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rozprawy habilitacyjnej dr Agnieszki Kackiej — Zych zatytulowanej
» Wybrane aspekty fizykochemii estréw kwaséw nitronowych”
oraz dorobku naukowego

Przedlozona do oceny rozprawa habilitacyjna jest formalnie pakietem czternastu
publikacji opublikowanych w okresie lat 2019 - 2024 opatrzonych komentarzem
przedstawiajacych dokonania w nich zawarte. Komentarz jest bardzo szczegolowy
1 precyzyjnie omawia zagadnienia zawarte we wspomnianych pracach. Sposréd
przedstawionego cyklu dokonan przedstawionych we wniosku, pie¢ z nich to publikacje
monoautorskie, a w pozostatych dr Agnieszka Kacka-Zych jest autorem korespondencyjnym.
Konstatacja tego faktu wymaga jak si¢ wydaje komentarza. Trudno sobie dzisiaj wyobrazi¢
wykonanie dobrej pracy w zakresie chemii organicznej wzbogaconej o badania
fizykochemiczne, jako dokonania jedynie monoautorskie. Wskazanie udziatu w publikacjach
wieloautorskich na poziomie 25-70 procent uwazam za rzetelne. Warto dodac,
ze w publikacjach wspdlnych czesto jedynym wspotautorem jest profesor Radomir Jasinski,
z ktérym dr Agnieszka Kacka — Zych wspdlpracuje od czasu wykonania pracfy magisterskiej
a pozniej rozprawy doktorskiej.

Temat rozprawy, a wlasciwie tematyka zapisana w tytule wniosku to po prostu klamra
spinajaca prace dotyczace zrozumienia mechanizméw reakcji otrzymywania oraz badan
wlasciwosci  kwaséw nitronowych i ich estréw. Dotyczy to przede wszystkim reakcji
heterocyklicznej cykloaddycji, gdzie reagentami sa pochodne kwaséw nitronowych oraz
alkeny (izobuten, metylenocyklopentan, pochodne morfoliny, etc) Autorka znakomicie
postuguje si¢ warsztatem fizykochemika organika, zwlaszcza w zakresie metod
numerycznych. Ten aspekt jest w oczywisty sposob dominujacy. Umozliwia modelowanie
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przejsciowych/produktéw posrednich co w Kkonsekwencji pozwala na proponowanie
i zZrozumienie mechanizmu reakcji.

Wszystkie prace przedstawione we wniosku habilitacyjnym zostaly wydrukowane
w dobrych czasopismach fachowych z zakresu modelowania molekularnego, badan
strukturalnych i numerycznych. Dla formalno$ci przytocze, ze publikacje te zostaly
opublikowane w Journal of Molecular Graphics and Modelling (3 prace), Molecules (3
prace), Journal of Computational Chemistry (2 prace), Journal of Molecular Structure (2
prace) ,New Journal of Chemistry, International Journal of Quantum Chemistry, Journal of
.Cleaner Production, Theoretical Chemistry Accounts (po jednej pracy).

Catkowity dorobek publikacyjny Habilitantki to 39 publikacji, kilkanascie wystgpien
na konferencjach naukowych. W dokumentacji przytoczono, ze sumaryczny IF
przedstawionych do oceny publikacji przekracza 88 (oczywiscie dotyczy to catego dorobku,
gdyz sumaryczny IF przedlozonych we wniosku habilitacyjnym czternastu publikacji to okoto
52;).

Przeszukanie baz danych SCOPUS i Web of Knowledge jak i ORCID w chwili
opracowywania niniejszej recenzji daje ,,lepsze” parametry scientometryczne niz te zawarte
we wniosku, a mianowicie: liczba publikacji 39, liczba cytowati to 611 a indeks H jest rowny
16. Ogolnie musze stwierdzi€¢, Zze parametry scientometryczne dla badan z zakresu
fizykochemii organicznej jest to wynik bardzo dobry.

