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Recenzja osiggnigcia naukowego zatytulowanego
»Strukturalne i elektronowe aspekty oddzialywan wewnatrz- i migdzyczasteczkowych w
zwigzkach organicznych o potencjalnych wlasciwosciach biologicznych”

oraz ocena aktywnos$ci naukowej
stanowigcych podstawe w procedurze habilitacyjnej dr Magdaleny Maleckiej
prowadzonej na Wydziale Chemii Uniwersytetu ¥.6dzkiego

Wstep

Przedstawione do oceny osiagnigcie naukowe w formie cyklu publikacji wyczerpuje
definicj¢ zawarta w Art. 16. ust. 2, a dostarczona dokumentacja jest zgodna z wymogami
okreslonymi w obowigzujacej ustawie o stopniach i tytule naukowym.

Pani dr Magdalena Malecka ukonczyla studia na Wydziale Matematyczno-Fizyczno-
Chemicznym Uniwersytetu Lodzkiego w 1987 roku. W 1999 r. Habilitantka uzyskata stopien
naukowy doktora nauk chemicznych ze specjalizacja krystalografia na Wydziale Matematyczno-
Fizyczno-Chemicznym Uniwersytetu Lodzkiego. Nalezy podkresli¢, ze praca doktorska kandydatki
byla zwigzana z badaniami komplekséw miedzi (II) z fenylowymi pochodnymi pirazolu, rézniac sie
zdecydowanie od tematyki ocenianego tu osiggnigcia naukowego. Od 1999 dr Matecka jest
zatrudniona na Uniwersytecie Lodzkim na stanowisku adiunkta w Katedrze Krystalografii
i Krystalochemii, obecnie w Katedrze Chemii Teoretycznej i Strukturalnej UL.  Zgodnie
z Autoreferatem, w 2012 roku zostalo wszczgte w starym trybie postepowanie habilitacyjne dr
Mateckiej. Na wniosek Habilitantki zostatlo ono umorzone w celu uzupehienia wniosku zgodnie

z sugestig jednego z recenzentéw. W umorzonym postgpowaniu trzy recenzje byly pozytywne
a jedna negatywna.

1. Ocena osiggnig¢¢ naukowo-badawezych i wkladu w aktualny stan wiedzy

Na przedstawiony do oceny dorobek bgdacy podstawa procedury habilitacyjnej sktada sie 12
prac H1-H12, opublikowanych w latach 2001-2014 w czasopismach z listy JCR. Ich IF waha si¢ od
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0.442 do 3.908, sumaryczny IF=22.824, co daje $rednig na publikacje powyzej 1.9. Opublikowanie
wynikow w dobrych czasopismach jest potwierdzeniem ich nowosci naukowej. O znaczeniu
wynikow Habilitantki $wiadczy fakt, ze prace te sg cytowane 128 razy (w tym 42 autocytowania).
Dwie z tych publikacji sg jednoautorskie, a w 5 innych Kandydatka jest autorem korespondujgcym.
Udzial Dr Mafeckiej w wieloautorskich publikacjach waha si¢ od 30 do 90%, przy czym dla
publikacji po 2006 roku udzial okreslono na 70-90%. Zgodnie z Autoreferatem, udziat Kandydatki
wpracach H1-H12 to przeprowadzenie eksperymentéw dyfrakcyjnych, interpretacja wynikéw,
wykonanie obliczen QTAIM wraz z interpretacjg wynikdw, oraz przygotowanie manuskryptow.
Taki wkiad Kandydatki jest sp6jny z dostarczonymi o$wiadczeniami wspotautordw.

Prace H1-H12 objete wnioskiem dotycza badan pochodnych chromonéw i oksafosfinianu.
Te zwiazki budza zainteresowanie jako uklady o potencjalnej aktywnosci przeciwnowotworowej.
Celem badan okreslonym przez Habilitantke bylo zbadanie oraz poréwnanie parametrow
geometrycznych i parametrow gestosci elektronowej, charakteryzujacych wewnatrzezasteczkowe
1 migdzyczasteczkowe oddzialywania w wybranej grupie zwiazkéw. Dla osiggniecia celu autorka
wybrala rentgenowska analize strukturalng wraz z badaniami rozkladu gestosci elektronowej
w oparciu o eksperymenty wysokiej rozdzielczosci oraz obliczenia kwantowo-chemiczne i analize
parametréw topologicznych opisujacych rozktad gestosci elektronowej w oparciu o teorie QTAIM.

