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STRUKTURALNEJ WYDZIALU CHEMII UNIWERSYTETU LODZKIEGO
ZATYTULOWANEJ: ,CHARAKTERYSTYKA WIAZAN CHEMICZNYCH I
ODDZIALYWAN NIEKOWALENCYJNYCH W OPARCIU O TEORETYCZNY I/LUB
EKSPERYMENTALNY ROZKEAD GESTOSCI ELEKTRONOWEJ”

Po szczegdlowym zapoznaniu si¢ z przestang mi dokumentacja dotyczaca ewentualnego
nadania dr Liliannie Checinskiej z Katedry Chemii Teoretycznej i Strukturalnej Wydziatu Chemii
Uniwersytetu Lodzkiego stopnia naukowego doktora habilitowanego, oswiadczam, ze znam
kandydatk¢ jedynie z okazjonalnych kontaktoéw konferencyjnych. Oswiadczam takze, ze z dr
Checinska nie wspotpracowatem w zadnym wspolnym projekcie naukowym, i nie mam z nig
zadnego, ani pozytywnego ani negatywnego, konfliktu interesow.

Zapoznatem si¢ rOwniez z naszg ulomna ustawg z dnia 14 marca 2003r. ,,O Stopniach
Naukowych i Tytule Naukowym” (Dz. U. nr 65/03 poz. 595 ze zm. Dz. U. z 2005 r. nr 164, poz.
1365 wilacznie z nowelizacjg z dnia 18 marca 2011 r. - Dz. U. Nr 84, poz. 455, z p6zn.zm. oraz
z nowelizacja z dnia 11 lipca 2014 r. - Dz.U. poz. 1198), ) i znam tryb ich przyznawania.
Zapoznatem si¢ rowniez z Rozporzadzeniem Prezesa Rady Ministrow z dnia 15/01/2004r. w sprawie
szczegdtowego trybu przeprowadzania czynnos$ci w przewodach doktorskich 1 habilitacyjnych, oraz
postepowaniu o nadanie tytutu naukowego (Dz. U. Nr 15/04 poz. 128 z p6zn. zmianami w tym
rozporzadzeniami wykonawczymi do ustawy znowelizowanej w 2011r. oraz z komunikatem nr
2/2012), oraz z wytycznymi Centralnej Komisji ds. Stopni Naukowych i Tytutéw dotyczacymi
zardbwno oceny aktywnosci naukowej kandydatow jak 1 spraw proceduralnych zwigzanych z
awansami. Zapoznatem si¢ takze z nowymi rozwigzaniami ustawowymi aktualnie obowigzujacymi,
z Rozporzadzeniem Ministra Nauki 1 Szkolnictwa Wyzszego z dnia 30 pazdziernika 2015 r. (dz. U.
2015, poz. 1842 z dnia 10 listopada 2015 r.), ktore niestety systemowo ostabiajag nawet te skromne
oczekiwania merytoryczne obowigzujace w poprzednich wersjach Ustawy. Uwazam, ze eliminacja
kolokwium habilitacyjnego byla btgdem, a glosowanie na radach wydzialu i radach naukowych za
przyznaniem stopnia doktora habilitowanego bez bezposredniego kontaktu czionkéw danej rady z
osobg habilitowana jest systemowo nieuczciwe i powinno by jak najszybciej zlikwidowane.
Deklaruje, ze - moim zdaniem - jestem w Stanie napisaé¢ bezstronng opini¢ dotyczacg rozprawy
habilitacyjnej dr Lilianny Chgcinskiej mimo moich zastrzezen do obecnej wersji tej procedury.

1. Podstawowe dane o Habilitantce

Pani dr Lilianna Checinska urodzita si¢ 24 stycznia 1975 roku w Leczycy. Swoja
dotychczasowa karier¢ naukowa zwigzata z Katedra Chemii Teoretycznej i Strukturalnej na
Wydziale Chemii Uniwersytetu Lodzkiego, gdzie Pani Lilianna studiowata i uzyskata dyplom
magistra chemii w 1999r. i w maju 2003r. uzyskata stopien doktora nauk chemicznych bronigc swoja
prace doktorskg zatytulowang: ,,Struktura czasteczek i krysztatow nowych pochodnych N,N’-
podstawionego fosfonylowanego tiomocznika” wykonang pod kierunkiem prof. dr hab. inz. Marii
Bukowskiej-Strzyzewskiej (Politechnika 1.06dzka). Obecna habilitantka pracowata w Katedrze
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Chemii Teoretycznej i Strukturalnej na Wydziale Chemii Uniwersytetu L.odzkiego najpierw jako
asystentka (lata 2002-2003), a nast¢pnie jako adiunkt (od 2003r.).

