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Recenzja

osiggnigcia naukowego pt. ,Nowe podejscia chemoinformatyczne do komputerowej oceny
zagrozenia chemicznego stwarzanego przez mato liczne lub silnie zréznicowane strukturalnie
zbiory zwiqzkéw chemicznych” oraz catoksztattu dorobku dr Agnieszki Gajewicz-Skretna,
w zwigzku z postepowaniem o nadanie jej stopnia doktora habilitowanego, w dziedzinie nauk

Scistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauki chemiczne.

1. Dane ogdlne

Dr Agnieszka Gajewicz-Skretna uzyskata w 2013 roku stopien doktora nauk chemicznych na
Wydziale Chemii Uniwersytetu Gdanskiego na podstawie rozprawy doktorskiej
pt. ,Opracowanie metod in silico stuzqcych przewidywaniu cytotoksycznego wplywu
nanoczqsteczek tlenkéw nieorganicznych na komérki bakterii E. coli oraz ludzkie keratynocyty
(HaCaT)", ktorej promotorem byt prof. dr hab. Tomasz Puzyn. Po doktoracie kontynuowata
prace w zespole 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 odbyta 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 osiagniecia bedace podstawa do nadania stopnia
doktora habilitowanego

Osiagnigcie naukowe dr Agnieszki Gajewicz-Skretna, bedgce przedmiotem recenzji to spojny
cykl dziewieciu publikacji po$wieconych zastosowaniu metod chemoinformatycznych do

oceny zagrozenia chemicznego stwarzanego przez zwigzki chemiczne, dla ktérych zebranie
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informacji z wzglednie duzej i reprezentatywnej préby (ponad 30 prébek) jest bardzo trudne,
czy wrecz nie jest mozliwe, tak aby mozna byto zastosowac¢ narzedzia statystyczne dotychczas
stosowne w ocenie zagrozenia chemicznego. Podjeta przez Habilitantke problematyka
badawcza dotyczy waznego zagadnienia, z ktérym borykaja sie réwniez inne grupy badawcze
pragngce wycigga¢ wnioski na podstawie mato licznych grup prébek, np. do interpretacji
warto$ci dowodowej danych fizykochemicznych dla potrzeb wymiaru sprawiedliwosci
i organdw Scigania. W kazdej z dziewieciu publikacji Habilitantka jest pierwszym autorem, jak
tez autorem korespondencyjnym. Przedstawione prace zostaty opublikowane w czasopismach
0 bardzo wysokim wspétczynniku oddziatywania (faczny IF z roku publikacji wynosi 69,597).
Prace te byty cytowane (dane z autoreferatu): 179 (163 bez autocytowan autora) wg bazy Web
of Science i 191 (74 bez autocytowari autora) wg. bazy Scopus. W przypadku publikacji,
w ktorych jest wspétautorem, jej udziat badaniach, opracowaniu wynikéw i przygotowaniu
manuskryptu wynosi (obliczony na podstawie danych z o§wiadczen wspétautoréw) od 35% do
87% (praca oznaczona [H1] 80%; [H5] 35%; [H6] 77%; [H7] 80%; [H8] 87%; [H9] 80%).
Wyniki badan przedstawione w publikacjach sktadajgcych sie na recenzowane
osiggniecie Habilitantki pozwalaja na stwierdzenie, ze zrealizowata ona zatozone cele,
np. poprzez zaproponowanie modyfikacji metody interpolacji liniowej, ktéra polegata na
zastapieniu pojedynczej zmiennej niezaleznej - pierwszg gtéwna sktadowg, wyrazajaca liniowa
kombinacje dwéch lub wigkszej liczby zmiennych objasniajacych, do oceny ryzyka
chemicznego stwarzanego przez nanoczastki, dla ktérych dostepnosé danych
eksperymentalnych jest bardzo ograniczona. Wykazata réwniez, ze nieparametryczne metody
uczenia maszynowego, moga prowadzi¢ do bardziej doktadnych oszacowan wartosci
odpowiedzi modelu w poréwnaniu z liniowymi i nieliniowymi metodami regresji, pomimo iz
wykorzystuja tylko niewielka cze$¢ zwigzkéw uczacych z bezposredniego sgsiedztwa punktu,
dla ktérego odpowiedz jest wyznaczana. Ponadto dr Agnieszka Gajewicz-Skretna wykazata, ze
metoda drzew Kklasyfikacyjnych moze by¢ efektywnym narzedziem wspomagajgcym proces
komputerowej oceny ryzyka chemicznego w przesiewowych badaniach (eko)toksycznosci
roznych  grup zwigzkéw chemicznych o  zréznicowanej dostepnosci  danych
eksperymentalnych. Szczegélnie interesujacym dla recenzenta jest to, ze Habilitantka wéréd
swoich osiggnie¢ wymienia nie tylko badania zakoriczone pozytywnymi wynikami, ale réwniez
te, w ktorych zidentyfikowata istotne ograniczenia metodyczne utrudniajgce przeprowadzenie
wiarygodnej oceny dziedziny modelu dla mato licznego zbioru zwiazkéw chemicznych
W oparciu o najczgsciej stosowane podejscie wspotczynnikéw dzwigni sprzezone z wykresem
Williamsa. Jednoczes$nie dr Agnieszka Gajewicz-Skretna zaproponowata rozwigzanie tego
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problemu poprzez opracowanie nowego podejécia wyznaczenia granic optymalnej przestrzeni
predykcyjnej modelu, dzigki czemu mozliwym staje sie rozréznianie wiarygodnych prognoz od
tych skrajnie niepewnych.

