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Ocena dorobku i osiggniecia naukowego dr Anny Darii Kaczmarek-Kedziery
bedgcych podstawq wniosku o nadanie Jej stopnia doktora habilitowanego

Przedmiotem rozprawy habilitacyjnej dr Anny Darii Kaczmarek-Kedziery (Wydziat
Chemii Uniwersytetu Mikolaja Kopernika w Toruniu) jest cykl dwunastu publikacji,
zebrany i przedstawiony do recenzji wraz z towarzyszacym Autoreferatem pt.: , Pro-
jektowanie i teoretyczna charakterystyka barwnikéw wykazujgcych wewnqtrzczgstecz-
kowe przeniesienie fadunku”, poparty innymi stosownymi dokumentami.

Po zapoznaniu si¢ z dostarczonymi mi materiatami, chciatem przedstawié opinig jak
nastgpuje:

Podstawowe informacje o Kandydatce

7 racji swojej edukacji akademickiej dr Anna Daria Kaczmarek-Kedziera jest zwigzana
geograficznie z Toruniem, osobowo z prof. A. Sadlejem, i tematycznie z chemia teore-
tyczng. W r. 2000 wykonata Licencjat z chemii, pt. ,Metodologia obliczeri w przyblize-
niu Hartree—Focka—Roothaana” (Promotor: prof. dr hab. A. J. Sadlej).

W 2001 r. przedstawila prace Magisterska, pt. , 3-Aminopropenotial — studium
dynamiki wewngtrzmolekularnej” (Promotor: prof. dr hab. A. J. Sadlej).

W roku 2005 Pani Anna Daria Kaczmarek-Kgdziera obronita w Wydziale Che-
mii Uniwersytetu Mikolaja Kopernika w Toruniu doktorat, przedstawiajac prace pt.
,Blgd superpozycji bazy w teorii oddziatywari miedzymolekularnych” (Promotor: po-
nownie prof. dr hab. A. J. Sadlej. Recenzenci: prof. dr hab. G. Chatasinski i prof. dr hab.
W. A. Sokalski).

Obecnie Pani Anna Daria Kaczmarek-Kedziera jest zatrudniona jako Adiunkt
w Katedrze Chemii Materiatéw, Adsorpcji i Katalizy w Wydziale Chemii Uniwersytetu
Mikotaja Kopernika w Toruniu.

Co waine (i oczekiwane w modelowej karierze naukowej) w latach 2007-2008
odbyta Staz podoktorski w Ruhr-Universitat Bochum, w katedrze chemii teoretyczne;j
(Lehrstuhl fiir Theoretische Chemie). Niewatpliwie ten 15 miesigczny wyjazd dal Kan-
dydatce duze doswiadczenie i zachecil Ja do samodzielnoéci. Do innych aktywnosci
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zagranicznych Kandydatki nalezy zaliczy¢ pobyt w Universidade de Santiago de Compostela (li-
piec 2009) oraz w Jackson State University, az 5 pobytéw: w sumie 2 lata i 4 miesigce w okresie
2001-2006. Wszystkie te wyjazdy przyniosly wymierne korzyéci, tak Kandydatce, jak i oczywiscie
grupom Ja zapraszajgcym.

Oprécz powyzszych, dr Anna Daria Kaczmarek-Kedziera moze pochwali¢ si¢ licznymi
wspolpracami naukowymi, w tym z grupg badawcza dr. hab. Borysa Osmiatowskiego z Katedry
Chemii Organicznej Wydziatu Chemii UMK, z dr hab, Katarzyng Matczyszyn z Politechniki Wro-
clawskiej, z dr. hab. Piotrem Zuchowskim z Wydziatu Fizyki, Astronomii i Informatyki Stosowane;j
UMK, i innymi,

Ocena aktywnosci naukowej (catkowitego dorobku) oraz informacja o osiggnieciach dy-
daktycznych, organizacyjnych oraz popularyzujqcych nauke

Pani dr Anna Daria Kaczmarek-Kedziera opublikowata tez szereg prac, ktére nie wchodzg w za-
kres niniejszego Osiagniecia, ale sg wartosciowe. Sg to, miedzy innymi: cztery publikacje powstale
przed doktoratem, oraz az trzydziesci dziewig¢ (39) innych prac opublikowanych po doktoracie (w
roznych czasopismach, zazwyczaj z obszaru chemii fizycznej) oraz rozdziat we wspot-edytowanej
(brawo!) monografii w wydawnictwie Springer: Handbook of Computational Chemistr , edytorzy:
J. Leszczynski, A. Kaczmarek-Kedziera, M. G. Papadopoulos, H. Reis, A. J. Sadlej, M. Shukla, T, Pu-
zyn (ukazaly sie juz dwa wydania: 2012 i 2016).

