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Recenzja dorobku doktor Pauliny Marii Dominiak sporzadzona w zwizku
z posgpowaniem habilitacyjnym w dziedzinie nauk chemiczngh w
dyscyplinie chemia

Po ukaczeniu podwojnych studiéw z zakresu chemii orazdgid Doktor Pulina
Dominiak zwhzata swoéj rozwéj naukowy z szeroko rozumiaamalizy rentgenograficzn
krysztatbw, a w szczegoélda z jej zastosowaniem do badania oddzialyweaazacych i
niewiazacych w ciatach statych. Rozprawdoktorsk wykonara pod kierunkiem Profesora
Krzysztofa Waniaka i opatrzos intrygujacym tytutem ,Stabe oddziatywania naznych
poziomach organizacji materii w fazie statej” olitanna Wydziale Chemicznym
Uniwersytetu Warszawwskiego w 2005 roku. Pracatata wyr@niona przez Towarzystwo
Popierania i Krzewienia Nauk oraz Fundacp rzecz Nauki Polskiej nagrpdn. Grzegorza
Biatkowskiego za najlepgz prag z zakresu chemii. W latach 2006-2007 odbyta
diugoterminowy sta podoktorski na Wydziale Chemii Uniwersytetu w Badf. Po powrocie
do kraju zostata zatrudniona na stanowisku adiunktamacierzystym wydziale, a Jej
zainteresowania naukowe skupite gia zastosowaniu i rozwoju metod wykorzystyrh
banki atomow asferycznych do udoktadniania struktysztatow, dla ktérych rozdzielcgo
danych dyfrakcyjnych utrudnia zastosowanie petnegalelu multipolowego. Obserwowany
w ostatnich latach dynamiczny rozwoj naukowy DoktDominiak jest zwizany z
zastosowaniem powgzej metodyki do badania wielu zemych uktadach molekularnych o

istotnym znaczeniu chemicznym lub biochemicznym.

Ocena formalna wniosku

Formalny dorobek naukowy Doktor Dominiak jest skerdataczona lista publikacji
obejmuje 4cznie osiem prac wchoglzych w zakres habilitacji, trzydzie trzy inne
publikacje, ktore ukazaly siw recenzowanych czasopismach z listy JCR ThomBengersa

oraz rozdziat w midzynarodowej monografii ,Modern Charge-Density Arsa”.



Sumaryczny wspotczynnik wplywu jest bardzo wysokivtaszcza uwzgbniajpc wiek
Habilitantki i przekracza dwieie szesnie.

Znakomita wg¢kszas¢ publikacji ukazata gipo obronieniu pracy doktorskiej. Wysoka
jest liczba cytowa prac, ktdra bez uwzedinienia autocytowa wynosita (w dniu 21 maja
2013 roku) 614. Rownietak czsto w ostatnich latachzywany indeks Hirscha przyjmuje
znacaca jak na pra¢ habilitacyjra wartas¢ rowna 14. Oznacza taze & 14 publikacji byto
cytowanych przez innych autoréw co najmniej 14 razy

Wyniki swoich bada Doktor Dominiak przedstawiata taé na konferencjach
naukowych w é&miu wystpieniach ustnych i czternastu komunikatach plakgobw
Wyrazem uznanidrodowiska naukowego byto powierzenie jej recenzowameregu prac w
renomowanych czasopismach o zgsi medzynarodowym oraz zaproszenie do udziatu w
pracach komitetu ocenigjego projekty badawcze z zakresu struktury matevidtierowane
do francuskiego narodowego centrum synchrotronow&gdeil znajdujcego s¢ pod

Paryem.

