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Ocena rozprawy habilitacyjnej
” Kontrolowanie proceséw chemicznych przez zewnetrzne pola elektryczne:
od podstaw do elektroniki molekularnej”

oraz caloksztaltu dorobku naukowego dr. Cina Foroutan-Nejad

Pan dr Cina Foroutan-Nejad uzyskal stopien naukowy magistra Fizycznej
Chemii Organicznej na Wydziale Chemii, Uniwersytetu w Teheranie, Iran, w 2005
roku. Na tym Uniwersytecie zrealizowal i obronil, w 2011 roku prace doktorska pt.: «
Magnetic aromaticity: from NICS to bond magnetizability”, ktérej promotorami byli
Prof. Parviz Rashidi-Ranjbar i Dr. Shant Shahbazian. Rok pozniej wyjechal na dwuletni
staz podoktorski do National Centre for Biomolecular Research, Faculty of Science,
Masaryk University w Brnie, Republika Czeska, a w 2014 roku przeniost sie do Central
European Institute of Technology w tym samym Uniwersytecie. Od poczatku roku 2020
Jest zatrudniony w Instytucie Chemii Organicznej PAN w Warszawie. Prace w tym
Instytucie kontynuuje do dzisiaj, na stanowisku adiunkta od grudnia 2020 roku.

Juz w trakcie realizacji pracy doktorskiej Pan dr Foroutan-Nejad zajmowal si¢
aromatycznoscia zwiz;zkéw chemicznych z naciskiem na ich aromatycznoéé -
magnetyczng. Ta tematyka zajmowal si¢ w pdzniejszych latach a opublikowane
rezultaty stanowig podstawe przedstawionej do oceny rozprawy habilitacyjnej, ktorej
gléwng czeseig jest 51 stronicowy autoreferat pod tytulem , Kontrolowanie procesow
chemicznych przez zewngtrzne pola elektryczne: od podstaw do elektroniki
molekularnej”, oraz zestaw 7 publikacji w czasopismach naukowych.

Pan dr Foroutan-Nejad prowadzac obliczenia teoretyczne szukal wysoce
magnetyzowanych zwigzkéw, ktére moglyby oddzialywaé ze soba bez tworzenia
klasycznych wigzan kowalencyjnych oraz majacych kilka izomerow konformacyililych.
Wykorzystanie takich czasteczek w elektronice molekularnej polegaloby na zmianie ich

konformacji zewngtrznym polem magnetycznym. Gdyby mozna bylo stworzyé




uporzadkowang matryce takich czasteczek, daloby si¢ wykona¢ maszyny molekularne
sterowane zewngtrznym polem magnetycznym.

Pan dr Foroutan-Nejad, jako przyklad nadajgcy si¢ do prostych obliczen, wybral
kompleks dwéch malych czgsteczek, benzenu i Al z ktorych drugi tworzy podwéjnie
aromatyczny klaster nieorganiczny. Jego obliczenia przeprowadzone metodg MO06/6-
311++G(3d21,2df,2p) wykazaly istnienie dwéch rodzajéw miniméw energetycznych
pomiegdzy oddzialujgcymi ze sobg benzenem i Aly>, gdy przeciwjon jest jednododatni
(np. Li", K, podczas gdy w przypadku jonéw dwudodatnich (np. Ca™, Mg2+)
otizymuje si¢ kompleks o jednym minimum energetycznym majgcym  strukture
kanapkowsa. Niestety obliczenia wplywu pola magnetycznego na réznice energii
pomigdzy dwoma konformerami takich komplekséw wykazaly, ze jest ona bardzo mala
i wynosi zaledwie 0,05 kecal'mol™, Uklad elektroniczny wykorzystujacy takie czgsteczki
musialby wigc dziala¢ w temperaturach bliskich zera bezwzglednego.

