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Recenzja
osiagniecia naukowego dr Celiny Sikorskiej nt.:
»Zaprojektowanie i zbadanie metodami chemii kwantowej superatomoéw

do zastosowan jako silne czynniki redoks”
oraz catoksztaltu jej dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego bedacych podstawa
w postepowaniu dotyczacym nadania jej stopnia doktora habilitowanego
w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauki chemiczne

Podstawa formalna i prawna recenzji

1) Pismo Pana dr hab. Zbigniewa Kaczynskiego, profesora Uniwersytetu Gdarskiego, Przewodniczacego
Rady Dyscypliny Nauki Chemiczne z dnia 13 listopada 2023 roku, informujace o podietej uchwale Rady
(Uchwata nr 189/RD/23 Rady Dyscypliny Nauki Chemiczne Uniwersytetu Gdamiskiego z dnia 8 listopada 2023 roku)
oraz o powotaniu mnie na recenzenta w przewodzie habilitacyjnym Pani dr Celiny Sikorskiej.

2) Wniosek Pani dr Celiny Sikorskiej z dnia 31 sierpnia 2023 roku, ziozony w Radzie Doskonatosci
Naukowej (RDN) w Warszawie o przeprowadzenie postepowania w sprawie nadania stopnia doktora
habilitowanego w dziedzinie nauk scistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauki chemiczne na Wydziale
Chemii Uniwersytetu Gdanskiego.

Udostepniony mi droga elektroniczna wniosek wraz z zatgcznikami, ztozony przez Panig dr Celine Sikorska
w RDN w Warszawie, obejmuje nastepujace dokumenty sporzadzone w jezyku polskim i angielskim: tytut
osiagniecia naukowego, dane kontaktowe wnioskodawcy, kopie dyplomu potwierdzajacego nadanie
stopnia doktora nauk chemicznych w zakresie chemii, autoreferat bedacy opisem cyklu 12 tematycznie
powiazanych publikacji stanowiacych osiagniecie naukowe, a takze informujacy o wspétpracy z réznymi
zespotami naukowymi w kraju i za granica, wykaz wszystkich osiagnie¢ naukowych, informacje
0 aktywnosci dydaktycznej, organizacyjnej i popularyzujacej nauke oraz kopie opublikowanych artykutow
wchodzacych w skiad osiagniecia naukowego wraz z oswiadczeniem wspotautora dla 4 wspélnych prac.
W dokumentacji brakuje tylko kopii formalnych pism, potwierdzajacych odbycie stazy naukowych,
krajowych i zagranicznych oraz kopii formalnych pism, potwierdzajacych uczestnictwo w projektach
naukowych, krajowych i zagranicznych. Jest jedynie informacja Habilitantki o takich aktywnosciach
w autoreferacie i wykazie osiagnie¢ naukowych. Biorac pod uwage te dodatkowe dane Habilitantki mozna
uznac, ze jej dokumentacja jest kompletna i moze by¢ recenzowana w postepowaniu o nadanie stopnia
doktora habilitowanego. W swojej recenzji przyjelam kryteria zdefiniowane w art. 219 ustawy Prawo
o szkolnictwie wyzszym i nauce z dnia 20 lipca 2018 roku (Dz. U. z 2023 r. poz. 742 z pé:n. zm.).

Wyksztalcenie i przebieg pracy naukowo-zawodowej Pani dr Celiny Sikorskiej

Pani dr Celina Sikorska (Habilitantka) ukonczyta z wyréznieniem piecioletnie studia na Wydziale Chemii
Uniwersytetu Gdanskiego (UG). Prace magisterska pt. ,, Aniony superhalogenowe AlX+ oraz BX+ (X=F, Cl, Br)”
wykonata pod kierunkiem Pana prof. dr hab. Piotra Skurskiego. Po jej obronie w 2008 roku, otrzymata tytut
zawodowy magistra chemii w specjalnosci informatyka chemiczna.

Zafascynowana projektami naukowymi realizowanymi w Zakltadzie Chemii Kwantowej, kierowanym
przez Pana prof. P. Skurskiego, kontynuowata swj rozwoj naukowy na 4-letnich Studiach Doktoranckich
Chemii i Biochemii na tym samym Wydziale, rozszerzajac badania kwantowo-chemiczne dla wigkszej liczby
zwiazkow zaliczanych do super-halogenéw. Promotorem jej pracy doktorskiej pt. ,Stabilnos¢ wybranych
polaczen boru i glinu indukowana elektrono-akceptorowymi wiasciwoéciami BXs i AlXs (X=E, Cl)” byt Pan prof.
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P. Skurski. Prace te obronita z wyréznieniem w 2012 roku i uzyskata stopieri doktora nauk chemicznych.
Otrzymata za nig nagrode Polskiego Towarzystwa Chemicznego (Oddziat Gdanski) za najlepsza prace
doktorska w dziedzinie nauk chemicznych.

Od zakoriczenia Studiéw Doktoranckich swoja pracg zawodowa zwiazata juz catkowicie z Uniwersytetem
Gdariskim. W ramach 5-cio miesiecznego stazu podoktorskiego, pracowata na stanowisku specjalisty
ds. badan naukowych w Instytucie Ochrony Srodowiska i Zdrowia Czlowieka UG w zespole naukowym
Pana prof. dr hab. Tomasza Puzyna. W czasie stazu uczestniczyta, jako wykonawca, w kilku
miedzynarodowych projektach badawczych. Nastepnie po rocznym urlopie macierzynskim powrdcita
w marcu 2014 roku do pracy zawodowej na Wydziale Chemii UG. Zatrudniona na stanowisku adiunkta
naukowego do korica kwietnia 2019 roku, byta kierownikiem lub wykonawca licznych projektow
naukowych. Odbyfa dwa zagraniczne staze naukowe, jeden krotki (45-cio dniowy) pod koniec 2014 roku
w Japonii (National Institute for Environmental Studies, Research Center for Environmental Risk, Tsukuba) i drugi
dtuzszy (4-letni) w latach 2019-2023 w Nowej Zelandii (University of Auckland). Ten ostatni diugi
zagraniczny staz naukowy przerwat na 4 lata jej zatrudnienie na Wydziale Chemii UG.

Po zakoriczeniu stazu w Nowej Zelandii powrdcita na swoja Alma Mater do Pracowni Modelowania
Molekularnego w Katedrze Chemii Teoretycznej na stanowisko adiunkta naukowego w marcu 2023 r.
W sumie Habilitantka pracuje na Wydziale Chemii UG na etacie adiunkta naukowego 6 lat. Jest autorem
lub wspétautorem 35 artykutéw naukowych, w tym 23 po uzyskaniu stopnia doktora (ok. 70%). Z informacji
naukometrycznych wynika, ze sumaryczny impact faktor (TF) opublikowanych prac jest wigkszy niz 120,
sumaryczna punktacja ministerialna wg aktualnej listy wynosi 3000, opublikowane artykuty cytowane
sa ok. 600 razy, a H-indeks wynosi 15. Bedac uczestnikiem, wykonawcg lub kierownikiem projektow
badawczych, wspétpracowata i wspotpracuje z licznymi zespotami naukowymi krajowymi i zagranicznymi.
Za aktywno$¢ naukowa wielokrotnie byta wyrdzniana i nagradzana oraz otrzymywata liczne stypendia
naukowe, w tym dwa prestizowe granty MARSDEN Fast-START finansowane przez New Zealand Royal
Society Te Aparangi.

Ocena osiagniecia naukowego

Opisane w autoreferacie osiagnigcie naukowe nt.: ,,Zaprojektowanie i zbadanie metodami chemii kwantowej
super-atoméw do zastosowan jako silne czynniki redoks” obejmuje cykl 12 tematycznie powiazanych
artykutéw naukowych (pozycje H1-H12) opublikowanych w takich czasopismach, jak Chenical Physics
Letters (2), Journal of Physical Chemistry A (1), Journal of Chemical Physics (2), Physical Chemistry Chemical Physics
(2), Journal of Chemical Information and Modeling (1), RSC Advances (1), International Journal of Quantum
Chemistry (1), Chemphyschem: European Journal of Chemical Physics and Physical Chemistry (1) i Journal
of Computational Chemistry (1). Wszystkie czasopisma znajduja si¢ na liScie ministerialnej A, suma ich
punktéw wynosi 1110, a sumaryczny IF 44,707. W 8 pracach (H1-H8), opublikowanych w latach 2015-2019,
Pani dr Celina Sikorska jest jedynym autorem zaplanowanych, wykonanych i przedyskutowanych badan
naukowych, prowadzonych samodzielnie na Wydziale Chemii UG. Natomiast 4 ostatnie prace (H9-H12)
powstaly we wspétpracy z prof. Nicola Gaston w czasie jej 4-letniego pobytu (2019-2023) na Uniwersytecie
w Auckland w Nowej Zelandii. Habilitantka dofaczyta do dokumentacji oswiadczenie prof. Nicoli Gaston
o jej wkiadzie naukowym w badaniach, opublikowanych we wspélnych artykutach. Dotyczy on gtéwnie
planowania koncepcji badan naukowych. Ponadto w pracy H11 prof. Nicola Gaston obok Habilitantki peini
role autora korespondencyjnego.

