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Recenzja dorobku naukowego dr inz. Agnieszki Kackiej-Zych oraz Jej osiagniecia
naukowego stanowigcego podstawe przewodu habilitacyjnego zatytulowanego:
» Wybrane aspekty fizykochemii estrow kwasow nitronowych” sporzadzona na prosbhe
Komisji Uniwersytetu Y.6dzkiego do spraw stopni naukowych w dyscyplinie nauki

chemiczne

Recenzja dotyczy wniosku ztozonego 22.07.2024 r. o przeprowadzenie postegpowania
w sprawie nadania stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie Nauk Scistych
1 Przyrodniczych w dyscyplinie Nauk Chemicznych, ktory Kandydatka ztozyla na Wydziale
Chemii Uniwersytetu Lodzkiego (ul. Tamka 12, 91-403 Lo6dz) za posrednictwem Rady
Doskonatosci Naukowej (Plac Defilad 1, 00-901 Warszawa).
¢ Sylwetka naukowa Habilitantki — informacje ogolne

Pani dr inz. Agnieszka Kacka-Zych ukonczyta studia na Politechnice Krakowskiej im.
Tadeusza Kosciuszki, na Wydziale Inzynierii i Technologii Chemicznej (na kierunku
InZzynieria Chemiczna i Procesowa) i uzyskala tytut zawodowy inzyniera w 2013 r. na
podstawie pracy dyplomowej zatytutowanej: ,,Materialowy recykling srebra w procesie
Meyera” wykonanej pod kierunkiem Pana dr hab. inz. Radomira Jasinskiego. Kontynuowata
studia na Politechnice Krakowskiej na tym samym Wydziale, ale na kierunku Technologia
Chemiczna. Tytut zawodowy magistra otrzymata w 2014 r. na podstawie pracy dyplomowe;j
zatytutowanej: ,,Reakcja [2+3] cykloaddycji dipodstawionych analogéw diazometanu do
wybranych sprz¢zonych nitroalkenow”, ktorej promotorem byt réwniez Pan dr hab. inz.

Radomir Jasinski. W 2018 r. uzyskata stopien naukowy doktora rowniez na Politechnice
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Krakowskiej na Wydziale Inzynierii i Technologii Chemicznej na podstawie rozprawy
doktorskiej zatytutowanej: , Teoretyczne studia nad mechanizmem eliminacji kwasow
karboksylowych z estréw nitroalkoholi”. Promotorem rozprawy doktorskiej byt réwniez Pan
dr hab. inz. Radomir Jasinski, prof. PK. W latach 2014-2017 Pani dr inz. byta zatrudniona na
stanowisku Starszego Referenta Technicznego na Politechnice Krakowskiej na Wydziale
Inzynierii 1 Technologii Chemicznej w Instytucie Chemii 1 Technologii Organicznej. Od
pazdziernika 2016 r. do czerwca 2017 r. byla zatrudniona w Centrum Pedagogiki
i Psychologii Politechniki Krakowskiej. Nastepnie od pazdziernika 2017 r. do grudnia 2018 r.
byla zatrudniona na stanowisku Asystenta naukowo-dydaktycznego na Politechnice
Krakowskiej na Wydziale Inzynierii i Technologii Chemicznej w Instytucie Chemii
1 Technologii Organicznej. Od stycznia 2019 r. do chwili obecnej jest zatrudniona na
stanowisku Adiunkta badawczo-dydaktycznego na Politechnice Krakowskiej na Wydziale
Inzynierii 1 Technologii Chemicznej w Instytucie Chemii i Technologii Organicznej. Jak
wynika z historii studiow i1 zatrudnienia, Pani dr inz. Agnieszka Kacka-Zych swoja
dzialalnos$¢ naukowa, jak i dydaktyczng zwigzata z Politechnika Krakowska.
¢ Ocena dzialalno$ci naukowej Habilitantki

Pani dr inz. Agnieszka Kacka-Zych jest wspotautorka 36 publikacji naukowych,
a takze dwoéch monografii naukowych (Elementy preparatyki organicznej ISBN: 978-83-
88100-78-9, RTN, Radom (2016) oraz Elementy preparatyki organicznej i heteroorganicznej,
wyd. 2 rozszerz., Wydawnictwo Uniwersytetu Marii Curie-Sklodowskiej, Lublin (2018)).
Przed uzyskaniem stopnia doktora Habilitantka byla wspotautorka 12 publikacji naukowych
(strony 4-6 w ,,Wykazie dorobku naukowego™) , natomiast po uzyskaniu stopnia doktora
w latach 2018-2024 ukazaly si¢ 24 prace (strony 2-4, w ,,Wykazie dorobku naukowego”).
Dane te jednak roznig si¢ od informacji zawartych na stronie 14 ,,Wykazu dorobku
naukowego” 1 te rozbieznos$ci sktonity Recenzenta do dalszych poszukiwan w Web of Science,
gdzie doszukatam si¢ dodatkowych publikacji:
e A DFT study on the molecular mechanism of the conjugated nitroalkenes polymerization
process initiated by selected unsaturated nucleophiles. Agnieszka Kacka-Zych, Radomir

