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Ocena
osiagnie¢ Pani doktor Emilii Lubeckiej
w zwigzku z postepowaniem o nadanie stopnia doktora habilitowanego

w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych, w dyscyplinie nauki chemiczne

Niniejszg ocene przeprowadzitem na podstawie uchwaty nr 26/RD/24 Rady Dyscypliny Nauki
Chemiczne Uniwersytetu Gdanskiego z dnia 13 marca 2024 roku, o powotaniu mnie jako recenzenta w
postepowaniu dotyczgcym nadania stopnia doktora habilitowanego Pani dr Emilii Lubeckiej. Ocena
zostata przygotowana w oparciu o dostarczong dokumentacje, w skiad ktérej wchodzg: wniosek
Habilitantki, kopia dyplomu doktorskiego, zestaw podstawowych danych umozliwiajgcych kontakt z
Whnioskodawczynig, autoreferat, wykaz osiggnie¢ naukowych oraz kopie prac tworzgcych osiggniecie
naukowe Habilitantki, wraz ze stosownymi oswiadczeniami wspotautorow. Wymagane dokumenty

zostaty ztoZzone w jezyku polskim oraz w jezyku angielskim.

Sylwetka Habilitantki

Pani dr Emilia Lubecka ukonczyta studia magisterskie na kierunku Ochrona Srodowiska, na Wydziale
Chemii Uniwersytetu Gdanskiego w 2008 roku, uzyskujac tytut zawodowy magistra na podstawie pracy
dyplomowej pod tytutem "Okreslenie wybranych elementéw struktury pierwszorzedowej antygenu
somatycznego bakterii Salmonella Telaviv", zrealizowanej pod kierunkiem 6wczesnej Pani dr Jolanty
Kumirskiej. Po studiach magisterskich, Kandydatka rozpoczeta Studia Doktoranckie Chemii i Biochemii
przy Wydziale Chemii UG, pod kierunkiem prof. dra hab. Jerzego Ciarkowskiego. Zajeta sie wtedy
analizg strukturalng krotkich peptydéw - analogdw hormondéw neuroprzysadkowych - oraz 276-
aminokwasowego biatka - drugiej cysteinowej poét-domeny katalitycznej enzymu E1 aktywujgcego
ubikwityne myszy. W toku prac wykorzystata symulacje w petnoatomowym polu sitowym AMBER oraz
rézne techniki spektroskopii NMR. Jakos¢ tych dziatan sprawita, ze w 2011 roku z sukcesem aplikowata
o grant NCN PRELUDIUM1 pt. "Analiza konformacyjna wybranych analogéw hormonéw
neuroprzysadkowych w $rodowisku imitujgcym btony biologiczne”, ktéry realizowata w latach 2011 -
2014. W miedzyczasie, w marcu 2013 roku obronita prace inzynierskg pt.: "Program Sparky: analiza
wizualizacji informacji oraz rozszerzenie funkcjonalnosci o nowg metode przypisywania sygnatéw NMR
alifatycznych tancuchéw bocznych peptydéw i biatek”, na Wydziale Elektroniki, Telekomunikacji i

Informatyki Politechniki Gdanskiej. Ukoronowaniem Jej aktywnosci naukowej i edukacyjnej w tamtym



okresie byfa obrona pracy doktorskiej pt : ,1D-4D NMR w analizie struktury i konformacji biomolekut: od
analogébw wazopresyny do drugiej cysteinowej pot-domeny katalitycznej enzymu E1 aktywujgcego
ubikwityne” i uzyskanie stopnia doktora nauk chemicznych w zakresie chemii, nadanego przez Rade
Wydziatu Chemii Uniwersytetu Gdanskiego w dniu 9 kwietnia 2014 roku.

