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Recenzja dorobku naukowego dr Tomasza Pawlaka
opracowana w zwigzku z wnioskiem z dnia 27.09.2022 o przeprowadzenie postepowania
habilitacyjnego.

Pan dr Tomasz Pawlak uzyskat stopnie licencjata oraz magistra chemii na Wydziale
Chemii Uniwersytetu Mikotaja Kopernika w Toruniu pracujac pod opieka dr hab. Leszka
Pazderskiego. Od 2011 roku zwigzany jest z Centrum Badan Molekularnych 1
Makromolekularnych Polskiej Akademii Nauk (CBMiM, PAN) w Lodzi, gdzie w roku 2016
obronit rozprawe doktorska zatytulowang: ,,Zastosowanie spektroskopii NMR w ciele statym i
metod obliczeniowych w badaniach nieuporzadkowania molekularnego w krysztatach
peptydow i polimeréw syntetycznych” przygotowang pod opieka prof. dr hab. Marka
Potrzebowskiego. Praktycznie od poczatku swojej drogi naukowej dr Pawlak skupiony jest na
wykorzystaniu spektroskopii nuklearnego rezonansu jadrowego (NMR) do badan materiatow
organicznych, metaloorganicznych i polimerowych.

Na catkowity dorobek dr Tomasza Pawlaka sktada si¢ 45 prac opublikowanych w
czasopismach z listy JCR, z czego 25 po uzyskaniu stopnia doktora. W wigkszos$ci sg to
publikacje w renomowanych czasopismach o wysokim wspotczynniku oddziatywania. Prace
wspoétautorskie dr Pawlaka sg czesto cytowane (ponad 530 cytowan bez autocytowan), co
przetozyto sie na bardzo wysoki indeks Hirsha (h=16). Nalezy jednak zauwazy¢, ze w 15 z 25
prac opublikowanych po uzyskaniu przez Habilitanta stopnia doktora wspétautorem jest
wybitny specjalista w zakresie wykorzystania spektroskopii NMR do badan ciata statego — prof,
dr hab. Marek Potrzebowski — promotor w przewodzie doktorskim dr Pawlaka. Prof.
Potrzebowski jest rowniez wspotautorem wszystkich prac stanowigcych podstawe wniosku
habilitacyjnego, co moze stawia¢ to pod znakiem zapytania samodzielno$¢ naukowsg
Habilitanta.

Nie ulega dla mnie watpliwosci, ze dr Tomasz Pawlak jest doskonalym specjalista w
zakresie wykorzystywania réznych technik/metod spektroskopii NMR w badaniach
materiatowych, jednak nie sposob oprzeé si¢ wrazeniu, ze przedstawione w autoreferacie
podejscie jest wynikiem problemow, na ktore natrafit Autor prowadzac badania nad strukturg i
dynamikg okreslonych grup zwigzkow, a nie przemyslang strategia rozwoju metodologii badan
NMR. Wrazenie to poglebia fakt, ze synergizm technik obliczeniowych i eksperymentalnych
dr Pawlak wykorzystal rowniez w czasie realizacji pracy doktorskiej. Dodatkowo wybrane
obiekty badawcze trudno uzna¢ za modelowe, jak nazywa je Autor formutujac cel pracy i piszac
,» W ramach badan wykorzystane zostaly dwie odmienne grupy struktur modelowych (materiaty
funkcjonalne oraz produkty farmaceutyczne)”. Na marginesie nalezy zaznaczy¢, ze zdanie to
sugeruje, ze leki nie sg materiatami funkcjonalnymi, a w kontekscie catej pracy, ze rotory
molekularne to modelowe materiaty funkcjonalne. Brakuje w mojej ocenie rowniez jasnej wizji
dalszych prac, ktore stanowityby postawe budowy wlasnej grupy badawczej — co powinno
stanowi¢ jeden z glownych celow samodzielnego pracownika nauki. Bardzo chetnie
wystuchatbym wyjasnien Habilitanta w tym obszarze w czasie posiedzenia Komisji.
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Podstawa wniosku habilitacyjnego dr Tomasza Pawlaka jest cykl 6 powigzanych ze soba
tematycznie publikacji. Osia tych prac sg badania z wykorzystaniem r6znych metod spektroskopii
NMR, rentgenografii oraz obliczen komputerowych. Wszystkie prace sg wspotautorskie i zgodnie
z oswiadczeniami wspotautorow, we wszystkich tych pracach wiodaca role w zakresie
projektowania eksperymentow NMR i obliczen komputerowych oraz analizy wynikéw odgrywat
Habilitant. Lektura publikacji nie pozostawia watpliwosci, ze do rozwigzania postawionych
problemow, istotnych zaré6wno z poznawczego, jak i aplikacyjnego punktu widzenia niezbgdne byto
niestandardowe i kompleksowe podejscie.

