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Recenzja pracy habilitacyjnej dr inz. Agnieszki Barbary Kackiej-Zych pt.
»Wybrane aspekty fizykochemii estréw kwaséw nitronowych”

Wstep

Recenzja pracy habilitacyjnej dr inz. Agnieszki Barbary Kackiej-Zych pt. ,Wybrane aspekty
fizykochemii estrow kwasow nitronowych” jest wykonywana w oparciu o przepisy zawarte w rozdziale
3 ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz. U.z 2023 r. poz 742). Wedtug
przedstawionego przez habilitanta autoreferatu, kandydatka nie ubiegata sie wczesniej o nadanie
stopnia doktora habilitowego.

Przebieg pracy naukowo-zawodowej

Pani dr inz. Agnieszka Kacka-Zych, wg. wtasnego rekordu z bazy ORCID, od poczatku swojej kariery byta
zwigzana z Wydziatem Technologii i Inzynierii Chemicznej na Politechnice Krakowskiej, gdzie ukorczyta
studia magisterskie (10.2014) i doktorskie (04.2018), a nastepnie podjeta prace na stanowisku
asystenta (od 10.2017 do chwili obecnej). Przed uzyskaniem doktoratu odbywata krotkie staze
naukowe w Universidad de Valencia (tydzien w 2016 i 2019) oraz staze studenckie (na wtasnej uczelni
oraz na Uniwersytecie Marii Curie-Sktodowskiej w Lublinie), a po doktoracie odbyta 3 tygodniowy staz
w Instytucie Katalizy i Fizykochemii Powierzchni PAN (2019), okoto 20 dniowy w Universidad de
Valencia (2019) i podobnie 2 tygodniowy w Universidad Andrés Bello w Chile. Kluczowg do oceny
aplikacji habilitacyjnej jest wspdtpraca z profesorami Luisem Domingo i Mar Rios- Gutiérrezem z
Uniwersytetu w Walencji. Profesor Domingo jest autorem Molecular Electron Density Theory, ktorg
habilitantka stosuje w swoich badaniach. Pani dr inz. Kacka-Zych posiada kilka publikacji i wystgpien
konferencyjnych, gdzie prof. L. Domingo jest wspdtautorem, tak wiec nie ma watpliwosci, ze jej dwa
krotkie staze zaowocowaty istotng dziatalnoscig naukowg. Zasadniczo caty cykl habilitacyjny wydaje sie
by¢ pod silnym wptywem i inspiracja tej wspotpracy, chociaz nalezy podkredli¢, ze hiszpanscy
wspotpracownicy nie sg wspoétautorami tego cyklu. Drugg istotng wspétprace habilitantka nawigzata z
grupg prof. Patrycjg Pérez, ktéra zakonczyta sie opublikowaniem jednej publikacji i jednym
wystgpieniem konferencyjnym. Habilitantka nawigzata réwniez (zaktadam, ze zdalng) wspétprace z
prof. Dmytro Babyukiem z Chernivtsi National University na Ukrainie oraz z dr Ewg Dresler z Instytutu
Ciezkich Syntez ,,Blachownia”. W obu przypadkach habilitantka stosowata metodologie MEDT do opisu
reakcji organicznych i powstaty w wyniku wspdtpracy publikacje i wystgpienia konferencyjne.
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Chociaz wiec habilitantka w swojej karierze nie moze poszczyci¢ sie diuzszym stazem w czasie
doktoratu czy w okresie podoktorskim, w mojej ocenie jej dziatalno$¢ naukowa we wspoétpracy z
innymi jednostkami w potaczeniu z kilkoma krotkimi stazami wypetnia wymogi ustawy.