Po obronie doktoratu, Pani dr Emilia Lubecka rozpoczeta prace jako specjalista analityk w
projekcie PI-Grid NG w Centrum Informatycznym Trdjmiejskiej Akademickiej Sieci Komputerowej (Cl
TASK) na Politechnice Gdanskiej. Na tym stanowisku pracowata do pazdziernika 2015, by z dniem
01.10.2015 rozpoczg¢ prace jako adiunkt naukowo-dydaktyczny w Instytucie Informatyki, Wydziatu
Matematyki, Fizyki i Informatyki Uniwersytetu Gdanskiego. Z poczatkiem pazdziernika 2020 roku
Habilitantka zmienita miejsce pracy na Wydziat Elektroniki, Telekomunikacji i Informatyki Politechniki
Gdanskiej, gdzie pracuje do dnia dzisiejszego na stanowisku adiunkta badawczo-dydaktycznego.
Warto nadmieni¢, ze od pazdziernika 2022 roku do maja 2023 roku Pani dr Emilia Lubecka byta
réwniez zatrudniona jako post-doc w projekcie PathoGelTrap (Horyzont 2020, Nr 899616) w Instytucie

Fizyki Polskiej Akademii Nauk w Warszawie.

Ocena osiagniecia naukowego

Przedstawione do oceny osiaggniecie naukowe Pani dr Emilii Lubeckiej zatytutowane: ”Opracowanie
nowych metod w modelowaniu struktury i oddziatywan biomolekut na réznych poziomach
rozdzielczosci”, stanowi cykl 12 powigzanych tematycznie oryginalnych prac naukowych,
opublikowanych w latach 2015-2023. Dziesie¢ (10) sposrod wspomnianych prac zostato
opublikowanych w opiniotworczych czasopismach z listy JCR, o czym $wiadczy srednia wartos¢
wspotczynnika oddziatywania IF, wynoszgca ponad 3,1 na prace oraz fakt, ze prezentowane tresci
znalazly juz pewien oddzwiek w srodowisku, czego dowodzi liczba okoto 20 niezaleznych cytowan tych
publikacji oraz tgczna liczba blisko 60 odniesien ogétem (Scopus;10.05.2024). Dwie prace wchodzace
w sktad osiggniecia (H3 i H5) zostaty ulokowane w specjalistycznych czasopismach wydawanych w
jezyku angielskim, ktére znajdujg sie w aktualnym wykazie czasopism naukowych MNiSW. Warto
zauwazy¢, ze Habilitantka jest pierwszym autorem w 9 pracach podanych w omawianym cyklu, a w 8
jest autorem korespondencyjnym, co wskazuje na Jej wiodacy udziat, potwierdzony stosownymi
os$wiadczeniami.

Problematyka naukowa ocenianego osiggniecia Pani dr Emilii Lubeckiej dotyczy rozwoju metod
obliczeniowych pozwalajgcych na analize uktadéw biomolekut, przede wszystkim peptyddéw i biatek.
Warto podkresli¢, ze wspomniane osiggniecie jest logiczng konsekwencjg rozwoju zainteresowan
naukowych Habilitantki, zainicjowanych juz na etapie pracy dyplomowej, pogtebianych w toku badan
zwienczonych obrong pracy doktorskiej i twérczo eksplorowanych w trakcie niespetna dekady
poprzedzajacej ztozenie niniejszego wniosku. Klarowna jest rowniez ogdlna koncepcja badawcza
zakladajgca dobodr i modyfikacje metod obliczeniowych, ktérych zastosowanie umozliwi analizowanie
ukladow wieloatomowych oraz przeprowadzanie ztozonych symulacji w rozsagdnym czasie. Nalezy
zwroci¢ uwage, ze w przypadku kiedy byto to mozliwe i korzystne dla rozwigzania problemu
naukowego, Kandydatka znakomicie wykorzystata swoje kompetencje dotyczace zastosowania
réznych technik spektroskopii magnetycznego rezonansu jadrowego, rozszerzajgc funkcjonalnosé

programéw obliczeniowych w oparciu o dane uzyskane w eksperymentach NMR. W ten sposéb Pani dr



