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R E C E N Z J A 

Pracy doktorskiej Pani mgr inz. Marty Choluj pt. 

"Kwantowo-chemiczny opis wplywu ograniczenia przestrzennego na 

wlasciwosci elektryczne ukladow atomowych i molekularnych" 

wykonanej pod opiek^ Prof, dr hab. inz. Wojciecha Bartkowiaka. 

Przedtozona m i do recenzji rozprawa doktorska zostala wykonana w Zakladzie Chemi i 

Fizycznej i Kwantowej Wydz iah i Chemicznego Poli techniki Wroclawskiej pod k ierunkiem 

Prof, dr hab. inz. Wojciecha Bartkowiaka. - = -

Podejmujqc si? recenzji tej pracy doktorskiej chcialbym wyraznie zaznaczyc iz w t y m 

przypadku tematyka pracy doktorskiej jest m i szczegolnie bliska ze wzgledu na moje badania 

doswiadczalne w o d y i chlorku sodu w stalych matrycach porowatych bialego cementu i 

„szkla porowatego" technik^ N M R w latach 1998-2000 w Kanadzie. W przypadku pracy Pani 

Mar ty Chohij moglem spojrzec od strony teoretycznej na zmiany strukturalne spowodowane 

ograniczeniem przestrzennym, czy l i w j ^ z y k u angielskim tzw. „spat ia l confinement". 

„ U w i ? z i e n i e " znacznie gorzej oddaje jego znaczenie niz stosowane przez autork? pracy i 

Zespol Profesora Bartkowiaka poj^cie „og ran i czen i e przestrzenne ukladow atomowych i 

molekulamych". Ponadto, takie zjawisko wyst^puje w przypadku ukladow porowatych i 

oddzialywah, np. gazow i cieczy z powierzchni^ i matryc^ stalq. Z tego powodu woda 

zamarza w znacznie nizszych temperaturach w ukladach porowatych, np. w piaskowcu lub 

betonie niz tzw. „ bulk water". 

Badania naukowe w zespole promotora Pani M a r t y s^ dla mnie komplementame i tym samym 

bardzo przydatne i stymuluj^ce. Promoter zaproponowal doktorantce scisle zdefiniowanq 



tematyk? badan teoretycznych i sposob rozwi^zania postawionego przed doktorantk^ 

problemu naukowego, przydatnego w zrozumieniu w i e l u zjawisk, zarowno w nowoczesnej 

nauce o materialach, w t y m w nanotechnologii i nanofotonice oraz w medycynie (np. w 

inzynieri i tkankowej porowatych ukladow kostnych). Wspominaj^c uniwersalnosc 

problematyki naukowej zawartej w pracy doktorskiej Pani M a r t y chcialbym rowniez 

podkreslic, iz opisane badania by ly prowadzone w ramach szerokiej i dhigotrwaiej 

wspolpracy naukowej z osrodkami zagranicznymi w zakresie optyki l iniowej i niel iniowej 

oraz wlasciwosci elektrycznych wybranych atomow i malych moleku l w warunkach 

ograniczenia przestrzennego. Efektem wieloletnich badan i wspolpracy m. in . szeroko 

c5^owane publikacje Zespolu w bardzo renomowanych czasopismach naukowych typu J. 

Chem. Phys, Chem. Phys, Lett., Phys. Chem. Chem. Phys, i J. Chem. Theory Comput. 

