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osi^gni^cia naukowego pt. „Nowe podejscia chemoinformatyczne do komputerowej oceny 

zagrozenia chemicznego stwarzanego przez maio liczne lub silnie zroznicowane strukturainie 

zbiory zwiqzkow chemicznych" oraz caioksztaltu dorobku dr Agnieszki Gajewicz-Skr^tna, 

w zwi^zku z postepowaniem o nadanie jej stopnia doktora habilitowanego, w dziedzinie nauk 
scislych i przyrodniczych w dyscyplinie nauki chemiczne. 

1. Dane ogolne 

Dr Agnieszka Gajewicz-Skr^tna uzyskala w 2013 roku stopien doktora nauk chemicznych na 
Wydziale Chemii Uniwersytetu Gdanskiego na podstawie rozprawy doktorskiej 
pt. „Opracowanie metod in silico siuzqcych przewidywaniu cytotoksycznego wpiywu 

nanoczqsteczek tlenkow nieorganicznych na komorki bakterii E. coli oraz ludzkie keratynocyty 

(HaCaT)", ktorej promotorem byl prof, dr hab. Tomasz Puzyn. Po doktoracie kontynuowata 
prac^ w zespoie naukowym profesora Puzyna. Obecnie jest pracownikiem naukowo-
dydaktycznym na etacie adiunkta w Pracowni Chemoinformatyki Srodowiska w Katedrze 
Chemii i Radiochemii Srodowiska na Wydziale Chemii Uniwersyteu Gdanskiego. Po uzyskaniu 
stopnia doktora odbyla trzy staze, w tym roczny staz podoktorski w National Institute for 
Environmental Studies, Research Center for Environmental Risk, Tsukuba, Japonia. 

2. Ocena prac przedstawionych jako osi^gni^cia b^d^ce podstawa do nadania stopnia 
doktora habilitowanego 

Osiagniecie naukowe dr Agnieszki Gajewicz-Skr^tna, b^d^ce przedmiotem recenzji to spojny 
cykl dziewi^ciu publikacji poswi^conych zastosowaniu metod chemoinformatycznych do 
oceny zagrozenia chemicznego stwarzanego przez zwiqzki chemiczne, dla ktorych zebranie 
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informacji z wzgl^dnie duzej i reprezentatywnej proby [ponad 30 probek] jest bardzo trudne, 
czy wr^cz nie jest mozliwe, tak aby mozna by\o zastosowac narz^dzia statystyczne dotychczas 
stosowne w ocenie zagrozenia chemicznego. Podj^ta przez Habihtantk^ problematyka 
badawcza dotyczy waznego zagadnienia, z ktorym borykaj^ si^ rowniez inne grupy badawcze 
pragnqce wyci^gac wnioski na podstawie maio licznych grup probek, np. do interpretacji 
wartosci dowodowej danych fizykochemicznych dla potrzeb wymiaru sprawiedliwosci 
i organow scigania. W kazdej z dziewi^ciu publikacji Habilitantka jest pierwszym autorem, jak 
tez autorem korespondencyjnym. Przedstawione prace zostaty opublikowane w czasopismach 
o bardzo wysokim wspokzynniku oddzialywania [l^czny IF z roku publikacji wynosi 69,597). 
Prace te byly cytowane [dane z autoreferatu]: 179 (163 bez autocytowan autora) wg bazy Web 
of Science i 191 [74 bez autocytowan autora) wg. bazy Scopus. W przypadku publikacji, 
w ktorych jest wspoiautorem, jej udzial badaniach, opracowaniu wynikow i przygotowaniu 
manuskryptu wynosi (obliczony na podstawie danych z oswiadczeh wspol^autorow) od 35% do 
87% [praca oznaczona [HI] 80%; [H5] 35%; [H6] 77%; [H7] 80%; [H8] 87%; [H9] 8 0 % ) . 

