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Wydziat Chemii

Uniwersytet im. Adama Mickiewicza w Poznaniu

Recenzja rozprawy habilitacyjnej (osiagniecia naukowego) ,,Charakterystyka
wigzan chemicznych i oddziatywan niekowalencyjnych w oparciu o
teoretyczny iflub eksperymentalny rozktad gestosci elektronowej” oraz
catosci dorobku zawodowego dr Lilianny Checiriskiej

W zwiazku z rozpoczeta na Wydziale Chemii Uniwersytetu todzkiego procedurg
habilitacyjna dr Lilianny Checiniskiej, adiunkta na Wydziale Chemii Ut, i z powotaniem mnie
w sktad komisji habilitacyjnej w tym postepowaniu (powotanie komisji nastapito 6 wrzesnia
2016), otrzymatem do recenzji zestaw dokumentéw obejmujgcy m.in. autoreferat, kopie
publikacji stanowiacych oceniane osiggniecie naukowe wraz z o$wiadczeniami wspéta utoréw
dotyczgcymi ich udziatu w tych publikacjach, a takze wykaz opublikowanych prac naukowych
z ich analiza scjentometryczna oraz informacje o osiagnieciach dydaktycznych, wspétpracy
naukowej i popularyzacji nauki.

Pani dr Lilianna Checiriska uzyskata tytut zawodowy magistra chemii w 1999 roku
na Wydziale Fizyki i Chemii Uniwersytetu tédzkiego. W roku 2003, na tym samym Wyadziale,
obronita wykonang pod kierunkiem prof. dr hab. Inz. Marii Bukowskiej-Strzyzewskiej
rozprawe doktorska zatytutowang ,Struktura czasteczek i krysztatéw nowych pochodnych
N,N’-podstawionego fosfonylowanego tiomocznika”. Od 2003 roku jest zatrudniona
na stanowisku adiunkta w Katedrze Chemii Teoretycznej i Strukturalnej na Wydziale Chemii
Ut.

Ocena aktywnosci naukowej

Dorobek naukowy Habilitantki obejmuje 42 publikacje, z czego 7 zostato
opublikowanych przed, a 35 po doktoracie (tak sie¢ w kazdym razie domyslam
po przeprowadzeniu sumowania IF). Spoéréd nich 7 (3 po doktoracie) to publikacje w Acta



Crystallographica part E, ktére to czasopismo w miedzyczasie wypadio z JCR. Sumaryczny
czynnik wptywu tych publikacji wynosi 88,925, wedtug Web of Science byty one cytowane
348 razy (319 bez autocytowarn), a indeks Hirscha Habilitantki wynosi 11. Prace Habilitantki
byty publikowane w czasopismach o zréinicowanych czynnikach wptywu, od IF < 1
(np. Journal of Chemical Crystallography, Acta Crystallographica part C), poprzez Structural
Chemistry czy Polyhedron (IF ok. 2), az po prace (z ostatnich lat) w Chemical Communications
(IF 6,834), czy Crystal Growth and Design (4,891). Mozna zauwaiy¢ godng pochwaty
tendencje do publikowania w czasopismach o coraz wyzszym czynniku wptywu.

Pani dr Checiriska odbyta kilka stazy zagranicznych, zwigzanych bezposrednio
z tematykq Jej badan, w osrodkach istotnych dla badan rozktadu gestosci elektronowej —
w grupach P. Lugera, J. Beckmanna i B. Dittricha.

Analiza dorobku naukowego p. dr Lilianny Checinskiej wyraznie pokazuje,
ze po doktoracie i jednym dobrze ulokowanym, osmiomiesiecznym stazu podoktorskim,
znalazta wtasng Sciezke rozwoju naukowego. Potrafita — pomimo trudnosci z pracami
doswiadczalnymi, spowodowanych brakiem ‘wiasnego’ dyfraktometru - wigczyé sie
w najnowsze badania dotyczgce rozwoju metodologii doswiadczalnego okreslania gestosci
elektronowej w krysztatach, a takze potgczyé je z wiedzg i umiejetnosciami z zakresu chemii
obliczeniowej.

