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Recenzja dorobku Pani dr Agnieszki Gajewicz-Skretnej w zwiazku z toczacym si¢ postepowaniem
habilitacyjnym w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych w dyscyplinie NAUKI CHEMICZNE

Dr Agnieszka Gajewicz-Skretna ukonczyta studia na Wydziale Chemii Uniwersytetu Gdanskiego w 2004
roku. Jej rozwdj naukowy zwigzany jest z tymze Wydzialem, gdzie uzyskala doktorat w roku 2013.
Tematem jej pracy bylo Opracowanie metod in silico stuzgcych przewidywaniu cytotoksycznego wphywu
nanoczgstek tlenkow nieorganicznych na komorki bakterii E.coli oraz ludzkie keratynocyty (HaCaT).
Promotorem pracy doktorskiej byt prof. dr hab. Tomasz Puzyn. Ten wczesny rozdziat jej pracy naukowej,
tematyka prac badawczych Promotora i jego zespolu naukowego oraz kontakty naukowe z wieloma
renomowanymi zespotami naukowymi uksztaltowal zainteresowania Habilitantki. Obszarem jej badan
stata si¢ szeroko pojeta chemoinformatyka. Zawodowo Pani Dr Agnieszka Gajewicz-Skretna

Ocena osiggniecia naukowego

Przedstawiony do oceny wybrany dorobek skladajacy si¢ na rozprawe habilitacyjng stanowi 9 prac,
formalnie podsumowanych tytutem: Nowe podejscia chemoinformatyczne do komputerowej oceny
zagrozenia chemicznego stwarzanego przez mato liczne lub silnie zroznicowane strukturalnie zbiory
zwigzkow chemicznych. Wszystkie przedstawione prace sa opublikowane w prestizowych czasopismach
migdzynarodowych o wysokiej renomie: Environmental Science: Nano (3 prace), Nanoscale (1 praca),
Nanotoxicology (1 praca), Ecotoxicology and Environmental Safety (1 praca), Journal of Cheminformatics
(1 praca), Chemosphere (1 praca) oraz Science of The Total Environment (1 praca). Wszystkie prace
mieszczg si¢ w aktualnej problematyce chemoinformatyki, a zbiér ten imponuje znaczeniem
wymienionych czasopism w eko- 1 nanotoksykologii. Wigkszo$¢ prac jest wieloautorskich (poza
monoautorskimi H2, H3, H4). We wszystkie pracach Habilitantka jest pierwsza autorka. Ponadto w o$miu
pracach jest autorem korespondencyjnym. Deklarowany udziat Habilitantki w pracach wieloautroskich jest
znaczacy. W odrgbnym dokumencie (Zal. 9) zataczone zostaty listy wspotautorow potwierdzajace ten fakt.

Cel pracy Habilitantka okresla szeroko. Jako wspolny mianownik badan omawianych w serii prac
habilitacyjnych deklaruje opracowanie kompleksowego zestawu narzedzi komputerowych wspierajgcych
proces oceny zagrozenia chemicznego oraz zrownowazonego projektowania nowych substancji
chemicznych w oparciu o mato liczne lub silnie zroznicowane strukturalnie zbiory zwigzkow chemicznych.
W szczegdlnosci zajmuje si¢ adaptacjg metod interpolacji liniowej do modelowania ilosciowej zalezno$ci
struktura-aktywnos¢ (H1-H2), wykorzystaniem metod estymatora najblizszego sasiedztwa (H3, HS),
nowymi metodami w migdzygatunkowej ekstrapolacji toksycznosci (H7), rozszerzeniem zaleznoS$ci
struktura-aktywno$¢ przez miedzygatunkowa ekstrapolacje toksycznosci (H9), wykorzystaniem metod
klasyfikacyjnych do wstepnych badan przesiewowych (HS5, H6) oraz metoda oceny wiarygodnosci
wynikow prognozowania (H4).

