L

T Uniwersytet . , R ; : E
G Gdanski A O a0 Z _\_
iD MARIVIA TUA

chErmn UG
prof. dr hab. Piotr Skurski UNIWERSYTET GDANSKI
Kierownik Katedry Chemii Teoretycznej Wydziat Chemii
Pracownia Chemii Kwantowej Wita Stwosza 63, 80-308 Gdansk
piotr.skurski@ug.edu.pl, tel. 58 523 5121 Katedra Chemii Teoretycznej

Gdansk, 10.01.2022 r.

Ocena
osiggniecia naukowego dr Iwony Gulaczyk przedstawionego pt.
~Efektywne Hamiltoniany wibracyjno-rotacyjne uwzgledniajace sprzezenia
inwersyjno-torsyjne dla czasteczek wykonujacych drgania o duzej amplitudzie

oraz ich wykorzystanie w analizie silnie zaburzonych widm o wysokiej

rozdzielczosci w podczerwieni”
oraz catoksztattu dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego
w zwigzku z toczgcym sie postepowaniem w sprawie nadania

stopnia doktora habilitowanego

w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauk chemicznych

prowadzonym przez Wydziat Chemii Uniwersytetu im. Adama Mickiewicza w Poznaniu

Dr Iwona Gulaczyk uzyskata tytul zawodowy magistra chemii w roku 1994 na
Wydziale Chemii Uniwersytetu im. Adama Mickiewicza w Poznaniu (UAM), a stopien
doktora nauk chemicznych w roku 2000, réwniez na Wydziale Chemii UAM, na podstawie
rozprawy doktorskiej zatytutowanej Analiza widma rotacyjno-wibracyjnego hydrazyny i
etylenu wykonanej pod kierunkiem prof. dra hab. Marka Kreglewskiego. Od roku 1994 dr
Gulaczyk zwigzana jest zawodowo z UAM - najpierw jako pracownik inzZynieryjno-
techniczny (01.09.1994-30.09.1994), a nastepnie jako uczestnik Studiéw doktoranckich
(1994-2000) zakonczonych przedstawieniem i obrong rozprawy doktorskiej. Po
uzyskaniu stopnia doktora, Pani Iwona Gulaczyk pracowata jako wyktadowca (2000-
2002), a pbézniej jako adiunkt (2002-2014) w Zaktadzie Chemii Teoretycznej Wydziatu
Chemii UAM. Od roku 2014 r. dr Gulaczyk pracuje jako starszy wyktadowca w Zaktadzie

Chemii Kwantowej Wydziatu Chemii UAM. Na podstawie zawartego w Autoreferacie



opisu aktywnosci naukowej Kandydatki do stopnia doktora habilitowanego mozna
stwierdzi¢, Ze jej zainteresowania od samego poczatku dotyczyly spektroskopii w
podczerwieni (wskazuje na to tematyka pracy magisterskiej), a nastepnie ewoluowaty w
kierunku teoretycznej interpretacji widm rowibracyjnych. Wspomnianej tematyce dr
Gulaczyk jest wierna do chwili obecnej, o czym $wiadcza opublikowane w ostatnich latach
artykuty.

W mojej opinii przebieg dotychczasowej kariery naukowej i zawodowej dr Iwony
Gulaczyk nie budzi zastrzezen, a w konteks$cie zgromadzonego dotychczas spdjnego
tematycznie dorobku publikacyjnego, jej wystapienie (w dniu 5 lipca 2021 r.) z wnioskiem
do Rady Doskonatosci Naukowej o przeprowadzenie postepowania habilitacyjnego w
dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych (w dyscyplinie nauk chemicznych) wydaje sie
by¢ uzasadnione. Mozna by sie bylo, co prawda, zastanawia¢, dlaczego wniosek o
przeprowadzenie postepowania ztozony zostal dopiero po uptywie dwéch dekad od
momentu uzyskania przez Kandydatke stopnia doktora, ale patrzagc na daty
publikowanych artykutow sgdze, ze dopiero w ostatnim czasie Pani dr Iwona Gulaczyk
uznata, moim zdaniem stusznie, iz zgromadzony przez nig dorobek, a w szczegdlnosci
seria o$miu prac dokumentujacych osiggniecie naukowe, osiagngl odpowiedni
poziom kompletnosci. W mojej opinii, nie jest rolg recenzenta rozwazanie powoddw, dla
ktérych Kandydat do stopnia naukowego lub tytutu naukowego gromadzi wymagany
dorobek przez nieco dtuzszy czas, niZ ma to miejsce zazwyczaj. Po pierwsze dlatego, ze
Ustawodawca nie precyzuje ani nie okresla ram czasowych w tym wzgledzie, po drugie
natomiast dlatego, ze w gre moga w takich przypadkach wchodzi¢ wzgledy natury
osobistej. Z punktu widzenia recenzenta istotne jest jedynie stwierdzenie, czy
przedlozony do oceny materiat jest wystarczajacy.