Cykl publikacji H1-H12 dotyczy szerokiego spectrum badan przeprowadzonych dla potaczen zwanych
super-atomami o ekstremalnych (super) whasciwosciach fizycznych, fizykochemicznych i chemicznych.
Habilitantka badata zaréwno super-halogeny, czyli pofaczenia wieloatomowe o silnych wtasciwosciach
elektrono-akceptorowych, silniejszych niz halogeny (F, Cl, Br i I), jak i super-alkalia, czyli potaczenia
wieloatomowe o silnych wiasciwosciach elektrono-donorowych, silniejszych niz metale alkaliczne (Li, Na, K
i Cs). Analizowata ich wiasciwosci utleniajaco-redukujace oraz mozliwosci tworzenia jonowych super-soli
typu: [super-alkalium*|{super-halogen-].



Z uwagi na to, ze wlasciwosci super-atoméw mozna precyzyjnie kontrolowac, poprzez dodanie, usuniecie
lub zastapienie pojedynczego atomu, tego typu pofaczenia moga by¢ szeroko zastosowane w réznych
dziedzinach nauki i Zycia na $wiecie. Habilitantka podaje w autoreferacie i publikacjach wiele ciekawych
mozliwosci zastosowan. Na przyklad, moga by¢ wykorzystane w reakcjach utleniania i redukgji, jako silne
reduktory lub utleniacze innych zwiazkéw chemicznych, m.in. do usuwania toksycznych zwiazkdéw
ze srodowiska poprzez ich utlenianie lub redukcje do zwiazkéw nietoksycznych. Moga rowniez stuzy¢,
jako katalizatory réznych reakgji chemicznych, w tym takze w procesie przeksztatcania dwutlenku wegla.
Moga tez by¢ stosowane, jako elementy budulcowe w chemii materialowej do otrzymywania tafiszych
materialow o okreslonych wiasciwosciach. Z uwagi na te szerokie mozliwosci aplikacyjne, obliczenia
z wykorzystaniem metod chemii kwantowej typu ab initio, obok bardziej praco-, materiatowo-, aparaturowo-
i czasochtonnych eksperymentow, sa bardzo istotne i naleza do podstawowych badar, zwtaszcza dla mtodej
klasy potaczen. Dostarczaja one wiele niezbednych informacji o ich strukturze elektronowej, izomerii
(gdy istnieje), stabilnosci, a takze wiasciwosciach fizycznych, fizykochemicznych i chemicznych.

Tematyka badari naukowych podijetych przez Habilitantke w osiggnieciu naukowym jest kontynuacja prac
badawczych (obliczeri kwantowo-chemicznych) prowadzonych przez nia w czasie wykonywania pracy
magisterskiej, a nastepnie doktorskiej w Pracowni Chemii Kwantowej pod kierunkiem Pana prof.
P. Skurskiego. Nalezy w tym miejscu takze wspomnie¢ o Panu prof. dr hab. Macieju Gutowskim,
promotorze pracy doktorskiej prof. P. Skurskiego. Dzigki jego wyjatkowej aktywnosci naukowej rozwineta
si¢ Pracownia Chemii Kwantowej na Wydziale Chemii UG. Pan prof. M. Gutowski jest absolwentem
Wydziatu Chemii Uniwersytetu Warszawskiego. Prace doktorska wykonat pod kierunkiem Pana prof. dr
hab. Lucjana Pieli w pracowni prof. dr Wtodzimierza Kotosa (zm. 1996 r.), jednego z tworcow wspotczesnej
chemii kwantowej w Polsce i na $wiecie. Prof. W. Kotos byt wczesniej promotorem pracy doktorskiej
prof. L. Pieli. Korzenie rozwoju Pracowni Chemii Kwantowej w Gdansku siegaja zatem az do pracowni prof.
W. Kotosa w Warszawie, jednej z najlepszych pracowni chemii kwantowej w Polsce i na $wiecie. Pan prof.
P. Skurski pracowat w tej pracowni pod opieka Pana prof. L. Pieli w czasie swojego stazu, po uzyskaniu
tytutu zawodowego magistra na Wydziale Chemii UG. Pan Prof. M. Gutowski wspétpracujac po doktoracie
z prof. Jack’iem Simons’em (Depertment of Chemistry, Univesity of Utah, Salt Lake City, Utah, USA), rozwinat
na Wydziale Chemii UG nowa tematyke badan teoretycznych dla zjonizowanych uktadéw chemicznych,
wprowadzajac metody obliczen dla energetycznych parametrow jonizacji. Z kolei Pan prof. P. Skurski,
ktory odbyt staz podoktorski u prof. J. Simons’a, badajacego m.in. super-halogeny, przeniést i rozwinat
tematyke super-atoméw na Wydziale Chemii UG.

Réznorodnos¢ super-atoméw oraz ich ekstremalnych wiasciwosci i zastosowar jest tak duza, ze badania
dla tych potaczen kontynuuje w Gdansku Pan prof. P. Skurski, m.in. we wspotpracy z prof. J. Simons’em.
Prowadzg je takze inni pracownicy Katedry Chemii Teoretycznej UG, m.in. Pani prof. dr. hab. Iwona
Anusiewicz, wczeéniejsza doktorantka prof. P. Skurskiego, ktéra réwniez odbyta staz u prof. J. Simons’a
i ktora uzyskata tytut doktora habilitowanego w 2012 roku na podstawie osiagniecia naukowego
nt. ,Superhalogeny i superalkalia jako zwiazki o ekstremalnych wiasciwosciach fizykochemicznych”.
Na podstawie przegladu publikacji zawartych w bazie Web of Science, moge stwierdzi¢, ze jest to jedyny
osrodek naukowy w Polsce, ktéry od ponad 20 lat prowadzi badania teoretyczne dla super-atoméw.
Metodyka badan dla super-atoméw, rozwinigta w ciagu tych lat w Pracowni Chemii Kwantowej UG, stoi
na bardzo wysokim poziomie naukowym. Habilitantka wyksztatcona w tej Katedrze w czasie wykonywania
pracy magisterskiej i doktorskiej, utrzymuje ten wysoki poziom metodyki w swoim cyklu 12 artykutow,
stanowiacych osiagniecie naukowe.

Pani dr Celina Sikorska po doktoracie, stazu podoktorskim, rocznym urlopie macierzynskim i powrocie
na Wydziat Chemii UG rozpoczeta badania naukowe nad kietkujaca w niej praca habilitacyjng catkowicie
samodzielne. W pierwszej publikacji z 2015 roku (H1), ktorej byta jédynym autorem, wykorzystata proste
metody analizy korelacyjnej. Polegaja one na sformutowaniu odpowiednich teorii, tzn. zaleznosci ujetych
wzorem matematycznym w postaci prostej lub wielokrotnej korel Jcji liniowej, pozornie nie zwiazanych
ze soba serii informacji. Metody analizy korelacyjnej sa znane w [chemii od 100 lat. Byly powszechnie
stosowane w ubiegtym stuleciu pod ogélng nazwa ,liniowe zaleznsci energii swobodnych” (Linear Free-
Energy Relationships, LFER), migdzy innymi w fizycznej chemii organicznej i spektroskopii (np. réwnania
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Hammett'a, Taft’a, Yukawa-Tsuno, itp.). Stosuje sie je rowniez w biologii molekularnej, chemii lekéw,
chemii ochrony srodowiska i toksykologii do ilosciowego opisu zaleznosci miedzy biologiczna aktywnoscia
zwiazku chemicznego (biomolekuty, leku, badz trucizny) a jego struktura, z ktora powiazane sa roznorodne
whasciwosci fizyczne, fizykochemiczne i biochemiczne aktywnego zwiazku. Zaleznosci tego typu znane sg
pod nazwa ilosciowe zaleznodci miedzy struktura a aktywnoscia” (Quantitative Structure-Activity
Relationships, QSAR). Metody analizy korelacyjnej maja dwa cele gtowne, pierwszy to opisanie w spos6b
iloéciowy zaleznosci miedzy parametrami struktury a parametrami interesujacych wiasciwosci (aktywnosci),
a drugi to mozliwos¢ przewidywania wiasciwosci fizykochemicznych (aktywnosci) dla nowych zwiazkow,
ktore nie byty jeszcze badane, albo dla ktorych okreslenie parametréw fizykochemicznych i biochemicznych
jest trudne lub wrecz niemozliwe.

