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pt. ,,Wykorzystanie modelowania QSPR w celu przewidywania wlasciwosci
fizykochemicznych cieczy jonowych”

Promotor: prof. dr hab. inz. Adam Kloskowski

Recenzja zostata sporzadzona na podstawie pisma Pana Przewodniczacego Rady Dyscypliny
Nauki Chemiczne Politechniki Gdanskiej, dr. hab. inz. Marka Tobiszewskiego, prof. uczelni,
znak L. Dz. 295 WCh/Dz/2025, z dnia 24 pazdziernika 2025 r., powotujacego si¢ na uchwale
Rady Dyscypliny Nauki Chemiczne Politechniki Gdanskiej z dnia 14 pazdziernika 2025 r.
W sprawie wyznaczenia recenzentOow w postgpowaniu w sprawie nadania stopnia doktora
w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych, w dyscyplinie nauki chemiczne Panu mgr. inz.
Joachimowi Eichenlaubowi.

WSTEP

Przedstawiona do recenzji rozprawa doktorska pt. ,,Wykorzystanie modelowania QSPR w celu
przewidywania wiasciwosci  fizykochemicznych cieczy jonowych” zostala wykonana
pod promotorska opieka Pana prof. dr. hab. inz. Adama Kloskowskiego w Katedrze Chemii
Fizycznej Wydziatlu Chemicznego Politechniki Gdanskie;j.

Rozprawa doktorska dotyczy zastosowania modelowania QSPR (ang. Quantitative Structure -
Property Relationship) do okre$lenia potencjatu rozpuszczania ditlenku wegla w cieczach
jonowych. Zakres badan obejmowat opracowanie modelu QSPR umozliwiajacego
przewidywanie warto$ci statej Henry’ego ditlenku wegla w cieczach jonowych, analize
wptywu wolnej objetosci cieczy jonowych na proces absorpcji ditlenku wegla oraz oceng
wplywu zmian $rodowiska obliczeniowego 1 metod optymalizacji struktur cieczy jonowych
na uzyskiwane modele QSPR.

Modele ilosciowej zaleznosci struktura - aktywnos$¢ (QSAR) oraz struktura - wlasciwosci
(QSPR) umozliwiaja przewidywanie aktywnos$ci biologicznej 1 wiasciwosci molekularnych
na podstawie korelacji numerycznych migdzy strukturami chemicznymi a obserwowanymi
warto$ciami tych parametrow. Wykorzystanie modelowania pozadanych cech badanych
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uktadéw znaczaco usprawnia proces ich identyfikacji i jest zgodne z globalnymi trendami
w zakresie racjonalnego zarzadzania zasobami. Takie podejScie pozwala ograniczy¢ liczbe
nowo syntezowanych zwiazkow, a takze skraca czas 1 zmniejsza koszty zwigzane
z prowadzeniem eksperymentow.

Tematyka rozprawy doktorskiej dotyczy zagadnien zwigzanych z modelowaniem
rozpuszczalnosci ditlenku wegla w cieczach jonowych. Zainteresowanie tym obszarem badan
wynika z rosngcej potrzeby ograniczania emisji gazoéw cieplarnianych oraz poszukiwania
efektywnych 1 selektywnych materialow sorpcyjnych, ktore moglyby znalez¢ zastosowanie
w technologiach wychwytu 1 separacji CO;. Ciecze jonowe stanowig klase zwiazkow
o unikalnych wlasciwos$ciach fizykochemicznych, w tym niskiej lotnosci, wysokiej stabilnosci
termicznej i1 chemicznej oraz szerokim zakresie polarno$ci i lepkosci. Kluczowa cechg tych
zwigzkow jest projektowalnos$é, czyli dobor odpowiedniego kationu i anionu w strukturze,
copozwala na otrzymanie mediow o specyficznych wlasciwosciach, dostosowanych
do okreslonych zastosowan technologicznych, takich jak m.in. kataliza, magazynowanie
energii czy tworzenie materialow funkcjonalnych.