Jasinski. Theor. Chem. Acc. 2020, 139, 119.
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e Regioselectivity, stereoselectivity, and molecular mechanism of [3+2] cycloaddition
reactions between 2-methyl-1-nitroprop-1-ene and (Z)-C-aryl-N-phenylnitrones: a DFT
computational study. Ewa Dresler, Agnieszka Kacka-Zych, Magdalena Kwiatkowska,
Radomir Jasinski. J. Mol. Model. 2018, 24, 329.
e Clean and molecularly programmable protocol for preparation of bis-heterobiarylic systems
via a domino pseudocyclic reaction as a valuable alternative for TM-catalyzed cross-
couplings. Przemystaw Wolinski, Agnieszka Kacka-Zych, Oleg M. Demchuk, Agnieszka
Lapczuk-Krygier, Barbara Mirostaw, Radomir Jasinski. J. Clean. Prod. 2020, 275, 122086.
oraz dwoch innych wydanych przez polskich wydawcow:
e New implementations of Meyer process (Nowe realizacje procesu Meyera). Kacka, A.,
Dresler E., Jasinski, R. Przem. Chem. 2016, 95, 2334-2337.
e Sprzgzone nitroalkeny jako komponenty nieuzgodnionych reakcji Dielsa-Aldera —
najnowsze doniesienia. Ewa Jasinska, Ewa Dresler, Agnieszka Lapczuk-Krygier, Agnieszka
Kacka, Ewa Nowakowska-Bogdan, Radomir Jasinski. CHEMIK 2015, 69 (7), 395.

Publikacje Habilitantki ukazaty si¢ w czasopismach o zasiggu mi¢dzynarodowym,
takich jak np.: J. Mol. Graph. Model., Molecules, J. Clean. Prod., J. Comput Chem., New J.
Chem., Int. J. Quantum Chem., J. Mol. Struct., Theor. Chem. Acc., Current Chem. Lett.
(wiecej informacji na temat czasopism, w ktorych Habilitantka publikowata wyniki prac
badawczych mozna znalez¢ w ,,Wykazie dorobku naukowego™). Warto$¢ wspotczynnika
oddziatywania (IF) 14 prac wchodzacych w sktad osiagnigcia naukowego wynosi 52,021.
Byly one cytowane 153 razy wedlug Web of Science. Index Hirscha Habilitantki wynosi
H=15/14 wedlug danych zawartych na stronie 14 ,,Wykazu dorobku naukowego”.
Habilitantka wygtosita w polskich jednostkach naukowych 5 wykladow na zaproszenie
zatytutowanych: ,,Wybrane aspekty fizykochemii estrow kwasow nitronowych”. Brakuje
wyktadow na zaproszenie w ramach konferencji krajowych i zagranicznych. Po uzyskaniu
stopnia doktora wygtosita 5 komunikatow ustnych, a takze byta wspotautorka 19 prezentacji
posterowych. Pani dr inz. Agnieszka Kacka-Zych po uzyskaniu stopnia doktora brata udziat
w 8 projektach, w ktérych jeden raz petnita role wykonawcy, a w pozostatych siedmiu petnita
role kierownika lub kierownika i wykonawcy. Byla wykonawca w projekcie zatytulowanym:

»Opracowanie zielonych molekut z biomasy lignocelulozowej dla chemii odnawialne;j”
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w ramach konkursu ERANet-LAC 3rd Multi-Thematic Join Call 2017/2018 (12.2020-
12.2022). Byta kierownikiem i wykonawcg w grantach obliczeniowych przyznanych przez
Akademickie Centrum Komputerowe Cyfronet AGH w Krakowie (5 grantow) oraz
kierownikiem projektow badawczych zatytutowanych:
o _Teoretyczne badania nad zastosowaniem przyjaznych $rodowisku technik do
otrzymywania bioaktywnych nitrozwigzkdéw — potencjalnych farmaceutykow”, ktory
realizowala w ramach funduszu DS Politechniki Krakowskiej i finansowanego przez
Ministerstwo Nauki 1 Szkolnictwa Wyzszego w 2018 roku oraz
e _Reakcje hetero-Dielsa-Aldera (HDA) izobutenu do wybranych nitroalkenéw”, ktory
otrzymala w ramach subwencji na finansowanie dziatalno$ci naukowej stuzacej rozwojowi
mtodych naukowcéw oraz uczestnikow studidow doktoranckich na Wydziale Inzynierii
1 Technologii Chemicznej Politechniki Krakowskiej w 2021 roku.
Habilitantka nie wykazuje grantu/grantow otrzymanych z Narodowego Centrum Nauki lub
innych organizacji/agend krajowych lub zagranicznych po uzyskaniu stopnia naukowego
doktora.

