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Recenzja osiggniecia naukowego Pani doktor Katarzyny Merkel
pod tytutem
,Dynamika i zmiany strukturalne oraz towarzyszgce temu tamanie symetrii
w mezofazach niechiralnych molekut ciektokrystalicznych”
oraz pozostatego dorobku naukowego, osiagnig¢ dydaktycznych | organizacyjnych w
zwiazku z wszczetym postgpowaniem habiiitacyjnym w dyscyplinie inzynieria materiatowa

Recenzja zostala przygotowana w zwigzku z pismem dyrektora Instytutu Inzynierii
Materiatowe] Wydziatu Nauk Scistych i Technicznych Uniwersytetu Slgskiego w Katowicach
dr. hab. Jézefa Deniszczyka, prof. PS z dnia 7 stycznia 2020 roku w konsekwencji decyzji

Centralnej Komisji do Spraw Stopni i Tytutéw Naukowego z dnia 6 grudnia 2019 roku.

Sylwetka Kandydatki

Pani doktor Katarzyna Merkel uzyskata tytut zawodowy magistra chemii po
zakonczonych studiach na Wydziale Matematyki, Fizyki i Chemii Uniwersytetu Slgskiego
broniac prace dyplomowa zatytulowang ,Eksperymentalne metody badania réwnowagi
ciecz-para w ukladach dwusktadnikowych” zrealizowana w Instytucie Chemi pod opieka
prof. Stefana Ernsta w 1997 roku. W wyniku studiéw doktoranckich prowadzonych na tym
samym wydziale w Instytucie Fizyki uzyskata stopiert doktora nauk fizycznych na podstawie
rozprawy zatytutowane] ,Analiza eksperymentalnych i teoretycznych widm IR i Ramana dla
molekut ciektokrystalicznych” w roku 2002. Promotorem w przewodzie doktorskim pani K.
Merkel byt prof. dr hab. Antoni Kocot. W trakcie studium doktoranckiego prace badawcze
koncentrowaly sie na zagadnieniach zwigzanych z analizg dynamiki molekularnej cieklych

krysztatéw w funkcji temperatury za pomoca spektroskopii w podczerwieni i Ramana



wspartych obliczeniami komputerowymi widm metodami funkcjonatu gestosci elektronowej
(DFT).

Po uzyskaniu stopnia doktora pani K. Merkel byta nauczycielky chemii w szkole
ogolnoksztatcace] przez jeden rok a nastgpnie odbyla dwuletni (2002 — 2004) staz
podoktorski w Trinity College, University of Dublin w Irlandii prowadzac prace naukowe pod
opieka prof. ). K. Vija. Kontakty naukowe z prof. J. K. Vijem sg kontynuowane do dzisiaj. Praca
w grupie prof. Vija zaowocowata wieloma publikacjami w renomowanych czasopismach
naukowych oraz licznymi kontaktami z europejskimi grupami badawczymi z wielu krajow. Te
kontakty i realizowana tematyka badawcza mozliwe byly dzieki programowi EC-FP5 RTN
sponsorowanemu przez Unie Europejska, ktérym kierowat prof. Vij. W ramach tego projektu
dr K. Merkel miata mozliwoé¢ badania wielu interesujacych materiatéw wykazujacych fazy
mezomorficzne syntezowane nie tylko w Europie i w Indiach. To w tym czasie powstaly
istotne publikacje (H1 i H2) dotyczace dwuosiowych faz ciektokrystalicznych. W trakcie
licznych konferencji sprawozdawczych dr Merkel wygtaszata referaty i nawigzywata nowe
kontakty naukowe. Dzieki wspétpracy w ramach projektu europejskiego odbyta kolejny staz
naukowy w grupie prof. Carlosa Cruza w University of Lisbon w Portugalii. W Lizbonie dr
Merkel zapoznata sie z technikami badafi magnetycznego rezonansu jadrowego i dyfrakji
rentgenowskiej stosowanymi do charakteryzacji cieklych krysztatéw. Po zakoriczonym staiu
w laboratorium prof. C. Cruza dr Merkel wrécita do grupy prof. J. K. Vija w roku 2003 i
kontynuowata badania nad zwiagzkami dendrymerowymi a we wspotpracy z prof. A. Fukuda
podjeta badania zwigzkéw ciektokrystalicznych tworzgcych fazy de Vriesa. Te prace
realizowane byly w ramach projektu europejskiego, w ktorych dr Merkel wykorzystywata
metody symulacji komputerowych do analizy geometrii molekut i symulacji widm w zakresie
podczerwieni oraz analizowata uzyskane wyniki z rejestrowanymi widmami IR w celu
przypisania drgan wystepujacych w badanych czasteczkach do odpowiednich pasm w
widmach. Prowadzone badania naukowe w silnych zespotach badawczych podczas stazy
europejskich sg udokumentowane publikacjami w takich czasopismach jak np. Phys. Rev. E
czy ). Phys. Chem. B, w ktorych dr Merkel jest wspdtautorem.

