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Recenzja

rozprawy habilitacyjnej i dorobku naukowego dr Pawla Rejmaka pt. , Whasnosci
spektroskopowe i strukturalne materialow glinokrzemianowych wyznaczone
metodami obliczeniowymi”.

Dr Pawel Rejmak uzyskat tytut magistra chemii na Wydziale Chemii Uniwersytetu
Marii Curie-Sktodowskiej w Lublinie w 2003 roku. Studia doktoranckie odbyt w
Instytucie Katalizy i Fizykochemii Powierzchni PAN w Krakowie i w roku 2008
obronit z wyr6znieniem prace doktorska pt. "Investigation of Ch(I) sites in FAU and
MFI Zeolites and their Interactions with Small Molecules: Quantum Chemical and
Hybrid QM/MM Studies ". Promotorem pracy doktorskiej byla prof. Ewa Broctawik.
W latach 2009-2010 zatrudniony byt w Instytucie Katalizy i Fizykochemii
Powierzchni PAN w Krakowie, a w latach 2010-2013 odbyt staz podoktorski w
Donostia International Physics Center (Hiszpania). Od 2013 roku zatrudniony jest na
etacie adiunkta w Srodowiskowym Laboratorium Badan Rentgenowskich i
Elektronomikroskopowych Instytutu Fizyki PAN.

Jako osiagniecie naukowe stanowigce podstawg habilitacji dr Pawel Rejmak
przedstawit nastepujace publikacje:

H1. P. Rejmak, J. 8. Dolado, M. J. Stott, A. Ayuela,“**Si NMR in Cement: A
Theoretical Study on Calcium Silicate Hydrates™ J. Phys. Chem. C 2012, /16, 9755-
9761,

H2. P. Rejmak, J. S. Dolado, M. J. Stott, A. Ayuela “2Si Chemical Shift Anisotropies
in Hydrated Calcium Silicates: A Computational Study” J. Phys. Chem. C 2013, /17,
8374-8380,




H3. A. Cuesta, A. G. De la Torre, E. R. Losilla, V. K. Peterson, P. Rejmak, A. Ayuela,
C. Frontera, M. A. G. Aranda “Structure, Atomistic Simulations, and Phase Transition
of Stoichiometric Yeelimite” Chem. Mater. 2013, 25, 1680-1687,

H4. A. Cuesta, P. Rejmak, A. Ayuela, A. G. De la Torre, I. Santacruz, L. F. Carrasco,
C. Popescu, M. A. G. Aranda “Experimental and theoretical high pressure study of
calcium hydroxyaluminate phases” Cem. Concr. Res. 2017, 97, 1-10,

HS. P. Rejmak, “Structural, Optical, and Magnetic Properties of Ultramarine
Pigments: A DFT Insight” J. Phys. Chem. C 2018, /22, 29338-29349,

H6. P. Rejmak, J. S. Dolado, M. A. G. Aranda, A. Ayuela, “F irst-Principles
Calculations on Polymorphs of Dicalcium Silicate — Belite, a Main Component of
Portland Cement” J. Phys. Chem. C 2019, 123, 6768-6777,

H7. P. Rejmak, J. Datka, E. Broctawik, “Identity of two types of strong Bronsted acid
sites in mazzite revealed by CO probe: IR study and periodic DFT modeling” Int J
Quantum Chem. 2019, 119, 25873,

HS. P. Rejmak, “Computational refinement of the puzzling red tetrasulfur
chromophore in ultramarine pigments” PCCP 2020, 22, 22684-22698.

Powyzsze artykuly naukowe zostaly opublikowane w latach 2012-2020 w
recenzowanych czasopismach o zasi¢gu migdzynarodowym, ujetych w bazie Journal
Citation Reports (JCR). Szesé prac jest wieloautorskich, w 4 pracach dr Pawet Rejmak
jest autorem korespondujacym, a w 2 Jest jedynym autorem. Z o$wiadczen Kandydata
i wspotautoréw wynika, ze w pracach wieloautorskich (H1, H2, H3, H4, H6, H7) byt
gléwnym autorem czesci obliczeniowe;.

Z przytoczonych danych wynika, ze dr Pawet Rejmak odgrywat dominujaca role w
obliczeniach wyniki, ktérych zostaly przedstawione w powyzszych artykutach
naukowych.

Habilitant za pomocg metod obliczeniowych okreslal wiasnogci strukturalne,
elektronowe i spektroskopowe nastegpujacych materialéw: cementow krzemianowych i
glinianowych, pigmentéw ultramarynowych i katalitycznych zeolitow. Wspdlng cechg
tych materialéw sg wystepujace w nich polaczenia Si-O i/lub AI-O. Badane uktady
posiadaja rézne stopnie uporzadkowania od krystalicznych przez niskokrystaliczne do

amorficznych.