Prace H1 i H2 poswigcone sg strukturze i dynamice rotorow molekularnych. Tematyka tych
prac jest niezwykle atrakcyjna i aktualna, do$¢ wspomniec¢, ze w 2016 roku wilasnie za odkrycia w
tym obszarze Komitet Noblowski uhonorowat tworcow tzw. maszyn molekularnych — prof. Jean-
Pierre Sauvage’a, prof. Frasera Stoddarta i prof. Bernarda Feringe. W pracach H1 i H2 dr Pawlak
zajmuje si¢ analiza strukturalng cyklicznych oraz acyklicznych rotoréw molekularnych, w ktorych
stator stanowia pochodne steroidowe, za$ rotorem jest 1,4-dietynylfenyl (praca H1) lub 1,4-
dietynyl-2,3-difluoro-fenyl (H2). Dzigki  kompleksowemu  zastosowaniu  metod
rentgenograficznych, obliczen DFT oraz eksperymentéw 1H-13C PISEMA MAS NMR, 2D PASS
MAS NMR, 13C-1H HETCORE oraz 1H VF MAS NMR Autorowi udato si¢ scharakteryzowaé
strukture i dynamik¢ molekularng dla r6znych form krystalicznych badanych zwigzkow. Autor
wykazal rowniez, ze dynamika molekularna badanych motoréw molekularnych zalezy od struktury
chemicznej rotora, struktury krystalicznej oraz lokalizacji czasteczek rozpuszczalnika, ktora
odgrywa nieoczekiwanie istotng role w procesach rotacji. Istotnym osiggni¢ciem przedstawionym
w pracy H2 jest bez watpienia zbadanie mechanizmu przej$¢ fazowych w badanych cyklicznych 1
acyklicznych uktadach oraz zmian w ich dynamice molekularnej wywotanych tymi przejsciami.

W pracach H4-H6 dr Pawlak zajmuje si¢ analizg strukturalng substancji bioaktywnych:
teriflunomidu (praca H3) i jego soli (H6), N-[3-[4-(6-fluoro-1,2-benzoksazolo-3-yl)piperydyno-1-
yl]propylo]-3-metylobenzenosulfonamidu (H4) oraz soli mesylowej safinamidu (HS5). Ze wzgledu
na fakt, ze nie tylko rozpuszczalnos¢, ale przede wszystkim biodostepnos¢ substancji czynnej w
leku czgsto silnie zalezy od jej formy polimorficznej prowadzone przez dr Pawlaka badania nalezy
uzna¢ za bardzo istotne. Obecnie koncerny farmaceutyczne poszukuja szybkich i jednoznacznych
metod rozrézniania polimorfow wielu substancji organicznych oraz badania przemian fazowych
(nie tylko pod katem temperatury przemiany i towarzyszacych jej efektow energetycznych, ale
przede wszystkim zmian w szeroko rozumianej strukturze leku).

