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Ocena dorobku naukowego dr Emilii Lubeckiej oraz jej osiagniecia
naukowego stanowigcego podstawe wniosku o nadanie stopnia doktora
habilitowanego, przedstawionego pod tytulem
» Opracowanie nowych metod w modelowaniu struktury i oddzialywan

biomolekut na roznych poziomach rozdzielczosci”

Dr Emilia Lubecka ukonczyla studia magisterskie na Wydziale
Chemii Uniwersytetu Gdanskiego w 2008 r., uzyskujac tytul magistra
ochrony S$rodowiska; temat pracy magisterskiej wykonanej pod opiekg dr
Jolanty Kumirskiej w katedrze Analizy Srodowiska brzmiat ,,"Okreslenie
wybranych elementow struktury pierwszorzedowej antygenu somatycznego
bakterii Salmonella Telaviv”. Warto podkresli¢, ze wyniki badan do pracy
magisterskiej staly si¢ podstawg dwoch publikacji naukowych. Po ukonczeniu
studiéw magisterskich Kandydatka rozpoczeta studia doktoranckie na Wydziale
Chemii Uniwersytetu Gdanskiego oraz — rownolegle — studia inzynierskie na
kierunku  Informatyka  prowadzonym przez ~ Wydziat  Elektroniki,
Telekomunikacji i Informatyki Politechniki Gdanskiej. W 2013 r. uzyskala tytut
inzyniera informatyki. Rozprawe doktorskg zatytutlowang ,,1D-4D NMR w
analizie struktury i konformacji biomolekui: od analogow wazopresyny do
drugiej cysteinowej pol-domeny katalitycznej enzymu EI aktywujgcego
ubikwityng” obronila w 2014 r. uzyskujac stopnien naukowy doktora nauk

chemicznych; promotorem byt prof. dr hab. Jerzy Ciarkowski.

Bogata kariera zawodowa i naukowa po zakonczeniu doktoratu
przebiegala $ciezka interdyscyplinarng na pograniczu chemii teoretycznej,
informatyki, biochemii i biofizyki. Bezposrednio po studiach doktoranckich
przez okres kilkunastu miesigcy (2014-2015) dr Emilia Lubecka zatrudniona byta

jako specjalista analityk w projekcie PI-Grid NG w Centrum Informatycznym
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Trojmiejskiej Akademickiej Sieci Komputerowej na Politechnice Gdanskiej. W . 2015-2020
zatrudniona byla jako adiunkt naukowo-dydaktyczny w Instytucie Informatyki, na Wydziale
Matematyki, Fizyki i Informatyki Uniwersytetu Gdanskiego. W |. 2022-2023 pracowata przez 9
miesigcy jako post-doc w Instytucie Fizyki Polskiej Akademii Nauk w Warszawie w ramach projektu
PathoGelTrap (program Horyzont 2020), a od pazdziernika 2020 r. jest zatrudniona jako adiunkt
badawczo-dydaktyczny na Wydziale Elektroniki, Telekomunikacji i Informatyki Politechniki
Gdanskie;j.

Z uznaniem nalezy podkresli¢ takze, ze Habilitantka odbyla takze kilka stazy
zagranicznych; przed doktoratem dwa staze w Slovenian NMR Centre, National Institute of Chemistry
(Lublana, Stowenia) - 4 miesigce w 2011 r. oraz 3 miesigce w 2012 r., a po doktoracie na Wydziale
Chemii i Biochemii Uniwersytetu Oklahomy (Norman, OK, USA) w grupie prof. U.H.E. Hansmanna —
3 miesiace w 2019 r. Poniewaz wszystkie etapy zatrudnienia oraz staze krajowe i zagraniczne zwiazane
byly z dziatalno$cig naukowa, ktorej wynikiem bylo powstanie wielu publikacji naukowych, mozna
uznaé, ze przestanka ustawowg zawarta w art. 219 ust. 1 pkt. 3 zwigzana z ,,istotng aktywnoscia
naukowg realizowang w wiecej niz jednej uczelni, instytucji naukowej lub instytucji kultury” w

przypadku dr Emilli Lubeckiej spelniona jest z nawiazka.

Osiagniecie habilitacyjne dr Emilii Lubeckiej, zatytulowane ,,Opracowanie nowych metod
w modelowaniu struktury i oddzialywan biomolekul na réinych poziomach rozdzielczosci”, stanowi
cykl 12 publikacji naukowych opublikowanych w latach 2015-2023 w renomowanych
czasopismach o zasiegu miedzynarodowym: Journal of Computational Chemistry (4 prace), Journal
of Physical Chemistry B, Journal of Chemical Physics, Biopolymers, Biopolymers (Peptide Science),
Frontiers in Molecular Biosciences, European Biophysics Journal oraz czasopismach o profilu
zwigzanym z obliczeniami na komputerach duzej mocy: TASK Quarterly oraz Supercomputing
Frontiers. W przedlozonym Autoreferacie prace zostaly podsumowane 20-stronicowym

komentarzem.

