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Recenzja osiagniecia naukowego zatytulowanego

»Projektowanie i badanie metodami chemii kwantowej wielofunkcyjnych
aminokwasow niebiatkowych umozliwiajqcych alternatywne sieciowanie peptydow”

oraz dorobku naukowego, dzialalnosci organizacyjnej, dydaktycznej i popularyzatorskiej
dr Sylwii Frezy w zwiazku z toczacym sie postepowaniem habilitacyjnym

Podstawa niniejszej receilzji osiagniecia naukowego oraz catoksztalttu dorobku naukowego,
dydaktycznego i organizacyjnego w postepowaniu habilitacyjnym jest wniosek dr Sylwii Frezy z dnia
24 listopada 2022 roku z zalacznikami 1-6. Ocene przeprowadzitem w oparciu o ustawe Prawo o
szkolnictwie wyzszym i nauce z dnia 20 lipca 2018 roku z pézniejszymi zmianami.

Przebieg kariery naukowej

Dr Sylwia Freza ukonczyla w 2006 roku studia magisterskie na Wydziale Chemii
Uniwersytetu Gdanskiego (UG) w Zakladzie Chemii Kwantowej pod kierunkiem dr Iwony
Anusiewicz. Nastepnie w 2010 roku, po czterech latach Stacjonarnych Studiéw Doktoranckich Chemii
i Biochemii przy Wydziale Chemii UG pod kierunkiem prof. dr hab. Piotra Skurskiego, uzyskata
stopien naukowy doktora nauk chemicznych. Podstawq byla wyrézniona rozprawa doktorska
zatytutowana ,,Alternatywne aniony superhalogenowe”. Oddziat Gdanski Polskiego Towarzystwa
Chemicznego uznat te rozprawe za najlepszq prace doktorska za rok 2010. Obiecujace osiggniecia na
tym etapie kariery naukowej Kandydatki zostaty docenione przyznaniem w 2011 roku Stypendium
Fundacji na Rzecz Nauki Polskiej w ramach programu ,,START”.

Od 2010 roku Habilitantka jest zatrudniona na Wydziale Chemii Uniwersytetu Gdanskiego,
poczatkowo jako asystent, a od roku 2011 na stanowisku adiunkta. Jej aktywno$¢ naukowa jest
zwiazana z zespotem kierowanym przez prof. dra hab. Piotra Skurskiego, Swiatowe] klasy specjalisty
w obszarze chemii kwantowej i fizycznej. Prowadzone przez Nig badania obejmuja projektowanie
oraz analize wiasnoéci nietypowych anionéw molekularnych metodami chemii kwantowej i
obliczeniowej. W miedzyczasie, w sumie przez okoto 7 lat, byla tez zatrudniona jako starszy
specjalista na Wydziale Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej Politechniki Gdanskiej. W 2008
roku odbyta krétkoterminowy staz naukowy w grupie profesora Jacka Simonsa w Henry Eyring
Center for Theoretical Chemistry na University of Utah w Stanach Zjednoczonych.



Ocena osiagniecia naukowego

Osiagnieciem naukowym Habilitantki jest zaprezentowany w autoreferacie cykl o$miu
artykutéw naukowych (H1-H8) zatytutowany ,, Projektowanie i badanie metodami chemii kwantowej
wielofunkcyjnych aminokwaséw niebiatkowych umozliwiajqcych alternatywne sieciowanie peptydow”.
Zostaly one opublikowane w latach 2014-2020 w czasopismach specjalistycznych o znaczacej randze
miedzynarodowej, tj. Chemical Physics Letters (3), Theoretical Chemistry Accounts (2), International
Journal of Quantum Chemistry, Journal of Molecular Modeling, i Structural Chemistry. Pie¢ z tych
artykulow to autorskie prace dr Sylwii Frezy (H2-3, H5-7). Kolejne dwa (H4, H8) maja jednego
wspotautora, ktéry jako licencjat i magistrant wczesniej studiowat indywidualnie pod Jej opieka.
Istotny jest takze artykut H1 otwierajacy cykl publikacji, gdzie zaproponowano oryginalny ukiad
chemiczny, bedacy podstawa dalszych badan. Jak wynika z informacji w autoreferacie oraz
osSwiadczen zlozonych przez dwdch wspétautorow, takze w tej pracy wktad Habilitantki byt znaczacy,
poczawszy od udzialu w opracowaniu koncepcji, poprzez przeprowadzenie ztozonych obliczen, az po
interpretacje i prezentacje wynikéw. Nie ulega najmniejszej watpliwosci, ze od wielu lat dr Sylwia
Freza potrafi samodzielne prowadzi¢ wlasne badania teoretyczne.