Informacje o osiggnieciu i dorobku habilitantki

Przedstawiona mi do recenzji praca habilitacyjna jest monotematycznym cyklem 14 publikacji
opublikowanych w czasopismach z listy JCR. W przewazajacej czesci cykl zostat opublikowany w
czasopismach specjalistycznych, w tym o raczej posredniej renomie. Wyjgtkiem sg prace, ktére ukazaty
siewJ. Clean Prod (Q1, IF 11) oraz dwie prace w J. Comput. Chem. (Q1/Q2 IF 3). Pozostate prace nalezg
do drugiego kwartyla (6 prac, z czego dwie w Molecules wydawnictwa MDPI), trzeciego (4 prace) a
nawet czwartego (jedna praca). Catkowity wspdtczynnik IF cyklu wynosi 52 przy medianie IF o wartosci
3.1. Habilitantka jest autorem korespondencyjnym we wszystkich pracach cyklu przy czym az w 5 z nich
jest jedynym autorem. Przedstawione udziaty autorskie wg. oceny habilitantki sg w zakresie 25-100%,
przy czym te nizsze wartosci oszacowata habilitantka dla prac wieloautorskich. Udziaty te sa
wiarygodne i poparte odpowiednimi oswiadczeniami wspodfautorow, ktoére zamieszczono w
dokumentacji. Brak jest natomiast w dokumentacji informacji o cytowalnosci dorobku habilitantki. Na
podstawie bazy Scopus (28.12.2024) jej prace byly cytowane 607 razy a indeks H wynidst 16 co jest
wartoscig bardzo dobrg biorgc pod uwage krotka kariere naukowg (6 lat od doktoratu). Parametry te
sg odrobine skromniejsze, gdy wykluczy sie autocytowania wszystkich autoréw (252 cytowania, H=9).
Prace z cyklu sg cytowane od 10-30 razy co wskazuje, ze zostaty zauwazone przez Srodowisko naukowe

Prace sktadajgce sie na opis osiggniecia naukowego przedstawiajg badania o charakterze w
przewazajgcym zakresie teoretycznym. Habilitantka prowadzi swoje badania wykorzystujgc gtédwnie
Teorie Molekularnej Gestosci Elektronowej opracowanej przez Luisa Domingo, ktéra bazuje na
topologicznej analizie Funkcji Lokalizacji Elektrondw zaproponowanej przez Becke i Edgecombe’a oraz
Teorii Ewolucji Wigzania powigzanej z teorig katastrof zaproponowanej przez Bernarda Silvi’ego i
wspotpracownikéw do analizy proceséw zachodzacych w czasie reakcji chemicznej. Wszystkie te
koncepcje bazujg na wieloletnich badanych interpretacji teorii DFT przez Richarda Badera i jego teorii
AIM (Atoms in Molecule).

W dokumentacji brak informacji o otrzymaniu jakichkolwiek recenzowanych grantéw badawczych,
ktdre habilitantka zdobyta na finansowanie badan, poza grantami na przyznanie czasu obliczeniowego
w ramach PL-GRIDu oraz jednym projektem finansowanym ze srodkéw macierzystej jednostki (projekt
C-2/91/2018/DS). Jesdli chodzi o wspdtprace w ramach grantéw badawczych innych grup, w
dokumentacji habilitantka wspomniata tylko o udziale w projekcie ERANet-LAC/3/GreenMol/3/2019.
O ile tatwo jest zrozumieé brak potrzeby wystepowania o granty badawcze w przypadku prowadzenia
badan w przewazajgcej czeSci teoretyczne (zwtaszcza, gdy obliczenia prowadzone s3 na
superkomputerach ACK CYFRONET) o tyle zadziwia brak zaangazowania habilitantki w projekty
grantowe innych naukowcdw. Brak uzyskanych zewnetrznych srodkéw na badania z zewnetrznych
agencji oceniam jako zdecydowanie ponizej oczekiwan dla osoby starajacej sie o habilitacje, nawet w
Swietle istotnego niedofinansowania instytucji grantowych, jakie miato miejsce w ostatnich latach.
Brak doswiadczenia w zdobywaniu i kierowaniu projektem badawczym moze utrudni¢ w przysztosci
habilitantce budowe wtasnej grupy badawczej.
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Informacje o osiggnieciach dydaktycznych, organizacyjnych i popularyzatorskich kandydatki.

Habilitantka prowadzi zajecia dydaktyczne odpowiadajgce zatrudnieniu na stanowisku badawczo-
dydaktycznym, w szczegdlnosci kieruje modutem ,Chemia Organiczna” oraz prowadzi zajecia
laboratoryjne na pierwszym stopniu studidw ,Inzynierii Chemicznej i Procesowej”’, , Technologia
Chemiczna” oraz ,Biotechnologii”. Prowadzita réwniez kurs powigzany z tematyka habilitacji (,Chemia
organiczna zwigzkéw azotowych”) oraz zajecia dla Il stopnia (np. kurs o cieczach jonowych). Byta
opiekunem 4 prac inzynierskich oraz 1 pracy magisterskiej oraz opiekuje sie Kotem Naukowym
Chemikow przy Wydziale Inzynierii i Technologii Chemicznej PK., w szczegélnosci wspomagajgc badania
studentédw prowadzone w ramach sekcji Chemii i Technologii Chemicznej, ktéra kieruje od 2019 roku.
Czterokrotnie petnita réwniez role opiekuna praktyk dla ucznidw z Krakowskiego Technikum
Chemicznego.