Po zakoriczonym stazu podoktorskim w grupie prof. Vija w roku 2005 pani doktor
Merkel zostata zatrudniona na stanowisku naukowo-badawczym w Zaktadzie Biofizyki i Fizyki
Molekularnej na Uniwersytecie Slaskim. Tematyka naukowa prowadzonych badah byta

zwigzana z wyjasnieniem zaburzeri metabolizmu ludzkiej tkanki kostnej. Tym problemem dr
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Merkel zajmowata sie do korica 2008 roku bedac wykonawcy projektu finansowanego przez
KBN. W tym samym czasie aktywnie dziatata w zespole prof. Kocota w tematyce dotyczace]
faz de Vriesa. Dr Merkel wykorzystywata swoja wiedze i umiejgtnosci do orientacji probek
ciektokrystalicznych i charakteryzacji metodami spektroskopii w podczerwieni, Ramana |
mikroskopii optycznej w celu okreslenia kata pochylenia molekut | polaryzacji spontaniczne;.

Kolejny aktywny okres prac badawczych nad ciektymi krysztatami dr Merkel zwigzany
jest z pobytem w Trinity College w grupie prof. Vijaw latach 2008 — 2010. W tym czasie byla
wykonawca w miedzynarodowym projekcie ,Biaxial Nematic Devices — BIND” finansowanym
7 funduszy unijnych. Celem tego projektu byto okreélenie uporzadkowania orientacyjnego i
polarnego molekut cieklych krysztatéw o ksztalcie banana (babana shape) i powigzaniu
parametréw makroskopowych z struktura molekularna. Prace te zaowocowaly trzema
publikacjami, ktére dr Merkel wiaczyta do cyklu publikacji habilitacyinych {HS — H7).

Przez kolejne 7 lat {2010 —2017) dr Merkel byta zatrudniona jako adiunkt w Gtéwnym
Instytucie Gérnictwa. Pracowata nad palnoscig i termiczna degradacja biodegradowalnych
materiatéw polimerowych. Badania te byly finansowane z réznych Zrodet, w tym NCBIR,
MNSW oraz z funduszy unijnych, w ramach duzego konsorcjum jednostek badawczych z catej
Polsk. Przedmiotem badan byly miedzy innymi porowate folie polimerowe o jedno- i
dwuosiowej orientacji. Osiggniecia z tego okresu pracy zostaty zawarte w kilku publikacjach,
byly prezentowane na kilkunastu konferencjach i byly podstawa trzech patentéow. W tym
okresie dr Merkel wykorzystywata swojy wiedze i umiejetnosci w zakresie badan
spektroskopowych w podczerwieni, rozpraszania rentgenowskiego oraz interpretacji
wynikéw eksperymentainych strukturalnych zmian badanych materiatéw 1 dystrybucji
zawartych w nich nanowypetniaczy.