Metody analizy korelacyjnej sa takze stosowane w nowych dziatach chemii, m.in. chemometrii i informatyce
chemicznej. W swoim osiagnigciu naukowym (pozycja H1) Habilitantka zastosowata je w chemii
teoretycznej do ilosciowego opisu parametru energetycznego VDE dla serii anionéw super-halogenowych
AlXs~ oraz BX+ (X: F, Cl, Br) za pomoca parametrow (z ang. descriptors), charakteryzujacych strukture
potaczer. Do tego celu wybrata dwa parametry strukturalne, jeden zwiazany z ksztattem i iloscig
heteroatoméw w anionie, a drugi powiazany z masami atomowi pierwiastkow. Wartosci VDE zostaty
wczesniej obliczone w Pracowni Chemii Kwantowej pod kierunkiem Pana prof. P. Skurskiego i zebrane
w pracy opublikowanej w Inorganic Chemistry (P20), ktérej Habilitantka jest wspdtautorem, a ktore byty
weczesniej celem obliczen, wykonanych przez nia w ramach pracy magisterskiej. W ten sposob Habilitantka
zrecznie whaczyta wyniki pracy magisterskiej do swojego osiagniecia naukowego, bedacego przedmiotem
w postepowaniu o nadanie jej stopnia naukowego doktora habilitowanego.

Poszukujac nowych struktur super-halogenéw o interesujacych wiasciwosciach fizykochemicznych
z punktu widzenia zastosowan, Pani dr Celina Sikorska przebadata szes¢ ukfadow, grupujac je w serie
o analogicznych sktadach, rézniace si¢ badz rodzajem atomu centralnego, badz ligandu. Pierwsze dwie
nowe serie opublikowane w H2 obejmowaty klasyczne aniony super-halogenowe jedno- i dwucentowe
posiadajace atomy gazéw szlachetnych (Ng: Xe, Rn), powiazanych z najbardziej elektroujemnym sposrod
halogenéw fluorem. Byly to potaczenia typu: NgFa™ (n: 3, 5, 7) oraz NgnFsne1™ (n: 2). Z kolei nastgpna seria
opisana w H3 zawierata ukfady anionowe o wzorze ogolnym M(OF)w17, posiadajace atom metalu w centrum
(M: Li, Na, K, Be, Mg, Ca, B, Al) i grupy fluoroksylowe jako ligandy na zewnatrz (k w tym przypadku
oznacza maksymalna formalna wartosciowos¢ M). Wyniki badar dla tej serii porownata z wynikami kolejnej
analogicznej serii M(F)i~ (M: Li, Na, K, Be, Mg, Ca, B, Al), ktéra posiada inny mniejszy ligand, fluor.
Ostatnie serie przeanalizowane w H4 i H5 zawieraja w centrum atom magnezu i ligandy mieszane typu
MgnFana-2mOm™ (1: 2, 3; m: 1, 2, 3) lub niemieszane typu MgnFan~.

Analogicznie jak we wczesniejszych pracach prowadzonych w pracowni Pana prof. P. Skurskiego, badania
teoretyczne dla nowych serii super-halogenéw Habilitantka wykonata dla fazy gazowej, stosujac rozne
metody chemii kwantowej, ktére poznata w czasie pracy magisterskiej i doktorskiej. Niektore uktady
analizowata takze w $rodowisku wodnym, stosujac odpowiedni model teoretyczny (polarizable continuum
model, PCM). Dla polaczeri wielocentrowych przeanalizowata dodatkowo izomery konstytucyjne. Badata
stabilno$¢ geometryczna, termodynamiczna i elektronowa zaplanowanych potaczen oraz mechanizmy
prawdopodobnych reakgji tworzenia form anionowych lub ich fragmentacji. Dla wszystkich stabilnych
struktur anionowych okreslita wartosci VDE. W niektérych przypadkach dla form neutralnych super-
halogenéw obliczyta réwniez powinowactwo do elektronu (adiabatyczne i/lub wertykalne). Na podstawie
obliczeri kwantowych, wykazata, ze obecnos¢ atomu metalu, jako atomu centralnego w super-halogenie,
nie jest konieczna, aby uktad wykazywat ekstremalne wiasciwosci elektrono-akceptorowe. Przykltadem sa
serie anionéw, ktére zawieraja atomy gazoéw szlachetnych (NgFn~ oraz NgnFena”). Porownujac serie
M(OF)1~ z M(F)is1~ oraz MgnFami2nOm™ z MgnFaw1™ wykazata w sposob ilosciowy, ze elektroujemnosc
determinuje nie tylko stabilno$¢ termodynamiczng anionéw super-halogenowych, ale takze wplywa
na wartoéci VDE. Wigksza elektroujemnos¢ F niz OF pociaga za soba wigksza wartos¢ VDE dla anionu
super-halogenowego.



W kolejnym etapie pracy badawczej Habilitantka przeanalizowata na kilku przyktadach wtasciwosci
utleniajace (jonizujace) neutralnych super-halogenéw w fazie gazowej, acetonitrylu i/lub 1,2-dichloro-
benzenie (prace H5-H7). Wybrata kilka potaczen jednocentrowych MXk1* (M: Li, Mg, Al; X: F, Cl) oraz jedno
potaczenie wielocentrowe MgsF*. Badata ich oddziatywanie z czasteczka fulerenu Cso, w wyniku ktdrego
moze si¢ tworzy¢ uklad donorowo-akceptorowy [D][A] z utlenieniem fulerenu. W wyniku utlenienia
(zjonizowania Ceo do kationorodnika: [Ce] — e — [Cso™]), neutralny super-halogen (SH*) moze wiaza¢
elektron z fulerenu ([SH*] + e — [SH-]) i moze powstac stabilne potaczenie jonowe typu [Ceo™]|[SH-). Wysoka
energia jonizacji Cso wymaga silnego neutralnego super-halogenu do jego catkowitego utlenienia. Sposréd
badanych neutralnych super-halogenéw Habilitantka wybrata MgsF7*, ktéry wykazuje bardzo silne
(nazwane przez nig , magiczne”) whasciwosci utleniajace i nastepnie zastosowata go do zbadania utleniania
czasteczek mono- i ditlenkéw metali MOn (M: Mg, Co, Cu, Ni, Zn, Mn, Si. Ti; n: 1, 2). Dla wiekszosci
badanych tlenkéw (o IE < 11 eV) Habilitantka potwierdzita w sposéb ilosciowy mozliwosé tworzenia
potaczeri jonowych. Stwierdzita natomiast, ze SiO: posiada za wysoka energie jonizacji. Wzgledem tego
tlenku wybrany super-halogen MgsF7* jest juz za stabym utleniaczem, co w pewnym sensie neguje jego
~magiczne” wtlasciwosci. Mozliwos¢ utlenienia SiO: do kationorodnika Pani dr Celina Sikorska
obserwowala wczesniej, prowadzac badania teoretyczne z Panem prof. P. Skurskim dla neutralnych
jednocentrowych super-halogenéw AICls* i AlFs, ktére sa zdolne zjonizowac neutralne czasteczki nawet
0 wysokiej energii jonizacji (IE > 12 eV) [P13].

Biorac pod uwage wady i ograniczenia anionéw super-halogenowych, aktualnie stosowanych jako
nieorganiczne elektrolity w bateriach litowo-jonowych, Habilitantka zbadata stabilnoéé wielocentrowych
super-halogenow anionowych typu MgeFani20On~ (n: 2, 3; m: 0, 1, 2, 3), jako mozliwych alternatywnych
elektrolitow baterii litowo-jonowych (praca H8). Przebadane przez nig potaczenia typu [Li*][MgaF2n1-2m0m-]
sa stabilne w srodowisku wodnym, a obliczone parametry energetyczne, zwlaszcza dla MgsFr, sa korzystne
w poréwnaniu z komercyjnymi elektrolitami, co sugeruje, ze wybrany typ anionu super-halogenowego
moze by¢ w przysztosci wykorzystany, jako elektrolit w bateriach litowo-jonowych.

