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Ocena dorobku naukowego i osiggnieciu naukowego ,Opracowanie nowych

metod w modelowaniu biomolekul na réznych poziomach rozdzielczosci”

dr Emilii Lubeckiej w ramach postepowania habilitacyjnego

Pani dr Emilia Lubecka jest absolwentem Uniwersytetu Gdanskiego, gdzie
ukonczyta studia magisterskie w 2008 r. uzyskujac stopien magistra ochrony
$rodowiska na Wydziale Chemii w oparciu o prace ,Okreslenie wybranych elementow
struktury pierwszorzedowej antygenu somatycznego bakterii Salmonella Telaviv”.
Nastepnie w 2013 r. otrzymata tytut zawodowy inzZyniera informatyki na Wydziale
Elektroniki, Telekomunikacji i Informatyki Politechniki Gdanskiej za prace ,Program
Sparky: analiza wizualizacji informacji oraz rozszerzenie funkcjonalno$ci o nowa
metode przypisywania sygnatéw NMR alifatycznych tancuchéw bocznych peptydéw i
biatek”. Stopien doktora nauk chemicznych dr Lubecka uzyskata w 2014 r. na podstawie
pracy ,1D-4D NMR w analizie struktury i konformacji molekut: od analogow
wazopresyny do drugiej cysteinowej poét-domeny Kkatalitycznej enzymu E1
aktywujgcego ubikwityne” wykonanej pod kierunkiem prof. dr. hab. Jerzego
Ciarkowskiego na Wydziale Chemii Uniwersytetu Gdanskiego. Tematyka pracy
doktorskiej dotyczyta badania struktury krétkich peptydéw, bedacych analogami
hormonéw neuroprzysadkowych zar6wno za pomocg technik eksperymentalnych
(jedno- i wielowymiarowy NMR) jak i symulacji komputerowej (metoda dynamiki
molekularna). Po uzyskaniu stopnia doktora Habilitantka nawigzata wspétprace z grupa
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prof. Adama Liwo z Pracowni Modelowania Molekularnego z Wydziatu Chemii
Uniwersytetu Gdanskiego. W latach 2014-2015 dr Lubecka byta zatrudniona w
projekcie Pl-Grid NG jako specjalista analityk w Centrum Informatycznym Tréjmiejskiej
Akademickiej Sieci Komputerowej (CI TASK) na Politechnice Gdanskiej. Nastepnie od
2015 r. Habilitantka byta adiunktem naukowo-dydaktycznym w Instytucie Informatyki
na Wydziale Matematyki, Fizyki i Informatyki Uniwersytetu Gdanskiego. Od 2020 r. dr
Lubecka pracuje na Wydziale Elektroniki, Telekomunikacji i Informatyki Politechniki
Gdanskiej na stanowisku adiunkta badawczo-dydaktycznego. W latach 2022-2023
Habilitantka odbyta 8-miesieczny staz podoktorski w Instytucie Fizyki Polskiej
Akademii Nauk w Warszawie, uczestniczagc w projekcie PathoGelTrap (program
ramowy Horyzont 2020).

Dorobek naukowy dr Lubeckiej obejmuje w sumie 37 prac. Przed otrzymaniem
stopnia doktora Habilitantka opublikowata 8 prac, w tym 3 w materiatach
pokonferencyjnych (konferencje miedzynarodowe); pozostate 5 artykutéw znalazto sig
w recenzowanych czasopismach o zasiegu miedzynarodowym. Sumaryczny czynnik
wptywu (Impact Factor) wszystkich prac Habilitantki wyniést IF = 80. Po uzyskaniu
doktoratu dr Lubecka opublikowata 29 prac, w tym 3 rozdzialy w monografiach
naukowych i 1 prace w materiatach pokonferencyjnych. Sumaryczny czynnik wpiywu
wyniost IF = 66; nie jest to moze wynik imponujacy w dziedzinie bioinformatyki, ale
przyzwoity. Dorobek naukowy dr Lubeckiej cieszy si¢ umiarkowanym uznaniem
srodowiska naukowego, na co wskazuje liczba cytowan jej prac przez innych autorow
(287/328/453, odpowiednio wedtug Web of Science, Scopus i Google Scholar), a po
pominieciu autocytowan - 241 cytowan (wedtug WoS). Oznacza to $rednio ok. 3,7 na
jedna publikacje. Zwrdcié tez nalezy uwage na wskaznik Hirscha (H = 9/9/11, Web of
Science/Scopus/Google Scholar), a wiec nie do$¢, Ze niezbyt wysoki, to obejmujacy tylko
ok. 14% wszystkich prac Autorki. Habilitantka wéréd publikacji nie wyréznita prac
przegladowych, ale trzeba odnotowa¢ 1 artykut typu MiniReview. Wyniki swoich badan

