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Recenzja osiagniecia naukowego dr. Inz. Rafata Wysokiriskiego oraz
catoksztattu dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego

w zwiazku z Jego ubieganiem sie o stopien naukowy doktora habilitowanego

Sylwetka Kandydata

Od poczatku swojej kariery naukowej dr inz. Rafat Wysokinski jest zwigzany z Politechnika
Wroctawskg. Ukonczyt studia inzyniersko-magisterskie na  Wydziale Chemii. Prace
magistersko-inzynierskg pt. ,Witasnosci koordynacyjne kwasow aminodifosfonowych.
Kompleksowanie jondéw Zn(ll), Mg(ll), Ca(ll)” wykonat pod kierunkiem prof. dr hab. Ewy
Matczak-Jon uzyskujgc tytut zawodowy magistra inzyniera chemii. Prace doktorskg wykonat
pod kierunkiem prof. dr hab. inz. Danuty Michalskiej-Fak pt. ,Badania struktur i widm
oscylacyjnych analogéw cisplatyny metodami teorii funkcjonatéw gestosci (DFT)”. W 2002
roku, bezposrednio po doktoracie, zostat zatrudniony na 7 miesiecy na etacie asystenta
naukowo-dydaktycznego w Instytucie Chemii Nieorganicznej i Metalurgii Pierwiastkow
Rzadkich Wydziatu Chemii. W latach 01.2003-01.2004 zatrudniony byt jako starszy referent
ds. wspolpracy europejskiej w Wydziale Metalurgicznym. W okresie 02.2004-09.2005
ponownie zatrudniony zostaje w Instytucie Chemii Nieorganiczneji Metalurgii Pierwiastkow
Rzadkich. Ostatecznie, w pazdzierniku 2005 roku zostaje zatrudniony na czas nieokreslony

w Katedrze Chemii Nieorganicznej i Strukturalnej Wydziatu Chemii.
Dr inz. Rafat Wysokinski nie ma w swoim zyciorysie zadnych stazy podoktorskich.

Zanim przejde do bardziej szczegétowej oceny osiggnigcia habilitacyjnego i dorobku, skupie

sie teraz na ocenie scjentometrycznej i informacjach zamieszczonych w materiatach



Habilitanta. Dr inz. Rafat Wysokinski jest wspotautorem 48 publikacji naukowych, z czego 44
ukazaly si¢ w czasopismach z listy filadelfijskiej. 8 publikacji ukazato sie w formie Open
Access, az 43 prace zostaly publikowane po uzyskaniu stopnia doktora.

Warto odnotowac 3 letnig przerwe okresu publikacyjnego w latach 2016-2018, po ktorej
nastepuje nagly, niezwykle intensywny wzrost aktywnosci publikacyjnej, 23 publikacje
ukazaly sig w latach 2019-2022, z ktérych wiekszo$¢ zwigzana jest z tematyka rozprawy
habilitacyjnej.

Wigkszos¢ tych prac ukazata sie w dobrych czasopismach takich jak Physical Chemistry
Chemical Physics, ChemPhysChem, Polyhedron, Physical Chemistry Chemical Physics,
Journal of Physical Chemistry A, nieco kontrowersyjnych czasopismach open access MDPI
a jedna praca opublikowana zostata w Chemical Communications z Impact Factor 6.222 i
punktacjg MeiN 200.

Podstawg wnioskowania o nadanie stopnia doktora habilitowanego jest cykl powigzanych
tematycznie 10 artykutéw naukowych, o sumarycznym Impact Factor 38,161, liczbie
punktow MNISW 1180. Sa to dobre parametry. Prace cytowane byly 39 razy. Biorac pod
uwage fakt, Zze prace opublikowano w ostatnich 4 latach liczbe te mozna uznaé¢ za
akceptowalna.

Sumaryczna punktacja Impact Factor wszystkich opublikowanych prac wynosi 119,330 a
sumaryczna liczba cytowan prac wynosi 1032. Indeks Hirsha doktora Wysokiriskiego
wynosi 19 i jest dobry dla kandydata do stopnia naukowego doktora habilitowanego nauk
chemicznych pracujgcego czynnie w chemii obliczeniowej od ponad 20 lat (wliczajgc wto
okres studiéw doktorskich).