Podsumowujgc moge stwierdzi¢, ze przedstawiony w autoreferacie cykl publikacji jest

spojny, prace te sg bardzo warto$ciowe i stanowig oryginalne osiggniecie naukowe.

3. Ocena dorobku naukowo-badawczego

Dorobek naukowy dr Agnieszki Gajewicz-Skretna wedtug informacji zawartej w autoreferacie
to 58 prac naukowych, z czego az 55 opublikowano w czasopismach z listy Journal Citation
Report (dwie z trzech pozostatych prac to rozdzialy w ksiazkach), przy czym na uwage
zastuguje, ze az 50 prac opublikowano po uzyskaniu stopnia doktora (49 w czasopismach z listy
Journal Citation Report oraz jeden rozdziat w ksiazce). Imponujacy jest tgczny wspétczynnik
odziatywania wynoszacy (wg roku publikacji) 303,894 (z czego 251,094 przypada na
publikacje wydane po uzyskaniu stopnia doktora), jak tez liczba tgczna cytowan: 2218 (2029
bez autocytowan autora) wg bazy Web of Science i 2415 (2211 bez autocytowarn autora)
wg. bazy Scopus. To wszystko przektada sie na podnad przecietny, jak na postepowanie
habilitacyjne, indeks Hirsha: 24 wg bazy Web of Science oraz 25 wg. bazy Scopus.

Przejawem aktywno$ci naukowej Habilitantki sg réwniez liczne wystgpienia na
konferencjach krajowych i zagranicznych oraz jej umiejetno$é¢ wspétpracy, nie tylko
z krajowymi grupami naukowymi spoza macierzystej uczelni (Uniwersytet Przyrodniczy we
Wroctawiu; Politechnika Gdariska), ale réwniez zagranicznymi grupami badawczymi (Jadavpur
University, Kolkata w Indiach; Jackson State University w Stanach Zjednoczonych; National

Institute of Chemistry w Ljubljanie w Stowenii).

0 jej znaczacej juz, moim zdaniem, pozycji w $wiecie nauki moze $wiadczy¢:

a) cztonkostwo w komitetach redakcyjnych i radach naukowych czasopism, w tym
petnienie roli: zastepcy redaktora naczelnego w czasopi$mie ,International Journal of
Quantitative ~ Structure-Property Relationships (IJQSPR)”; redaktora recenzji
w czasopi$mie ,Frontiers in Pharmacology - Predictive Toxicology”; redaktora
tematycznego w czasopiSmie ,Materials”. Habilitantka wykonata réwniez znaczaca
liczbg recenzji (ponad 120) manuskryptéw dla 32 czasopism naukowych z listy Journal
Citation Report;

b) otrzymanie (po uzyskanie stopnia doktora) m.in. stypendium Ministra Nauki
i Szkolnictwa Wyzszego dla Wybitnych Mitodych Naukowcéw (edycja 2014);

stypendium dla mtodych doktoréw w ramach projektu ,Program rozwoju Uniwersytetu
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Gdanskiego w obszarach Europa 2020” (2014); stypendium habilitacyjne L'Oreal-
UNESCO Dla Kobiet i Nauki (2017). Habilitantka jest réwniez laureatka ogélnoswiatowej
nagrody dla wschodzacych talentéw nauki (International Rising Talents Awards
L'Oréal-UNESCO For Women in Science; 2018) oraz laureatka nagrody finatowej
»Nagrody Naukowe POLITYKI” w kategorii nauki $ciste (2019).

