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Recenzja osiagnigcia naukowego dr Agnieszki Kackiej-Zych
zatytulowanego ,Wybrane aspekty fizykochemii estréw kwasdw
nitronowych”

w zwigzku z postgpowaniem habilitacyjnym prowadzonym przez Wydzial
Chemii Uniwersytetu Ldédzkiego.

Dr Agnieszka Kacka-Zych ukoniczyla studia wyzsze na Wydziale Inzynierii
i Technologii Chemicznej Politechniki Krakowskiej, uzyskujac tytut inzynie-
ra (rok 2013) oraz magistra inzyniera (2014). W roku 2018 uzyskata stopiefi
doktora w dziedzinie nauki chemiczne, w dyscyplinie chemia, na podstawie
przediozonej Radzie Wydziatu Inzynierii i Technologii Chemicznej rozprawy
" Teoretyczne studia nad mechanizmem eliminacfi kwaséw karboksylowych z
estréw nitroalkoholi” zrealizowanej pod kierunkiem prof. dr. hab. Radomira
Jasifiskiego. Od roku 2014 jest zatrudniona na Wydziale Inzynierii i Techno-
logii Chemicznej Politechniki Krakowskiej, najpierw na stanowisku starszego
referenta technicznego, potem asystenta naukowo-dydaktycznego, a od roku
2019 do chwili obecnej — na stanowisku adiunkta badawczo-dydaktycznego.

Dorobek naukowy dr Agnieszki Kackiej-Zych zamyka si¢ w trzydziestu
o$miu publikacjach (w tym dwie monografie o charakterze dydaktycznym),
z ktorych 25 ukazato si¢ po doktoracie, o tgcznym wspélezynniku wptywu
[F=88,1.

Indeks Hirscha Habilitantki wynosi 14 (wg bazy Web of Science), a Jej
prace byly cytowane 455 razy (wg tej samej bazy). Habilitantka prezentowata
wyniki swoich badan na 35 konferencjach naukowych, krajowych i zagranicz-
nych. Na siedmiu z nich byty to wystgpienia ustne, a na 28 — prezentacje
posterowe. Wygtlosita takze pie¢ wyktadéw na zaproszenie w krajowych in-
stytucjach naukowych.



Habilitantka uczestniczyla w realizacji szeregu projektéw badawczych: w
wykazie osiggnieé zamiescita dwanascie odnosnych pozycji. Sposréd dziewie-
ciu grantéw, w ktérych peknila funkcje kierownika, siedem to granty obli-
czeniowe, umozliwiajace wykonanie obliczen w Centrum Komputerowym w
Akademii Gérniczo-Hutniczej w Krakowie. Pozostate projekty, realizowane
pod kierownictwem Habilitantki, to granty wewnetrzne finansowane ze érod-
k6w wlasnych Wydziatu. W wykazie osiggnieé wymieniono takze kilka pro-
jektéw, w ktérych dr Kacka-Zych byta wykonawczynia. Nalezy do nich pro-
jekt ERANet-LAC (finansowany przez Uni¢ Europejska, rok 2020), OPUS,
z roku 2013, finansowany przez NCN, oraz projekt MINECO, z roku 2016,
finansowany przez Rzad Hiszpanii.

Habilitantka odbyta trzy staze zagraniczne: dwa w Uniwersytecie Walencji
(Hiszpania), jeden w Uniwersytecie Andres Bello w Chile. Obydwa staze w
Walencji trwaly w sumie okolo trzech tygodni, pobyt w Chile — okolo dwdch
tygodni. Jezeli chodzi o uczelnie krajowe wspomnieé nalezy dwumiesieczny
staz w Instytucie Katalizy i Fizykochemii Powierzchni PAN, oraz miesieczny
pobyt w Uniwersytecie Marii Curie-Sktodowskiej.

Omawiajac aktywnoéé naukows Habilitantki, wynikajacg z odbytych sta-
zy naukowych, nalezy zaznaczy¢, ze pomimo ich krétkoterminowego charak-
teru, rezultaty nawigzanej wspéipracy sg znaczace. Staz w Uniwersytecie
Walencji zaowocowal trzema wspdlnymi pracami i dwiema prezentacjami
konferencyjnymi; wyjazd do Chile - jedng publikacja i jednym wystgpie-
niem na konferencji. Odnotowuje takze wiele wspdlnych prac wynikajacych ze
wspoélpracy z polskimi instytucjami naukowymi: UMCS - 15 pozycji (publika-
cje+wystapienia konferencyjne), KUL - 11 pozycji, Instytut Ciezkiej Syntezy
Organicznej "Blachownia” - 4 pozycje.