Po uzyskaniu stopnia doktora, Habilitantka wykazuje 3 staze naukowe odbyte
w krajowych, jak i zagranicznych jednostkach naukowych:
o w Universidad de Valencia, Departamento de Quimica Organica, Unidad de Investigacion
Quimica Organica Teorica, Hiszpania — 10 dni w 2019 r.
o w Instytucie Katalizy i Fizykochemii Powierzchni im. Jerzego Habera Polskiej Akademii
Nauk w Krakowie — 2 miesigce w 2019 r.
o w Universidad Andrés Bello, Departamento de Ciencias Quimicas, Chile — 15 dni w 2020
roku.

Wymienione powyzej staze mozna zaliczy¢ raczej do stazy krdotkoterminowych,
a zatem w zyciorysie naukowym Habilitantki brakuje stazu dlugoterminowego w osrodku
krajowym, badz tez zagranicznym.

Pani dr inz. Agnieszka Kacka-Zych wskazuje w ,,Autoreferacie” na stronach 41-45, ze
wspotpracuje zaréwno z jednostkami naukowymi zagranicznymi, jak 1 polskimi. Wspoétpraca
ta zostala udokumentowana publikacjami naukowymi, a takze prezentacjami

konferencyjnymi.
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Pani dr inz. Agnieszka Kacka-Zych zostala zaproszona do wspolpracy przez 4
komitety redakcyjne takich czasopism jak: Chemistry, Materials, Current Chemistry Letters
i Compounds. Natomiast czasopismo Chemistry of Heterocyclic Compounds powierzyto
Habilitantce rolg redaktora goscinnego (Guest Editor) zeszytu specjalnego zatytulowanego:
»dynthesis and properties of heterocyclic compounds in the light of the quantum-chemical
studies” od grudnia 2023 r. do pazdziernika 2024 r. Kandydatka jest rOwniez zapraszana do
recenzowania publikacji naukowych. W latach 2018-2024 wykonata 62 recenzje (strona 12
»Wykazu dorobku naukowego”) dla czasopism takich jak, np.: RSC Adv., PCCP, J. Mol.
Struct., Molecules, Symmetry, Theor. Chem Acc., J. Mol. Model., Struct. Chem.

Pani dr inz. Agnieszka Kacka-Zych byta rowniez laureatkg dwoch konkursow:

e na najlepsza prac¢ doktorska — konkurs zorganizowany przez Akademickie Centrum
Komputerowe CYFRONET AGH, gdzie w 2018 r. otrzymala gléwna nagrode oraz

e LIDER, gdzie otrzymata jedna z nagrdd dla najlepszych pracownikéw badawczych na
Wydziale Inzynierii 1 Technologii Chemicznej w latach 2019-2022.

e Omodwienie osiagnie¢cia naukowego

Przedlozony do oceny cykl 14 spdjnych tematycznie publikacji naukowych stanowi
podstawe osiaggniecia naukowego zatytulowanego: ,,Wybrane aspekty fizykochemii estrow
kwaso6w nitronowych”. W pigciu publikacjach Habilitantka jest jedyng autorka, natomiast
pozostate publikacje sa dwu- 1 wieloautorskie. W kazdej z publikacji Kandydatka jest autorem
do korespondencji. Z zalaczonych do wniosku o$wiadczen wspotautorow wynika, ze wktad
Pani dr inz. Agnieszki Kackiej-Zych w powstanie tych publikacji naukowych byl wiodacy
(udziaty procentowe). Wspdlnym mianownikiem tych publikacji naukowych jest badanie
wlasciwos$ci czasteczek 1 mechanizmoéw reakcji chemicznych zaréwno z wykorzystaniem
metod chemii eksperymentalnej (np. synteza, spektroskopia, badania strukturalne), jak
i teoretycznej. Warto podkresli¢, ze Habilitantka angazowala si¢ zar6wno w badania
eksperymentalne, jak rowniez symulacje kwantowo-chemiczne. Symulacje kwantowo-
chemiczne zostaly oparte na Teorii Funkcjonatu Gestosci (DFT). W swojej pracy badawczej
Habilitantka stosuje rézne metody analizy struktury elektronowej, np.: Teori¢ Molekularnej
Gestosci Elektronowej (MEDT), Funkcje Lokalizacji Elektronéw (ELF), teori¢ Naturalnych
Orbitali Wigzan (NBO), Indeks Odzialywah Niekowalencyjnych (NCI), a takze molekularny
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potencjat elektrostatyczny (MEP). Symulacje najczesciej prowadzone byly z zastosowaniem
ciggltego modelu rozpuszczalnikowego — PCM w réznych rozpuszczalnikach w zaleznos$ci od
problemu badawczego. Warto w tym miejscu podkresli¢ trafno$¢ doboru stosowanych
w badaniach teoretycznych narzedzi chemii obliczeniowe;.