Prace tworzace cykl dotycza projektowania wielofunkcyjnych zwigzkéw, ktére umozliwiaja
nowe sposoby sieciowania lancuchéw peptydowych. W publikacji H1 otwierajacej cykl
zaproponowano nowy uklad czasteczkowy (NH:),C(COOH),, jako mogacy pelni¢ role nietypowego
tacznika nici peptydowych. Jest to ciekawy koncepcyjnie niebiatkowy aminokwas z podwojong liczbg
grup karboksylowej (-COOH) oraz aminowej (-NH>) (ang. Double Amino Acid (DAA)). Okreslono
stabilne geometrycznie izomery badanej czasteczki, w tym struktury réwnowagowe oraz
przeprowadzono wstepng analize jej podatnosci na dekarboksylacje w fazie gazowej i w $rodowisku
wodnym. Przedyskutowano tez mozliwa role, jaka czasteczka DAA moze peki¢ w budowaniu
ztozonych struktur, otwierajac szerokie mozliwosci projektowania nowych ukladéw peptydoWych.
Celem kolejnych badan przedstawionych w pracach H2-7 bylo okreSlenie wiasciwosci czasteczki
DAA oraz zaproponowanie potencjalnych zastosowan. W pracy H2 zbadano $ciezki reakcji procesu
deaminacji zarowno w fazie gazowej, jak i w obecnosci wody. Ocene stabilnosci czasteczki DAA
kontynuowano w pracy H3 podajac szczegélowa analize mozliwych mechanizméw reakcji
dekarboksylacji. Wynikiem powyzszych badann bylo ustalenie, ze podobnie jak w przypadku
naturalnych aminokwaséw, spontaniczne reakcje deaminacji i dekarboksylacji nie beda zachodzi¢ w
typowym otoczeniu gazowym lub wodnym. W kolejnej pracy H4 zbadano mechanizm
niekatalizowanej reakcji tworzenia wigzania pomiedzy dwiema czasteczkami DAA w fazie gazowej. Z
przeanalizowanych réznych mechanizméw tworzenia wigzania DAA-DAA wynika, Ze utworzenie
wigzania jest mozliwe po pokonaniu jednej bariery aktywacyjnej o wysokosci 37,6 kcal/mol lub 47,6
kcal/mol, ewentualnie w procesie wieloetapowym po pokonaniu barier energetycznych 32,9 i 38,6
kcal/mol dla $ciezki wiodacej do produktu trans oraz 39,2 i 38,2 kcal/mol dla $ciezki prowadzacej do
produktu cis. Stosunkowo duze bariery wystepujace na zbadanych Sciezkach reakcji oznaczaja, ze w
warunkach pokojowych konieczne jest uzycie katalizatora. Takie badania przeprowadzono w pracy
H5 przy udziale wody. Uzyskane wyniki wskazuja, ze obecnos¢ czasteczki wody znaczgco obniza
bariery aktywacyjne o okoto 20 kcal/mol. Konkluzja powyzszych badan stabilnosci oraz tworzenia
wigzan chemicznych czasteczek DAA jest stwierdzenie potencjalnej ich zdolno$ci do ulegania reakcji
kondensacji, analogicznie jak w przypadku aminokwaséw naturalnych. W kolejnej pracy H6
Habilitantka zbadala mechanizm wykorzystujacy czasteczke DAA do tworzenia nowej pochodnej 2,5-
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diketopiperazyny. Uzyskane wyniki dla procesu cyklizacji w fazie gazowej pokazaty, ze reakcja ma
charakter egzoenergetyczny i moze zachodzi¢ zar6wno zgodnie z mechanizmem uzgodnionym, jak i
wieloetapowo. W obu przypadkach otrzymujemy najbardziej stabilng konformacje dipeptydu
cyklo(DAA-DAA), co po raz kolejny wskazuje na chemiczne podobienstwo do aminokwaséw
biatkowych. Badania nad cyklicznymi dipeptydami byly kontynuowane w pracy H7, gdzie
zaproponowano szereg potencjalnych zastosowan nowo zaprojektowanego, cyklicznego dipeptydu
cyklo(DAA-DAA)  zbudowanego z  dwoch  czasteczek  DAA. W szczegdlnosci
przeanalizowanolgczenie lancuchéw peptydowych, gdzie wykorzystana cyklo(DAA-DAA) jako
czasteczke spinajaca. Zaprezentowany nowy sposob faczenia drugorzedowych struktur jest ciekawa,
mozliwg do wykorzystania alternatywa dla obecnie znanych i stosowanych metod. W publikacji H8
zamykajacej cykl Habilitantka badata czynniki decydujace o unikatowej aktywnosci wybranego biatka
z podwojong liczba grup funkcyjnych ze wzgledu na chemiczne sieciowanie. W tym celu
zaprezentowata idee wykorzystania modyfikacji czasteczki kwasu 1-aminocyklopropano-1-
karboksylowego znanej jako ACC, polegajacej na wprowadzeniu dodatkowych grup karboksylowej
oraz aminowej. Uzyskuje si¢ w ten sposéb kwas 1,2-diaminocyklopropano-1,2-dikarboksylowy
(DACDC), ktory umozliwia tworzenie czterech wiazan peptydowych i w efekcie moze stanowi¢
kolejny rodzaj reagenta spinajacego tancuchy peptydowe.