Lubecka swiadoma ograniczen zwigzanych z zastosowaniem pol petnoatomowych pozwalajgcych na
analize struktur relatywnie niewielkich molekut, skoncentrowata sie na rozwijaniu i rozszerzeniu
zastosowan gruboziarnistego pola sitowego UNICORN. Pakiet UNICORN, w sktad ktérego wchodzg
pole sitowe UNRES (do modelowania biatek), NARES-2P (dla kwaséw nukleinowych) oraz SUGRES-
1P (dla cukréw), zostat z powodzeniem wykorzystany przez Habilitantke do analizy zjawisk
towarzyszgcych zmianom strukturalnym peptydoéw i biatek, w tym tworzeniu oligomeréw, powstawaniu
widkien peptydéw amyloidogennych oraz zwijaniu si¢ biatek. W tej sferze dziatah Kandydatki wyréznic¢
mozna trzy komplementarne nurty badawcze zwienczone stosownymi publikacjami potwierdzajgcymi
Jej wiodacy udziat. Pierwszy obszar to optymalizacja wykorzystania wiezéw pochodzgcych z kontaktéw
miedzyresztowych oraz wprowadzenie wiezéw na odlegtosci z danych NMR do pola sitowego UNRES.
Kolejny obszar uwzgledniat oddziatywania biatek z kwasami nukleinowymi, w szczegdlnoSci
optymalizacje wag oddziatywan biatko - kwas nukleinowy w polu sitowym NARES-2P, zweryfikowang w
oparciu o wykorzystanie tych wag do symulacji oddziatywan biatka prionowego z RNA. W tym samym
obszarze Kandydatka ujeta wyznaczenie nowych potencjatéw lokalnych dla tarcuchéw heparyny i
poliglukozy, zastosowanych w polu sitowym SUGRES-1. Trzeci nurt badawczy zwigzany byt z
optymalizacje algorytmoéw i kodu pola sitowego UNRES w celu umozliwienia prowadzenia dtuzszych
symulacji oraz analizy wiekszych uktadéw molekularnych. Nalezy podkresli¢é konkretne efekty
wspomnianych dziatan; przede wszystkim poprawe jakosci uzyskiwanych struktur, mozliwosc
wykorzystania zbioréw danych zawierajgcych btedne i/lub niejednoznaczne wigzy oraz rozszerzenie
zakresu stosowania opracowanych metod. Istotne wydaje sie rowniez to, ze wszystkie modyfikacje
algorytmow i kodu wprowadzone przez Habilitantke zostaty przetestowane dla réznych uktadéw
biologicznych i co szczegdlnie godne podkreslenia - udostepnione innym badaczom na stronie
www.unres.pl.

Odnoszgc sie do ,technikaliow”, nie zgtebiajac przy tym intencji Kandydatki i zwyczajow
panujgcych w Jej macierzystej jednostce naukowej, chciatbym jedynie zwréci¢é uwage na nieco
zaskakujgce przypisanie procentowego udziatu autorskiego w pracach opublikowanych wspdlnie z prof.
Adamem Liwo. Az 95% udziatu przypisanego Habilitantce moze budzi¢ niepotrzebne kontrowersje, tym
bardziej, ze oboje Autorzy okreslili zadaniowo zakres swojego zaangazowania.

Podsumowujgc ocene niniejszego osiggniecia chciatbym stwierdzi¢, ze odzwierciedla ono
aktywnos$¢ badawczag Pani dr Emilii Lubeckiej i dotyczy atrakcyjnej tematyki naukowej, ktérej znaczenie
bedzie rosto ze wzgledu na dynamiczny rozwdj metod obliczeniowych i skok jakosciowy zwigzany z

perspektywicznym wprowadzeniem komputeréw kwantowych do zastosowania tych metod.