Habilitantka ma réwniez doswiadczenie w dziatalnosci recenzenckiej, m.in.
byla recenzentka kilku prac dyplomowych, a w latach 2018 — 2023 wykonata,
60 recenzji publikacji naukowych, najczesciej dla Molecules (20) oraz RSC
Advances (7).

Ocena osiagniecia naukowego

Wyniki badan, bedace trescig osiaggniecia naukowego, zamieszczono w
czternastu publikacjach: pieciu monoautorskich, pieciu dwuautorowych, trzech
szeScioautorowych oraz jednej siedmioautorowej. Habilitantka jest we wszyst-
kich pracach autorem korespondujacym. W odniesieniu do wszystkich pu-
blikacji, w ktérych wystepuje wigcej niz jeden autor, dolgczono stosowne



oswiadczenia wspoétautoréw. W publikacjach dwuautorowych udzial Habi-
litantki przekracza 60%, natomiast w pracach wieloautorskich zawiera sie
miedzy 25% a 40%.

Prace, sktadajace sie na osiggniecie naukowe, ukazaly sie w czasopismach
indeksowanych w Journal Citation Report, w wigkszosci posiadajacych wy-
soki IF (8 prac z IF wigkszym Iub réwnym 3, w tym jedna w prestizowym J.
Clean Prod., IF=11.1). Kilka prac zostalo opublikowanych w uznanych cza-
sopismach o profilu teoretyczno-kwantowym: J.Comput.Chem., Int. J. Qu-
antum Chem., Theor. Chem. Acc., J.Mol.Struct..

Przedmiotem badan sg, zgodnie z tytutem osiggniecia, estry kwaséw ni-
tronowych. Wigkszosé prac poswigcono badaniom przebiegu reakceji cykload-
dycji, niektére analizujg mozliwe struktury pochodnych kwaséw nitronowych.
Istotnym wyréznikiem wykonanych badan sg stosowane techniki badawcze.
Autorka uzywa w swoich badaniach narzedzi teoretycznych, stworzonych na
bazie gestosci elektronowych, zbiorczo oznaczanych jako MEDT (Molecular
Electron Density Theory). Funkcje gestosci elektronowej, ktéra jest podsta-
wa analizy MEDT, wyznaczono na podstawie obliczeri metoda DFT (Teoria
Funkcjonatu Gestosci). Metoda MEDT, zaproponowa przez L.R. Domingo
(pozycje 1,3,8,11 w spisie literatury w Autoreferacie), pozwala wygenerowaé
na podstawie gestosci elektronowej nowe narzedzia teoretyczne, przydatne
w opisie rozkladu elektronéw w czgsteczce oraz zmian w strukturze elek-
tronowej, zachodzacych w trakcie reakcji chemicznej. Tymi narzedziami sa,
m.in., wskazniki ELF (Electron Localization Function) oraz BET (Bonding
Evolusion Theory).

W pracy H1 przedstawiono, na podstawie wskaznika ELF, strukture elek-
tronows i stabilnosé¢ pochodnych kwasu nitronowego zawierajacych podstaw-
niki elektronodonorowe i/lub elektronoakceptorowe. Autorka wykazala, ze
w zalezno$ci od typu podstawnika czasteczka kwasu nitronowego przyjmuje
strukture jonu obojnaczego lub monorodnika.

Tredcig prac H2 i H3 byto zbadanie mechanizmu reakeji pochodnych nitro-
etendéw z metylenocyklopentanem (H2) i izobutenem (H3). Sa to przykiady
reakcji Dielsa Adlera (DA) angazujacych heteroatomy (Hetero DA). W obu
przypadkach analiza wskaznikéw reaktywnosci pozwolila — na etapie teore-
tycznym — wyeliminowaé jedng z dwdch mozliwych Sciezek reakcji. W obu
przypadkach obliczeniom towarzyszyty prace eksperymentalne, a zrealizowa-
ne syntezy wykazaly trafno$é przewidywan toeretycznych. Innym przykta-
dem udanego polgczenia prac doswiadczalnych z obliczeniami jest praca H11,
w ktérej na drodze teoretycznej (MEDT) ustalono mechanizm cykloaddycji



[3-+2] fenylowej pochodnej diazametanu z pochodng nitropropenu. Wskaza-
ny przez teori¢ mechanizm reakcji zostal potwierdzony na drodze ekspery-
mentalnej. Ten sam typ cykloaddycji, tzn. 32CA, angazujacy pieciocztonowe
nitronaty i monopodstawione pochodne etenu, zostal poddany analizie teo-
retycznej, poprzez wskazniki ELF i BET, i réwnoczeénie byt obiektem badan
eksperymentalnych (H12). Badania eksperymentalne potwierdzaja jednoeta-
powy charakter reakcji wskazany przez teorie.

