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RECENZJA
rozprawy habilitacyjnej pani dr Iwony Gulaczyk
pt.” The effective Hamiltonians for the coupling between inversion-torsion states in

molecules performimg large amplitude vibrations and their applications in analysis

of the stronly perturbed high resolution infrared spectra.”

oraz ocena dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego Habilitantki

Podstawa prawna opracowanej recenzji: Ustawa z dnia 14 marca 2003 r. o stopniach naukowych i tytule
naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki oraz rozporzadzenie Ministra Nauki i Szkolnictwa

Wyzszego z dnia 1 wrzes$nia 2011 r. oraz z dnia 26 wrzesnia 2016 r.

I. Podstawowe dane o Pani Habilitantce

Pani dr lwona Gulaczyk obecnie pracuje na etacie starszego wyktadowcy na Wydziale Chemii
Uniwersytetu im. Adama Mickiewicza w Poznaniu. Tytut doktora nauk chemicznych otrzymata w
2000 r. na podstawie rozprawy pt. ,Analysis of rotation-vibrational spectra of hydrazine and
ethylene” pod opieka prof. dr hab. Marka Kreglewskiego. W czasie pracy nad tematem doktorskim
odbyfa pare kréotkoterminowych wyjazdéw zagranicznych do Belgii, Hiszpania i w ramach programu
Erasmus do Francji. W latach nastepnych wspotpracowata z wieloma laboratoriami spektroskopii
mikrofalowe]j duzej zdalnosci rozdzielczej w Belgii, Francji, Finlandii, co znajduje swdj slad w licznych
wielo-autorskich publikacjach.

W 2021 r. dr Iwona Gulaczyk przedstawita dzieto naukowe pt.” The effective Hamiltonianu
for the coupling between inversion-torsion states in molecules performimg large amplitude
vibrations and their applications in analysis of the stronly perturbed high resolution infrared

spectra”, wszczynajgc postepowanie habilitacyjne.
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Dzieto to obejmuje 8 oryginalnych wielo-autorskich prac naukowych, oznaczonych w autoreferacie
(Raport) symbolami od H1 do H8, opublikowanych w uznanych czasopismach z tzw. listy
filadelfijskiej. Ponadto Habilitantka jest wspdtautorem 6 wielo-autorskich artykutéw naukowych
opublikowanych w czasopismach z LF, ktore cho¢ dotyczg tematyki prezentowane w rozprawie
habilitacyjne nie zostaly do niej zamieszczone oraz trzech artykutdw przeglagdowych (A1-A3) w
ksigzce wydanej przez wyd. Walter de Gruyter GmbH, Berlin.

W nastepnych informacjach zawartych w tej czesci Raportu dotyczacej pracy naukowe;j
Autorka omowita wyniki 9 publikacji oznaczonych literg od B1 do B9. W tym zbiorze znalazty sie
publikacje opisujgce widma rotacyjne i struktury innych zwigzkéw chemicznych, niz te w rozprawie
habilitacyjnej, np. SiH3CN, CHsNO;, CH;NHs, CHF,Cl. Brata udziat w wielu konferencjach
miedzynarodowych i krajowych, prezentujgc wyniki swojej pracy. Byta kierownikiem i wykonawcg
w projektach naukowych: trzech PECO oraz jednego grantu MNiSW w latach 2010-2013.

Tempo kariery naukowej Habilitantki nalezy zatem uzna¢ za owocne. Swiadczy ono réwniez
o aktualnosci poruszanych przez Habilitantke probleméw badawczych, a rownoczesnie jest
gwarancjg, ze wyniki jej badan byty recenzowane przez swiatowych specjalistow. Po zapoznaniu sie
z opisem Autorki o Jej udziale w powstawaniu wchodzgcych w sktad dzieta habilitacyjnego osmiu
oryginalnych publikacji stwierdzam, ze udziat intelektualny i wykonawczy Habilitantki w publikacjach
sktadajgcych sie na rozprawe habilitacyjnqg jest wystarczajgcy i spetnia wymogi formalne stawiane

przez Ustawe.