Osiggniecie naukowe, ktére dr Iwona Gulaczyk okre$la w swoim wniosku jako
»Efektywne Hamiltoniany wibracyjno-rotacyjne uwzgledniajgce sprzezenia inwersyjno-
torsyjne dla czasteczek wyKkonujacych drgania o duzej amplitudzie oraz ich
wyKkorzystanie w analizie silnie zaburzonych widm o wysokiej rozdzielczo$ci w
podczerwieni” udokumentowane jest cyklem o$miu anglojezycznych publikacji
ogtoszonych w czasopismach o miedzynarodowej cyrkulacji (J. Mol Spectrosc.
(5 artykutow), J. Quant. Spectrosc. Radiat. Transf. (2 artykuty), Mol Phys. (1 artykut)).
Rozpoznawalno$¢, renoma i miernik sity oddziatywania (manifestowanej przez warto$¢

wspotczynnika IF) czasopism, w ktérych Kandydatka opublikowata prace sktadajace sie



na cykl habilitacyjny, nie tylko nie budzg zastrzezen, ale dajg gwarancje, Ze artykuty H1-
H8 pomyslnie przeszly weryfikacje dokonywang przez kompetentnych i zazwyczaj
wymagajacych recenzentéw. We wszystkich o$miu pracach stanowiagcych podstawe
osiagniecia naukowego, dr Gulaczyk jest pierwszym autorem z deklarowanym wkitadem
wlasnym w przedziale 70-90% (potwierdzonym poSrednio przez deklarowane w formie
opisowej wklady wlasne pozostatych wspétautoréow), co wskazuje na jej dominujacg role
w procesie ich powstawania. Ponadto, w trzech ostatnich pracach cyklu (H6-H8) dr
Gulaczyk jest autorem korespondencyjnym, co w moim przekonaniu stanowi rekojmie
naukowej samodzielno$ci. Uwazam, ze wiasnie stwierdzenie zdolno$ci Kandydata do
naukowej samodzielnosci (wyrazajgcej sie umiejetno$cig zaproponowania pomystu
badawczego, przedstawienia koncepcji badawczej, realizacji badan oraz umiejetnoscia
samodzielnego opisania wynikéw w formie akceptowalnej przez renomowane
czasopisma) jest waznym Kryterium w ocenie wniosku habilitacyjnego, poniewaz jedynie
osoba wyposazona we wszystkie wymienione umiejetno$ci ma w przysztosci szanse nie
tylko prowadzi¢ niezalezne naukowo badania na odpowiednim poziomie, ale takze
sprawowa¢ odpowiedzialng opieke nad doktorantami. W przypadku Pani dr Iwony
Gulaczyk moge stwierdzi¢, Ze od strony formalnej (w sensie liczby publikacji, wartosci IF,
punktacji MNiSW oraz wktadu Kandydatki w powstawanie prac) dorobek publikacyjny
stanowigcy podstawe osiggniecia naukowego zgloszonego we wniosku jest znaczacy,
merytorycznie spéjny, nie budzi zadnych watpliwosci i uzasadnia ubieganie sie o stopien
doktora habilitowanego.

Tematyka badawcza dr Iwony Gulaczyk obejmuje, ogdlnie moéwigc, kwestie
zwigzane ze stosowaniem narzedzi teoretycznych do analizy widm rotacyjno-
wibracyjnych w podczerwieni o wysokiej rozdzielczo$ci. Nalezy podkreslié, Ze ze wzgledu
na wysokg komplikacje zagadnienia, tego rodzaju analizy mozna skutecznie prowadzi¢
jedynie w odniesieniu do stosunkowo niewielkich molekut (w przypadku Kandydatki
byly to czasteczki hydrazyny i metyloaminy). Analiza widm rotacyjnych i rotacyjno-
oscylacyjnych czasteczek ,miekkich” (niesztywnych) stanowi duze wyzwanie, zar6wno
dla eksperymentatoréw, jak i teoretykdw - miedzy innymi ze wzgledu na trudne w opisie
sprzezenia rotacji, drgan o duzej amplitudzie i pozostatych drgan czasteczki. Obecno$¢
drgan o duzej amplitudzie (jak ma to miejsce w czgsteczkach NzHs4 i CH3NH2, ktérych
badaniu poswiecita sie dr Gulaczyk) powoduje rozszczepienia zwigzane z tunelowaniem