Kandydatka prowadzita badania strukturalne 14 pochodnych chromondéw i oksafosfinianu.
W strukturze obu badanych grup zwiazkéw wystepuje szescioatomowy fragment obejmujacy
fragment pierscienia piranowego lub oksafosfinianowego oraz podstawnika aminoetylenowego,
w ktorym tworzone jest wewnatrzczasteczkowe wiazanie wodorowe N-H...O zamykajace
szesciocztonowy pierscien. Ze wzgledu na uklad naprzemiennych pojedynczych i podwdjnych
wigzan wystepujacych w tym fragmencie, Autorka zaklasyfikowala obserwowane wiazania
wodorowe do grupy wigzan wspomaganych rezonansem (RAHB). W badanych zwiazkach
Kandydatka obserwowata dwie formy tautomeryczne enaminoketonowg C=0...H-N-C oraz
iminoenolowg C-O-H...N=C.

W obliczeniach Habilitantka wykazata, ze najbardziej stabilne sa enaminoketonowe
tautomery z wigzaniem typu N-H...O i enolowe z wigzaniem typu O-H...O. Analiza geometrii
wskazala, ze wigzania wodorowe O-H...N sg silniejsze niz wigzania wodorowe N-H...O, co jest
zgodne zdanymi literaturowymi. Przeprowadzona analiza topologiczna gestosci elektronowej
potwierdzita, ze najsilniejszym wewnatrzcezasteczkowym wigzaniom wodorowym odpowiadata
najsilniejsza delokalizacja elektronéw m. Obliczenie catkowitej energii elektronow (HBCP) i
Laplasjanu w punkcie krytycznym wigzania pozwolily zaklasyfikowac je do wigzan wodorowych
sredniej mocy o czesciowo kowalencyjnym charakterze.

W modelowym dla chromonéw ukladzie 3-(aminometyleno)piran2,4-dionu Habilitantka
badata wpltyw elektrono-donorowego lub elektrono-akceptorowego charakteru podstawnikéw na
delokalizacje elektronéw m w szesciocztonowym pierscieniu stosujac obliczenia DFT i analizujac
parametry geometryczne 1 topologiczne dla mozliwych form tautomerycznych i dla stanu
przejéciowego. Obliczenia DFT nie wykazaly istotnych zmian dlugosci wigzan
w szesciocztonowym pierscieniu chelatowym, takze w ukladach zawierajacych podstawniki
elektrono-akceptorowe z najsilniejszymi wigzaniami wodorowymi. Na podstawie obliczen dla
uktadéw modelowych oksafosfonianu Habilitantka zakwalifikowata wigkszo$¢ wiazan wodorowych
do wigzan stabych. Jednoczesnie Kandydatka stwierdzita istotng role alifatycznego pierscienia
oksafosfinianowego.

W oparciu o wysokorozdzielcze dane synchrotronowe Kandydatka okreslita
eksperymentalne mapy rozktadu gestosci elektronowej dla 4 badanych zwiazkow i1 poddata je
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analizie topologicznej oraz stosujac tzw. funkcje zrodla. Analiza wykazata, ze w przypadku 3
pochodnych chromonu wewnatrzczasteczkowe wiazania wodorowe naleza do typu RAHB, a w
przypadku zbadanego oksafosfinianu wigzanie mozna zakwalifikowaé jako izolowane (IHB).

Habilitantka poszukiwata tez dobrych deskryptorow pozwalajacych klasyfikowaé wigzania
wodorowe. W tym celu okreslita strukture krystaliczng zwigzku zawierajacego sasiadujace ze soba
wewnatrzczasteczkowe wigzanie wodorowe. Na jej podstawie zaproponowata oraz zbadata 6
uktadéw modelowych, prowadzac analize QTAIM, funkcji Zrédia, indeksu lokalizacji elektronow
(ELI) i indeksu delokalizacji (8). Kandydatka przeprowadzita tez analize oddziatywan
miedzyczasteczkowych w strukturach badanych zwiazkéw wykazujac, ze istnieje korelacja miedzy
procentowym udzialem oddziatywan C...H w powierzchni Hirshfelda a logP bedacym miara
lipofilowosci zwigzkow.

