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Recenzja osiaggni¢cia naukowego ,,Nowe podejscia chemoinformatyczne do komputerowej
oceny zagrozenia chemicznego stwarzanego przez malo liczne lub silnie zréznicowane
strukturalnie zbiory zwiazkow chemicznych” oraz pozostalego dorobku naukowo-
dydaktycznego i organizacyjnego dr Agnieszki Gajewicz-Skretnej w sprawie toczacego si¢
postepowania habilitacyjnego.

Informacje ogolne

Dr Agnieszka Gajewicz-Skretna pracuje aktualnie jako adiunkt w Katedrze Chemii i
Radiochemii Srodowiska (Pracownia Chemoinformatyki) na Wydziale Chemii Uniwersytetu
Gdanskiego. Habilitantka uzyskata stopien doktora z zakresu chemii obliczeniowej w roku
2013 rozprawa zatytutowang ,,Opracowanie metod in silico stuzacych przewidywaniu
cytotoksycznego wpltywu nanoczastek tlenkow nieorganicznych na komorki bakterii E.coli
oraz ludzkie keratynocyty (HaCaT)” wykonang pod opicka dr hab. Tomasza Puzyna.
Magisterium z chemii uzyskane w 2004 roku dotyczylo projektowania szczepionek
skojarzonych pod opieka prof. Mackiewicza. Po doktoracie (od roku 2013) dr Gajewicz-
Skretna opublikowata az 50 oryginalnych prac naukowych (wylaczajac 9 publikacji
zgloszonych w cyklu habilitacyjnym); przed doktoratem opublikowata dodatkowo 8 prac.
Habilitantka jest takze wspoétredaktorem monografii pt.. ,,Computational Nanotoxicology:
Challenges and perspectives”) oraz wspotautorka czterech rozdziatéw w ksigzkach.
Catkowity indeks Hirsha kandydatki jest bardzo wysoki i wynosi h = 24 (baza Web of
Science), a catkowita liczba cytowan to az 2218. Aktualna tematyka badan kandydatki
koncentruje si¢ wokot chemii obliczeniowej wiasciwosci substancji chemicznych (gtéwnie
ich toksycznosci) w oparciu o techniki inter/ekstrapolacji oraz modele uczenia maszynowego.
Catkowity wspotczynnik oddziatywania wszystkich 58 prac kandydatki wynosi IF ~ 365
(przed uzyskaniem stopnia doktora IF~77). Zatem sredni IF na jedna prace to ~6.3. Sa
zdecydowanie wyrdzniajace parametry naukowometryczne, rzadko spotykane u Habilitantow
w Polsce.

Habilitantka posiada wyjatkowo bogate doswiadczenie miedzynarodowe: przed
doktoratem az cztery staze w tym trzy w Jackson State University w Stanach Zjednoczonych
(trzymiesigczne) oraz jeden sze$ciotygodniowy w  Tsukubie, Japonia oraz trzy staze
podoktorskie: Jackson State University (1 miesigc VII. 2014), Bundesinstitut fiir
Risikobewertung, Berlin, Niemcy (trzy tygodnie, V.2015) oraz typowy jednoroczny post-doc
w National Institute for Environmental Studies, Research Center for Environmental Risk,
Tsukuba, Japonia. Wspomniana aktywnos$¢, szczegdlnie intensywna w Jackson State
University (USA) oraz w National Institute for Environmental Studies (Japonia),
potwierdzona przez szereg oryginalnych prac naukowych, jest bardzo znaczaca w skali
lokalnej oraz migdzynarodowej, zatem ustawowy wymog: punkt 3 Art. 219 [Dz.U.2021.478]
— cyt.: ,,Habilitant powinien takze wykazywac si¢ istotng aktywnoscia naukowg albo
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artystyczng realizowang w wigcej niz jednej uczelni, instytucji naukowej lub instytucji
kultury, w szczegolnosci zagranicznej” jest bez watpienia spetniony.

