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Recenzja osiggnigcia naukowego
~Projektowanie i teoretyczna charakterystyka barwnikow wykazujgcych
wewngqlrzczgsteczkowe przeniesienie ladunku " oraz caloksztaltu aktywnosci naukowej
dr Anny Darii Kaczmarek-Kedziera
w postgpowaniu habilitacyjnym prowadzonym przez
Wydzial Chemii Uniwersytetu Mikolaja Kopernika w Toruniu

1. Podstawa przygotowania recenzji

Podstawa formalna jest decyzja Rady Doskonalosci Naukowej dotyczaca wyznaczenia
mnie jako recenzenta w postgpowaniu habilitacyjnym wszczetym 18 grudnia 2021 r. w
dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauki chemiczne. Uchwalg Rady
Wydzialu Chemii UMK zostalem 13 kwietnia 2022 r. powolany w sklad komisji
habilitacyjnej. Podstawa prawna niniejszej oceny osiggni¢¢ naukowych Habilitantki jest art.
221 ust. 8 Ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. — Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz.U. z
2021 r., poz. 478), a w zakresie kryteriow branych pod uwage przy ocenie — art. 219 ust. 1
w/w ustawy. Dokumentacj¢ i materialy dotyczace przedmiotowego postgpowania tj.
Autoreferat wprowadzajacy w cykl prac stanowigcych zgloszone osiagnigcie naukowe wraz
z informacjami opisujacymi dorobek badawczy, dydaktyczny i organizacyjny dr A.
Kaczmarek-Kedziera otrzymalem 15 maja b.r.

2. Sylwetka naukowa i zawodowa Habilitantki

Dr Anna Kaczmarek-Ke¢dziera jest od 2005 r. (z przerwa na staz podoktorski w Ruhr-
Universitidt Bochum) zatrudniona w Katedrze Chemii Materialow, Adsorpcji i Katalizy na
Wydziale Chemii Uniwersytetu Mikolaja Kopernika w Toruniu — obecnie jako adiunkt.
Takze na Wydziale Chemii UMK, pod kierunkiem profesora Andrzeja Sadleja, zrealizowala
licencjat (rok 2000), magisterium (2001), a w latach 2001-2005 przygotowala rozprawe
doktorska ..Blad superpozycji bazy w teorii oddzialywan miedzymolekularnych™ Obecnie
oceniany cykl prac wskazuje, ze dr Kaczmarek Kedziera pozostaje w znacznym stopniu
wierna swoim dwczesnym zainteresowaniom oddziatywaniami migdzy-molekularnymi.
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3. Ocena przedstawionego osiggni¢cia naukowego (rozprawy habilitacyjnej)

Recenzowanym osiagnigciem jest cykl tematycznie spdjnych, oryginalnych publikacji z
lat 2011-2021 oméwionych w Autoreferacie jako pozycje H1-H12. Dr Anna Kaczmarek-
Kedziera jest autorka korespondencyjng artykulow H1-H5 oraz H7-H9: z wyjatkiem H9, sa
to publikacje wieloautorskie, a wspélautorzy zlozyli oswiadczenia wskazujace na wiodaca
role Habilitantki. W przypadku artykuléw H10-H12 gléwna rola przypada dr hab. Beacie
Derkowskiej-Zielinskiej. Z oswiadczenia dr hab. Derkowskiej-Zielinskiej wynika jednak, ze
Habiltantce nalezy przypisa¢ pelne autorstwo czgsci teoretycznej tych prac. Podobnie,
oswiadczenie dr. hab. Borysa Osmialowskiego wskazuje, ze dr Kaczmarek-Kedziera
samodzielnie przeprowadzila badania kwantowochemiczne opisane w publikacji H6.
Wigkszos¢ (9) prac skladajacych si¢ na recenzowane osiagnigcie zostala opublikowana
niedawno (2019-2021), czym tlumacze ich skromny udzial w sumarycznej liczbie cytowan
dorobku naukowego Habilitantki.