dr Lubecka zaprezentowala takze na konferencjach naukowych. Na caty dorobek 43



wystgpien sktada si¢ 1 wyklad na zaproszenie (na konferencji miedzynarodowej), 4
komunikaty ustne (3 na konferencjach miedzynarodowych 1 na konferencji krajowej) i
17 plakatéw (13 na konferencjach migdzynarodowych i 4 na konferencjach krajowych;
zatozytem, Ze te wystapienia, ktore nie byly ustne, to plakaty); w pozostatych 21
wystgpieniach dr Lubecka byta wigc tylko wspétautorem prac prezentowanych przez
innych. Mato jest wigec przede wszystkim dhuzszych form, czyli wykladéw na
konferencjach.

Odnotowac trzeba kilkukrotny udziat dr Lubeckiej w prestizowym konkursie
CASP (Critical Assessment for Protein Structure Prediction): w 2016 r. w CASP12 w
grupie prof. A. K. Sieradzana, w 2018 r. w CASP13 w grupie prof. A. Liwo oraz w 2020 r.
w CASP14iw 2022 r. w CASP15. W konkursie CAPRI (Critical Assessment of Prediction
of Interactions) w 2018-2022 r. dziatata w grupie prof. prof. Liwo i Czaplewskiego, a w
2020 r. kierowata witasng grupa.

Dr Lubecka nie podata informacji o recenzowaniu prac publikowanych w
czasopismach naukowych; w wykazie osiggnie¢ mozna znalez¢ jedynie wzmianke o
peinieniu przez nig funkcji Review Editor w czasopi$mie Frontiers in Molecular
Biosciences.

Trzeba takze odnotowaé niewielkg aktywno$¢ dr Lubeckiej w pozyskiwaniu
$rodkéw finansowych na prowadzenie dziatalnoéci badawczej i udziat w fundowanych
projektach. Byta on bowiem kierownikiem tylko 1 grantu (NCN Preludium), gtéwnym
wykonawca w 1 grancie (NCN SHENG2) oraz wykonawcg w 2 innych grantach (NCN
Maestro3 i NCN Opusl3); pomijam tu granty obliczeniowe w PLGrid dostepne
praktycznie dla kazdego oraz granty wewnatrzwydziatowe.

Oprocz wspomnianego wyzej stazu podoktorskiego w Instytucie Fizyki PAN dr
Lubecka odbyta takze krotkoterminowe staze podczas studiéw doktoranckich: w 2011
r. 3-miesigczny (w ramach programu Erasmus)oraz 2%-miesieczny w 2012 r. (FEBS
Collaborative Experimental Scholarship for Central & Eastern Europe), oba w Slovenian
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Habilitantka przez 3 miesigce pracowata jako wizytujacy naukowiec w grupie prof.
U.H.E. Hansmanna na Wydziale Chemii i Biochemii Uniwersytetu Oklahomy w U.S.A..
Dwa pierwsze staze w Stowenii byly poswiecone poznawaniu technik NMR do badania
struktury biatek. Trzeci staz, podoktorski w IF PAN, dr Lubecka poswiecita
modelowaniu biatek wewnetrznie nieuporzadkowanych i rozwijaniu oprogramowania
do tego stuzacego. Podczas czwartego stazu w USA. dr Lubecka rozwijata
oprogramowanie do symulacji komputerowej metoda dynamiki molekularnej.
Wymiernym wynikiem tych stazy byta 1 publikacja po stazach w Stowenii i 1 publikacja
z prof. Hansmannem.