Pomimo wykazania, ze kompleksy benzen- Als® nie nadaja si¢ do zastosowan w
clektronice molekularnej, Habilitant uzyskal ciekawy wynik, pokazujacy zaleznogé
trwalosei konformera od ladunku przeciwjonu, co bylo wezesniej nieznane i stanowi
jedng z istotnych nowosei badawczych. Poniewaz kationy bedace przeciwjonami
powinny wplywaé na konformacje jedynie w wyniku dzialania lokalnego pola
elekirycznego Habilitant postanowil sprawdzié wplyw serii anion6w halogenkowych na
kompleksy benzenu i znacznie wigkszego analogu aromatycznego: koronenu. W takim
przypadku energia oddzialywan powinna rosngé, gdy odleglo$é miedzy anionami i
pierScieniem aromatycznym maleje, jednak nieoczekiwanie rezultaty obliczen okazaly
si¢ inne. Okazalo sig, ze podobne wyniki uzyskali inni badacze. Pan dr Foroutan-Nejad
postanowil dokladniej przyjrzeé¢ sie podstawom fizycznym tego zjawiska u zauwazyl
blad polegajacy na nieprawidlowym opisie oddzialywania jon-t w obecnogci
zewngtiznego pola  elektrycznego. Zaproponowal nowy model obliczeniowy
uwzgledniajacy te oddzialywania, w ktérym momenty dipolowe bedg identyczne tylko
w przypadku, gdy molekula ma zerowy ladunek, natomiast w innym przypadku beda
zalezaly od polozenia. W zwigzku z tym zaleznosé calkowitej energii zalezy od
polozenia réwniez w obecnosci zewngtrznego pola elektrycznego, co wyjasnilo
nictypowe zachowanie w racjonalny sposéb. Okazalo sig, ze ten model jest wazny dla
kazdego ukladu kompleksow kation-t w obecnosci zewngetrznego pola elektrycznego i

pozwala stwierdzi¢, ze zwigksza ono stopien kowalencyjnosci wigzania miedzy jonami




a czgsteczkami aromatycznymi, co zostalo potwierdzone dos$wiadczalnie. Badania te
zostaly przez Aurora poszerzone o aromatyczne czgsteczki polarne, gdzie koronen byl
podstawiany grupami elekirono-akceptorowymi i elektrono donorowymi. Pan dr
Foroutan-Nejad przedstawil model teoretyczny obliczen takich uktadow, ktéry wykazal,
ze zmiany energii wigzania polamych koronenéw jako funkcja zewnetrznego pola
elektrycznego r6znig si¢ od zmian momentéw multipolowych lub polaryzowalnodcei.
Moim zdaniem ten wynik jest bardzo waznym osiagnieciem Habilitanta.

Drugim zagadnienie, ktérym si¢ zajal dr Foroutan-Nejad, bylo opracowanie
urzadzenia nazwanego memrystor, ktore nadawatoby sie do zastosowania w elektronice
molekularnej. Badania takich urzadzen sg prowadzone od wielu lat, jednak
dotychczasowe wyniki nie doprowadzily do opracowania technologii nadajacej sie do
wdrozenia. Muszg przyznaé, ze dr Foroutan-Nejad podszedl do rozwiazania
zagadnienia kompleksowo, to znaczy najpierw przeprowadzit solidng analizg literatury i
mozliwosci uzyskania pozytywnych wynikéw wykorzystujge dotychczas stosowane
uktady molekularne, a nastgpnie wyselekcjonowal mozliwe uklady, ktére poddal
analizie. Najciekawsze okazaly si¢ endohedralne czgsteczki wyzszych fullerenéw z
uwigzionymi czasteczkami liniowymi. Przeprowadzil obliczenia First principles
odpowiedzi na zorientowane zewngtrzne pole elekiryczne oraz przeanalizowat
wlasciwodei prostownicze obliczajagc metodg nieréwnowagowych funkcji Greena.
Obliczenia te wykazaly, ze najlepsze wyniki uzyskuje si¢, gdy zamknigta wewnatiz
fullerenu czasteczka bedzie zwigzek typu metal-niemetal, natomiast dla polarnych
czasteczek organicznych uzyskal wyniki niezadawalajace. Wykazal réwniez, ze im
wigksza jest wartos¢ polaryzowalnosci i hiperpolaryzowalnodci, tym jest nizsze
zewngtizne pole elektryczne, przy ktérym indukowany moment dipolowy ma wicksza
warto$¢ od trwalego dipola. Bazujgc na tych obliczeniach Habilitant zaproponowat
memrystor Fullerenowy, dzialajacy przez zewngtrzne pole elektryczne i kontrolowane
przez elektrodg bramki. Gléwng wadg tego rozwigzania byla niska temperatura
dzialania 1,6 K, oraz trudna synteza endohedralnego fullerenu. Pomimo tego uwazam,
ze ta czg$¢ pracy jest bardzo wazna i stanowi najistotniejsze osiggniecie naukowe

Kandydata.