4. Ocena dorobku dydaktycznego i organizacyjnego

Pani dr Agnieszka Gajewicz-Skretna prowadzita liczne zajecia (wyktady, 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 zajecia na studiach
doktoranckich. Na uwage w jej dorobku dydaktycznym zastuguja:

a) autorskie przedmioty jak : ,Elementy jezyka R”, ,QSAR i szacowanie przekrojowe

w ocenie ryzyka chemicznego”, ,Metody regresji i klasyfikacji”;

b) udziat w pracach zespotu programowego dla nowo tworzonej, angielskojezycznej

specjalnosci studiéw II stopnia na kierunku Chemia - ,Digital chemistry”;

c) opieka nad projektami licencjackimi (16) i magisterskimi (8) oraz petnienie funkcji

promotora pomocniczego w przewodzie doktorskim mgr Alicji Mikotajczyk (promotor:

prof. dr hab. Tomasz Puzyn);

d) dziatalno$¢ popularno-naukowa przyblizajaca tematyke komputerowej oceny ryzyka

chemicznego i wyzwan z nig zwigzanych, w tym wywiady w prasie o zasiegu

ogolnopolskim oraz w serwisach internetowych oraz praca w fundacji NANONET, ktérej
misja jest promocja i popularyzacja wiedzy oraz wspieranie badan naukowych

w obszarze nanotechnologii, w tym wsparcie wspoétpracy pomiedzy sektorem

badawczo-rozwojowym a przemystem.

W' dzisiejszych czasach istotna jest réwniez umiejetnoéé zdobywania S$rodkow
finansowych niezbednych do realizacji projektéw badawczych, ktéra réwniez posiada
Habilitantka. Po uzyskaniu stopnia doktora kierowata bowiem czteroma projektami
badawczymi finansowanymi z réznych zrédet, w tym zagranicznych (COST - European
Cooperation in Science and Technology; Narodowe Centrum Nauki: Research Council of
Norway; EU Horizon 2020). Lacznie brata udziat w realizacji badann w ramach 11 projektéw

badawczych (w tym 6 po uzyskaniu stopnia doktora).
Wsréd innych dokonan organizacyjnych Habilitantki podkresli¢ nalezy jej udziat w 2016
roku w pracach Komisji ds. wdrozenia Europejskiej Karty Naukowca (EKN) i Kodeksu
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Postgpowania przy Rekrutacji Naukowcéw (C&C) na Uniwersytecie Gdariskim oraz udziat
wpracach zespotu opracowujacego strategie rozwoju Wydziatu Chemii Uniwersytetu
Gdanskiego na lata 2021-2025. Ponadto, od 2017 roku jest cztonkiem komitetu naukowego
migdzynarodowej konferencji ,MOL2NET International Conference Series on Multidisciplinary
Sciences”, a w latach 2018-2020 byta cztonkiem komitetu naukowego ogélnopolskiej
konferencji naukowej ,Nanotechnologia wobec oczekiwari XXI w”. Zorganizowata réwniez
w 2018 roku seminarium naukowe z udziatem dr Ayako Furuhama z National Institute for
Environmental Studies (Tsukuba, Japonia) dla studentéw, doktorantéw oraz pracownikéw

Wydziatu Chemii Uniwersytetu Gdanskiego.
5. Podsumowanie

Uwzgledniajgc wszystkie aspekty poruszone w mojej recenzji uwazam, ze dokonania
dr Agnieszki Gajewicz-Skretna wnoszg oryginalny wklad w rozwéj dyscypliny chemia
i spetniajg wymogi merytoryczne i formalne okreslone w ustawie o ustawie ,Prawo
o szkolnictwie wyzszym i nauce” z dnia 20 lipca 2018 roku (Dz. U. z 2021 r. poz. 478 z p6zn.
zm.).

Wnosz¢ zatem o kontynuowanie postepowania w sprawie nadania dr Agnieszce

Gajewicz-Skretna stopnia naukowego doktora habilitowanego.
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