W pracy H3 dr Pawlak w pierwszej kolejnosci podjat si¢ proby wyjasnienia rozbieznosci
pomiedzy wynikami badan NMR i badan krystalograficznych teriflunomidu opublikowanych przez
Gunnam i Nangia w 2019 r w Crystal Growth & Design (doi.org/10.1021/acs.cgd.9b00914). Dzigki
pomiarom NMR w roznych temperaturach udato mu si¢ ustali¢, ze przyczyna obserwowanych
roznic jest przejscie fazowe badanego zwigzku zachodzace w temperaturze okoto -40 °C. W dalszej
pracy Habilitant scharakteryzowal obie formy polimorficzne. Jako istotng cze$¢ swojego
osiggniecia Autor wymienia poszerzenie klasycznych obliczen Crystal Structure Prediction CSP
o dodatkowy etap obliczen DFT z uwzglednieniem poprawek dyspersyjnych. Dodatkowo dzigki
bardzo subtelnym roznicom strukturalnym obu polimorfow terflunomidu i niewielkiej roznicy ich
energii oraz identycznemu upakowaniu dalekiego zasiegu mozliwe bylo zbadanie limitu
stosowalnosci podejscia CSP.

W pracy H6 dr Pawlak rozszerza badania strukturalne dotyczace terflunomidu o serie¢ soli
tego zwiazku z metalami I grupy uktadu okresowego. Systematyczne badania wykonano dla soli
litu, sodu oraz cezu, ktore tworzyty dobrze zdefiniowane struktury krystaliczne. Zaskakujacy jest
fakt, ze wielkos¢ kationu tak silnie wplywa na strukture krystalograficzng soli. Dzigki
kompleksowej analizie widm NMR, dyfraktogramow oraz obliczeniom DFT udato si¢ rozwigzaé
badane struktury.
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W pracy oznaczonej jako H4 dr Pawlak skupia si¢ na porownaniu wolnej formy N-[3-[4-
(6-fluoro-1,2-benzoksazolo-3-yl)piperydyno-1-yl]propylo]-3-metylobenzenosulfonamidu i jego
chlorowodorku. W pierwszej cze$ci Habilitant wykazat, ze brak istotnych réznic w widmach 15N
CP MAS NMR obu form badanej substancji, mimo widocznych metodami rentgenograficznymi
zmian strukturalnych, wynika z dwoch przeciwstawnych zjawisk: przesuniecia potozenia sygnatu
w kierunku wyzszych warto$ci przesunigcia chemicznego ze wzgledu na protonowanie w pozycji
N2 czasteczki leku powodujagce nieuporzadkowanie molekularne w obrgbie pierScienia
aromatycznego oraz zmiany gestosci elektronowej wigzania C-N. Z aplikacyjnego punktu widzenia
istotnym wnioskiem z przeprowadzonych przez dr Pawlaka prac jest stwierdzenie o braku przemian
polimorficznych badanej substancji.

Badania opisane w pracy H5 doprowadzity do odkrycia nowych form polimorficznych soli
mesylowej safinamidu, za$ dzieki kompleksowemu podejsciu do problemu Habilitantowi udato si¢
w pelni scharakteryzowac struktury obu polimorfow.

We wszystkich publikacjach stanowigcych osiggniecie naukowe bedace przedmiotem
niniejszej recenzji dr Pawlak odgrywa wiodaca role (zgodnie z o$wiadczeniami wspotautorow)
prowadzac badania z wykorzystaniem spektroskopii NMR, obliczen komputerowych i zestawiajac
uzyskane wyniki z wynikami metod komplementarnych. Patrzac na dorobek dr Pawlaka catosciowo
nalezy uznac¢, ze w czasie swojej kariery stat si¢ doskonatym specjalista w zakresie badan ciata
stalego prowadzonych z wykorzystaniem spektroskopii NMR. Praktycznie wszystkie prace,
ktorych jest wspotautorem zawierajg wyniki badan uzyskanych z wykorzystaniem technik NMR.
W tym kontekscie szkoda, ze Habilitant w punkcie 7 swojego autoreferatu odnosi si¢ jedynie do 6
prac. Trudno na tej podstawie oceni¢ wktad dr Pawlaka w pozostale publikacje, tym bardziej, ze
nie jest on rOwniez opisany przy prezentacji dorobku naukowego. Mimo tego uchybienia nie mam
watpliwosci, Ze dorobek naukowy Habilitanta jest znaczacy, oraz ze wnosi istotny i oryginalny
wklad w rozwaéj dyscypliny nauki chemiczne.