W artykule H1 omoéwiony zostal wplyw obecnosci i rodzaju pierscienia
heterocyklicznego zawierajacego azot na 1- i 2-fotonowa absorpcje barwnikow
skwarynowych. Stwierdzono m.in., ze wzrost liczby atoméw azotu w pierscieniu skutkuje
zwigkszeniem (w Autoreferacie jest pomylka, zapisano: .,zmniejszeniem™) dlugosci fali
odpowiadajacej maksimum absorpcji czasteczki; w tym samym kierunku, cho¢ silniej, dziala
zwigkszanie rozmiarow szkieletu m-elektronowego. Projektowanie chromoforow
absorbujacych w czerwonym zakresie widma jest korzystne np. dla zastosowan
biomedycznych. Wyniki obliczen (DFT, MP2) dla skwaryn zawarte sg takze w publikacjach
H2-H5. Habilitantka badala natur¢ oddzialywania miedzyczasteczkowego w dimerach
bis(N,N-dimetyloamino)skwaryny (DMASQ) — ujawniajac duzy wklad dyspersyjny.
Interesujaco skonfrontowala réwniez eksperymentalne pomiary fotostabilnosci DMASQ w
rozmaitych rozpuszczalnikach z przewidywaniami teoretycznymi (szkoda, ze czytelnos¢
Rys. 2.12 w Autoreferacie jest jeszcze gorsza niz jego pierwowzoru w pracy H3). Podala
opis oligomerow DMASQ oraz 2.4-bis(aminofenylo)skwaryny obejmujacy obliczenia
wertykalnych przejs¢ elektronowych (ze wzrostem rozmiaréw, az do heksameru,
obserwowala zwigkszajaca si¢ intensywnos¢ absorpcji oraz przesunigcia batochromowe).
Publikacja H5 to rezultat teoretycznych (w tym réwniez CCSD(T)) badan wplywu
kompleksowania DMASQ lub odpowiedniej tioskwaryny z czasteczkami N,N’-
difenylomocznika lub N.,N’-difenylotiomocznika na wlasciwosci fotofizyczne, w
szczegoOlnosci absorpcj¢ elektronowa. Waznym wynikiem bylo przewidzenie wplywu
tworzonych wigzan wodorowych na energie stanow wzbudzonych tioskwaryny
(singletowego i trypletowego). Stwarza to szans¢ wykorzystywania slabych oddziatywan
miedzyczasteczkowych do projektowania np. ukladéow fluorofor-rozpuszczalnik
wykazujacych fluorescencj¢ typu E. Podzielam opinie samej Habilitantki, ze artykuly HI i
HS, ilustrujace rozmaite mozliwosci dostrajania wlasciwosci optycznych barwnikéw, to
najciekawsze elementy przedstawionego cyklu publikacji.

Prace H6-H8 dotycza barwnikéw difluoroborowych. Dr Kaczmarek-Kedziera badala
rownowagi tautomeryczne okreslajace trwalos¢, reaktywnos¢ i drogi fragmentacji
wybranych  czasteczek  fenacyloheterocyklicznych  stanowiacych  prekursory w
preparatywnej syntezie tych barwnikéw (H6). Wyniki przedstawione w artykule H7 —
poswigconym kwantowochemicznym (DFT) i doswiadczalnym badaniom fotodegradacji
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barwnika BODIPY modyfikowanego przez obecnos¢ grupy ftalimidowej lub atoméw jodu
— by¢ moze przyczynig si¢ do szerszego stosowania podobnych zwigzkéw w terapii
fotodynamicznej. W pracy H8 Habilitantka zoptymalizowala na poziomie DFT struktury
dimeréw BODIPY, przedstawila analiz¢ wkladow do energii oddzialywania czasteczek w
dimerach, a takze podala przewidywane widma absorpcji UV/Vis.

Wazng skladowsa osiagnigcia habilitacyjnego jest monoautorski artykul H9 prezentujacy
teoretyczne widma absorpcji elektronowej dla modelowych ukladéw hybrydowych typu
adsorbent-uczulacz. Nitroanilina umieszczana byla wewnatrz struktur cylindrycznych lub
elipsoidalnych (nanorurka weglowa albo z azotku boru, fulleren Coz). Zamknigcie molekuly
w takich klatkach skutkuje zmniejszeniem odstgpu energetycznego HOMO-LUMO.
Wynikiem o potencjalnym znaczeniu aplikacyjnym jest przewidzenie — dla p-nitroaniliny w
nanorurce z BN — przejscia elektronowego w niebieskim zakresie widma, gdzie nie
absorbuja ani sama nanorurka ani swobodna czasteczka.