Habilitantka wygtosita 2 referaty na konferencjach naukowych, w tym na 6th
European Charge Density Meeting w Strbskim Plesie). W dorobku ma tez 44 komunikaty
posterowe, na konferencjach krajowych i miedzynarodowych, a takie prezentacje swoich
wynikéw na seminariach naukowych w Berlinie, Getyndze, Poznaniu, todzi i Bremie
(nawiasem piszac, nie wiem dlaczego te seminaria znalazty sie w punkcie IIL.I zatacznika 3,
zatytutowanym ,Osiagnigcia dydaktyczne i w zakresie popularyzacji nauki...). Kilka razy
recenzowata publikacje nadestane do renomowanych czasopism
o migdzynarodowym zasiegu (CrystEngComm, Cryst.Growth Des.).

Byta wykonawcg w dwdch grantach KBN/NCN, a takie kierowata grantami
pomiarowymi w osrodku synchrotronowym Hasylab/DESY latach 2007-2012 oraz grantem
obliczeniowym ACK Cyfronet.

Za osiggniecia naukowe Habilitantka zostata wyrdzniona nagrodami zespotowymi
Ministra Zdrowia, Rektora Ut (trzykrotnie) oraz Rektora Uniwersytetu Medycznego w todzi
(tez trzykrotnie).

Aktywnos¢ naukowa dr Lilianny Checinskiej, w tym przede wszystkim dorobek
po doktoracie, spefnia wymagania stawiane habilitantom.



Osiaggniecie naukowe

Przedmiotem habilitacji (potencjalnym osiggnieciem naukowym) jest cykl o$miu
artykutéw, ktérych wspotautorka jest p. dr Checiriska. Publikacje te ukazaty sie w latach 2006
— 2016, w czasopismach o sumarycznym czynniku wptywu 26,030 (co daje catkiem
przyzwoitg srednig 3,25 na publikacje), i jak dotad byty cytowane 89 razy wedlug Web
of Science. W siedmiu z tych artykutéw Habilitantka jest autorka pierwsza, a w trzech —
korespondencyjng. Kilkunastostronicowy, nieZle napisany — aczkolwiek miejscami zgrzytajacy
stylistycznie w moich uszach - komentarz (autoreferat) uzupetnia wspomniany cykl prac.

Publikacjom towarzyszg oswiadczenia wspdtautoréw; sa one w petni zgodne
ze wskazanym przez Habilitantke Jej autorskim wktadem. Na marginesie dodam, ze lektura
oswiadczen jest pouczajgca. Mozna sie z nich na przyktad dowiedzie¢ — czym p. Checifska
w swojej skromnosci sie nie pochwalita — ze to Ona jako pierwsza wykonata pomiar
dyfrakcyjny uzywajac nowej instalacji helowej w hamburskim synchrotronie, a takze, znalazta
i poprawita btedy w programach komputerowych. Albo, ze jeden ze wspdtautoréw opisuje
swoj udziat w publikacji jako pomoc w przygotowaniu dwéch rysunkéw...

Udziat p. dr Checinskiej jest w zdecydowanej wiekszosci (siedmiu) pracach
dominujacy, od 65% do 80%. Wyjatkiem jest najnowsza praca H8, w ktérej wktad ten szacuje
dr Checiriska (w zgodzie z oswiadczeniami innych autoréw) na 20%. W opinii recenzenta brak
prac, w ktérych jedynym autorem bytaby dr Checiriska nie jest w zadnej mierze argumentem
przeciw docenieniu zgtoszonego zbioru prac jako Jej osiggniecia naukowego. Wspétczesna
chemia, zwtaszcza - chociaz na pewno nie wylacznie - dodwiadczalna, jest domena (czesto
duzych) zespotéw badawczych. Fakt umiejetnosci dobrania zespotu (lub znalezienia sie
w takim) jest sam w sobie argumentem na rzecz dojrzatosci naukowe;j.

