РЕЦЕНЗИЯ

по конкурса за доцент по специалността 01.05.01 "Теоретична химия" за нуждите на лаборатория "Физична органична и изчислителна химия” към Институт по Органична Химия с Център по Фитохимия – БАН, обявен в ДВ, бр. 94 от 29.11.2011 г. с единствен кандидат: гл. асистент д-р Валентин Симеонов Монев
Рецензент: доцент д-р Николай Георгиев Василев, научна специалност „Органична химия”, шифър 01.05.03, Институт по Органична Химия с Център по Фитохимия, БАН

Кандидатът гл. асистент д-р Валентин Симеонов Монев се дипломира с много добър успех от следването и отличен от дипломната работа в Химическия факултет на Софийски университет “Св. Климент Охридски” през 1972 г., специалност химик-органик. През 2007 г. успешно защитава докторска дисертация на тема "Сходствен анализ на спрегнати органични молекули, основан на атомни заряди и порядъци на връзки" в Института по органична химия – БАН с научен ръководител ст.н.с. II ст. д-р Филип Фратев. След дипломирането си в ХФ на СУ кандидатът работи 2 години в ДСО "Пластмасови изделия", отдел международно сътрудничество. През 1976 г. постъпва като специалист-химик в Институт по Органична Химия с Център по Фитохимия, БАН, където протича и цялата му досегашна кариера до гл. асистент (научен сътрудник I степен) през 2007 г., която академична длъжност заема до сега.
	
Гл. асистент д-р Валентин Симеонов Монев участва в конкурса за доцент с 27 научни труда и 1 автореферат на дисертация. От тези 27 научни труда 9 са включени в докторската му дисертация. Всички публикации са по тематиката на конкурса, като повечето от тях са отпечатани в международни списания и/или списания с импакт фактор (IF). От представените 27 публикации 3 са в списания без IF, една в Специализированный фонд квантово-химических программ, 2 в Годишник на СУ ,,Св. Климент Охридски”, Химически факултет и една в Годишник на Шуменския Университет "Епископ Константин Преславски", Факултет по природни науки. 3 публикации са в реномираното в миналото списание Molecular Engineering на издателство Springer, което преустанови излизането си през 2000 г. 3 публикации са глави от книги.



В реномирани международни списания като MATCH-Commun. Math. Comput. Chem. (IF=3.291) кандидатът има публикувана 1 статия, в Tetrahedron (IF=3.011 за 2010 г.) - 3 статии, в Journal of Physical Chemistry А (IF=2.732) - 1 статия, в Journal of Molecular Structure (IF=1.599) - 2 статии, Journal of Molecular Structure (THEOCHEM) (IF=1.288 за 2010 г.) - 2 статии, и т.н. 

В материалите по конкурса е представен сериозен списък от 163 цитата на трудовете на гл. асистент д-р Валентин Симеонов Монев (кандидатът е изчислил h-индекс = 8). Прави впечатление цитирането на работите на кандидата в книги (6 пъти) и в обзори (7 пъти), което е атестация за качеството на научните изследвания. Открояват се като най-цитирани четири статии: две в Journal of Molecular Structure от 1979 г. - едната 32 пъти, другата 20 пъти; една в MATCH-Commun. Math. Comput. Chem. от 2004 - 24 пъти и една в Tetrahedron от 1982 г. - 23 пъти.

По своя характер повечето от трудовете на гл. асистент д-р Валентин Симеонов Монев представляват развитие на понятийния апарат и формализма на сходството, както и въвеждането и приложението му в квантовата химия.

Това са основно научните трудове от докторската дисертация (публикации 2 - 5, 7 - 9, 15 и обзорната статия 23). Особен интерес представлява обзорната статия 23, в която кандидатът в своя типичен прецизен подход представя дефинициите за сходство и несходство, от тях извежда различните мерки за сходство и несходство и прави преглед на основните области на приложение на този апарат в химията. Важността на концепцията за сходство е нараснала изключително в последните години във връзка с категоризацията на химичните съединения и използването й за in silico прогнози на биологични ефекти. Фундаменталния принцип, който се използва е, че съединения със сходни математични свойства биха имали аналогични физични, химични и биологични свойства. На основата на този принцип могат да бъдат търсени обекти със сходни свойства, което е важно при компютърния дизайн на химичните съединения, разпознаване на фармакофори, кластерен анализ, докинга на лиганди към рецептори и т.н. Търсенето на сходство може да се използва като стъпка при установяването на структурата (structure elucidation) чрез скрининг на бази от спектрални данни (ЯМР, ИЧ, МС) - като обектите на сравняване са съответните спектри.