Przeprowadzone przez Pania dr Celing Sikorska badania teoretyczne i aplikacyjne dla nowych serii potaczen
super-halogenowych (opublikowane w pracach H1-HS8) wzbogacaja, zaréwno krajowa baze wiedzy
dla uktadéw przebadanych w Pracowni Chemii Kwantowej przez jej doktorantéw i pracownikéw
naukowych, jak rowniez baze ogélnoswiatowa. Z punktu widzenia metodyki badan, Habilitantka korzystata
miedzy innymi z wczesniejszych doswiadczern whasnych oraz innych pracownikéw Katedry Chemii
Teoretycznej. Z kolei stosujac wybrane metody chemii kwantowej, wykorzystata programy obliczeniowe,
w ktorych te procedury sa zawarte. Swoje wlasne koncepcje zastosowata w poszukiwaniach nowych
uktadéw jedno i wielocentrowych i ich izomerycznych struktur oraz w analizach mozliwych drég tworzenia
i rozpadu badanych anionéw super-halogenowych, zdobywajac w ten sposob coraz wieksze doswiadczenie
naukowe w modelowaniu molekularnym gtéwnie dla potaczen nieorganicznych.

Ostatni cykl 4 publikacji (H9-H12), ktéry powstat przy wspétpracy z Pania prof. Nicola Gaston, kiedy Pani
dr Celina Sikorska przebywata na 4-letnim stazu na Uniwersytecie w Auckland (Nowa Zelandia), dotyczy
badari naukowych dla super-alkaliéw, ich struktur, wiasciwosci redukujacych, zastosowan, oraz mozliwosci
tworzenia soli z super-halogenami. W badaniach nadal stosowata tylko metody teoretyczne, jednak
w pracach H9-H12 metodyka badan jest bardziej urozmaicona, niz w przypadku badan przeprowadzonych
dla super-halogenéw, co korzystnie wptyneto na jej rozwdj naukowy. Szkoda, ze Habilitantka nie miata
okazji na Uniwersytecie w Auckland uczestniczy¢ w eksperymentach dla super-atoméw. Takie
doswiadczenie z pewnoscig poszerzyloby jej horyzonty w badaniach teoretycznych.

Pani dr Celina Sikorska badata natomiast teoretycznie (H9) potaczenia 3 klastréw metali przejsciowych
stabilizowanych przez ligandy PEts z fulerenem Cso, ktére zsyntezowano kilka lat wczesniej, wyhodowano
krysztaty i zbadano ich struktury w laboratorium prof. N. Gaston. Stwierdzono, ze struktury krystaliczne
dwéch potaczen, [CosSes(PEt:)s][CeoJ2 i [CrsTes(PEts)s][Csols, nasladujg struktury soli typu [M*2][X-]2
i sa podobne do struktury krystalicznej Cdl.. Natomiast struktura krystaliczna trzeciego potaczenia,
[NisTes(PEts)s][Ceo] jest analogiczna do struktury krysztatu NaCl, soli typu [M*][X-]. Wychodzac z geometrii
struktur krystalicznych, Habilitantka zastosowata metody teoretyczne zaréwno do oceny efektu
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naladowania cech metali przez klastry metali, jak rowniez w celu wyjasnienia ich wiasciwosci
redukujacych. Do jako$ciowej oceny natury oddziatywan w badanych potaczeniach 3 klastrow metali
przejéciowych Habilitantka zastosowata zaréwno klasyczny jak i zmodyfikowany przez siebie model
potencjatu Lennarda-Jonesa. Dodatkowo wykazata elektrono-donorowy (nukleofilowy) charakter klastrow
metali w oparciu o obliczenia energii jonizacji, potwierdzajac ich nature super-alkaliczng, zwlaszcza
trzeciego klastra z Ni, dla ktérego IE jest mniejsze niz dla Cs. Z kolei Ceo, petniac w badanych potaczeniach
role elektrono-akceptora (elektrofila), moze by¢ redukowany przez klaster metalu, ktéry jednoczesnie
sie utlenia. W konsekwengji reakcji utleniania i redukcji, moze nastapi¢ przeptyw elektronu z separacja
tadunkéw (dodatniego i ujemnego) i moga powstac sole o mniejszym lub wigkszym charakterze jonowym,
podobne do soli typu [M#2][X"]2 i [M*][X"].

W kolejnej pracy teoretycznej dla super-alkaliow (H10) Pani dr Celina Sikorska wykazata, Ze kation Cs*
mozna zastapi¢ kationem bimetalicznym o charakterze super-alkalicznym (LiMg?, NaMg*, LiCa* lub NaCa*)
w perowskicie CsPbBr3;, stosowanym w ogniwach stonecznych, przeksztatcajacych energie stoneczng
w energie elektryczna. Wprowadzenie kationu super-alkalicznego korzystnie modyfikuje strukture
elektronowa perowskitu. Kationy LiMg* i NaMg* o mniejszym promieniu jonowym moga tworzy¢ stabilne
perowskity o naturze pétprzewodnikowej i matej przerwie energetycznej, nizszej niz w CsPbBrs. Natomiast
z kationami LiCa* i NaCa* o wiekszym promieniu jonowym mozna zbudowac przewodniki metaliczne.

Oddziatywania neutralnych super-alkaliéw z czasteczkami CO: i N2 oraz neutralnymi super-halogenami
AlIXs* (X: F, Cl) byly przedmiotem badar Habilitantki w dwoch ostatnich pracach (H11 i H12). Jako neutralne
super-alkalia wybrata stabilne potaczenia wielocentrowe typu N:MgeM* (M: Li, Na, K), ktore posiadaja AEI
nizsze niz dla atomu Cs oraz silne wiasciwosci elektrono-donorowe. Ich wspdlna czescig sktadowg jest
klaster NsMgs o ciekawej strukturze przestrzennej podobnej do adamantanu. Habilitantka przebadata
stabilnos¢ struktur neutralnych, anionowych i kationowych dla super-alkaliéw i oszacowata odpowiednie
parametry energetyczne jonizacji. Nastepnie wykazala, ze neutralne super-alkalia NiMgeM* sa zdolne
do zjonizowania obojetnej czasteczki CO2, ktéra w chemii petni role stabego czynnika elektrofilowego (H11).
W potaczeniu jonowym, powstalym w wyniku przeniesienia elektronu od super-alkalium do CO:z nastepuje
aktywagja CO: polaczona ze zmiana geometrii, zwlaszcza kata O-C-O. Analogicznego zjawiska
przeniesienia elektronu (procesu utleniania i redukgji) nie obserwowata dla potgczenia super-alkaliow
z czasteczka neutralna N3, ktéra charakteryzuje sie bardzo niskim powinowactwem do elektronu. Potaczenie
super-alkaliow z Nz jest zwiazkiem addycyjnym o nie zjonizowanej strukturze.

Neutralne super-alkalia N«MgsM* w wyniku oddziatywania z neutralnymi super-halogenami AlXs" moga
natomiast tworzy¢ trwate jonowe super-sole typu [NsMgsM*][AlXs]. Super-alkalium, dziatajac jako reduktor
w uktadzie [D][A}, moze zredukowa¢ super-halogen, a super-halogen, dziatajac jako utleniacz, moze utleni¢
super-alkalium. W wyniku reakgji utlenienia i redukgji moze nastapic¢ przeniesienie elektronu z neutralnego
super-alkalium do neutralnego super-halogenu z jednoczesna separacja fadunku dodatniego i ujemnego,
co w konsekwencji prowadzi do powstania super-soli [SA*][SH-]. Dodatkowo Habilitantka zauwazyta,
ze stosunek $rednicy jondw SA* i SH- (dSA*/dSH") moze decydowac o typie krysztatu. Np. super-sol
[NsMgeLi*][AlCl+] ma najnizsza wartos¢ tego stosunku i moze tworzyc krysztaly molekularne, natomiast dla
super-soli [NsMgeNa*][AlCl+] i [NsMgsK*J[AICls] te stosunki sg wigksze i sole te moga tworzy¢ upakowane
super-atomowe sieci krystaliczne. Na podstawie analizy struktur elektronowych stwierdzita, ze badane sole
moga tez wykazywa¢ zmienne wiasciwosci fizyczne od pétprzewodnika do metalu. Wiasciwosci te mozna
modyfikowad, zmieniajac atom litowca i/lub fluorowca.