Pani Lilianna w trakcie swojej dotychczasowej kariery odbyta kilka stazy zagranicznych, w
tym od wrzesnia 2005r. do kwietnia 2006r. przebywata w grupie badawczej Prof. Petera Lugera w
Institute of Chemistry, Biochemistry & Crystallography, Free University, Berlin, Niemcy; od 1-go
stycznia do 28 lutego 2014 w grupie badawcza prof. Jensa Beckmanna w Institute of Inorganic and
Physical Chemistry, Bremen University, Niemcy (stypendium DAAD); od 1 czerwca do 31 lipca
2010 w grupie dr Birgera Dittricha w Institute of Inorganic Chemistry, University of Gottingen,
Niemcy oraz w latach 2006-2012 spegdzita w sumie 56 dni na synchrotronie Hasylab/DESY w
Hamburgu wykonujgc swoje pomiary w ramach grantow pomiarowych.

2. Dzialalno$¢ dydaktyczna

Pani dr Checinska prowadzita dosy¢ szeroka dziatalnos¢ dydaktyczna przedstawiajg 6
seminariow z uprawianej dziatalno$ci naukowej, byla promotorem lub opiekunem 6-Ciu prac
licencjackich i 9-ciu prac magisterskich, prowadzita zajgcia laboratoryjne, seminaria, konwersatoria,
wyktad kursowy z krystalografii, wyklad monograficzny, wyklad specjalno$ciowy, wspdtprowadzita
wyktad specjalizacyjny, seminarium dyplomowe i inne zajecia dydaktyczne. Takze recenzowata
liczne prace licencjackie i magisterskie. Nie mam zadnej watpliwosci, ze dr Checinska ma duze
doswiadczenie dydaktyczne skutecznie potwierdzone licznymi zajeciami, ktoére prowadzila w
minionych latach.

3. Dorobek naukowy

W kategoriach formalnych parametréw scientometrycznych dorobek naukowy dr Lilianny
Chgcinskiej to 8+27 = 35 publikacji (w tym 8 wchodzacych w sktad habilitacji). Sg w tym rowniez 3
prace opublikowane przed uzyskaniem stopnia doktora. Oprécz tego, Pani dr Checinska
opublikowata 7 komunikatéw strukturalnych w Acta Cryst. E i ciesze sie, ze wyodrgbnita te prace w
osobng kategori¢ prac, do ktorej to kategorii powinna takze zaliczy¢ 5 komunikatow strukturalnych
w Acta Cryst. C. Prace powyzsze opublikowane sa w czasopismach o catkowitym czynniku wptywu
26+ 62 = 88. Uzyskaly 320 cytowan obcych. Catkowity indeks Hirscha dr Checinskiej wynosi 11.
Ponadto, dr Chegcinska miata 2 ustne wystapienia na konferencjach naukowych i byta wspotautorem
6 innych ustnych prezentacji konferencyjnych oraz uczestniczyla i prezentowata swoje wyniki w
formie posterow na ok. 44 innych konferencjach naukowych. Dr Chgcinska miala co najmniej 3
granty pomiarowe na synchrotronie Hasylab/DESY w Hamburg (Niemcy) oraz kierowata 3 innymi
grantami (NCN, KBN oraz Cyfronet). Recenzowata takze prace dla r6znych czasopism w tym dla J.
Mol. Struct., CrystEngComm i Crystal Growth and Design. Podsumowatbym, ze moze nie jest to
dorobek wybitny ale jest to mniej wigcej oczekiwany dorobek od osoby starajacej si¢ o habilitacje.
Widzialem wiele aplikacji habilitacyjnych ze znacznie mniejszym dorobkiem.

Wsrdd prac przedstawionych jako osiagnigcie habilitacyjne wyrdznia si¢ praca w Chemical
Communications (2007) 4003-4005, ale takze pozostate prace opublikowane zostaly w bardzo
przyzwoitych czasopismach naukowych takich jak: Chemical Physics, Organic & Biomolecular
Chemistry, Carbohydrate Research, Acta Crystallographica B, CrystEngComm, ChemPhysChem i
Molecules. Wsrod prac nie wchodzacych do habilitacji dominuja publikacje w Acta
Crystallographica C (5x), Journal of Physical Organic Chemistry, Tetrahedron, Acta
Crystallographica B (2x), Inorganica Chimica Acta, Die Pharmazie, Polyhedron, Structural
Chemistry, Journal of Chemical Crystallography, Journal of Organometallic Chemistry, Molecules +
7 komunikatow w Acta Cryst. E.