Pani dr inz. Kacka-Zych prowadzi réwniez aktywng dziatalno$é popularyzatorska, wspétrealizujgc 3
programy RPO i POWR ukierunkowane na organizacje warsztatéw popularyzujgcych eksperymenty i
chemie.

Ocena jednotematycznego cyklu publikacyjnego zgtoszonego przez habilitantke do postepowania
habilitacyjnego

Habilitantka swoj cykl jednotematyczny oparta o badania reaktywnosci estréw kwaséw nitronowych.
W kregu jej szczegdlnego zainteresowania lezaty przede wszystkim reakcje:

o [3+42] cykloaddycji

e wewnetrznego przegrupowania estrow kwaséw nitronowych do nitronorbornenu

e [4+1] oraz [2+1] cykloaddycji halogenonitroalkenow

e eliminacji bromotrimetylosilanu z 2-(trimetylosilyloksy)-3-bromo-3-metylo-izoksazolidyny i N-
trialkilosililoksynitronatéw

e transformacji (cykloaddycji ze styrenem lub akrylonitrylem) N-tlenku 3-nitroizoksazoliny do 1-
aza-2,8-dioksobicyklo[3.3.0]oktanu i jego pochodnych

e y-eliminacji HNO2z analogéw estréw kwaséw nitronowych

W recenzji nie bede wnikat w omoéwienie badan mechanizmoéw reakcji przeprowadzonych przez pania
dr inz. Kacka-Zych. Postaram sie natomiast syntetycznie opisa¢ mojg ocene stosowanej przez nig
metodologii. Zasadniczo habilitantka stosowata podobny schemat badawczy w wiekszosci prac, tj.
przeprowadzata modelowanie mechanizmu (lub jego kilku wariantéw) stosujgc obliczenia DFT w
polaryzowalnym osrodku modelujgcym rozpuszczalnik (PCM). Nastepnie po zlokalizowaniu stanow
przejsciowych przeprowadzata obliczenia gestosci elektronowej (wykorzystujgc analize NPA) wzdtuz
Sciezki wyznaczone] przez analize IRC (dla wybranych geometrii) i poddawata analizie zmiany tej
gestosci elektronowej (tj. na drodze pomiedzy stanami stacjonarnymi) z wykorzystaniem metodologii
BET i ELF. Badania te byly w niektdrych pracach uzupetnianie obliczeniami deskryptoréw
elektronowych, ktére okreslajg globalng twardosé, elektrofilowosé czy nukleofilowos¢ czagsteczki i
pomagajg w opisie reaktywnosci badanych uktadéw. Nalezy podkresli¢, ze w niektorych pracach
habilitantka prowadzita tez badania eksperymentalne, w sposéb komplementarny dopetniajgce
obliczenia, co oceniam bardzo pozytywnie.
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Stosowana metodologia pozwolita habilitantce nie tylko poréwnaé¢ konkurencyjne mechanizmy i
zaproponowac bardziej prawdopodobne sciezki na podstawie parametréw kinetycznych (wysokosci
barier energetycznych) i termodynamicznych (zmiany entalpii swobodnej reakgcji) ale rowniez $ledzié
przeptywy gestosci elektronowej w trakcie przemieszczania sie jader atomowych w reakcji i
interpretowad te zmiany wykorzystujgc aparat pojeciowy teorii wigzan Lewisa, ktory jest jednym z
podstawowych aparatéw pojeciowych stosowanych do zrozumienia mechanizméw proceséw
chemicznych. Dzieki takiemu podejsciu habilitantka uzyskata znacznie ,,gtebsze zrozumienie” przyczyn
obserwowanych zjawisk w reakcjach, takich jak regioselektywnos¢ czy nawet stereoselektywnosé
reakcji (obserwowanej pomimo braku stosowania chiralnych katalizatoréw). Dzieki topologicznej
analizie gestosci elektronowej habilitantka byta w stanie, w ramach badanych mechanizmdw,
zaproponowac kolejnosé rozpadu i powstawania wigzan chemicznych, czynniki odpowiedzialne za
reaktywnos¢ grup elektrondw w reakcji (takich jak podstawniki akceptorowo/donorowe czy rodzaj
stosowanego rozpuszczalnika) oraz typéw faz i punktéw krytycznych dla badanych reakcji. Nalezy
podkresli¢, ze poziom wglagdu w procesy chemiczne, jaki uzyskata habilitantka stosujagc metodologie
MEDT w mojej ocenie przewyisza informacje uzyskiwane w wiekszos$ci aplikacyjnych prac
modelujgcych procesy chemiczne. Jak juz wspomniatem wyzej, w nielicznych przypadkach badaniom
teoretycznym towarzyszyty badania eksperymentalne, w ktdrych habilitantka przeprowadzata synteze
oraz fizykochemiczng i strukturalng charakterystyke otrzymanych produktéw.