Wszystkie publikacje cyklu habilitacyjnego to prace wieloautorskie, przy czym w 5
pracach lista autoréw obejmuje tylko dr Emili¢ Lubecka oraz prof. dr hab. Adama Liwo. W 9
publikacjach Habilitantka jest pierwszym autorem, a w 8 - autorem korespondencyjnym.
Przedtozona dokumentacja zawiera oswiadczenia Habilitantki oraz wspotautorow dotyczace ich wkiadu
w pozostate prace cyklu habilitacyjnego. Oswiadczenia te zdecydowanie pozwalajq zidentyfikowa¢é
wklad Habilitantki we wszystkich publikacjach; jest on zwigzany przede wszystkim z rozwojem
metodologii symulacji teoretycznych oraz ich zastosowaniami. Osiagniecie Habilitantki stanowi

zatem dobrze zdefiniowany, wydzielony zbiér zagadnien.

Zasadniczy nacisk w osiggnieciu habilitacyjnym dr Emili Lubeckiej potozony jest na rozwdj

metod do symulacji gruboziarnistych, cho¢ dwie pierwsze prace cyklu habilitacyjnego [H1,H2] dotycza



symulacji z zastosowaniem klasycznych, petnoatomowych pdl sitowych. W tych dwoch pracach obok
wynikow doswiadczalnych uzyskanych przez wspotautoréw przedstawione sg wyniki symulacji
dynamiki molekularnej przeprowadzonych przez Habilitantke w podejsciu petnoatomowym (pole
sitowe AMBER) majace na celu analize struktury czterech agonistéw antydiuretycznych: argininowe;
wazopresyny, deamino-wazopresyny (dAVP), [D-Arg8]-VP (DAVP) i desmopresyny (dDAVP), oraz
ich inverso analogow. Wyniki te umozliwity okreslenie czynnikow strukturalnych wptywajacych na
efektywnosc¢ i selektywno$¢ desmopresyny jako agonisty receptora antydiuretycznego. Jednoczesnie,
w pracach tych Habilitantka pokazata, ze uwzglednienie w symulacjach srodowiska ma bardzo istotny
wplyw na struktur¢ przyjmowang przez badane uktady molekularne. Teza ta zostala podzniej
potwierdzona w pracy [H9] badaniach wptywu RNA na strukture biatka prionowegow oparciu o wyniki
symulacji MD z zastosowaniem pola sitowego UNRES/NARES-2P w reprezentacji gruboziarnistej.

Prace [H3], [H5] oraz [H12] dotycza optymalizacji algorytmow oraz kodu pakietu UNRES
majace na celu umozliwienie prowadzenie symulacji dtuzszych oraz analizy wigkszych uktadow
molekularnych. W szczego6lnosci, stworzone zostalo catkowicie nowe oprogramowanie poprzez
unifikacje i modularyzacje kodu zwigzang z przepisaniem cato$ci z Fortranu77 na Fortran90.
Habilitantka dokonata takze istotnych optymalizacji zrownoleglenia kodu pakietu. OsobiScie,
szczegoOlnie doceniam ten aspekt pracy dr Emilii Lubeckiej i bardzo mnie cieszy, Zze w naszym
kraju zdarzaja sie ciagle habilitacje zawierajace tego typu, wysoce specjalistyczne, ale takze
bardzo niewdzieczne prace metodologiczne. Jest to tematyka bardzo niewdzigczna, gdyz nie daje
mozliwosci publikacji w najwyzej punktowanych czasopismach o tematyce interesujacej dla szerokiego
grona odbiorcow. Poza tym z wynikow tego typu prac bardzo czgsto korzystaja uzytkownicy
oprogramowania, ktorzy czesto nie zdaja sobie sprawy, ze tylko dzieki takim ,,technicznym” pracom
wykonalne sg obliczenia do bardzo duzych uktadow z wykorzystaniem wielu procesorow/rdzeni na
komputerach duzej mocy. Niestety, najczesciej nie jest to jednak takze odzwierciedlane adekwatna
liczba cytowan, gdyz szczegdlowych rozwigzan zaimplementowanych w stosowanych programach
zwykle si¢ nie cytuje. W tym konteksécie praca [H12] opublikowana w Journal of Computational
Chemistry daje szanse na ,,wynagrodzenie” Autorce wielkiego wktadu pracy poprzez cytowania w

przysztosci.

Prace [H6], [H8], [H10] i [H11] przedstawiaja istotne z punkty widzenia metodologicznego
wyniki badan Habilitantki zwiazane sa z optymalizacja wykorzystania wiezéw pochodzacych z
kontaktow miedzyresztowych oraz wprowadzenie wigzé6w na odleglosci z danych NMR do pola

sitowego UNRES.