Wsrod tych dodatkowych publikacji mozna znalez¢ publikacje w: Journal of Physical
Chemistry A (2x), Journal of Inorganic Biochemistry, European Journal of Organic Chemistry,
Dalton Trans. (2x), Crystal Growth & Design, ChemMedChem, Organometallics, Inorganic
Chemistry, New Journal of Chemistry - jak wszyscy wiemy szczegolnie ta ostatnia grupa czasopism
to bardzo powazne czasopisma naukowe.

Przedstawione materialy zawieraja wszystkie niezbedne informacje konieczne do oceny
dorobku naukowego wiacznie z deklaracjami wspotautoréw dotyczacymi ich udziatow w
publikacjach wchodzacych w osiggnigcia naukowego przedstawionego jako podstawa habilitacji.



Habilitantka takze szczegdtowo opisata swoj udziat w zgloszonych publikacjach i powiedziatbym, ze
przedstawione oszacowania wspotautorstwa brzmig racjonalnie 1 rozsadnie.

W mojej opinii dr Lilianna Chgcinska ma dosy¢ istotny dorobek publikacyjny opublikowany
w zdecydowanej wigkszosci w liczacych si¢ czasopismach naukowych. Moze brakuje kilku prac w
tych czasopismach z ,,gornej potki” takich jak JACS czy Angewandte (tylko jedna praca) ale w tych
dwoch powyzszych czasopismach publikacje z Polski to ciggle duza rzadkosc.

Pani Lilianna Chgcinska zainteresowata si¢ badaniami krystalograficznymi w trakcie swoich
studiow chemicznych cze$ciowo wykonywanych takze na Politechnice Lodzkiej pod Kierunkiem
prof. dr hab. Marii Bukowskiej - Strzyzewskiej. Z drugiej strony swoje zainteresowania obliczeniami
kwantowomechanicznymi rozwijata pod kierunkiem prof. Stawomira Grabowskiego, ktory niestety
po kréotkim pobycie na Wydziale Chemii UL zostawit swoja grupe badawcza i przeniost si¢ do
Hiszpanii. Mialo to swoje negatywne konsekwencje dla sporej grupy milodych entuzjastow
krystalografii i metod teoretycznych skupionych w jednostce kierowanej przez prof. Grabowskiego
znacznie wydtuzajac $Sciezki rozwoju tych mlodych osob. Jedng z najgorszych konsekwencji odejscia
prof. Grabowskiego byta rezygnacja przez Wydzial Chemii UL z przyznanej juz aparatury
rentgenowskiej. Szkoda, poniewaz takie osoby jak dr Lilianna Chgcinska, czy tez dr hab. M.
Matecka, moglty byly wykona¢ swoje habilitacje znacznie wcze$niej oraz mogly mie¢ baze
aparaturowg na miejscu w Lodzi. Nie mniej reakcja dr Lilianny Checinskiej na sytuacje w jakiej si¢
znalazla byla jak najbardziej prawidtowa. Mianowicie dr Checinska udata si¢ na staz do bardzo
mocnej grupy krystalograficznej Prof. Petera Lugera na Wolnym Uniwersytecie w Berlinie. | tam
wlasnie dr Checinska poznata metody multipolowego udoktadnienia eksperymentalnej gestosci
elektronowej (prace H2-H4). Kontakty nawigzane w Berlinie umozliwity dr Checinskiej
kontynuowanie ambitnych projektow na pograniczy krystalografii i chemii kwantowej poprzez
uzyskanie kilku grantow pomiarowych na synchrotroniec DESY w Hamburgu. Pomiary
synchrotronowe byty podstawa kolejnych prac dr Checinskiej, czyli prac H5 i H6. Nastepne wizyty
w bardzo dobrych labach w Niemczech (Uniwersytety w Getyndze i Bremie) umozliwity dr
Chgcinskiej uzyskanie ciekawych wynikow teoretycznych, ktore znalazty si¢ w pracach H7 i H8.