Swoje badania teoretyczne dr Sylwia Freza opiera na obliczeniach kwantowo-chemicznych
stosujac metody dostepne w oprogramowaniu Gaussian. Szerokie spektrum wykorzystywanych metod
pokazuje Jej dogtebng wiedze i duze doswiadczenie w zakresie chemii obliczeniowej. Podstawowym
elementem nowatorskim w tego typu badaniach jest oryginalna koncepcja badawcza w zakresie
struktury proponowanego ukladu, specyficznych wiasnosci i interesujacych proceséw chemicznych.
W konkretnym przypadku osiagniecia naukowego Habilitantki warunek ten jest spelniony.

Reasumujac, zaprezentowany cykl prac stanowi istotny i oryginalny wklad w projektowanie
oraz charakteryzowanie wielofunkcyjnych zwiazkéw, ktére umozliwiaja nowe sposoby sieciowania
tanicuchéw peptydowych.

Ocena dorobku naukowego

W chwili skfadania ‘materialéw habilitacyjnych dorobek publikacyjny dr Sylwii Frezy
obejmowat znaczng liczbe 41 publikacji, z czego 30 po uzyskaniu stopnia doktora (8 osiagniecie
habilitacyjne + 22 pozostale). Saq to artykuly, ktére ukazaly sie w dobrych i bardzo dobrych
czasopismach specjalistycznych z listy filadelfijskiej, o sumie wspétczynnikéw oddziatywania (IF)
wynoszacej 105,395. Zauwazalny w zestawieniu jest brak chocby pojedynczych artykutéw w
wydawnictwach/czasopismach o najwyzszej randze naukowej, co moze mie¢ konsekwencje np. w
pozyskiwaniu Srodkéw finansowych na projekty badawcze. Jednak bardzo dobra liczba cytowan
publikacji - 629 (537 bez autocytowan) $wiadczy o wysokiej aktywno$ci Habilitantki i wskazuje, ze
Jej wyniki badawcze s dostrzegane i doceniane przez spoteczno$¢ naukowa. Przektada sie to takze na
inne parametry naukometryczne, np. indeks Hirscha réwny 13, ktéry jest bardzo dobry jak na osobe
ubiegajqcq sie o uzyskanie stopnia doktora habilitowanego.

