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RECENZJA
pracy doktorskiej Pani mgr Pauliny Jesionek-Ratki, zatytulowanej:

Badanie dynamiki i oddzialywann molekularnych w  zasocjowanych
substancjach  aktywnych i ich pochodnych tworzgcych  struktury

supramolekularne w réinych warunkach termodynamicznych

1. Wprowadzenie.
Przedtozona mi do oceny rozprawa doktorska Pani mgr Pauliny Jesionek-Ratki zostala
zrealizowana w Instytucie Chemii Wydzialu Nauk Scistych i Technicznych Uniwersytetu
Slaskiego w Katowicach pod opiekq Pana profesora dr hab. Kamila Kaminskiego i Pani
prof. dr hab. n. farm. Ewy Oziminy-Kaminskiej. '
~ Tematyka pracy doktorskiej Pani mgr Pauliny Jesionek-Ratki doskonale wpisuje sic w
- ~ nowoczesne badania interdyscyplinarne dotyczace chemii, z bardzo znaczagcym udzialem
“ﬁ‘zyki eksperyméntalnej 1 jej ukierunkowaniu na zastosowania w farmacji. To rowniez
thumaczy obecno$¢ drugiego opiekuna/promotora — profesora nauk farmaceutycznych.

Przegladajac dostarczong mi do oceny prace doktorska zauwazylem cykl czterech prac

dotyczacych badan podstawowych wybranych zwiagzkow organicznych w  fazie
skondensowanej - farmaceutykoéw stosowanych w nowoczesnej terapii. Troche zaskoczyl
mnic sposob pisania — na jednej stronie kartki. Tu pojawia sie moj apel aby w przysztosci
»Szanowac lasy”. Moja druga uwaga krytyczna odnosi si¢ do tytutu pracy. ,Badanie dynamiki

. ,, mozna prowadzi¢ wiecznie natomiast studia w Szkole Doktorskiej lub praca nad
doktoratem ma swoj poczatek i koniec, zwienczony powodzeniem lub porazka. W przjzszioéci
proszg o zwrdcenie uwagi na ten aspekt prezentowania swojej aktywnoSci naukowej.
Uwazam, iz tematyka ocenianej pracy doktorskiej jest bardzo aktualna i istotna, zaréwno dla

badan podstawowych, jak i aplikacyjnych.




Z drugiej strony nalezy doceni¢ mozliwo$¢ ksztatcenia Autorki, przeprowadzanie badan w
renomowanym osrodku naukowym oraz ich finansowanie przez NCN. Bardzo istotna jest
rowniez Scista wspolpraca Autorki z szerokim zespotem badaczy w ramach nauk
chemicznych, fizycznych i farmaceutycznych.

Autorka dysertacji wybrata narzedzia doswiadczalne do proby opisu zjawisk fizyko-
chemicznych, zachodzacych w ciele statym pod wplywem ogrzewania i chlodzenia oraz
zmian ci$nienia. Badania kalorymetryczne dostarczaly informacji istotnych dla procesu
topnienia oraz tworzenia fazy szklistej. Rozpraszanie promieniowania rentgenowskiego byto
pomocne w dokumentowaniu przej$¢ fazowych i potozenn atomoéw. Tworzenie/zrywanie
wigzan wodorowych, gléwnie pod wplywem zmian temperatury (typu -O-H ...O i -N-H ...
O) Pani Paulina obserwowata na widmach w podczerwieni i Ramana oraz przy pomocy
wysokocisnieniowej dyspersji parametrow dielektrycznych.

Powyzsze badania  doswiadczalne  dostarczyly wynikéw umozliwiajacych stosunkowo
doktadng charakterystyke  struktury, dynamiki molekularnej, oddzialtywan miedzy-
molekularnych, w tym obecnosci wigzan wodorowych oraz oddzialywan typu H/F ... ©t do
pierScienia aromatycznego.

Wyniki swoich badan Pani mgr Paulina Jesionek—Rat.ka, jako pierwszy autor, zamieScila w
spojnym cyklu czterech publikacji wieloautorskich do rozprawy doktor~S]i{iej§ "" Laczny
wsbélczynnik wplywu tych prac (IF) wynosi 16.2, tj. §rednio 4.05 na publikacje i liczy 520
punktow MNiSW. Autorka byla rowniez trzykrotnie autorem korespondencyjn}—/m w tym
cyklu prac. Ponadto, byta wspolautorem czterech prac spoza cyklu, o sumarycznym IF = 19.7,
tj. $rednio 4.925 na jedng publikacje¢ oraz autorem korespondencyjnym w jednej z nich (480
punktébw MNiSW). Dodatkowo, w dwoch publikacjach spoza spdjnego cyklu prac byla
pierwszym wspotautorem. W sumie opublikowata 8 prac (catkowity IF = 35.9, srednio 3.488
na jedna publikacje¢).