Praca w Giéwnymi Instytucie Gérnictwa nie spowodowata zaprzestania badan
materiatéw ciektokrystalicznych. Dzieki kontaktom z prof. Kocotem oraz prof. Vijem dr
Merkel brata udziat jako wykonawca w projektach finansowanych przez NCN a dotyczacych
bananowych cieklych krysztatéw, uporzadkowania polarnego i ferroelektrycznosci faz
dwuosiowych. W roku 2017 dr Merkel zostata zatrudniona na Uniwersytecie Slaskim
kontynuujac prace naukowe nad smektykami typu twist-bend i smektykami z fazg de Vriesa.
Z tego okresu pochodza dwie prace opublikowane w Phys. Rev. E stanowigce osiggnigcie
habilitacyjne H7 i H8. W ostatnim okresie badata zwiazki cieklokrystaliczne typu CBnCB i

DTC5CN, ktére budza szerokie zainteresowanie w $rodowisku naukowym. Dr Merkel
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zaobserwowata dla tych zwigzkéw mody migkkie i Goldstone’a kolektywnych ruchéw
molekularnych. Wyniki tych prac zostaly zamieszczone w kolejnych publikacjach w
czasopismach o wysokim wspétczynniku wptywu.

W ciagu 16 lat od obrony doktoratu pani dr Katarzyna Merkel bardzo aktywnie
pracowata naukowo w kilku obszarach. Wspélng cecha jest stosowanie podobnego podejscia
do rozpatrywanego zagadnienia naukowego — powigzania wiaéciwoéci makroskopowych
badanych materiatéw z ich strukturg mikroskopowg i czasteczkowq oraz wykorzystywanie
szerokiego wachlarza metod eksperymentalnych, w tym spektroskopii w podczerwieni,
rozproszenia rentgenowskiego, mikroskopii optycznej, metod wspartych obliczeniami
komputerowymi. We wszystkich okresach pracy zawsze powracata tematyka zwiagzana z
powstawaniem mezofaz w materiatach o zfozonej strukturze czasteczkowej. Widac, ze
whasciwodci ciektokrystaliczne materii fascynujg naukowo pania dr Merkel skoro poswigca im

tyle uwagi i czasu w swej pracy naukowej.

Ocena osiggniecia naukowego stanowiacego podstawg do uzyskania stopnia
doktora habilitowanego

Podstawa oceny osiggniecia naukowego zgloszonego przez panig dr Katarzyng
Merkel, zatytutowanego Dynamika i zmiany strukturalne oraz towarzyszqce temu tamanie
symetrii w mezofazach niechiralnych molekut ciektokrystalicznych, jako osiggnigcie naukowe
w celu uzyskania stopnia doktora habilitowanego stanowi cykl osmiu publikacji. Siedem
publikacji ukazato sie w renomowanych czasopismach z dyscypliny fizyka i inzynieria
materiafowa o sumarycznym wspétczynniku wptywu 1F=23,25 oraz w angielskojgzyczne;
monografii w postaci obszernego rozdziatu. Wszystkie publikacje majg wielu autoréw a dr
Merkel jest ich pierwszym autorem w 5 pozycjach i drugim w 2. Cykl publikacji jest
powigzany tematycznie a obszar badari zawiera sie w tytule osiagnigcia. Zakres czasowy
ukazywania sie publikacji stanowigcych cykl jest bardzo duzy od 2004 do 2018 roku. Nie
oznacza to, ze tematyka prac stata sie nieaktualna lub niszowa. O aktualnosci i doniostosci
tematyki badawczej uprawianej przez dr Merkel $wiadczy liczba cytowani, ktéra w obecnym
czasie osiggnefa sumaryczng liczbe siegajacg 300. Z uwagi na strukture molekut, jakimi
zajmowata sie dr Merkel, oraz wystepujacymi termotropowymi mezofazami, istnieje wiele
mozliwoséci , konstruowania” nowych zwigzkéw o interesujgcych wiasciwosciach fizycznych i

chemicznych co prowadzi czasami do zaskakujacych nowych odkryé. Ztozona struktura
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czasteczek, ktére nie mozna przybliza¢ prostym ksztattem cylindrycznym a sktadajgca sig z
kilku wyraznie rozréznialnych czesci powoduje, Ze okreélenie porzadku molekularnego musi
odnosi¢ sic do poszczegdlnych sktadowych czasteczek. Istnieje zatem wiele mozliwosci
zmian struktury czasteczek, ktére beda miaty wptyw na makroskopowe uporzadkowanie a
co za tym idzie wiasciwosci fizyczne uporzadkowanych cieczy.