W publikacji H1 Autorka przeanalizowala 10 wybranych acyklicznych kwasow
nitronowych. W tym celu wykorzystala roznorodne narzgdzia chemii teoretycznej, takie jak
Teori¢ Molekularnej Gestosci Elektronowej, teorie¢ Funkcji Lokalizacji Elektronow, teorie
Naturalnych Orbitali Wigzan, czy tez Molekularny Potencjat Elektrostatyczny. Zastosowane
metody pozwolily na opis struktury elektronowej wybranych do badan kwaséw. Symulacje
kwantowo-chemiczne zostaly wykonane w oparciu o Teori¢ Funkcjonatu Gestosci na
poziomie B3LYP/6-31G(d). Autorka badata wybrane kwasy nitronowe zawierajace
podstawniki elektronodonorowe i elektronoakceptorowe. Na podstawie wykonanych badan
ustalita, ze kwasy nitronowe zawierajace podstawniki elektronoakceptorowe wykazuja
wyzsza reaktywno$¢ w reakcjach chemicznych. Natomiast obecno$¢ podstawnikow
elektronodonorowych powoduje wigksza stabilno$¢ badanych zwigzkéw. W kolejnej pracy
H4, Autorzy analizujg powstawanie estréw kwasow nitronowych — nitronatow. Jest to proces
[4+3] cykloaddycji. Autorzy zbadali przebieg $ciezki reakcji pomiedzy (E)-2-arylo-1-cyjano-
I-nitroetenem a (Z)-C-arylo-N-metylonitronem z zastosowaniem metod kwantowo-
chemicznych. Na uwage zastuguja wymodelowane $ciezki przebiegu reakcji z warto§ciami
funkcji termodynamicznych. Jako konkluzje tej pracy Autorzy zaproponowali sposob
powstawania 7-cztonowych nitronatow poprzez polarny, dwustopniowy mechanizm,
w ktorym tworzy si¢ zwitterjonowy produkt przejSciowy. Dzieje si¢ to w Srodowisku
nitrometanu, ktore zostalo odtworzone poprzez aplikacj¢ modelu IEF-PCM. W pracy H3,
ktora jest pracg wieloautorska, potaczone sg zarowno rezultaty badan eksperymentalnych, jak
1 teoretycznych. Godnym podkreslenia jest fakt, ze nie tylko symulacje kwantowo-chemiczne,
ale réwniez cze$¢ prac eksperymentalnych wykonala Habilitantka. Tematyka badawcza
zwigzana byla z reakcjami hetero Dielsa-Aldera. Autorka wraz ze wspotpracownikami badata
reakcje  siedmiu  analogow  (2E)-3-arylo-1-cyjano-1-nitroetenéw  z  izobutenem.
Zaproponowata dwie mozliwe $ciezki reakcji w oparciu o symulacje kwantowo-chemiczne,

ale jak si¢ okazalo tylko jedna z nich byla mozliwa, gdyz druga byla zabroniona kinetycznie,
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co potwierdzity réwniez wykonane prace eksperymentalne. Warto podkresli¢, ze w wyniku
wykonanych prac zostata opracowana nowa, w pelni ekologiczna metoda otrzymywania N-
tlenkéow (1,2)-oksazyny. Jest to cenna praca, gdyz pokazuje, ze mozliwe jest
zaprojektowanie/przewidzenie na drodze chemii teoretycznej mechanizméw reakcji, a potem
ich weryfikacja na drodze eksperymentalnej. Recenzent ma zastrzezenie do podpisu Rysunku
2 w ,Autoreferacie”. Habilitantka pisze: ,,wedlug danych obliczen ®B3LYP(PCM)/6-
311+G(d)”, zdaniem Recenzenta nie jest to stuszne okreslenie, gdyz bardziej precyzyjnie
powinno by¢ napisane wedtug rezultatéw badan czy tez symulacji kwantowo-chemicznych
wykonanych na poziomie obliczeniowym @©B97X-D(PCM)/6-311+G(d) zgodnie
z Rysunkiem 7 pracy H3. Publikacja H2 réwniez dotyczy zagadnien zwigzanych z reakcjami
hetero Dielsa-Aldera. Jest to takze praca eksperymentalno-teoretyczna. W pracy tej Autorka
wraz ze wspoOlpracownikami badata mechanizm reakcji siedmiu pochodnych (2E)-3-arylo-1-
cyjano-1-nitroetenu z metylenocyklopentanem. Zauwazyli oni, ze reakcja przebiega
w tagodnych warunkach i nie wymaga obecnosci katalizatora. Na podstawie wykonanych
badan zauwazyli, ze w ramach reakcji otrzyma¢ mozna jeden regioizomer. Autorzy wskazali
rowniez, ze na podstawie symulacji kwantowo-chemicznych reakcje te mozna zaliczy¢ do
procesow ,.two-stage one-step” wedlug terminologii zaproponowanej przez Domingo.
W pracy H9 Habilitantka wraz ze wspoOlpracownikiem wykonali badania kwantowo-
chemiczne $ciezki reakcji  (E)-1,1,1-trifluoro-3-nitrobut-2-enu  z  3,3-dimetylo-2-
morfolinobutenem, ktora rowniez klasyfikuje si¢ jako reakcje hetero Dielsa-Aldera. Autorzy
zauwazyli, ze w pierwszym etapie reakcji tworzy si¢ zwitterjonowy produkt przejsciowy, ale
co ciekawe, w zalezno$ci od orientacji substratdw mozliwe jest utworzenie si¢ trzech form
zwitterjonowych. Jednak tylko jedna z tych form, oznaczona jako Z2 prowadzi do utworzenia
acyklicznego adduktu oznaczonego jako 26. Z kolei forma zwitterjonowa Z1 prowadzi do
utworzenia produktu oznaczonego jako 22 (6-czlonowego nitronatu). Jak wskazuja Autorzy,
analiza wykonana wedlug Teorii Ewolucji Wigzan (BET) potwierdzita stopniowy,
zwitterjonowy mechanizm tych reakcji. Wedtug wynikéw uzyskanych z analizy BET reakcje
hetero Dielsa-Aldera pomigedzy (E)-1,1,1-trifluoro-3-nitrobut-2-enem a 3,3-dimetylo-2-
morfolinobutenem mozna podzieli¢ na trzy roézne grupy, co zwigzane jest ze

