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Dr hab. Zbigniew Kaczynski Gdansk, 10 maja, 2023 r.
profesor Uniwersytetu Gdanskiego

Recenzja

dorobku naukowego dr. Tomasza Pawlaka w zwigzku z postepowaniem
o nadanie stopnia naukowego doktora habilitowanego

Recenzja zostata przygotowana w zwigzku z uchwata Rady Naukowej Centrum Badan
Molekularnych i Makromolekularnych Polskiej Akademii Nauk w todzi, Nr 05/153/2023 z dnia
20 lutego 2023 r., dotyczacg powotania komisji w postepowaniu habilitacyjnym dr. Tomasza
Pawlaka, wszczetym w dniu 27 wrzednia 2022 r. w dziedzinie nauk Scistych i przyrodniczych,
w dyscyplinie nauki chemiczne.

Ocena osiggnie¢ naukowych oraz aktywnosci naukowej dr. Tomasza Pawlaka zostata
sporzgdzona na podstawie art. 221 ust. 8 ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. - Prawo o szkolnictwie
wyzszym i nauce (Dz. U. 2018, poz. 1668, z pdzniejszymi zmianami). Stosownie do wymagan
okreslonych w art. 221 ust. 8 ustawy przedmiotem recenzji byta ocena czy osiggniecia naukowe
przedstawione przez dr. Tomasza Pawlaka odpowiadajg wymaganiom okreslonym w art. 219 ust. 1
pkt 2., stanowigc znaczny wktad w rozwaj dyscypliny nauki chemiczne. Ponadto oceniono aktywnos¢
naukowa w rozumieniu art. 219 ust. 1 pkt 3. ustawy.

. Sylwetka Kandydata

Dr Tomasz Pawlak ukonczyt studia licencjackie w 2008 r. na Wydziale Chemii Uniwersytetu
Mikotaja Kopernika w Toruniu, bronigc prace licencjackg pt. ,Przesuniecia koordynacyjne *H NMR
w chlorkowych kompleksach Au(lll) i Pd(Il) z dimetylowymi pochodnymi pirydyny”, przygotowang
pod opiekg promotora dr. hab. Leszka Pazderskiego prof. UMK. W roku 2010 uzyskat na tym samym
wydziale tytut zawodowy magistra za prace pt. ,, Wptyw budowy zwigzkéw kompleksowych Pd(lI)
i Pt(ll) z alkilowymi i arylowymi pochodnymi 2,2'-bipirydyny oraz 1,10-fenantroliny na przesuniecia
chemiczne tH, 3Ci >N NMR”, przygotowanga réowniez pod opieka dr. hab. Leszka Pazderskiego prof.
UMK. Swoje zainteresowania naukowe, zwigzane z wykorzystaniem spektroskopii NMR,
kontynuowat w Centrum Badan Molekularnych i Makromolekularnych Polskiej Akademii Nauk
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w todzi, gdzie w 2016 roku nadano mu stopien doktora nauk chemicznych, za rozprawe doktorska
pt. ,Zastosowanie spektroskopii NMR w ciele statym i metod obliczeniowych w badaniach
nieuporzagdkowania molekularnego w krysztatach peptydéw i polimeréw syntetycznych”,
przygotowang pod opieka prof. dr hab. Marka Potrzebowskiego. Dr Tomasz Pawlak od 2011 r.
zatrudniony jest w CBMiM PAN, najpierw na stanowisku chemika, pdzniej asystenta, a od 2018 r.
na stanowisku adiunkta.

Il. Ocena osiggniecia naukowego

Dr Tomasz Pawlak jako osiggniecie naukowe bedgace podstawg ubiegania sie o nadanie stopnia
doktora habilitowanego, zgodnie z art. 219 ust. 1 pkt 2 lit. b) ustawy, wskazat cykl powigzanych
tematycznie artykutéw opublikowanych w czasopismach naukowych, ktére w roku opublikowania
w ostatecznej formie, byly ujete w wykazie sporzadzonym zgodnie z przepisami wydanymi
na podstawie art. 267 ust. 2 pkt 2 lit. b) ustawy.

Osiggniecie naukowe zatytutowane ,Krystalografia NMR jako uniwersalne narzedzie badan
form krystalicznych na przyktadzie lekow i materiatow funkcjonalnych” stanowi cykl 6 artykutéw
naukowych opublikowanych w latach 2016-2022 w recenzowanych czasopismach naukowych
o zasiegu miedzynarodowym, klasyfikowanych w bazie JCR (3 artykuty w Crystal Growth & Design
(IF-4,010) i po jednym artykule w Molecular Pharmaceutics (IF-5,364), Solid State Nuclear Magnetic
Resonance (IF-2,812) i Materials(IF-3,748)). Sumaryczny IF dla wszystkich prac wynosit ~24.