2. Sylwetka naukowa Autora.

Sylwétk@ naukowg Pani Pauliny sprébuj¢ opisa¢ na podstawie zalaczonej listy osiagnigé
publikacyjnych, dodatkowo potwierdzong aktualnymi parametrami z bazy scopus (odczyt w
dniu 11 lipca 2025). Laczny wspdlezynnik wplywu czterech publikacji wchodzacych w skiad
cyklu do dysertacji doktorskiej jest stosunkowo wysoki i wynosi IF = 16.2. Ponadto, IF
czterech kolejnych prac spoza cyklu wynosi 19.7. Sumaryczny IF wynosi 35.9, tj. 4.488 na
publikacje. Ponadto, wspdtczynnik Hirscha Autorki wynosi 2, natomiast wszystkie prace byty
juz cytowane 8 razy (bez autocytowan). Innym, znaczacym osiagnigciem jest jedno

zgloszenie patentowe i 8 wystapien konferencyjnych. Wspomniane powyzej parametry
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bardzo dobrze $wiadczg o wynikach pracy naukowej Autorki w ciagu czterech lat Szkoly
Doktorskie;j.

Ogolna charakterystyka dysertacji Pani mgr Pauliny Jesionek-Ratki.

Do zaopiniowania otrzymatem dysertacje doktorska, wykonang w nowym stylu, tj. napisany
na stronach 6 — 37 komentarz w jezyku polskim do cyklu czterech spdjnych tematycznie prac.
Trzy pierwsze strony zawierajg liste szeregu skrotéw. Jest to bardzo potrzebny fragment pracy
ale nicktore wydajg si¢ zbedne (np. Rys. — rysunek, F — fluor, czy T — temperatura). Na
stronie 10-tej znajduje si¢ spis rysunkow i tytul jedynej tabeli. Troche mnie dziwi uzycie
stowa ,,rycin’, stosowanego w naukach przyrodniczych, zamiast ,,rysunkow”.

Rozdziat pierwszy jest wstepem do tematyki pracy doktorskiej Pani Pauliny. Wprowadzenie
do tematyki przej$cia szklistego, badan dielektrycznych, wigzan wodorowych i pozycji
adamantanu w badaniach krysztatéw, w tym r6éznych odmian polimorficznych Autorka
umieszcza na str.ll - 17. Na str. 18-tej Pani Paulina formuluje cel swojej pracy, tj.
»scharakteryzowanie” parametrow termicznych, strukturalnych, oddziatywan miedzy-
molekularnych i dynamiki molekularnej stalych substancji biologicznie czynnych (lekoéw), tj.
tikagreloru, enancjomerdow flurbiprofenu 1 ich racemicznej mieszaniny oraz trzech
pochodnych  adamantanu. Waznym narzgdziem badan  doswiadczalnych  byla
wysokoci$nieniowa relaksacja dielektryczna, umozliwiajgca wglad w dynamike strukturalng i
charakterystyke przejs¢ fazowych. Istotne bylo réwniez zbadanie sity i udzialu wigzan
wodorowych. Na tej samej stronie Autorka zamieszcza rowniez liste czterech publikacji,
wybranych do dysertacji doktorskiej wraz z informacjami dotyczacymi aktualnych w roku
publikacji wspotczynnikami wpltywu (IF) oraz ilosci przyznanych punktdw ministerialnych
(MNiSW). Czytelnik z przyjemno$cia zauwaza trzy publikacje za 140 i jedng za 100 punktow
MNiSW. Sa to bardzo wysoko punktowane prace i w dodatku Autorka jest autorem
korespondencyjnym w trzech z nich i pierwszym autorem w czterech. Lista kolejnych
czterech prac spoza cyklu do doktoratu rowniez wskazuje na kolejne publikacje Autorki w
bardzo dobrych czasopismach (dwie za 140 i dwie za 100 punktow). Ponadto, widzimy liste
oSmiu wystapien konferencyjnych (w wigkszosci krajowych), jedno zgloszenie patentowe
oraz wzmianke o uhonorowaniu Wyréznieniem J. M. Rektora USL

W Tabeli 1 Pani mgr podaje wzory strukturalne badanych zwigzkéw, ich uproszczone nazwy
oraz skroty. Warto tu przytoczy¢ ich nazwy ,,apteczne i potoczne’: tikagrelor, flurbiprofen,
l-adamantylamina, 1-adamantanol i 3-amino-1-adamantanol. Mysle, ze w tym miejscu, przy
pisaniu dysertacji doktorskiej z chemii warto by wyszuka¢ pelne nazwy chemiczne badanych

zwiazkow 1 je zacytowac aby zaspokoi¢ ciekawos¢ wnikliwego recenzenta.