Interesuj^ca jest chronologia publ ikowania czterech prac doktorantki - t rzy prace w roku 

2017 i jedna (w druku) w 2018. W mojej op in i i wskazuje to na dhigie miesi^ce (lata?) 

studiowania literatury a nast^pnie wykonjrwania dobrze przemyslanych i zaplanowanych 

obliczen, szeregu weryf ikacj i i w koncu opracowaniu olbrzymiej i losci w y n i k o w w formic 

czterech publ ikacj i bezposrednio zwiqzanych z tematyk^ jej pracy doktorskiej. Ponadto, Pani 

Marta jest wspolautork^ trzech publ ikacj i ze zblizonej tematyki naukowej. Ze wzgledu na 

opublikowanie w y n i k o w swoich badan w k r o t k i m przedziale czasowym, w bazie scopus 

wymienione jest ty lko szesc prac autorki, cytowanych pi^ciokrotnie (bez autocytowah, stan na 

20 sierpieh 2018) i je j indeks Hirscha wynos i 2. Z drugiej strony, ze wzgledu na unikaln^ i 

nieco niszow^ tematyk?, trudno spodziewac si? duzej l iczby cytowah publ ikacj i z tej bardzo 

scistej i trudnej dziedziny wiedzy. 

Rozprawa doktorska autorki zostala wykonana w sposob tradycyjny w formic zwartej 

monografii licz^cej 111 stron zakohczonych k r o t k i m podsumowaniem. N a kolejnych stronach 

umiescila dwa dodatki wyroznione duzymi l i terami: A (15 tabel na stronach 112 - 127) i B 

(publikacje do doktoratu i luzno z n i m zwi^zane). Caiosc kohczy spis 200 pozycj i 

l i teraturowych poczynajqc od roku 1928 do prac najnowszych (strony 130-148). 

Autorka rozpoczyna swoj^ „ m o n o g r a f i ? " od spisu tresci z ktorego mozemy zorientowac si?, 

ze „klasyczna" cz?sc literaturowa opisana jest w rozdzialach 2-4 (ok. 20 stron). W pi?ciu 

rozdziaiach (5 do 9) prezentuje wlasne badania, omawia w y n i k i i podaje wniosk i . W tej cz?sci 

pracy stosuje bardzo czytelny i jednol i ty schemat prezentacji. Nast?pnie, na stronach 5 - 1 0 

znajduje si? spis tabel zamieszczonych w rozprawie a na stronach 11 do 15 spis rysunkow. 

Numeracja tabel i rysunkow jest czytelna i zaczjTia si? od numeru rozdziahi. W ten sposob 

czytelnik moze na samym pocz^tku zapoznac si? pobieznie z zawartosci^ pracy. Warto 



przypomniec, iz zwykle spisy tabel i rysunkow znajdujq si? na koncu monografi i . W tym 

momencie musz? powiedziec, ze osobiscie wo la lbym jednak krotsze i bardziej zwi?zle ty tu ly 

tabel i podpisy pod rysunkami. Przyznaj? jednak, iz czasem jednak trzeba zastosowac 

precyzyjny i tjTn samym dluzszy podpis. > 

Po przeczytaniu, wynotowaniu istotnych infonnacj i i „ p r z e m y s l e n i u " calej rozprawy 

doktorskiej Pani Mar ty mog? z przyjemnosci^ stwierdzic, iz trafila m i si? do recenzji 

wspaniale napisana praca. Jako glownq zalet? „ n i e m e r y t o r y c z n ^ " chcialbym wyin ien ic 

precyzj? j?zyka i prostot? opisu badanych zjawisk, wl^czaj^c w to konieczne wzory i formuly 

fizyczne i matematyczne. By la to lektura bardzo spojna i zawieraj^ca niezb?dn4 informacj? 

bez koniecznosci odsyiania czytelnika do literatury fachowej, podr?cznik6w czy ar tykulow 

zrodlowych. Czytanie takiego tekstu sprawialo m i bardzo duz^ przyjemnosc i jednoczesnie 

wzmagalo ciekawosc poznania kolejno uzyskanych w y n i k o w autorki. Pozniej zauwazylem, iz 

jej publikacje pisane s^ w podobny sposob. 