W pieciu publikacjach (H2-H6) Habilitant jest autorem pierwszym, a jednoczesnie
korespondencyjnym, natomiast w jednej (H1) — drugim autorem (w réwnej kontrybucji z pierwszym
autorem). Jego udziat w powstanie prac obejmowat m.in. zaplanowanie i przeprowadzenie
krystalizacji oraz przemian fazowych badanych obiektow, zaplanowanie, przeprowadzenie oraz
analize wynikow zdecydowanej wiekszosci pomiarow NMR w ciele statym, w tym przeprowadzenie
procedury przypisania sygnatéw oraz analize dynamiki molekularnej, a takze zaplanowanie,
przeprowadzenie oraz analize wynikdéw obliczen kwantowo-chemicznych. W pracach H2-H6 napisat
wiekszos¢ kazdego manuskryptu i przygotowat rysunki. Biorgc pod uwage oswiadczenia wszystkich
wspotautoréw rola Habilitanta w powstanie prac byfa wiodgca, zwfaszcza w zakresie badan
strukturalnych za pomoca spektroskopii NMR w ciele statym oraz obliczert kwantowo-mechanicznych.

Oceniany cykl artykutow stanowi spdjng tematycznie cato$¢ poswiecong wykorzystaniu
krystalografii NMR do badan strukturalnych uktadéw krystalicznych w celu lepszego zrozumienia
relacji pomiedzy ich budowg a wtasciwosciami. Badaniom poddano dwie odmienne grupy struktur
modelowych: materiaty funkcjonalne (cykliczne oraz acykliczne rotory molekularne zbudowane
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z pochodnych steroidowych i 1,4-dietynylfenylu albo 1,4-dietynyl-2,3-difluoro-fenylu [H1,H2]) oraz
produkty farmaceutyczne (m.in. teriflunomid, N-[3-[4-(6-fluoro-1,2-benzoxazol-3-yl)piperidin-1-
yllpropyl]-3-methylbenzenesulfonamid i s6l mesylowa safinamidu [H3-H6]).

Za podstawowe osiggniecie Habilitanta uwazam zaplanowanie i skuteczne przeprowadzenie
badan, w wyniku ktérych rozwigzano szereg problemow strukturalnych i zaproponowano kilka
wariantdw podejs¢ metodologicznych w obrebie krystalografii NMR, mogacych z powodzeniem
znalez¢ zastosowane w podobnego typu analizach w przyszfosci.

Z bardziej szczegotowych osiggnieé nalezy wymienic:

e opracowanie procedur krystalografii NMR do opisu przebiegu odwracalnych i nieodwracalnych
przemian fazowych, ktére zostaty m.in. wykorzystane do udowodnienia wystepowania
nieudokumentowanych wczesniej przemian fazowych dla komercyjnie dostepnych lekow,

® zaproponowanie rozwigzan metodologicznych na potrzeby badan krysztatéw molekularnych
solwatéw i ich przemian oraz opisu procesu dehydratacji w strukturze soli mesylowej
safinamidu z wykorzystaniem spektroskopii NMR w ciele statym, PXRD i obliczerr kwantowo-
chemicznych,

wykazanie, ze w ramach synergii metodologii krystalografii NMR i procedur komputerowego
przewidywania struktur krystalicznych (rozszerzonych przez Habilitanta) mozliwa jest
wiarygodna ocena szans otrzymania nowych form polimorficznych wraz z eksperymentalng
weryfikacjg teoretycznych zatozen,

e opisanie cech strukturalnych nieznanych wczedniej form krystalicznych zwigzkéw
z wykorzystaniem procedur krystalografii NMR, dla ktdrych nie byto mozliwe zaproponowanie
rozwigzan strukturalnych innymi technikami.

wykorzystanie informacji na temat dynamiki molekularnej w ramach krystalografii NMR jako
zrédfa wiezow strukturalnych, w tym dotyczgcych swobody konformacyjnej.

Przedstawione osiaggniecie naukowe, w mojej opinii, ma kilka stabych punktéw.

e Tytut osiggniecia naukowego nie ,definiuje osiggniecia”. Przypomina raczej tytut monografii,
ztozonej z rézinych rozdziatéw, ktdérych wspdlnym mianownikiem jest wykorzystanie
krystalografii NMR.

e W podsumowaniu autoreferatu Habilitant wymienia az 11 osiggnie¢ naukowych, ktére odnosza
sie do konkretnych publikacji. Zdecydowanie brakuje sformuftowania 2-3, moze 4 osiagniec
,ponadpublikacyjncyh”, odnoszacych sie do SPOINEGO CYKLU. Rzeczywiscie najnowsza
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interpretacja wymogéw ustawowych mowi o osiagnieciach naukowych, a nie jednym
osiggnieciu, ale nigdzie nie jest powiedziane, ze ich liczba przektada sie na jakos¢.