Il. Ocena merytoryczna rozprawy habilitacyjnej

Przy pomocy spektroskopii mozna badaé struktury i ksztatty, szczegdlnie sztywnych molekut.
Jednakze, wiekszo$¢ molekut jest do pewnego stopnia niesztywna i ta niesztywnos¢ odgrywa wielka
role, np. w aktywnosci biologicznej, energii przejs¢ elektronowych i chemicznej reaktywnosci.
Dodatkowo, oscylacje o duzej amplitudzie obecne w niesztywnych molekutach prowadzga czesto do
obecnosci niezwyktych nisko energetycznych poziomow oscylacyjnych, zmieniajgc tym samym
wiasciwosci termodynamiczne tych uktaddéw. Ostatnie lata pokazaty, ze obraz dynamiki zmian
konformacyjnych zachodzgcych w niesztywnych uktadach pozwala na zrozumienie i charakterystyke
widm tych szczegdlnych molekut. Zatem staranne rozwazania oscylacyjno —rotacyjno - inwersyjnych

sprzezen, regut wyboru, a takze amplitud oscylacji, pozwalajg na poprawe opisu dynamiki molekut.

Wydziat Matematyczno-Przyrodniczy. Szkota Nauk Scistych Uniwersytetu Kardynata Stefana Wyszyniskiego
ul. Woycickiego 1/3, 01-938 Warszawa, bud. 21 pok. 113 |+48 22 380 97 04
wmp@uksw.edu.pl | www.wmp.uksw.edu.pl

MSIIN



WERSIT4g

, Wydziat Matematyczno-Przyrodniczy.

L WM P Szkota Nauk Scistych

SNS  UNIWERSYTET KARDYNALA
STEFANAWYSZYNSKIEGO

D) & UKSW W WARSZAWIE

Oceniana przeze mnie rozprawa habilitacyjna Pani dr Gulaczyk reprezentuje kolejny etap
realizacji badan nad spektroskopowymi aspektami chemii kwantowej w celu zbadania struktury i
wiasciwosci fizyko-chemicznych wybranych dwoch molekut (hydrazyna oraz metyloamina) z grupy
zwigzkdéw o mocno specyficznych wtasciwosciach w postaci drgan o duzych amplitudach. Autorka w
petni korzysta z dotychczasowych osiggnie¢ i doswiadczen zdobytych podczas wspdtpracy z prof. dr
hab. Markiem Kreglewskim na macierzystej Uczelni. Ponadto, Habilitantka rozwineta wspodtprace z
osrodkami doswiadczalnymi spektroskopii rotacyjnej w Europie.

Przedstawione badania wtasne Habilitantka prowadzi przede wszystkim w kierunku
wykorzystania mozliwosci opisu sprzezenia ruchdw rotacyjnych z oscylacjami w badaniu struktury i
wiasciwosci widm dwadch molekut: hydrazyny i methyloaminy.

Bardzo waznym czynnikiem sprzyjajagcym rozwojowi tego typu tematyki jest mozliwosé
praktycznego ich wykorzystywania w rozwigzywaniu wielu probleméw, np. przeniesienie protondéw.
Zatem, nie ulega dla mnie watpliwosci, ze temat ten jest poprawnie zdefiniowany i dotyczy
zagadnien zwigzanych z problemem struktur molekut, mieszczgc sie w nurcie aktualnych naukowych
tematow badawczych.

Rozprawe (Raport) stanowi zbidr 8 publikacji wielo-autorskich opublikowanych w latach 2007-
2020. We wszystkich publikacjach pierwszym autorem jest Pani Habilitantka, Profesor Marek
Kreglewski réwniez wystepuje jako wspdtautor. Wszystkie publikacje s3 wydrukowane w wiodgcych
czasopismach z tej dziedziny, czyli J. Mol. Spectroscopy, i J. Quantitative Spect. & Radiative Transfer.