przez bariery inwersyjne i torsyjne, co manifestuje sie skomplikowanym obrazem



widmowym. Osiggniecie naukowe dr Iwony Gulaczyk obejmuje: (i) zaproponowanie
hamiltonianu efektywnego uwzgledniajgcego sprzezenia inwersyjno-torsyjne w
czasteczce hydrazyny (praca H1), co umozliwito (ii) przypisanie pojedynczych linii
rotacyjnych nalezacych do pasma inwersyjnego symetrycznego (silnie zaburzonego przez
rezonans Fermiego) oraz zidentyfikowanie trzeciego wzbudzonego stanu torsyjnego jako
stanu zaburzajgcego (praca H2); (iii) skonstruowanie hamiltonianu efektywnego
uwzgledniajgcego sprzezenia inwersyjno-torsyjne w czasteczce metyloaminy (na drodze
rozwiniecia elementéw macierzowych hamiltonianu uwzgledniajgcego rezonans dwaéch
stanéw), co umozliwito (iv) poszerzong analize pasma inwersyjnego w CHzNHz (praca
H4), (v) analize pasma zwigzanego z drganiem rozciagajacym C-N (praca H5), (vi)
znacznie dokladniejsza (w poréwnaniu z dotychczasowymi wynikami literaturowymi)
analize pasma torsyjnego (praca H6) oraz (vii) analize drugiego wzbudzonego stanu
torsyjnego (praca H7). Ponadto, zaprezentowane we wniosku osiggniecie naukowe
obejmuje analize widma rotacyjnego molekulty CH3NH2z w wibracyjnym stanie
podstawowym, pierwszym torsyjnym i drugim torsyjnym (praca H8).

W mojej ocenie, zaprezentowany przez dr Iwone Gulaczyk cykl publikacji H1-H8
stanowi zbiér waznych i ciekawych artykutéw znakomicie dokumentujgcych zgtaszane
we wniosku osiggniecie naukowe. Zwraca réwniez uwage, Ze zalgczony do cyklu
komentarz (Autoreferat) napisany zostat jasno i czytelnie, z wyrazng pasja i polotem
Swiadczacymi o zywym zainteresowaniu Kandydatki uprawiang tematykg oraz
umiejetnosci prezentowania swoich wynikéw i wnioskéw w przejrzystej i klarownej
formie. Pomimo, Ze wspomniany komentarz do cyklu H1-H8, czyli dostepny w
dokumentacji Autoreferat, nie jest w zasadzie przedmiotem szczegdtowej oceny, pozwole
sobie jednak zwro6ci¢ uwage Kandydatki na wystepujgce w nim okreslenia o Zargonowym
charakterze, takie jak na przyktad ,minimum powierzchni potencjalnej” czy ,czgsteczek
wykonujacych tylko duze drgania”, itp. Samodzielny pracownik naukowy powinien
unika¢ tego typu sformutowan podczas prezentowania swoich wynikéw (zwlaszcza w
formie pisemnej).

Przechodzac do krétkiej oceny catkowitego dorobku naukowego, dydaktycznego i
organizacyjnego moge stwierdzi¢, ze dr Iwona Gulaczyk opublikowata w latach 1996-
2000 (czyli przed uzyskaniem stopnia doktora) 2 artykutly, natomiast w latach 2001-2021
(po uzyskaniu stopnia doktora) kolejnych 15 artykuléw (wilaczajagc w to roéwniez