e Kandydat w autoreferacie bardzo szczegdtowo opisuje wyniki opublikowane w poszczegdlnych
artykutach. Oczywiscie stanowi to pewne utatwienie dla recenzentéw. Jednak jak dla mnie
zdecydowanie brakuje szczegdétowego opisu wspomnianych powyzej ,ponadpublikacyjnych”
osiggniec¢, zamiast streszczenia publikacji (dotagczonych do wniosku).

e Na stronie 10 pojawia sie dosy¢ zagadkowe sformufowanie: ,Moje osiggniecia sktadaty sie
z szeregu celdw szczegétowych...”. Zapewne jest to btad jezykowy, ale sugerujacy niepotrzebne
Ltworzenie” tzw. celdw szczegdtowych badan na podstawie juz wczesniej sformutowanych osiggnieé.

e Po zapoznaniu sie z catym dorobkiem naukowym Kandydata pojawit sie pewien niedosyt
dotyczacy osiggniecia habilitacyjnego na tle doskonatego dorobku przed uzyskaniem stopnia
doktora. Przejawia sie on m.in. w liczbie artykutéw wchodzacych w sktad cyklu, jak i w doborze
czasopism, w ktérych opublikowano wyniki. S3 to dobre, ale co wymaga podkreslenia, nie
topowe czasopisma naukowe. Ich pozycja w zestawieniach WoS, na podstawie tzw.
usrednionych percentyli, to Qll. Lepiej notowany jest Crystal Growth & Design, ktéry w kategorii
krystalografia klasyfikowany jest w Ql (83 percentyl).

Podsumowujac mojg ocene osiaggniecia naukowego, uwazam, ze pomimo pewnych watpliwosci,
spetnia ono warunek ustawowy, tzn. stanowi znaczny wktadu w rozwaj dyscypliny.

li. Ocena aktywnosci naukowej, o ktorym mowa w art. 219 ust. 1 pkt 3

1. Publikacje naukowe

Dr Tomasz Pawlak jest wspofautorem 45 prac naukowych, z czego 25 po uzyskaniu stopnia
naukowego doktora. Sumaryczny IF z okresu catej dziatalnosci naukowej wynosi 191 (po uzyskaniu
stopnia doktora nauk chemicznych - 129), liczba cytowan — 607 (536 bez autocytowan), a indeks
Hirscha 16. Na dzien sporzadzania recenzji (8.05.2023) liczba cytowan wg. Scopusa wynosita 663,
a indeks Hirscha 17. Biorgc pod uwage wskazniki bibliometryczne catkowity dorobek Kandydata
zastuguje na ocene bardzo dobrg, a dorobek poprzedzajgcy uzyskania stopnia doktora nawet
na ocene wyrdzniajaca.

2. Realizacja projektéow badawczych, udziat w konferencjach naukowych, recenzowanie prac

naukowych

Doktor Tomasz Pawlak po uzyskaniu stopnia doktora kierowat grantem Homing (FNP, 2018-
2020) pt. ,NMR Crystallography as the state-of-art tool for insight into structural properties of active
pharmaceutical ingredients and their formulations — Innovative methodology to improve the quality
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of medical products”. Przed uzyskaniem stopnia doktora kierowat grantem Preludium (NCN) pt.
,Korelacje pomiedzy eksperymentalnymi i teoretycznymi parametrami NMR w uporzadkowanych/
nieuporzagdkowanych krysztatach molekularnych wybranych peptydéw opioidowych". Byt takze
wykonawcg w dwdch grantach OPUS (NCN) oraz w projekcie w ramach programu operacyjnego
innowacyjna gospodarka.

Kandydat dosy¢ aktywnie brat udziat w krajowych i miedzynarodowych konferencjach
naukowych. Po uzyskaniu stopnia doktora uczestniczyt w 11 konferencjach (w tym 3 zagranicznych),
na ktérych wygtosit 5 prezentacji ustnych. Przed uzyskanie stopnia doktora brat udziat
w 21 konferencjach, na ktérych wygtosit 14 prezentacji ustnych (w tym dwie na zaproszenie —
podczas EUROMAR 2014 w Zurichu oraz Spotkania polskich uzytkownikéw programu Accelrys
w Warszawie w 2014 r. Niestety z zamieszczonych w dokumentacji zestawien nie wynika, czy
we wszystkich posterach/wystgpieniach Kandydat byt ,gtéwnym”, prezentujgcym autorem, czy
tylko jednym ze wspétautorow.

Habilitant w latach 2014-21 zrecenzowat 8 artykutéw naukowych w czasopismach z listy JCR.

