IWCh

Wydzial Chemii

Unilwersyiet Warszawskl

W& * UNIWERSYTET ‘
= WARSZAWSKI

Warszawa, dn. 8.05.2023

Recenzja dotyczaca wniosku o nadanie Panu Doktorowi Tomaszowi Pawlakowi
stopnia doktora habilitowanego w Dziedzinie Nauk Scistych i Przyrodniczych
w Dyscyplinie Nauki Chemiczne

Dane formalne

Pan dr Tomasz Pawlak ukonczyt studia wyzsze na Wydziale Chemii Uniwersytetu
Mikotaja Kopernika. Tutaj w 2010 roku obronit prace magisterska pt. ,,Wptyw budowy
zwiazkow kompleksowych Pd(II) i Pt(Il) z alkilowymi i1 arylowymi pochodnymi
2,2"-bipirydyny oraz 1,10-fenantroliny na przesunigcia chemiczne 'H, °C i "N NMR” pod
kierunkiem naukowym dr. hab. Leszka Pazderskiego, prof. UMK, otrzymujac tytut magistra.
Nastepnie zostal zatrudniony w Centrum Badan Molekularnych i Makromolekularnych
Polskiej Akademii Nauk w todzi, poczatkowo na stanowisku chemika (2011), asystenta
(2011-2018) a nastepnie adiunkta (2018-). W 2014 r. ukonczyt studia podyplomowe z zakresu
Rolnictwo-Ogrodnictwo na Wydziale Nauk Przyrodniczych i Technicznych Panstwowe;j
Wyzszej Szkoty Zawodowej w Skierniewicach. W roku 2016 obronit prace doktorska
pt. ,,Zastosowanie spektroskopii NMR w ciele statym i metod obliczeniowych w badaniach
nieuporzadkowania molekularnego w krysztatach peptydéw i1 polimerdw syntetycznych”.
Praca ta byta wykonana pod kierunkiem naukowym prof. dr. hab. Marka J. Potrzebowskiego
w CBMiM PAN w Lodzi. Zostala ona wyrdzniona przez Rad¢ Naukowa Instytutu oraz
wyrozniona nagroda przez Polskie Towarzystwo Chemiczne (2017). W okresie przed obrong
pracy doktorskiej Kandydat odbyt cztery krétkoterminowe staze zagraniczne: i) w Central
European Institute of Technology na Uniwersytecie Masaryka w Republice Czeskiej
(trzymiesigczny pobyt naukowo-badawczy, 2009), ii) w Department of Physics, Martin-
Luther University w Halle, RFN (dwa 2-tygodniowe pobyty naukowo-badawcze, 2011
1 2013) oraz iii)) w RIKEN Centre for Life Science Technologies w Japonii (miesigczny staz
naukowo-badawczy, 2014), za§ po uzyskaniu stopnia doktora roczny staz naukowy
w Department of Physics, University of Warwick w Wielkiej Brytanii (2016-2017).
Ten ostatni zostat sfinansowany w ramach programu Mobilno$¢ Plus MNiSW. Rozprawa
habilitacyjna Pana dr. Tomasza Pawlaka jest po§wigcona waznym zagadnieniom z chemii
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strukturalnej z wykorzystaniem krystalografiit NMR w badaniach z jednej strony substancji
farmaceutycznie aktywnych a z drugiej materiatow funkcjonalnych. To nowoczesna tematyka
badawcza o duzym potencjale aplikacyjnym.

