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Recenzja dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego
dr Pauliny Marii Dominiak,
w zwigzku z wnioskiem Rady Wydzialu Chemii Uniwersytetu Warszawskiego

o nadanie stopnia naukowego doktora habilitowanego

Dr Paulina Maria Dominiak (ur. 27/11/1976 w Rzeszowie) od kilkunastu lat zajmuje si¢
dyfraktometrycznym wyznaczanjem ggstosci elektronowej krysztaléw na podstawie analizy
multipolowej i zastosowaniem jej wynikéw do rozwoju bazy danych atoméw asferycznych
(University of Buffalo DataBank, UBDB), stuzacej do polepszenia udokladniania struktur
zmierzonych przy przewaznic stosowanej (okoto 0.85A) i nizszej rozdzielezosci danych
dyfrakcyjﬁych. W roku 2000 Habilitantka ukonczyla studia biologiczne uzyskujac stopien
naukowy magistra na Uniwersytecie Warszawskim, a rok p6Zniej na tymze uniwersytecie obronita
on prace magisterska z chemii. W 2005 roku na Wydziale Chemii UW obronifa rozprawe
doktorska pod tytulem ,,Weak Interactions at Different Levels of Complexity in the Solid State”,
promotorem ktorej byt prof. Krzysztof Wozniak. Za prace doktorska uzyskala Nagrode Grzegorza
Biatkowskiego, 2005, Towarzystwa Popierania i Krzewienia Nauk oraz Fundacji na rzecz Nauki
Polskiej (FNP). Obecnie uzyskuje stypendium dla uzdolnionych mltodych naukowcéw (edycja
2011-2014), Ministerstwa Nauki i Szkolnictwa Wyzszego. Przed uzyskaniem stopnia doktora
odbyta dwa kilkumiesigczne staze naukowe w Huntsville, AL USA, a po doktoracie w 2005-2006
dwuletni staz w State University of New York w Buffalo, NY, USA, gdzie w roku 2007 odbyla tez
krétki staz jako profesor wizytujacy; podobny staz odbyta w 2009 na Universite Henri Poincare,

Faculte des Science et Techniques, Vandoeuvre les Nancy, we Franciji.
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Dr Dominiak opublikowata 41 artykuléw naukowych w czasopismach z listy filadelfijskiej, oraz
jeden rozdzial w ksiazce typu monografii. Sumaryczny Impact Factor (IF) wynosi 216.2, ich liczba
cytowan (obcych) wynosi 614 a indeks H 14; dr Dominiak okreslita wklad wlasny w swoich
wspotautorskich pracach od 5% (dla 8-miu prac) do 80% (w 1-ngj pracy), podajac rownoczesnie
wykonare przez sicbie zadania. Dr Dominiak zdobywata doswiadczenie w znakomitym rodzimym
osrodku badan gestosci elektronowej prof. K. Wozniaka w Warszawie, i innych najlepszych na
$wiecie zespolach badawczych prof. P. Coppens'a w Buffalo i prof. C. Lecomte'a w Nancy (ci obaj
juz w wieku emerytalnym), ale sama posiada niebagatelne doswiadczenie i legitymuje sig
réwnoczesnie kierowaniem pracami magisterskimi, opieka nad doktorantami i promotorstwem
pomocniczym. Swoje wyniki prezentowala na kilku wystapieniach konferencyjnych oraz trzech
wyktadach na zaprqszenie, w tym na prestizowej Gordon Conference w USA. Przedstawila 14

plakatow konferencyjnych.

Sposrdéd swoich artykutéw dr Dominiak wybrata 8 prac, ktore opatrzone autoreferatem
zatytulowanym ,,Bank asferycznych atoméw i jego rola w krystalografii i biologii strukturalne)” 1
wymagana przepisami dokumentacja, zalaczyla do wniosku o przeprowadzenie procedury
habilitacyjnej. IF tych 8-miu prac wynosi od 1.7 do 4.3 (pomijajac niebotycznie "rozdmuchany”
jednym przegladowo-metodycznym artykulem Georga Sheldrick’a z 2008 roku IF Acra
Crystalloraphica Sec. A dochodzacy do 50} , srednia ilos¢ wspétautorow 3.5, liczba cytowan tych
prac to 98. W 3-ch pracach dr Dominiak jest pierwszym autorem a w 7-miu jedynym lub jednym z
dwdch autoréw korespondencyjnych. Swoj udzial w wykonaniu prac H1-H8 dr Dominiak okreslita
na 80, 70, 70, 40, 30, 30, 30 i 40%. Dokumentacja habilitacyjna zawiera oswiadczenia
wspolautoréw prac Habilitantki, ktorych wigkszo$¢ nie pozostawia watpliwosci o znaczacej, jesli
nie wiodacej, roli i wktadzie pracy dr Dominiak w przygotowanie tych artykuléw naukowych oraz

0 jej inicjatywie przeprowadzenia tych badas.