Ocena aktywnosci naukowej Pani dr Emilii Lubeckiej

Analizujgc aktywnos$¢ naukowg Habilitantki zauwazam, ze wynika ona z przebiegu kariery zawodowej
cechujacej badaczy mtodszego pokolenia ubiegajgcych sie o stopien doktora habilitowanego. Istotnymi
i pozgdanymi elementami realizowania aspiracji zawodowych w ten sposéb sg: zmiana pracodawcy —
funkcjonowanie w wiecej niz jednej instytucji naukowej, staze zagraniczne, wspotpraca z badaczami
wywodzgcymi sie z réznych szkdt naukowych, interdyscyplinarno$é, uczestniczenie w projektach
badawczych finansowanych w trybie konkursowym. W przebiegu dotychczasowej kariery naukowej

Pani dr Emilii Lubeckiej odnajduje wszystkie wymienione wczesniej elementy. Formalnymi rezultatami



tej aktywnosci w sferze publikacyjnej jest tgcznie 31 artykutdw naukowych. Poza artykutami
ulokowanymi w czasopismach naukowych, Habilitantka moze poszczyci¢ sie wspdétautorstwem trzech
rozdziatdw w ksigzkach anglojezycznych wydanych przez uznanych wydawcéw (Humana Press New
York,, Springer Nature Switzerland, Academic Press, London). Zatem od momentu uzyskania stopnia
doktora w roku 2014, Kandydatka jest wspoétautorkg bgdz autorkg dwudziestu pieciu (25) prac
wykazanych w bazie Scopus. W tej liczbie mieszcza sie dwa rozdziaty w monografii oraz errata.
Odnoszac sie do petnych danych naukometrycznych Habilitantki mozna stwierdzi¢, ze tgczna
wartos¢ wspotczynnika oddziatywania IF 22 publikacii, ktére ukazaty sie w czasopismach z listy JCR od
2015 roku, wynosi okoto 66. Liczba niezaleznych cytowan Jej prac wynosi niemal 120, a tgczna liczba
odniesien do prac, ktérych jest wspoétautorkg zbliza sie do 320. Tak zwany indeks Hirsha wydaje sie
odpowiada¢ tym danym, gdyz wynosi 10 (Scopus; 10.05.2024), co koreluje z tgczng liczbg
niezaleznych odniesien do Jej dorobku wynoszacg blisko 180. Obrazu naukowego zaangazowania dr
Emilii Lubeckiej dopetniajg: kierowanie przez Nig projektem badawczym NCN PRELUDIUM1
(2011/01/N/ST4/05175) pt..  "Analiza  konformacyjna  wybranych  analogdw  hormondéw
neuroprzysadkowych w srodowisku imitujgcym btony biologiczne” oraz dwoma projektami badawczymi
przyznanymi przez Wydziat Matematyki, Fizyki i Informatyki Uniwersytetu Gdanskiego (2017; 2019).
Habilitantka kierowata réwniez 7 grantami obliczeniowymi w infrastrukturze PLGrid, w ramach ktérych
przyznano tgcznie ponad 39 000 000 godzin zasobdéw obliczeniowych. Jest rowniez wspotautorkg
wdrozenia ustugi UNRES do modelowania gruboziarnistego biatek w ramach projektu PL-GRID-ng. Po
doktoracie, Habilitantka byta lub jest wykonawczynia w 5 projektach finansowanych ze srodkéw
zewnetrznych (NCN, EU). Uznanie budzi takze udziat Kandydatki w stazach po doktoracie, w tym jeden
zagraniczny - 3 miesieczny na zaproszenie (Wydziat Chemii i Biochemii Uniwersytetu Oklahomy;
Norman, OK, USA; 2019) i 8 miesieczny staz post-doc w Instytucie Fizyki Polskiej Akademii Nauk w
Warszawie (10.2022 - 05.2023). Doceni¢ nalezy réwniez efektywng wspoétprace miedzynarodowsq i
aktywny udziat Pani dr Lubeckiej w 43 (w tym 32 miedzynarodowych) konferencjach naukowych (29 po
doktoracie), szczegdlnie zas wyktad na zaproszenie, ktory wygtosita w trakcie 4th International

Conference on Mathematical & Computational Medicine, w Riviera Cancun, Meksyk, w 2018 roku.