Nie jestem bezkrytycznym entuzjastg tzw. parametréw scientometrycznych, a w tym
zwlaszcza Sumarycznego IF przedstawionych publikacji, chociazby z powodu podpisanej

kilka lat temu przez wiele autorytetéw i agend naukowych na $wiecie (w tym takze przez

Fundacj¢ na Rzecz Nauki Polskiej) San Francisco Declaration (http://am.ascb.org/dora/),
ktéra jednoznacznie stwierdza, ze parametr ten (czyli Impact Factor, IF) w zadnym
przypadku nie moze by¢ kryterium oceny kandydata, a jedynie moze stuzy¢ do oceny
»poczytnosci” periodyku, informacji waznej dla wydawcy z powodéw komercyjnych.
Napisalem ten akapit juz wezesniej przy okazji opracowywania innych recenzji, ale i tutaj jest
on jak najbardziej na miejscu. Zwlaszcza dzisiaj, gdy obserwujemy wyjgtkowe perfidne

metody multiplikowania dokonan naukowych graniczace jednoznacznie z oszustwem, ale od

tego nauka nie bedzie lepsza (patrz, Nobelium Bilalski. a Gdansk papermiller — For Better
Science). Z tego powodu warto ocenia¢ dorobek nie uciekajgc sie jedynie do danych
scientometrycznych.

Dzisiaj w analizowanym przypadku oceny wniosku habilitacyjnego i dorobku

dr Agnieszko Kackiej — Zych mozna skonstatowaé zupelnie inne aspekty oceny. Dokonania



naukowe przedstawione jako wniosek habilitacyjny to efekt pracy w ciggu ostatnich 6 lat. Sg
to prace wykonane juz po obronie doktoratu, ktéry co takze warto zauwazy¢, byt inspiracja
tematyczng dalszych badan, ktore zaowocowaty dorobkiem przedstawionym jako rozprawa
habilitacyjna. Nie ma watpliwosci, ze dokonania te sg wartoSciowe i pragne juz w tym
momencie stwierdzi¢, ze w moim przekonaniu wniosek spelnia wymogi stawiane rozprawom
habilitacyjnym, zawarte w Ustawie, co oznacza, ze bede w koncowym akapicie wnioskowat o

nadanie Kandydatce stopnia doktora habilitowanego.

Sylwetka naukowa Kandydatki

Karier¢ naukowa dr Agnieszki Kackiej — Zych formalnie rozpoczyna praca
magisterska (2014), a nastgpnie doktorat uzyskany w roku 2018 na Politechnice Krakowskiej
(promotorem w obu przypadkach byt Profesor Radomir Jasinski). Praca doktorska dotyczyta
teoretycznych studiow mechanizmoéw eliminacji kwaséw karboksylowych z estrow
nitroalkoholi. Warto doda¢, ze doktorat dr Agnieszki Kackiej — Zych zostal wyrdézniony
nagroda w konkursie ACK CYFRONET AGH na najlepsza prace doktorska 2018 r. w
obszarze szeroko rozumianych nauk obliczeniowych. Jak napisano w uzasadnieniu ,,Prace
naukowe laureatki maja przelomowe znaczenie dla wiasciwego zrozumienia mechanizmu
dekompozycji estrow kwaséw karboksylowych. To kluczowy mechanizm m.in. dla
opracowywania nowej generacji lekow antynowotworowych”. Nie dziwi wigc, ze tematyka
doktoratu jest kontynuowana w latach p6zniejszych (patrz publikacja H 11)

Uwazam, ze doktorat stanowil wazny krok w zdobyciu doswiadczenia w zakresie
stosowania metod numerycznych w chemii organicznej. Od tego momentu (analizujac
pojawiajace si¢ publikacje) metody numeryczne stanowig podstawowy nurt badan
Habilitantki, wspierajacej si¢ synteza jedynie w okreslonym zakresie.