Ocena prac stanowacych osiagnigecie naukowe zgtoszone do przewodu
habilitacyjnego p.t. ,Bank asferycznych atomow i jgo rola w
krystalografii i biologii strukturalnej”

Seria prac przedstawionych w pgstwaniu habilitacyjnym skfada ¢siz asmiu
artykutdow opublikowanych w recenzowanych czasop@mazasiegu mdzynarodowym. Na
podkrelenie zastuguje faktze Doktor Dominiak jest autorem koresporgym w siedmiu
sparod ww. publikacji. Sumaryczny wspotczynnik wpiyvabliczony na podstawie danych
przedstawionych w Autoreferacie wynosi 67,345. Tiglsoka warté¢ wynika czsciowo z
przypisania wspotczynnika IF(2009)=49,93 pracy dipolvane w Acta Crystallographica
A65, 490-500. W roku 2009 z powodu bardzo wysokighic cytowani publikacji George’'a
Sheldricka czasopismo to uzyskato chwilowo tak wysespotczynnik wptywu. Obecnie
wynosi on 2,244,

Do przestanej dokumentacji zostat gtony bardzo obszerny i starannie zebrany
zbior gwiadczedh wspotautorow publikacji, ktorzy wszyscy bardzo dge stwierdzili, ze
prace ldace przedmiotem pogtowania habilitacyjnego zostaly zaplanowane i reapsw
przewaajacej czsci przez Doktor Dominiak, a ich osobisty udziat yayt dyskusiji
uzyskanych rezultatow albo gstkowych prac obliczeniowych lub softwarowych. W
przypadku publikacji powstatych z udzialem doktdaéan nad ktorymi opiek sprawowata



Habilitantka, Jej udziat w sfrormutowaniu celu badaego oraz zaproponowaniu metody
jego rozwazania jest oczywisty. Uwam zatemze zgodnie z powsszymi Ggwiadczeniami,
decydujcy wkiad Doktor Dominiak w powstanie powszych prac nie ulegaatpliwosci i
MO one bez zastrzen stanowé czg$¢ oshgniecia naukowego zgtoszonego do przewodu
habilitacyjnego.

Podstawowym celem ba@laprzedstawionym we wniosku bylo rozszerzenie i
udoskonalenie tzw. banku atoméw asferycznych UB@Bstat on  utworzony przez
Profesora Coppensa i ngstie bardzo znacznie rozwity przez Doktor Dominiak. Jest to
jeden z trzech tego typu bankdéw stosowanych obedbieokrdlania rozktadu estosci
elektronowej w krysztatach. Dgi pracy Habilitantki wprowadzono do niegmnad 200
rodzajow atomow reprezensgych pierwiastki takie jak C, H, N, O, S, P, B, €l oraz I.
Umieszczone w nim parametry zostaly obliczone ndsfaavie analizy gstasci elektronowych
ponad 600 cisteczek. Natey podkréli¢, ze w banku UBDB znajdajsic wszystkie typy atomow
niezledne do opisania biatek i kwaséw nukleinowych oragkezdci zwiazkdw organicznych o
znaczeniu biologicznym. Najnowsza jego wersja waqe#niu z obstugggym bank programem
LSDB jest udosfpniona uytkownikom za pomag

Najciekawsze wyniki uzyskane przez Habilitantky zwiazane z obliczeniami energii
oddziatywa elektrostatycznych gstek w krysztatach szeregu zgkow i prébami poréwnania
topologii gstasci elektronowej otrzymanej #dymi metodami. D& kontrowersyjny, aczkolwiek
zgodny z déwiadczeniami recenzenta, wydaje giniosek,ze wiaciwosci geometryczne modeli
udokitadnianych za pomecnultipolowego modelu atoméw $ardzo zblione do modeli cstek
swobodnych.

Bardzo wartéciowe s rowniez wyniki bada wptywu subtelnych dyslokacji egtcici
elektronowej w biatku neuramidaza wirusa grypy pas®b kompleksowania szeregu inhibitorow
peptydowych. Na podstawie dgshych danych strukturalnych Habilitantce udatog si
zidentyfikow& aminokwasy odpowiedzialne za oddziatywania elatatyczne z inhibitorami
peptydowymi i wykazé& zaleznos¢ pomkdzy eksperymentalnie wyznaczonymi statymi
rownowagi wazania inhibitorow, a ich energioddziatywa elektrostatycznych z centrum
aktywnym enzymu.