Zakres pracy doktorskiej mgr. inz. Joachima Eichenlauba jest w peini zgodny z powyzszymi
kierunkami badan. Praca przyczynia si¢ do poglebienia wiedzy na temat zaleznosci struktura -
wlasciwosci w cieczach jonowych, a takze dostarcza wartosciowych narzedzi predykcyjnych
umozliwiajacych projektowanie nowych zwigzkow o okreslonych wtasciwosciach
fizykochemicznych, co ma istotne znaczenie zaréwno dla badan podstawowych, jak
1 potencjalnych zastosowan technologicznych.

Recenzowana praca doktorska, zgodnie z literaturg przedmiotu, charakteryzuje si¢ zaréwno
nowatorskim charakterem, jak 1 oryginalnoscig. Efektem zaangazowania badawczego
Doktoranta jest wspotautorstwo 4 artykuléw z listy JCR (Separation and Purification
Technology, Journal of Molecular Liquids, International Journal of Molecular Sciences,
Molecules), co stanowi istotny dowod na wysoka jako$¢ prowadzonych badan
oraz rozpoznawalno$¢ w srodowisku naukowym.

OPINIA MERYTORYCZNA

Uktad rozprawy doktorskiej jest tradycyjny, obejmuje 141 stron (w tym 36 stron zawierajacych
Spis tresci, Wykaz najwazniejszych oznaczen i skrotow, Bibliografie, Dorobek naukowy, Spis
ilustracji i tabel, Materialy uzupetniajqce), ktore zostaly podzielone na nastepujace rozdzialy:
Wprowadzenie, Cele i tezy pracy, Metody badawcze, Wyniki, Wnioski, Podsumowanie. Praca
zachowuje odpowiednig proporcje czesci poswigconej badaniom wlasnym w stosunku
do calosci opracowania. Bibliografia zawiera 249 pozycji $wiatowej literatury, w wigkszos$ci
anglojezycznych. Zrodta literaturowe zostaty dobrane w sposob zapewniajacy merytoryczne
wsparcie dla dziatan naukowo-badawczych realizowanych przez Doktoranta.

W czgsci teoretycznej pracy Autor przedstawit informacje na temat cieczy jonowych (historia
badan nad cieczami jonowych, ciecze jonowe w przemysle, zaleznosci wybranych wtasciwosci
fizykochemicznych cieczy jonowych od ich budowy) oraz modelowania QSPR. Doktorant
opisal w sposob wyczerpujacy metody optymalizacji struktury, zdefiniowal deskryptory



molekularne oraz przedstawil tabelaryczne zestawienie modelowania QSPR w celu
przewidywania wlasciwosci fizykochemicznych cieczy jonowych (informacje o modelowanej
wlasciwos$ci, rozmiarze zbioréw danych oraz zastosowanych metodach modelowania).

Fragment przegladu literaturowego traktuje takze o rozpuszczalnosci gazdéw, zielonych
rozpuszczalnikach, ditlenku wegla jako gazie cieplarnianym oraz o wolnej objetosci w cieczach
jonowych.

Badania przedstawione w pracy doktorskiej dotyczyty modelowania statej Henry’ego, oceny
wplywu frakcyjnej wolnej objetosci (FFV) oraz analizy sposobow optymalizacji czasteczek.
Etap pierwszy obejmowat budowe trzech modeli i identyfikacj¢ kluczowych deskryptorow
molekularnych wptywajacych na absorpcje CO,. W drugim etapie skoncentrowano si¢ na FFV,
obliczono ja dla 73 cieczy jonowych i sprawdzono, czy jej uwzglednienie poprawia jakos¢
modeli QSPR. Trzeci etap dotyczyt wplywu réznych metod optymalizacji czasteczek na wyniki
modelowania. W mojej ocenie wszystkie te dziatania zostaly logicznie powigzane
1 zaplanowane.

W rozdziale Metody badawcze Autor szczegdtowo przedstawit kolejne etapy przygotowania
danych, optymalizacji struktur oraz obliczania deskryptoréw molekularnych, w tym takze
sposob ograniczania liczby niezaleznych zmiennych wykorzystywanych w modelowaniu. Opis
obejmowal rowniez procedure podziatu zbioru danych, proces modelowania QSPR
oraz metody walidacji uzyskanych modeli.