Trzeba odnotowac istotne osiggniecia dr Lubeckiej w dziatalnosci dydaktycznej,
na co skladajg si¢ prowadzone przez nig réznorodne zajecia: na Wydziale Chemii
Uniwersytetu Gdanskiego w latach 2009-2013 (4 przedmioty), na Wydziale
Matematyki, Fizyki i Informatyki Uniwersytetu Gdanskiego w latach 2015-2020 (7
przedmiotéw) oraz na Wydziale Elektroniki, Telekomunikacji i Informatyki Politechniki
Gdanskiej w latach 2020-2023 (11 przedmiotéw). Habilitantka ma wiec duze
doswiadczenie w prowadzeniu wszystkich rodzajéw zajeé: éwiczen, laboratoriéw,
seminariow i wykladéw. Pod opiekg Habilitantki wykonano takze 15 prac licencjackich,
a obecnie jest ona kierownikiem 2 wykonywanych wiaénie prac magisterskich.
Wspomnie¢ wreszcie trzeba o udziale dr Lubeckiej w popularyzowaniu nauki, to jest o
udziale w Baltyckim Festiwalu Nauki w latach 2011-2012 oraz 1 publikagji
popularnonaukowej. Do dziatalnoéci organizatorskiej zaliczy¢ nalezy takze cztonkostwo
w komitecie naukowym 1 Konferencji krajowej oraz czlonkostwo w Polskim
Towarzystwie Biochemicznym i Polskim Towarzystwie Peptydowym.

Podsumowujac te cze$¢ oceny nalezy uznaé dorobek naukowy Habilitantki za
catkowicie wystarczajacy ze wzgledéw formalnych. Trzeba jednak podkresli¢, ze nie
wida¢, by dr Lubecka gromadzita wokét siebie mtodych naukowcéw i organizowata
wiasny zespét badawczy, chocby dzieki pozyskiwaniu grantéw. Nalezy podkreslié, ze
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przyczynia sie do wzmocnienia wniosku habilitacyjnego.

Habilitantka ze swoich prac powstatych po uzyskaniu stopnia doktora wybrata
12 i przedstawita je w autoreferacie jako osiagniecie naukowe ,Opracowanie nowych
metod w modelowaniu biomolekut na réznych poziomach rozdzielczosci”. Prace te
charakteryzujg sie sumaryczng warto$cig czynnika wplywu IF = 29, a wiec $rednia
przypadajgca na publikacje wynosi ok. 2,4, a wiec troche mniej niz dla catego dorobku
dr Lubeckiej. Nie jest to wynik imponujacy, zwazywszy na fakt, ze prace dotycza
bioinformatyki. 10 prac wchodzgcych w sklad osiggniecia naukowego jest na Liscie
Filadelfijskiej, a 2 prace (H3 i H5) znajdujg sie tylko na liscie MEN. Mozna ustali¢, ze
wszystkie te prace byly cytowane 46 razy (29 razy bez autocytowan), ale tylko jedna
praca (H6) miata ponad 10 cytowan, a prace H2, H9 i H11 w ogdle nie byly cytowane
(podobnie jak H3 i H5)! Ten wynik trzeba nazwac bardzo stabym osiggnigciem,
zwazywszy, ze wiekszos¢ tych prac zostata opublikowana stosunkowo dawno, bo 5-9 lat
temu. Wszystkie 12 publikacji ma charakter prac wieloautorskich (od 2 do 11 autoréw).
W 9 pracach Habilitantka byta pierwszym autorem, a w 8 pracach peinita role autora
korespondujacego, co zwykle oznacza wiekszo$ciowy wkiad. Nie ulega watpliwosci, ze
jej wktad do prac H1-H11 jest najwazniejszy. Swiadcza o tym zaréwno stosowne
o$wiadczenia samej dr Lubeckiej, jak i komplementarne do nich o$wiadczenia
wspotautoréw tych artykutéw. Swoj wktad w tych pracach Habilitantka ocenita na od
30% do 95%, z tym, Ze jest on zdecydowanie blizszy tej drugiej warto$ci. Natomiast w
pracy H12 wkitad autorski dr Lubeckiej byt niski i wynosit 10%. Podsumowujgc, udziat
Autorki byt koncepcyjny, bowiem polegal przede wszystkim na sformutowaniu
probleméw badawczych i zaplanowaniu badan, co wskazuje na jej dobre przygotowanie
do kolejnych faz rozwoju naukowego. Poza tym Habilitantka nadzorowata symulacje,
czeSciowo analizowata dane oraz pisala i przygotowywata do druku artykuly z
wynikami owych badan (poza H12).