Laczny wspotezynnik wplywu wszystkich publikacji Kandydatki w czasopismach nauko-
wych to 196,6 (a liczba cytowan tych prac — bez autocytowan — to 1032). Tak zwany indeks Hir-
scha Kandydatki wynosi 17.

W dokumentacji wymieniono znaczng liczbg komunikatow i posterdw na konferencjach (9
przed, oraz 53 po doktoracie). Zycze Kandydatce dalszej tak intensywnej aktywnosci konferencyj-
nej w latach przyszlych.

Nalezy takze odnotowaé aktywny udziat Whrioskodawczyni w zespolach eksperckich lub
konkursowych, w komitetach organizacyjnych i naukowych konferencii, itd., ktorych tu nie bede
wymienial. Co jest oczywiste dla tak intensywnie publikujacej Badaczki, dr Anna Daria Kaczma-
rek-Kedziera pelni takze funkcje recenzentki (per review) wielu manuskryptéw wysylanych publi-
kacji w uznanych czasopismach miedzynarodowych,

Co istotne, Kandydatka brata aktywny udzial w realizacji grantéw badawezych, w tym
jako kierownik:

1. Projektowanie i synteza materiatow porowatych na bazie biopolimeréw i ich kompozytéw z
magnetytem jako potencjalnych sorbentéw dla lekéw =z grupy NLPZ, 2015-2019, NCN OPUS
7, kierownik projektu

2. Badania nad mozliwosciami wykorzystania barwnikéw skwarynowych we wspétczesnej che-
mii materiatow, 2013-2016, MNiSW Tuventus Plus, kierownik projektu,
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Swiadczy to moim zdaniem o tym, ze Pani dr Anna Daria Kaczmarek-Kedziera w pelni po-
twierdzila swoja skutecznoéé w pozyskiwaniu funduszy na prowadzenie badan naukowych.

Dodatkowo, Kandydatka dziatata w projekcie migdzynarodowym COST Action 18212 — Molecular
Dynamics in the GAS phase, jako cztonek Management Comitee oraz Working Group WG3. Weszla
tez Ona w sklad Zespotu Ekspertow NCN w panelu ST4 do oceny wnioskéw o finansowanie pro-
jektow badawezych zlozonych w konkursach OPUS 10, PRELUDIUM 10, SONATA 10, w r. 2016.

Oprécz zdobywania $rodkéw finansowych, Kandydata wykazuje si¢ oczekiwang na uczel-
ni publicznej dziatalnosciq dydaktyczng, np. Chemia ogélna, ¢wiczenia rachunkowe dla studentow
I roku kierunku Chemia kosmetyczna, Chemia, laboratorium dla studentow pierwszego roku kie-
runku Weterynaria, Strukturalne podstawy aktywnosci substancji czynnych, wyklad i pracownia
komputerowa dla studentéw I roku dwuletnich uzupelniajacych studiéw magisterskich kierunku
Chemia medyczna, Chemia lekow, laboratorium dla studentéw III roku kierunku Chemia medycz-
na, Metody chemii obliczeniowej, wyklad dla doktorantéw, i duzo, duzo innych. Wiele z powyz-
szych to opracowane autorsko przez dr Anng Darig Kaczmarek-Kedziere programy zaje¢ dydak-
tycznych.

Byla Promotorkq jednej pracy licencjackiej i jednej pracy magisterskiej, oraz petnita (lub:
nadal pelni) funkcje promotora pomocniczego dla dwu doktorantéw. Prowadzila tez opieke nad sta-
zystami. Dr Anna Daria Kaczmarek-Kedziera byla takze, i jest nadal zaangazowana w liczne szko-
lenia, warsztaty i inne aktywnosci popularyzujace nauke (Toruniska Szkota Chemii Obliczeniowej,
itp.), ktérych nie bede tu wymieniatl.