Ocena dorobku naukowego

Pan dr Tomasz Pawlak opublikowal tacznie 45 prac naukowych w czasopismach
o zasiegu miedzynarodowym z okre§lonym wspoétczynnikiem oddziatywania (IF). Wszystkie
prace sg oryginalne i wieloautorskie. Przecigtna liczba autorow wynosi 4-6, cho¢ w dorobku
Habilitanta jest rowniez jedna praca dwuautorska 1 trzy prace trojautorskie. Duza cze$¢ prac
autora (20) ukazata si¢ po uzyskaniu stopnia doktora, cho¢ Kandydat wlicza rowniez
dodatkowo 5 publikacji, ktore ukazaty si¢ w roku poprzedzajacym obrone pracy doktorskiej.
Rozumiem, ze stato si¢ tak prawdopodobnie z powodu odrgbnosci tematycznej podjetych
p6zniej badan. Pisma, w ktorych ukazaty si¢ prace nalezg do dobrych a nawet bardzo dobrych
periodykow naukowych takich jak m.in. Advanced Materials, Chemistry — a European
Journal, czy Crystal Growth & Design (5 prac). Sumaryczny Impact Factor opublikowanych
prac wynosi 191.1 (129.4 po uzyskaniu stopnia doktora), co stanowi $rednio ok. 4.2 na prace.
Jest to wynik bardzo dobry. Habilitant nie ma Zzadnej publikacji monoautorskiej, jednak
w ok. '/5 prac znajduje si¢ na pierwszej pozycji, za§ w ok. /¢ prac jest rowniez autorem
korespondencyjnym. Brak oryginalnej pracy monoautorskiej jest zrozumiaty biorac pod
uwage zlozony  koncepcyjnie 1 metodologicznie  charakter  podejmowanych
probleméw/zagadnien naukowych, szkoda jednak, ze Habilitant nie opublikowat Zadnej pracy
przegladowej, ktéra moglaby uwypukli¢ jego zainteresowania naukowe. Prace Pana
dr. Tomasza Pawlaka byly cytowane lacznie 607 razy (536 bez autocytowan), za$ indeks
Hirscha wynosi H=16. Jest to bardzo dobry wynik, ktéry wskazuje na znaczacy wptyw Jego
prac na rozwdj Nauki. Cho¢ Kandydat nie wskazal tego w materiatach posiada on 13 prac,
ktore sg cytowane ponad 20 razy, przy czym najlepiej jego cytowana praca (Journal
of Magnetic Resonance, 2013) ma w chwili obecnej 53 cytowania. Jest to bardzo dobry
wynik.

Dr Tomasz Pawlak przedstawial wyniki swoich badan w formie 34 wystapien
konferencyjnych z czego 19 stanowito komunikaty ustne na konferencjach o zasiegu
krajowym i1 migdzynarodowym. Aktywno$¢ Habilitanta na polu zwigzanym ze zdobywaniem
funduszy na badania naukowe w ramach otwartych konkursow jest rowniez znaczaca.
W latach 2018-2022 byt kierownikiem grantu Homing FNP, za$ a latach 2011-2014 kierowat
grantem Preludium NCN. Warto rowniez nadmienic¢ iz trzykrotnie byl wykonawcg projektow
naukowych, w tym w dwukrotnie Opus NCN (2011-2014 oraz 2015-2016). Oprocz tego
uzyskal finansowanie podoktorskiego stazu zagranicznego w ramach projektu Mobilnos¢
Plus, MNiSW (2016-2017) za$ wczesniej miesiecznego stazu w Japonii w ramach stypendium
Start FNP (2014).

Za dzialalno§¢ naukowa byl nagradzany szeregiem nagrod, stypendiow
1 wyréznienien. Najwazniejsze z nich to dwukrotnie stypendium START FNP (2014 oraz



2015), stypendium Ministra Szkolnictwa Wyzszego dla wybitnych mtodych naukowcoéw
(2013). Ostatnio jego praca (Crystal Growth&Design, 2021) zostala wyrdzniona tytutem
,Polskiego Diamentu Krystalograficznego” przez Komitet Krystalografii PAN (2022).
Konczac te czg$¢ oceny rozprawy warto zauwazy¢, ze Habilitant byl proszony
o zrecenzowanie prac naukowych nadsylanych do Edytorow waznych czasopism z jego
dyscypliny - Organic Chemistry Frontiers, Crystal Growth & Design, Spectroscopy Letters,
Macromolecules oraz Chemistry. Lacznie wykonanych recenzji bylo 8. Wskazuje
to na uznanie jego kompetencji przez naukowe instytucje zewnegtrzne. W podsumowaniu
tej czesci stwierdzam, iz zard6wno catkowity dorobek publikacyjny Habilitanta jak i zwigzana
z nim aktywno$¢ naukowa jest na dobrym/bardzo dobrym poziomie.