zrywaniem/tworzeniem si¢ wigzan w substratach reakcji. Autorka pisze w ,,Autoreferacie”:
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,»Obliczenia kwantowochemiczne B3LYP(PCM)/6-31++G(d,p) wykazaly, ze w pierwszym
etapie analizowanej reakcji nastepuje utworzenie zwitterionowego intermediatu (I)” — wedhug
Recenzenta lepiej byloby napisa¢: Wyniki symulacji kwantowo-chemicznych na poziomie
obliczeniowym B3LYP(PCM)/6-31++G(d,p) wykazaly, ze w pierwszym etapie analizowane;j
reakcji nastgpuje utworzenie zwitterjonowego produktu przejsciowego. W publikacji HS
Habilitantka bardzo szczegdtowo analizuje $ciezki reakcji halogenonitroalkenow z karbenem,
gdzie jako produkty otrzymuje si¢ 5-czlonowe nitronaty. Jednak oprocz mechanizmu
cykloaddycji 4+1, rozwazyla roéwniez S$ciezke cykloaddycji 2+1, ktora prowadzi do
utworzenia nitrocyklopropanu. Wykonala analize struktury elektronowej substratow
w oparciu o teori¢ ELF wskazujac najbardziej znaczace populacje basenéw oraz
zaproponowata struktury Lewisa. Na podstawie wykonanych badan w oparciu o teori¢ DFT
wykazala, ze reakcja cykloaddycji 4+1 zachodzi wedtug mechanizmu dwuetapowego,
podczas gdy reakcja cykloaddycji 2+1 — jednoetapowego. Recenzent nie do konca zgadza si¢
z podpisem Rysunku 11. Autorka pisze: ,,MPWBI1K(PCM)/6-311G(d,p) Geometrie struktur
krytycznych dla reakcji 41CA 1 21CA pomigdzy 27a 1 28” — moze lepiej byloby napisac:
Struktury krytyczne dla reakcji 41CA 1 21CA pomigdzy 27a i 28 otrzymane na poziomie
obliczeniowym MPWBI1K(PCM)/6-311G(d,p) — wtedy wszystko jest zrozumiate. Podobnie
jest z fragmentem tekstu: ,,Jak wykazaly obliczenia MPWBI1K(PCM)/6-311G(d,p)...” — jak
wykazaly rezultaty obliczen wykonanych na poziomie MPWBIK(PCM)/6-311G(d,p)...
W publikacji H11 Pani dr inz. Agnieszka Kacka-Zych wraz ze wspotpracownikami badata
mechanizm reakcji cykloaddycji [3+2] difenylodiazometanu z (E)-3,3,3-trichloro-1-nitroprop-
l-enem. Jest to praca eksperymentalno-teoretyczna. Autorzy badali pie¢ pochodnych
difenylodiazometanu reagujacych z (E)-3,3,3-trichloro-1-nitroprop-1-enem. Zaproponowali
mozliwe mechanizmy reakcji, a takze wykonali symulacje kwantowo-chemiczne na poziomie
obliczeniowym B3LYP(PCM)/6-31G(d) w celu potwierdzenia stawianych hipotez. Warto
réwniez wspomnie¢, ze obok wartosci funkcji termodynamicznych, w publikacji znalazty si¢
szczegOtowe analizy struktury elektronowej. Za najwazniejsza konkluzje wynikajaca
z przeprowadzonych badan mozna uzna¢ fakt, ze powstaje tylko jeden produkt ulegajacy
spontanicznej eliminacji HCI. Nastepnie, produkt ten w protycznym $Srodowisku ulega tatwo