Podsumowujac, Pani dr Celina Sikorska zaprezentowata bardzo bogata aktywnos¢ w postaci osiggnigcia
naukowego sktadajacego si¢ z cyklu 12 tematycznie powiazanych artykutéw H1-H12, opublikowanych
w renomowanych czasopismach miedzynarodowych z listy ministerialnej A. Mozna réwniez do nich dodac
spora liczbe komunikatow ustnych i posteréw, prezentowanych na konferencjach naukowych w Polsce
i za granica. W sposéb nowatorski wykorzystata metody chemii kwantowej do szerokiego spektrum
zastosowani dla super-atoméw. Przedstawione w dokumentacji osiagnigcie naukowe jest dowodem
wyjatkowego poziomu Habilitantki. Jej aktywnos¢ naukowa zdecydowanie przekracza poziom uznany
za wystarczajacy do uzyskania stopnia doktora habilitowanego.



Nie mam watpliwosci, ze Pani dr Celina Sikorska wniosta nie tylko znaczny wktad w rozwdj dyscypliny
nauki chemiczne, ale takze rozwineta swoje wrodzone talenty chemiczne poprzez badania teoretyczne
atrakcyjnych uktadéw chemicznych oraz mozliwego szerokiego wachlarza ich zastosowan. Zdobyta
dodatkowe doswiadczenia w roéznych specjalizacjach naukowych, takich jak chemia kwantowa,
modelowanie molekularne, czy chemometria. Poznata réwniez laboratorium zagraniczne i sposob
prowadzenia tam badan naukowych. W mojej opinii cykl 12 publikacji spelnia kryterium indywidualnego
wktadu Kandydatki ubiegajacej si¢ o uzyskanie stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk scistych
i przyrodniczych w dyscyplinie nauki chemiczne. Mam nadzieje, ze uwagi natury interpretacyjnej,
zamieszczone ponizej, Habilitantka wezmie pod uwage zarowno w swoich wtasnych przysztych pracach
naukowych, jak i przysztych pracach magisterskich i doktorskich, ktorych bedzie promotorem.

Uwagi ogolne dotyczace osiagniecia naukowego

Mimo wyjatkowych osiagnie¢ Habilitantki i wysokiego poziomu zastosowanej metodyki do badan
podstawowych i aplikacyjnych, mam niestety kilka uwag ogdlnych natury interpretacyjnej,
ktore w przysztosci moga podniesc jakosc jej nowych prac naukowych, a w szczegolnosci prac magisterskich
i doktorskich wykonywanych pod jej kierunkiem. Przede wszystkim mam ogdlna uwage do wzordéw
umieszczonych w publikacjach i autoreferacie. Generalnie przyjeto w chemii takg regute, ze dla atomu
pierwiastka, ktéry ma niesparowany elektron mozna pominac¢ znak rodnika (%), piszac jego symbol bez tego
znaku (np. H, Li, B, F, Cl, itd.), ale tylko wtedy, gdy nie analizuje sie mechanizméw proceséw jonizacji.
Natomiast, gdy pisze si¢ wzory potaczen atomoéw nalezy juz zaznaczy¢, czy jest to czasteczka obojetna
ze sparowanymi elektronami (bez znaku neutralnosci), kation ze znakiem tadunku dodatniego (*), anion
ze znakiem tadunku ujemnego (), neutralny rodnik ze znakiem niesparowanego elektronu (*), kationo-
rodnik z potaczonym znakiem niesparowanego elektronu i tadunku dodatniego (**), czy tez anionorodnik
z potaczonym znakiem niesparowanego elektronu i tadunku ujemnego (). W spektrometrii mass, chemii
radiacyjnej, jak rowniez w chemii dla zwigzkoéw organicznych i nieorganicznych nie mozna tych znakéw
pomija¢, zwlaszcza gdy proponuje sie mechanizmy tworzenia nowych, badz rozpadu starych wigzan
w czasteczce. Podobnie jest w chemii kwantowej i obliczeniowej, gdy analizuje si¢ procesy jonizacji, zwane
reakcjami utleniania i redukgji, czy tez czastkowe procesy oddania lub dodania elektronu. Wszystkie znaki
okreslajace stan elektronowy badanego uktadu powinny by¢ zaznaczone.

W opublikowanych artykutach i autoreferacie dla jasnosci nalezato uwzgledniac¢ wszystkie znaki dotyczace
stanu elektronowego badanych struktur réznych form super-atoméw. Np. neutralny super-halogen posiada
nie sparowany co najmniej jeden elektron (SH*®) i przytaczajac dodatkowy elektron staje sie anionem (SH* + e
— SH-). Natomiast, jesli napiszemy wzdr super-halogenu jako SH (bez znaku stanu elektronowego),
to proces jego jonizacji negatywnej (SH + e — SH™), moze oznacza¢, ze prowadzi do anionorodnika,
a nie anionu i moze spowodowac nieporozumienia miedzy czytelnikami a autorem pracy. Ta sama uwaga
o doktadnosci pisania struktur super-atoméw i ich stanéw elektronowych dotyczy wszystkich
mechanizméw reakcji tworzenia i fragmentacji super-atoméw oraz tworzenia form zjonizowanych
dla potaczen [donor][akceptor]. Prawidiowo napisana struktura zwiazku jest podstawa dobrej interpretacji
wynikéw wszelkich badan, teoretycznych, kinetycznych, termochemicznych, elektrochemicznych,
biochemicznych itp. oraz wtlasciwego odbioru przez czytelnikéw, w tym studentow zglebiajacych
poszczegolne dziaty chemii i doktorantéw analizujacych wspotczesne trendy naukowe.

Z kolei konsekwencja braku réwnan pobrania elektronu (jonizacji negatywnej, inaczej redukdji)
dla neutralnego super-halogenu i oddania elektronu (jonizacji pozytywnej, inaczej utleniania)
dla neutralnego super-alkalium oraz odtaczania elektronu od anionu super-halogenowego sq duze skroty
myslowe Habilitantki. Dodatkowo brak definicji obliczanych parametréw energetycznych, odpowiednio
powinowactwa do elektronu (wertykalnego lub adiabatycznego) dla neutralnego super-halogenu, energii
jonizacji (wertykalnej lub adiabatycznej) dla neutralnego super-alkalium, wertykalnego oddania elektronu
dla anionu super-halogenowego itd.,, a takze brak stosownych rysunkéw wyjasniajacych te definicje
prowadzi do przejezyczen popetnionych w osiagnieciu naukowym. Np. w kilku miejscach w autoreferacie
Habilitantka stosuje naprzemiennie terminy ,wertykalna energia odrywania elektronu (VDE)”, ,energia
wigzania nadmiarowego elektronu (tez jako VDE)” i ,powinowactwo do elektronu”. Definicje i wartosci
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tych parametréw energetycznych nie s identyczne. Dlatego ich naprzemienne uzywanie mozna zaliczy¢
nawet do btedéw merytorycznych, ktére umniejszaja wartos¢ osiagniecia naukowego.

Ponadto Habilitantka wielokrotnie pisze w autoreferacie i publikacjach o delokalizagji tadunku w super-
atomie jonowym oraz o jego HOMO i LUMO. Pomija natomiast obliczenia i dyskusje na temat SOMO
dla neutralnych super-atoméw (np. w pracach H4-H6, H9, H11, H12). Brak jest tez informagji,
czy izomeryczne zmiany potaczen wielocentrowych, a takze potaczenia typu [SA°][A] lub [D][SH"]
wplywaja na SOMO. Jedynie w jednej pracy (H7) sa raportowane SOMO dla kilku tlenkéw utlenionych
do kationorodnikéw w potaczeniach z neutralnym super-halogenem MgsF7*. Analiza SOMO w neutralnych
super-atomach, a nastepnie w adduktach [D][A] mogtaby dostarczyé wiecej informacji na temat
ich charakteru (nie zjonizowanego lub zjonizowanego) niz poréwnanie z wielkosciami energii jonizacji SA*
lub D oraz powinowactwa do elektronu A lub SH*, Z kolei dyskusja na temat rozktadu gestosci spinu
niesparowanego elektronu zostata wtaczona tylko w 3 artykutach (H5-H7). Dotyczy ona potaczen
neutralnych super-halogenéw MgsF>* i MXi:* (M: Li, Mg, AL; X: F, Cl) z Cso w H5 i H6 oraz MgsF7* z MeO
(Me: Mg, Zn, Co, Cu, Ni) lub MeO: (Me: Mn, Si, Ti) w pracy H7.