Wybrany przez Habilitantke obszar badan jest trudny ze wzgledu na obszerna baze
literaturowych doniesien eksperymentalnych i teoretycznych, dotyczacych opisu wigzan
wodorowych. Sposrod przedstawionych w Autoreferacie, za najwazniejsze osiagniecia badawcze
Habilitantki w zakresie ocenianego osiagnigcia naukowego uwazam:

- umiejetne polaczenie badan strukturalnych, okreslenia eksperymentalnego rozkladu gestosci
elektronowej, obliczen teoretycznych i analizy topologicznej do analizy wiazan wodorowych w
wybranych uktadach.

- przenaszalno$¢ wlasnosci atomowych dla poszczegdlnych atomoéw, lokalizowanych w
okreslonym otoczeniu chemicznym, uzyteczna dla tworzenia baz danych wiasnosci atomowych

- stwierdzenie uzytecznosci indeksu lokalizacji elektronéw (ELI), indeksu delokalizacji (8),
parametrow topologicznych z teorii QTAIM oraz funkcji zZrédta do opisu delokalizacji
elektronéw m w pierscieniach chelatowych.

Po zapoznaniu si¢ dokumentacja ocenianego osiggnigcia naukowego moge stwierdzié, ze
dorobek naukowy dr Magdaleny Maleckiej ma dobre wspdtczynniki naukometryczne i jest dobry
jakosciowo. W mojej opinii spetnia on podstawowe wymagania do ubiegania si¢ o stopien doktora
habilitowanego.

Na koniec 2 uwagi do Autoreferatu. Na str 10 Habilitantka méwi o ,podstawniku
etoksylowym* lecz z opisu Schematu 2 wynika, ze to raczej podstawnik hydroksyetylowy. Na str.
11 jest nieprecyzyjne sformutowanie sugerujace istnienie wigzan wodorowych x...m

2. Ocena ogdlnego dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego oraz wspélpracy
mig¢dzynarodowej Habilitantki

Dorobek Habilitantki, prawie w catosci powstaly po uzyskaniu przez nig stopnia doktora, to
57 publikacji w czasopismach z listy JCR w tym 3 prace przed doktoratem. Sumaryczny IF 72.884
(dla prac przed doktoratem IF = 1,070). Srednia IF na publikacje okolo 1.28 oznacza, ze prace
Habilitantki publikowane sa w dobrych czasopismach, szczegoélnie, ze 13 z nich to raporty
strukturalne w Acta Crystallographica E. Publikacje Kandydatki znalazty oddzwiek w spotecznosci
naukowej, gdyz s cytowane 331 razy (bez autocytowan), indeks Hirsha wynosi 12. Takie
parametry dorobku sg bardzo dobre jak na ten etap kariery naukowej. Nalezy zauwazy¢, ze w
publikacjach wspotautorstwa Kandydatki z ogélnego dorobku (poza lista H1-H12), jest ona autorem
korespondujacym w 11 pracach. Na podkreslenie zastuguje tez fakt rosnacej rangi czasopism (IF

W)



nowych prac 2.4 do 4.7) i intensyfikacja aktywnosci badawczej — w okresie 2013-2014 ukazato sie 7
prac Habilitantki (suma IF prawie 14).

Glownym obszarem zainteresowan Kandydatki byly badania strukturalne pochodnych
chromonu 1 oksafosfinianu. Autorke interesowaly wewnatrzczasteczkowe wigzania wodorowe N-
H...O obserwowane w badanych zwiazkach. Prowadzac analize¢ topologiczng w oparciu o teorie
QTAIM Kandydatka wykazala, ze te wigzania wodorowe sa wspomagane rezonansem oraz ze
istnieje korelacja pomigdzy geometrycznymi parametrami wigzania wodorowego a gestoscia
elektronowa w punkcie krytycznym wigzania charakterystyczna dla danego wigzania. Badania
strukturalne Kandydatki wskazaly na wystepowanie w obu grupach zwiazkéw dwoch form
tautomerycznych.  Przeprowadzona analiza wykazata, Zze wewnatrzczasteczkowe wigzania
wodorowe wspomagane rezonansem typu N-H...O sg bardziej stabilne niz wigzania typu O-H...N.
Habilitantka wykazata istnienie zaleznosci migdzy parametrami energetycznymi a odlegtoscia
kontaktu H...A, oraz pomiedzy gestoscig elektronowg w punkcie krytycznym pierscienia i gestoscia
elektronowa oddziatywania H...A. Na podstawie swoich wynikéw Kandydatka wskazala, ze
eliptycznos¢ wigzan moze by¢ skutecznym narzgdziem stwierdzenia delokalizacji elektrondw m w
pierscieniu chelatowym badanych zwigzkow.