Osiagniecie naukowe dr Lubeckiej opiera sie na wynikach 12 oryginalnych prac
badawczych. Wszystkie prace skladajace si¢ na rozprawe¢ (H1-H12) dotycza



wykorzystania metod obliczeniowych do badania struktury biomolekut, a wigc
dziedziny bioinformatyki i biologii strukturalnej. Gléwng metodg badawczg dr
Lubeckiej jest modelowanie komputerowe, ale sprzezone takze z technikami
eksperymentalnymi. Szczegétowe cele przeprowadzonych badan zostaty sformutowane
przez Habilitantke w autoreferacie. W kompetentny sposéb dr Lubecka przedstawita
tam przedmiot badan oraz oméwita zastosowane metody badawcze.

Dwie pierwsze chronologicznie prace (H1iH2) odstaja troche od tematyki
pozostatych. Bowiem w tych pracach narzedziami badawczymi byly przede wszystkim
techniki eksperymentalne: NMR i dichroizm kotowy, a dodatkowo wykonano symulacje
metodg dynamiki molekularnej z wykorzystaniem pelmoatomowego, pola sitowego
AMBER. Dr Lubecka przeprowadzita analize struktury krétkich peptydéw - analogéw
wazopresyny i desmopresyny, hormonéw neuroprzysadkowego w micelach imitujgcych
srodowisko btony komérkowej i w liposomach wykorzystujac dodatkowe informacje
pochodzace z eksperymentéw NMR. Badania pozwolily na wyznaczenie i analize
efektywnoéci i selektywnoéci badanych peptydéw. Wskazano takze na istotng role
oddzialywan elektrostatycznych oraz pokazano réznice w oddziatywaniach i strukturze
peptydéw w micelach i liposomach.

Tematem dwoéch kolejnych prac (H3iH5) bylo tworzenie nowej wersji
oprogramowania dla modelu i pola sitowego UNRES, rozwijanego przez grupe prof.
Liwo. Autorka wykorzystata istniejace kody, ktore przebudowata w nowszym jezyku
programowania, zoptymalizowata oraz dokonata zréwnoleglenia algorytmoéw. Ta nowa
wersja modelu pozwolita takze na inkorporowanie analogicznych modeli NARES-2P i
SUGRES-1P dla kwaséw nukleinowych i polisacharydéw. Niezaleznie od tych
technicznych, ale bardzo waznych i, jak sie okazato, przydatnych prac, dr Lubecka
przeprowadzila takze szereg testow, ktore pokazaty mozliwo$¢ symulacji duzych biatek
dla dtugich czaséw z uzyciem nowego oprogramowania.

Nastepna para prac (H4iH7) polegata na opracowaniu i zaimplementowaniu
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SUGRES-1P. Dr Lubecka zaprojektowata i zaimplementowata potencjaty katéw miedzy
wigzaniami i katéw dwusciennych w modelowych biomolekutach. Wykorzystujac tak
rozbudowany model zbadata za pomoca symulacji metodg dynamiki molekularnej
oddziatywania biatek z poliglukozg (H4) i heparyng(H7) pokazujgc zarazem
stosowalnos$¢ wypracowanych metod do proceséw zewngtrzkomérkowych.