publikacje H1-H8) oraz dodatkowo 6 artykutéw w czasopismach spoza bazy JCR. Ponadto,
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Kandydatka jest wspotautorem trzech rozdzialbw w monografiach naukowych.
Wymienionym artykulom (zamieszczonym w czasopismach z bazy JCR) odpowiada
sumaryczny IF o wartosci 57, suma punktéw MNiSW réwna 1420 oraz indeks h=6. Prace
dr Gulaczyk byty, jak dotad, cytowane 137 razy (99 po odliczeniu autocytowan). Nie da
sie ukryé, ze wymienione warto$ci parametréw scjentometrycznych nie sg wysokie.
Powodem takiego stanu rzeczy jest zapewne fakt, iz }aczna liczba publikacji Kandydatki
jest raczej niewielka, co moim zdaniem mozZe by¢ zwigzane zaréwno z duzym
zaangazowaniem Pani Gulaczyk w dziatalno$¢ organizacyjna, jaki z faktem, iz Kandydatka
od wielu lat zatrudniona jest na etacie dydaktycznym (co naklada na nig zwigkszone
obowigzki zwigzane z ksztatceniem studentéw). Chcialbym réwniez wspomnie¢, iz
wysokie warto$ci indeksow scjentometrycznych nie zawsze $wiadczg o wysokiej jakosci
prowadzonych badan, podobnie jak skromne wartosci tych parametréw nie muszg
wskazywaé na dorobek o niewielkim naukowym znaczeniu. Liczba cytowan i powigzany
z nig indeks h sg bowiem w duzym stopniu zalezne od obszaru badawczego, wyboru
obiektéw badawczych (w tym przypadku - molekul), a takze, niestety, od panujgcej w
danym czasie ,naukowej mody”. Ponadto, poruszajgc sie w rejonie bardzo ztozonych
zagadnien wymagajgcych specjalistycznej wiedzy (a do takich nalezg problemy
rowibracyjne), nie nalezy raczej spodziewaé sie szczegélnie szerokiego odzewu w
Srodowisku naukowym. W tym Kontekécie nie jestem specjalnie zdziwiony
przedstawiong we wniosku dokumentacja naukometryczng i nie uwazam tego aspektu za
powdd do krytyki zasadnosci podjecia postepowania habilitacyjnego. W moim odczuciu
taczny dorobek Pani dr Iwony Gulaczyk, ze wzgledu na jego wysoka jako$¢ i spdjnosc, jest
wystarczajgcy w Kontek$cie oczekiwan, ktére mozna zywi¢ w stosunku do osoby
ubiegajgcej sie o nadanie stopnia naukowego doktora habilitowanego.

Dr Gulaczyk byta wykonawca lub gtéwnym wykonawca pieciu projektow
badawczych oraz kierowala jednym projektem o charakterze obliczeniowym. Do
dzialalno$ci organizacyjnej mozna réwniez zaliczy¢ czlonkostwo w komitetach
organizacyjnych trzech konferencji naukowych i cztonkostwo w komitetach redakcyjnych
dwoch czasopism naukowych. Przede wszystkim jednak, zaangaZowanie organizacyjne
dr Gulaczyk wyraza sie poprzez jej dzialalno$¢ na rzecz macierzystego wydziatu i uczelni.
Jak wynika z dokumentacji, Kandydatka jest od wielu lat koordynatorem programu
Erasmus+, koordynatorem Kkierunku anglojezycznego na Wydziale Chemii UAM,

cztonkiem zespolu ds. oceny jakos$ci ksztalcenia oraz zespotu ds. zapewnienia jakoSci



ksztalcenia, a takze czlonkiem trzech komisji eksperckich zwigzanych z
interdyscyplinarnymi i miedzynarodowymi studiami doktoranckimi. W tym kontekscie
nie jest dla mnie zaskoczeniem uhonorowanie staran Pani dr Gulaczyk nagroda Rektora
UAM za dziatalno$¢ organizacyjng (w roku 2019).