Na podkreslenie zastuguja réwniez liczne nagrody i stypendia, ktérych laureatem jest Kandydat.
Zaskakujacy jest jednak fakt, ze oprécz nagrody Komitetu Krystalografii PAN (2022) ,Polskie
Diamenty Krystalograficzne” za wyrdzniajgcg sie prace krystalograficzng (Pawlak et. al. Crystal
Growth & Design, 2021), pozostate wyrdznienia zwigzane s z dziatalnoscig naukowg w okresie
przygotowywania pracy doktorskiej. Do najwazniejszych naleza: niezwykle prestizowe Stypendia
START (FNP; 2014 i 2015), Nagroda Polskiego Towarzystwa Chemicznego za Wyrdzniong Prace
Doktorskg (2017) oraz Stypendium MSWiN dla wybitnych mtodych naukowcéw (2013).

Wszystkie wymienione powyzej aktywnosci zastuguja na ocene bardzo dobrg;

3. Aktywnos¢ naukowa realizowana w wiecej niz jednej uczelni, instytucji naukowej

w szczegolnosci zagranicznej

Dr Tomasz Pawlak odbyt roczny staz naukowy (03.2016 — 03.2017) w ramach stypendium
Mobilnos¢ Plus (MNiSW) na Wydziale Fizyki Uniwersytetu w Warwick (Wielka Brytania) w grupie
Solid State NMR kierowanej przez prof. Stevena Browna. Wynikiem stazu byto wspétautorstwo
publikacji “Venancio, T.; Oliveira, L. M.; Pawlak, T.; Ellena, J.; Boechat, N.; Brown, S. P. The Use of
Variable Temperature 13C Solid-State MAS NMR and GIPAW DFT Calculations to Explore the
Dynamics of Diethylcarbamazine Citrate. Magn Reson Chem 2019, 57 (5), 200-210". Ponadto
kandydat przed uzyskanie stopnia doktora odbyt w 2014 r. miesieczny staz naukowy w ramach
stypendium Start (FNP) w Japonii, w Advance Solid-State NMR Unit, RIKEN CLST-JEOL Collaboration
Centre, RIKEN Centre for Life Science Technologies oraz trzymiesieczny (09.2009 — 12.2009) pobyt
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naukowy w ramach programu Erasmus w Centralnym Europejskim Instytucie Technologii
w Uniwersytecie Masaryka (Czechy).

Wymienione staze, wraz z publikacja afiliowang przy Wydziale Fizyki Uniwersytetu w Warwick,
jednoznacznie $wiadczg o spefnieniu ustawowego wymogu aktywnosci naukowej realizowanej
w wiecej niz jednej uczelni, instytucji naukowej w szczegdlnosci zagranicznej.

4. Inne formy aktywnosci naukowej w tym osiggniecia dydaktyczne, organizacyjne oraz

popularyzujgce nauke

Do dziatalnosci naukowej nalezy nie tylko prowadzenie badan naukowych, ale takze ksztatcenie
kadr naukowych i zawodowych, a takze szeroko rozumiane organizowanie i popularyzowanie nauki.
O ile dziatalnos¢ dydaktyczna w jednostce PAN, ze wzgledu na specyfike organizacyjng, moze byé
utrudniona, a jej przejawem moze by¢ tylko opieka naukowa nad dwoma studentkami w ramach
realizacji wtasnego grantu Homing FNP, o tyle brak jakichkolwiek osiggnie¢ organizacyjnych
i popularyzujacych nauke jest mocno zastanawiajacy.

Whiosek koncowy

W podsumowaniu stwierdzam, ze dr Tomasz Pawlak spetnia wymagania ustawowe stawiane
osobom ubiegajacym sie o nadanie stopnia doktora habilitowanego. Przedstawiony do oceny cykl
powigzanych tematycznie artykutdw naukowych pt. ,Krystalografia NMR jako uniwersalne
narzedzie badan form krystalicznych na przykfadzie lekéw i materiatéw funkcjonalnych”,
opublikowanych w czasopismach naukowych z tzw. listy JCR oraz pozostaty dorobek naukowy
dr Tomasza Pawlaka, stanowig znaczny wktad w rozwdj dyscypliny nauki chemiczne, w rozumieniu
art. 219 ust. 1 pkt 2 ustawy - z dnia 20 lipca 2018 r. - Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce. Ponadto
dr Tomasz Pawlak, odbywajac roczny staz zagraniczny, wykazat sie istotng aktywnoscig naukowa
realizowang poza macierzystg uczelnig w rozumieniu art. 219 ust. 1 pkt 3 ustawy.

W zwigzku z powyzszym wnioskuje o nadanie dr Tomaszowi Pawlakowi stopnia doktora
habilitowanego w dziedzinie nauk scistych i przyrodniczych, w dyscyplinie nauki chemiczne.

Signed by /
Podpisano przez:

Zbigniew
Kaczynhski
Uniwersytet
Gdanski

Date / Data:
2023-05-10 21:27
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