Prace Habilitantki zaliczytbym do kierunku, ktory okresla si¢ ostatnio jako data science. Jako szczegdlnie
wazne oceniam ich znaczenie dla uczenia maszynowego. Sztuczna inteligencja i uczenie maszynowe (SI)
to wyzwania dla wspolczesnego projektowania i modelowania molekularnego, ktore powinno by¢



automatyczne i autonomiczne. O ile czlowiek dobrze czuje si¢ wsrod liniowych zaleznosci opisanych
niewielkg liczbg danych, maszyna jest niezastgpiona przy analizie wielkich danych (big data).
Réwnoczesnie aparat informatyczny wspotczesnych metod analizy danych jest wystarczajaco efektywny
by podota¢ nawet najwigkszym wyzwaniom. Przykladem spektakularnych sukcesow w wielu nowych
metodach i technologiach (np. rozpoznawanie twarzy) sg algorytmy glebokiego uczenia (deep learning).
Sztuczna inteligencja coraz bardziej ingerowaé zaczyna w nasze codzienne zycie. Fascynujg nas chociazby
chatboty (ChatGPT). Problemem staja si¢ nie algorytmy, lecz jako$¢ danych, ktorymi dysponujemy. Dane
mozemy projektowa¢ lub poprawia¢ recznie (data curation, feature engineering) lub programowac
algorytmy tak, by dziataly w pelni autonomicznie (feature learning). Gdzie§ migdzy tymi problemami
mieszczg si¢ prace Habilitantki, pokazujac, jak stosowaé algorytmy wspomagajgce autonomicznos$¢. Co
robi¢, kiedy dostepne dane sg mato liczne, ich reprezentatywno$¢ pozostawia wiele do Zyczenia, a
eksperyment nie oferuje nam nic lepszego. C6z eksperyment in vivo, czy in vitro w laboratorium to wcigz
najkosztowniejszy element nauki. Wiadomo, ze badania QSAR dobrze si¢ sprawdzajg kiedy dane sg
homogeniczne, a nawet pochodza z jednego laboratorium. Co jezeli jest inaczej? Pamigtajmy o
podstawowej wskazowce z poczatkow chemometrii. Nawet educational guess jest lepszy niz jego brak.
Autorka analizuje problem mi¢dzygatunkowej ekstrapolacji toksycznosci. Pokazuje jak generalnie mozna
weryfikowa¢ lub podnosi¢ wiarygodno$¢ prognozowania modeli in silico. O aktualno$ci prac $wiadczy
liczba cytowan. Na przyklad monoautorska praca H3 (2017 rok) opisujaca nowe metody uczenia
maszynowego oparte na podobienstwie strukturalnym dla przewidywania wtasciwosci biologicznych dla
potrzeb komputerowej oceny zagrozenia chemicznego ma juz 53 cytowania (Google Scholar).