powolnemu przeksztalceniu do 5-cztonowego nitronatu. W kolejnej publikacji oznaczonej
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jako H14, Autorzy za pomoca narzedzi chemii teoretycznej analizowali przebieg reakcji
eliminacji bromotrimetylosilanu z czterech pochodnych 2-(trimetylosilyloksy)-3-bromo-3-
metylo-izoksazoliny. Symulacje kwantowo-chemiczne zostaly wykonane na poziomie
obliczeniowym MO06-2X/6-31+G(d) z uwzglgdnieniem efektow rozpuszczalnikowych —
zastosowano model PCM wraz z r6znymi rozpuszczalnikami. Na podstawie analizy BET
Autorzy wykazali, ze badana reakcja przebiega dwuetapowo. Zbadali rowniez wplyw
polarno$ci rozpuszczalnika na przebieg reakcji i zauwazyli, ze w zasadzie nie ma on
wiekszego znaczenia na sam przebieg reakcji, jednak w bardziej polarnych rozpuszczalnikach
energia swobodna Gibbsa standw przejSciowych jest nieznacznie nizsza, niz w przypadku
benzenu. Zauwazono réwniez, ze w bardziej polarnych rozpuszczalnikach znaczaco
stabilizowany jest produkt przejsciowy. Recenzent, jak powyzej, ma te same uwagi do
podpisu Rysunku 13 i Tabeli 7 w ,,Autoreferacie”. Nastepnie, Pani dr inz. Agnieszka Kacka-
Zych badata na drodze teoretycznej mechanizm otrzymywania 4-czlonowych nitronatow na
drodze przegrupowania wybranych sprz¢zonych nitroalkenéw — praca H5. Wybrata do badan
trzy pochodne dla ktorych przeanalizowata mechanizmy reakcji na réznych poziomach
obliczeniowych. Wykonala rowniez analiz¢ ELF w celu zilustrowania zmian w strukturze
elektronowej. Wykazata, ze powstawanie 4-czlonowych nitronatéw zachodzi wedlug
mechanizmu jednoetapowego. Co istotne, zastosowanie analizy BET umozliwito bardziej
doglebny wglad w przebieg reakcji. W oparciu o rezultaty otrzymane z analizy BET
Habilitantka wykazata, Ze mechanizm otrzymywania 4-cztonowych nitronatow mozna opisac
siedmioma topologicznie r6znymi fazami. W pracy H13 Pani dr inz. Agnieszka Kacka-Zych
opublikowala wyniki swoich badan nad przegrupowaniem estrow kwaséw nitronowych
w nitronorborneny. Byly to badania teoretyczne wykonane na poziomie obliczeniowym
B3LYP/6-31G(d) z uwzglednieniem ciaglego modelu rozpuszczalnikowego PCM. Jak
wynika z opisu metodologii zamieszczonego w publikacji, Autorka testowata roOwniez inne
poziomy obliczeniowe. Jako rezultat wykonanych badan, wykazala, ze przegrupowanie
estrow kwasOw nitronowych w nitronorborneny zachodzi zgodnie z jednoetapowym
mechanizmem. W publikacji oznaczonej jako H6 Autorzy przedstawili wyniki badan
dotyczacych przegrupowania N-trialkilosililoksynitronatow w bicykliczne pochodne