Jako chemik zajmujacy sie zarowno badaniami teoretycznymi i eksperymentalnymi bardzo wysoko
oceniam stosowang przez habilitantke metode analizy prowadzonych bada mechanistycznych.
Stosowana przez nig metodologia pozwala na znacznie wiekszy wglagd w proces reakcji, a przez to
potencjalnie pozwala na przewidywanie czynnikdbw odpowiadajgcych za taki a nie inny przebieg
procesu. Po przeczytaniu zaréwno prac jak i autoreferatu habilitantki jestem pewien, ze stosowana
przez nig metodologia mogtaby by¢ przydatna w badaniach mechanistycznych kazdego chemika
teoretyka. Stad nie mam watpliwosci, ze przedstawiony mi do oceny cykl habilitacyjny jest
wartosciowy z punktu widzenia nauk chemicznych.

Mam jednak zastrzezenia co do sposobu przedstawienia ,0siggniecia” habilitantki w autoreferacie.
Przedstawiony w autoreferacie opis prac cyklu nie zostat opatrzony komentarzem podsumowujgcym
osiggniecie. Habilitantka nie dokonata tez ,syntezy” wybranych aspektéw fizykochemii ani nie
zakreslita ram swojego osiggniecia na tle obecnej literatury swiatowej poza wspominang w czesciach
wstepnych prac ,deeper” lub ,comprehensive exploration”. Habilitantka nie zadbata rowniez o
wypunktowanie obszaréw uprawianej przez nig dyscypliny naukowej, ktére jej osiggniecie w sposdb
istotny rozwineto. Chociaz nie mam watpliwosci, ze cykl jest spdjny tematycznie (dotyczac faktycznie
reakcji i wtasciwosci kwaséw nitronowych oraz ich pochodnych), niezbyt szczesliwie sformutowany
tytut oraz brak wtasnie podsumowania autoreferatu pozostawia mnie w niepewnosci, co wiasciwie
habilitantka uwaza za swoje ,0siggniecie”. Zupetnie nie jest tez dla mnie jasne, czy praca habilitantki
ograniczata sie wytagcznie do stosowania metodologii MEDT czy tez czescig jej osiggniecia jest rozwdj
tej metodologii (chociazby przez eksploracje mozliwosci stosowalnosci metodyki). Dlatego w
zatgczeniu do tej recenzji przesytam cztery, blisko powigzane ze sobg pytania, ktére habilitantka
powinna uwzgledni¢ w czasie niezbednego w mojej ocenie kolokwium habilitacyjnego. W zwigzku z
tym, formalnie skladam wniosek o przeprowadzenie kolokwium w ramach postepowania w sprawie
nadania stopnia doktora habilitowanego.
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Podsumowanie

Jak juz wspominatem w powyzszej czesci recenzji, brak syntezy opisanych wynikéw stanowi powazny
mankament przedstawionej mi do oceny pracy habilitacyjnej. Moja ocena dorobku jest, jednakze
zdecydowanie pozytywna, dlatego nawet pomimo braku syntetycznego podsumowania stwierdzam,
ze przedstawiony cykl wnosi ,,znaczacy wktad w rozwéj dyscypliny” nauk chemicznych w rozumieniu
Ustawy ,,Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce” z dnia 20 lipca 2018 r. (Art. 219, pkt 2). Zaznaczam
jednak, ze wymagam aby habilitantka odniosta sie do moich watpliwosci opisanych w recenzji w czasie
kolokwium habilitacyjnego. Wnosze do Komisja Uniwersytetu tddzkiego do spraw stopni naukowych
w dyscyplinie nauki chemicznych o dopuszczenie dr inz. Agnieszki Barbary Kackiej-Zych do dalszych
etapoéw postepowania w sprawie nadania stopnia doktora habilitowanego.
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Prof. dr hab. Maciej Szaleniec