Aktywnosé¢ naukowa oraz wkitad w rozwdj dyscypliny

Poza serig 9 prac habilitacyjnych pani dr Gajewicz-Skretna wymienia w swoim dorobku 7 publikacji
(przed uzyskaniem stopnia doktora), 47 publikacji (po uzyskaniu stopnia doktora), 2 rozdzialy w
monografiach (przed uzyskaniem stopnia doktora) oraz 2 rozdzialty w monografiach (po uzyskaniu stopnia
doktora). Habilitantka jest takze wspotredaktorem monografii: Computational nanotoxicology (Pan
Stanford Publishing 2020). Prace Habilitantki stanowig wazny wklad w rozwo6j wspolczesnych metod
chemoinformatyki, w szczegdlnosci nanotoksykologii oraz kierunku okreslanego jako data science. To w
tym zakresie lokuja si¢ podstawowe problemy wspodlczesnej chemoinformatyki Dorobek naukowy dr
Gajewicz-Skretnej oceniam bardzo wysoko. Dowodzi on aktywno$ci Autorki oraz jej ugruntowanej
pozycji w spotecznosci naukowej. Sumaryczny wspotczynnik oddziatywania czasopism, w ktorych byty
publikowane jej prace (impact factor) wynosi ok. 304. O jakosci dorobku $wiadczy duza liczba cytowan
badan Kandydatki. Prace cytowane byly 2218 razy (2029 bez autocytowan; wg Web of Science) lub 2415
razy (Scopus), a indeks H-index = 24 (Web of Science) lub 25 (Scopus). Sumaryczna liczba punktéw
ministerialnych za publikacje wynosi 6380. Warto podkreslic, ze dorobek Habilitantki w znacznym
stopniu powstat juz po doktoracie. Przy czym w wigkszosci sa to publikacje w najbardziej renomowanych
czasopismach, w tym takze Nature Nanotechnology. Taka struktura dorobku imponuje, szczegdlnie pod
wzgledem wagi czasopism, w nanotoksykologii i bardziej ogélnie chemoinformatyce. Aby zda¢ sobie
sprawe jak bardzo znaczacy jest to dorobek warto przytoczy¢ tutaj dwie znaczace publikacje z ostatnich lat.
Muratov et al. (Chem. Soc. Rev., 2020, 49, 3525-3564) pisze, oceniajgc znacznie pracy (Gajewicz-Skretna
[H3]): Another challenge of ONAR modeling, similar to materials informatics is the relatively small size of
the datasets currently available in the public domain. This leads to lower prediction accuracy and smaller
applicability domains for ONAR models compared to those of OSAR models trained on large organic
molecule data sets. To mitigate this limitation, read-across techniques are increasingly used to estimate
the properties of nanomaterials [H3]. Z kolei Winkler (Small, 2020, 16, 2001883) cytuje t¢ samg pracg
[H3], piszac: Gajewicz also sought to overcome the paucity of data roadblock to ML modeling of
adverse effects of nanomaterials. She employed read-across methods in models to backfill data voids.
Similarity of a target nanomaterial to a reference material in N-dimensional chemical property
space can be used to predict the activity of target nanomaterial based on the activity of its
nearest neighbors. Tak wiec Habilitantka nalezy do uznanych w literaturze pionieréw metody QONAR



(quantitative nanostructure—activity relationships) oraz informatyki nanomateriatéw, stale dazac do
doskonalenia stosowanej w tym zakresie metodyki. Jej wysitki w tym kierunku sg zauwazane i doceniane
w literaturze.

Habilitantka prezentowata swoje badania na licznych konferencjach: 25 - przed doktoratem, 89 - po
doktoracie.

Jest czlonkiem komitetéw organizacyjnych i naukowych konferencji krajowych lub mi¢dzynarodowych
MOL2NET International Conference Series on Multidisciplinary Sciences oraz Nanotechnologia wobec
oczekiwan XXI w.

Bierze czynny udzial w pracach zespoldw badawczych formalnie realizujgcych projekty finansowane w
drodze konkurséw krajowych lub zagranicznych (5 projektéw przed uzyskaniem doktoratu, 6 po
doktoracie), w tym w czterech projektach po uzyskaniu doktoratu petni role kierownika projektu, takze w
projektu EU Horizon 2020. Uczestniczy w wielu wspotpracach miedzynarodowych, od USA po Stowenig.
Ich liczba jest tak duza, Ze nie sposdb ich w tym miejscu wymienié.

Jest cztonkiem Klubu Mtodych Naukowcow Gdanskiego Towarzystwa Naukowego, Society for Risk
Analysis oraz QSAR Chemoinformatics Modeling Society.

Mocng strong dorobku Habilitantki sa staze odbywane regularnie w zagranicznych jednostkach
naukowych. Ich Wykaz obejmuje w sumie siedem pozycji, w tym roczny staz w National Institute for
Environmental Studies, Research Center for Environmental Risk, Tsukuba, Japonia

Pani dr Gajewicz-Skretna pelnita funkcje redaktora od Asscociate Editor do Review Editor czterech
réznych czasopism. Byla tez recenzentem wielu artykuléw nadsytanych do roznych czasopism naukowych
oraz wniosku grantowego Specialist Committee of the South Africa’s National Research Foundation.