Ocena osiggniecia naukowego, bedqcego podstawq ubiegania si¢ 0 nadanie stopnia doktora
habilitowanego

Przedmiotem rozprawy habilitacyjnej dr Anny Darii Kaczmarek-Kedziery jest monotematyczny
cykl dwunastu publikacji, zebrany i przedstawiony do recenzji w postaci Autoreferatu pt.: ,, Projek-
towanie i teoretyczna charakterystyka barwnikéw wykazujqcych wewngltrzczgsteczkowe przeniesie-
nie tadunky” (elegancko ztozonego w systemie GNU/Latex).

Wszystkie przedstawione tu artykuly zostaly opublikowane w uznanych w chemii teore-
tycznej czasopismach z listy Journal Citation Reporis. W siedmiu spoéréd dwunastu prac Kandy-
datka jest pierwszym autorem, a w o$miu pelni role autora korespondencyjnego (a jedna praca jest
jednoautorska). Dziewigé z tych prac ukazato si¢ w okresie ostatnich trzech lat, co $wiadczy o dy-
namicznym rozwoju naukowym i pracowitosci dr Anny Darii Kaczmarek-Kedziery.

Szeéé prac z cyklu to studia czysto obliczeniowe, natomiast pozostale powstaty w Scisltej
wspolpracy z grupami eksperymentalnymi (co jest zrozumiale i oczywiste). Analiza tych publika-
cji oraz deklarowanego udzialu w kazdej z nich wykazuje, ze rola dr Anny Darii Kaczmarek-
Kedziery w opisanych tam badaniach byta kluczowa.

Nalezy zauwazy¢, ze Prace H1-H12 nie s opisane w Autoreferacie chronologicznie, zgod-
nie z datami publikacji; za to odpowiadaja logicznemu ciagowi rozumowania, w jakim powstawa-
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ty pomysty na kolejne projekty. W mojej ocenie przedstawiony dorobek wyraznie wskazuje na
istotny udziat Habilitantki w wyborze gtownego celu badar, sposobu jego rozwigzania i prezenta-
cji wynikow.

Jesli chodzi o dane statystyczne i scientometryczne, to sumaryczny IF tych 12 prac wynosi
2 = 44,934, co daje $redni IF/publikacje = 3,74. Sumaryczna liczba cytowan tych prac to 56. Jak na

tak trudna (i — przyznajmy — doéé hermetyczng) dziedzine jaka jest chemia teoretyczna sg to bar-
dzo dobre wyniki.

Recenzent (chemik organik, specjalizujacy sie w syntezie organicznej) $wiecie wierzy, ze
rola chemii organicznej jest z definicji stuzebna w stosunku do innych dziedzin nauki. Mamy bo-
wiem za zadanie dostarczaé narzedzi i metod do efektywnego otrzymywania wymaganych zwigz-
kéw organicznych. Podobnie, chemia teoretyczna i obliczeniowa pozwala zrozumieé, i a priori
przewidzie¢ wlasciwosci czasteczek — celow do pOzniejszej syntezy. Na przyklad, wiele nadziei
wigze si¢ obecnie z czasteczkami o precyzyjnie zaplanowanych wlasciwosciach foto-fizycznych,
projektowanych i otrzymywanych pod katem konkretnych zastosowar. W swojej pracy, dr Anna
Daria Kaczmarek-Kedziera pomaga takie zwiazki zaplanowaé. Dlatego Recenzent w pelni zgadza
si¢ z Habilitantka, ze ,aby mozliwe bylo efektywne racjonalne projektowanie barwnikéw organicz-
nych do wymaganych zastosowar, niezbedne Jest z jednej strony praktyczne zweryfikowanie jakosci
posiadanych narzedzi badawczych w danym kontekscie, a z drugiej — zebranie podstawowych wia-
domosci o rozwazanych uktadach, ich oddziatywaniach i charakterystyce fotofizycznej”.

Tak wiec, celem prac zebranych w ramach niniejszej Habilitacji bylo okreslenie czynnikéw
strukturalnych i elektronowych, umozliwiajacych kontrolowane dostrajanie wlasciwosci foto-
fizycznych czasteczek wykazujgeych wewnatrzczgsteczkowe przeniesienie ladunku, a takze ocena
stosowalnosci aktualnych narzedzi chemii obliczeniowej w racjonalnym projektowaniu takich
ukladéw. Z tego powodu, podobnie jak Habilitantka, szczegélnie cenie prace [H3], [H6]-[H7]
i [H10]-[H12], poniewaz powstaly one w Scistej wspolpracy z zespotami chemikéw eksperymen-
talnych. Pokazuje to, ze dzieki obliczeniom teoretycznym projektowanie czasteczek o pozadanej
charakterystyce (tutaj: fotofizycznej, ale moga by¢ to oczywiscie inne wiasciwoéci) prowadzi do
optymalizacji §ciezki syntetycznej, czyli pozwala na ograniczenie nakladéw finansowych oraz
czasowych na syntez¢ pozadanych ukladow.

