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Recenzja w postepowaniu w sprawie nadania dr inz. Emilii Lubeckiej stopnia doktora
habilitowanego w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauki chemiczne

Informacje podstawowe i sylwetka habilitantki

Przedstawiono mi do oceny osiggniecie naukowe dr inz. Emilii Lubeckiej. Z otrzymanej przeze mnie
dokumentacji wynika, ze pani Emilia Lubecka uzyskata stopien doktora na Wydziale Chemii
Uniwersytetu Gdanskiego w roku 2014, pod kierunkiem profesora Jerzego Ciarkowskiego. Po
doktoracie pracowata przez ponad rok jako specjalista analityk w Centrum Informatycznym
Tréjmiejskiej Akademickiej Sieci Komputerowej na Politechnice Gdanskiej. W latach 2015-2020
pracowata jako adiunkt naukowo-dydaktyczny w Instytucie Informatyki, na Wydziale Matematyki,
Fizyki i Informatyki Uniwersytetu Gdanskiego. Od roku 2020 pracuje jako adiunkt badawczo-
dydaktyczny na Wydziale Elektroniki, Telekomunikacji i Informatyki Politechniki Gdanskiej.

Ocena osiggniecia naukowego przedstawionego w formie cyklu publikacji

Habilitantka przedstawita osiggniecie naukowe zatytutowane ,Opracowanie nowych metod w
modelowaniu struktury i oddziatywan biomolekut na réinych poziomach rozdzielczosci”, ktdrego
podstawag jest 12 oryginalnych publikacji naukowych. Publikacje te sg z lat 2015-2023 i stanowig cykl
powigzany tematycznie. W dziewieciu publikacjach dr inz. Emilia Lubecka wystepuje jako pierwszy
autor, co zwyczajowo w tej dyscyplinie oznacza dominujgcy wktad w ich powstanie, jesli chodzi o
przeprowadzenie badan i napisanie manuskryptu publikacji. Dodatkowo, w o$miu pracach
habilitantka wystepuje jako autor korespondencyjny (w jednej pracy jest dwdch takich autorow). W
kilku pracach autorka jest pierwszym z dwdch autordw, co tym bardziej podkresla jej znaczacy udziat
w badaniach i przygotowaniu manuskryptéw. Wiekszo$¢ publikacji ma przyzwoity wskaznik
oddziatywania tzw. impact factor miedzy 2 a 5. Artykuty zostaty opublikowane w czasopismach
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specjalistycznych, zaliczanych do dyscypliny nauki chemiczne i dotyczagcych modelowania oraz
symulacji komputerowych, a takze badan biatek czy peptydow.

Warsztat naukowo techniczny habilitantki obejmuje metody modelowania molekularnego oparte na
klasycznej dynamice molekularnej, zaréwno petnoatomowej jak i gruboziarnistej. Obejmuje
tez badania spektroskopii dichroizmu kotowego i magnetycznego rezonansu jagdrowego (NMR)
peptydéw. Habilitantka ma tez duze doswiadczenie w testowaniu oprogramowania i pisaniu
skryptow.

W pracach z lat 2015 i 2016, [H1] i [H2], w European Biophysics Journal i Biopolymers, habilitantka
zajmowata sie hormonami neuroprzysadkowymi, czyli cyklicznymi nonapeptydami. Przeprowadzata
petnoatomowe symulacje dynamiki molekularnej, aby okresli¢ strukture i dynamike tych peptyddw,
takze w Srodowisku miceli nasladujacych btone eukariotyczng. Symulacje byly wspomagane
badaniami spektroskopii dichroizmu kotowego i NMR. Habilitantka analizowata widma i nastepnie
wykorzystata wiezy ze spektroskopii NMR do symulacji dynamiki molekularnej. W efekcie, wyjasnita
roznice w strukturach peptydow wynikajgce z ich oddziatywania z micelami oraz liposomami i
wyttumaczyta brak aktywnosci D-analogéw tych peptyddw. Okreslita potencjalne role odgrywane
przez btone komdrkowag w przyjmowaniu aktywnych konformacji peptydéw podobnych do
wazopresyny.