Czeé¢ merytoryczng autoreferatu zawartg na 35 stronach stanowi szczegdtowy opis
uzyskanych  rezultatéw  wieloaspektowych  badan kilku rodzajéw  materiatow
ciekiokrystalicznych. Autorka okresla je jako: 1) — dendrymery {multipody), 2) — molekuty o
zgietym rdzeniu {banano-podobne} i 3) — dendrymery (bimezogeny). Autoreferat ma
charakter krétkiej monografii podsumowujacej wyniki zawarte w habilitacyjnym cyklu 8
publikacji z podaniem celu i motywacji podjgcia badan.

Celem bylo powiazanie struktury molekularnej badanych zwigzkow z spontaniczng
organizacjg faz pojawiajacych sie w funkcji temperatury a nastepnie z makroskopowymi
anizotropowymi  wihasciwosciami  w  szczegdlnosci elektro-optycznymi  z  powodu
perspektywicznych zastosowahh w optoelektronice. Dla realizacji celu konieczne bylo
stosowanie wielu technik eksperymentalnych i obliczeri numerycznych. Dr Merkel stosowata
polaryzacyjna mikroskopie optyczna, spektroskopig w zakresie podczerwieni 1 Ramana,
rozpraszanie promieni rentgenowskich i spektroskopig dielektryczng. Analize konformacji
badanych molekut oraz wystepujacych drgai molekularnych i ich wplywu na widma w
podczerwieni przeprowadzata na podstawie obliczen kwantowo-mechanicznych. Bardzo
waznym osiagnieciem naukowym jest wykazanie istnienia dwuosiowych faz nematycznych
oraz konstrukcja wy$wietlacza ciektokrystalicznego wykorzystujacego dwuosiowy nematyk.
Dr Merkel wykazata doswiadczalnie, ze czasy reakcji takiego modulatora optycznego
(wyswietlacza ciekiokrystalicznego) sa bardzo krétkie. Istnieje jednak do analizy drugi istotny
parametr zwigzany z kontrastem optycznym. Zapewne trudnosci techniczne zwigzane z
uporzadkowaniem warstw ciektego krysztatu w komérce oraz sterowaniem polem
elektrycznym powoduja, ze tego typu wyswietlacze nie opanowaty rynku komercyjnego.
Publikacja H2 opisujaca dwuosiowoé¢ ma najwigksza liczbe cytowan (181) ale troche
wezedniejsza publikacja w tym samym czasopi$mie autorstwa grupy prof. Samuskiego jest
cytowana 450 razy. Oba zespoty pracowaty réwnoczednie i niezaleznie i obu moina przypisac
prymat odkrycia. Eksperymentalne wykazanie istnienia dwuosiowosci w warstwach ciektych

krysztatéw, efektu wiele lat wczesniej przewidywanego teoretycznie jest niezaprzeczalnie
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duzym osiagnieciem naukowym. Udziat pani dr Merkel w ilosciowym opisie dwuosiowosci w
termotropowych nematykach nalezy oceni¢ bardzo wysoko. Byto to mozliwe dzieki pobytowi
w grupie prof. Vija ale réwniez dzigki posiadanej wiedzy i umiejgtnosciom
eksperymentalnym. Juz samo przygotowanie prébki do badan jest duzym wyzwaniem a
umiejetnoé¢ wytwarzania powtarzalnych dobrze uporzadkowanych probek wymaga
wieloletniego doéwiadczenia. Badanie zjawiska dwdjtomnosci zajmowato dr Merkel przez
dtugi czas. W cyklu publikacji habilitacyjnych prace H1 — H6 dotycza tej tematyki a w ogolnym
dorobku publikacyjnym jest ich wiecej.