W rozdziale Wyniki Doktorant opisat rezultaty modelowania stalej Henry’ego, walidacji modeli
oraz analiz deskryptorow i1 wolnej objetosci cieczy jonowych. Materiat zostal starannie
przygotowany i potwierdzit realizacje zatlozonych celow badawczych.

Podsumowujac, do najwazniejszych osiggni¢¢ recenzowanej rozprawy nalezg:

1. uwzglednienie wolnej objetosci cieczy jonowych jako parametru wplywajacego
na proces rozpuszczania ditlenku wegla, analiza tego czynnika umozliwia poglebienie
interpretacji mechanizmow rozpuszczania gazow w cieczach jonowych oraz oceng jego
znaczenia w kontek$cie modelowania QSPR;

2. wykazanie, ze wolna objeto$¢ cieczy jonowych jest determinowana gltownie przez
strukture kationu, a jej uwzglednienie w modelowaniu QSPR umozliwia doktadniejsza
analiz¢ wptywu anionu na rozpuszczalno$¢ ditlenku wegla;

3. stwierdzenie, ze trojwymiarowe deskryptory molekularne wykazuja wrazliwos¢
na zastosowang metode optymalizacji struktur cieczy jonowych, jednak obserwowane
zmiany zachowuja spojne trendy, co skutkuje nieznacznym wpltywem na parametry
otrzymanych modeli QSPR.

Przedmiotowa problematyka badawcza, podjeta w pracy doktorskiej, charakteryzuje si¢
wyraznym interdyscyplinarnym podej$ciem, faczacym zagadnienia z zakresu chemii fizycznej,
chemii teoretycznej oraz metod obliczeniowych. Takie ujgcie umozliwia caloSciowe spojrzenie
na analizowane procesy oraz zastosowanie zroznicowanych narzedzi badawczych w celu
uzyskania obiektywnych i wiarygodnych rezultatow. Uzyskane wyniki wskazujg na ich
potencjalng przydatnos¢ w dalszych badaniach nad projektowaniem cieczy jonowych
o okreslonych wilasciwosciach sorpcyjnych. Zidentyfikowane powigzania pomig¢dzy strukturg



czasteczek a ich wlasciwo$ciami moga stanowi¢ podstawe dla opracowania nowych zwigzkow
chemicznych dedykowanych specyficznym zastosowaniom, w szczego6lnosci w konteksScie
efektywnej sorpcji gazow.

Podczas lektury pracy doktorskiej zwrdcitam uwage na kilka zagadnien, ktére mogg stanowic
interesujacy punkt wyjscia do dyskusji w trakcie obrony:

1. Wprowadzenie zapoznaje czytelnika z tematyka rozprawy, odwotlujac si¢ m.in. do badan
nad cieczami jonowymi. W tym miejscu mozna polemizowa¢ z niektorymi tezami
przedstawionymi przez Autora, przyktadowo:

e  Napiecie powierzchniowe jest zalezne od diugosci tancucha alkilowego przy kationie
i maleje wraz ze wzrostem jego dtugosci az do osiggniecia plateau przy 6-8 atomach
wegla (str. 18),

o (...) ciecze [jonowe] sq w wiekszosci przypadkow toksyczne, a takze drogie i stabo
dostepne (str. 35).

W zwiazku z powyzszym wskazane jest, aby Doktorant doprecyzowat te sformutowania,

uwzgledniajac aktualny stan wiedzy i literatur¢ przedmiotu.

2. Cele pracy doktorskiej zostaly jasno okreslone, jednakze nie przedstawiono hipotezy
badawczej. Uzupetnienie tego elementu pozwolitoby na jednoznaczne powigzanie celéw
pracy z przyje¢ta metodologia oraz interpretacja uzyskanych wynikow, wzmacniajac tym
samym spojnos¢ i czytelno§¢ catego opracowania. Czy Doktorant moglby rozwazy¢ jej
sformutowanie podczas obrony?