Kolejne prace wchodzgce w skfad osiggniecia dotyczg wniesienia indywidualnego wkfadu dr inz. Emilii
Lubeckiej w pakiet oprogramowania o nazwie UNICORN, stuzgcy do symulacji molekut w
reprezentacji gruboziarnistej w oparciu o fizyczne pole sitowe. Pierwszy z programow tego pakietu,
UNRES, zostat zapoczatkowany w grupie prof. Harolda Scheragi i potem rozwijany w grupie prof.
Adama Liwo. Kolejne rozszerzenia i podejscia zaowocowaty programami NARES-2P i SUGRES-1P
odpowiednio dla kwaséw nukleinowych i cukrow. Dr Lubecka ma wspdlne publikacje z grupg prof.
Liwo, wiec naturalnie brata udziat w rozwijaniu pakietu UNICORN. Rozpoczeta od zaangazowania
sie w program UNRES umozliwiajgcy symulacje dla pojedynczych biatek w modelu gruboziarnistym.

W pracy [H3] w Task Quarterly w roku 2016, dr inz. Lubecka przepisata kod oprogramowania UNRES z
jezyka Fortran77 na Fortran70, dokonata restrukturyzacji kodu, nastepnie przetestowata i
uporzadkowata caty pakiet do nowej wersji o nazwie UNRESPACK v. 4.0. Publikacja ta jest techniczna,
ale wazna, gdyz taka modularyzacja kodu umozliwita pdzniejszg rozbudowe pakietu UNRES o modele
gruboziarniste kwasow nukleinowych (NARES-2P) i polisacharydéw (SUGRES-1P). Wymagata tez od
habilitantki odpowiedniego warsztatu zwigzanego ze znajomoscig jezyka Fortran.

W kolejnej pracy [H4] w Journal of Chemical Physics z roku 2017, habilitantka przeprowadzita
parametryzacje gruboziarnistego pola sitowego dla cukréw. Wykonata symulacje petnoatomowej
dynamiki molekularnej uzywajagc metody umbrella sampling w polu sitowym Amber dla
disacharydéw, aby na tej podstawie okresli¢ parametry oddziatywania pseudo-atomoéw w
gruboziarnistym polu sitowym. Woyliczajgc potencjaty s$redniej sity habilitantka opracowata
odpowiednie potencjaty dla poliglukozy. W pdzniejszej pracy [H7] z roku 2019, dr Lubecka ponownie
brata udziat w tworzeniu i parametryzacji pola sitowego dla cukrow, ale modelowym uktadem byta
heparyna.



W pracy [H5] opublikowanej w Supercomputing Frontiers and Innovations w roku 2018, podobnie jak
w pracy [H3], dr Lubecka ponownie zajeta sie optymalizacjg algorytmow i kodu pola sitowego UNRES,
aby umozliwi¢ przeprowadzanie diuzszych symulacji dla duzych biatek i ich komplekséw, do okoto
6000 aminokwaséw, a takze dynamiki molekularnej z wymiang replik.

W pracy [H6] z Journal of Computational Chemistry habilitantka zmodyfikowata kod UNRES, aby
wiasciwie wykorzystywat wiezy pochodzgce z kontaktéw. W tej pracy do pola sitowego UNRES
wprowadzita mozliwo$¢ natozenia wiezéw z kontaktdw miedzy resztami z wykorzystaniem jako
funkcji kary funkcji typu funkcji Lorenza z ptaskim dnem, ktdra byta zaproponowana przez kolegéw z
grupy. Wprowadzone zmiany przetestowata na kilku biatkach.

W dwuautorskiej pracy [H8], opublikowanej w roku 2021 w J. Comput. Chem., habilitantka
opracowata autorskg metode, ktdrg nazwata ESCASA, do okreslania potozen protondw tarnicucha
gtéwnego oraz przytaczonych do wegla Cg na podstawie znajomosci potozer tancucha C,.
Habilitantka w oparciu o dostepne struktury biatek (pochodzgce ze spektroskopii NMR) wyprowadzita
analityczne wzory, ktére umozliwiajg wyliczenie sit w sposéb analityczny i uzycie ich w symulacji.
Umozliwia to symulacje dynamiki molekularnej w modelu zredukowanym z wykorzystaniem wiezow
pochodzacych ze spektroskopii NMR. Potozenia protondw wyznaczone w NMR dotyczg struktur
petnoatomowych, wiec wiezy na ich odlegtosci nie mogg by¢ bezposrednio wykorzystane w modelach
gruboziarnistych. Natomiast habilitantka opracowata w polu sitowym UNRES procedure to
umozliwiajaca.