Dwie ostatnie prace z cyklu (H7 i H8) dotycza wtasciwosci bardzo interesujgcych
zwigzkéw wykazujacych temperaturowe fazy mezomorficzne a mianowicie zwigzki ztozone z
dwéch czesci jedna o budowie kalamitycznej potaczona z druga czasteczka kalamityczng lub
dyskotyczna. Organizacja molekularna tego typu czasteczek jest obecnie bardzo intensywnie
badana poniewaz w tych materiatach pojawia sie wiele efektéw wynikajacych z wzajemnych
oddziatywan i réznych orientacji obu czesci takiej ztozonej czasteczki. Odzwierciedla sig to
np. w zmianie znaku anizotropii w funkcji czestotliwosci przyktadanego pola elektrycznego.
Wiedza i do$wiadczenie i dr Merkel pozwolity na gtebszy wglad na poziomie molekularnym w
zachodzace zjawiska. Metody eksperymentalne poszerzone zostaty o obliczenia i symulacje
komputerowe w oparciu o rézne modele. W publikacji H8 dr Merkel jest pierwszym autorem

i autorem korespondencyjnym.

Ocena dziatalnosci dydaktycznej i organizacyjnej

Pani dr Merkel ma doswiadczenie dydaktyczne w prowadzeniu zaje¢ kursowych na
dla studentéw. Brak duzych wyktadéw monograficznych czy ogdlnego kursu z fizyki, chemii
czy inzynierii materiatowej mozna wyttumaczyé dtugimi pobytami zagranicznymi oraz zmiang
miejsc zatrudnienia. W wykazie osiggnigé¢ dydaktycznych (zat. 4) sa wymienione wyktad z
nauki o materiatach i materiatéw inteligentnych w latach 2017-2019 ale nie ma danych o
liczbie realizowanych godzin ani kierunku studiow i semestrze. Niewatpliwie dr Merkel
posiada duze doswiadczenie w pracy z doktorantami, ktérymi opiekowata sie¢ w Polsce i za
granica. Wprowadzanie w arkana sztuki eksperymentalnej mtodego cztowieka (doktoranta)
wymaga duzej wiedzy i umiejetnosci w tym dydaktycznych. W przestawionej dokumentacji

sa wymienione liczne osoby, ktérymi sie opiekowata wraz z opisem wiasnej roli. Szkoda, ze



poswiecajac duzo czasu i przekazujagc wiedze dr Merkel nie byta ani razu promotorem
pomocniczym.

Udziat dr Merkel w promocji nauk $cistych i wiedzy jest udokumentowany cyklem
wyktadéw z chemii na kursach przygotowawczych na studia. Brata udzial w telewizyjnych
programach popularno-naukowych i lekcjach fizyki i chemii w szkotach podstawowych.

Do organizacji nauki zalicza sie uzyskiwanie finasowania prac badawczych i organizacji
konferencji naukowych. Pani dr Merkel byla gtéwnym wykonawca i wykonaweca w wielu
projektach badawczych w tym finansowanych w ramach programdw Unii Europejskiej. W
przedstawionej dokumentacji okresla takie swdj udziat w pisaniu projektow, ktorych
kierownikami byli szefowie grup badawczych. Byla tez kierownikiem projektow
realizowanych w Gtdwnym Instytucie Gérnictwa. Brata udziat w organizacji cyklu krajowych

konferencji w latach 2003-2008 oraz 9th ILCC-FLC2003.