Въвеждането и приложението на сходството в квантовата химия е започнало още през 1979 г. от авторски колектив с участието на кандидата.  Използваната мярка за сходство/несходство е сумационната форма на Евклидовото разстояние, обектите са многоелектронни системи в произволни електронни състояния и мултиплетност, характеристиките са елементите на матриците на атомни заряди и порядъци на връзки. Направен е сходствен анализ на спрегнати органични молекули в основно и първите няколко възбудени състояния на основата на атомни заряди и порядъци на връзки. Дадени са примери за следните приложения: теоретично изучаване на свойствата и електронната структура на възбудени състояния, които трудно се изследват експериментално; оценка на степента на фрагментиране на една молекула в основно и възбудени състояния; сравняването на спрегнати молекули с еднакъв брой π-електрони; изучаването на влиянието на заместителите и разтворителя върху електронната структура на молекула; изучаването на междумолекулни комплекси.

Съвсем естествен изглежда преходът от интереси към формализма на сходството и неговото приложение в квантовата химия към научни занимания в новоразвиваща се област на знанието, която е хеминформатиката. Пример за това са две глави от книги (публикации 22 и 27). И двете са в книги по Хеминформатика на издателството Wiley под редакцията на Thomas Engel и Johann Gasteiger и се отнасят до търсенето на химични структури. И двете обзорни статии могат да се ползват за обучение по основите на търсенето на сходни химични структури, начините на измерване на сходството и различните подходи в процеса на търсене на сходство. Втората статия е разширена и обхваща повече проблеми отнасящи се до биоинформатиката като подходите за търсене на тримерни структури и методите за търсене на ДНК последователности.

В научната си работа гл. асистент д-р Валентин Симеонов Монев е ангажиран и в научни проекти не толкова близки до основните му занимания, но от интерес за групата, в която работи. Това са основно изследвания върху поляризуемости, разпределение на заряди, нелинейна оптика и тавтомерия. В тях той успешно прилага своите знания и умения както като квантов химик, така по отношение на сходството.

Научните занимания на гл. асистент д-р Валентин Монев както на всеки химик, свързан с компютърната химия, са свързани с писане на компютърни програми, допълване и адаптиране на известни програмни кодове, както и тяхното тестване. Това занимание на кандидата е илюстрирано в списъка с публикации само с публикация 12 в съавторство с покойния ст.н.с. II ст. д-р Иво Кънев. Тя се отнася до разработване на версия на програмата SUPERHONDO адаптирана за системата ЕС 1040.

Научната продукция на гл. асистент д-р Валентин Монев показва детайлно познаване на разглежданите проблеми и научната литература посветена на тях, както и творческо развиване на съвременните методи на квантовата химия и хеминформатиката.

Повечето научни трудове на кандидата са в авторски колективи в които той е участвал с експертната си оценка на получените резултати. Нямам никакви съмнения относно творческия принос на кандидата във всяка една от тях. Особено впечатление правят публикации 18, 20, 21 и 23, в който той е единствен автор и потвърждава своята водеща роля в разработването на понятийния апарат за сходство в квантовата химия.

Така формулираните приноси на кандидата съгласно квалификацията на бившата ВАК попадат към "Формулиране или обосноваване на нова теория (хипотеза)" и "Доказване с нови средства на съществени нови страни в съществуващите научни проблеми и теории".

Познавам лично гл. асистент д-р Валентин Симеонов Монев и съм впечатлен от неговото усърдие стигащо до педантичност, колегиалност и отзивчивост.
Към представените ми за рецензия материали критичните забележки се отнасят основно за пестеливото описание на приносите на кандидата. Предполагам, че основно поради скромност са приведени само някои от приносите на дисертационния труд. Въпреки това представените материали отговарят на темата на конкурса, както по обем така и по качество, с което са спазени и дори надхвърлени препоръчителните показатели на правилника на ИОХЦФ за заемане на академичната длъжност „ДОЦЕНТ”.
ЗАКЛЮЧЕНИЕ: Гл. асистент д-р Валентин Симеонов Монев представя достатъчна по обем стойностна научна продукция, публикувана в реномирани научни списания, която е намерила широк отзвук в литературата. 

Той е изграден научен работник в областта на теоретичната химия, високо ценен от колегите си компютърен специалист. От познанията му по английски език са се ползвали доста колеги в Института по Органична химия с ЦФ. Убедено препоръчвам на членовете на Научното Жури да гласуват с "Да" за заемане на академичната длъжност „Доцент” от гл. асистент д-р Валентин Симеонов Монев.

15.03.2012 г.
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(доцент д-р Николай Василев)
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