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RECENZJA
dorobku naukowego i rozprawy habilitacyjnej Pani dr inz. Iwony Kowalczyk zatytulowanej

»Synteza, badania spektroskopowe i strukturalne aminokarboksybetain i ich pochodnych”

Ocena rozprawy habilitacyjnej

Przedstawiona do recenzji rozprawa habilitacyjna Pani dr inz. Iwony Kowalczyk opiera
si¢ na cyklu 13 prac opublikowanych w latach 2005-2012 w czasopismach o miedzynarodowym
zasiegu, a ich taczny impact factor wynosi ponad 21. Glownym przedmiotem rozprawy jest
doktadna charakterystyka zwigzkéw nalezacych do grupy betain, ktére ze wzgledu na bipolarny
charakter posiadajg bardzo zr6znicowang budoweg. Dzieki temu betainy wykazujg wiele réznic na
poziomie struktury, rownowag konformacyjnych, tworzonych wigzan wodorowych, co decyduje
o ich réznorodnym wykorzystaniu, szczegdlnie jako substancji powierzchniowo czynnych.
Habilitantka przy wyborze obiektéw badan bazowata na doniesieniach literaturowych na temat
zastosowan terapeutycznym i biobdjczym betain. Kierujgc sie tymi faktami zsyntezowata 17
nowych betain, ktérych szczegdtowy opis zdecydowat o charakterze prac cyklu habilitacyjnego.
Najliczniejsza grupa bazowata na pochodnych aminopirydyny i ich solach w postaci
halogenowodorkéw. %Lacznie stanowity 11 sposrdéd wszystkich przebadanych zwigzkow a
uzyskane dla nich wyniki opublikowano w 10 pracach sposrod 13 wchodzacych w sktad cyklu
habilitacyjnego. Kolejna grupa zawierata dwie pochodne i bazowala na N-podstawionych
ftalimidach, a uzyskane dla nich wyniki byly przedmiotem jednej publikacji. Rowniez po jedne;j
publikacji poswigcono prezentacji badan otrzymanych dla dwodch betain alifatycznych i dla
dwoéch podwdjnych betain. Habilitantka omowita szczegotowo te cztery grupy betain wedlug
nastgpujacego schematu: synteza - badania strukturalne - badania spektroskopowe. Wysoka
spdjnos¢ tematyczng 13 prac wchodzacych w sktad cyklu habilitacyjnego potwierdza analiza ich
tytutléw. Najczesciej powtarzanym stowem, ktore wystepuje az w 9 publikacjach, jest stowo
»structure”. Takze wybdr czasopisma, w ktérym opublikowano prace z cyklu habilitacyjnego

potwierdza ich duze pokrewienstwo tematyczne. Az 11 razy prace ukazaly sie w Journal of
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Molecular Stucture, czasopi$mie cieszacym si¢ duza popularnoscig wsréd badaczy zajmujgcych
sie¢ analizg struktury zwigzkéw z wykorzystaniem réznych metod. Czesto sg to pionierskie
doniesienia, jak w przypadku badanych betain, poniewaz prezentowane wyniki dotyczg po raz
pierwszy zsyntezowanych zwigzkéw. W ich opisie Pani dr Kowalczyk postugiwala sie
klasycznym zestawem 4 metod eksperymentalnych (spektroskopia w podczerwieni,
spektroskopia Ramana, magnetyczny rezonans jadrowy, pomiary rentgenostrukturalne), ktory
uzupetnila obliczeniami kwantowo-chemicznymi. Taki uklad stanowi obecnie kanon w
badaniach struktury zwigzkow organicznych. Wybdr szerokiego zestawu metod badawczych
wymagat nawigzania wspdtpracy naukowej z grupami stosujacymi te metody.

Dla wszystkich nowo zsyntezowanych betain przeprowadzita doktadng analize, ktéra
zawierata opis pojedynczej czgsteczki uzyskany na podstawie obliczen kwantowo chemicznych.
W przypadku trzech publikacji, obliczenia te zostaly wykonane we wspotpracy ze specjalistami.
Sa to dwie pierwsze prace cyklu i praca dotyczgca obliczen ab initio przesunig¢ chemicznych. W
pozostatych 11 publikacjach juz samodzielnie przeprowadzita obliczenia DFT pod katem
struktury, opisu przejs¢ oscylacyjnych i przesunie¢ chemicznych protonéw 'H i atoméw wegla
13C w oparciu o program Gaussian.