Warto w tym momencie dodaé, ze samo zgloszone osiggni¢cie naukowe — czyli cykl
powigzanych tematycznie artykuléw naukowych opublikowanych w czasopismach
naukowych (oznaczonych H1-H9) jest réwniez bardzo dobry i bez watpienia stanowi znaczny
wktad w rozw¢j dyscypliny nauki chemiczne. Bardziej szczegdtowo osiggniecie to zostanie
omoOwione w nastepnym paragrafie.

Ocena osiggnigcia naukowego

Habilitantka jako podstawe osiggniecia naukowego wskazuje dziewie¢ prac
oryginalnych (3 monoautorskie oraz 6 wieloautorskich), ktore sa opublikowane w wiodacych
chemicznych czasopismach: Environmental Science: Nano, Nanoscale, Nanotoxicology,
Ecotoxicology and Environmental Safety, Journal of Cheminformatics, Chemosphere, Science
of The Total Environment. Sumaryczny wspotczynnik oddziatywania tych prac jest
imponujgco Wysoki IF~ 70, na jedng pracg przypada ~ 7.8. Liczba cytowan tych prac wynosi
179. Szczegodlnie prace nr H1, H3, H4, H5 zyskaly odpowiednio 40, 39, 32, 39 cytowah —
uwazam, ze sg to bardzo dobre parametry naukowometryczne zgtoszonego osiagnigcia.

Szczegbtowa charakterystyka osiggnigcia jest wg mnie opisana bardzo jasno i
precyzyjnie. Habilitantka zatytulowala swoje osiggniecie jako ,Nowe podejscia
chemoinformatyczne do komputerowej oceny zagrozenia chemicznego stwarzanego przez
malo liczne lub silnie zréznicowane strukturalnie zbiory zwigzkéw chemicznych” co dobrze
oddaje zawarto$§¢ merytoryczng prac H1-H9. Uwazam takze, ze zgloszony cykl jest
powigzany tematycznie.

W pracach H1-H2 Habilitantka udowadnia uzytecznos$¢ autorskich, zmodyfikowanych
wersji interpolacji liniowej do przewidywania cytotoksycznego wptywu nanoczastek tlenkow
metali na ludzkie komorki oraz bakterie E. coli dla mato licznych zbioréw danych. Bardzo
ciekawa obserwacja jakosciowa, poza bardzo dobrymi parametrami fitowania, jest fakt, ze
odpowiedz toksyczna jest wyrazona zmiennymi elektroujemnosci metalu oraz tlenku metalu.
Rodzi to wg mnie co najmniej dwa fundamentalne pytania (1) jaki jest faktycznie mechanizm
cytotoksycznosci na poziomie molekularnym (2) dlaczego akurat takowe wlasnosci moga by¢
kluczowe. Pytania (1) oraz (2) majg charakter bardziej generalny gdyz dotycza glebszego
zrozumienia jakiejkolwiek korelacji wlasnosci (,,statycznych”) molekul z ich réznymi
reakcjami chemicznymi (np.: aktywnoscig katalityczng, toksycznoscig, aktywnoscia
biologiczng, etc.). Moze to by¢ szczegolnie istotne, gdyz nawet podobne zwiazki czgsto
prowadzg do mechanistycznie odmiennych scenariuszy w reaktywnosciach. W pracy H3 Pani
Agnieszka zastosowata z sukcesem iteracyjne podejscie tzw. wazonych najblizszych sgsiadow
do komputerowej oceny cytotoksycznosci mato licznych zbiorow nanoczastek. Jednoautorska
praca H4 dotyczy poszukiwania odpowiedzi i kryteriow oceny na ile dobrany model
poprawnie odzwierciedla rzeczywisto$¢ chemiczng — Habilitantka zaproponowata
modyfikacje definicji dziedziny modelu (ADproppist)y co umozliwito rozrdznienie
wiarygodnych prognoz od skrajnie  niepewnych. Podejscie  ADprobpist  zostato
zautomatyzowane autorskim, publicznie dostepnym, skryptem w jezyku R. Prace H5 oraz H6
udowadniajg uzytecznos$¢ nieparametrycznej metody drzew klasyfikacji i regresji - CART do
oceny aktywnosci wybranych nanoczastek. Publikacja H7 zawiera wyniki badan nad
wplywem wykorzystanej metody uczenia maszynowego na poprawno$¢ miedzygatunkowej
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ekstrapolacji toksycznosci — wyniki potwierdzily funkcjonalno$¢ i uzyteczno$¢ wazonej
lokalnie jadrowej regresji liniowej do migdzygatunkowej ekstrapolacji toksycznosci. Praca
H8 dotyczy modelowania QSAR toksyczno$ci ostrej zwigzkéw organicznych o
zroznicowanej budowie chemicznej — parametrami istotnymi byty lipofilowosé, reaktywno$¢
elektrofilowa, polaryzowalnos¢ oraz wielkos$¢ czasteczki; roéznice w toksycznosci okazaty sig
by¢ zwigzane z powinowactwem zwigzku do fazy lipofilowej oraz hydrofilowej. Gtownym
elementem badan przedstawionych w pracy [H9] byla ocena skutecznosci metody analizy
korelacji kanonicznej do modelowania toksyczno$ci wielogatunkowej — wykazano, ze model
gMTM zapwnia glebsze zrozumienie efektow cytotoksycznos$ci w porownaniu do typowych
podejs¢ QSAR.