Na szczegoOlne podkienie zastuguje walor metodyczny badprowadzonych przez
Doktor Dominiak. Ich tematyka znajdujegdbowiem w centrum zainteresowania wspotczesnej
krystalografii i analizy strukturalnej. Udoskonalemmetody udokiadniana struktur krysztatow i
wykorzystanie w tym celu modelu multipolowego orparametrow pochodeych z banku
atomoéw asferycznych w wielu przypadkach pozwalaokeeslenie wptywu subtelnych zmian

gestasci elektronowej na wixiwosci krysztatow, dla ktérych nie byto nibbwe zarejestrowanie
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wysokorozdzielczych danych dyfrakcyjnych. Pozwala ma  potencjalne wykorzystanie
zdeponowanych w Cambridge Structure Data BaseRn@ein Data Bank danych strukturalnych
I otwiera bardzo szerokie pole do badsubtelnych oddziatywaw setkach tysicy zwiazkow

chemicznych i uktadow biologicznych.

Ocena dziatalndgci dydaktycznej i organizacyjnej

Doktor Dominiak kieruje grup badawcz skiladajca sic ze stuchaczy studium
doktoranckiego i zajmuaga si¢ krystalochemy. Jest czionkiem komitetu organizacyjnego
prestzowej konferencji ,European Charge Density MeetingGDM7”, ktdéra odkdzie sé w
Warszawie w 2015 roku. Prowadzi @ap dydaktyczne z zakresu krystalografii i statysty
dla studentéw Wydziatu Chemii Uniwersytetu WarszZdego. Byta take opiekunem kilku
prac magisterskich, ktérych tematyka byla az@na z zastosowaniem banku atomow

asferycznych do oblichemtasciwosci elektronowych rénych obiektow molekularnych.

Uwagi koncowe

Recenzowany oggniccie naukowe zostato opisane w cyklu pgeeinych ze sab
publikacji, ktore przedstawiajdokonania o bardzo dobrym poziomie naukowym i waka
na uzyskanie przez Habilitartkzdolngci do samodzielnej pracy badawcze]. Nabycie
umiegtnosci do samodzielnego formutowania i rozagywania problemow naukowych jest
gtdbwnym kryterium podlegagym ocenie podczas procedury uzyskania stopniaodmkt
habilitowanego.

Podsumowujc recenz, stwierdzamze Doktor Dominiak wniosta istotny wktad w
udoskonalenie bazy danych asferycznych atoméw feenwsalnych UBDB. Parametry
zdeponowane w tej bazie mpgost& wykorzystane w procesie udoktadnianiazoioych
struktur krysztalow w celu lepszego odwzorowanigstgici elektronowej. W szeregu
publikacji Habilitantka wykazataze ich zastosowanie pozwala obli¢aystai¢ elektronove
w krysztatach o topologii poréwnywalnej z uzyskam wyniku klasycznego udoktadniania w
modelu multipolowym dla wysokorozdzielczych danybfirakcyjnych. Przedstawione fakty
zostaly prawidtowo zinterpretowane, a analiza dkwimaukowego Doktor Dominiak w
wyrazny sposOb dowodzi,ze posiada ona szerpkwiedz i umiegtnosci zakresu

krystalochemii i nowoczesnej analizy strukturalrepzonych uktadéw molekularnych i



makromolekularnych. Pragrpodkréli¢, ze zarbwno recenzowany dorobek naukowy, jak i
opisupca go dokumentacja spetiajymogi okrdélone w Ustawie z dnia 14 marca 2003
roku o stopniach i tytule naukowym oraz w Rozpdeeniu Ministra Edukacji Narodowe]
z 22 wrzénia 2011 roku w sprawie szczegoétowego trybu i wkéwn przeprowadzania
czynnaci w przewodach doktorskich, w pesbwaniu habilitacyjnym oraz w postepowaniu o
nadanie tytutu profesora. Sktadam zatem wnioselzgqeie rozprawy i dopuszczenie Doktor

Pauliny Marii Dominiak do dalszych etapow przewdwdibilitacyjnego.