W pracy H6 Habilitantka rozwijata pole sitowe UNRES poprzez wprowadzenie
potencjatu bedacego wiezami nakladanymi na reszty aminokwasowe w oparciu o
wyniki do§wiadczalne. Innowacja ta znaczaco polepszyta doktadno$¢ przewidywania
struktur biatkowych; pozwolita takze na szybkie odrzucanie btednych wiezéw. Praca H8
stanowi inne rozwinigcie i ulepszenie modelu UNRES. Opracowano w niej metode
obliczeniowg ESCASA pozwalajagcg na wyznaczenie polozenia atoméw wodoru w
modelach gruboziarnistych biatek. Dzieki temu mozliwe stalo sie wiaczenie do pola
UNRES wiezéw pochodzacych z eksperymentéw NMR i znaczaco zwiekszy¢ doktadnosé
przewidywania struktur, co pokazano dla przebadanego zbioru 41 biatek. Metoda
opracowana przez dr Lubeckg, w przeciwienstwie do innych analogicznych narzedzi,
pozwala’ takze na wyznaczenie sit w uktadzie, co umozliwia na ich bezposrednie uzycie
w symulacjach metoda dynamiki molekularnej.

Prace H10 i H11 pokazaly, jak mozna wykorzysta¢ opracowang w pracy H8
metode obliczeniowa ESCASA. W H10 zastosowano jg mianowicie do wyznaczenia
potozenia protonéw grup bocznych reszt aminokwasowych celu przetestowania jej
przydatnoéci i analizy wykorzystania zaréwno jednoznacznych, jak i niejednoznacznych
eksperymentalnych wiezéw NMR. Uzywajac tej metody, dr Lubecka uzyskata struktury
o poprawnej topologii i dobrej rozdzielczo$ci. Trzeba podkre$li¢, Ze opracowany nowy
potencjat moze znalez¢ zastosowanie takze w peilnoatomowych polach sitowych. W
pracy H1l opisano implementacje tego potencjaluna ogélnodostepnym
serwerze UNRES, na ktérym mozna przeprowadza¢ symulacje struktur biatkowych z

wykorzystaniem modelu UNRES. Pokazano, ze zastosowanie nowych potencjatéw



wspartych czgsciowymi danymi pochodzacymi z eksperymentéw prowadzi do znaczaco
doktadniejszego przewidywania, zwtaszcza struktur biatek f i o+p.

W pracy H12 dr Lubecka opisuje optymalizacje algorytmu symulujgcego oraz
pola sitowego UNRES, polegajaca przede wszystkim na restrukturyzacji kodu i
zréwnolegleniu algorytmu, co pozwolito na zbadanie duzych biatek, sktadajacych sie z
ponad 10° reszt aminokwasowych. Pokazano wigc, Ze za pomoca tak ulepszonego
modelu UNRES mozna symulowa¢ biatka o rzad wielko$ci wieksze niz za pomoca
pelnoatomowego pola sitowego GROMAC.

W pracy H9 dr Lubecka zbadata oddziatywania w uktadach biatko-RNA pod
katem przejscia od struktury natywnej biatka do formy prionowej. Wykorzystano pola
sitowe UNRES dla biatek i NARES-2P dla kwaséw nukleinowych oraz wprowadzono i
zoptymalizowano nowy potencjat UNRES/NARES. Symulacje zostaly prowadzone
metodg dynamiki molekularnej, uzyskujac znaczaco diugie czasy symulacji. Wskazano,
ze poliadenozynowym RNA redukuje helikalnoé¢ biatka i wspomaga tworzenie B kartek.