Dziatalnos¢ naukowa dr Sylwii Frezy jest od poczatku zwigzana z Wydziatem Chemii
Uniwersytetu Gdanskiego. Szczeg6lnie znaczaca jest wieloletnia owocna wspétpraca z prof. dr hab.
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Piotrem Skurskim, ktérej wynikiem jest duza liczba warto$ciowych publikacji. Nalezy wyraznie tez
podkreslic 5 autorskich artykutéw Habilitantki oraz duza liczbe publikacji, gdzie jest wyrézniona jako
pierwszy autor lub autor korespondencyjny. Jest to przekonywujacy dowdd na Jej duze
zaangazowanie w prace badawcza, osiggniecie duzej samodzielno$ci w realizacji projektéw oraz
cenng umiejetno$¢ przedstawiania wiasnych wynikéw.

Jeszcze przed uzyskaniem stopnia doktora Kandydatka odbyta w 2008 roku czteromiesieczny
staz w grupie profesora Jacka Simonsa na University of Utah w Stanach Zjednoczonych. Rezultatem
sq dwie dobre publikacje w czasopismach International Journal of Mass Spectrometry i International
Journal of Mass Spectrometry. Niestety jest to jedyny jak dotad staz w zagranicznym o$rodku. W
latach 2010-2013 oraz 2017-2021 dr Sylwia Freza byla dodatkowo zatrudniona (poza UG) jako
starszy specjalista w zakresie chemii teoretycznej na Wydziale Fizyki Technicznej i Matematyki
Stosowanej Politechniki Gdanskiej (PG). Pewne watpliwosci odnosnie charakteru dziatalno$ci
zwigzanej z tym osrodkiem moze budzi¢ techniczne stanowisko. Niemniej wspdtpraca z dr hab.
Maciejem Bobrowskim z PG, (w latach 2010-2021 opublikowali 7 wspdlnych artykutéw, w
przypadku kilku z nich mozna uzna¢, ze podata podwdjng afiliacje) daje podstawe do zaliczenia
aktywnosci zwiazanej z PG jako majacej charakter naukowy. W konteksScie malo precyzyjnego
kryterium okreslonego w art. 2019 ust. 1 pkt. 3) ustawy powyzsze mozna uzna¢ za wystarczajace
wykazanie istotnej aktywno$ci naukowej Habilitantki w wiecej niz jednej uczelni, jednak jest to
zdecydowanie stabsza strona przedlozonego do oceny wniosku.

Kandydatka po uzyskaniu stopnia doktora prowadzita wspotprace z kilkoma naukowcami z
zewnetrznych placowek w Polsce i za granica. Oprécz wspomnianych wspdlnych badan z dr hab.
Maciejem Bobrowskim z PG, na uwage zastuguje wspolpraca grupy badawczej z UG z profesorem
Herbertem Keppnerem z Institut des Microtechnologies Appliquees La Chaux-de Fonds w Szwajcarii,
w ktorej Habilitantka miata swoj udzial. Z przedstawionego do oceny dorobku widoczne jest jeiinak
ograniczanie si¢ Kandydatki w kontaktach naukowych do lokalnych osrodkéw w Gdansku. Moze to
mie¢ dlugofalowo negatywny wplyw na rozwoj Jej warsztatu badawczego, ktory jest przeciez
kluczowy dla samodzielnego pracownika nauki i jego postrzegania w miedzynarodowym srodowisku
naukowym. W dzisiejszych czasach mozna prowadzi¢ ozywiona i niezalezng wspétprace
migdzynarodowa bez koniecznosci pobytu w innych osrodkach, gdy nie ma mozliwosci z powodéw
pozanaukowych. Takiej aktywno$ci przez 12 lat od uzyskania stopnia doktora w 2010 roku w
dziataniach Habilitantki nie wida¢. Pomimo, ze ostatecznie nie jest to element krytyczny w niniejszym
postepowaniu habilitacyjnym, to warto zwr6ci¢ uwage na ten aspekt jako istotny dla przebiegu dalszej
kariery naukowe;j.