Habilitant nie byt/nie jest promotorem pomocniczym prac doktorskich.

Aktywnosc¢ konferencyjna dr. Rafata Wysokirniskiego jest bardzo mata. Jak wynika z
przedstawionych materiatow, wyniki prac doktora Wysokinskiego prezentowane byly jedynie
w formie wieloautorskich posteréw (?). Tylko 3 ostatnie prezentacje zwigzane byly z

tematykq rozprawy habilitacyjnej.

Dr inz. Rafat Wysokiniski byt zaproszony do recenzowania prac w czasopismach naukowych

tylko 5razy ito dopiero w 2022 roku.

Niestety, jak wynika z materiatow, dr inz. Rafat Wysokirski nie kierowat zadnym projektem
badawczym. Byt jedynie wykonawca projektéw zespotowych Wydziatu Chemicznego
Politechniki Wroctawskiej.



Z powyzszego syntetycznego podsumowania wysuwa sie sylwetka uczonego, ktory dopiero

w ostatnich 4-5 latach odnalazt swojg tematyke i droge naukowa.
Ocena osiggnigcia habilitacyjnego i dorobku naukowego Kandydata

Zanim przejde do oceny merytorycznej osiggniecia habilitacyjnego dr. Inz. Rafata
Wysokiriskiego zajme sie strong formalng. Na owo osiagniecie sktada sie dziesiec publikacii
naukowych [H1-H10], ktére ukazaty sie w dobrych czasopismach naukowych o zasiggu
miedzynarodowym. W os$miu z tych prac dr Wysokinski jest jednym z kilku autoréw

korespondencyjnych a w jednej pracy jedynym autorem-korespondentem.
Dr Wysokinski nie opublikowat zadnej monografii naukowej, ani rozdziatu w monografii.

Oswiadczenia wspétautorow o ich wktadzie pracy w powstanie publikacji dowodzg
rzeczywistej wieloautorskiej wspotpracy, co uwazam za pozytywne. Dr hab. Wiktor
Zierkiewicz odpowiadat za merytoryczng opieke nad praca, dr inz. Mariusz Michalak
wykonat czesé obliczen, [H1-H9], prof. Steve Scheiner ,Helped or assisted in the
development of the idea to be research”, dr Thierry Maris — odpowiadat za czgs$¢
doswiadczalng prac [H9 i H10]. Kazda z wymienionych osob brata udzial, w mniejszym lub
wigkszym stopniu, w przygotowaniu manuskryptu.

W tym kontekscie warto zwrdci¢ uwage na fakt, ze dr inz. Wysokiriski w siedmiu pracach jest
pierwszym autorem, w o$miu autorem korespondencyjnym, a jedna praca jest monoautorska

co $wiadczy o Jego wiodacej roli w pracach.

W swoich badaniach dr inz. Rafat Wysokinski zajgt sie tzw. niekowalencyjnymi
oddziatywaniami dziurowymi znanymi pod réznymi nazwami w zaleznosci od atomu
wigzania i geometrii oddziatywania. Najwczesniej opisanym i najintensywniej badanym
oddziatywaniem niekowalencyjnym jest wigzanie wodorowe.

Powstanie oddzialywan niekowalencyjnych thumaczy sie anizotropia redystrybucji gestosci
elektronowej atomu w czasteczce. Tworza sie obszary o niskiej gestosci elektronowe]j na
wybranym atomie i centrum przyciagajace z zasada Lewisa. Kiedy taki dodatni obszar
pojawia sie na przedhuizeniu wigzania kowalencyjnego o, jest okredlany jako ,dziura ¢”.
Podobnie, gdy obszar o niskiej gestoSci elektronowej jest prostopadly do plaszczyzny
molekularnej, nazywa sie to ,dziurg n”. Opisane centra odgrywajg role kwasu Lewisa,

chociaz wiekszosc¢ z nich to atomy elektroujemne.



Uwaza sig, ze istnieje kilka kategorii oddziatywar niekowalencyjnych; wigzania berylowe,

weglowcow (grupa 14), pnikogendw (grupa 15), chalkogenéw (grupa 16), halogenowe

(grupa 17) i helowcowe (grupa 18). Kazda z grup wigzari niekowalencyjnych stanowi

obecnie integralng czes¢ niezaleznych obszaréw badan naukowych.