Badania opisane jako H10-H12, w ktérych Habilitantka odpowiedzialna byla za
obliczenia kwantowochemiczne, zmierzaja wyraznie w kierunku zastosowan praktycznych
i — podobnie jak H3, H6 oraz H7 — ilustruja Jej wspélprace z eksperymentatorami. Pozycje
HI10 i HI1 dotycza wlasciwosci optycznych heterocyklicznych barwnikéw azowych.
Stwierdzono m.in., ze przez podstawienia (-Br, -CH3, -OCH3) grup bocznych mozliwe jest
wzmocnienie o rzad wielkosci przekrojow czynnych na absorpcj¢ 2-fotonowa. Podobnie jak
w badaniach poswigconych skwarynom (H1), teoretyczne oszacowanie przesunigé
solwatochromowych wymagalo wyjscia poza ciagly model rozpuszczalnika tj. zastosowanie
schematu hybrydowego z kilkoma czasteczkami rozpuszczalnika uwzglednianymi w sposob
jawny. Do publikacji H11 — poswigconej wykorzystaniu odpowiednio podstawionych
heterocyklicznych barwnikéw azowych w ogniwach fotowoltaicznych — Habilitantka
wniosla obliczenia geometrii izomeréw E i Z oraz wartosci przerw energetycznych HOMO-
LUMO. Poréwnywala réwniez energi¢ akceptora elektronéw w takich ogniwach (barwnik
azowy) z energia donora (poli(3-oktylotiofeno-2,5-diyl, czyli ..P3OT", reprezentowany
przez odpowiedni heksamer). O ile obliczenia te nie wskazaly wyraznego zwiazku
teoretycznie przewidzianych parametréw molekularnych z do$wiadczalnie wyznaczanymi
wlasciwosciami ogniw, o tyle bardziej obiecujace bylo zestawienie eksperymentu z teorig w
projekcie poswigconym serii polimeréw metakrylowych modyfikowanych pochodnymi
piperazyny (H12). Autorzy wskazali tu na pewna korelacj¢ przewidzianych widm absorpcji
elektronowej ze zmierzonymi wartosciami przerwy energetyczne;j.

Przedstawiony jako osiagnigcie habilitacyjne cykl 12 artykuléw naukowych
.Projektowanie 1 teoretyczna  charakterystyka  barwnikow  wykazujacych
wewnatrzczasteczkowe przeniesienie ladunku™ jest w mojej ocenie tematycznie spdjny i
stanowi znaczny wklad w rozwoj dyscypliny naukowej, co wyczerpuje warunek okreslony
w art. 219 ust. 1 pkt 2. ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce.

4. Ocena caloksztaltu aktywnos$ci naukowej oraz wspélpracy naukowej realizowanej
przez Habilitantke.

Przed doktoratem obecna Habilitantka byla wspétautorka dwoch artykulow dotyczacych
metodyki obliczania oddzialywan miedzyczasteczkowych oraz dwoch zwigzanych z
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tematyka stazu w Jackson State University (zespol prof. Jerzego Leszczynskiego). Po
doktoracie zajmowala si¢ m.in.:

- kwantowochemicznym opisem nanostruktur weglowych — wspolpraca z prof. J.
Leszczynskim i z prof. A. Terzykiem (UMK),

- badaniem wplywu slabych miedzyczasteczkowych oddzialywan na wlasciwosci
elektryczne ukladow modelowych — wspélpraca z prof. W. Bartkowiakiem (Politechnika
Wroclawska),

- zastosowaniami technik dynamiki kwantowej — staz podoktorski w Lehrstuhl fiir
Theoretische Chemie, Ruhr-Universitdt Bochum pod opieka prof. D. Marxa; 3 publikacje,
w tym Science i JACS,

- wlasciwosciami kompleksow metali przejsciowych — wspolpraca w ramach trzech
wydzialow UMK,

- obliczeniami stalych ekranowania NMR hydratowanych metali alkalicznych i metali
ziem alkalicznych — wspotpraca z Politechnika Slowacka w Bratystawie,

- modelowaniem reaktywnosci i wlasciwosci optycznych czasteczek stosowanych w
syntezie organicznej — wspolpraca z dr Marta Ziegler-Borowska, UMK,

- projektowaniem materialow na bazie biopolimeréw (do stosowania jako sorbenty w
oczyszczaniu sciekow) — projekt OPUS kierowany przez Habilitantke.