Inny typ cycloaddycji, oznaczony jako 43CA, prowadzacy do utworze-
nia pierécienia siedmiocztonowego, zostal zbadany w pracy H4. Obliczenia
wskaznika BET pozwolily na rozszyfrowanie mechanizmu reakeji.

W kolejnej pracy, H5, przebadano reakeje powstawania czterocztonowych
estrOw kwasu nitronowego. Autorka ustalila typ procesu jako jednoetapowy,
wyznaczyla takze wartosé energii swobodej Gibbsa.

Prace H6 i H7 stanowig kolejny przykiad skutecznosci obliczet: wywodzg-
cych sig¢ z molekularnej gestosci elektronowej: w pracy H6 opisano konwersje
wybranych pochodnych estréw kwaséw nitronowych w pochodne izoksanoli-
ny, & w pracy H7 wykonano obliczenia dotyczace -y eliminacji grupy HNO2 z
analogéw estréw kwaséw nitronowych. W tym ostatnim przypadku autorzy
wykazali, analizujac kolejne fazy badanej reakcji, mechanizm jednoetapowy.

Monoautorska praca Habilitantki, H8, zostala poswiecona badaniu me-
chanizmu cykloaddycji prowadzacej do utworzenia pierscienia pieciocztono-
wego (41CA). Reakcja jako taka opisana jest w literaturze, jednakze mecha-
nizm molekularny zostal przedstawiony dopiero w pracy H8 na podstawie
wskaznikéw MEDT. Tematem pracy H10 byla reakcja cykloaddycji [34+2] es-
tréw nitronowych z nitroetylenem. Spoéréd kilku mozliwych Sciezek reakeji,
obliczenia wskaznikéw typu MEDT pozwolily na ustalenie jednej.

Praca H13 to studium, oparte na wskagnikach MEDT, po$wiecone prze-
ksztalceniom wewnetrznych estréw kwaséw nitronowych do nitronorborne-
néw. W pracy H14 metody teoretyczne zastosowano do zbadania mechani-
zmu eliminacji grupy bromotrimetylosilanu z pochodnej izoksazoliny.

W podsumowaniu dotyczacym jakosci badah naukowych stwierdzam, ze
wysoko oceniam osiggniecia badawcze Habilitantki. Niewatpliwg zastugg Au-
torki jest to, ze siggneta po wiasciwe narzedzia badawcze. Metoda DFT ma,
swoje stabe strony i nie zawsze dostarczane przez nig wyniki daja gwaran-
cje wysokiej doktadnoéci. Jednakze jej wykorzystanie w celu skonstruowania
wskaznikéw typu ELF i BET (takze innych nie omawianych w recenzji) ma
sens 1 wnioski wysnute na ich podstawie prowadzs do pelniejszego zrozumie-
nia natury proceséw chemicznych. Obliczen przeprowadzonych przez Habi-



litantke, Zadng miarg nie mozna uznaé za rutynowe. Badane struktury sa
niezwykle ztozone, do tego dochodzi wybér wiaéciwego funkcjonatu. W wie-
lu przypadkach obliczenia winny byé poprzedzone optymalizacja geometrii,
wszystko to sprawia, ze wymagaja one od uzytkownika eksperckiej biegtosci.
W dodatku musi on si¢ wykaza¢ znakomits znajomoscig chemii organicznej.

Ocena dzialalnoéci badawczej Habilitantki niewtaczonej do osig-
gniecia naukowego

Dziatalno$é badawcza dr Agnieszki Kackiej-Zych, niewlaczona do 0sig-
gnigcia naukowego, zogniskowana jest na badaniach struktury zwigzkéw or-
ganicznych i badaniach mechanizméw wybranych klas reakeji chemicznych.
Habilitantka jest aktywna publikacyjnie, od roku 2019 do chwili zlozenia
wniosku o nadanie stopnia, opublikowala ponad 20 prac. Z reguly sg to pu-
blikacje, ktére ukazaly sie w dobrych czasopismach, o podobnej randze jak
te, w ktérych zamieszczono prace skladajace sie na recenzowane osiagniecie
naukowe.