Zwracam tez uwage na fakt, ze whasciwosci utleniajace maja reaktywne neutralne super-halogeny (SH*),
ktére fatwo moga pobra¢ elektron (SH* + e — SH-). Ich aniony (SH-) takiej mozliwosci nie maja, moga
natomiast oddac elektron (SH- - e — SH*), wykazujac whasciwogci redukujace. Twierdzenie, ze aniony moga
by¢ czynnikami utleniajacymi jest zatem nieodpowiednie (np. wstep w H4). To samo dotyczy wiasciwosci
magicznych (utleniajacych) neutralnego super-halogenu MgsF7. Jego anion juz takich wtasciwosci
nie posiada (wstep H7). Neutralne super-halogeny (SH*) moga utleni¢ neutralng czasteczke do kationo-
rodnika, tak jak to Habilitantka odpowiednio zinterpretowata w H5 i Hé6 dla przypadku potaczenia z Cso.
Ale w H7 dla potaczen z tlenkami interpretacja jest juz niejasna. Super-halogen neutralny odbierajac jeden
elektron od obojetnego tlenku (SH* + e —» SH") moze utleni¢ tlenek tylko do kationorodnika MOhn - e —»
MOx*), a nie kationu (MOw*). Analogicznie, niejasna interpretacja wynikéw zastata opublikowana wczesniej
w pracy P13 wspélnie z prof. P. Skurskim. Szczegétowa analiza SOMO w SH* oraz adduktach z tlenkami
z pewnoscia wyjasnitaby strukture elektronowa oraz charakter stabilnych uktadéw donorowo-
akceptorowych.

Chciatabym takze przypomnie¢ podstawowe wiadomosci z chemii na temat COs. Czgsteczka neutralna CO:
nie jest chemicznie bierna, jak to napisata Habilitantka w autoreferacie. Z uwagi na wieksza elektroujemnog¢
tlenu niz wegla, wigzania CO w CO: sa spolaryzowane. Wprawdzie moment dipolowy dla CO: jest réwny
zero (czasteczka jest kwadrupolowa), ale atom wegla posiada czastkowy tadunek dodatni i moze
zachowywac sie jak staby elektrofil. Np. w chemii organicznej stosuje sie CO> (jako elektrofil) w reakcjach
substytucji elektrofilowej w uktadach aromatycznych aktywowanych podstawnikami elektrono-
donorowymi, np. w syntezie kwasu salicylowego, wychodzac z fenolu lub fenolanu sodu (reakcja Kolbego).
Z kolei czasteczka azotu nie ma takich wiasciwosci, nie ma spolaryzowanego wiazania i nie jest elektrofilem.
Dlatego Habilitantka nie znalazta zjonizowanej struktury dla potaczenia z neutralnym super-halogenem
{NsMgM*][N:].

Nie widze tez potrzeby, stosowania w pracy H1 nowej nazwy dla zaleznoéci liniowej, a mianowicie
»ilosciowa zaleznogé miedzy struktura a wiasciwoscia” QSPR (Quantitative Structure-Properh_/ Relationship),
a nie jak to bylo zaproponowane weczesniej QSAR (Quantitative Structure-Activity Relationship), gdzie
aktywnos¢ moze by¢ rozumiana bardzo szeroko, réwniez jako wiasciwoéé fizykochemiczna lub aktywnog¢
chemiczna. Oprocz tego, zastosowana w autoreferacie terminologia modelu matematycznego jest troche
sztuczna, np. zamiast terminu ,wspéiczynnik korelacji” Habilitantka uzywa termin ,wspétczynnik
determinacji modelu”, itp. By¢ moze zmiany terminéw sa podyktowane programami antyplagiatowymi.
Tego typu praktyki z terminologia stosowane sa do$¢ czesto we wspoiczesnej literaturze chemiczne;j.
Czasami zdarzaja sie nawet niewtasciwie zastosowane terminy, definiujace zupetnie co i nnego.

Mam tez inne uwagi dotyczace autoreferatu. Moim zdaniem nie jest on starannie przygotowany. We wstepie
dane na temat budowy i stanu elektronowego super-atoméw sa bardzo skape. Poza tym nie ma reakgji
1 definicji obliczanych parametréw energetycznych dla czastkowych proceséw jonizacji oraz przeniesienia
elektronu, czyli reakcji utleniania i redukcji w uktadach [D][A], ktére Habilitantka analizowata.
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W autoreferacie sa tez bledy edytorskie, nawet we wzorach chemicznych (np. Rys. 6, bledne sa wzory
anionéw dwucentrowych). Zdarzaja si¢ takze powtdrzenia. Niektére informacje s3 umieszczone
w nieodpowiednich rozdziatach (np. wspoétpraca z innymi pracownikami UG zamieszczona jest w rodz. 5
dotyczacym aktywnosci naukowej w innych Uczelniach, w tym zagranicznych). Wszystkie wymienione
powyzej uwagi umniejszaja tylko jakos¢ osiagnigecia naukowego. Nie wplywaja jednak na jego ogdlna
pozytywna ocene.

Ocena sumarycznego dorobku naukowego

Sposrdd 35 artykutéw naukowych umieszczonych w wykazie dorobku naukowego dr Celiny Sikorskiej,
32 prace zostaly opublikowane w prestizowych czasopismach zagranicznych zalaczonych w bazie
czasopism Journal Citation Reports (JCR), natomiast 3 prace zostaly wydrukowane w czasopismach
publikujacych materiaty konferencyjne. W wigkszosci artykutéw (26) Habilitantka jest pierwszym autorem.
W dorobku Habilitantki sg rowniez artykuty mono-autorskie (9). W swojej aktywnosci naukowej wykazata
réwniez 1 wyktad konferencyjny na zaproszenie, wygloszony na sympozjum w Nowej Zelandii, 8 ustnych
komunikatéw i 27 posterow prezentowanych na konferencjach w kraju (18) i za granica, m.in. w Nowej
Zelandii (7), Hiszpanii (2), Wioszech (2), Meksyku (2), Korei Potudniowej (1), Kanadzie (1), Wietnamie (1),
Stowagji (1) i Wegrzech (1). W wiekszosci prezentowata je samodzielnie.

Pierwsze 10 artykutéw naukowych Habilitantki zostalo opublikowanych w latach 2008-2012
w renomowanych czasopismach zagranicznych, takich jak Inorganic Chemistry (2 prace), Journal of Physical
Chemistry A (2), Chemical Physics Letters (4), Molecular Physics (1) oraz Journal of Theoretical and Computational
Chemistry (1) oraz 1 komunikat konferencyjny w Current Topics in Biophysics. Byly one efektem 6-cio letnich
intensywnych badan naukowych Habilitantki, prowadzonych pod kierunkiem Pana prof. P. Skurskiego.
Dotycza one gtéwnie super-halogenéw, analizy ich struktury, trwatosci, izomeryzacji oraz jonizacji
poprzez zastosowanie roznych metod chemii kwantowej. Oprécz wymienionych publikadji, wigksza czes¢
tych badan byta tematem jej pracy magisterskiej i pdzniej rozprawy doktorskiej. W badaniach tych mozna
juz zauwazy¢ pewna samodzielnos¢ Habilitantki w pracy naukowej na podstawie zajmowanej przez nig
pierwszej pozycji w spisie autoréw w 10 publikacjach z 11 (91%).

Kolejne 4 artykuty, opublikowane w latach 2015-2018 w Nanotechnology (2 prace), Chemometrics and
Intelligent Laboratory Systems (1) i Beilstein Journal of Nanotechnology (1), oraz 1 monoautorski komunikat
konferencyjny zamieszczony w Proceedings of the 3" World Congress on Recent Advances in Nanotechnology
powstaty po doktoracie i byly owocem badan naukowych Habilitantki, prowadzonych pod kierunkiem Pana
prof. dr hab. Tomasza Puzyna z Instytutu Ochrony Srodowiska i Zdrowia Cztowieka UG. Jeszcze w czasie
stazu podoktorskiego, biorac udziat jako wykonawca w kilku miedzynarodowych projektach naukowych,
Habilitantka zdobyta odpowiednie doswiadczenie i wiedze w przydatnosci metod chemii kwantowej
i chemometrii do badania wtasciwosci fizykochemicznych nanoczasteczek. Konsekwencja tych doswiadczen
byto opracowanie ilosciowych metod analizy. Byta juz wtedy zatrudniona na Wydziale Chemii UG na etacie
adiunkta naukowego. Zaproponowata i przetestowata algorytmy matematyczne do modelowania
wlasciwosci  nanoczasteczek, oparte na analizie korelacyjnej. Analogiczne modele zastosowata
takze do super-halogenéw. Na tym etapie pracy zawodowej rozpoczeta juz samodzielng prace naukows,
ktora stata sie zalazkiem jej osiggnigcia naukowego zaprezentowanego we wniosku ztozonym w RDN.