Jak pisze dr Checinska w przestanych mi do oceny Materiatach (cytuje): ,,...moja dziatalnos¢
naukowa po osiaggnigciu stopnia doktora nauk chemicznych od 2003 roku jest zwigzana z
eksperymentalnym 1 teoretycznym rozktadem gestosci elektronowej zwigzkéw organicznych.
Glownym celem wszystkich prac w tym zakresie jest interpretacja charakteru wigzan chemicznych i
zglebienie natury oddziatywah niekowalencyjnych.” Z powyzsza dziatalno$ciag zwigzana jest
rozprawa habilitacyjna i tytul osiagnigcia habilitacyjnego dr Checinska definiuje jako:
,»Charakterystyka wigzan chemicznych i oddziatywan niekowalencyjnych w oparciu o teoretyczny
1/lub eksperymentalny rozktad gestosci elektronowe;j”.

5. Osiagniecie habilitacyjne

Chciatbym teraz krotko odnies¢ si¢ do prac wchodzacych w sktad osiggniecia
habilitacyjnego. Wsrod publikacji przedstawionych jako podstawa osiggniecia naukowego dr
Checinskiej kilka prac wzbudzilo moje zainteresowanie juz duzo wczesniej, wtedy gdy te prace
ukazywaly si¢ w druku. Wsrdd nich byla publikacja H4: "Examination of intermolecular electronic
interactions in the crystal structure of Ceo(CF3)12 by experimental electron density determination”
opublikowana w Chemical Communications (2007) 4003-4005 autorstwa Checinskiej, Troyanova,
Mebs’a, Hiibschle i Luger’a. Jest to analizie eksperymentalnego rozktadu gestosci elektronowe;j
trifluorometylowej pochodnej fulerenu, Ceo(CF3)12. Byt to - jak na badania gestosci elektronowej w
tamtym okresie — duzy i skomplikowany uktad do wymodelowania eksperymentalnej gestosci
elektronowej. Dodatkowo zwigzek ten krystalizuje w trudnej grupie R-3, a sama molekuta
krystalizuje w pozycji szczeg6lnej. Moim zdaniem samo wymodelowanie eksperymentalnej gestosci
elektronowej jest sporym osiggnieciem i wymaga, po pierwsze, duzego kunsztu pomiarowego aby
uzyska¢ eksperymentalne dane odpowiedniej jakosci umozliwiajgcej modelowanie pochodnych
fulerenéw (ktore sg znane ze stabej dyfrakcji promieni rentgenowskich - ale tu pomaga pomiar
niskotemperaturowy w 20K); po drugie bardzo duzej bieglosci w samym modelowaniu
eksperymentalnej gestosci elektronowej ze wzgledu na specjalng pozycje jaka zajmuje ta czasteczka
w sieci krystalicznej. Poza tym praca zawiera ciekawa analiz¢ uzyskanych wynikéw. Mozna



powiedzie¢, ze atomy fluoru w tym uktadzie stanowig swego rodzaju elektronowe zaburzenie
gestosci elektronowej i dr Checinska zbadata elektronowe skutki tego zaburzenia oraz nature
oddziatywan migdzyczasteczkowych w tym uktadzie. Musz¢ przyznaé ze juz w chwili publikacja
praca ta przykuta mojg uwage i jest bardzo dobrym przyktadem duzego kunsztu badawczego
autoréw w eksperymentalnych badaniach gestosci elektronowej krysztatow molekularnych.

Bardzo wysoko ceni¢ takze prace dr Checinskiej o numerach od H6 do H8 zwigzane z
zastosowaniami udoktadnienia metoda atoméw Hirshfelda (HAR — Hirshfeld Atom Refinement)
oraz z fitowaniem funkcji falowej do danych eksperymentalnych, Moim zdaniem te prace wnosza
istotne elementy nowosci naukowej. Praca H6:  CrystEngComm (2013). 15, 2084-2090
zatytulowana: ,,A comparison of electron density from Hirshfeld-atom refinement, X-ray
wavefunction refinement and multipole refinement on three urea derivatives” zawiera por6wnanie
Kilku asferycznych modeli gestosci elektronowej trzech pochodnych mocznika (N-metylomocznika,
N-fenylomocznika i N,N’-difenylomocznika) w oparciu o wysokorozdzielcze dane rentgenowskie:
modelu multipolowego - traktowanego jako model referencyjny - oraz modelu wynikajacego z
udoktadnienia HAR z symulacjg pola krystalicznego (poprzez klaster tadunkéw i dipoli wokot
udoktadnianej czasteczki), modelu HAR bez symulacji pola krystalicznego oraz modelu w
reprezentacji bazowej XWR. Wszystkie modele gestosci w udoktadnieniach HAR oraz XWR,
zostaly otrzymane przy pomocy programu Tonto38 z wykorzystaniem funkcjonatu BLYP oraz baz
Dunninga: cc-pVDZ oraz cc-pVTZ. Praca ta jest jedng z pierwszych prac walidujagcych HAR and
XWR. Habilitantka uzyskata ciekawe wyniki wykazujace bardziej wiarygodne- czyli bardziej ptaskie
i pozbawione efektéw systematycznych - rozklady resztkowej gestosci elektronowej w przypadku
nowych metod udoktadnienia czyli HAR i XCW (ang. X-Ray Constrained Wavefunction Fitting).
Przedyskutowata r6znego rodzaju wskazniki jako$ci udoktadnienia w funkcji uzytych baz wskazujac,
ktore z nich wydajg si¢ by¢ najbardziej wiarygodne, wskazata na wzrost doktadnosci udoktadnienia
atomow wodoru gdy uzywa si¢ procedury HAR, wskazata takze na mniejsze odchylenia standardowe
wynikéw udoktadnienia struktur za pomoca HAR w poréwnaniu do rutynowych sposobow
udoktadnienia.

