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Р Е Ц Е Н З И Я

от проф. д-р Стефан Леонидов Цаковски, 

Факултет по химия и фармация при СУ „Св. Климент Охридски“, 

член на научното жури одобрено със Заповед РД-09-42/19.02.2026г. на Директора на 

ИОНХ-БАН 

относно дисертационен труд на тема: 

" Дизайн на органични електроди и предсказване на разпадни продукти в метал-

йонни батерии посредством хеминформатични методи " 

за присъждане на образователната и научна степен “доктор“, 

в професионално направление 4.2. „Химически науки“ (Химия на твърдото тяло) 

автор: Любен Красимиров Бориславов 

научни ръководители: проф. д-р Радостина Стоянова 

проф. д-р Аля Таджер 

Любен Красимиров Бориславов придобива ОКС „Бакалавър“ по специалност 

Химия през 2020 г. и ОКС „Магистър“ (Медицинска химия) през 2022 г. във Факултета 

по химия и фармация при СУ „Св. Климент Охридски“. Магистър Бориславов започва 

професионалното си научно развитие в Института по Обща и неорганична химия на БАН 

(ИОНХ-БАН) през 2019 г. като изследовател, а по-късно като заема длъжностите асистент 

и изследовател R1. През юли 2025 г. Любен Бориславов е зачислен като докторант 

(самостоятелна форма на обучение) в същия институт. 

Дисертационният труд на ас. Бориславов е разгледан и насочен към защита от 

Колоквиума по обща и неорганична химия към ИОНХ-БАН. Прегледът на представените 

материали, както и участието ми в заседанията по зачисляването на докторанта и 

насочването на дисертационния му труд към защита ми дават основание да смятам, че 

всички законови изисквания по провеждането на докторантурата са спазени.  

Основен предмет на представения ми за рецензия дисертационен труд е 

използването на методите на машинното обучение, теорията на графите и молекулното 

моделиране за откриване на органични съединения с подходящи електрохимични 

характеристики за електродни материали, както и за предвиждане на разпадните 

продукти на електролитите в презаредими метал-йонни батерии. Изследванията са 

фокусирани върху откриването на органични съединения, позволяващи разработването 

на мощни батерии с удължен живот. Настоящото изследване попада в една интензивно 

развиваща се област в световен мащаб, свидетелство за което са големият брой 

лаборатории в света, които разработват и тестват нови материали за батерии след 

оценка на електрохимичните им характеристики и потенциалните разпадни продукти. В 

този 
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смисъл определям изследванията в дисертационния труд като актуални и важни за 

намирането на нови решения, свързани със съхранението на енергия и производството 

на енергозахранващи елементи за различни видове нестационарни приложения.  

Дисертационният труд следва класическа и логична структура. Написан е на 

147 страници, съдържа 62 фигури, 4 таблици и 221 цитирани литературни източници.  

 Краткото и стегнато въведение логично води до целта, а именно търсенето на 

нови материали за метал-йонни батерии с помощта на хеминформатични методи. За 

изпълнението ѝ са коректно формулирани три научни задачи. 

 Литературният обзор разглежда необходимата литература, както по отношение 

на обектите на изследване, така и по отношение на използваните методи. Детайлното 

разглеждане на методите на изчислителна химия и машинно самообучение е представено 

в следващите части на дисертационния труд, което намирам за удачно. 

В глава Теоретични методи са прецизно описани теория на графите, 

използваните квантовохимични и статистически методи. Заслужава да се отбележи 

детайлното разглеждане на подходите за избягване на свръхпараметризацията на 

моделите (overfitting). 

Резултатите и дискусията в дисертационния труд следват формулираните 

изследователски задачи, използвайки избраната методология, а именно: 

1. Генериране на набор от органични катодни материали с близка структура чрез

теория на графите.

2. Търсене на връзка между структура и окислително-редукционен потенциал на

серия от хинонови производни.

3. Изследване на разлагането на електролита.

Изследванията по всяка една от изследователските задачи са представени 

изчерпателно. Дискусията на получените резултати е коректна като е включено и 

сравнителното разглеждане на резултатите спрямо наличното знание в областта на 

дисертационното изследване. 

Приемам направените от дисертанта изводи като оригинални и коректни с оглед 

представените резултати в дисертационния труд. Определям ги като такива с научен и 

научно-приложен характер и ги обобщавам както следва: 

• Разработен е софтуерен пакет DerGen (с отворен достъп) за разширяване

на набори от данни чрез функционализиране на различни базови

структури.

• Разработена е стратегия за оценка на електроден потенциал на хинонови

производни чрез линейна регресия с регуляризация на Тихонов.
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• Разработена е методика за генериране на разпадни продукти в хода на

експлоатацията на органични материали и е приложена за деградация на

електролита в метал-йонни електрохимични клетки.

Софтуерът и разработените стратегии имат потенциал за приложение и в други 

области, използващи връзката структура-свойство. В тази връзка считам депозирането в 

подходящ архив на английската версия на автореферата за удачно. 

 Публикационната дейност на ас. Любен Бориславов включва три статии в 

списания с импакт фактор (квартил Q2). Следва да се отбележи, че публикациите 

включват основните дисертационни резултати. За краткото време от тяхното публикуване 

са забелязани вече 7 цитата на научните трудове, включени в дисертационния труд, 

което е добра атестация за тяхното качество. Научният опит на докторанта включва и 

три участия в научни форуми. Въз основа на това и представената справка оценявам, че 

минималните национални изисквания за придобиване на образователната и научна 

степен „доктор“ са убедително изпълнени. 

Авторефератът съумява в синтезиран вид да предаде съществените достижения в 

проведените изследвания и коректно отразява основните резултати, представени в 

дисертационния труд. 

Нямам критични бележки по съдържанието на работата, но бих си позволил да 

дам следните препоръки на ас. Любен Бориславов при бъдещи моделни изследвания: 

1. Наред с максимата „As simple as it is”, адресирана главно към

свръхпараметризацията на моделите в многовариационния анализ е приета и

максимата „All models are wrong but some are useful”. В тази връзка е полезно да

се търси компромис между предсказващата способност на модела и възможността

за неговото интерпретиране (exploratory power). По принцип методите на

машинното самообучение имат по-добра предсказваща способност, докато

методите на многовариационната статистика могат да дадат информация за

протичащите процеси в изследваната система.

2. При избор на тестова извадка e удачно да се използват и техники, които отчитат

стойностите на   зависимата промелива като Stratified Sampling (за класификация)

и Stratified CV (за регресия). При използване на голям набор от променливи,

подходящи техники, отчитащи структурата на  пространството на дескрипторите

са Cluster-based splitting и Feature-based blocking.

В заключение считам, че дисертационният труд на ас. Любен Бориславов 
представя компетентно и задълбочено проведено изследване с оригинални научни 

приноси. Получените резултати и публикационна активност надхвърлят изискванията 

на Закона за развитие на академичния състав в Република България и Правилника за 

неговото  прилагане. Авторефератът  отразява  адекватно съдържанието и приносите  на
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дисертационния труд. На базата на гореизложеното, давам положителна оценка и 

предлагам на Научното жури да гласува за присъждането на образователната и научна 

степен „Доктор“ на Любен Красимиров Бориславов в професионално направление 4.2. 

„Химически науки“, научна специалност (Химия на твърдото тяло). 

07.04.2026 г. (проф. Стефан Цаковски) 