Ocena merytoryczna rozprawy habilitacyjnej

Tytul osiagnigcia naukowego brzmi: ,Krystalografia NMR jako uniwersalne
narz¢dzie badan form krystalicznych na przykladzie lekéw i materiatoéw funkcjonalnych”.
Na rozprawe sktada si¢ cykl 6 monotematycznych publikacji naukowych opublikowanych
w latach 2016-2022. Sa to prace oryginalne, opublikowane w dobrych/bardzo dobrych
czasopismach naukowych — dwie prace w Crystal Growth & Design (H1, H2, H3, IF=4.1),
po jednej pracy Materials (H4, IF=3,75), Molecular Pharmaceutics (H5, IF=5.36) oraz Solid
State Nuclear Magnetic Resonance (H6, IF=2.81). Wszystkie publikacje sg wieloautorskie
a liczba wspotautorow waha si¢ w granicach 3-11. Wspotautorzy zlozyli wyczerpujace
oswiadczenia, ktére sg uzupetniajagce w stosunku do zakresu pracy dr. Tomasza Pawlaka.
We wszystkich pracach (poza H1) Habilitant jest autorem pierwszym i korespondencyjnym.
Jedynie w pracy H1 Kandydat jest drugim wspotautorem, o rownorzednym wkiadzie
z pierwszym autorem. Cho¢ os$wiadczenia wspotautoréw wskazujg na ich znaczacy udziat,
udziat Habilitanta jest dominujacy w zakresie ujetym wnioskiem habilitacyjnym. Pierwsze
dwie prace [H1, H2] poswigcone sg niecyklicznym i cyklicznym ukladom organicznym
na bazie steroidéw hekogeniny i botogeniny, ktore moga stanowi¢ silniki molekularne.
Dotyczy to w szczegolnosci uktadow analizowanych w drugiej z prac [H2], gdzie centralny
fragment fenylowy podstawiony jest atomami fluoru. Duza wartos$cig pracy [H1] byto
znalezienie rozpuszczalnika w strukturze zwigzku 11E stosujac metodologie¢ badan
krystalografii NMR wychodzac z bardzo stabej jakosci danych dyfrakcyjnych. Integralng
czgécig badan byto wykonanie dynamiki molekularnej, kluczowej dla okreslenia
funkcjonalnosci tych uktadow. Praca H2 jest niezwykle interesujagcym rozwinigciem pracy
H1, waznym z punktu widzenia mozliwos$ci zastosowania ich jako maszyn molekularnych.
Oprécz wplywu podstawnika w pierscieniu fenylowym bardzo duzy wplyw na wlasciwosci
uktadow ma rozpuszczalnik, ktory jest waznym elementem sieci krystalicznej. Habilitant
przedstawil bardzo cenne analizy dotyczace przejs¢ pomiedzy formami solwatomorficznymi
korelujac migracj¢ rozpuszczalnika w badanych uktadach ze zmianami parametrow
strukturalnych a w szczeg6lnosci tymi ktore sa zwigzane z dynamika rotora. W mojej ocenie

warto byloby poszerzy¢ te badania rdwniez o analizy kalorymetryczne, tak jak to ma miejsce