Dla 8 z 13 badanych betain otrzymata monokrysztaty, dla ktérych zostaty
przeprowadzone pomiary rentgenograficzne. Pani dr Kowalczyk po raz pierwszy przedstawita
szczegblowa charakterystyke wigzan wodorowych zachodzgcych pomiedzy ugrupowaniami
otrzymanych betain oraz analiz¢ wptywu tych wigzan na ich strukture i upakowanie w sieci.
Wszystkie prace zawierajagce wyniki rentgenograficzne powstalty we wspolpracy z profesorem
Katrusiakiem (6 prac), profesorem Jaskoélskim (2 prace) lub z doktor habilitowang Bartoszak-
Adamska (1 praca). Nalezy podkresli¢, ze do Habilitantki nalezal wybdr obiektéw badan,
hodowla monokrysztatéw, a nastepnie opracowanie uzyskanych wynikéw do publikacji. Jest to
powszechnie praktykowany udziat specjalistéw z zakresu rentgenografii w pracach réznych
zespotow, ktorych szeroko zakrojone badania zawierajg opis struktury na podstawie pomiarow
dyfraktometrycznych. W badaniach opartych na pomiarach widm w podczerwieni oraz widm
ramanowskich wszystkie etapy przeprowadzita samodzielnie korzystajac z mozliwosci ich
przedyskutowania w fazie redagowania tekstu publikacji z profesor Zofia Dega-Szafran i

profesorem Mirostawem Szafranem.



Dokonata analizy geometrii mostkéw wodorowych i okreslita wptyw zmian w geometrii
na parametry pasm widm oscylacyjnych. Przedstawita poréwnanie dla kazdego uktadu wynikéw
obliczen kwantowo-chemicznych z wynikami analizy rentgenograficznej i widmami
oscylacyjnym zarejestrowanymi dla fazy statej. Wyniki w podczerwieni uzupehita o pomiary dla
uktadéow deuterowanych. Podstawienie izotopowe H/D pozwolilo na jednoznaczne przypisanie
pasm pochodzacych od réznych form drgan grup OH i NH. W celu okreslenia pozycji pasm,
ktére wykazywaly wysoka asymetri¢ ksztattu i rozmyta strukture zastosowata metodg drugich
pochodnych oraz wyznaczata srodki cigzkosci tych pasm. Pomimo, ze gtowny nacisk potozyta na
analize przejawdéw spektralnych wigzan wodorowych przedstawita doktadne przypisanie
wszystkich pasm w catym zakresie sredniej podczerwieni w oparciu o analize rozktadu energii
potencjalnej. W tym celu harmoniczne czgstosci obliczone w przyblizeniu DFT poddata
skalowaniu stosujac rézne faktory dla réznej grupy drgan w mysl metody zaproponowanej w
literaturze. Procedura ta pozwolita uzyskaé znacznie lepsza zgodnos¢ migdzy wartosciami
teoretycznymi a eksperymentalnymi co potwierdzit wspoétczynnik dopasowania funkcjg liniowag
potozen pasm skalowanych i eksperymentalnych.

Habilitantka do charakterystyki struktury badanych betain takze zastosowata
spektroskopie magnetycznego rezonansu jadrowego. W przypadki jednej pracy skorzystata z
pomocy dr Nowak-Wydry w przeprowadzeniu pomiaréw magnetycznego rezonansu jagdrowego.
W pozostatych 12 pracach powoluje si¢ na wyniki NMR, ktére pochodzity z samodzielnie
wykonanych pomiaréw. Dwuwymiarowe widma NMR w potaczeniu z metodg NOESY
wykorzystata do doktadnej analizy wpltywu réznych czynnikéw, poczynajac od warunkéw
syntezy, na strukture i rdwnowage konformacyjng badanych betain.

Bardzo dobrym przykladem s$wiadczacym o umiejetnosci Habilitantki przetozenia
wynikow pochodzacych z réznych technik na komplementarng wiedze¢ o badanym uktadzie jest
doktadny opis réwnowagi prototropowej w kompleksie cyklicznym migdzy chlorkiem 2-oxo-
[1,2b][3,4]dihydropirymidyniowym a chlorowodorkiem 3-(2-aminopirydyno)propioniowym.
Natomiast w celu udowodnienia, ze jony Br- 1 czgsteczki wody sa statystycznie
nieuporzadkowane w  strukturze krystalicznej chlorowodorku  bis(1-karboksyetylo-3-
aminopirydyniowego) warsztat stosowanych metod poszerzyta o technike rdéznicowej

kalorymetrii skaningowej.



Podsumowujac cykl habilitacyjny ,,Synteza, badania spektroskopowe i strukturalne
aminokarboksybetain i ich pochodnych” dowodzi, ze Pani dr inz. Iwona Kowalczyk jest bardzo
doswiadczonym fizyko-organikiem w zakresie syntezy zwigzkéw z klasy betain oraz
zastosowania eksperymentalnych metod fizykochemicznych, w potgczeniu w metodami chemii
kwantowej, w celu uzyskania dokladnego opisu wiasciwosci strukturalnych i réwnowag
konformacyjnych kontrolowanych poprzez wigzania wodorowe, oddzialywanie elektrostatyczne i

r6zng reaktywnos¢ grup aminowych.