W swoich badaniach stosowal réznorodne techniki obliczeniowe przy czym
podstawowg byly rézne warianty teorii funkcjonatu gestosci (DFT). Stosowat modele
periodyczne i klastrowe. W zaleznosci od rodzaju problemu naukowego stosowat
réwniez metody mechaniki molekularnej czy chemii kwantowe;.

Jezeli grupe badanych przez Habilitanta materialéw mozna by uzna¢ za stosunkowo
waska to stanowczo nie mozna tego odnies¢ do stosowanych metod obliczeniowych, a
tym bardziej do otrzymanych w ich wyniku wiasnosci fizykochemicznych.

Wynikiem wykon;mych obliczen byly migdzy innymi: widma NMR i EPR, zaleznosé
energia-objeto$¢ dla réznych odmian polimorficznych, moduly objetosciowe, widma
wibracyjne, dynamika sieci krystaliczne;.

Zawsze punktem wyj$cia w obliczeniach byla wyznaczona eksperymentalnie struktura
rozpatrywanego ukltadu. Gdy tylko bylo to mozliwe otrzymane w wyniku obliczen
parametry dr Rejmak konfrontowat z wynikami eksperymentow. Jezeli takich
wynikéw eksperymentalnych nie bylo to na podstawie wykonanych obliczen
sugerowal ich wykonanie (poszukiwanie fazy jednoskosnej yeelimitu, czy pomiar
anizotropii przesunigcia chemicznego dla uktadu amorficznego).

Na szczegdlne wyrdznienie moim zdaniem zashuguja wyniki badan nad zelem C-S-H.
Badanie uktadéw amorficznych jest zadaniem trudnym tak dla eksperymentatoréw jak
i dla teoretykow. Kandydat poradzit sobie z tym zadaniem znakomicie obliczajac
widmo *Si NMR czym przyczynit si¢ do charakteryzacji strukturalnej tego uktadu.
Prace wchodzace w skfad osiagniecia habilitacyjnego byly cytowane 215 razy co
dobitnie $wiadczy, ze zostaty zauwazone przez Srodowisko naukowe.

Osiagnigcie habilitacyjne dr Pawta Rejmaka oceniam bardzo wysoko i uwazam, ze
wnosi ono znaczacy wklad do zrozumienia wlasnosci strukturalnych i

spektroskopowych cementéw, pigmentow ultramarynowych i zeolitow.

Obok 8 prac sktadajacych si¢ na osiagniccie habilitacyjne Kandydat jest wspotautorem
19 publikacji w czasopismach o zasiggu mig¢dzynarodowym opublikowanych w latach
2006-2021, z ktérych 15 ukazato si¢ po uzyskaniu stopnia doktora oraz rozdziatu w
ksigzce Handbook of Inorganic Chemistry Research (Ed. D. A. Morrison). Wktad dr
Rejmaka do tych prac polegat gtéwnie na obliczeniach DFT, ktére wykonywat migdzy




innymi w ramach programu EAgLE, w ktérym uczestniczyt w latach 2013-2016. Na
podkreslenie zastuguje fakt, ze obliczenia prowadzit we wspoélpracy z os$rodkami
naukowymi z kraju i z zagranicy (Instytutem Katalizy i Fizykochemii Powierzchni
PAN, Wydzialem Medycyny WUM, Wydzialem Chemii UMCS, Donostia
International Physics Center, San-Sebastian, ALBA synchrotron, Barcelona).
Wszystkie prace Kandydata byly cytowane 407 razy (bez autocytowan), a indeks
Hirscha wynosi 11. Wyniki swoich badan prezentowat na konferencjach naukowych
krajowych i zagraliicznych w formie ustnych komunikatéw (9) oraz posteréw (15).
Wygtosit 10 referatéw i wyktadéw na zaproszenie instytucji naukowych krajowych i
zagranicznych.

Kilkukrotnie zostal zapraszany do recenzowania prac naukowych przez redakcje
uznanych czasopism naukowych.

Dr Pawet Rejmak wyrozniony zostal naukows nagroda zespotows trzeciego stopnia

Rektora Warszawskiego Uniwersytetu Medycznego.

Dr Pawetl Rejmak posiada réwniez doswiadczenie i osiagnigcia w pracy dydaktyczne;.
Byl wspotopiekunem letnich praktyk studenckich oraz prowadzit warsztaty dla
mlodziezy szkot srednich organizowane przez Instytut Fizyki PAN. Prowadzil rowniez

zaj¢cia w ramach warsztatow organizowanych przez ALBA synchrotron.

Reasumujac, przedstawione do oceny osiagniecie habilitacyjne oraz pozostaty dorobek
dr Pawla Rejmaka oceniam bardzo wysoko i uwazam, ze spelnia wymogi stawiane
przez Ustawg o Stopniach i Tytule Naukowym. Wnioskuje zatem o dopuszczenie

Kandydata do dalszego etapu przewodu habilitacyjnego.
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