W rozdziale pierwszym (str. 16 - 18) autorka krotko wprowadza czytelnika w tematyk? 

ograniczenia przestrzennego i podejscia teoretycznego pozwalaj^cego na modelowanie 

molekulame takich zjawisk. Badania z tej tematyki prowadzone s^ od szeregu lat w Zakladzie 

Chemii Fizycznej i Kwantowej Wydz ia tu Chemicznego Poli techniki Wroclawskie j . 

Pani Marta zwi?zle opisuje eel swojej pracy doktorskiej: charakterystyk? w p l y w u 

ograniczenia przestrzennego, modelowanego harmonicznym potencjalem sferycznym i 

cyl indrycznym na wybrane wlasciwosci elektryczne atomow i malych molekul . 

Zakres badan obejmuje analiz? zmian elektrycznych modelowanych zroznicowan^ topologi^ 

„o toczen ia" , bardzo dokladne ( 'benchmark") obliczenie polaryzowalnosci i 

hiperpolaryzowalnosci izolowanego anionu wodorkowego i ograniczonego przestrzennie, 

okreslenia w p l y w u ograniczenia przestrzennego na odpowiednie wk lady elektronowe i 

wibracyjne (harmoniczne i anharmoniczne) do wlasciwosci elektrycznych l i n iowych 

kompleksow niekowalencyjnych, w p t y w u otoczenia na adsorpcj? dwufotonowq oraz testuje 

przydatnosc 35 funkcjonatow g?stosci do opisu ograniczenia przestrzennego. 

Kolejne rozdzialy 2, 3 i 4 stanowi^ bardzo przyst?pny wst?p l i teraturowy. Pierwszy z nich 

wprowadza w tematyk? ograniczenia przestrzennego i sposobow opisu teoretycznego. 

Autorka wspomina prosty model studni potencjalu, rownanie Schroedingera dla elektronu w 

polu magnetycznym, podane przez Focka w 1928 roku. Nast?pnie przypomina, iz w 

kolejnych latach wprowadzono analityczne potencjaly ograniczajqce, w t y m pozwalaj^ce na 

przewidywanie w p l y w u bardzo wysokich cisnieh i potencjaly harmoniczne pomocne do opisu 



atomow i molekui zamkni?tych w klatkach fulerenow i nanorurek. Autorka dokiadniej opisuje 

harmoniczne potencjaly sferyczne i cyhndryczne. 

W rozdziale trzecim autorka definiuje i opisuje l in iowe i n ie l in iowe wlasciwosci elektryczne. 

Wspomina krotko o polaryzacji atomu i molekuly przez zewn?trzne pole elektryczne (F), t j . o 

zmianie rozkladu ladunkow elektrycznych, powoduj^cych powstanie indukowanego momentu 

dipolowego (|J,,nd). Przypomina, iz podstawowq wie lkosci^ charakteryzuj^c^ l in iowe procesy 

optyczne i wi^z^cq parametry jj.ind i F jest polaryzowalnosc dipolowa a. W rozdziale t y m 

dowiadujemy si? rowniez, iz odkrycie lasera w 1960 roku u m o z l i w i l o wytworzenie bardzo 

silnej, spojnej w i ^ z k i swiatla generuj^cej niel iniowe zjawiska optyczne w w y n i k u 

oddzialywania z materi^. Autorka wspomina o zastosowaniu pot?gowego rozwini?cia 

momentu dipolowego wzgl?dem nat?zenia swiatla oraz atomowych, j o n o w y c h i 

molekulamych pierwszej i dmgiej hiperpolaryzowalnosci (P i T ) j ako odpowiedzi ukladu na 

zaburzenie przez zewn?trzne pole elektryczne. Ponadto pisze o zmianie polozeh 

rownowagowych j^der atomowych w w y n i k u deformacji g?stosci elektronowej. To ostatnie 

zjawisko umozl iwia , w ramach przyblizenia Boma-Oppenheimera, uwzgl?dnienie wk ladow 

elektronowych i wibracyjnych do (hiper)polaryzowalnosci. 