Angazujac sie rownolegle w prace badawcze zespotu Pana prof. dr hab. Piotra Stepnowskiego oraz Pani dr
hab. Anny Biatk-Bieliniskiej z Katedry Analizy Srodowiska Wydziatu Chemii UG, ktérzy wspotpracuja
z prof. dr hab. Pawlem Wiczlinga z Zakladu Biofarmacji Farmakologii Wydziatu Farmaceutycznego
Gdanskiego Uniwersytetu Medycznego, Habilitantka wykazata mozliwosci zastosowania metod chemii
kwantowej i chemometrii do badania w sposéb ilosciowy termochemii réownowag kwasowo-zasadowych
dla ztozonych terapeutykow. W 2017 roku zostata opublikowana praca naukowa w Trends in Analytical
Chemistry, taczaca metody doswiadczalne z teoretycznymi dla zwiazkéw organicznych stosowanych
w terapii przeciwnowotworowej. Ponadto, Habilitantka zastosowata metody teoretyczne w kolejnej pracy,
gdy zaangazowata si¢ w badania prowadzone przez Pana prof. P. Stepnowskiego przy wspotpracy z grupa
prof. Danuty Leszczynskiej (Interdisciplinary Center for Nanotoxicity, Jackson State University, USA). Potaczenie
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wynikéw metod eksperymentalnych i obliczeniowych doprowadzito do ciekawych wnioskéw
nt. mozliwosci usuwania ze srodowiska kancerogennych policyklicznych weglowodoréw aromatycznych.
Badania te zostaty wspdlnie opublikowane w 2018 roku w Water, air, and soil pollution.

Kolejny cykl zespotowych badan naukowych Habilitantki, prowadzonych na Wydziale Chemii UG dotyczy
jej wspotpracy z Panem prof. dr hab. Adamem Liwo z Katedry Chemii Teoretycznej. Badania te obejmuja
modelowanie struktur duzych uktadéw biochemicznych, jakimi sa biatka z wykorzystaniem teoretycznych
modeli i algorytméw w ogélnoswiatowych eksperymentach CASP (Experiment on the Critical Assessment
of Techniques for Protein Structure Prediction). Owocem tych testow naukowych sa 3 pojedyncze artykuty
opublikowane w latach 2019-2020 w Journal of Molecular Graphics and Modelling, Proteins: Structure, Function
and Bioinformatics oraz Journal of Chemical Information and Modeling. Ostatnio w 2022 roku Habilitantka
juz indywidualnie z prof. A. Liwo opublikowata bardzo interesujacy artykut w Journal of Physical Chemistry
B. Jest to praca taczaca doswiadczenia dwdch chemikow teoretykow, jednego uznanego w swiecie
specjalisty, z ogromnym doswiadczeniem naukowym i drugiego miodszego specjalisty zdobywajacego
doswiadczenie w projektowaniu modeli matematycznych i algorytméw do badan strukturalnych nie tylko
dla matych potaczen, jakimi s fragmenty aminokwaséw i peptydéw, ale takze dla wielkich polimerycznych
biatek. Artykut ten zostat opublikowany w specjalnym zeszycie czasopisma ACS z okazji 100-letnich
urodzin Pana prof. Harolda Scheragi, u ktérego kilku pracownikéw Wydziatu Chemii UG odbywato staze
naukowe, a z ktérym od wielu lat wspétpracuje Pan prof. A. Liwo.

Ostatni cykl badan naukowych obejmuje juz artykuly (ocenione powyzej), ktore Habilitantka wybrata
do przedstawienia osiagniecia naukowego we wniosku o przeprowadzenie postepowania w sprawie
nadania stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk scistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauki
chemiczne, ztozonym w RDN w Warszawie. Ten cykl badari jest zbiorem 12 tematycznie powiazanych
artykutéw, opublikowanych w prestizowych czasopismach zagranicznych zataczonych w bazie czasopism
Journal Citation Reports (JCR).

Sumaryczny dorobek naukowy Pani dr Celiny Sikorskiej jest bardzo bogaty i réznorodny zaréwno
pod wzgledem zastosowanych wspétczesnych metod chemii kwantowej i chemometrii, jak réwniez
badanych struktur zwiazkéw chemicznych i ich wtasciwosci fizykochemicznych. Habilitantka nie tylko
przyjmuje propozycje wspélnych badan teoretycznych metodami chemii kwantowej, ale réwniez odwaznie
podejmuje si¢ analiz wynikéw badar eksperymentalnych i teoretycznych za pomoca metod
matematycznych i statystycznych. Moim zdaniem jej sumaryczne osiagniecia naukowe reprezentuja wysoki
poziom zastosowanej metodyki i dobrze wpisuja si¢ w miedzynarodowy rozwoj chemii teoretycznej.
Jednoczesnie spetniaja wymagania stawiane kandydatom ubiegajacym sie o stopien naukowy doktora
habilitowanego w dyscyplinie nauki chemiczne.

Informacja o wspolpracy z innymi osrodkami krajowymi i zagranicznymi

Pani dr Celina Sikorska wykazata sie istotna aktywnosciag naukowg w wiecej niz jednej uczelni, instytugji
naukowej, w szczegélnosci zagranicznej. W czasie stazu podoktorskiego uczestniczyta w miedzynaro-
dowym projekcie, finansowanym w ramach 7 Programu Ramowego UE i odbyta pierwszy krotki
zagraniczny staz naukowy w Japonii (National Institute for Environmental Studies (NIES), Research Center for
Environmental Risk, Tsukuba) w grupie kierowanej przez dr Noriyuki Suzuki pod koniec 2014 roku.

Podczas diuzszego pobytu na Uniwersytecie Auckland w Nowej Zelandii w grupie prof. Nicoli Gaston
(2019-2023) brata udziat w projektach naukowych realizowanych na Wydziale Fizyki tego Uniwersytetu,
m.in. we wspotpracy z MacDiarmid Institute for Advanced Materials and Nanotechnology (Wellington, Nowa
Zelandia) oraz Institut fiir Anorganische Chemie Universitit Tiibingen (Tiibingen, Niemcy). Owocem tej
wspllpracy sa m.in. publikacje wchodzace w sklad osiagnigcia naukowego przedstawionego
w dokumentadji oraz prezentacje na miedzynarodowych konferengach naukowych.

Pracujagc na Wydziale Chemii UG razem z Panem prof. dr hab. P. Stepnowskim z Katedry Analizy
Srodowiska Wydziatu Chemii UG mogta wspétpracowaé z zespotem prof. D. Leszczynskiej
z Interdisciplinary Center for Nanotoxicity, Jackson State University (Stany Zjednoczone). Natomiast
wspétpracujac z Panem prof. dr hab. A. Liwo z Katedry Chemii Teoretycznej Wydziatu Chemii UG mogta
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uczestniczy¢ w ogélnoswiatowych eksperymentach CASP (Experiment on the Critical Assessment of Techniques
for Protein Structure Prediction). Ponadto wspélnie z zespotem Pani dr hab. A. Biatk-Bieliriskiej z Katedry
Analizy Srodowiska Wydziatu Chemii UG mogta wspétpracowac z prof. dr hab. P. Wiczlinga z Zaktadu
Biofarmacji Farmakokinetyki Wydziatu Farmaceutycznego Gdarniskiego Uniwersytetu Medycznego. Efektem
tych prac zespotowych sa artykuty opublikowane w dobrych czasopismach zagranicznych.

Wspétpracujac z réznymi osrodkami naukowymi w kraju i za granica, Pani dr Celina Sikorska podejmowata
bardzo réznorodna tematyke badari naukowych. We wszystkich tych badaniach z powodzeniem stosowata
metody kwantowo-chemiczne do rozwiazywania probleméw  strukturalnych lub przewidywania
roznorodnych wiasciwosci badanych uktadéw, takich jak wlasciwosci fizykochemiczne, biochemiczne
i farmakologiczne, udowadniajac tym samym, ze jest juz specjalista, zaréwno w projektowaniu badan,
jak 1 zastosowaniu w nich metod chemii kwantowej i chemometrii. Wspétpraca z krajowymi
i zagranicznymi zespotami oraz afiliacje zagraniczne w 4 artykutach naukowych w petni spehiaja
wymagania stawiane kandydatom ubiegajacym sie o stopier doktora habilitowanego.