Uwagi koricowe

Z serii oémiu publikacji naukowych stanowigcych osiggniecie habilitacyjne dr Merkel
w przeprowadzanej obecnie procedurze sze$¢ byto podstawa do poprzedniego procesu
habilitacyjnego, w ktdrej cykl sktadat sie z 9 publikacji. W obecnym cyklu dr Merkel nie ujeta
prac opublikowanych w Ferroelectrics {2004}, Phase Transitions (2013) i Appl. Phys. Lett.
(2016). Zastapity je publikacja w J. Chem. Phys. z 2004 roku {(H1) i Phys Rev. E z 2018 roku
{H8). Domniemang intencjg zmian nie jest ich zawartos¢ merytoryczna a zestaw autoréw i
ich rola w opisanym osiggnieciu naukowym. Obecnie przedstawiony do oceny cykl publikacji
wydaje sie dobrze przystawaé do postawionego celu i tytutu osiggnigcia. Wyniki badan w
jakich brata udziat dr K. Merkel maja duze znaczenie poznawcze oraz aplikacyjne i stanowig
znaczace osiagniecie naukowe. Prace eksperymentalne przeprowadzono stosujgc wiele
zaawansowanych technik pomiarowych, w ktorych dr Merkel jest specjalistka. Na
podkreslenie zastuguje wykorzystanie oblicze numerycznych wspomagajacych interpretacje
uzyskanych wynikéw. Potaczenie umiejetnosdci wykonywania skomplikowanych pomiardw z
obliczeniami komputerowymi nie jest czeste i nalezy doceni¢ osiggniecia dr Merkel na obu
polach. Zapewne osiagniecie takiego poziomu byto mozliwe dzieki diugoletniej pracy dr
Merkel w grupie prof. Vija w Irlandii oraz w znanej ze swoich osiggnie¢ grupie prof. A.
Kocota. Praca w obu tych zespotach badawczych umozliwiata uczestnictwo w programach

Unii Europejskiej co sprzyjato budowaniu szerokich kontaktéw miedzynarodowych.
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Przestana dokumentacja do oceny dorobku zawodowego pani dr K. Merkel jest
bardzo obszerna i wyczerpujaca. Szczegétowo wymienione sg wszystkie publikacje, referaty i
plakaty konferencyjne, projekty badawcze oraz rola i udzialy dr Merkel w osiggnieciach
bedacych rezultatem badan. Pani dr Merkel bardzo skrupulatnie oméwita swdéj udziat w
publikacjach cyklu habilitacyjnego oraz pozostalym dorobku publikacyjnym, patentowym,
udziatu w realizacji licznych projektéw badawczych, ekspertyz oraz prowadzonych zajeé
dydaktycznych i promocji nauki. Role dr Merkel w opublikowanych osiggnigciach naukowych
okreslili rowniez wspétautorzy. Oswiadczenia wydajg sie by¢ spdjne. Catkowity udziat dr
Merkel w cyklu publikacji sama Habilitantka ocenia na okoto 50%. Doniostos¢ odkry¢
naukowych i poziom publikacji w renomowanych czasopismach pozwalajag uznaé
przedstawiony dorobek habilitacyjny (H1 — H8) za spetniajagcy wymogi do uzyskania stopnia
doktora habilitowanego w dyscyplinie inzynieria materiatowa.

Od czasu ztozenia dokumentéw przez panig dr Merkel w pierwszym procesie
habilitacyjnym, to jest od czerwca 2017 roku do chwili obecnej, baza SCOPUS wykazuje 5
kolejnych publikacji z czego 4 dotyczg cieklych krysztatéw. We wszystkich czterech
publikacjach dr Merkel jest pierwszym autorem i autorem korespondencyjnym. Czasopisma
te majq duzy wspotczynnik wptywu i zaczynaja by¢ cytowane (np. Phys. Rev. E, 2018 — 6
cytowan). W pracy w Phase Transitions (2018) dr Merkel jest jedynym autorem.
Prawdopodobnie publikacja w Phys. Chem. Chem. Phys. z 2019 roku bedzie czesciej
cytowana ze wzgledu na doniosto$¢ doniesienia. Publikacje te wskazuja na rosnacy
aktywnosé naukowa dr Merkel.

Biorgc pod uwage wszystkie aspekty dziatalnosci pani dr Merkel mozna stwierdzic, ze
dorobek ten spetnia ustawowe kryteria osiggnie¢ osoby ubiegajacej sie o nadanie stopnia
doktora habilitowanego (Dz. U. 2017, poz. 1789). Wnosze o dopuszczenie pani dr Katarzyny
Merkel do dalszych etapdw postepowania habilitacyjnego i stawiam wniosek o nadanie
stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk technicznych, dyscyplinie inzynieria

materiatowa.
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