Podsumowujac, szczegotowa lektura publikacji nr H1-H9 oraz ich ogolnego
streszczenia w autoreferacie prowadzi do jednoznacznej konkluzji, ze uzyskane przez dr
Gajewicz-Skretng wyniki wnoszg bez watpienia istotne walory poznawcze w obszarze
toksykologii obliczeniowej oraz w zakresie opracowania nowych algorytméw w chemometrii.

Omoéwig teraz bardzo krotko wkiad Habilitantki w poszczegdlne prace H1-H9.
Habilitantka jest pierwsza autorkg we wszystkich publikacjach; tylko w H1 oraz H5 nie jest
autorkg korespondencyjng, W trzech jest jedyng autorkg. Pani Agnieszka swoj wklad szacuje
od ok. 77 % do 100%. Oswiadczenia wspotautorow sg w pelni spdjne z szacunkami
Habilitantki i nie ma najmniejszych watpliwosci co do dominujacej oraz wiodacej jej roli w
powstanie w/w prac zgloszonych w cyklu habilitacyjnym.

Ocena pozostatego dorobku naukowego, organizacyjnego oraz naukowo-dydaktycznego

Po uzyskaniu stopnia doktora (tj. od roku 2013) Habilitantka opublikowata az 50 prac
niewchodzacych w sktad cyklu habilitacyjnego w czasopismach o obiegu migdzynarodowym
0 sumarycznym IF ~290. Jest to dorobek imponujacy.

Kolejnym dowodem $wiadczacym o pelnej dojrzatosci naukowej Habilitantki jest
uzyskanie finansowania w roli kierownika w: (1) projekcie NCN Sonata-12 ,,Developing
science basedread-across methods to suport toxicological risk assessment of chemicals” (2)
grancie norweskim w konsorcjum ,, Towards a reliable assessment of nanomaterial health
effects using advanced biological models and assays (NanoBioReal) (3) w prestizowym
grancie w konsorcjum z 7 programu ramowego Horyzont EU “Advanced High Aspect Ratio
and Multicomponent materials: towards comprehensive intelLigent tEsting and Safe by
design Strategies (HARMLESS)”. Byla takze wykonawczynig W pigciu innych grantach.

