Становище

във връзка с провеждане на конкурс за заемане на академичната длъжност „доцент” по професионално направление 4.2. „Химически науки“, научна специалност „Теоретична химия“, обявен в ДВ бр. 48/31.05.2013 год. за нуждите на Лаборатория „Физична органична и изчислителна химия“ при ИОХ ЦФ-БАН
от Наташа Трендафилова, доц. д-р, Институт по обща и неорганична химия-БАН

За участие в конкурса за заемане на академичната длъжност „доцент” по професионално направление 4.2. „Химически науки“ и научна специалност „Теоретична химия“, обявен в ДВ бр. 48/31.05.2013 год., документи е подал един кандидат: гл. ас. д-р Милена Иванова Спасова. Представените от нея научни публикации и други материали във връзка с конкурса напълно отговарят на професионалното направление (Химически науки) и научната специалност (Теоретична химия) на обявения конкурс и удовлетворяват изискванията на ЗРАСРБ. 

Гл. ас. д-р Милена Иванова Спасова завършва висшето си образование във Физическия факултет на Софийския Университет, където се дипломира с квалификация физик и специализация “Физика на твърдото тяло”. Образователната и научна степен „доктор” кандидатката получава през 2004 год. след защита на дисертационен труд пред СНС по органична химия при ВАК на тема: “Ab initio изследвания на структурата и нелинейните оптични свойства на органични молекули”. Изследванията в дисертационния труд са извършени в Лаборатория ”Теоретична химия” към Института по органична химия с център по фитохимия при БАН както и в Лабораторията по Теоретична и приложна химия към Университета “Notre Dame de la Paix”, Намюр, Белгия. След защитата научно-изследователската дейност на кандидатката продължава в същата актулна област и включва теоретични и спектроскопски изследвания на структурата и физико-химичните свойства на различни органични системи, които са в основата на нови материали с потенциално приложение в нелинейната оптика, оптоелектрониката и фотониката. Най-съществените научни приноси, които оформят научно-изследователския профил на кандидатката се състоят в подбора и прилагането на съвременни изчислителни схеми за предсказване и обясняване на оптичните свойства на известни и ново-синтезирани органични молекули с потенциално приложение в практиката. Кандидатката има принос и в разработването на теоретични подходи за бързо оценяване на статични поляризуемости на органични молекули от първи и по-висок порядък, които могат да се използват за предсказване на нелинейни оптични свойства. Предложен е нов SOS/CIS теоретичен подход за изследване на статичните и динамичните поляризуемости и хиперполяризуемости в рамките на приближението "сума по състоянията" по метода на конфигурационното взаимодействие с включване на едноелектронните възбуждания. С аб иницио и DFT методи са изследвани нелинейните оптични свойства на неутрални и заредени олигомери на транс-полиацетилена с нарастваща дължина на веригата и при наличие и отсъствие на алкални противойони. Проследено е влиянието на размера на дотиращия елемент върху геометричните параметри и разпределението на зарядите. Изучена е зависимостта на нелинейните молекулни свойства на различни органични системи от типа конформация, депротонирането и заместването с хетероатоми. В серия работи са показани възможностите на съвременните изчислителни методи за изучаване на оптичните свойства, абсорбционните спектри и спектрите на кръгов дихроизъм на група хомо- и хетерохелицени. Теоретични и спектроскопски изследвания на нов тип перилени, съдържащи силни донорни заместители са показали, че батохромното отместване и солватохромното поведение на тези системи се дължат на силен вътрешно-молекулен пренос на заряд, който определя интересните приложни свойства на тези хромофори. С комбинирани теоретични и спектроскопски изследвания на серия алкани и техните хлорни производни е изследвана надеждността на съвременните теоретични методи да предсказват 1Н- и 13С ЯМР химични отмествания като е показано, че разширяването на базисния набор, включването на динамичната електронна корелация на MP2 ниво, както и отчитането на релативистичните поправки към 13C химичните отмествания водят до по-добро съответствие между изчислените и експерименталните стойности. С квантово-химични изчисления и експериментални изследвания са изучени процесите на тавтомеризация и агрегация при 2-аминобензимидазол. Изследванията са довели до коректно предсказване както на абсорбционните максимуми така и на разцепването и отместването на ивиците в резултат на агрегационните процеси. В резултат на теоретични и експериментални изследвания на абсорбцията и флуоресценцията на новосинтентезираното съединение 3,6-бис(4,5-дихидроксиоксазо-2-ил)бензен-1,2-диол е предложена хипотеза за протичането на две последователни реакции на тавтомеризация в първо възбудено състояние. Предложена е моделна кето-енолна тавтомерна система с вътрешно-молекулно водородно свързване, с малка разлика в енергиите на тавтомерните форми и сравнително ниска активационна бариера, която може да бъде използвана при дизайна на молекулни електронни устройства.
В конкурса за академичната длъжност „доцент“, д-р Милена Иванова Спасова участва с 21 научни труда, от които 18 в списания с импакт-фактор. Изследванията отразени в публикациите са намерили широк отзвук в международната литература. Върху 16 от работите са забелязани 262 цитата, а според представените данни индексът на Хирш е 10. С тези наукометрични показатели кандидатката изпълнява препоръчителните критерии за заемането на академичната длъжност „доцент“ по професионално направление „Химически науки“ в ИОХ ЦФ при БАН. Към материалите за конкурса е приложен списък на участия в четири научни проекта, финансирани от български източници и в осем научни проекта в рамките на споразумение на БАН с Френската общност и Регион Валония, Кралство Белгия, на два от които кандидатката е ръководител. Участието на д-р Милена Иванова Спасова в международните изследователски екипи е допринесло съществено за нейното научно израстване и оформянето на научно-изследователския й профил. 
Проведените с участието на д-р Милена Иванова Спасова теоретични и експериментални изследвания се отличават с новаторство, изчерпателност и добре изразена насоченост по темата. Те са довели до натрупването на интересни нови данни за структурата и оптичните свойства на известни и ново-синтезирани органични системи, които са с потенциално приложение в нелинейната оптика. Предложените хипотези и изводи от изследванията са намерили широк отзвук в международната литература и могат да се използват за предсказване и обясняване на свойствата на системи с оптични свойства. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Направеният по-горе анализ на представените материали и научната дейност на единствената кандидатка в конкурса, ми дава основание убедено да дам своята положителна оценка и да гласувам с „да” за присъждането на академичната длъжност „доцент” на гл. ас. д-р Милена Иванова Спасова по професионално направление 4.2. „Химически науки” и научна специалност „Теоретична химия“.
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