Niewatpliwie znaczacy wplyw na rozwdj kariery naukowej dr Agnieszki Kackiej —
Zych mialy odbyte w latach 2016 1 2019 krétkie staze naukowe. Mimo, ze sumarycznie byly
to okresy tylko kilkutygodniowe, efekt tej wspdtpracy jest bardzo dobry. Sg to bowiem trzy
,»dobre” wspolne publikacje z prof. Luisem Domingo i Profesorem M. Rios-Gutierrezem .
Podobny wymiar ma wspélpraca z Universidad Andreas Bello, Chile , gdzie efektem s3 dwie
publikacje i prezentacja konferencyjna. Na uwage zastuguje podobny schemat wspolpracy
z osrodkami polskimi (Instytut Ciezkiej Syntezy Organicznej, Blachownia, dr Ewa Dresler;
Uniwersytet Marii Sklodowskiej Curie, dr Barbara Mirostaw; Katolicki Uniwersytet Lubelski,

prof. Oleh Demchuk). We wszystkich przypadkach efektem sg wspolne publikacje



1 wystgpienia konferencyjne, gdzie jak warto zauwazyé, wkladem dr Agnieszki Kackiej
Zych jest wzbogacenie materialu o badania numeryczne. Taka wspoétpraca dowodzi

umiejetnosel symbiotycznej wspdtpracy z innymi grupami badawczymi.

Ocena wniosku habilitacyjnego

Z przedstawionego powyzej skrétowo zyciorysu naukowego, Kandydatka wybrata do
wniosku habilitacyjnego prace badawcze dotyczace glownie heterocyklicznej cykloaddycji z
uzyciem pochodnych kwasow nitronowych, ktore spigte zostaly wspdlnym do$é ogdlnym
tytulem rozprawy.
Precyzyjne okreslenie metodami numerycznymi parametréw energetycznych reakcji, w tym
energii swobodnej Gibbsa, dla sugerowanych indywiduéw molekularnych reakcji chemicznej
(gtéwnie stanow przejsciowych i produktow posrednich), okreslenie gestosci elektronowych
w obrebie takich indywiduéw, w konsekwencji umozliwia zbudowanie schematu przemian
jak 1 zaproponowanie S$ciezek reakcji. Umozliwia to z duzym prawdopodobienstwem
zaproponowanie mechanizmu reakcji, a jedynym wyznacznikiem prawdziwosci stawianych
hipotez jest rzetelno$¢ i wiarygodnos¢ wykorzystanych metod numerycznych. Procz tego —
co jest oczywiste — ostatecznym testem zgodnosci teorii z praktyka jest wynik eksperymentu.
Jako chemik - organik, nie jestem ekspertem w zakresie oceny rzetelnosci metod
numerycznych (co zapewne dokonajg inni recenzenci), chociaz uwazam ze jest to znakomite
narzedzie wspomagajace prace eksperymentalne.
Zalaczona dokumentacja dowodzi, ze Habilitantka posiada duze doswiadczenie
w zastosowaniach metodologii obliczen numerycznych do opisu i zrozumienia licznych
przemian chemicznych. We wniosku habilitacyjnym skupia sie gldwnie na rodzinie kwasow
nitronowych i ich estrow.

W Autoreferacie Habilitantka przedstawia wyjagtkowo szczegdtowy opis swoich dokonan.

Sa to:

e Badania reaktywnosci kwaséw nitronowych w zaleznosci od obecnosci w strukturze
czasteczki grup elektronodonorowych lub elektronoakceptorowych. (H1).

e Pokazanie, ze powstawanie siedmioczionowych nitronatow w reakcji E-2-arylo-1-
cyjanonitroetenu  z Z-C-arylo-N-metylonitronem przebiega przez zwitterjonowy
produkt posredni, co wykazano metodami obliczeniowymi (H4).

e Opis kwantowochemiczny reakcji hetero Dielsa Aldera dla reakcji E-2-arylo-1-

cyjanonitroetenéw z izobutenem (H3) oraz z metylenocyklopentanem (H2).



e Teoretyczne studia heterocyklicznej cykloaddycji Dielsa Aldera z udziatem trifluoro-
3-nitrobut-2- enu- z 3,3-dimetylo-2-morfolinobutenem jako dienofilem (H9). W tym
przypadku szczegllnie istotne bylo wykazanie obserwowanej regio— i
stereoselektywnosci.