Praca H7 (Chgcinska, Mebs, O$miatowski, Zakrzewska, Ejsmont, Kohout, Tuning the
electronic properties of the dative N-B bond with associated O-B interaction — the electron
localizability indicator from X-ray wavefunction refinement, ChemPhysChem (2016). DOI:
10.1002/cphc.201600223) dotyczy charakterystyki wigzan chemicznych — gléwnie N-B oraz O-B) —
za pomocg catego zestawu parametrow wynikajacych z teorii QTAM i parametréow Indeksu
Lokalizowalnosci Elektronowej (ELI-D) uzyskanych z udoktadnienia funkcji falowej. W pracy tej
dwa zwigzki boru [difluoroboranyl 2-benzoilometylenochinoliny oraz difluoroboranyl 2-(4-
trifluorometylo)benzoilometylenochinoliny], dla ktorych poprzednio zostaty przedstawione struktury
elektronowe w oparciu 0 udoktadnienie funkcji falowej wzglgdem niskorozdzielczych danych
dyfrakcyjnych, zostaty uzyte do poréwnania z trzecig pochodng [difluoroboranyl salicylideno- (4-
izopropylo)aniliny], dla ktorej rowniez zaproponowano eksperymentalny model gestosci
elektronowej uzyskany dzieki XWR. Habilitantka zbadata zar6wno wyniki udoktadnien gestosci
elektronowej uzyskanej poprzez dopasowanie modelu do niskokatowych danych dyfrakcyjnych,
wyniki obliczeniowe uzyskane dla izolowanych czasteczek w fazie gazowej oraz wyniki badan
uzyskane dla dziesieciu modelowych uktadow. Autorzy pracy - z wiodaca rolag dr Checinskiej —
zbadali wplyw zmiennego otoczenia na wigzania N-B i O-B charakteryzujgc efekt podstawnikowy
przy zamianie dwoch atoméw fluoru na atom/atomy wodoru oraz zastosowali orbitale Fermiego do
charakterystyki badanych oddziatywan. Autorzy pracy przedstawili caly szereg parametrow
elektronowych, ktore moga by¢ uzyte w réznego rodzaju uzytecznych korelacjach. Dla mnie
najciekawszym aspektem tej pracy jest uzyskanie sensownych parametrow rozkladu gestosci
elektronowej nawet na podstawie udoktadnienia niskorozdzielczych danych dyfrakcyjnych -
oczywiscie wtedy, gdy stosowany jest HAR i XCW. To oznacza mozliwo$¢ poprawienia jakoSci
wynikow rutynowych udoktadnien danych dyfrakcyjnych uzyskanych przy uzyciu IAM czy tez
modelu multipolowego.

Praca H8 [Kasprzak, Fabijanska, Checinska, Szmigiero, Ochocki, ,,New look on 3-
hydroxyiminoflavanone and its palladium(ll) complex: crystallographic and spectroscopic studies,
theoretical calculations and cytotoxic activity”, Molecules (2016). 21, 455] dotyczy charakterystyka



wigzan chemicznych i struktury elektronowej syntetycznych pochodnych flawanonu. W pracy tej
przebadany zostal ligand - pochodna flawanonu- oraz kompleks palladu(ll) z tym ligandem.
Ponownie dr Checinska udokfadnita funkcje falowa na podstawie niskokatowych danych
dyfrakcyjnych 1 wykazala, ze wuzyskuje sensowne wyniki pozwalajagce na szczegotowa
charakterystyk¢ wigzan chemicznych i stabych oddzialywan. W poréwnaniu do poprzedniej pracy
poprzeczka zostata postawiona wyzej poniewaz w tej pracy rozwazany byt kompleks z metalem
cigzkim co zawsze utrudnia badania zarowno eksperymentalne jak i teoretyczne.