Badania teoretyczne doktor Wysokiniski prowadzit w standardowy, typowy dla tego typu

badar sposéb. Sktadaly sie one z kilku etapGw:

1.

etap 1: optymalizacja geometrii i wyznaczanie dhugosci wigzan w molekulach.
Optymalizacja struktury geometrycznej obejmowala kila pozioméw obliczeniowych
Stosowano metody MP2, CCSD(T) oraz DFT z funkcjonatami M06-2X oraz BLYP i
PBEO z poprawkg na oddzialywania dyspersyjne opracowang przez Grimmego. W
obliczeniach uzywano kosystentnych korelacyjnie baz atomowych podwdjnego i
poczwlrnego zeta, aug-cc-pVDZ i ang-cc-pVQZ z funkcjami polaryzacyjnymi
oraz w metodzie DFT baz Def2-TZVPP i DEf2-TZVP. Efekty relatywistyczne
uwzgledniano bardzo uproszczong metods ZORA oraz metodami efektywnych
pseudopotencjaléw (PP). Wplyw rozpuszczalnika uwzgledniano stosujac model
SCRF i PCM.

Etap2: analiza rozkladu energii oddzialywaii w kompleksach.  Stosowano
nieskomplikowang metode LMOEDA ( Localized Molecular Orbital Energy
Decomposition Analysis z poprawka BSSE na blad superpozycji bazy) o fatwym
dostepie w pakietach programowych oraz schemat ADF-EDA.

Etap3: Kwantowe badania topologiczne ukladu i jego skladowych. Stosowano
topologiczna metode gestosci elektronowej Badera AIM (Atoms in Molecules) i
pojecie punktu krytycznego wigzania, Metode stosuje sie od kilkudziesieciu lat
mimo tego, ze sama koncepcja metody jest oceniana niejednoznacznie.

Etap4: Analiza molekularnego potencjatu elektrostatycznego (MEP) odgrywa
kluczowaq role w badaniach gdyz opisuje oddziatywania dziur. Rzadko zdarza sie,
aby jakiekolwiek badanie na temat niekowalencyjnych oddzialtywan nie
obejmowato dyskusji na temat MEP. Badana izopowierzchnia jest zwykle ustawiona w
obliczeniach dla standardowej wartoici gestosci elektronowej réwnej 0,001 au. Jedng z

miar poréwnawczych elektrostatycznej mocy dziury w stosowanym podejsciu jest

maksymalny potencjat dziury.



Przejde teraz do omowienia prac[H1-H10].

Celem wszystkich przedstawionych do oceny prac jest teoretyczne badanie molekut w
ktorych mogg pojawia¢ sie niekowalencyjne oddziatywania dziurowe o it oraz analiza
sktadowych tych oddziatywari. Ma to by¢ podstawg do zrozumienia przyczyn powstawania
molekut, ktére zgodnie z teorig oddziatywan elektrostatycznych wigzania nie powinny sie
tworzy¢. W wigkszosci analiz badane sg uktady hipotetyczne, ale nie zawsze tak jest.

Czesto bada sig rowniez struktury wybrane z krystalograficznych baz .

Zaczng od pracy [H1]. Doktor Wysokinski bada molekuty typu ChTXY gdzie T oznacza atom
weglowca (C, Si, Ge); Ch oznacza atom tlenowca (S, 8e);a X, Y to podstawniki: H, CHs, Cl,
Br, I. W przypadku kazdego uktadu analizowano zdolno$ci akceptorowe atomu chalkogenu
(tlenowca) wzgledem obojetnych zasad Lewisa: kwasu cyjanowodorowego (HCN) i jego
metylowej pochodnej. Badano wiasciwosci komplekséw izolowanych oraz z uwzglednieniem
rozpuszczalnika o réznej statej dielektrycznej. Dla wszystkich uktadéw ChTXY (T=C) dziury o
na atomie tlenowca wykazywaty dodatni potenciat, ktérego warto$é w maksimum podlegata
niewielkim zmianom w zaleznosci od rozpuszczalnika co wskazuje zdaniem Habilitanta na
podatnos¢ do tworzenia wigzania chalogenkowego. Natomiast druga grupa kwaséw ChTXY
(T=Si, Ge) charakteryzowata sie ujemnymi warto$ciami potencjatu o dziury co nie
wskazywato na oddziatywanie z nukleofilem mimo ze takie oddziatywanie, jak wynika z
obliczen kwantowych, sg mozliwe. Okazato sig, ze dla T = C, wykonanie obliczen w
odlegtosci dla ktérej gestosé izopowierzchni rézna byta od standardowej wartosei 0.001,
zwigksza dwukrotnie warto$¢ maksymalnego potencjatu aw grupie T = Si, Ge zmienia sie
nawet jego znak na dodatni. Habilitant wtasnie tym zmianom tlumaczy wystepujace
roznice interpretacyjne.