Ponadto warto odnotowa¢ funkcje edytorskie dodatkowo potwierdzajace
rozpoznawalno$¢ miedzynarodowa Habilitantki: Associate Editor w International Journal of
Quantitative Structure-Property Relationships, Review Editor w Frontiers in Pharmacology -
Predictive Toxicology oraz Topic Editor w Materials. Ponadto, habilitantka jest aktywnym
cztonkiem spolecznosci pracujacej w obszarze modelowania: QSAR Chemoinformatics
Modeling Society oraz Society for Risk Analysis. Habilitantka wykonata ponad 120 recenzji
manuskryptow dla wiodacych czasopism naukowych podejmujacych gtownie tematyke
komputerowej oceny ryzyka chemicznego, komputerowej (nano)toksykologii oraz rozwoju
metod i narzedzi komputerowych wspierajacych bezpieczne i zrownowazone projektowanie
nowych substancji chemicznych. Habilitantka uczestniczyta takze w 89 konferencjach
naukowych oraz posiada w swoim dorobku wyktady na zaproszenie.
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Warto zauwazy¢ takze, ze Pani Agnieszka wspolpracuje takze z Chemicznym
Centrum Technologii i Rozwoju Grupy Azoty S.A. gdzie zajmuje si¢ m.in. wykorzystaniem
metod analizy danych i uczenia maszynowego wspierajagcych proces komputerowej oceny
fizykochemicznych i biologicznych wiasciwosci nowo projektowanych zwigzkow
chemicznych oraz z japonskimi jednostkami naukowymi (np.: National Institute for
Environmental Studies).

Pani Agnieszka po uzyskaniu stopnia doktora nauk chemicznych byta opiekunem
naukowym 16 prac licencjackich oraz 8 magisterskich. W latach 2016-2017 petnita funkcje
promotora pomocniczego w przewodzie doktorskim mgr Alicji Mikotajczyk (promotor: prof.
dr hab. Tomasz Puzyn). Ponadto, w latach 2021-2022 aktywnie uczestniczyta w pracach
zespolu programowego dla nowo tworzonej, angielskojezycznej specjalnosci studiow 11
stopnia na kierunku Chemia - ,Digital chemistry”. Wykladane przedmioty dotyczyty
generalnie szeroko pojetej statystyki i analizy danych. Ponadto jest wolontariuszka Fundacji
Wspierania Nanonauk i Nanotechnologii NANONET.

Podsumowanie

Podsumowujac, uwazam, ze dr Agnieszka Gajewicz-Skretna jest w pelni samodzielng
pracowniczka naukowa, zdolng do publikowania swoich wynikow w najlepszych
mi¢dzynarodowych czasopismach, potrafigcg zaplanowaé badania, uzyskiwa¢ na nie $rodki
finansowe oraz je skutecznie realizowa¢. Habilitantka byta kierowniczka kilku prestizowych
grantow | posiada bez watpienia potencjal zbudowania wlasnej grupy badawczej. Rozprawa
habilitacyjna wnosi istotny wktad w rozwoj toksykologii obliczeniowej oraz w zakresie
opracowania nowych algorytmow statystycznych w szeroko pojetej chemometrii i analizie
danych. Z pelnym przekonaniem stwierdzam, ze catkowity dorobek naukowy, wyodrgbniony
cykl publikacji (osiggnigcie naukowe) oraz osiggniecia dydaktyczno-organizacyjne spetniaja
wymogi ustawowe. Istotna aktywnos$¢ naukowa w wiecej niz jednej uczelni jest takze bez
watpienia spelniona. Zatem, uwazam, ze przedtozone osiggni¢cie oraz caty dorobek naukowy,
dydaktyczny i organizacyjny sa wyrozniajagce oraz spelniajg wymogi zwyczajowe oraz
prawne w rozumieniu aktualnie obowigzujacej ustawy o stopniach i tytutach naukowych
dotyczace nadania stopnia naukowego doktora habilitowanego w dziedzinie nauk S$cistych 1
przyrodniczych, w dyscyplinie nauki chemiczne. Zatem wnioskuje do Rady Dyscypliny
Chemii UG o nadanie dr Agnieszce Gajewicz-Skretnej stopnia naukowego doktora
habilitowanego w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych, w dyscyplinie nauki chemiczne.
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