W pracy [H10] w J. Comput. Chem. opublikowanej w roku 2022 dr Lubecka zaimplementowata
opracowang przez nig metode ESCASA z pracy [H8] do pola sitowego i programu UNRES. W ten
sposdb umozliwita uzytkownikom tego oprogramowania wykorzystanie wiezéw odlegtosciowych z
danych NMR podczas symulacji gruboziarnistych. Wiezy na kontakty pochodzgce ze spektroskopii
NMR i ich wtasciwe zastosowanie w modelach gruboziarnistych nie sg prostym problemem, wiec
doceniam wktad habilitantki w tego typu badania.

W kolejnej pracy [H11] z roku 2022 we Front. Mol. Biosci., dr Lubecka wykorzystata swoje
wczesniejsze doswiadczenie w implementacji wiezow odlegtosciowych z NMR i opisata napisane
przez nig programy, ktére konwertowaty dane z wiezéw NMR do formatéw czytanych przez program
UNRES.

W pracy [H9], opublikowanej w roku 2022 w J. Phys. Chem. B, habilitantka zastosowata pole sitowe
UNRES i NARES-2P oraz petnoatomowe pole sitowe Amber do zbadania oddziatywania biatek
prionowych z polimerem RNA. Przeanalizowata strukture drugorzedowg tych biatek w obecnosci RNA
i zmiany tej struktury w czasie symulacji.

W pracy [H12], opublikowanej w roku 2022 w J. Comput. Chem., dr Lubecka znéw powrdcita do
modyfikacji kodu UNRES i uczestniczyta w jego optymalizacji, m.in. zrownoleglenia w MPI. Dodata tez
modut obstugujgcy dane z NMR oraz wiezy na odlegtosci miedzy resztami.

Oceniam to osiggniecie bardzo dobrze, ze wzgledu na wktad pracy, a takie spdjnosé tematyczng,
zwtaszcza prac [H3] - [H12]. Habilitantka miata znaczny wktad w rozwdj gruboziarnistego pola



sitowego dla biatek, kwasow nukleinowych i cukréw. W szczegdlnosci oprdécz parametryzacji tych pol
wprowadzita dodatkowe funkcje umozliwiajgce dodawanie wiezéw na kontakty z danych
doswiadczalnych NMR. Jest ekspertem w uzywaniu pola sitowego UNRES oraz w symulacjach
dynamiki molekularnej w tym polu. Habilitantka ma zaréwno prace aplikacyjne jak i zwigzane z
rozwijaniem metod i modeli gruboziarnistych.

Wkiad habilitantki i oSwiadczenia wspoétautorow

Dr. Inz. Emilia Lubecka szczegétowo okreslita swoje udziaty w kazdej z zataczonych publikacji
wymieniajgc zadania, ktére realizowata. Habilitantka zatgczyta do dokumentacji kopie podpisanych
oswiadczen wspdtautoréw o ich udziale w publikacjach. Wspétautorzy w oswiadczeniach opisali
zrealizowane przez siebie zadania badawcze lub inne udziaty, na przyktad edytorskie. Tylko z jednym
ze wspotautoréw habilitantka nie mogta sie skontaktowac ze wzgledu na przejscie tej osoby na
emeryture i odejscie z nauki. Z oswiadczen wspdtautoréw oraz habilitantki jasno wynika, ze miata ona
istotny wktad w stworzenie osiggniecia naukowego przedstawionego do uzyskania przez nig stopnia
doktora habilitowanego. Przedstawione osiggniecie mozna wiec uznaé¢ za indywidualny wktad
habilitantki, mimo ze powstate publikacje sg wieloautorskie. Oceniam wktad habilitantki za istotny.
Przeprowadzata symulacje, pisata kod oprogramowania, analizowata symulacje, przygotowywata
manuskrypty publikacji i w wielu z nich byta autorem korespondencyjnym.

Aktywnos¢ naukowa w wiecej niz jednej uczelni

Jak opisatam w pierwszej czesci mojej opinii, habilitantka po uzyskaniu stopnia doktora pracowata w
kilku jednostkach, najpierw na Politechnice Gdanskiej, potem przez pie¢ lat na Uniwersytecie
Gdanskim. Od roku 2020 znéw pracuje na Politechnice Gdanskiej na stanowisku adiunkta. Na
przetomie roku 2022/2023 odbyta o$miomiesieczny staz podoktorski w Instytucie Fizyki Polskiej
Akademii Nauk w Warszawie. Oprdocz tego nawigzata wspdtprace z prof. Hansmannem w USA i w
roku 2019 spedzita kilka miesiecy na Uniwersytecie Oklahoma. Ta wspotpraca zaowocowata w roku
2022 dwuautorska publikacjg w J. Chem. Phys. B.