Opisana wyzej analiza osiggniecia naukowego dr Lubeckiej wyraZznie pokazuje,
ze jest to jednotematyczny zestaw publikacji. Zauwazy¢ tez mozna sp6jnosé programu
naukowego realizowanego w tych pracach. Moje niewielkie zastrzezenie budzi
wiaczenie prac H1 i H2 do osiagniecia naukowego. Mimo, ze formalnie wszystko jest w
porzadku, to tak naprawde prace te sa cze$cia wykonanej przez Habilitantke pracy
doktorskiej. Zastosowanie przez dr Lubecka metod obliczeniowych w tego typu
przypadkach, to jest do przewidywania zlozonych struktur biatkowych, jest wiec
szczeg6lnie uzasadnione i celowe. Wprowadzone kolejne uzupetnienia i udoskonalenia
metody obliczeniowej mialy istotny wplyw na jako$¢ i wiarygodnoéé wyznaczania
struktury biomolekut. Analizujgc prace H1-H12, mozemy zauwazy¢ doskonalenie przez
dr Lubeckg metody badawczej. Chodzi mi tu gtownie o kolejne urealnianie prostych w
gruncie rzeczy modeli. Analiza zawarto$ci merytorycznej osiggniecia naukowego dr
Lubeckiej pokazuje, ze prezentowane i omawiane wyniki badan sa wartoéciowe z

poznawczego punktu widzenia, ale tez przede wszystkim z punktu widzenia rozwoju



nowoczesnych narzedzi obliczeniowych. Habilitantka zbudowata wiec wiarygodne,
wysokiej jako$ci modele, ktére pozwolity na badanie znaczaco wiekszych obiektéw w
znacznie dluzszych czasach. Na uzyskane wyniki trzeba jednak spojrze¢ szerszym
kontekscie. Przewidywanie struktury biatek jest nie tylko wazne ze wzgledéw
poznawczych; umozliwia nie tylko badania podstawowych biologicznych funkcji tych
biomolekut, ale tez na racjonalne projektowanie nowych i poprawe skutecznosci
istniejgcych lekéw, co ma ogromne znaczenie dla przemystu farmaceutycznego. Za
najwazniejsze osiggniecia Habilitantki uwazam opracowanie rozbudowanych pdél
sitowych do symulacji w modelu UNRES oraz stopniowe rozszerzanie badan na inne
zawierajgce biomolekuty.

Podsumowujgc, pozytywnie oceniam dorobek naukowy wchodzacy w sktad
omawianego osiggniecia naukowego. Niezalenie od oméwionych wyzej parametrow
bibliometrycznych (czynnik wptywu IF i liczba cytowan), trzeba wskaza¢ oryginalnosé
badan, ich duzg warto$¢ poznawczg oraz potencjalng przydatno$c¢ aplikacyjna. Przyjeta
metoda badawcza byta przez Autorke caly czas udoskonalana i rozwijana, pozwalajac
na podjecie nowych zagadnien i badania kolejnych waznych ukltadéw, a cel naukowy
zostal niewatpliwie osiggniety. Nie ma watpliwos$ci, ze publikacje, zgloszone przez dr
Lubecka jako osiggniecie naukowe, tworza spdjny cykl jednotematyczny. Wszystkie te
prace sg warto$ciowe pod wzgledem merytorycznym i charakteryzuja si¢ nowatorskim
podej$ciem. W oparciu o analize osiggniecia naukowego ,Opracowanie nowych metod
w modelowaniu biomolekut na réznych poziomach rozdzielczo$ci” uwazam, Ze stanowi
ono istotny wktad Autorki w rozw6j dyscypliny nauki chemiczne. Pozytywnie oceniam
tez cata aktywnos$¢ naukows i zawodowa Habilitantki. Uwazam tez, ze dr Emilia
Lubecka jest przygotowana do pracy samodzielnego pracownika naukowego. Uwazam
wiec, Ze dr Lubecka speinia wszelkie kryteria i wymogi formalne okreslone ustawowo

oraz zwyczajowe i wnosze o dopuszczenie jej do dalszych etapéw postepowania
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