Wyniki badan przedstawione w publikacjach skfadajqcych si^ na recenzowane 
osiagniecie Habilitantki pozwalajq na stwierdzenie, ze zrealizowal^a ona zaiozone cele, 
np. poprzez zaproponowanie modyfikacji metody interpolacji liniowej, ktora polegala na 
zast^pieniu pojedynczej zmiennej niezaleznej - pierwsz^ gi^own^ skladowq, wyrazaj^c^ liniow^ 
kombinacje dwoch lub wi^kszej liczby zmiennych objasniaj^cych, do oceny ryzyka 
chemicznego stwarzanego przez nanocz^stki, dla ktorych dost^pnosc danych 
eksperymentalnych jest bardzo ograniczona. Wykazala rowniez, ze nieparametryczne metody 
uczenia maszynowego, mog^ prowadzic do bardziej doktadnych oszacowan wartosci 
odpowiedzi modelu w porownaniu z liniowymi i nieliniowymi metodami regresji, pomimo iz 
wykorzystujq tylko niewielk^ cz^sc zwiqzkow uczqcych z bezposredniego s^siedztwa punktu, 
dla ktorego odpowiedz jest wyznaczana. Ponadto dr Agnieszka Gajewicz-Skr^tna wykazata, ze 
metoda drzew klasyfikacyjnych moze bye efektywnym narz^dziem wspomagaj^cym proces 
komputerowej oceny ryzyka chemicznego w przesiewowych badaniach [eko)toksycznosci 
roznych grup zwiqzkow chemicznych o zroznicowanej dost^pnosci danych 
eksperymentalnych. Szczegolnie interesujqcym dla recenzenta jest to, ze Habilitantka wsrod 
swoich osiqgniec wymienia nie tylko badania zakohczone pozytj^A^nymi wynikami, ale rowniez 
te, w ktorych zidentyfikowaJa istotne ograniczenia metodyczne utrudniajqce przeprowadzenie 
wiarygodnej oceny dziedziny modelu dla ma*o licznego zbioru zwiqzkow chemicznych 
woparciu o najcz^sciej stosowane podejscie wspokzynnikow dzwigni sprz^zone z wykresem 
Williamsa. Jednoczesnie dr Agnieszka Gajewicz-Skr^tna zaproponowala rozwiqzanie tego 
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problemu poprzez opracowanie nowego podejscia wyznaczenia granic optymalnej przestrzeni 
predykcyjnej modelu, dzi^ki czemu mozliwym staje si^ rozroznianie wiarygodnych prognoz od 
tych skrajnie niepewnych. 

Podsumowujqc moge stwierdzic, ze przedstawiony w autoreferacie cykl publikacji jest 
spojny, prace te sq bardzo wartosciowe i stanowiq oryginalne osiqgni^cie naukowe. 

3. Ocena dorobku naukowo-badawczego 

Dorobek naukowy dr Agnieszki Gajewicz-Skr^tna wedlug informacji zawartej w autoreferacie 
to 58 prac naukowych, z czego az 55 opublikowano w czasopismach z listy Journal Citation 
Report (dwie z trzech pozostalych prac to rozdzialy w ksiqzkach], przy czym na uwage 
zasluguje, ze az 50 prac opublikowano po uzyskaniu stopnia doktora [49 w czasopismach z listy 
Journal Citation Report oraz jeden rozdzial w ksiqzce]. Imponujqcy jest Iqczny wspokzynnik 
odzial^ywania wynoszqcy [wg roku publikacji] 303,894 [z czego 251,094 przypada na 
publikacje wydane po uzyskaniu stopnia doktora], jak tez liczba Iqczna cytowah: 2218 (2029 
bez autocytowan autora] wg bazy Web of Science i 2415 (2211 bez autocytowan autora] 
wg. bazy Scopus. To wszystko przek^^ada si^ na podnad przeci^tny, jak na postepowanie 
habilitacyjne, indeks Hirsha: 24 wg bazy Web of Science oraz 25 wg. bazy Scopus. 

Przejawem aktywnosci naukowej Habilitantki sq rowniez liczne wystqpienia na 
konferencjach krajowych i zagranicznych oraz jej umiej^tnosc wspol^pracy, nie tylko 
z krajowymi grupami naukowymi spoza macierzystej uczelni (Uniwersytet Przyrodniczy we 
Wroclawiu; Politechnika Gdanska], ale rowniez zagranicznymi grupami badawczymi (Jadavpur 
University, Kolkata w Indiach; Jackson State University w Stanach Zjednoczonych; National 
Institute of Chemistry w Ljubljanie w Slowenii]. 

0 jej znaczqcej juz, moim zdaniem, pozycji w swiecie nauki moze swiadczyc: 
a] czlonkostwo w komitetach redakcyjnych i radach naukowych czasopism, w tym 
petnienie roli: zast^pcy redaktora naczelnego w czasopismie ,.International Journal of 
Quantitative Structure-Property Relationships [IJQSPR]"; redaktora recenzji 
w czasopismie ^Frontiers in Pharmacology - Predictive Toxicology"; redaktora 
tematycznego w czasopismie „Materials". Habilitantka wykonala rowniez znaczqcq 
liczbe recenzji (ponad 120] manuskryptow dla 32 czasopism naukowych z listy Journal 
Citation Report; 
b] otrzymanie (po uzyskanie stopnia doktora] m.in. stypendium Ministra Nauki 
1 Szkolnictwa Wyzszego dla Wybitnych Mlodych Naukowcow (edycja 2014]; 
stypendium dla mlodych doktorow w ramach projektu „Program rozwoju Uniwersytetu 



Gdanskiego w obszarach Europa 2020" (2014]; stypendium habilitacyjne L'Oreal-
UNESCO Dla Kobiet i Nauki (2017]. Habilitantka jest rowniez laureatkq ogolnoswiatowej 
nagrody dla wschodzqcych talentow nauki (International Rising Talents Awards 
L'Oreal-UNESCO For Women in Science; 2018] oraz laureatkq nagrody finalowej 
„Nagrody Naukowe POLITYKI" w kategorii nauki scisle [2019]. 