Widze w tym pewien problem. Czy nie mamy tutaj do czynienia jednak z pewng
manipulacjg ?

Moje watpliwosci budzg réwniez bardzo mate , obliczone wartosci niektérych energii wigzan,
czasem nawet ok. 1 kcal/mol. Czy na pewno stosowane metody obliczeniowe s az tak

doktadne ? Problem ten dotyczy wielu prezentowanych prac.

W pracy [H2], dr Wysokiriski bada mozliwosé tworzenia sie wigzan pnikogenowych
taczacych anionowe kwasy Lewisa ( ZCl: gdzie Z =P, AsiSb) posiadajgcych dziure g, z
neutralng (NCH i pirydyna) i anionowa (CN") zasada.



W pracy [H3] badano zdolnos$¢ anionu TrCl, (Tr = Al, Gs, In, Tl) do tworzenia wigzania z

neutralnym NH; i z anionem CN- .

W pracach [H4, H5] Habilitant przeprowadza analize oddziatywan w uktadach anionowych z
dziurg n. Jako uktady modelowe do badari, wybrano aniony MCl,, gdzie M jest metalem
ziem alkalicznych (Be, Mg, Ca, Sr, Ba), praca H4 lub pierwiastkiem grupy 12 uktadu
okresowego (Zn, Cd, Hg). praca H5. Zasade Lewisa byt ponownie jon cyjankowy. Badania
struktur molekularnych prowadzono dla prézni i wody.

Wyniki badan oddziatywan niekowalencyjnych w uktadach tych powstatych z dwdch takich
samych aniondéw Ch(CHs)Xs gdzie Ch =S, Se, Te; X = Cl, Br, | stabilizowanych wigzaniem
chalkogenowym przedstawiono w pracy [H6].

W pracach (H7, H8, H9, H10) dr Wysokinski przedstawia wyniki badarn dla potencjalnie
mozliwego oddziatywania pomiedzy anionowymi monomerami w sieci krystalicznej oraz w
rozpuszczalnikach o réznej statej dielektrycznej. Struktury do badari wybrano w wyniku
analizy bazy krystalicznej Cambridge Structural Data Base, Badano planarne aniony
(HgCl)s (praca H7), aniony (MX;) zawierajgce metal przejsciowy z grupy cynkowcow (M =

Zn, Cd, Hg; X = Cl, Br, I)i. Badania prowadzono w fazie gazowej, wodzie i etanolu (praca H8).

W pracach (H9, H10) przedstawiono wyniki badar teoretycznych dla zsyntetyzowanego
przez dr. Thierry Morisa (Kanada) krysztatu kompleksu dwuanionéw [PdCI,]%.

Analize teoretyczng potencjalnych wigzan wodorowych decydujgcych o stabilno$ci struktury
wykonano metoda DFT z funkcjonatem PBEO-D3 z poprawka dyspersyjng w bazie def2TZVP
(H9,H10).

Czytajac dwie ostatnie publikacje (H9, H10) z wysoka punktacjg i wysokimi imapct

factorami nie moge sie oprze¢ wrazeniu, ze sg one do siebie bardzo podobne.

Musze przyznag, ze ogrom prezentowanych wynikéw, tabel, analiz po prostu przyttacza.