Rozdziat drugi zawiera dyskusj¢ uzyskanych wynikow (str. 22 — 37). Podrozdziat 2.1 (str. 22
— 25, publikacja P1) omawia badania wysokoci$nieniowe tikagreloru wykonane przez
Autorke dysertacji w fazie cieczy przechtodzonej i szklistej. W pierwszej kolejnosci uzyskuje
informacje z techniki rdznicowej kalorymetrii skaningowej dotyczace charakterystyki
termicznej, w tym procesu topnienia i przejScia  do fazy szklistej. Nastgpnie uzyskuje
informacje na temat dynamiki molekularnej w warunkach pokojowych oraz widmo strat
dielektrycznych. Takie badania pozwalaja na obserwacj¢ transportu jonow, przeskoku
protondéw wzdtuz sieci wigzan wodorowych oraz relaksacji strukturalnej probki. Ponadto,
Pani Paulina opisuje badania w wysokich ci$nieniach, w tym niezwykle istotne zastosowanie
pomiaréw szerokopasmowej spektroskopii dielektrycznej. Rejestracja pasm OH 1 NH przy
pomocy spektroskopii FTIR pozwala na $ledzenie zmian sieci wigzan wodorowych w
badanych probkach leku. W oparciu o uzyskane wyniki Pani Paulina sugeruje, iz ,,zmienne
warunki termodynamiczne” nie wplywaja na proces przeskoku protonéw. Ponadto, Autorka
liczy entropi¢ i entalpic aktywacji dla procesu p-relaksacji: wzrost ci$nienia powodowat
zwigkszenie warto$ci tych parametrow.

Podrozdzial 2.2 (str. 26 — 29, Publikacja P2) omawia zmiane objetosci akiywacji jako

wskaznika roznic zwigzanych z oddzialywaniami typu wigzanie wodorowe oraz F..m w
enancjomerach flurbiprofenu i ich mieszaninie racemicznej. Widma FTIR probek
krystalicznych dostarczyly informacji na temat roznic w strukturach dimerycznych (racemat) i
fancuchowych (czyste enancjomery). ‘

W tym miejscu, w trakcie publicznej obrony, chcialbym uslysze¢ wiecej szczegotow
dotyczgcych oddzialywafh typu pierScien aromatyczny-F...mw, opisanych w dostepnej
literaturze przedmiotu oraz drgan rozciagajacych grupy ,.alifatycznej”. A moze to tylko zte
okre$lenie (str. 26)? Interesujaca (ale oczekiwana) byla obserwacja dotyczaca braku
rozroznialno$ci form R, S oraz racematu flurbiprofenu po ich stopieniu. Prositbym réwniez o
kilka szczegdtow dotyczacych obliczen DFT.

Podrozdziat 2.3 (str. 30 — 37, Publikacja P3 i P4) dotyczy badan ewolucji ci$nieniowej 1
kinetyki przejs¢ fazowych w trzech pochodnych adamantanu. Zaobserwowano cztery
przej$cia fazowe plastycznych krysztatdéw badanych substancji. Na podstawie izotermicznych,
zaleznych od czasu pomiarow dielektrycznych 1 w podczerwieni Autorka wykazata obecnos¢
przej$¢ fazowych o charakterze procesu kinetycznego.

Rozdzial trzeci (str. 38 — 118) zawiera teksty czterech publikacji wraz z suplementami,
stanowigcych podstawe dysertacji doktorskiej. Kazda publikacja poprzedzona jest

podstawowymi informacjami, w tym numerami DOI, wspdtczynnikiem wptywu oraz iloscig
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punktéw MNiISW z roku opublikowania pracy. Ponadto, Autorka opisuje w szczegotach,
czesto na 5-6 linijkach tekstu, swdj udzialt w badaniach oraz powstawaniu danej publikacji.
Zalaczony materiat jest drukowany w kolorze, niestety w formacie mniejszym niz A4. Jest to
duzym utrudnieniem dla czytelnika i praktycznie odsyla go do oryginalnego tekstu
czasopisma.

Na str. 119 — 128 Autorka zamieszcza krotkie o$wiadczenia wspdtautorow, dotyczace ich
udzialu w powstawaniu omawianych publikacji. Na podstawie oswiadczen wspotautorow
oraz Pani Pauliny, czytelnik moze jednoznacznie stwierdzi¢ dominujacy wktad Autorki w
powstawanie prac P1 — P4.