Dziatalno$¢ dydaktyczna Kandydatki obejmowata lub nadal obejmuje miedzy
innymi (i) opracowanie programu ¢wiczen dla studentéow anglojezycznych z
przedmiotow dotyczgcych chemometrii, statystyki i metod numerycznych oraz
prowadzenie zaje¢ w jezyku angielskim, (ii) opracowanie programu i materialéw
dydaktycznych do zaje¢ wyréwnawczych z matematyki oraz prowadzenie tych zaje¢, (iii)
opracowanie programu i materiatéw dydaktycznych do zajeé doksztatcajacych z jezyka
angielskiego oraz prowadzenie tych zaje¢, (iv) opracowanie ¢wiczen do przedmiotu
Zastosowanie matematyki w chemii, (v) opracowanie (¢wiczen laboratoryjnych dla
studentéw Studiéw Podyplomowych i prowadzenie zaje¢ dla wspomnianych studentéw
(przedmioty zwigzane z metodami statystycznymi i chemometrycznymi), (vi)
opracowanie i prowadzenie zaje¢ kompensacyjnych z matematyki, (vii) opracowanie
¢wiczen z przedmiotu Theoretical Chemistry dla kierunku anglojezycznego, (viii) udziat w
opracowaniu kierunku studiéw II stopnia dla studentéw zagranicznych, (ix) prowadzenie
szkolenia dla kadry akademickiej (zwigzanego z podnoszeniem kwalifikacji
dydaktycznych), a takze (x) prowadzenie zaje¢ dydaktycznych (dla studentéow
pierwszego i drugiego stopnia) z przedmiotéw: Obliczenia kwantowo-chemiczne fazy
skondensowanej, Technologia informacyjna, Chemia kwantowo-obliczeniowa, Chemia
teoretyczna, Theoretical Chemistry, English in Chemistry i Zastosowanie matematyki w
chemii. Udzial Kandydatki w ksztatceniu kadry wyrazat sie przede wszystkim w petnieniu
roli promotora pomocniczego jednej pracy doktorskiej oraz w opiece naukowej nad
jednym doktorantem. W kontekécie omowionego powyzej zaangazowania dr Gulaczyk w
proces ksztatcenia, zrozumiate jest uhonorowanie jej przez wtadze Wydziatu Chemii UAM
nagrodg za dzialalnoéé¢ dydaktyczng (w roku 2017).

Jedynym mankamentem, jaki dostrzegam w ogélnie pojetym dorobku i przebiegu
kariery Kandydatki, jest brak dtugoterminowego stazu podoktorskiego. Pani dr Gulaczyk
wyjezdzala, co prawda, na krétkie staze zagraniczne (zaréwno przed uzyskaniem stopnia
doktora, jaki po jego uzyskaniu) ale z racji bardzo ograniczonej dtugo$ci pobytu nie mogly
one pelni¢ roli, jakg w karierze naukowej petni zazwyczaj staz dtugoterminowy. Szkoda,

ze tak sie stato, ale domyslam sie, Ze mogto by¢ to spowodowane wzgledami rodzinnymi.
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Brak stazu dtugoterminowego nie zmienia jednak mojej zdecydowanie pozytywnej oceny
zaroéwno catkowitego dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego dr Gulaczyk,

jak i przedstawionego przez nig osiggniecia naukowego.

Reasumujgc stwierdzam, ze dr Iwona Gulaczyk jest samodzielnym i dojrzatym
naukowcem, dysponujacym odpowiednim warsztatem badawczym oraz realizujacym
wazng tematyke umozliwiajgcg kontynuowanie badan po uzyskaniu stopnia doktora
habilitowanego. Moim zdaniem posiada ona wszystkie przymioty konieczne do
stworzenia w przyszto$ci wtasnej grupy badawczej, co stwierdzam przede wszystkim na
podstawie faktu, ze w swojej pracy naukowej potrafi ona samodzielnie zaproponowa¢
ciekawy temat badawczy, sformutowaé¢ problem, zrealizowaé¢ badania, a nastepnie
poprawnie zinterpretowac uzyskane wyniki i przedstawi¢ je w formie publikacji. Ponadto
stwierdzam, Zze Kandydatka legitymuje si¢ wystarczajacym dorobkiem naukowym i jest
dobrze przygotowana do prowadzenia dziatalno$ci dydaktycznej i organizacyjne;.

Odnoszac si¢ do wymogéw ustawowych, nie mam najmniejszych watpliwosci, ze
przedstawiony mi do oceny zbiér 8 publikacji stanowi osiggniecie naukowe (zgodnie z
Art. 219 ust. 1 pkt 2 Ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce,
Dz. U. 2018 poz. 1668), na ktdre sktada si¢ cykl powiazanych tematycznie artykutéw
naukowych opublikowanych w czasopismach naukowych (w rozumieniu Art. 219
ust. 1 pkt 2 lit. b Ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce, Dz.
U. 2018 poz. 1668) i stanowi znaczny wklad w rozwéj dyscypliny. W zwiazku z tym,
stwierdzam, iz przedstawiony we wniosku material spetnia wymogi ustawowe i
uzasadnia nadanie Pani doktor Iwonie Gulaczyk stopnia doktora habilitowanego w

dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych.
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prof. dr hab. Piotr Skurski



