizowane.
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6. Jakosciowa zmiana migedzy stanami elektronowymi polega na zmniejszeniu charakteru = w pier-
Scieniu B. (str. 72) — niejasne. Prawdopodobnie moze chodzi¢ o zmiany gestosci elektronowe;j
w pierscieniu B pod wptywem wzbudzenia, ale Tabela 4.3 nie pokazuje tego w oczywisty spo-
s6b. Takie wnioskowanie mozna by byto przeprowadzi¢ dopiero stosujac réoznicowe gestosci
elektronowe albo analizujgc wartosci liczbowe parametréw odpowiadajacych przeniesieniu ta-
dunku np. wedtug sformutowania Le Bahersa i wspétpracownikédw (J. Chem. Theory Com-
put. 2011, 7, 2498-2506, https://doi.org/10.1021/ct200308m) albo Plassera i wspot-
pracownikow (WIREs Comput. Molec. Sci. 2022, 12, 1595, https://doi.org/10.1002/
wems . 1595);

7. wspotczynnik idealizacji krzywej (str. 87) — termin ten nie jest powszechnie stosowany w ma-
tematyce i nie zostat zdefiniowany w niniejszej pracy;

8. w tabeli 4.6 Doktorant wskazuje wartosci przesuniecia Stokesa dla badanych barwnikéw w jed-
nostkach dtugosci fali. Jednak ze wzgledu na odwrotng proporcjonalnosé dtugosci fali do ener-
gii przejscia, zwykle przedstawia sie przesuniecie Stokesa w jednostkach energii lub czestosci,
aby umozliwi¢ bezposrednie poréwnanie tej wielkosci dla pasm w r6znych zakresach widma.

9. Nieefektywne przeniesienie elektronu pomiedzy kationem i potporzewodnikiem moze wynikac
z (...) nietypowej struktury antocyjanidyn (ze wzgledu na pochodzenie naturalne, barwniki te
nie majg budowy D—n—A, charakterystycznej dla fotouczulaczy niemetalicznych). (str. 151)
— antocyjanidyny majg budowe typowag dla zwigzkéw tego rodzaju. Brak grup elektronodono-
rowych i elektronoakceptorowych przytgczonych do szkieletu n-elektronowego, wywotujgcych
wewnatrzczasteczkowe przeniesienie tadunku, nie jest "nietypowoscig” ani wynikiem natural-
nego pochodzenia barwnikow. Podobnie struktura D—m—A, nie jest charakterystyczna dla fo-
touczulaczy niemetalicznych z zatozenia — jest to tylko jedna z wielu strategii, prowadzgcych
do uzyskania efektywnie dziatajgcych fotouczulaczy niemietalicznych.

sugeruja, ze w pisaniu tekstu opracowania lub ttumaczeniu materiatdw Zrodtowych mogta mieé
istotny udziat sztuczna inteligencja, a jej niedostatki i halucynacje nie zostaty potem skorygowane
przez Autora pracy. W takim jednakze przypadku nalezatoby przynajmniej odnie$¢ sie do stosowa-
nych narzedzi w sekcji Bibliografia (lub inaczej, zgodnie z regulacjami Politechniki Wroctawskiej).

Dokuczliwym mankamentem catej pracy jest jezyk — praca napisana jest chropowato, czyta sie
nieprzyjemnie, rzucajg si¢ w oczy jezykowe kalki z jezyka angielskiego, nienaturalne sformutowania
lub zwroty zargonowe, takie jak:

» ewaluacja przydatnosci zwigzkow (str. 65)
» Ponadlto znaleziono, iz réznice energii (str. 69)

* Brak wyraZnego rozdziatu tadunkow wyklucza... (str. 72)
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» Kompozycja poszczegdlnych wzbudzen o sile oscylatora co najmniej 0.01 zostata zestawiona
w tab. 4.9 (str. 94)

 Ponadto proces obecny w trzecim pasmie widma ulega rozszczepieniu... (str. 98)

 Jego wartosci (parametru Jp 4 ) dostepne sg osiggalne w ramach formalizmu transferu energii
Forstera. (str. 104)

» Tabela 4.20 raportuje kompozycje funkcji falowych opisujacych poszczegdlne elektronowe
stany wzbudzone. (str. 118)

» Uwzglednienie efektow rozpuszczalnikowych w symulowanych uktadach wptywa przede wszyst-
kim na orbital HOMO atanazu, ktéry moze zamienic sie miejscami z innym obsadzonym orbi-
talem HOMO-n barwnika. (str. 136)

* ... nie wplywa w sposob jakosciowy na zachowanie sie charakterystyki okna Swiatta widzial-
nego. (str. 198)

» Przestrzen pieciu najwyzej lezgcych orbitali kompleksu TQ3-Ti jest skomponowana ekskluzyw-
nie z orbitali nalezacych do barwnika (str. 200)

» Reprodukcja wartosci widm emisyjnych jest natomiast bardziej precyzyjna... (str. 205)

» Obserwacja ta pomimo ubogiej reprezentacji rzeczywistego eksperymentu potwierdza wyniki
pomiardw. (str. 206)

» Natomiast uwzglednienie w uktadzie srodowiska wodnego i alkoholowego powodowato jej
wzrost satysfakcjonujgc tym samym wymagania samorzutnosci... (str. 210)

» Analiza kompozycji funkcji falowych poszczegolnych elektronowych stanow wzbudzonych...
(str. 211)

i wiele innych.

Podsumowujac, Doktorant wykazat sie sprawnoscig w postugiwaniu sie metodami obliczenio-
wymi chemii kwantowej i w analizie uzyskanych wynikow w dziedzinie modelowania organicznych
fotouczulaczy do ogniw fotowoltaicznych w odniesieniu do eksperymentu. Pomimo wymienionych
powyzej niescistosci i niedociggnie¢, przedstawiona do recenzji praca stanowi oryginalne opraco-
wanie problemu naukowego i spetnia warunki okreslone w art. 187 ust. 1-2 ustawy z dnia 20 lipca
2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (t.j. Dz. U. z 2023 r. poz. 742 z p6zn. zm.). Wnosze
zatem do Rady Dyscypliny Naukowej Nauki Chemiczne Politechniki Wroctawskiej o dopuszczenie
mgr. Zygmunta Stoczewskiego do dalszych etapdéw przewodu doktorskiego.
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