1zoksazoliny. Jest to praca teoretyczna, w ktérej symulacje kwantowo-chemiczne zostaty
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wykonane na poziomie obliczeniowym ®©B97-XD/6-311G(d,p) réwniez z uwzglgdnieniem
efektow rozpuszczalnikowych — model PCM. Autorzy wskazali, Ze reakcja ta przebiega jako
proces domino, obejmujacy dwie pseudocykliczne reakcje elementarne: rozpoczynajaca si¢
od wewnatrzczasteczkowej cykloaddycji 3+2 z udzialem fragmentu iminoksylowego
1 eliminacje trimetylosilanolu. Wskazali rowniez na istnienie drugiej mozliwej $ciezki reakc;ji,
ale jak wykazaly rezultaty badan teoretycznych — okazala si¢ ona by¢ kinetycznie
niekonkurencyjna. Zmiany gestosci elektronowej wzdluz pierwszej Sciezki reakcji wskazaty,
ze reakcje domino zachodza wedlug asynchronicznego jednoetapowego mechanizmu.
Autorka w ,,Autoreferacie” pisze: ,,Symulacje WB97XD(PCM)/6-311G(d,p) wykazaty ...”,
moze lepiej byloby napisaé, ze rezultaty symulacji wykonanych na poziomie ®B97-
XD(PCM)/6-311G(d,p) wykazaly... Recenzent zwraca rowniez uwage na zapis funkcjonatu,
ktory pojawia si¢ nie tylko w ,,Autoreferacie”, ale rowniez publikacji naukowej. W publikacji
oznaczonej jako H12, Habilitantka wraz ze wspotpracownikami badata na drodze
eksperymentalnej i kwantowo-chemicznej reakcj¢ cykloaddycji 3+2 pomiedzy 5-cztonowymi
nitronatami (N-tlenek 3-nitroizoksazoliny) i monopodstawionymi etenami. Pani dr inz.
Agnieszka Kacka-Zych zoptymalizowala warunki reakcji i wskazala, ze reakcje najlepiej
zachodza w temperaturze pokojowej i w $rodowisku bezwodnego etanolu. Badania
teoretyczne wykazaly, ze reakcje te przebiegaja wedlug mechanizmu jednoetapowego.
Autorka pisze: ,,Obliczenia M06-2X(PCM)/6-31G(d) i M11(PCM)/6-31G(d) daja bardzo
podobny obraz przebiegu badanych cykloaddycji (Tabela 9)” — do tego zdania Recenzent ma
uwage, jak powyzej. Jak wskazali Autorzy w pracy, szczegdétowa analiza wedlug Teorii
Ewolucji Wigzan (BET) w odniesieniu do reakcji cykloaddycji 3+2 N-tlenku 3-
nitroizoksazoliny ze styrenem pozwolila wykaza¢, ze mechanizm tej reakcji mozna opisa¢
topologicznie za pomoca osmiu roéznych faz, ktdre nastgpnie podzielono na trzy rdézne grupy
ze wzgledu na reorganizacje wewnetrzng wigzan oraz tworzenie/zanikanie centrum
pseudorodnikowego. Natomiast rezultaty analizy BET dla reakcji N-tlenku 3-
nitroizoksazoliny z akrylonitrylem wykazaty istnienie dziewigciu réznych faz. Recenzent ma
réwniez zastrzezenia do podpisu Rysunku 19 1 proponuje: Profil energii aktywacji
uwzgledniajacy pozycje atraktorow ELF dla najwazniejszych punktow reakcji N-tlenku 3-

nitroizoksazoliny (49) z akrylonitrylem (50b) uzyskany jako rezultat symulacji na poziomie
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obliczeniowym MO06-2X(PCM)/6-31G(d). W pracy H10 Autorka badata mechanizm reakcji
cykloaddycji 342 nitronatu z nitroetylenem. Ze wzgledu na charakter push-pull nitronatu
rozwazata szereg teoretycznie mozliwych reakcji, uwzgledniajac nawet mechanizm
dwuetapowy. Rezultaty badan teoretycznych wykonanych na poziomie obliczeniowym
B3LYP(PCM)/6-31G(d) wskazaly na jednoetapowy mechanizm reakcji. Ostatnim
fragmentem osiagni¢cia naukowego sa teoretyczne badania y-eliminacji HNO:> (stabo znanych
w odréznieniu od B-eliminacji HNO2) z analogéw estrow kwasow nitronowych (H7). Autorzy
publikacji zalozyli r6zne teoretycznie mozliwe mechanizmy reakcji, ktore zbadali dla siedmiu
pochodnych. Badania teoretyczne zostaly wykonane na poziomie obliczeniowym
MPWBIK(PCM)/6-311G(d,p) z uwzglednieniem roéznych rozpuszczalnikéw. W oparciu
o uzyskane wyniki badan, Pani dr inz. Agnieszka Kacka-Zych wraz ze wspotpracownikiem
wskazali na jednoetapowy mechanizm dla tego typu reakcji. Na podstawie wynikow analizy
BET zauwazyli, ze mozna wyrdzni¢ szes¢ faz zwigzanych ze zrywaniem/tworzeniem wigzan
oraz utworzeniem centrum pseudorodnikowego. Opis osiggnigcia naukowego konczy
cytowana literatura, gdzie w spisie znajduje si¢ 12 pozycji.

W podsumowaniu tej czgsci recenzji, zauwazam, ze przedstawione do oceny
osiggniecie naukowe jako cykl 14 powigzanych tematycznie publikacji, a takze uzyskane
wyniki badan eksperymentalnych i teoretycznych stanowia znaczacy wkiad w rozwoj
dyscypliny Nauk Chemicznych. Warto réwniez zaznaczy¢, ze Habilitantka wypracowala
warsztat badawczy, ktorym postuguje si¢ w opisie wlasciwosci czasteczek, a takze
mechanizmow reakcji. Na uznanie zasluguje fakt, ze Pani dr inz. Agnieszka Kacka-Zych
laczy prace eksperymentalng wraz z badaniami w oparciu o nowoczesne narzedzia chemii
obliczeniowe;j.

e Ocena dzialalno$ci dydaktycznej i popularyzujacej nauke

Pani dr inz. Agnieszka Kacka-Zych prowadzi zajecia dla studentow studiow I i II
stopnia na Politechnice Krakowskiej. Sg to zarowno ¢wiczenia audytoryjne, jak rowniez
zaj¢cia laboratoryjne. W roku akademickim 2021/2022 zostata kierownikiem modutu Chemia
Organiczna na studiach I stopnia dla kierunku Inzynieria Chemiczna i Procesowa.