e Omodwienie reakeji cykloaddycji halogenonitroalkenéw z karbenami (HS8). Reakcja ta
opisana wczesniej przez innych autoréw doczekata si¢ kwantowochemicznej analizy
uzasadniajgcej powstanie obserwowanych produktow, w tym uktadu tréjcztonowego
po addycji karbenu do wigzania C=C.

e Reakcja difenylodiazometanu z  trichloro-1-nitroprop-1-enem:  wyjasnienie
regiochemii reakcji jak i przemiany pierwotnego produktu do trwalszego nitronatu
(H11)

e Eliminacja grupy bromotrimetylosilanu z 2-(trimetylosililoksy)-3-bromo-3-metylo-
izolsazoliny. (H14)

e (zteroczlonowe nitronaty ze sprz¢zonych nitroalkanow omoOwienie reakcji
elektrocyklizacji jak i kwantowochemiczne dowody na mechanizm cyklizacji. (H5)

e Konwersja N-trialkilosililoksynitronatéw do izoksazolin (H6) =z eliminacja

trimetylosilanolu.

Tematyka badawcza, ktéra zajmuje si¢ Kandydatka miesci sic w ramach szeroko
pojmowanych badan z zakresu fizykochemii organicznej. Mimo deklarowanej dos$é czesto
pracy eksperymentalnej, uwazam ze podstawowym nurtem badan jest zrozumienie
mechanizmu zachodzacych reakcji, ktory determinuje (i wyjasnia) bardzo precyzyjna analiza
parametrow energetycznych reakcji uzyskana metodami numerycznymi.

Przedstawione powyzej skrétowe streszczenie dokonafi Habilitantki w moim
przekonaniu jednoznacznie dowodza, ze dr Agnieszka Kagcka — Zych jest aktywnym
1 doswiadczonym badaczem, ktora potrafi znany sobie warsztat modelowania molekularnego
wykorzysta¢ do zrozumienia i wyjasnienia r6znorakich mechanizméw reakcji.

Charakterystyka i ocena dokonan naukowych dr Agnieszki Kackiej Zych jest
jednoznacznie pozytywna; Podobnie ocena jej dokonad poza-badawczych, zwlaszcza
w zakresie dziatania na polu ksztalcenia i dydaktyki jest rownie pozytywna.

Habilitantka jest zaangazowana w proces dydaktyczny realizowany na macierzystej
uczelni — Politechnice Krakowskiej, zwlaszcza w realizacji zaje¢ z zakresu chemii

organicznej; mi¢dzy innymi od roku 2021 jest kierownikiem modutu Chemia Organiczna.



Jak pokazano we wniosku, od roku 2020 byla promotorem kilku (4) prac licencjackich 1
jednej magisterskiej z zakresu technologii chemicznej.

Nie powinno uj$é naszej uwadze, ze Habilitantka jest opiekunem studenckiego Kota
Naukowego Chemikéw na Wydziale Inzynierii i Technologii Chemicznej Politechniki
Krakowskiej. W sposob dos$é oczywisty ta aktywnosé przenosi sie na popularyzacje nauki,
oczywiscie w zakresie chemii. Organizowata warsztaty dla mitodziezy finansowane z réznych
zrodel zewnetrznych.

Nie byla beneficjentem ,,duzego” grantu, jednakze jak wynika z dokumentacji
potrafila wspolpracowaé z réznymi grupami badawczymi, a takze indywidualnie uzyskiwaé
wsparcie chociazby na obliczenia komputerowe.

Podsumowujgc stwierdzam, ze przedstawiona do oceny rozprawa habilitacyjna Pani dr
Agnieszki Kackiej — Zych spelnia wymogi ustawy z dnia 13 stycznia 2023 r. 0 zmianie
ustawy — Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce oraz niektoérych innych ustaw (Dz. U.
z 2023 r. poz. 212) oraz zastuguje na mojg pozytywng ocene. Upowaznia mnie to do
sformutowania wniosku o realizacje dalszych etapéw procedury nadania Kandydatce stopnia

doktora habilitowanego w zakresie chemii.
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