Poza aktywnoscig w sferze nauki Habilitantka wspotpracuje takze z otoczeniem przemystowym. Jest
zatrudniona w niepelnym wymiarze czasu w Chemicznym Centrum Technologii i Rozwoju Grupy Azoty
S.A, gdzie prowadzi prace w zakresie analizy danych i uczenia maszynowego. Kontynuuje takze
wspotprace miedzynarodowe zapoczatkowane swoimi stazami naukowymi, rozwijajac takze nowe
kontakty.

Dziatalnosé dydaktyczna i organizacyjna

Dr Gajewicz Skretna posiada takze niezbgdny w postepowaniu habilitacyjnym dorobek w zakresie
dziatalnosci dydaktycznej. Jako adiunkt w Pracowni Chemoinformatyki Srodowiska w Katedrze Chemii i
Radiochemii Srodowiska prowadzi zajecia dydaktyczne, w tym wyktady, laboratoria. Ich doktadny wykaz
przedstawia w autoreferacie. Jest takze promotorem 17 prac dyplomowych oraz promotorem
pomocniczym jednej pracy doktorskiej. Angazuje si¢ w dzialania organizacyjne. Migdzy innymi
uczestniczy w pracach zespotu programowego dla nowo tworzonej, angielskojezycznej specjalnosci
studiow II stopnia na kierunku Chemia - ,,Digital chemistry”. Popularyzuje nauke, publikujac ,,Mysz
komputerowa zamiast laboratoryjnej”, ,Niebezpieczne zwigzki okiem chemika”, ,Ocena ryzyka
chemicznego na miare¢ XXI wieku” oraz wyglaszajac referaty, np. ,,Szklanka jest w polowie pusta czy
pelna? O bezpieczenstwie chemicznym okiem chemoinformatyka” w ramach otwartych spotkan
organizowanych przez Akademia 30+ (luty 2019). Wspottworzy Fundacje Wspierania Nanonauk i
Nanotechnologii NANONET.



Nagrody i wyrdinienia

Za swoja dotychczasowa dziatalno$¢ naukowg Habilitantka otrzymata liczne wyrdznienia i stypendia
naukowe m.in.: Nagrod¢ Naukowg POLITYKI w kategorii nauki S$ciste (2019), Nagrode dla
wschodzacych talentow nauki - International Rising Talents Awards L’Oréal-UNESCO For Women in
Science (2018). Jest laureatka stypendium habilitacyjnego L'Oreal-UNESCO Dla Kobiet i Nauki (2017)
oraz stypendium Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyzszego dla Wybitnych Mtodych Naukowcow (2014).
Otrzymata takze nagrod¢ za najlepsza prezentacje plakatowa przedstawiong podczas migdzynarodowe]
konferencji 8th International Nanotoxicology Congress (NanoTox2016), Boston, Stany Zjednoczone
(2016), stypendium dla miodych doktorow w ramach projektu ,,Program rozwoju Uniwersytetu
Gdanskiego w obszarach Europa 2020 (2014) oraz Wyrdznienie Polskiego Towarzystwa Chemicznego,
Oddziat Gdansk za najlepsza prace doktorskg obroniong w 2013 roku.

Podsumowanie

Na koniec warto podkresli¢ bardzo staranny sposob przygotowania materiatow habilitacyjnych. Ich szata
graficzna, przejrzysta grafika i jasny styl prezentacji pozwalaja jeszcze lepiej wyeksponowaé atuty
Habilitantki oraz wybitny charakter jej dorobku naukowego.

Podsumowujac, na podstawie przedtozonego mi materiatu stwierdzam, ze dorobek naukowo-badawczy
Kandydatki oraz jej aktywno$¢ w zakresie wspotpracy badawczej w pelni spetnia wymogi USTAWY
Prawo o Szkolnictwie Wyzszym i Nauce; Dz. U. 2018, poz. 1668 z dnia 20 lipca 2018 r.
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