Podobnie, zadnych watpliwodci nie budzi wartos¢ naukowa prowadzonych przez dr Dominiak
badan. Zajmuje si¢ ona wyznaczaniem gestosci elektronowej w  krysztalach, przewaznie
molekularnych zwiazkow Wainych biologicznie, Cykl prac wybranych przez dr Dominiak jako
rozprawa habilitacyjna stanowi cenny wklad w badanie réznych modeli odtwarzania gestosci
clcktronowej oraz zastosowan tych obecnic najdoktadniejszych badafn dyfraktometrycznych
struktury krysztaléw. Jednym z podstawowych zastosowan, ktérym Habilitantka poswigcita duzo
pracy, jest rozbudowa bazy UBDB, ktdrej zasoby ggstosci elektronowej atoméw asferycznych

maja zwickszy¢ precyzje wszystkich badan dyfraktometrycznych, bez wzgledu na jakos¢ badanych
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probek krystalicznych i rozdzielczo$¢ uzyskanych danych pomiarowych. W zalozeniu, badania te

moga znacznic zwiekszy¢ efektywnosé badan krysztatow o niskiej jakosci, na przyktad krysztatow
biatek i innych biopolimerow. Ich znaczénie praktyczne moze wigc by¢ znaczne. Ogromnym
osiagnigciem Habilitantki jest rozbudowa zasobdéw bazy UBDB i opracowywanie metod
okreslenia modelu asferycznych atoméw w zalezno$ci od ich usytuowania w strukturze. Jest to
niezwykle zlozone zadanie, wymagajace dbalosci w analizie otoczenia atomoéw w strukturze
krysztalow. Wszystkie prace dr Dominiak cechuje wysoka dbatos¢ o szczegdly dopasowania,
dzigki kt(’)rému uzyskala w wyniku przeprowadzonych udokladnien polozenia atoméw wodoru
bardziej zblizone do danych neutronograficznych niz w rutynowych udoktadnieniach ze
sferycznymi rozkladami gestosci elektronowej atomdéw oraz znacznie obnizyla tlo gestosci
elektronowej na koncowych mapach réznicowych Fouriera. Poczawszy od pierwszego artykutu
habilitacji (H1) opublikowanego z Philip’em Coppens’em w 2006 roku, na temat asferycznych
modeli atomu siarki, dr Dominiak systematycznie poszerza nic tylko zasoby asferycznych modeli
roznych afoméw, ale stosuje coraz bardziej wyrafinowane metody oceny tych modeli. Dr
Dominiak prowadzi réwniez badania majace na celu poszerzenie zastosowan precyzyjnych
gestosci elektronowych, na przyktad do obliczen sit spdjnosei krysztalu, a w szczegdlnosel sit
elektrostatycznych.  Nalezy podkreslié, ze Habilitantka prowadzi badania metodyczne

wymagajace duzego zaangazowania, wiedzy i nakladu pracy.

W komentarzu do prac habilitacyjnych zakradlo si¢ kilka maloznaczacych bledéw (np. "Atomic
Displaceent Parameters”, czy "Wstanie"j, wyrazen nieco zbyt zargonowych (np. powtarzana "mapa
réznicowa F,-I'," — oczywiscie "chodzi" o "mape roéznicows Fouriera" lub inaczej "transformate
Fouriera dla F,-F." [w stosowanym powszechnie skrocie AF ,F” oznacza ,,Fouriera”]; w innym
migjscu Habilitantka pisze "energia kohezji sieci” — ta "siec” jest pojeciem abstrakcyjnyni, ktorego
nie dotycza sily spéjnosci); czesto uzywa stowa "pochodna", takze w zdaniu (cyt.) "...energii
elektrostatycznej, E.., jako Ze ta pochodna ggstosci...", gdzie rozumienie "pochodnej" jako
"rozniczki" byloby bledne; Habilitantka dala tez wyraz silnego przywigzania do nielegalnej w Unii

Europejskiej jednostki energii (cal.), co nie bylo mozliwe w jej artykufach.

Dorobek dydaktyczny dr Dominiak jest znaczacy. Kierowala ona 4-ma pracami magisterskimi w
latach 2008-2012; dwie z tych prac uzyskaly wyréznienie. Byla opiekunem jednej pracy
magisterskiej 1 promotorem pomocniczym jednego doktoratu; nieformalnie pomagata 5-ciu

doktorantom. Habilitantka prowadzita ¢wiczenia z Krystalografii z elementami teorii grup na
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studiach licencjackich chemii w 2013, (wiczenia Wstep do krystalografii B na studiach
licencjackich Chemii w 2012, a takze przygotowala wyklad i ¢wiczenia Krystalografia A dla
bioanalityki na poziomie studiéw magisterskich w 2010; podobnie, w 2007 i 2009 prowadzita
éwiczenia z Krystalografii, a takze Specjalizacja z krystalografii w latach 2007, 2009, 2012, 2013;
Elementy statystyki w 2004, Statystyka i bazy danych w 2003-2004 na studiach licencjackich.

Habilitantka angazuje sie réwniez w dzialalno$¢ popularyzatorska nauki: na XI Festiwalu Nauki
wyglosita wyklad pt. ,,Zobaczy¢ czasteczki” oraz brala udzial w pokazie Laboratorium Badan

Strukturalnych Wydziatu Chemii UW.

Dr Dominiak jest juz rozpoznawana miedzynarodowo, o czym S$wiadcza zaproszenia do
wyglaszania wykladéw i wykonywania recenzji. Aktywnie zabiega takze o $rodki finansowe: po
doktoracie kierowata lub kieruje juz 6-cioma znaczacymi grantami naukowymi. Angazuje si¢ tez

w dzialalno$é organizacyjna (European Charge Density Meeting — ECDM7, 2015, Warszawa).

W calosciowym podsumowaniu oceny dorobku naukowego, dokonafn dydaktycznych i
organizacyjnych dr Pauliny Marii Dominiak stwierdzam, Ze popieram wniosek Rady Wydziatu
Uniwersytetu Warszawskiego o nadanie jej stopnia naukowego doktora habilitowanego. Jej

osiagni¢cia naukowe, dydaktyczne i organizacyjne w peni spetniajg wymogi ustawowe w tym
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