Pozostate osiggniecia i dorobek habilitantki

Catkowity dorobek habilitantki liczy 34 artykuty, cztery z nich to artykuty pokonferencyjne. Po
uzyskaniu stopnia doktora dorobek publikacyjny dr inz. Lubeckiej w czasopismach z listy Journal
Citation Reports sktada sie na 26 publikacji; 12 z tych publikacji stanowi osiggniecie habilitacyjne.
Prace ze wspdtautorstwem habilitantki sg sumarycznie dobrze cytowane jak na ten etap kariery
naukowej (ok. 400 razy wg. bazy Scopus). Indeks Hirsha w tej bazie wynosi 10. Oceniam, ze jest to
dorobek przyzwoity jak na etap kariery tuz przed habilitacja.

Z przedstawionego mi autoreferatu wynika, ze dr Emilia Lubecka jest aktywna naukowo. Habilitantka
jest wykonawczynig w wielu grantach, takze miedzynarodowych. Sama kierowata dwoma grantami
wewnetrznymi uczelni oraz projektem Preludium jeszcze przed uzyskaniem stopnia doktora.
Kierowata tez grantami obliczeniowymi w infrastrukturze PLGrid. Natomiast nie kierowata zadnym
grantem, ktéry bytby finansowany zewnetrznie i w ktérym wystepowataby jako gtéwny kierownik
catego projektu.



Dr inz. Emilia Lubecka zaprezentowata osobiscie swoje badania na ponad dwudziestu konferencjach.
Na kilku z nich miata prezentacje ustne. Uwazam, ze jak na kilkanascie lat badan, mimo pandemii
Covid-19, aktywnosc¢ konferencyjna habilitantki mogtaby by¢ wieksza. Dziatalno$¢ organizacyjna nie
jest bogata, podobnie jak recenzowanie manuskryptéw publikacji — wymieniono tylko trzy recenzje.
Mam nadzieje, ze tego typu dziatalnos$¢ habilitantka bedzie mogta rozszerzy¢.

Uwazam, ze dr Lubecka moze juz podjgc sie samodzielnie prowadzenia i promowania doktorantow.
Sugeruje stworzenie wtasnej tematyki badawczej, ale odrebnej od dotychczasowej. Utatwi to
habilitantce aplikacje o granty zewnetrzne jako kierownik projektu. Tematyka moze by¢ oczywiscie
oparta o dotychczasowe oprogramowanie, ale powinna wyrdznia¢ habilitantke i nie ograniczac
tematycznie do rozwijania i testdow znanego juz od wielu lat w S$rodowisku naukowym
oprogramowania do symulacji modeli zredukowanych. Uwazam, ze obranie przez habilitantke
nowego kierunku bedzie teraz najistotniejszym elementem jej dalszej kariery.

Whiosek koncowy

Podsumowujac, uwazam, ze praca habilitacyjna dr Emilii Lubeckiej wnosi istotny wkfad w metody
modelowania struktury i oddziatywania biomolekut, w szczegdélnosci w modele gruboziarniste i w
rozwdj oprogramowania stuzgcego do symulacji tych modeli metodami dynamiki molekularnej ze
wzmocnionym prébkowaniem i z mozliwoscig uwzglednienia wiezdw pochodzacych z danych
doswiadczalnych. Stwierdzam, ze przedstawione mi do oceny materiaty stanowig podstawe do
ubiegania sie przez dr Emilie Lubeckg o stopien doktora habilitowanego. Oceniam, ze dr Emilia
Lubecka w petni spetnia warunki zwyczajowe i ustawowe wymagane do nadania stopnia doktora
habilitowanego w dziedzinie nauk Scistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauk chemicznych. Cykl
publikacji stanowi znaczny i istotny wkitad w rozwdj tej dyscypliny. Stwierdzam, ze osiggniecia
naukowe dr Emilii Lubeckiej odpowiadajg wymaganiom okreslonym w art. 219 ust. 1 pkt 2 Ustawy z
dnia 20 lipca 2018 roku Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (ze zm.) i moja ocena tych osiggniec
jest pozytywna.
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