Cel naukowy, ktdory prébowata zrealizowac Habilitantka, ona sama opisuje dosé
szeroko aczkolwiek precyzyjnie, jako ,interpretacja charakteru wigzan chemicznych
i zglebienie natury oddziatywan niekonwalencyjnych”. Nalezy wiec spojrzeé
na prezentowany zbior prac pod kgtem realizacji tego celu (na pewno trzeba go
uszczegotowic), oraz znaleZ¢ indywidualny wktad p. dr Checiriskiej w kazdej z prac.

Zaczne moze od stwierdzenia, ze troche rozczarowat mnie autoreferat, w ktdorym
mozna byt sie spodziewac wskazowek do rozwigzania powyzej opisanego zadania, a ktory
W gruncie rzeczy jest streszczeniem osmiu publikacji z autobiograficznym wstepem
i lakonicznym podsumowaniem. Idea tgczace te prace (czyli, jak rozumiem, wspomniany
wyzej cel naukowy) jest, owszem, widoczna, ale czytelnik jest zmuszony samodzielnie
wyszukiwac zwigzki miedzy kolejnymi pracami. Pewng przestanka uzasadniajgcg ewentualne



ktopoty w znalezieniu takiego zwigzku jest dziwny i rzadko spotykany fakt, ze prace z cyklu
habilitacyjnego byty cytowane niemal 100 razy... bez jednego chocéby autocytowania!

Doswiadczalne badania rozktadu gestoéci elektronowej w krysztatach (na podstawie
wysokorozdzielczych danych dyfrakcyjnych) staty sie dojrzatg dziedzing nauki, a rozwdj
technologiczny pozwala na powszechniejsze ich stosowanie. Niemniej wcigz sg to badania
wymagajace, niestandardowe i dos¢ ktopotliwe, ale za to umozliwiajace wglad na przyktad
w nature wigzari chemicznych i stabych oddziatywari wewnatrz- i miedzyczasteczkowych.
W ten wiasnie nurt badan wiaczyta sie p. dr Checiriska. Na przyktadzie cyklu prac przez
Nig zaprezentowanych doskonale wida¢ rozwéj metody, a takze wyzwania przed nig stajgce
i pewien ferment, jaki mozna zaobserwowaé¢ w ostatnich kilku latach. Chwata Habilitantce,
ze bierze udziat w tym procesie, ktéry moze (cho¢ oczywiscie nie musi) zaowocowaé dosé
znacznymi zmianami takze w zakresie standardowych badan metodami rentgenowskiej
analizy strukturalnej.

Nie mam zamiaru ponownie recenzowaé opublikowanych (rezygnujac z suspensu
moge tu dodac: i bardzo dobrych) prac. Skupie sie na przesledzeniu ich zwigzku — w zakresie,
za ktdry odpowiedzialna byta Habilitantka — z deklarowanym celem badan, a takze sprébuje
uzasadni¢, Ze to osiggniecie naukowe stanowi wspomniany w ustawie znaczny wktad
w rozwdj dyscypliny naukowe;.