Takze pozostate prace dr Checinskiej z serii habilitacyjnej sg interesujace chociaz mi
osobi$cie wydaja si¢ nieco bardziej rutynowe niz prace wspomniane przeze mnie powyzej. Praca H1
[Checinska, Grabowski, “F-H...F-C hydrogen bonds -The influence of hybridization of carbon atom
connected with F-acceptor on their properties”, Chemical Physics (2006). 327, 202-208] pierwsza i
jedyna w serii habilitacyjnej wykonana we wspotpracy z Prof. Stawomirem Grabowskim gdy byt
jeszcze w Lodzi, jest cickawg praca ale bardziej zwigzana z zainteresowaniami naukowymi Prof.
Grabowskiego. W badaniach obliczeniowych Habilitantka zastosowata Kwantowg Teori¢ Atomow
w Czasteczkach w celu scharakteryzowania wigzan i1 oddziatywan zwigzanych z wigzaniem
wodorowym F-H...F-C. Glowng zaleta tej pracy jest wybor ciekawego przedmiotu badan, staranne
obliczenia na kilku poziomach teorii i szczegétowa interpretacja wynikow.

W  publikacji H2 [Checinska, Mebs, Hiibschle, Forster, Morgenroth, Luger,
,Reproducibility and transferability of topological data: experimental charge density study of two
modifications of L-alanyl-L-tyrosyl-L-alanine”, Organic & Biomolecular Chemistry (2006). 4, 3242-
3251], poruszony jest problem odtwarzalnos$ci i przenaszalnosci wlasciwos$ci atomowych i wigzan w
badaniach eksperymentalnej gestosci elektronowej tripeptydu L-Ala-L-Tyr-L-Ala. W pracy tej
zbadano eksperymentalne i teoretyczne gestosci elektronowe dwoch modyfikacji tripeptydu L-Ala-
L-Tyr-L-Ala: w formie hydratu [CisH2:N3Osx2,634H>0] oraz w formie solwatu z etanolem
[C15H21N30sxCoHsOH]. Celem pracy bylo okreslenie zakreséw odtwarzalnoSci i przenaszalnosci
zardbwno parametréw topologicznych wigzan chemicznych, jak 1 zintegrowanych wlasciwosci
atomowych. I chociaz takie podobne badania byty juz publikowane to godny podkreslenia jest wybor
przedmiotu badan. Mianowicie badania krotkich modelowych polipeptydéw moga by¢ wstepem do
badan znacznie wigkszych 1 wazniejszych makromolekut czyli biatek. Dr Checinska okreslita swego
rodzaju numeryczne granice odtwarzalno$ci i przenaszalno$ci parametréw elektronowych
wynikajacych z teorii QTAM w tych uktadach.

Praca H3 [Jaradat, Mebs, Checinska, Luger, ,,Experimental charge density of sucrose at 20
K: Bond topological, atomic and intermolecular quantitative properties”, Carbohydrate Research
(2007). 342, 1480-1489] dotyczy charakterystyki eksperymentalnej i obliczonej metodami chemii
kwantowe] gestosci elektronowej, a szczegdlnie — wigzan kowalencyjnych i oddziatywan
niekowalencyjnych, w krysztale sacharozy. Podobnie jak w innych pracach autorzy uzyli teorii
QTAIM w celu scharakteryzowania szczegotow rozktadu gestosci elektronowej w tym ciekawym
zwigzku. Migdzy innymi dla wigzan wodorowych typu O-H...O wystepujacych w krysztale
sacharozy zostaly znalezione zaleznosci ggstosci elektronowej, laplasjanu oraz parametru Az w
funkcji odleglosci H...O. Jednakze szkoda, ze takie zalezno$ci juz wczesniej opublikowane dla
innych uktadéw nie zostaty zacytowane w tej pracy.

Praca H5 [Checinska, Grabowsky, Matecka, Rybarczyk-Pirek, Jozwiak, Paulmann, Luger,
»~Experimental and theoretical electron density study of three isoindole derivatives: topological and
Hirshfeld surface analysis of weak intermolecular interactions”, Acta Crystallographica (2011). B67,
569-581] zawiera analize¢ stabych oddziatywan miedzyczasteczkowych w oparciu o eksperymentalny
i teoretyczny rozktad gestosci elektronowej trzech pochodnych izoindolu. Gtéwnym celem tej pracy
byta analiza stabych oddzialywan miedzyczasteczkowych, poczawszy od wigzan typu C-H...O,
poprzez te z udzialem elektrondw T, a skonczywszy na kontaktach typu H...H. Ta praca podobnie
jak 1 dwie poprzednie zawiera analiz¢ parametréw punktowych i zintegrowanych i jest dosy¢
rutynowa nie mniej zawiera ciekawe wyniki dotyczace oddzialywan H...H w sieci krystaliczne;.