Od roku akademickiego 2018/2019 prowadzi ¢wiczenia audytoryjne w ramach modutu

Chemia Organiczna na I stopniu studiow na kierunku Biotechnologia. Prowadzi zajecia
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laboratoryjne w ramach modutow:
e Chemia Organiczna dla kierunkéw Inzynieria Chemiczna i Procesowa oraz Technologia
Chemiczna,
e Chemia organiczna zwigzkow azotowych dla kierunku Inzynieria Chemiczna i Procesowa,
e Wybrane Dzialy Chemii Organicznej dla kierunku Technologia Chemiczna,
e Ciecze jonowe dla kierunku Inzynieria Chemiczna i Procesowa oraz
e Chemia dla kierunku Inzynieria Biomedyczna.

Pani dr inz. Agnieszka Kacka-Zych byla promotorem pigciu prac dyplomowych,
w tym czterech inzynierskich i jednej magisterskiej. Wykonata réwniez cztery recenzje prac
inzynierskich. Od roku 2019 petni funkcje¢ opiekuna sekcji Chemii i Technologii Organicznej
(C-2) Kota Naukowego Chemikéw przy Wydziale Inzynierii i Technologii Chemicznej
Politechniki Krakowskiej. Jak zaznacza w , Autoreferacie, od poczatku zatrudnienia na
Politechnice Krakowskiej angazowala si¢ w prace Kota Naukowego. Pani dr inz. Agnieszka
Kacka-Zych byta rowniez czterokrotnie opiekunem praktyk zaréwno studentéw Politechniki
Krakowskiej, jak rowniez uczniéw Technikum Chemicznego i Ochrony Srodowiska
w Krakowie. Habilitantka nie wykazuje dzialalno$ci organizacyjnej, natomiast w ramach
popularyzacji nauki, zorganizowata sze$¢ warsztatow (trzy w 2019 r. i trzy w 2021 r.), ktore
byly zatytulowane: ,,Zréb to sam, czyli doswiadczenie ktore wykonasz w domu”, ,,Podroz
w kraing niskich temperatur®, , Konsultacje indywidualne: Termokurczliwe breloczki/Suchy
lod, ciekly azot®, ,,Otrzymywanie mydta oraz jego dziatanie®, ,,Otrzymywanie i zastosowanie
gazow* 1 ,,Lekarstwa z domowej apteczki - synteza oraz ich uwalnianie”. Warsztaty te byly
zorganizowane w ramach trzech projektow (,,Jestem ZA wiedzg” POWR.03.01.00-00-
T117/18 — kwiecien-listopad 2021 r. oraz Matopolska Chmura Edukacyjna — nowy model
nauczania” realizowany w ramach Regionalnego Programu Operacyjnego — kwiecien
i czerwiec 2019 r.).

Brata roéwniez udziat w 3 innych projektach jako wykonawca:
e w ramach mig¢dzynarodowej wymiany stypendialnej doktorantow i kadry akademickiej,
wspotfinansowanego ze $rodkow Unii Europejskiej w ramach Europejskiego Funduszu
Spotecznego Programu Operacyjnego Wiedza Edukacja Rozwo6j — POWER 2019 i 2020 oraz
o  Wakacje z matematyka” projekt fundacji mBanku z 2018 roku.
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W podsumowaniu tego fragmentu recenzji zauwazam, ze Pani dr inZ. Agnieszka
Kacka-Zych angazuje si¢ w ksztalcenie miodej kadry, a takze popularyzacje nauki.
Szczegdtowe informacje o dziatalnosci dydaktyczne; i popularyzujacej nauke Habilitantki sa
zawarte w ,,Autoreferacie”, a takze w ., Wykazie dorobku naukowego™.

e Whiosek koncowy

Przedlozona do oceny rozprawa habilitacyjna pod tytutem: ,Wybrane aspekty
fizykochemii estrow kwaséw nitronowych* oraz catoksztait dorobku naukowego Pani dr. inz.
Agnieszki Kackiej-Zych spelniaja wymagania stawiane kandydatom do stopnia naukowego
doktora habilitowanego okreslone w art. 219 ust. 1 pkt. 2 ustawy z dnia 20 lipca 2018 r.
Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz. U. z 2021 r. poz. 478 z p6zn. zm.).

Zatem popieram wniosek Pani dr inz. Agnieszki Kackiej-Zych o nadanie stopnia
naukowego doktora habilitowanego w dziedzinie Nauk Scistych
i Przyrodniczych, w dyscyplinie Nauk Chemicznych i wnioskuj¢ o dopuszczenie

Habilitantki do dalszych etapow postepowania habilitacyjnego.

Rincko. Mperanala,
dr hab. Aneta Jezierska, prof. UWr
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