Cykl zaczyna czysto obliczeniowa praca H1 (wykonana jeszcze w todzi), w ktorej
Autorka na przyktadzie dobrze okre$lonego zbioru komplekséw molekularnych badata nature
stabego wigzania wodorowego F-H--F-C. Uzyta do tego kilku metod i poziomow obliczen
kwantowomechanicznych, a do charakterystyki oddziatywan wykorzystata pojecia i metody
teorii atomow w czqsteczkach (Atoms-in-Molecules). Wyniki pozwolity charakteryzowaé
nature oddziatywan, a takze okresli¢ wptyw dodatkowych czynnikéw (hybrydyzacja atomu
wegla, podstawniki) na ich parametry  energetyczne. Nastepne prace
sy efektem/konsekwencjg stazu podoktorskiego w zespole Petera Lugera w Berlinie
i nawigzanych tam kontaktéw naukowych. Nastepuje tez rozszerzenie zasobu stosowanych
narzedzi — Autorka wykonuje wysokorozdzielcze pomiary dyfrakcyjne (synchrotronowe)
i taczy wyniki eksperymentalne z obliczeniami. W pracy H2 dr Checinska opisuje wyniki
badan rozktadu gestosci elektronowej w tréjpeptydzie L-Ala-L-Tyr-L-Ala i pokazuje, ze
topologiczne wtasciwosci wigzai chemicznych daja sie przenosié pomiedzy podobnymi
uktadami. Analizuje tez Zrédta ewentualnych niezgodnosci miedzy wynikami doswiadczen i
obliczern kwantowomechanicznych dla wigzari polarnych. Byta to czesc¢ szerszego projektu
zespotu Lugera, ale wktad Habilitantki jest dobrze udokumentowany i niewgtpliwie wnosi
nowy wiedzg dotyczacyg natury wigzania chemicznego i mozliwosci jego badania. Praca H3
to badania sacharozy — tutaj oprécz informacji dotyczacych chemicznie waznych wigzan
(w tym wptywu anomerycznego atomu wegla) w cukrach wazne sg tez stabsze oddziatywania



wewnatrz- i miedzyczgsteczkowe. Analiza takich oddziatywari pojawia sie tez w kolejnym
artykule serii, opisujagcym wyniki dla pochodnej fullerenu Cgo.

Kolejne prace dokumentujg wiaczenie sie p. dr Checiriskiej we wspomniany wyzej
ferment metodologiczny. Wykorzystujac swoje kompetencje doswiadczalne i obliczeniowe
bierze udziat w tworzeniu i testowaniu nowatorskich metod udokfadniania modeli czgsteczek
wychodzgcych poza model niezaleznych atomoéw, a réznych od niemal wytacznie uzywanego
modelu multipolowego, w szczegdlnosci w sformutowaniu Hansena-Coppensa. Poczawszy od
pracy H5 pojawia sie udokfadnianie metodg atomdw Hirshfelda (Hirshfeld Atom Refinement,
HAR). W pracy tej, stosujgc dodatkowo popularng od jakiego$ czasu metode opisu
oddziatywan za pomocg powierzchni Hirshfelda, opisano rozktad gestosci elektronowej
i wiasnoéci topologiczne stabych oddziatywan w rodzaju wigzan C-H--O, C-H--m i -1, a
takze podjeto interesujacy i wazny temat natury oddziatywan pomiedzy atomami wodoru,
H--H. Szczegodlnie ciekawa i charakterystyczna jest praca H6, w ktdrej Autorka
(w doborowym zespole pionieréw opisywanych metod) porédwnuje wyniki uzyskane
w  wyniku kilku réiznych metod udoktadniania niesferycznego: tradycyjng metoda
multipolowg, metodg HAR i wudokfadnianiem funkcji falowej z wiezami okreslonymi
eksperymentalnym danymi dyfrakcyjnymi (X-ray wavefunction refinement, XWR). Wyniki
pokazujg zalety metod alternatywnych — wydaje sie, ze moze to by¢ droga pozwalajaca
na pokonanie coraz wyrazniej widocznych ograniczeri modelu multipolowego. Kolejne dwie
prace wigczaja kolejne narzedzia: wskaznik (indeks) lokalizowalnosci elektronowej (electron
localizability indicator) w pracy H7, opisujacej wyniki dla bardzo ciekawych, a nietatwych
wigzan typu N-B czy O-B, a takie wykorzystanie metod HAR do niestandardowego
udoktadniania standardowych danych dyfrakcyjnych (H8).