Na dorobek naukowy Kandydata sklada sie 49 publikacji w czasopismach
znajdujacych si¢ w bazie Journal Citation Report (JCR), z ktdrych 9 stanowig podstawe

rozprawy habilitacyjnej, 6 patentow krajowych i 6 zgloszen patentowych, oraz 6




wystapienl ustnych na konferencjach krajowych i miedzynarodowych. Dorobek jest
znaczacy a wszystkie artykuly zostaly ogloszone w specjalistycznych czasopismach
naukowych. Rowniez wybrane do habilitacji artykuly zostaly opublikowane w bardzo
dobrych czasopismach, dla ktérych sumaryczny wspélezynnik wplywu (Impact Factor)
wynosi 74,1, czyli na jeden artykul IF = 8,23. Jest to wynik bardzo dobry, co $wiadczy,
ze Habilitant opublikowal swoje wyniki w czasopismach o wysokim rankingu.
Wszystkie artykuly sa wieloautorskie, w ktérych w czterech Pan dr Foroutan-Nejad
figuruje na pierwszym miejscu listy autoréw, a w 6 jest wymieniany, jako
corresponding author. Swiadczy to o duzym wkladzie Habilitanta w opracowanie
koncepeji pracy, wykonanie pomiardw, opracowanic wynikéw, oraz redagowanie
artykuléw, a oswiadczenia wspolautoréw jednoznacznie potwierdzaja jego czgsto
decydujacy wklad w pracach wicloautorskich.

Analizujae wszystkie artykuly, ktére dr Foroutan-Nejad przedstawil, jako dorobek
habilitacyjny mozna stwierdzié, ze jest bardzo homogeniczny i zdecydowanie
ukierunkowany otrzymanie memrystoréw fullerenowych.

Publikacje, ~stanowigce podstawe habilitacji, zostaly ogloszone w

specjalistycznych czasopismach z listy Journal Citation Report (JCR):

1. Journal of the American Chemical Society ; IF = 15,419,
2. Journal of Physical Chemistry C; IF = 4,126,
3 Physical Chemistry Chemical Physics; IF = 3,676,

Dorobek habilitacyjny zostal uzyskany w latach 2012-20, a jego wartodé
merytoryczng nalezy uzna¢ za nieco powyzej Sredniej, jak dla Kandydata do stopnia
naukowego doktora habilitowanego, ze wzgledu na jako$¢ czasopism, w ktorych zostal .
opublikowany. Tematyka cyklu publikacji jest bardzo nowoczesna i majgca
potencjalnie powazne znaczenie aplikacyjne, co $wiadezy o dobrym rozeznaniu dr.
Foroutan-Nejada w najnowszych waznych trendach badawczych, uwazanych na
swiecie za wiodgce. W dodatku Habilitant nie skupil si¢ na jednym specyficznym
zagadnieniu badawczym, czy tez zastosowaniu, ale zaprezentowal kilka réznych celow,
z ktorych co najmniej jeden jest bardzo nowatorski. Tematyka publikacji jest
monotematyczna i nie ma zadnych watpliwoscei, Ze spelnia warunek ,,Ustawy z dnia 20
lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwic wyzszym i nauce” (opublikowanej 30 sierpnia
2018), o ktorym mowa w Rozdziale 3 Art. 219.1, punkt b o ,,powigzanych tematycznic

cyklu publikacji naukowych opublikowanych w czasopismach naukowych”. W




autoreferacie oraz kolejnych artykulach Pan dr Foroutan-Nejad opisuje, w jaki sposéb
osigga postawione sobie cele badawcze i aplikacyjne. Poniewaz wszystkie artykuly sa
wicloautorskie Habilitant omawia szczegélowo wklad wlasny wniesiony do realizacji
postawionych celow.

Przegladajgc publikacje wchodzgce w sklad habilitacji mozna znalezé kilka
istotnych innowacji wprowadzonych przez Autora, z ktérych najwazniejsze moim
zdaniem to: |

- okredlenie zalezno$¢ trwaloéci konformera komplekséw benzen-Als od
fadunku przeciwjonu,

- opracowaniec nowego modelu obliczeniowego uwzgledniajgcego oddzialywania
jon-m, oraz ich zalezno$¢ od polozenia,

- otrzymanie dzialajgcych memrystoréw z uzyciem endohedralnych Fullerenéw,

Wymienione powyzej udoskonalenia i innowacje stanowia istotny wplyw
Habilitanta w rozwdj wiedzy oraz budowy urzadzen elektroniki molekularnej. Mozna
wige stwierdzi¢, ze warunek zawarty w Ustawie ,,Prawo o szkolnictwie wyzszym i
nauce”, mowigcy o wkladzie Kandydata w rozwdj dyscypliny naukowej, jest spelniony.