Ocena dorobku naukowego spoza cyklu habilitacyjnego oraz
dzialalnosci dydaktycznej i organizacyjnej

Catkowity dorobek naukowy Habilitantki obejmuje 57 publikacji, z czego 36 znajduje sie
w bazie JCR. Sumaryczna warto$¢ parametru [F wynosi ponad 53, indeks Hirscha 9, a calkowita
liczba cytowan, bez autocytowan, 193. W pracach nie objetych cyklem habilitacyjnym dominuje
synteza zwigzkéw o potencjalnej aktywnosci przeciwdrobnoustrojowej i terapeutycznej i ich
analiza strukturalna w oparciu o sprawdzony zestaw metod eksperymentalnych i obliczenia
teoretyczne. Potwierdza to wysokie kwalifikacje Habilitantki w zakresie syntezy i badaniu
struktury zwigzkéw organicznych zaliczanych do pochodnych soli amoniowych. Pani dr
Kowalczyk jest dobrze rozpoznawana w polskim srodowisku akademickim jako specjalista w tej
dziedzinie, dzigki aktywnemu udzialowi w corocznych Szkotach Fizyko-Chemii Organicznej i
Zjazdach PTChemu. Roéwniez aktywnie uczestniczyta w cyklicznie odbywajacych sie
miedzynarodowych konferencjach poswieconych spektroskopii molekularnej, a takze w
cyklicznych sympozjach na temat wigzania wodorowego. Po uzyskaniu stopnia doktora wyniki
Jej badan byty przedmiotem ponad 40 prezentacji posterowych oraz 11 komunikatéw ustnych.
Duza liczba publikacji spoza bazy JCR (21 pozycji) $wiadczy o intensywnym propagowaniu
przez Habilitantke prowadzonych badan naukowych poza srodowiskiem uczelni, poprzez udziat
w réznego typu branzowych seminariach i publikowaniu artykutéow w czasopismach
skierowanych do nieakademickich odbiorcéw.

Praktycznie cata kariera naukowa Pani dr Kowalczyk przeplata si¢ z Jej udzialem w 11
grantach badawczych, gdzie petnita Iub pelni role wykonawcy. Dowodzi to umiejetnosci
Habilitantki wspolpracy w grupie w celu pozyskania pozastatutowych zrédet finansowania.

Obecnie uczestniczy w Miedzyrzadowym Polsko-Chinskim Projekcie poswieconym



zastosowaniu uktadéw micelarnych w przemysle farmaceutycznym i kosmetycznym. W ramach
dwoch poprzednich projektow tego typu odbyla dwa dwutygodniowe staze na Huazhong
University of Science and Technology w Wuhan. Wspoélpracuje takze z Wydziatem
Biotechnologii i Nauk o Zywnoséci na Politechnice Lédzkiej i Instytutem Ciezkiej Syntezy
Organicznej ,,Blachownia” w Kedzierzynie-Kozlu.

Na bardzo pozytywna ocen¢ zastuguje dziatalno$¢ dydaktyczna i organizacyjna
Habilitantki, ktéra dotyczy prowadzenia licznych zaje¢ kursowych z zastosowania metod
spektroskopowych w chemii organicznej na réznych kierunkach studiéw dziennych i na studiach
podyplomowych. Jako kierownik ¢wiczen zorganizowala pracownie z chemii sadowej i
opracowata skrypt, réwniez w jezyku angielskim. Posiada duzy wktad w proces ksztatcenia
poprzez opieke promotorskg nad 3 licencjatami i 14 pracami magisterskimi. Petni tez role
promotora pomocniczego w jednym przewodzie doktorskim. Uczestniczyta w pracach
Wydziatowej Komisji Rekrutacyjnej i organizacji Dni Otwartych dla przysztych kandydatow.
Dwukrotnie byta powolana na opiekuna roku, a takze brata udziat w zajeciach skierowanych do
uczniéw szkoét srednich i uczestnikéw Olimpiad Chemicznych. W ramach dziatalnosci

organizacyjnej brata udzial w organizacji w Poznaniu miedzynarodowego sympozjum.

Whioski koncowe
Zaréwno dorobek naukowy, jak i doswiadczenie organizacyjne i dydaktyczne wskazuja,
ze Pani dr inz. Iwona Kowalczyk jest samodzielnym i dojrzalym pracownikiem naukowym, a
przedstawiony cykl prac ,,Synteza, badania spektroskopowe i strukturalne aminokarboksybetain i
ich pochodnych” spetnia kryteria zwyczajowe i formalne okreslone w ustawie z dnia 14.03.2003
roku o stopniach naukowych i tytule naukowym (Dz. U. nr 65, poz. 595 z pdzniejszymi
zmianami). Wobec powyzszego wnioskuje o dopuszczenie Pani dr inz. Iwony Kowalczyk do

dalszych etapéw przewodu habilitacyjnego.
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