Czy na pewno trzeba wykonywaé az tyle obliczen. Liczba mozliwych hipotetycznych
komplekséw, molekut jest praktycznie nieograniczona. Mam wrazenie, ze to nie jest do
korica wiasciwa droga, zapewnia ona duzg liczbe publikacii, ale czy te wyniki na pewno sg az
tak cenne?

W trakcie badar zmienia sie réwniez ich metodologia. Poczatkowo obecnosé dodatniego
potencjatu dziury ¢ lub n uwazanajest za podstawowy warunek do tworzenia wigzania

niekowalencyjnego. Dalsze badania wskazuja, ze to kryterium nie zawsze jest wystarczajgce



do tego by tworzyto sie wigzanie. Uzywa sie wiec pojecia obszaru o obnizonej gestosci
elektronowej (moim zdaniem bardziej prawidtowo). Podobnie jest z wartoscig gestosci
elektronowej izopowierzchni. W przypadkach , gdy standardowa wartosé¢ gestosci nie daje
satysfakcjonujgcych wynikow zmienia sie jej wartosé .

Kolejny problem, koncepcja korelacji ,sity” dziury z sitg wigzania jest chyba daleka od
doskonalosei.

Nowatorskos¢ pomystéw i idei.

Przedstawiona w pracach tematyka badan nie jest nowatorska. Dr inz. Wysokinski bada
hipotetyczne wigzania niekonwalencyjne w réznych, czesto modelowych strukturach.
Podobnych prac ukazato sie do tej pory w literaturze swiatowej setki. Sg one bardzo czesto
wzajemng kopig. Zmieniajg sie rodzaje wigzan, ktérym czeslo przypisuje sie bardzo dziwne

nazwy. W prowadzonej dyskusji jest bardzo duzo ~rozmytej logiki”.

Ocena dorobku dydaktycznego, popularyzatorskiego i organizacyjnego

Dr inz. Rafat Wysokifiski ma dosy¢ bogaty dorobek dydaktyczny, popularyzatorski i

organizacyjny, i skupie si¢ w tej recenzji na najwazniejszych wedtug mnie watkach.

Dr inz. Rafat Wysokinski prowadzit szereg zajeé¢ laboratoryjnych oraz éwiczen z chemii
ogolnej, podstaw chemii nieorganicznej, chemii nieorganicznej i podstaw chemii analitycznej.
Przygotowat skrypt do zaje¢ laboratoryjnych z zakresu chemii ogolnej i nieorganiczne; .

Byt promotorem jedenastu prac magisterskich.

Dr Wysokinski aktywnie uczestniczyt w projekcie , Mtody chemik eksperymentuje” w
Politechnice Wroctawskiej. W latach 2019-2021 (cztery semestry) prowadzit zajecia
laboratoryjne z zakresu chemii ogolnej, nieorganicznej i analitycznej dla szkét
podstawowych, gimnazjalnych i $rednich w ramach wyréwnywania szans dla ucznidw ze wsi
i matych miasteczek (projekt wspéifinansowany ze srodkéw Europejskiego Funduszu
Spotecznego).

W ramach wspdlpracy Politechniki Wroctawskiej z wroctawskimi szkotami Srednimi
prowadzit kilka lat zajecia pozalekcyjne w szkotach.

Dr inz. Wysokirski odbyt, w ramach projektu ,Politechnika nowych szans" szkolenie z
zakresu pracy z osobami niepetnosprawnymi.

W 2021 roku dr Wysokiniski zostat wyrézniony nagrodg Rektora Politechniki Wroctawskiej w

uznaniu wyrézniajgcego wktadu w dziatalnosé Uczelni.




Konkludujgc te czesé recenzji uwazam, ze dziatalnosé dydaktyczna, popularyzatorska i
organizacyjna dra inz. Rafata Wysokiriskiego moze by¢ uznana za godna wyréznienia.
Podsumowanie

Podsumowujgc te recenzje wyrazam mojg pozytywng opinie o dorobku naukowym dr. Inz

Rafata Wysokiriskiego o nadanie mu stopnia doktora habilitowanego.

)

Uwazam jednak, ze Jego osiggniecia naukowe 8§ na granicy akceptowalnosci co
prébowatam uzasadni¢ w przedstawionej Opinii.

%QL lj
Prof. dr hab. aria Barysz