Seria publikacji tworzacych habilitacje uzupelniona jest dluga lista publikacji (27
publikacji i 7-miu raportéw strukturalnych, w tym 24 publikacji po uzyskaniu stopnia doktora ) nie
wchodzacych do serii habilitacyjnej. Dominujg prace strukturalne dotyczace kompleksow jonow



metali cigzkich takich jak platyna, pallad, ruten i srebro oraz kilka badan ggstosci elektronowe;.
Kilka z tych prac opublikowanych jest w catkiem nieztych czasopismach naukowych.

6. Uwagi krytyczne

Chciatbym teraz przedstawi¢ uwagi krytyczne na temat przestanych mi do oceny
materialéw zwigzanych z habilitacja dr Checinskiej. Moim zdaniem okreslenie osiggni¢cia
habilitacyjnego przez dr Checinska jako ,,Charakterystyka wigzan chemicznych i oddziatywan
niekowalencyjnych w oparciu o teoretyczny i/lub eksperymentalny rozktad gestosci elektronowej”
nie jest, moim zdaniem, najszczgsliwsze, poniewaz parametry ktorych uzywa dr Checinska do oceny
oddzialywan byty wczesniej wprowadzone przez Richarda Badera i jego uczniow. W tym kontekscie
osiggnieciem dr Chgcinskiej jest zastosowanie wczesniej wprowadzonych parametréw wynikajacych
z teorii AIM w serii ciekawych krysztatow. Ale moim zdaniem, w przestanej mi serii publikacji jest
znacznie wazniejszy element nowos$ci. Moim zdaniem gléwng zaleta dorobku dr Checinskiej jest
wyjscie poza zastosowania IAM oraz udoktadnienia multipolowego. Mam tu na mysli publikacje
zwigzane z HAR 1 XCW. Habilitantka jest swiadoma wagi tych wynikow o czym wspomina w
swoim podsumowaniu serii publikacji H1-HS. Nie mniej gtéwny akcent dr Checinska ktadzie na
analize oddzialywan pewnie chcac zaproponowaé nieco szersza podstawe dla serii publikacji
definiujacych osiggniecie habilitacyjne.

Drugi nieco denerwujacy aspekt prac przestanych mi do oceny to zauwazalne braki w
cytowaniach publikacji zwigzanych z tematyka uprawiang przez dr Checinska. W niektorych pracach
stwarza to niedobre wrazenie jakoby zalezno$ci migdzy parametrami opisujacymi rozktady gestosci
elektronowej oraz parametrami strukturalnymi byly wcze$niej nieznane, a nie jest to prawda i dr
Chegcinska powinna szerzej wykonywaé przeszukania literaturowe pracujac nad swoimi
publikacjami, a uzyskane informacje na temat publikacji poprzedzajacych jej prace powinna
umieszcza¢ w swoich publikacjach oraz w przestanym opracowaniu. Tym bardziej ze dziedzina
nauki ktorg uprawia dr Checinska nie jest bardzo rozlegta.

Szkoda, ze w Polsce odchodzi si¢ od przygotowywania przez habilitantdow rozprawy
habilitacyjnej w formie szerszej pracy omawiajacej osiagni¢cia danego habilitanta na tle stanu
danego pola na $wiecie. W tym kontekscie, 0 ile jestem usatysfakcjonowany przedstawieniem przez
Habilitantk¢ swojego osiggnigcia w serii swoich publikacji, o tyle brakuje mi tego bardziej
szczegdtowego tta miedzynarodowego badan wykonywanych przez dr Checinska.

Chcialbym takze zwroci¢ uwage na wystepujace braki w kompletnosci zmierzonych
danych wysokorozdzielczych — brakuje mi w tych pracach swego rodzaju dyskusji konsekwencji
niepetnej kompletnosci danych w udoktadnieniu réznych modeli ggstosci elektronowe;.