Bardzo istotne w t y m rozdziale jest pokazanie mozl iwosc i obliczen teoretycznych CCSD(T) , 

F C I i D F T do przewidywania i wspomagania badan zjawisk elektrycznych modyf ikowanych 

ograniczeniem przestrzennym. Do takich metod zalicza zastosowanie skohczonego pola (FF) 

wraz z kontrol^ stabilnosci uzyskanych w y n i k o w metodq Romberga-Rutishausera (RR), 

sumowania po stanach (SOS), f i inkcj i odpowiedzi (RF) oraz zaleznego od czasu podejscia 

Hartree-Focka ( T D H F ) . Ca lkowi ty hamiltonian ukladu l iczy si? w obecnosci zaburzenia 

zwiqzanego z obecnosci^ pola elektrycznego (- | iF) natomiast zmiany energii i momentu 

dipolowego wyraza si? za pomocy rozwini?c energii wzgl?dem parametm F. W nast?pnym 

kroku definiuje podstawowe wielkosci elektryczne ( | i , a, P, Y ) jako pierwszy, dmg^, trzeci^ i 

czwartq pochodnq energii wzgl?dem przylozonego pola elektrycznego. 

W rozdziale czwartym autorka opisuje w p l y w potencjalu harmonicznego na wlasciwosci 

elektryczne badanych ukladow atomowych i molekulamych. W t y m przypadku potencjal 

wl^czony do hamiltonianu powoduje kompresj? (scisni?cie) chmury elektronowej. W 

przypadku atomu w o d o m powoduje to wzrost energii i separacji orbital i H O M O / L U M O , a 

nawet oderwanie elektronu. Aktua lny stan badan w p l y w u potencjalu ograniczajqcego na 

wlasciwosci elektryczne atomow i molekul autorka przedstawia w postaci strzalek w Tabeli 

4 .1 . T u proponowalbym Pani Marcie stosowanie dla baz funkcyjnych Dunninga typu aug-cc-

p V X Z zamiast accX powszechnie uzjwanego skrotu a V X Z . 



Rozdzial p i^ ty rozpoczyna opis prac wtasnych doktorantki . N a pocz^tku Pani Marta wybrala 

13 malych molekul l i n iowych (CO, B F , L i H , H F , H C l , H C N , OCS, H A r F , C I C C H , H C C C N , 

CO2 i H C C H ) i badala w p l y w odpowiedzi parametrow elektrycznych [ i , a, |3 na obecnosc pola 

elektrycznego w p rz j^adku izolowanych i ograniczonych przestrzennie molekul . 

Szczegolowo analizowala w p l y w potencjalu sferycznego i jego polozenia wzgl?dem 

molekuly L i H . Struktury geometryczne badanych molekul w prozni uzyskaia w w y n i k u 

optymalizacji na poziomie CCSD/aug-cc-pVTZ i dalej l iczyla parametry elektryczne stosujqc 

znacznie dokladniejsze podejscie (CCSD(T)/aug-cc-pVTZ) i stosunkowo dobre kryter ium 

zbieznosci (do 10 ' " ) . Obliczenia wykonano lokalnie zmodyf ikowanym programem Gaussian 

09. Autorka zauwazyla duzy w p l y w polozenia potencjahi ograniczaj^cego na modyfikacj? 

parametrow elektrycznych. Zmiana momentu dipolowego ( t j . wzrost lub spadek) wywolana 

potencjalem ograniczaj^cym zalezy od ukladu molekulamego. Spadek polaryzowalnosci b y l 

wyn ik iem wzrostu ograniczenia przestrzennego (parametr co). Ponadto, potencjal sferyczny 

silniej niz cyl indryczny w p l y w a l na odpowiedz molekuly. Opisane przez autork? badania s^ 

pierwszy prob^ systematycznego podejscia do oszacowania w p l y w u potencjahi sferycznego i 

cylindrycznego i jego umieszczenia na duzy zbior moleku l (13). Obserwowane zmiany 

parametrow \i, a, (3 dla wielkosci potencjalu ograniczaj^cego co = 0, 0 .1 , 0.2, 0.3 i 0.4 

jednostki atomowe (a. u.) przedstawiono na szeregu rysunkow (str. 49-56). 