Ocena aktywnosci dydaktycznej, organizacyjnej i popularyzujacej nauke

Pani dr Celina Sikorska, w ramach studiéw doktoranckich prowadzita zajecia dydaktyczne zgodne z jej
specjalizacja naukowa. Byly to seminaria z chemii kwantowej oraz ¢wiczenia laboratoryjne z technologii
informacyjnej. Pézniej zatrudniona na Wydziale Chemii UG na stanowisku adiunkta naukowego (2013-2019
i od marca 2023) nie miata i nie ma przydzielonego pensum dydaktycznego. Jej dorobek na tym polu jest
zatem bardzo ubogi, ale wynika gléwnie z charakteru zatrudnienia. Na Wydziale Chemii UG Habilitantka
prowadzita jedynie (w formie wolontariatu) ¢wiczenia laboratoryjne z chemii ogdlnej i nieorganicznej
dla kierunku Oceanografia. Byta takze opiekunem pracy magisterskiej. Planowane sa trzy kolejne prace
magisterskie, ktre beda realizowane w ramach otrzymanych przez Habilitantke grantow naukowych.
Zgodnie z dokumentacjq Habilitantki, wigkszymi obowiazkami dydaktycznymi (1/5 etatu) zostata obcigzona
dopiero podczas stazu w Nowej Zelandii. Na Uniwersytecie w Auckland prowadzita zajecia na studiach
pierwszego i drugiego stopnia zgodne z jej specjalizacja naukowa. Byty to wyktady z mechaniki kwantowej
oraz fizyki materii skondensowanej. Prowadzita takze wyktady i seminaria z zaawansowanej mechaniki
statystycznej i materii skondensowanej. W latach 2020-2023 powierzono jej réwniez funkcje promotora
pomocniczego w przewodzie doktorskim. Swiadczy to o jej wysokich kwalifikacjach akademickich,
jakie dostrzegli tam jej wspétpracownicy naukowi oraz uznaty wiadze Uniwersytetu.

Aktywnos¢ organizacyjna Habilitantki na rzecz macierzystej Uczelni rowniez jest bardzo uboga. Brata
jedynie udziat w organizacji Dni Otwartych Wydziatu Chemii UG dla uczniéw szkét podstawowych
i srednich w 2018 i 2023 roku. Znacznie wiecej obowiazkow organizacyjnych powierzyly jej wtadze
Uniwersytetu w Auckland w Nowej Zelandii. Habilitantka brata udziat w pracach réznych zespotéw
uczelnianych, m.in. zespotu ds. dydaktyki, opracowujacego koncepcje i plan zaje¢ kierunkowych, zespotu
ds. niepetnosprawnosci, a takze zespotu, opracowujacego strategie rozwoju i wsparcia Miodych
Naukowc6éw Wydziatu Nauk Scistych. Ponadto brata udziat w wspottworzeniu sieci kobiet i zréznicowania
plci oraz sieci kobiet w naukach scistych.

Wyrozniajaca jest natomiast dziatalnos¢ organizacyjna Habilitantki, zwigzana z pracg naukowg na Wydziale
Chemii UG oraz na Uniwersytecie w Auckland w Nowej Zelandii, taka jak przygotowanie i zlozenie
projektéw badawczych w celu pozyskania $rodkéw finansowych na ich realizacjg, a takze organizacja
i wykonanie zaplanowanych badan przez wykonawcéw po uzyskaniu grantéw. Sprawujac dodatkowo
funkcje recenzenta w o$miu czasopismach naukowych (Structural Chemistry i Chemical Physics Letters od 2018
roku, Frontiers in Chemistry i AIP Advances od 2021 roku, Communications Chemistry i AIMS Mathematics od
2022 roku oraz Physica Scripta i Journal of Molecular Graphics and Modelling od 2023 roku), Habilitantka
zrecenzowata w sumie jedenascie artykutéw naukowych.

Dodatkowo, Habilitantka wykazata w swojej dokumentacji dziatalnoéé zwiazang z popularyzacja nauki.
Pani dr Celina Sikorska promuje nauki $ciste, a zwtaszcza chemie wéréd dzieci i miodziezy podczas Dni
Otwartych Wydziatu Chemii UG. Natomiast tematyke i aktualne wyniki naukowe dla super-atoméw
promuje na réznych stronach internetowych.

11



Na podstawie powyzszych aktywnosci dydaktycznych, organizacyjnych i popularyzatorskich Habilitantki
moge stwierdzi¢, ze sa wystarczajace i spetniaja wymagania stawiane kandydatom ubiegajacym sie o stopien
doktora habilitowanego.

Whniosek koncowy

Biorac pod uwage wszystkie aktywnosci naukowe, dydaktyczne i organizacyjne zamieszczone
w dokumentacji nie mam watpliwosci, ze Pani dr Celina Sikorska jest bardzo dobrze przygotowana
do prowadzenia samodzielnej pracy naukowej, a zwlaszcza do kierowania pracami magisterskimi
oraz petnienia funkgji promotora prac doktorskich. Jest odpowiednio doswiadczonym pracownikiem
naukowym, ktéry jest zdolny sformulowac interesujacy i atrakcyjny problem badawczy, posiada wiasne
ciekawe koncepcje naukowe, a takze po uwzglednieniu moich uwag ogélnych bedzie mogta jasno
interpretowac wyniki przyszlych badan naukowych prowadzonych dla super-atoméw. Poza tym posiada
wyjatkowy talent w pozyskiwaniu srodkéw finansowych na prace badawcze. W swojej dokumentacji
wykazata réwniez, ze moze prowadzi¢ zajecia dydaktyczne (wyklady, éwiczenia i seminaria) w jezyku
polskim i angielskim na studiach réznego stopnia, zarowno w polskiej jak i zagranicznej Szkole Wyzszej.
Moze rowniez brac¢ aktywny udziat w r6znego typu komisjach wydziatowych i uczelnianych.

Jej osiagniecie naukowe oceniam pozytywnie. Metodyka badan teoretycznych zawartych w cyklu 12
tematycznie powiazanych publikacji reprezentuje poziom prac europejskich, ktéry moze rywalizowaé
z poziomem prac amerykanskich. Habilitantka posiada duze doswiadczenie w badaniach teoretycznych,
a zwlaszcza w wykorzystaniu metod chemii kwantowej do rozwiazywania réznorodnych kwestii
strukturalnych, fizykochemicznych i aplikacyjnych. Cykl 12 publikadji, stanowiacych osiagniecie naukowe,
w tym wybér i dokladne zbadanie wielu serii nowych potaczen super-atoméw oraz mozliwodci ich
zastosowan wnosi istotny wklad w rozwéj dyscypliny nauki chemiczne. Ogdlne uwagi natury
interpretacyjnej oraz uwagi szczegétowe, wymienione powyzej, obnizaja nieznacznie wartos¢ osiagniecia
naukowego. Nie maja jednak wptywu na ogélna pozytywna ocene caltego dorobku naukowego,
dydaktycznego i organizacyjnego Habilitantki.

Zgodnie z udostepniona mi dokumentacja, Pani dr Celina Sikorska spetnia wszystkie trzy warunki formalne
zawarte w art. 219 ustawy Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce z dnia 20 lipca 2018 roku (Dz. U. 22023 .
poz. 742 z péin. zm.) stawiane kandydatom dazacym do uzyskania stopnia naukowego doktora
habilitowanego ((1) posiada stopien naukowy doktora uzyskany na podstawie przepiséw obowiazujgcych w polskim systemie
prawa, (2) posiada w dorobku osiqgnigcie naukowe, stanowiqce znaczny wktad w rozwéj dziedziny nauk scistych 1 przyrodniczych
w dyscyplinie nauki chemiczne; wszystkie artykuty osiqgniecia naukowego sq oryginalne i nowatorskie oraz zostaty opublikowane
czasopismach naukowych wydanych przez ACS (American Chemical Society), RCS (Royal Chemical Society), Elsevier'a, Wiley'a
i Springer’a, ktore maja zasieg migdzynarodowy, (3) wykazuje si istotng aktyumosciq naukows, realizowang podczas zatrudnienia
nie tylko w macierzystej uczelni (Uniwersytet Gdariski), ale takze w uczelni zagranicznej (University of Auckland, Nowa Zelandia)
podczas dtugiego 4-letniego pobytu naukowego, ktdrego owocem sq publikacje z afiliacjq zagraniczng).

Nadmieniam, ze Pani dr Celina Sikorska nie ubiegata si¢ wczesniej o nadanie jej stopnia naukowego doktora
habilitowanego.

Podsumowujac, pozytywna ocena catoksztattu osiagnie¢ naukowych, dydaktycznych i organizacyjnych Pani
dr Celiny Sikorskiej upowaznia mnie do poparcie jej wniosku o nadanie stopnia doktora habilitowanego.
Jednoczesnie rekomenduje kontynuowanie dalszych czynnosci postepowania habilitacyjnego odpowiednio
przed Komisjg Habilitacyjna, a nastepnie przed sama Rada Dyscypliny Nauki Chemiczne UG.

Cwa U Koyl

Prof. dr hab. Ewa Daniela Raczynska
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