Kolejny obszar zainteresowan Habilitantki to wyznaczanie eksperymentalnego rozktadu
gestosel elektronowej dla wigzan wodorowych i stabych oddzialywan. Badania te Habilitantka
prowadzi z uzyciem danych uzyskanych z wysokorozdzielczych synchrotronowych eksperymentow
dyfrakcyjnych. Dla klasyfikowania analizowanych oddziatywan Kandydatka postugiwata sie¢

funkcja zrodta i okresleniem udziatow atomowych w gestosci elektronowej punktu krytycznego
wigzania wodorowego.

Autoreferat oraz lista publikacji Dr Mateckiej wskazuja, ze wspodlpracuje ona z badaczami
z kilku grup, prowadzac badania strukturalne oraz obliczenia kwantowo-chemiczne dla réznych
zwigzkoéw organicznych oraz tym kompleksow Pd(II), Pt(II) i Cu(Il) o potencjalnej aktywnosci
przeciwnowotworowej. W szczegolnosci istotng czgs¢ dorobku Habilitantki stanowig publikacje
powstale w rezultacie wspdtpracy z Panig prof. Elzbietq Budzisz z Uniwersytetu Medycznego w
Lodzi, dotyczace badan strukturalnych innych zwigzkéw organicznych oraz komplekséw o
spodziewanej aktywnosci biologicznej i przeciwnowotworowej. (8 publikacji spoza listy H1-H12).
Dr Malecka rozwija tez wspotprace z dr Bogumitg Kupcewicz z Collegium Medicum UMK w
Bydgoszczy, poszukujac zaleznosci pomigdzy struktura krystaliczng i elektronowa a
cytotoksycznosciag i1 fluorescencjg w stanie stalym zwiazkéw organicznych o potencjalnych
wlasciwos$ciach biologicznych. Wsréd wspdtpracujacych badaczy Kandydatka wymienia zespoty
prof. Janusza Zakrzewskiego i prof. Justyna Ochockiego z macierzystego UL, prof. Krzysztofa
Kostki i prof. Aleksandra Kufelnickiego z Uniwersytetu Medycznego w L.odzi, oraz prof. Wernera
Massa z Philipps-University, (Marburg, Niemcy), prof. Sandera van Smaalen, University of
Bayreuth, i dr Carstena Paulmann i dr Wolfganga Morgenroth z Hasylab/DESY (Hamburg).
Owocna wspolpraca z eksperymentatorami z obszaru badan medycznych i farmaceutycznych
wskazuje, ze Kandydatka jest cenionym cztonkiem grup badawczych. Otwartos¢ na szeroka game
tematéw badawczych i umiejetno$¢ wspélpracy to istotne cechy, ktérych oczekuje sie od
samodzielnych pracownikéw naukowych.

Uczestnictwo w programach badawczych, konsorcjach i sieciach badawezych; kierowanie
projektami badawczymi;

Habilitantka wykazuje zaangazowanie w projektach badawczych finansowanych ze Zrodet
zewnetrznych. Na realizacje swoich badan zyskata trzykrotnie granty pomiarowe w laboratorium
Hasylab/DESY, Hamburg, Niemcy w okresie 2007-2012. W ostatnim z tych grantéw dr Malecka
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jest kierownikiem 1 wykonawca. Dr Malecka byla tez wykonawcg projektu KBN finansowanego
w latach 2004-2007.

Udzial w konferencjach naukowych lub w komitetach organizacyjnych konferencji;

W dorobku Habilitantki sg 10 referatéw na zaproszenie z czego jeden na konferencji za granica, 3
referaty w University of Bayreuth, Laboratory of Crystallography, 2 na konferencjach krajowych
oraz 4 w krajowych osrodkach badawczych. Habilitantka prezentowata tez 50 posteréw na
konferencjach naukowych, z tego 48 po uzyskaniu stopnia doktora. Bardziej precyzyjnego podziatu
nie mogg dokonaé, gdyz brak tej informacji w zestawieniu dorobku.