Warto rowniez podkresli¢, ze mocng strong dr Pawlaka jest wspotpraca z innymi
osrodkami badawczymi, w tym zagranicznymi. Odbyte staze naukowe zaowocowaly
ciekawymi publikacjami i na pewno znaczgco poszerzyly warsztat naukowy Habilitanta. Warto
réwniez zaznaczy¢ jego czlonkostwo w International Society of Magnetic Resonance.

Kolejny istotny element oceny dorobku naukowego to umiejetno$¢ pozyskiwania
funduszy na prace badawcze. Dzisiejsze, zaawansowane techniki badawcze, a z takich
niewatpliwie korzysta (i to co warto podkresli¢ biegle) w swych pracach dr Pawlak, wymagaja
nie tylko wysokich nakladéw inwestycyjnych, ale czgsto zwigzane sg z wysokimi kosztami
eksploatacyjnymi. W tym kontekscie kierowanie dwoma wtasnymi projektami badawczymi
(Preludium, NCN i1 Homing, FNP) nalezy oceni¢ bardzo wysoko. Warto rowniez podkresli¢
udziat Habilitanta jako wykonawcy, w trzech innych projektach badawczych. Nalezy zatem
uzna¢, ze doswiadczenie Habilitanta w zakresie pozyskiwania 1 realizacji projektow
badawczych jest bogate.

Osiagnigcia dydaktyczne dr Tomasza Pawlaka trudno uzna¢ za wybitne, gdyz Habilitant
deklaruje jedynie opieke nad dwiema studentkami pracujgcymi w ramach kierowanego przez
siebie grantu (brak informacji czy chodzi o studentki pierwszego czy drugiego stopnia studiow
1 czy wykonywane pod kierunkiem dr Pawlaka badania przyczynily si¢ do powstania prac
dyplomowych). Nalezy jednak zauwazy¢, ze praca w instytucie naukowym jest zwigzana
przede wszystkim z prowadzeniem dziatalno$ci naukowej nie za$ dydaktycznej. Tym nie mniej
brak doswiadczenia w pracy z mlodymi adeptami nauki nie moze by¢ dobrym prognostykiem
w konteks$cie opieki nad przysztymi doktorantami.
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Za bardzo stabg stron¢ Habilitanta nalezy uznaé wspotprace z otoczeniem spoteczno-
gospodarczym. W tym obszarze dr Pawlak nie podat zadnych osiggnig¢. W tym wypadku
usprawiedliwieniem nie moze by¢ praca w jednostce PAN, skadinad prowadzacej bardzo
szeroka dziatalnos$¢ na rzecz przemystu.

Podsumowujac, po analizie przedlozonej dokumentacji stwierdzam, zZe
jednotematyczny cykl publikacji pt.: ,,Krystalografia NMR jako uniwersalne narze¢dzie badan
form krystalicznych na przyktadzie lekéw i materiatow funkcjonalnych.” autorstwa dr Tomasza
Pawlaka wnosi istotny i oryginalny wktad w rozwdj dyscypliny ,,Nauki chemiczne”.
Osiagniecia naukowe dr Pawlaka po uzyskaniu przez niego stopnia doktora sa znaczace i
spetniajg wymogi formalne ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. - Prawo o szkolnictwie wyzszym i
nauce, art. 219 ust. 1 pkt 2b z pdzniejszymi zmianami. W §wietle powyzszych faktow popieram
wniosek o0 nadanie dr Tomaszowi Pawlakowi stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie
nauk $cistych i przyrodniczych, w dyscyplinie nauki chemiczne jednoczesénie stawiam wniosek
formalny o zaproszenie dr Pawlaka na posiedzenie Komisji.
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