3. W przysziosci Autor planuje wykorzysta¢ zgromadzong wiedze¢ na temat modelowania
QSPR oraz cieczy jonowych, koncentrujac si¢ na badaniu i modelowaniu ich toksycznosci
wobec bakterii wystepujacych w jamie ustnej oraz na analizie mozliwo$ci wykorzystania
tych zwiazkow jako $rodkoéw bakteriobdjczych lub bakteriostatycznych w materiatach
stomatologicznych. W zwigzku z tym zasadne jest postawienie pytania: jakie jest
praktyczne znaczenie uzyskanych rezultatow dla projektowania cieczy jonowych
o okreslonych wtasciwos$ciach fizykochemicznych, wykraczajacych poza zdolno$¢ sorpcji
gazow?

Rozprawa doktorska zostala przygotowana poprawnie, niemniej w tekscie Doktorant
nie ustrzegl si¢ drobnych usterek redakcyjnych czy niezrecznosci jezykowych, przyktadowo:
str. 10 temperaturze — powinno by¢ temperatury; str. 11 jest 204 zamiast 2004, str. 12 i 13
Zasady Zielonej Chemii — w teks$cie cigglym powinno by¢ zasady zielonej chemii (mate litery),
str. 16 kwas siarkowy (VI) - liczbe utlenienia nalezy podawa¢ w nawiasie bezposrednio
po nazwie zwiazku, bez spacji przed nawiasem, str. 20 komercyjnych dostepnych komercyjnie,
w tekscie wystepuja sieroty typograficzne (jednoliterowe spojniki i przyimki na koncu
wiersza), tytuly tabel zostaly umieszczone pod tabela (z wyjatkiem rozdziatu Materiaty
uzupelniajgce) - tytuty powinny znajdowac si¢ nad tabela.

Wskazane nieprawidlowosci nie wptywaja na moj bardzo pozytywny odbidr recenzowane;
rozprawy doktorskiej. Materiat badawczy byt obszerny, a Autor wykazal duze zaangazowanie
W jego opracowanie i prezentacj¢, dbajac o mozliwie najbardziej czytelne przedstawienie
zarowno zastosowanej metodyki, jak i1 uzyskanych wynikow. Niektore elementy tekstu



mogtyby zosta¢ poddane niewielkim korektom w celu zwigkszenia jego przejrzystosci. Warto
jednak podkresli¢, ze powyzsze uwagi maja wytacznie charakter edytorsko-redakcyjny i nie
wplywaja na ocen¢ warto$ci merytorycznej pracy.

Recenzowana praca doktorska wymagata od Doktoranta nie tylko bardzo gruntownej wiedzy
z zakresu chemii fizycznej czy chemii teoretycznej, ale 1 metod obliczeniowych. W wyniku
przeprowadzonych badan opracowano model QSPR o charakterze predykcyjnym, a analiza
deskryptorow molekularnych pozwolita na identyfikacje cech strukturalnych cieczy jonowych
istotnych z punktu widzenia rozpuszczalnosci CO,. Mgr inz. Joachim Eichenlaub
konsekwentnie zrealizowal wyraznie okreslone cele badawcze. Doktorant umiejetnie dobrat
metody badawcze, narz¢dzia do analizy danych oraz sprawnie zaprezentowat wyniki swoich
badan. Wysoko oceniam jego zdolno$¢ do krytycznego analizowania wynikéw, co $§wiadczy
o duzej dojrzatosci naukowe;.

WNIOSEK KONCOWY

W podsumowaniu stwierdzam, ze recenzowana rozprawa doktorska mgr. inz. Joachima
Eichenlauba pt. ,,Wykorzystanie modelowania QSPR w celu przewidywania witasciwosci
fizykochemicznych cieczy jonowych” spelnia wszystkie warunki okreslone w art. 187 ustawy
z dnia 20 lipca 2018 r. — Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz.U. z 2020 r. poz. 85 z pdzn.
zm.). Wnioskuje¢ zatem do Rady Dyscypliny Nauki Chemiczne Politechniki Gdanskiej
o dopuszczenie mgr. inz. Joachima Eichenlauba do dalszych etapéw przewodu doktorskiego.
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