Habilitantka zaznaczyta swoj udzial w pracy organizacyjnej na rzecz swojego Wydziatu,
pracujac w Komisji Rekrutacyjnej na kierunek Chemia (2005) oraz w Komisji Dydaktycznej
Wydziatu (2001-2008).

Nagrody i wyroéznienia;

Dr Matecka byta kilkukrotnie nagradzana za dziatalno$¢ naukowa. Kandydatka w 2005
roku jako cztonek zespolu uzyskata nagrod¢ Ministra Zdrowia za cykl publikacji, oraz byla w
zespole nagrodzonym za cykl publikacji przez Rektora UL (3-krotnie) i przez Rektora Uniwersytetu
Medycznego w Lodzi (2-krotnie).

Osiggnigcia dydaktyczne, popularyzacja nauki, opieka nad studentami i doktorantami

W latach 1998-2014 Habilitantka opiekowata si¢ 23 pracami magisterskimi.

Kandydatka ma duze doswiadczenie dydaktyczne. Dr Matecka prowadzi wyktady kursowe
z krystalografii dla studentéw chemii II-go stopnia studiéw stacjonarnych i niestacjonarnych oraz
wyktad do wyboru po angielsku ,,Modern Structural Chemistry” dla studentéw II-go stopnia chemii.
Habilitantka prowadzita lub prowadzi szereg zaj¢c¢ laboratoryjnych i konwersatoria z krystalografii,
chemii teoretycznej i chemii organicznej, a takze zajecia specjalizacyjne z krystalografii.

Habilitantka wykazala si¢ aktywnos$cia w popularyzacji nauki. Przeprowadzita 2 pokazy dla
uczniéw gimnazjum i liceum (,,0d krysztatu do struktury” 2004 i ,,Kolorowa chemia” 2010).

Staze w oSrodkach naukowych lub akademickich;

Po doktoracie Habilitantka podnosita swoje kwalifikacje na 4-miesiecznym stazu naukowym
w Zaktadzie Krystalografii Uniwersytetu Adama Mickiewicza (2002 r.). Odbyla tez kilka
krotkoterminowych wyjazdéw badawczych do Central X-ray Laboratory, Marburg (2003 r., DAAD
- grant badawczy, 2 miesiace), University of Bayreuth, Laboratory of Crystallography (2008 r.,
DAAD - grant badawczy, 2 miesigce; 2012 r., DFG — grant badawczy, 4 miesiace). W latach 2007-
2012 Kandydatka byla na 9 wyjazdach badawczych w Hasylab/DESY, dla przeprowadzenia
pomiaréw w osrodku synchrotronowym w sumie 72 dni).

Recenzowanie projektéw badawczych oraz publikacji w czasopismach

Dr Malecka jest rozpoznawana na trudnym obszarze badan wigzan wodorowych.
Habilitantka byla recenzentem 16 publikacji dla dobrych czasopism z listy JCR, m.in. New Journal
of Chemistry, CrystEngComm, Structural Chemistry, Crystal Growth & Design.



W dokumentacji nie znalaztem informacji o tym, czy Kandydatka byla recenzentem
projektow badawczych.

Whiosek koncowy

Na podstawie wnikliwej analizy przedlozonego osiggniecia naukowego zatytutowanego
»otrukturalne i elektronowe aspekty oddziatywan wewnatrz- i miedzyczasteczkowych w zwiazkach
organicznych o potencjalnych wlasciwosciach biologicznych™ oraz osiagnieé w aktywnosci
naukowej, dydaktycznej, organizacyjnej i popularyzatorskiej bedacych podstawg procedury
habilitacyjnej stwierdzam, ze Pani dr Magdalena Matecka spelnia zaréwno zwyczajowe jak
i formalne wymogi stawiane kandydatom do stopnia naukowego doktora habilitowanego nauk
chemicznych okreSlone w Ustawie z dnia 14 marca 2003 r. o stopniach naukowych i tytule
naukowym (Dz. U. nr 65, poz. 595 ze zm. w Dz. U. z 2005r. nr 164, poz. 1365, Dz. U. z 2011r., nr
84 poz. 455, Dz.U. 22014 poz. 1198). Na tej podstawie popieram wniosek do Rady Wydziatu
Chemii Uniwersytetu L.odzkiego o nadanie dr Magdalenie Maleckiej stopnia naukowego doktora
habilitowanego nauk chemicznych.

Torun, dnia 19 marca 2015 r.

Prof. dr hab. Andrzej Wojtczak