Ocena aktywnosci dydaktycznej i organizacyjnej

Informacje dotyczgce zaangazowania Pani dr Emilii Lubeckiej w dziatalno$¢ dydaktyczng
wskazujg, ze réwniez w tej sferze aktywno$ci posiada pewne osiggniecia. Uznanie budzag
przygotowane przez Nig autorskie programy (wykiad + ¢wiczenia) 5 kurséw prowadzonych na
Wydziale Matematyki, Fizyki i Informatyki Uniwersytetu Gdanskiego (lata 2015-2020) oraz 3 kurséw
prowadzonych na Wydziale Elektroniki, Telekomunikacji i Informatyki Politechniki Gdanskiej (lata 2020-
2023). Warto doda¢, ze dwa z tych kursow prowadzone sg w jezyku angielskim. Do tej pory
Habilitantka sprawowata opieke nad 15 pracami licencjackimi, a obecnie peini role promotora dwdéch
prac magisterskich.

Umiejetnosci organizacyjne Pani dr Lubeckiej zostalty docenione przez wiladze Wydziatu, co
znalazto wyraz w powierzeniu Jej funkcji opiekuna roku na kierunku Informatyka (studia licencjackie i

magisterskie) w latach 2015-2020 w Instytucie Informatyki UG oraz funkcji cztonka Komisji



Rekrutacyjnej Wydziatu Matematyki, Fizyki i Informatyki UG na kierunek Informatyka (I i 1l stopien
studiéw stacjonarnych i niestacjonarnych), w roku akademickim 2017/2018.

W Swietle przedstawionych informaciji, Habilitantka jest zaangazowana przede wszystkim w
dziatalno$¢ naukowsg, a w pewnym stopniu takze w dydaktyke i sprawy organizacyjne swojej Uczelni i
Wydziatu.

Podsumowanie

Analiza dokumentacji dotyczacej postepowania w sprawie nadania stopnia doktora habilitowanego,
ktére zostato wszczete na wniosek dr Emilii Lubeckiej oraz informacje pochodzace z elektronicznych
baz wiedzy, pozwalajg mi na stwierdzenie, ze tematyka badan podejmowanych przez Habilitantke jest
osadzona w jednym z waznych nurtdw wspotczesnej chemii — predykcji wiadciwosci zwigzkow
chemicznych w oparciu o adekwatne modele teoretyczne.

Uwazam tez, ze dziewiecioletni okres czasu, ktory uptyngt od uzyskania stopnia doktora do
momentu rozpoczecia procedury habilitacyjnej, zostat wykorzystany przez Kandydatke efektywnie, na
co wskazujg Jej osiaggniecia i rosngca niezaleznos¢ w prowadzeniu badan naukowych, a takze
aktywnos¢ dydaktyczna. Uwazam zatem, iz z punktu widzenia ustawowych i zwyczajowych wymagan
postepowania habilitacyjnego, wniosek Pani dr Emilii Lubeckiej jest zasadny i spetnia kryteria
akceptowane w dziedzinie i w dyscyplinie naukowej, w ktérej ubiega sie Ona o nadanie stopnia doktora
habilitowanego, spetniajgc tym samym wymagania okreslone w ustawie z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o
szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz. U. z 2021 r. poz. 478 zm.), z pdzniejszymi zmianami.

Zaangazowanie Pani dr Emilii Lubeckiej w sfery aktywnosci zawodowej cechujgce
pracownikow badawczo-dydaktycznych uczelni, szczegdlnie Jej osiggniecia oraz postepujgca
autonomia w dziatalnosci naukowej sprawiajg, ze postanowitem pozytywnie zaopiniowac i poprze¢ Jej
wniosek o nadanie stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk Scistych i przyrodniczych, w

dyscyplinie nauki chemiczne.

Signature Not Verified
Dokument podpisany ngez Jacek Lipok; UO
Data: 2024.05.19 01:48:11 CEST



		2024-05-19T01:48:11+0200