Ostatnia grupa publikacji cyklu habilitacyjnego ([H4], [H7], [H9]) dr Emilii Lubeckiej dotyczy
rozwoju metodologii zwiazanej z polami sitowymi dla kwaséw nukleinowych NARES-2P oraz
polisacharydéw SUGRES-1P. Bardzo spektakularnym przykladem zastosowania tych metod jest

praca [H9] przedstawiajaca wykorzystanie gruboziarnistego pola silowego do analizy przemian
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konformacyjnych ludzkiego bialka prionowego, w ktorej wykorzystane sa wktady do funkcji energii
potencjalnej pochodzace z pola sitowego UNRES do modelowania bialek, z pola sitowego NARES do
modelowania kwaséw nukleinowych, jak rowniez wktady z oddziatywan pomigdzy poduktadami

biatkowymi i nukleinowymi (NARES/UNRES).

Podsumowany w dokumentacji calkowity dorobek naukowy dr Emilii Lubeckiej obejmuje
34 publikacje naukowe, z ktérych 8 zostalo opublikowanych przed doktoratem; zatem poza
publikacjami wchodzacymi w sklad cyklu habilitacyjnego, dorobek naukowy Habilitantki
obejmuje jeszcze 14 innych prac opublikowanych po uzyskaniu stopnia doktora. faczna wartos¢
wspotczynnika oddziatywania (Impact factor) prac Habilitantki po doktoracie wynosi ok. 66. Biorac
pod uwage liczbe publikacji i range czasopism, calkowity dorobek Habilitantki uwazam za bardzo

dobry, na etapie habilitaciji.

Wyniki badan naukowych prowadzonych przez dr Emilie Lubeckg znajduja oddzwiek w
literaturze. Zgodnie z dokumentacja, 1aczna liczba cytowan w zaleznos$ci od bazy waha si¢ pomiedzy
287 a 453, a indeks Hirscha pomiedzy 9 a 11. Biorac pod uwage specyfike tematyki badawczej
Habilitantki ukierunkowanej na rozwdj metodologii teoretycznych sg to liczby znaczace i mozna
spodziewac si¢ beda dos¢ szybko rosna¢ w bliskiej przyszlosci, wraz z rosngcg liczba badaczy

wykorzystujacych rozwijane metody i oprogramowanie.

Dorobek naukowy dr Emilii Lubeckiej obejmuje takze wspotautorstwo wielu wystapien
konferencyjnych; w dokumentacji wymieniono 43 wystapienia (w tym 32 na konferencjach
miedzynarodowych), z wyraznym zaznaczeniem tych, ktére Habilitantka prezentowala osobiscie
(lacznie 22, w tym 5 prezentacji ustnych). W dokumentacji wymieniony jest jeden wyklad
wygloszony na zaproszenie organizatorow konferencji miedzynarodowej oraz jeden wyklad na

zaproszenie w o§rodku naukowym w USA.

Dr Emilia Lubecka uczestniczyla jako wykonawca w kilku projektach kierowanych przez
osoby pod opieka ktérych pracowala. W okresie doktoratu kierowala wlasnym projektem NCN
PRELUDIUM.

W dokumentacji habilitacyjnej wspomniany jest takze fakt petnienia (od 2023 r.) funkcji Review
Editior w czasopismie Frontiers in Molecular Biosciences, jako$ $wiadczacy o rozpoznawalno$ci
Habilitantki, cho¢ nie jestem w pelni przekonany, Ze jest to znaczacy element zyciorysu naukowego,
biorac pod uwage fakt, ze na stronach internetowych tego czasopisma wspomina si¢ o 4930
opublikowanych artykutach, a jednoczesénie liczba roznej rangi edytorow wynosi 6113... (dane ze stron

https://www.frontiersin.org/journals/molecular-biosciences/articles oraz

https://www.frontiersin.org/journals/molecular-biosciences/editors, dostep 9.05.2024 r.).
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Dorobek dydaktyczny dr Emilii Lubeckiej jest bardzo bogaty, i obejmuje prowadzenie
roznych typow zaje¢ dydaktycznych w jezyku polskim i angielskim, w tym takze wielu wykladow.
Najistotniejszym elementem osiggnig¢ dydaktycznych waznych u progu pelnej samodzielnosci oraz
uzyskania prawa do prowadzenia doktoratow jest opieka nad studentami i doktoratami. Habilitantka
byla do tej pory opiekunem 34 studentow wykonujacych prace licencjackie, a aktualnie sprawuje

opieke nad dwéojka magistrantéw.

Podsumowujac, uwazam, ze przedstawione jako podstawa osiagniecia habilitacyjnego
prace dr Emilii Lubeckiej stanowig wklad w rozwoj nauki. Podobnie nalezy oceni¢ jej inne prace
opublikowane po doktoracie, ktore nie zostaly umieszczone w cyklu habilitacyjnym. Aktywnos¢
naukowa Habilitantki, jak rowniez jej aktywnos¢ dydaktyczna, $wiadcza pozytywnie o jego wysokich
kwalifikacjach do samodzielnej pracy naukowo-badawczej. W mojej opinii spetnione sa wszystkie
przestanki wymienione w Art. 219 aktualnie obowiazujacej ustawy, wymagane do uzyskania stopnia
naukowego doktora habilitowanego. Uwazam wigc takze, ze nadanie pani dr Emilii Lubeckiej
stopnia doktora habilitowanego jest w pelni uzasadnione.
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