Dotaczony do zbioru publikacji jest 56-stronicowy Raport. Jasno sformutowany cel rozprawy,
logiczny rozwdj tematyki i omdwienie poszczegodlnych rezultatéw oraz podsumowanie otrzymanych
wynikow $wiadczg o naukowej porzadnosci Habilitantki.

Cykl publikacji naukowych przedstawiony w postaci osiggniecia habilitacyjnego zawiera
zagadnienia, ktére Autorka zgrupowata w jeden gtdwny punkt: Zinterpretowaé¢ widma w
podczerwieni molekut hydrazyny i metyloaminy w obszarach widma w podczerwieni, w ktorych
zaobserwowac¢ mozna silne wptywy drgan o duzych amplitudach. W przypadku hydrazyny jest to
zakres 729 do 1198 cm™ odpowiadajacy drganiom symetrycznej i asymetrycznej inwersji grupy NH>
oraz wewnetrznej rotacji wokét wigzania N-N. Zaprezentowane widmo w tym zakresie rzeczywiscie
przedstawia ggszcz sygnatéw przypisanych pasmom drgan oscylacyjnych v6 i v12 W przypadku

metyloaminy jest to obszar 640 — 960 cm™. Cze$ciowo, widmo tej molekuty byto juz
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zinterpretowane, jednakze znalezione zostaty nowe sygnaty o niskich intensywnosciach. Ponadto,
zaobserwowane zostato pasmo odpowiadajgce drganiu rozciggajagcemu v8(C-N).

Aby méc zinterpretowa¢ widma obu molekut w tych trudnych zakresach niezinterpretowanych
dotychczas, pierwszym zadaniem Pani Habilitantki byto wyprowadzenie hamiltonianu opisujgcego
sprzezone ruchy: mate oscylacje, duze oscylacje oraz rotacje. Taki Hamiltonian zostat wyprowadzony
w ramach grup Pl (perturbacyjno-inwersyjnych), korzystajagc z doswiadczalnych danych do
procedury fitowania. Wyboér wspdtrzednych do opisu tych trzech ruchow wymagat takze starannego
doboru. Przyjeta procedura opisana jest ze szczegdétami w publikacji, nr. H1. Autorka w tym miejscu
podkresla, iz sprzezenie pomiedzy stanami energetycznymi opisujgcymi inwersje ze stanami
opisujgcymi ruchy torsyjno-wahadtowe zostato uwzglednione po raz pierwszy w literaturze.

Moim zdaniem, wyniki badan uzyskane przez Habilitantke w ramach poszerzonego opisu
sprzezen oscylacyjno-rotacyjnych poszerzajg dotychczasowg wiedze w dziedzinie spektroskopii
molekut o duzych amplitudach. Dr Gulaczyk wykazata znajomos¢ literatury przedmiotu, umiejetnos$¢
racjonalnego planowania i realizowania badan, twdrczg wspdtprace z innymi zespotami oraz
zdolnos¢ do formutowania wnioskdw. A zrozumienie wyzej omawianych mechanizméw pozwoli
najpewniej w przysztosci na zaprojektowanie nowych tematéw badawczych. Rozprawe oceniam
pozytywnie pod wzgledem jej wartosci. Jest to wktad Autorki do badan waznych z punktu widzenia
chemii i spektroskopii nietypowych molekut.

Konczac te czes¢ recenzji, dodaje uwage. W wnioskach koncowych Raportu brakuje, moim
zdaniem, dyskusji wad stosowanej przez Autorke metodologii oraz wskazania mozliwosci dalszego
jej udoskonalenia.