Pozostaly dorobek naukowy dr. Foroutan-Nejada sklada sie z 44 publikacji
ogloszonych po uzyskaniu stopnia doktora. Jest to dorobek bardzo znaczny, znacznie
powyzej Sredniej dla podobnych wnioskow, ktére mialem okazje recenzowaé. Ponadto
nalezy dodac, Ze sporo artykuléw zostato opublikowanych w najlepszych czasopismach
o obiegu migdzynarodowym, takich jak: Nature (IF = 49,962); Nature Communication
(IF = 14,919); Angew. Chem. Int. Ed. (IF = 15,336) i J. Am. Chem. Soc (IF = 15,419).
Mozna wige stwierdzi¢, ze ten dorobek w niezwykle istotnym stopniu uzupelnia
osiggnigcia naukowe Habilitanta.

Wedlug bazy danych ISI Web of Science artykuly Pana dr. Foroutan-Nejada
uzyskaly, na dzien 14.11.2022 1., ponad 1344 niezaleznych cytowan (z czego znaczaca
czgs¢ dotyczy cytowan artykulow przedstawionych, jako rozprawa habilitacyjna), co
daje ponad 24 cytowania na artykul, oraz H-indeks = 23. Jest to wynik bardzo dobry,
przy czym nalezy zwréci¢ uwage na dynamicznie rosnaca ilo$é cytowani po uzyskaniu
stopnia naukowego doktora. Sg to wyniki przekraczajace warto$é $rednig wymagang od
kandydata do stopnia doktora habilitowanego. Podsumowujgc calogé przeslanego do
oceny materialu, oceniam go pozytywnie z nastepujacych powoddow:

e Kandydat uzyskal znaczgce osiggniecia naukowe,




e Tematyka badawcza jest bardzo nowoczesna i przyszlogciowa,

e Tematyka rozprawy ma powazne znaczenie aplikacyjne,

° Znaczna czgs¢ artykulow zostala opublikowana w bardzo dobrych lub
dobrych czasopismach,

e Artykuly uzyskaly znaczgcy oddzwiek wéréd spolecznosci naukowe;j.

Dorobek dydaktyczny dr. Foroutan-Nejada jest bardzo skromny, co jest normalne
dla pracownika nie akademickiego. Po przyjezdzie do Polski pracowal w ramach grantu
Jjako pracownik naukowy, a do jego dzialalnosci dydaktycznej mozna zaliczyé¢ opieke nad
pracami magisterskimi, oraz promotorstwo 3 prac doktorskich wykonanych jeszcze w
Republice Czeskiej. Angazowal sig¢ natomiast intensywnie w recenzowanic prac innych
naukowcow w takich wydawnictwach jak Elsevier, ACS i MPDI, gdzie dorobit sie
statusu “outstanding reviewer”.

Podsumowujgc wszystkie elementy konieczne do uzyskania stopnia naukowego
doktora habilitowanego mozna stwierdzié, ze dorobek naukowy dr. Foroutan-Nejada
jest bardzo dobry i calkowicie réwnowazy niewielkie osiagnigeia dydaktyczne i
organizacyjne. Jest to zrozumiale, gdyz jest on obcokrajowcem pracujgecym w PAN,
ktory byl zaangazowany w prace naukowe, bez mozliwosci prowadzenia zajec
dydaktycznych. Uwazam, ze przedstawiona do oceny rozprawa habilitacyjna
Kandydata swiadczy, ze jest on zdolny do podejmowania powaznych zadan
naukowych, umie je realizowaé badz samodzielnie, badz w wiekszych zespolach oraz
wykazuje si¢ znaczng pomyslowoscia i wyobraznia konieczng w realizacji
nowatorskich projektéw badawczych. Jego dorobek naukowy, opublikowany w
specjalistycznych czasopismach, wnosi powazny i bardzo czgsto nowatorski wklad do
poznania zjawisk zwigzanych z praca urzadzen elektroniki molekularnej. Stawiam wiec |

wniosek o dalsze procedowanie rozprawy zgodnie z ustawowymi wymogami.
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