7. Konkluzja

Generalnie mimo pewnych uwag krytycznych przedstawionych powyzej, nie mam
watpliwosci, ze dr Lilianna Chgcinska ma swoje okre$lone pole badawcze na styku nowoczesnej
krystalografii i aplikacyjnej chemii obliczeniowej i przedstawita w swoich publikacjach oryginalne
wyniki. Osobiscie najwyzej ceni¢ publikacje dotyczaca multipolowego udoktadnienia gestosci
elektronowej w krysztale pochodnej Ceo oraz prace zwigzane z walidacja HARu i XCW. Pierwsza z
tych prac (o pochodnej Ceo) jest swiadectwem wysokiego kunsztu dr Checinskiej w udoktadnieniu
multipolowym eksperymentalnych wysokorozdzielczych danych dyfrakcyjnych (potwierdzonego
licznymi udoktadnieniami modelu multipolowego gegstosci elektronowej w innych publikacjach),
natomiast seria kilku prac zwigzanych z walidacja HARuU i XCW jest $wiadectwem dojrzatosci
Habilitantki, ktora bezblednie zidentyfikowata pojawiajace si¢ nowe, ciekawe 1 bardzo wazne pole
badawcze i potrafita wlaczy¢ sie we ,frontowe badania krystalograficzne” mimo braku bazy
eksperymentalnej na Uniwersytecie Lodzkim. Dr Chgcinska potrafita pokonaé braki aparaturowe
poprzez dobrze przemyslang wspotprace miedzynarodowa z takimi potegami krystalograficznymi jak
Peter Luger (na ktérego ksigzce wychowato si¢ cate pokolenie krystalografow w Polsce i w Europie)
czy Dylan Jayatilaka (tworca HARu i XCW) oraz ze $wietnymi krystalografami mlodszego
pokolenia takimi jak Birger Dittrich czy Simon Grabowsky.

Na szczegolne podkreslenie zastugujg prace dr Checinskiej poswigcone HAR i XCW.
Proces walidacji/weryfikacji tych nowych metod udoktadnienia jest bardzo ztozony i wymagajacy



niezwykle duzo pracy i duzo obliczen. Ta walidacja w dalszym ciaggu trwa i jeszcze bedzie trwala
kolejne dlugie lata. Powiedziatbym, Zze obecnie okoto 10-Ciu moze 15-tu oséb na §wiecie uzywa
HARu oraz XCW w swoich badaniach wykonujac gtéwnie prace walidacyjne. A jednoczesnie z prac
juz opublikowanych i tych obecnie publikowanych wida¢, ze HAR i XCW zmieniajg paradygmat w
wspolczesnej krystalografii dotyczacy udoktadnienia/modelowania danych eksperymentalnych. Pani
dr Lilianna Chgcinska tymi kilkoma pracami H6-H8 — a szczegodlnie pracg H6 opublikowang w
2013-tym roku - ma w tej weryfikacji uzytecznosci HARu oraz XCW swoje zauwazalne miejsce.
Moim zdaniem dr Checinska bardzo dobrze zidentyfikowata nowe, wlasnie pojawiajace sie, trendy w
nowoczesnej krystalografii i swoimi pracami wigczyla si¢ w te nowoczesne badania. Dla mnie jako
recenzenta te wlasnie prace sa najwickszym osiggnieciem dorobku dr Checinskiej i to dzigki nim
zastuguje na habilitacje.

Po zapoznaniu si¢ z pracami dr Checinskiej, oraz z przestanymi mi Materiatami, popieram
wniosek o nadanie stopnia dr habilitowanego dr Liliannie Checinskiej. Moim zdaniem dorobek
naukowy dr Checinskiej spetnia wymagania ustawowe (Ustawa z dnia 14 marca 2003 O stopniach
naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki; Dz. U. z 2003 r., nr 65,
poz. 595 oraz Rozporzadzenie Ministra Nauki i1 Szkolnictwa Wyzszego z dnia 1 wrzesnia 2011 w
sprawie kryteriow oceny osiggni¢¢ osoby ubiegajacej si¢ o nadanie stopnia doktora habilitowanego -
Dz.U. nr 196, poz.1165) na stopien doktora habilitowanego, a szczegdlnie prace na temat HAR i
XCW charakteryzuje si¢ oryginalnoscig i duza nowos$cig. Dorobek ten przyczynit si¢ do postgpu na
tym nowym wylaniajacym si¢ polu badawczym.

Dlatego niniejszym wnosz¢ do Wysokiej Komisji, a przez Komisje do Rady Wydziatu
Chemii UL, o nadanie dr Liliannie Chgcinskiej stopnia doktora habilitowanego.

hysetyy Woeik

Prof. dr hab. Krzysztof Wozniak