Na calkowity dorobek publikacyjny dr Anny Kaczmarek-Kedziera sklada si¢ autorstwo
badz wspolautorstwo 55 artykutow z listy JCR (w tym 12 przedstawionych jako osiagnigcie
habilitacyjne, 3 monooautorskich), jednego rozdzialu monografii naukowej oraz jednego
podrecznika akademickiego. Wymienione artykuly sg dobrze cytowane — sumarycznie
ponad tysiac razy (bez autocytowan) wg stanu z konca 2021 roku — generujac indeks Hirscha
17. Powyzsze wskazniki scjentometryczne uznaj¢ za wysokie, jak na procedure
habilitacyjna.

Ponadto, Habilitantka prezentowala 65 komunikatow konferencyjnych (9 przed
doktoratem).

Jej publikacje wskazuja na udang wspotprace naukowa — zwlaszcza w ramach Wydziatu
Chemii oraz Wydziatlu Fizyki, Astronomii i Informatyki macierzystej uczelni (UMK). Co
warte podkreslenia, wspolpraca ta obejmowala zaréwno partneréw zajmujacych si¢ teoria
jak i eksperymentem. Dorobek naukowy Habilitantki dobrze swiadczy takze o Jej zdolnosci
nawiagzywania kontaktéw z osrodkami zagranicznymi; owe kontakty zaowocowaly juz, jak
oceniam, dziesigcioma publikacjami. Najwazniejsze zagraniczne osrodki, w ktérych dr
Kaczmarek-Kedziera prowadzila badania naukowe, to Jackson State University (w sumie 28
miesigcy) i Ruhr-Universitdt Bochum (jako post-doc, 15 miesigcy).

Habilitantka potrafi zdobywa¢ srodki na badania: kierowala projektami OPUS/NCN
(2015-2019) oraz Iuventus+/MNiSW (2013-2016), jest rowniez czlonkiem Management
Committee projektu COST Molecular Dynamics in the Gas Phase (2019-2023).

Podsumowujac, pozytywnie oceniam dorobek naukowy dr Anny Kaczmarek-Kedziera
niezalezny od zgloszonego osiagnigcia habilitacyjnego, a takze Jej wspolpracg poza
macierzysta jednostka, w tym z partnerami zagranicznymi, o ktoérej mowa w art. 219 ust. 1
ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce.
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5. Osiagnigcia dydaktyczne i organizacyjne

Osiagnigcia te, wyraznie ponadprzecigtne, zasluguja na skrétowe wymienienie.
Poczynajac od 2003 roku Habilitantka jest aktywnym nauczycielem akademickim UMK, o
dorobku dydaktycznym, na ktory skladaja si¢ regularne kursowe zajecia (wyklady,
¢wiczenia rachunkowe, pracownie, laboratoria) m.in. z chemii ogélnej, chemii lekow,
chemii teoretycznej, bioinformatyki, matematyki, a takze warsztaty z chemii medyczne;j,
zajecia doksztalcajace dla nauczycieli chemii szkol podstawowych i $rednich, zajecia
przygotowujace do startu w olimpiadzie chemicznej, organizacja i prowadzenie kurséw
doksztalcajacych w zakresie nauczania i stosowania metod chemii obliczeniowej. Nalezy
podkresli¢ prowadzenie przez dr Anng¢ Kaczmarek-Kedziera zaje¢ dydaktycznych rowniez
poza Polska (2003-2007, Jackson State University, USA: ¢wiczenia oraz wyklady z chemii
kwantowej i obliczeniowej, warsztaty z modelowania biomolekut).

Habilitantka byla promotorem pomocniczym 2 doktoratow oraz opiekunem 1 pracy
magisterskiej i 1 licencjackiej. Kierowala rowniez 2 stazami doktorantow z zewngtrznej
uczelni.

Od 2021 roku jest pelnomocnikiem Dziekana Wydzialu Chemii UMK do spraw
zwigzanych z realizacja programu Erasmus+.

6. Konkluzja koncowa

Stwierdzam, ze przedstawione do recenzji osiaggnigcie, a takze caloksztalt aktywnosci
naukowej, w tym wspdlpraca migdzynarodowa dr Anny Kaczmarek-Kedziera spelniaja
zarowno formalne jak i zwyczajowe warunki nadania stopnia doktora habilitowanego.

Rekomenduj¢ nadanie Pani doktor Annie Kaczmarek-Kedziera stopnia naukowego
doktora habilitowanego w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych, dyscyplinie nauki
chemiczne.
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