W kolejnym rozdziale analizuje bardzo prosty uklad - anion wodorkowy. W t y m przypadku 

autorka l iczyla zmian? polaryzowalnosci i dmgiej hiperpolaryzowalnosci izolowanego i 

ograniczonego przestrzennie j o n u w obecnosci zewn?trznego pola elektrycznego. B y l y to 

pierwsze tego typu badania w literaturze przedmiotu. War to zaznaczyc, ze H " jest bardzo 

tmdnym ukladem do opisu teoretycznego ze wzgl?du na duz^ korelacj? elektronowq. Autorka 

wybrala metod? obliczen CCSD (tu rownowazna FCI) oraz przetestowala szereg baz 

funkcyjnych Dunninga pod k^tem ich przydatnosci do opisu parametrow a i (3 anionu H " w 

prozni i w przypadku ograniczenia przestrzennego modelowanego sferycznym potencjalem 

harmonicznym. Zastosowane podejscie wariacyjno-perturbacyjne Hylleraasa z j awnie 

skorelowanymi fiinkcjami Gaussa prowadzi do bardzo dokladnych w y n i k o w (benchmark). 

W obliczeniach parametrow elektrycznych dla H" konieczne jest stosowanie rozbudowanych 

fi inkcj i rozmytych, t j . n-aug-, gdzie n = (1), d, t , q. Przykladem moze bye baza q-aug-cc-

p V 5 Z . Autorka pokazala, ze uzyskane we wczesniejszych badaniach w y n i k i mog^ prowadzic 

do niefizycznego oderwania elektronu ze wzgl?du na znaczne rozmycie g?stosci 

elektronowej. Autorka uzyskaia wysycenie dla w y n i k o w uzyskiwanych przy pomocy baz t-

5 



aug-cc-pVXZ i lepszych. Wykazata, ze ze wzrostem si ly ograniczenia (co) energia anionu 

wodorkowego rosnie i jest dodatnia dla CO > 0.5 au. 

Bardzo wazne i unikalne badania w p l y w u ograniczenia przestrzennego na elektronowe i 

wibracyjne wklady do elektrycznych wlasciwosci prostych l i n iowych komplckscSw z 

wi^zaniem wodorowym ( H C N . . . H C N i H C N . . . H N C ) b y l y przedstawione w rozdziale 

siodmym. 

Autorka wykonaia tez nowatorsk^ analiz? w p l y w u ograniczenia przestrzennego na 

modyfikacj? absorpcji dwufotonowej molekuly L i H (Rozdz. 8). W t y m przypadku Pani Marta 

zaj?la si? problemem przewidzianym teoretycznie przez M a n ? Geppert-Mayer (urodzona w 

1907r w Katowicach w rodzinie profesorow od siedmiu pokoleh). Warto wspomniec o 

nagrodzie Nobla w 1963 r. dla niej, j ako drugiej kobiety w histori i (pracowala wtedy w A N L ) . 

W celu uzyskania odpowiedzi w p l y w u ograniczenia przestrzennego na moment przejscia 

drugiego rodzaju i zmian? absorpcji dwufotonowej autorka wykonaia obliczenia M C S C F 

przy pomocy programu Dalton w oparciu o teori? f i inkc j i odpowiedzi ( M C L R i M C Q R ) . 