W rozdziale czwartym Pani Paulina zamieszcza krotkie podsumowanie 1 wnioski wynikajace
z opisanych powyzej badan i uzyskanych wynikow. Catosé¢ dysertacji konczy rozdzial piaty
(str. 129 — 131), zawierajacy spis 95 pozycjt literaturowych.

4. Ogélna ocena osiagnie¢ naukowych Pani mgr Pauliny Jesionek-Ratki.

Z przyjemnoécig stwierdzam, iz praca napisana jest profesjonalnym jezykiem, ilustrowana
rysunkami bardzo dobrej jako$ci oraz wynikami liczbowymi. Z drugiej strony, nadmiar
szczegdlow ,technicznych” oraz zastosowanych skrotow moze sprawiaé pewne trudnosci w
plynnym czytaniu tekstu.

Dysertacja doktorska Pani mgr Pauliny Jesionek-Ratki $wiadczy o bardzo dobrym
opanowaniu nowoczesnych metod doswiadczalnych z pogranicza nauk $cistych (chemii,
fizyki 1 cze§ciowo farmacji), stosowanych w badaniach interdyscyplinarnych. —

Pani mgr Paulina Jesionek-Ratka wybrala szereg metod eksperymentalnych w celu
doglebnej charakterystyki struktury, lokalnej dynamiki przemian fazowych, badan relaksacji
dielektrycznej, oddziatywan typu wigzania wodorowe 1 H ... m wybranych lekow (tikagrelor,
flurbiprofen oraz trzech pochodnych adamantanu). Uzyskane wyniki opublikowata w wysoko
cenionych czasopismach (sumaryczny impact factor 16.2 i 520 punktow MNiSW), w czterech
przypadkach jako pierwszy autor i w trzech jako autor korespondencyjny.

W przypadku Pani Pauliny mozna by juz nie rozpatrywac szczegdtowo dodatkowego dorobku
naukowego w postaci 4 publikacji, 8 wystgpien konferencyjnych 1 jednego patentu.
Wspomniane osiggniecia naukowe $wiadcza nie tylko o wysokim poziomie badan Autorki,
ale tez o jej dojrzatoéci naukowej i gotowosci do samodzielnej pracy naukowej w przysztosci.
Z przyjemnoscig stwierdzam, iz na podstawie dostarczonego materialu z pelnym
przekonaniem moge bardzo wysoko oceni¢ dysertacje doktorskg Pani mgr Pauliny
Jesionek-Ratki.

5. Uwagi krytyczrie




Z obowiazku recenzenta w moim tek$cie wskazywatem na biezaco swoje watpliwosci 1
pisalem uwagi krytyczne. Do tego dodatbym jeszcze nadmiar stosowanych skrotow,
zmuszajacych czytelnika do czestego powrotu do ich zestawienia na pierwszych stronach
dysertacji.

Jednocze$nie dodaje, iz wspomniane drobne problemy i potknigcia sa dyskusyjne i czgsto
pojawiaja si¢ w pracach doktorskich. Wspomniane drobne uchybienia nie umniejszajg
warto$ci naukowej samej pracy.

6. Podsumowanie

Stwierdzam, iz rozprawa doktorska Pani mgr Pauliny Jesionek-Ratki jest oryginalnym
rozwigzaniem problemu naukowego 1 doskonale odzwierciedla wszechstronne
interdyscyplinarne kompetencje Autora w zakresie badan doswiadczalnych substancji statych,
w tym procesdéw termicznych i przemian fazowych.

Ponadto uwazam, iz zgodnie z obowigzujacymi przepisami ustawowymi dotyczacymi prac
doktorskich, oceniana dysertacja w pelni spetnia wymogi stawiane kandydatom w ustawie z
dnia 20 lipca 2018 r. - Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce ((Dz. U. 2018 poz. 742 z pdzn.
zm.).

Z pelnym przekonaniem wnioskuje¢ do Rady Naukowej Dyscypliny Nauki Chemiczne
Instytutu Chemii Wydziatu Nauk Scistych i Technicznych Uniwersytetu Slaskiego w
Katowicach o dopuszczenie Pani mgr Pauliny Jesionek-Ratki do dalszych etapow
przewodu doktorskiego. Ponadto, ze wzgledu na szczegolnie wysoki poziom dy‘sertacji, w
tym jej interdyscyplinarny charakter oraz potencjalna przydatnos$¢ do badan lekéw w

fazie stalej, proponuje jej wyrdznienie.
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