Podsumowujqc stwierdzam, ze dzieto habilitacyjne przedstawione przez Dr Iwone Gulaczyk w
formie cyklu 8 oryginalnych i spdjnych tematycznie naukowych publikacji spetnia wymagania

stawiane w przepisach zwigzanych z postepowaniem habilitacyjnym.

lll. Ocena naukowej dziatalnosci Habilitantki

Poza publikacjami, ktore stanowig rozprawe habilitacyjna pani Habilitantka opublikowata
dodatkowe publikacji, we wspdtpracy z naukowcami z zagranicy. S3 one zebranie w zbiorze B.
Publikacje te dopetniajg zbiér wynikéw zawartych w zborze H i prezentujg badania struktury

oscylacyjno-rotacyjnej zwigzkéw wykazujgcych drgania o duzych amplitudach.
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Liczne wystgpienia konferencyjne w postaci referatow i posterow poswiecone sg tematyce tych
zwigzkdéw, ich modelowaniu i badaniom spektroskopowym. Uwazam, ze wydzielony od rozprawy
habilitacyjnej dorobek naukowy w postaci 6 publikacji naukowych i duzej aktywnosci konferencyjnej
jest bardzo powazny.

Podsumowujqgc uwazam, ze ocena dziatalnosci naukowo-badawczej Habilitantki jest wazna, gdyz
oceniane prace sq publikowane w DOBRYCH czasopismach z TEJ dziedziny. Swiadczq o tym wartosci
parametrow cytowalnosci i ,,impact factorow czasopism”.

Na zakonczenie tej czesci recenzji zobowigzana jestem do dodania ogdlnego komentarza.
Poréwnujgc statystyczne parametry podane przez Panig Gulaczyk na stronie nr 6 Raportu (jak suma
IF, index H, ect) z parametrami tych danych wielu habilitantow w Polsce mozna odnies$¢ wrazenie
bardzo skromnych liczba zaprezentowanych przez Panig Habilitantke. Jednakze, wobec dyskusji
toczacych sie w Polsce wokdt tematu oceny pracy naukowcow nalezy w tym przypadku zaznaczy¢
dwa punkty, o ktérych trzeba pamietaé: 1) wszystkie publikacje pani Gulaczyk w liczbie 17
publikowane byty w czasopismach bedgcych wymienionymi w Journal of Citation Reports, czyli majg
zakres miedzynarodowy oraz, 2) stosunkowo mata liczba cytowan wynikéw badan pani Habilitantki
dobrze koreluje z niewielkg liczbg naukowcédw zajmujacych sie tak subtelnymi problemami, jak
teorig i widmami molekut o duzych amplitudach drgan. Jednakze w przysztosci sytuacja moze ulec
zmianie; np. mechanizm tunelowanie protonu w wielu zwigzkach o znaczeniu biologicznym bedzie

wymagat uwzglednienia subtelnych sprzezen pomiedzy drganiami a rotacjami.

IV. Ocena dziatalnosci dydaktycznej i organizacyjnej

Dr Gulaczyk prowadzita réznorodne zajecia dydaktycznych w macierzystej Uczelni. Byty to:
wyktady: Analityka Chemiczna, Podstawy analizy statystycznej wraz Wykorzystanie metod
chemiometrycznych. Na studiach Il stopniach prowadzita zajecia: Chemia Teoretyczna,
Zastosowanie matematyki w chemii. Opiekowata sie tréjka studentéow w czasie wykonywania ich
prac licencjackich i magisterskich. Uczestniczy w pracach na rzecz Wydziatu, np. w wielu pracach
komitetéw do spraw wysokiej jakosci miedzynarodowych i interdyscyplinarnych programow

studiow doktoranckich.
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Uzyskanie stopnia naukowego doktora habilitowanego przez Panig Doktor pozwoli z
pewnoscig na utworzenie zespotu badawczego oraz przyciggniecie do wspdéfpracy studentéw-

magistrantéw i doktorantow.

V. Whniosek koncowy

Podsumowujgc, uwazam, ze dorobek naukowy Pani dr Iwony Gulaczyk jest wartosciowy i
stanowi wktad w rozwdj metod badawczych substancji chemicznych. Ocena ta, w potgczeniu z
przytoczong wyzej pozytywng oceng osiggniecia habilitacyjnego, prowadzi do wniosku, ze
spetnione sg wymogi Ustawy o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule
w zakresie sztuki. Przeto wnosze o dopuszczenie dr Iwone Gulaczyk do dalszych etapéw przewodu

habilitacyjnego.

Joanna Sadlej
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