Ostatni etap badan Pani Mar ty polegal na systematycznej analizie jakosci uzyskanych 

w y n i k o w dla pi?ciu molekul l i n iowych z zastosowaniem 35 roznych fl inkcjonalow g?stosci i 

metody CCSD(T) jako wzorca. Niestety, w g . autorki nie ma pojedynczego funkcjonahi 

g?stosci, dobrze opisuj^cego wlasciwosci elektryczne wszystkich molekul . Nie d z i w i mnie to, 

gdyz podobnie jest w przypadku obliczania stalych sprz?zeh spinowo-spinowych (SSCC). 

W rozdziale dziesi^tym autorka bardzo zwi?zle opisuje swoje w y n i k i badah teoretycznych, 

swiadcz^ce o bardzo istotnym w p l j w i e ograniczenia przestrzennego na moment d ipo lowy 

oraz parametry a, (3 i T badanych ukladow atomowych i molekulamych. 

Z obowi^zku recenzenta chcialbym wspomniec o k i l k u zauwazonych bl?dach i 

niescislosciach w tekscie rozprawy. N a szcz?scie, w tak dobrze napisanej pracy tmdno by lo 

doszukac si? wi?kszych potkni?c: 

Str. 24, „potencja l pot?gowy" - moze lepiej b rzmi „ w y k l a d n i c z y " ? 

Str. 35, Rys. 4.1 (z publikacj i) - opis pod rysunkiem dla osi O X moglby bye bardziej 

zrozumialy. Podobnie malo jasne s^ opisy dla rysunku 4.3. 

Str. 39. W Tabeh 4.1 skrot „accX" . W literaturze spotyka si? „ a V X Z " . 

Str. 57/58 „Ich celem bylo przeanalizowanie zachowania roznych baz funkcyjnych Dunninga 

w opisie statycznej elektronowej . . . j o n u H . " A moze analiza w y n i k o w . . . uzyskanych przy 

pomocy baz Dunninga? Lub - przetestowanie baz Dunninga pod k^tem ich przydatnosci do 

dokladnego przewidywania parametrow elektrycznych ...? * . 

Str. 80. „ m o m e n t u przejsciu dmgiego rz?du" - poprawnie „prze jsc ia" . 



Wi^kszosc z nich to jednak uwagi dyskusyjne nie umniejszaj^ce bardzo pozytywnego 

wrazenia w trakcie czytania rozprawy. ,. 

M a m tez dwa pytania: 

Rozdzial 6. Czy wysycenia w y n i k o w dla roznych baz funkcyjnych nie mozna by szacowac 

(ekstrapolowac) w granicy bazy zupelnej (CBS) stosuj^c podejscie empiryczne (jak dla 

energii) ? 

Rozdzial 9. Czy nie mozna tu stosowac baz typu n-aug-cc-pVXZ ? 

Na koniec chcialbym krytycznie wspomniec o „b raku poszanowania lasow przez autork?". 

Zamiast pisac na jednej stronie kartki warto rowniez wykorzystac jej drug^ stron?. Ponadto, 

„dla wygody recenzenta i potencjalnych czyte lnikow", warto na koncu rozprawy zamiescic 

dodatek w postaci opublikowanych prac autorki . -

Wsrod podstawowych osiqgni^c (i nowosci naukowych) autorki dysertacji chcialbym 

wymienic: 

1. Jest to pierwsza systematyczna proba opisu zmian elektrycznych duzego zbioru prostych 

molekul dla roznych topologi i sferycznego i cylindrycznego potencjalu harmonicznego. 

2. Uzyskaia bardzo dokladne w y n i k i polaryzowalnosci i hiperpolaryzowalnosci H ' metodq 

wariacyjno-perturbacyjn^ Hylleraasa z jawnie skorelowanymi f i inkcjami Gaussa (ECG) oraz 

wysycenie zmian tych parametrow stosuj^c obliczenia CCSD/n-aug-ccpVXZ dla n = t i 

wi?kszych. Jej w y n i k i sq dokladniejsze od wczesniej opubl ikowanych (zawyzonych) gdyz 

zastosowala schemat Romberga-Rutishausera (RR). 