Aktywnos¢ na krajowych lub miedzynarodowych konferencjach naukowych na przestrzeni lat
byla nieduza, z jednym wyktadem na zaproszenie w ramach ,, Molecules and Light 2013: II autumn
meeting of the Polish Photochemistry Group”. Pozostaly udziat to 8 plakatéw na konferencjach, z
ktérych 5 miato miejsce po doktoracie w 2010 roku. Wieksza cze$¢ aktywnosci konferencyjnej miata
miejsce w Polsce (6 na 9 prezentacji), jednak pewien niepokdj budzi fakt, ze ostatnia prezentacja
miata miejsce w 2017 roku podczas 15th Central European Symposium on Theoretical Chemistry w
Wisle. Jesli nasze osiagniecia naukowe sg znaczace, to warto je przedstawic i przedyskutowa¢ réwniez
z wieksza grupa odbiorcow. dr Sylwia Freza brala udziat jako wykonawca w trzech projektach
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badawczych finansowanych ze srodkéw zagranicznych oraz jednym z Narodowego Centrum Nauki.
Nie kierowala realizacjg projektéw finansowanych ze Zrodet zewnetrznych.

Ocena dzialalnosci organizacyjnej, dydaktycznej i popularyzatorskiej

Dziatalnos¢ dydaktyczna dr Sylwii Frezy jest typowa dla osoby zatrudnionej na etacie adiunkta na
Wydziale Chemii duzej uczelni w zakresie przydzielanych obowigzkéw prowadzenia zaje¢ ze
studentami. Sa to ¢wiczenia zwiazane z chemia kwantowa oraz laboratoria komputerowe, w
przypadku ktérych Kandydatka brata takze udziat w przygotowaniu materiatéw dydaktycznych. Byla
promotorem pomocniczym rozprawy doktorskiej mgr Marzeny Marchaj zatytutowanej ,,Stabilnosé
anionéw superhalogenowych i jej wpltyw na przebieg wybranych proceséw fizykochemicznych”), a
obecnie kolejny raz pelni role promotora pomocniczego. Dodatkowo duza liczba projektéw
licencjackich (12) oraz magisterskich (5), gdzie byla opiekunem wskazuje na posiadanie znacznego
doswiadczenia w indywidualnej pracy ze studentami. Pelnila role recenzenta prac magisterskich i
licencjackich, kilkukrotnie byla przewodniczaca komisji podczas egzaminéw licencjackich oraz
magisterskich. Wykonywala recenzje artykutéw dla miedzynarodowych czasopism naukowych. W
ramach dziatalnosci popularyzujacej nauke prowadzita warsztaty w ramach ,, Dni otwartych” Wydzialu
Chemii Uniwersytetu Gdanskiego. Natomiast w ramach dziatalnosci organizacyjnej Kandydatka byta
cztonkiem Rady Milodych Naukowcéw (III kadencja, 2012-2013), organizujac seminarium
szkoleniowo—dyskusyjne. Znaczaca pozycja naukowa Kandydatki oraz umiejetnoSci wspodtpracy z
innymi pracownikami byly zapewne powodem powolywania Jej przez Dziekana Wydzialu Chemii
UG do skladu Wydzialowej Komisji ds. Nagrod i Wyrdéznien oraz ~ Wydzialowej Komisji
Rekrutacyjnej, w ktérej obecnie pelni funkcje sekretarza. Uczestniczyta takze w pracach Rady
Wydzialu Chemii (2016-2019) i Rady Dziekana Wydzialu Chemii (2019-2020), a obecnie jest
cztonkiem Rady Dyscypliny Nauki Chemiczne UG.

Podsumowanie

Stwierdzam, ze przedstawione do recenzji osiggniecie naukowe dr Sylwii Frezy sktadajace sie z cyklu
powigzanych tematycznie artykuléw naukowych stanowi znaczacy wktad w rozwdj dyscypliny nauki
chemiczne. Uwzgledniajac przy tym caloksztalt dorobku naukowego, dydaktycznego i
organizacyjnego spelnione sg ustawowe wymagania okreSlone w art 219 ustawy stawiane w
postepowaniu o uzyskanie stopnia naukowego doktora habilitowanego. W zwiazku z tym wnosze o
dopuszczenie Habilitantki do dalszych etapéw postepowania.
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Mariusz Puchalski
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