Ocena dzialalnoéci dydaktycznej, organizacyjnej i popularyza-
torskiej

Dr Kacka-Zych jest zaangazowana w dzialalnoéé dydaktyczng od chwi-
li zatrudnienia na stanowisku asystenta naukowo-dydaktycznego (rok 2017).
Wigkszos¢ prowadzonych zajeé zwiazana jest z przedmiotem chemia organicz-
na. Na kierunku Ingynieria Chemiczna i Procesowa pelni funkcje kierownika
modutu Chemia Organiczna i prowadzi tam zajecia audytoryjne i labora-
toryjne z chemii organicznej na I stopniu studiéw. Habilitantka uczestniczy
takze w prowadzeniu zajeé laboratoryjnych z chemii organicznej na trzech in-
nych kierunkach studiéw, realizowanych na Wydziale: Technologii Chemicz-
nej, Biotechnologii oraz Inzynierii Biomedycznej. Na macierzystym wydziale
prowadzi takze zajecia na II stopniu studiéw w ramach modutu Ciecze Jjono-
we. W swoim dorobku ma takze promotorstwo pieciu prac dyplomowych.

Do osiagnig¢ dydaktycznych nalezy takze zaliczyé aktywne uczestnictwo
w pracach studenckiego kota naukowego, czego rezultatem byly wyrézniajace
si¢ prace dyplomowe oraz szereg wspélnych ze studentami publikacji i wy-
stapien konferencyjnych. Od roku 2019 Habilitantka pelni funkcje opiekuna
jednej z sekeji Kota Naukowego Chemikéw. Wazng forma aktywnosci dydak-
tycznej bylo petnienie funkeji opiekuna praktyk dla studentéw Politechniki



Krakowskiej (czterokrotnie) oraz nadzér nad praktykami uczniéw Technikum
Chemicznego nr 3 w Krakowie.

Omawiajac dzialalnoé¢ popularyzujaca nauke nalezy podkredli¢ aktyw-
nos¢ Habilitantki w organizowaniu warsztatéw dla ucznidéw szkédt ponadpod-
stawowych. Realizowane w ramach RPO (Regionalny Program Operacyjny)
projekty mialy na celu przedstawienie chemii jako waznej, a przy tym fascy-
nujacej dziedziny wiedzy. Zorganizowano trzy sesje warsztatowe (od 2 do 4
dni), dwie w roku 2019 i jedng w roku 2021.

Habilitantka udziela si¢ réwniez w dziataniach organizacyjnych, m.in. jest
cztonkinig komitetéw redakcyjnyh czasopism, Compounds oraz Chemistry,
jest jednym z trzech redaktoréow naczelnych czasopisma Current Chemistry
Letters, pelnila takze funkcje redaktora goScinnego w czasopiSmie Chemistry
of heterocyclic compounds.

Jak widaé z powyzszego zestawienia Habilitantka jest zaangazowana za-
réwno w dziatalnodé organizacyjna jak i dydaktyczna i ten aspekt Jej aktyw-
noéci oceniam bardzo pozytywnie.

Podsumowanie

Whniosek dr Agnieszki Kackiej-Zych spetnia formalne wymagania Usta-
wy Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce. W szczegblnosci Kandydatka: i)
posiada stopien doktora ii) nie ubiegala sie wczesniej o nadanie stopnia dokto-
ra habilitowanego iii) przedstawita cykl powigzanych tematycznie artykutéw
opublikowanych w czasopismach naukowych iiii) wykazala sie aktywnoscig
naukows realizowang poza macierzysta uczelnia.

Whiosek nie budzi najmniejszych watpliwodci takze od strony merytorycz-
nej. Wyniki uzyskane przez dr Agnieszke Kacks-Zych, w badaniach bedgcych
podstawa postepowania habilitacyjnego, stanowig oryginalny, twérczy i waz-
ny wkiad do chemii organicznej. Habilitantka jest ekspertks w zakresie badan
z zastowaniem metod chemii kwantowej,

Biorgc to pod uwage oraz calosé¢ dorobku naukowego i dydaktycznego
stwierdzam, ze dr Agnieszka Kacka-Zych spelnia wymagania formalne i me-
rytoryczne wynikajace z Ustawy Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce z
dnia 20 lipca 2018 roku odnoszace sig do prac habilitacyjnych, i w zwigzku z
tym, wnosze o dopuszczenie dr Agnieszki Kackiej-Zych do dalszych etapoéw
postepowania habilitacyjnego.
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