3. Stosuj^c cylindryczny potencjal harmoniczny zbadala w p l y w ograniczenia przestrzennego 

na wlasciwosci elektryczne dwoch kompleksow z wi^zaniem wodorowym: H C N . . . H C N oraz 

H C N . . . H N C . W swoich badaniach uwzgl?dnila wk lady elektronowe i wibracyjne. 

4. Szczegolowo zbadala w p l y w ograniczenia przestrzennego modelowanego przy pomocy 

potencjalu cylindrycznego w funkcji duzych zmian separacji atomow L i i H na modyfikacj? 

absorpcji dwufotonowej molekuly L i H . ^ • 

5. Przetestowala zbior 35 korelacyjno-wymiennych f l inkcjonalow g?stosci pod k^tem ich 

przydatnosci do wyznaczania parametrow elektrycznych moleku l H F , H C N , OCS, H A r F , i 



C I C C H w obecnosci ograniczenia przestrzennego, stosuj^c jako wzorzec dokiadnosci w j m i k i 

obliczen metodq CCSD(T) . 

Moje uwagi krytyczne nie maja jednak w p l y w u na ostatecznq, bardzo pozytywn^ ocen? 

opanowaniu nowoczesnych technik chemii teoretycznej i umiej?tnosci rozwiqzjwania bardzo 

trudnych problemow z pogranicza chemii , f i zyk i i nanotechnologii. Podsumowuj^c 

stwierdzam, ze rozprawa doktorska Pani mgr inz. M a r t y Choluj stanowi oryginalne 

rozwi^zanie problemu naukowego i w pelni spelnia w y m o g i art. 13 ustawy z dnia 14 marca 

2003 roku „ 0 stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach w zakresie sztuki" 

(Dz. U . z 2003 r. nr 65 poz. 595 ze zm. w Dz . U . z 2005 r., nr 164, poz. 1365) i ustawy z 

dnia 18 marca 2011 r. o zmianie ustawy — Prawo o szkolnictwie wyzszym, ustawy o 

stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki oraz o 

zmianie niektorych innych ustaw Dz. U . z 2011 r. nr 84 poz. 455 oraz D z . U . 2016 poz. 882 

(Obwieszczenie Marszalka Sejmu Rzeczypospolitej Polskiej z dnia 3 czerwca 2016 r. w 

sprawie ogloszenia jednolitego tekstu ustawy o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz 

0 stopniach i tytule w zakresie sztuk) oraz R O Z P O R Z ^ D Z E N I A M I N I S T R A N A U K I I 

S Z K O L N I C T W A W Y Z S Z E G O z dnia 19 stycznia 2018 r. w sprawie szczegolowego t rybu 

1 warunkow przeprowadzania czynnosci w przewodzie doktorskim, w post?powaniu 

habilitacyjnym oraz w post?powaniu o nadanie ty tuhi profesora, § 6. Z pelnym 

przekonaniem wnioskuj^ do R a d y Naukowej Wydzia lu Chemicznego Politechniki 

Wroclawskiej o dopuszczenie Pani mgr inz. Marty Choluj do dalszych etapow przewodu 

doktorskiego. 

Ponadto, ze w z g l f d u na interdyscyplinamy charakter przedlozonej rozprawy, oraz uzyskanie 

unikalnych informacji l^cz^cych bardzo skutecznie chemi? teoretyczn^ z nanotechnologii 

proponuj^ Radzie Naukowej Wydzia lu Chemicznego Politechniki Wroclawsldej 

wyroznienie ocenianej rozprawy doktorskiej. 

Teobald Kupka ^ y 

przedstawionej rozprawy doktorskiej. Tekst rozprawy Pani M a r t y swiadczy o doskonalym 

Opole, 22 Sierpieh 2018 

Tel . 665 921 475; e-mail: 

teobaldk@gmail.com; teobald(a}uni.opole.pl 
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