Pomimo réznorodnosci obiektéw badan bez trudu mozna znaleZé przewodnig mysl
catego cyklu — ktdérg jest deklarowany cel naukowy - i indywidualny wktad Habilitantki.
WyraZnie widac, ze p. dr Checirska jest na bardzo dynamicznym etapie rozwoju naukowego
i poszukuje nowych wyzwan, nie poprzestajac na co prawda dobrze dziatajacych, ale
niedoskonatych metodach. W zasadzie jest to juz samodzielny naukowiec, we wszystkich
publikacjach widaé $lad Jej zainteresowan.

Zestaw osmiu prac jest réznorodny, co moze swiadczyé¢ o szerokosci zainteresowarn
naukowych Habilitantki. Sq to prace wieloautorskie, ale (poza jednym wyjgtkiem H8)
z dominujgcym udziatem p. dr Checinskiej, opublikowane w wystarczajgco zacnych
czasopismach (zaréwno pod wzgledem IF jak i renomy w Srodowisku). P. Checiriska jest
autorem pierwszym i korespondencyjnym, a jak wynika z oswiadczen — rowniez tym autorem,
ktory decydowat o zakresie, uktadzie i charakterze pracy.



Cykl prac, przedstawiony przez p. dr Lilianne Checiriskq jako osiggniecie naukowe
w procedurze habilitacyjnej spetnia, moim zdaniem, wszystkie wymogi — zaréwno formalne,
jak i zwyczajowe — stawiane w tego rodzaju postepowaniach. Sg to bardzo interesujgce
publikacje, ktdre znajdujq oddiwiek w literaturze naukowej i wnoszg istotny wkiad
W poznanie i wyjasnienie natury wigzania chemicznego i oddziatywan niekowalencyjnych.
Dodatkowo warto podkresli¢ ich znaczenie metodologiczne w okresie dosé¢ burzliwego
rozwoju dyscypliny.

Charakterystyka dorobku dydaktycznego i organizacyjnego

Pani dr Checinska byta jak do tej pory w rozmaity — typowy dla tego etapu kariery
naukowej - sposéb zaangazowana w dydaktyke na macierzystej uczelni. Prowadzita réine
zajecia ze studentami: wyktad kursowy Elementy krystalografii, wyktad monograficzny,
wyktady specjalnosciowe, zajecia konwersatoryjne i laboratoryjne (Elementy krystalografii,
Krystalografia, Chemia strukturalna, Podstawy chemii teoretycznej itd.) oraz seminarium
dyplomowe.

Byta kierownikiem 6 prac licencjackich i opiekunem naukowym 8 prac magisterskich,
promotorem i opiekunem jednej pracy magisterskiej (2010), opiekunem naukowym studenta
w Berlinie (podczas staiu podoktorskiego). Recenzowata 12 prac licencjackich i 3 prace
magisterskie.

Dziatalno$¢ organizacyjna Habilitantki nie zostata ujeta w przestanych
mi dokumentach.

Zaangazowanie w dydaktyke p. dr Lilianny Checiriskiej oceniam jako co najmniej
wystarczajgce.



Konkluzja

Wysoko oceniam aktywno$¢ naukowg dr Lilianny Checinskiej oraz inne aspekty jej
dziatalnosci. Cykl prac, stanowigcy zgtoszone osiggniecie naukowe wskazuje na
samodzielnos¢ Habilitantki oraz na zbudowanie przez nig warsztatu do realizacji naukowo
istotnych badan.

Stwierdzam, ze przedstawione mi do oceny materiaty dotyczace dr Lilianny Checinskiej
stanowig wystarczajacg podstawe do ubiegania sie przez nig o stopien doktora
habilitowanego. Moim zdaniem, wypetniajg one zaréwno wymogi Ustawy z dnia 14 marca
2003 r. o stopniach i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki (Dz.U. nr
65, poz. 595 z pdézn. zm.), jak i Rozporzadzenia Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyzszego z dnia
1 wrzesnia 2011 w sprawie kryteridw oceny osiggnie¢ osoby ubiegajacej sie o nadanie
stopnia doktora habilitowanego (Dz.U. nr 196,poz.1165).
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