w przypadku kolejnych prac Habilitanta. Kolejne prace H3-H6 dotycza uktadow o znaczeniu
farmaceutycznym. Praca H3 dotyczy badania teriflunomidu, waznej substancji aktywnej
uzywanej w terapii stwardnienia rozsianego. Wychodzac z analizy widm NMR Habilitant
wykazuje i opisuje przejscie fazowe pomigdzy forma nisko i wysokotemperaturowa tego
zwigzku. Zmiana strukturalna jest niewielka. Przejsciu fazowemu nie towarzyszy zmiana
grupy przestrzennej a jedynie rotacja pier§cienia fenylowego w strukturze krysztatu.
Habilitant rozwingt ten watek. Korzystajagc z metod CSP (Crystal Structure Prediction)
uwzgledniajac metode DFT z poprawkami na dyspersje dokonal opisu krajobrazu energii
krystalicznej polimorfow teriflunomidu. Na drodze obliczen teoretycznych wykazat, iz jest
bardzo malo prawdopodobne otrzymanie innych form strukturalnych niz przez niego
opisanych. To wazny wniosek. Poniewaz teriflunomid stabo rozpuszcza si¢ w wodzie
ciekawym rozwini¢ciem analiz mogtoby by¢ poszukiwanie jego solwatdéw. Jednak Habilitant
wybral inng $ciezke w kierunku syntezy i charakterystyki strukturalnej soli tego uktadu
z metalami IA grupy uktadu okresowego (litu, sodu, potasu, rubidu oraz cezu), a takze
z jonem amonowym. Byly one przedmiotem analiz pracy H6. Wszystkie otrzymane sole
charakteryzuja si¢ znacznym wzrostem rozpuszczalno$ci w wodzie w poréwnaniu z uktadem
wyjsciowym. Na podstawie znajomosci struktury molekularnej trzech soli Habilitant
zaproponowat budowe soli litowej, dla ktorej nie bylo mozliwe uzyskanie odpowiedniego
monokrysztatu do badan dyfrakcyjnych. Warto§¢ pracy zwigzana jest réwniez z analizg
konformacyjng szkieletu teriflunomidu. Praca H4 dotyczy kolejnego zwigzku, ktory moze by¢
stosowany w przypadku leczenia demencji: N-[3-[4-(6-fluoro-1,2-benzoxazol-3-yl)piperidin-
1-yl]propyl]-3-methylbenzenesulfonamidu oraz jego chlorowodorku. Poglebiona analiza
wykazala, iz pomimo zmian konformacyjnych zasadniczo uktad wigzan wodorowych
determinujacych uporzadkowanie dalekiego zasiegu jest w obu uktadach do siebie zblizony.
Habilitant wykazat, iz uklad ten nie charakteryzuje si¢ znaczacg dynamika molekularng
i nie ulega przemianom polimorficznym, ktore sa niepozadane z punktu widzenia zastosowan.
Co do tej tezy mozna by polemizowac, poniewaz w ogdlnosci ze wzgledu na zréznicowang
stabilnos¢ odmiany polimorficzne moga mie¢ rozne charakterystyki zwigzane
z przyswajalno$cig, wchianianiem etc. Rowniez praca HS przedstawia bardzo interesujace
wyniki otrzymane tym razem dla soli mesylowej safinamidu, ktora jest substancja czynng
leku Xadago, stosowanego w terapii choroby Parkinsona. Analiza Habilitanta ujawnia wiele
subtelnosci — m.in. wystgpowanie odmian polimorficznych, ktérych struktury sa okreslone
z uzyciem danych dyfrakcyjnych z dyfrakcji proszkowej. W pelni podzielam poglad,
iz stanowito to duzo wigksze wyzwanie niz w przypadku korzystania z dyfrakcji promieni
rentgenowskich na monokrysztale. W mojej ocenie to bardzo znaczaca praca ktdra nie tylko
analizuje strukture w ciele stalym, ale réwniez jej dynamike i przej$cia fazowe przy uzyciu
technik kalorymetrycznych DSC/TGA.

Cho¢ autorowi udalo si¢ stworzy¢ interesujace dzielo naukowe moje zasadnicze
watpliwosci dotycza zardwno jego spojnosci jak i wagi/zakresu/znaczenia uzyskanych

wynikow, poniewaz zgodnie z obowigzujaca ustawa osiagniecia powinny stanowi¢ znaczny



wktad w rozwoj dyscypliny. Przedmiotem osiggnigcia sg dwie grupy waznych, aczkolwiek
bardzo zréznicowanych uktadéw chemicznych - o znaczeniu farmaceutycznym oraz
potencjalnych zastosowaniach w elektronice molekularnej. Tytul osiggnigcia zawiera zresztg
te dwie klasy jako egzemplifikujace podejscie metodologiczne, ktére stanowi narzedzie
badawcze. Jak definiuje Habilitant jego celem bylo wykorzystanie synergii spektroskopii
NMR w ciele statym (bardzo réznych technik), dyfrakcji rentgenowskiej (zaréwno
na monokrysztale jak 1 na materiale proszkowym) oraz metod obliczeniowych
(z uwzglednieniem periodyczno$ci uktadu, obliczen dla izolowanych molekul, obliczen
parametréw magnetycznych, dynamiki molekularnej etc) w badaniach strukturalnych
uktadow krystalicznych dla petniejszego zrozumienia relacji pomiedzy ich budowa
a wlasciwosciami. W mojej ocenie rozwoj metodologii badawczej jest raczej umiarkowany,
podporzadkowany konkretnym problemom naukowym kazdej z prac. Nie podwaza to mojego
glebokiego przekonania, iz Habilitant jest wysokiej klasy specjalista z zakresu wielu
nowoczesnych technik badawczych/obliczeniowych 1 ich tworczej kombinacji. Uznajac
jednak kryterium spojnosci tematycznej za spelnione druga duza moja watpliwos$¢ dotyczy
zakresu podjetych badan/problemow i1 uzyskanych wynikéw w konteks$cie wkiadu Habilitanta
jako samodzielnego pracownika naukowego, ktorym ma zosta¢. Cho¢ uwazam, iz powinien
by¢ on wigkszy, jednak po wnikliwej a zarazem mozliwie rzetelnej analizie dostgpnego
mi materialu, wskazane osiggni¢gcie naukowe jestem sktonny uznaé¢ za znaczny wkiad
w rozwo6j dyscypliny, w szczegdlno$ci majac na uwadze duze i w mojej ocenie bardzo
warto$ciowe pozostale osiggniecia Habilitanta w zakresie badan strukturalnych. Problemy
podjete przez dr. Tomasza Pawlaka s3 wazne za$ jego wklad w rozwijanie podejscia
metodologicznego jest istotny. Uznaje zatem zapisy art. 219 ust. 1 pkt 2b oraz art. 219 ust. 2
obowigzujacej ustawy za spetnione.