4. Ocena dorobku dydaktycznego i organizacyjnego 

Pani dr Agnieszka Gajewicz-Skr^tna prowadzila liczne zaj^cia (wyklady, laboratoria 
w pracowni komputerowej, seminaria] na studiach pierwszego i drugiego stopnia na Wydziale 
Chemii (kierunki: chemia, biznes chemiczny, ochrona srodowiska] oraz na Wydziale 
Matematyki, Fizyki i Informatyki (kierunek: bioinformatyka], a takze zaj^cia na studiach 
doktoranckich. Na uwage w jej dorobku dydaktycznym zaslugujq: 

a] autorskie przedmioty jak : „Elementy j^zyka R", „QSAR i szacowanie przekrojowe 
w ocenie ryzyka chemicznego", „Metody regresji i klasyfikacji"; 
b] udzial w pracach zespolu programowego dla nowo tworzonej, angielskoj^zycznej 
specjalnosci studiow II stopnia na kierunku Chemia - „Digital chemistry"; 
c] opieka nad projektami licencjackimi (16] i magisterskimi (8] oraz pelnienie funkcji 
promotora pomocniczego w przewodzie doktorskim mgr Alicji Mikolajczyk (promoter: 
prof, dr hab. Tomasz Puzyn]; 
d] dzialalnosc popularno-naukowa przyblizajqca tematyk^ komputerowej oceny ryzyka 
chemicznego i wyzwah z niq zwiqzanych, w tym wywiady w prasie o zasi^gu 
ogolnopolskim oraz w serwisach internetowych oraz praca w fundacji NANONET, ktorej 
misjq jest promocja i popularyzacja wiedzy oraz wspieranie badan naukowych 
wobszarze nanotechnologii, w tym wsparcie wspoipracy pomi^dzy sektorem 
badawczo-rozwojowym a przemyslem. 
W dzisiejszych czasach istotna jest rowniez umiej^tnosc zdobywania srodkow 

finansowych niezb^dnych do realizacji projektow badawczych, ktorq rowniez posiada 
Habilitantka. Po uzyskaniu stopnia doktora kierowala bowiem czteroma projektami 
badawczymi finansowanymi z roznych zrodel, w tym zagranicznych (COST - European 
Cooperation in Science and Technology; Narodowe Centrum Nauki; Research Council of 
Norway; EU Horizon 2020]. Lqcznie brala udziaf w realizacji badan w ramach 11 projektow 
badawczych [w tym 6 po uzyskaniu stopnia doktora]. 

Wsrod innych dokonah organizacyjnych Habilitantki podkreslic nalezy jej udziaf w 2016 
roku w pracach Komisji ds. wdrozenia Europejskiej Karty Naukowca (EKN] i Kodeksu 
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Postepowania przy Rekrutacji Naukowcow [C&C] na Uniwersytecie Gdanskim oraz udzial 
w pracach zespolu opracowujqcego strategic rozwoju Wydzialu Chemii Uniwersytetu 
Gdahskiego na lata 2021-2025. Ponadto, od 2017 roku jest czlonkiem komitetu naukowego 
mi^dzynarodowej konferencji „M0L2NET International Conference Series on Multidisciplinary 
Sciences", a w latach 2018-2020 byla czlonkiem komitetu naukowego ogolnopolskiej 
konferencji naukowej „Nanotechnologia wobec oczekiwah XXI w". Zorganizowala rowniez 
w 2018 roku seminarium naukowe z udziaiem dr Ayako Furuhama z National Institute for 
Environmental Studies [Tsukuba, japonia] dla studentow, doktorantow oraz pracownikow 
Wydzialu Chemii Uniwersytetu Gdahskiego. 

5. Podsumowanie 

Uwzgl^dniajqc wszystkie aspekty poruszone w mojej recenzji uwazam, ze dokonania 
dr Agnieszki Gajewicz-Skr^tna wnoszq oryginalny wkiad w rozwoj dyscypliny chemia 
i spefniajq wymogi merytoryczne i formalne okreslone w ustawie o ustawie „Prawo 
0 szkolnictwie wyzszym i nauce" z dnia 20 lipca 2018 roku (Dz. U. z 2021 r. poz. 478 z pozn. 
zm.]. 

Wnosze zatem o kontynuowanie postepowania w sprawie nadania dr Agnieszce 
Gajewicz-Skr^tna stopnia naukowego doktora habilitowanego. 
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