Przedstawione w Autoreferacie badania mozna logicznie pogrupowaé w nastepujace bloki:
1. weryfikacja skutecznosci predykcyijnej metod opartych na teorii funkcjonatu gestosci do
opisu wlasciwosci foto-fizycznych wybranych zwigzkéw (prace [H1]-[H3], [H1 0]-[H12]);

2. kontrola wplywu czynnikéw strukturalnych i elektronowych na wilasciwosci czasteczek
badanych fluoroforéw w kontekécie zaleznosci struktura-wiadciwosé foto-fizyczna, pozwa-
lajacych na uogélnienie strategii stosowanych w racjonalnym projektowaniu fluoroforéw
(prace [H1], [H4]-[H7]);

3. badanie wplywu otoczenia fluoroforu na jego wihasciwosci fotofizyczne ze szczegdlnym
uwzglednieniem obecnosci rozpuszezalnika, agregacji czgsteczek fluoroforéw oraz klatek
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lub matryc o roznej naturze (prace [H2]-[H5], [H8]-[H9]);

4. praktyczne wykorzystanie wynikéw obliczen teoretycznych do przewidywania i wyjaénia-
nia wiasciwosci chromoforéw obserwowanych eksperymentalnie, ze szczegolnym
uwzglednieniem aspektéw metodologicznych pozwalajacych na bezposrednie poréwny-
wanie wybranych wielkosci (prace [H9]-[H12]).

W opinii Recenzenta, ktéry patrzy na te wyniki jako uzytkownik-praktyk, nie jako teoretyk,
przedstawione w ramach prac [H1]-[H12] badania stanowig mocng przestanke, Ze metody teore-
tyczne chemii kwantowej moga stanowi¢ kluczowe narzedzie w projektowaniu nowych fotoak-
tywnych ukladéw (oraz wigcej!).

W trakcie czytania Autoreferatu narastalo we mnie wrazenie, ze Autorka jest doglebnie
przekonana, ze czasy syntezy wielkich bibliotek zwigzkow, aby potem, a posteriori, wybraé z nich
zaledwie kilka najlepszych struktur, powoli dobiegaja korica. Z opisu samego Osiagniecia, a szcze-
golnie komentarzy odautorskich tam, tatwo odczyta¢ wewnetrzne przekonanie Autorki, ze za-
miast §lepej syntezy wielu dziesigtkéw lub setek zwigzkéw (co jest kosztowne i ma oczywiste ne-
gatywne efekty $rodowiskowe) rola planowania in silico bedzie miala coraz wigksze znaczenie.
Mam nadzieje, ze Habilitantka zgodzi si¢, ze prawidlowo odczytatem jej (maksymalistyczne i ide-
alistyczne, ale zapewne uzasadnione) postrzeganie roli chemii obliczeniowej we wspolczesnej na-
uce.

* & &

Podsumowujac wszystko co zostalo wyzej powiedziane, stwierdzam, Ze Pani doktor Anna Daria
Kaczmarek-Kedziera jest juz w pelni uksztaltowanym badaczem o sprecyzowanych horyzontach
naukowych i bieglym warsztacie. Szczegdlowe i sprecyzowane przyszle Plany Badawcze, ktore
przestawita w Autoreferacie, tylko to wrazenie potwierdzaja. Jej dorobek naukowy nalezy uzna¢
za warto$ciowy i wnoszacy istotny i trwaly wkiad do organicznej chemii teoretyczne;.

Materiat przedstawiony jako rozprawa habilitacyjna spetnia w mojej opinii wszelkie kryte-
ria formalne i zwyczajowe stawiane tego rodzaju rozprawom. Dlatego tez wnosze do Rady Do-
skonatosci Naukowej i odpowiednich Organéw Uniwersytetu Mikotaja Kopernika w Toruniu
o nadanie Pani dr Annie Darii Kaczmarek-Kedzierze stopnia doktora habilitowanego nauk che-

micznych.
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