Biorac pod uwagg staze zagraniczne — roczny staz naukowy w Department of Physics,
University of Warwick w Wielkiej Brytanii (2016-2017), jak roéwniez wcze$niejsze
krotkoterminowe pobyty zagraniczne: na Uniwersytecie Masaryka w Republice Czeskiej
Uniwersytecie Marcina Lutra w RFN oraz w RIKEN Centre for Life Science Technologies
w Japonii 1 powstale we wspotpracy publikacje naukowe (trzy prace opublikowane wraz
ze wspoélautorami z Uniwersytetu w Warwick [2019, 2021, 2022] jak réwniez trzy prace
ko-afiliowane/afiliowane adresem Uniwersytetu Masaryka [2011, 2014, 2015]), warunek
istotnej aktywnosci naukowej realizowanej w wiecej niz jednej instytucji naukowej, zgodnie
z art. 219 ust. 1 punkt 3 ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o Szkolnictwie Wyzszym

1 Nauce jest spetniony z naddatkiem.

Ocena dzialalnos$ci dydaktycznej, organizacyjnej i popularyzujacej nauke

W jednostce, w ktoérej zatrudniony jest Habilitant dydaktyka nie stanowi priorytetu
dziatalnosci, dlatego trudno jest oczekiwac znaczacej dziatalnosci na tym polu. Tym nie mniej
ma on pewne doswiadczenie zwigzane z opieka naukowsa studentek w ramach realizacji

grantu Homing FNP, ktérego byt kierownikiem. Niestety nie przedstawil on bardziej



szczegdtowych informacji dotyczacych tej opieki. Kandydat nie wykazat réwniez dziatalnosci
organizacyjnej na rzecz swojej Jednostki, cho¢ za takg mozna uznaé otrzymanie grantu FNP.
Mysle ze po uzyskaniu stopnia doktora habilitowanego ta aktywno$¢ ulegnie wzmocnieniu.
Warto nadmieni¢ iz Habilitant jest cztonkiem Polskiego Towarzystwa Chemicznego (od 2007
roku), oraz cztonkiem International Society of Magnetic Resonance (od 2013 roku). Biorac
pod uwage zainteresowania badawcze oraz doswiadczenie Kandydata uwazam Ze powinien
si¢ on zaangazowa¢ w dzialalno$¢ popularyzujaca nauke np. w ramach wyktadow
organizowanych przez todzki Oddziat PTCh badz w ramach Festiwalu Nauki, Techniki
i Sztuki w Lodzi. Podsumowujac: uwazam ze aktywno$¢ Kandydata na tym polu jest

zauwazalna.

Konkluzja

Po dokonaniu calo$ciowej analizy zardwno osiggni¢cia naukowego i catkowitego
dorobku naukowego Pana dr Tomasza Pawlaka, jak réwniez Jego dodatkowej dziatalnosci,
stwierdzam, ze spelnia On wymagania okreslone w artykule 219. ust. 1 i ust. 2 ustawy
z dn. 20 lipca 2018 r. Prawo o Szkolnictwie Wyzszym i Nauce (z p6zniejszymi zmianami).
W zwiagzku z powyzszym popieram wniosek Pana dr. Tomasza Pawlaka o nadanie Mu stopnia
doktora habilitowanego w Dziedzinie Nauk Scistych i Przyrodniczych w Dyscyplinie Nauki

Chemiczne.
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