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Uniwersytet Warszawski

Wydzial Chemii

Recenzja  dorobku naukowego, organizacyjnego 1  dydaktycznego
przygotowana w procesie o nadanie stopnia doktora habilitowanego pani  dr
Anny Makal.

Tytul osiaggnigcia:

Ocena i wykorzystanie wplywu otoczenia w sieci Kkrystalicznej na
wlasciwosci fizykochemiczne materialow z wykorzystaniem

niestandardowych metod krystalograficznych.

Charakterystyka dorobku naukowego.
Pani dr Anna Makal zajmuje si¢ badaniami ktére sama okresla jako:

- wykraczajace poza opis struktury czasteczki w krysztale; uzyskane wyniki
podkreslaja koniecznos¢ uwzglednienia otoczenia krystalicznego i jego wplyw
na wlasciwosci czasteczki i krysztatu,
- majace na celu wyjasnienie  makroskopowych  wihasciwosci
fizykochemicznych analizowanych materiatow na podstawie struktury
krystalicznej (i obliczonej na jej bazie struktury elektronowej).
A co najwazniejsze;
- badania te wymagajg prowadzenia eksperymentow w warunkach
niestandardowych: pod wplywem wzbudzenia $wiattem UV, pod wysokim
cisnieniem lub w poblizu przejs¢ fazowych i uzycia niestandardowych metod.

Niestandardowe eksperymenty wymagajg tez nowych metod obrobki
wynikow pomiaréw. W pracach Habilitantki znajdujemy ciekawe metody
nowoczesnej krystalografii. W osiagnieciu Pani dr Anny Makal znajdziemy
przyczynek do rozwoju technik Lauego w zastosowaniach strukturalnych,
cickawe badania z =zakresu fotokrystalografii, czy wysoko-cisnieniowe
badania dla krysztalow o niskiej symetrii. Badane materialy sg dobrze

dobrane, ciekawe oraz o znacznej zlozonosci. Wyniki analizowane sg
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doglebnie, zarowno od strony metodologicznej jak 1 chemicznej. Sa tez dobrze

zaprezentowane, poprzez publikacje w prestizowych czasopismach.

Pierwsze prace osiagnigcia; [H1 1 H2] dotyczg badan z zakresu
fotokrystalografii. Autorom udato si¢ wykaza¢ iz metoda Lauego moze by¢
zastosowana do badan krotkotrwatych stanéw wzbudzonych w krysztatach.
Uzyskane wyniki okazaly sie¢ zgodne z obliczeniami metoda QMMM,
niepewnos$¢ odleglosci metal-metal byla 4 razy lepsza niz dla pomiaréw z
uzyciem promieniowania monochromatycznego, pomiary byly znacznie
szybsze z lepsza rozdzielczosciag czasowa. Udzialem autorki bylo min.
zaproponowanie metody skalowania i laczenia danych uzyskanych z kilku
nieckompletnych  eksperymentéw 1 nowe podejscie do obliczania
fotor6znicowych map fourierowskich.

Praca [H3] dotyczy poglebionej analizy pomiaréw wykonanych metoda
Lauego. Obrazy zarejestrowane metoda Lauego przez lata stosowane byty
jako szybkie testy jakosci i orientacji krysztatlow. Ich zaletg byla duza liczba
silnych reflekséw, relatywnie krdotki czas rejestracji. Z uwagi na
polichromatycznos¢ promieniowania rejestrowany dyfraktogram jest trudny
do interpretacji, powstaje bowiem z uzyciem szeregu sfer Ewalda o
promieniach pomi¢dzy 1/Amax i 1/Amin. Mozliwos$¢ zastosowania tej techniki do
badan strukturalnych dostrzezono w zakresie biokrystalografii oraz zwigzkow
metaloorganicznych. W grupie prof. Coppensa pani Makal wspoétpracowata w
zakresie tworzenia, testow 1 parametryzacji programu LaueUtil do
indeksowania, czyli praktycznego wykorzystania obrazéw Lauego do badan
strukturalnych.

W kolejnej pracy [H4| Habilitantka wspolpracowata w opracowaniu i
wykonaniu testéw i parametryzacji oprogramowania do detekcji i calkowania
maksimow na obrazach dyfrakcyjnych rejestrowanych przy uzyciu licznikow
CCD. W szczegolnoscei jej udziatem byto wskazanie efektow, ktore zazwyczaj
determinuja dystrybucje tta w eksperymencie rentgenowskim, a nast¢pnie
opracowaniu i przeprowadzenie serii testow, shuzacych do optymalizacji tzw.
domys$lnych parametréw programéw do tego typu badan.

W ramach badan opisanych w pracach [HS, H6], po raz pierwszy

okreslono strukture trypletowego stanu wzbudzonego kompleksu [Cu(I)(1,10-
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N,N’-fenantrolino)-bis(trojfenylofosfiny)|CuBFa4, w temperaturze 180 K oraz
90 K przy zastosowaniu promieniowania synchrotronowego i metody
dyfrakcji Lauego. Najciekawszym odkryciem okazalo sie to, ze dwie
krystalograficznie niezalezne molekuty ww. kompleksu wykazywaly rozne
zmiany strukturalne na skutek wzbudzenia. Réznice mozna wyjasni¢ tylko
dzigki wyraznej réznicy w otoczeniu krystalicznym molekul kompleksow.

Prace [H7] 1 [H8] obejmujg okreslenie struktur krystalicznych pochodnych
pirenu za pomoca dyfrakcji rentgenowskiej na monokrysztalach w szerokim
zakresie cisnien, potaczone z badaniem luminescencji, badZz piezochromizmu
tych zwigzkow w ciele staltym i uzupetlnione przez obliczenia DFT
prowadzone ~w  warunkach  periodycznych. Istotnym  problemem
krystalograficznym bylo tu zwigkszenie tzw. kompletnosci danych
dyfrakcyjnych rejestrowanych z uzyciem kamer diamentowych DAC.
Zastosowano metodg kilku krysztaloéw poddanych wysokiemu ci$nieniu,
nastepnie przeskalowano obrazy dyfrakcyjne niezaleznych krysztatow,
uzyskujac kompletnosci danych na poziomie 70-80%. Rola Habilitantki to
zaproponowanie problemu badawczego 1 planu eksperymentow, wspdtudziat
w rejestracji danych eksperymentalnych i ich przetwarzaniu, wykonanie
obliczen teoretycznych, interpretacja wynikdw, napisanie ostatecznej wersji
manuskryptu.

Ostatnie prace cyklu dotyczg hydroksypirenu jako rzadkiego przyktadu
luminescencyjnego agregatu typu H w ciele stalym 1 interesujgcego przypadku
mechanizmu strukturalnej odpowiedzi na cisnienie (,mechanizm stojaka na
wino™) opartego na sieci wigzan wodorowych w sieci krystalicznej [H9].

Praca [H10] dotyczy mechanizmu sekwencji przejs¢ fazowych typu SCSC
i odkrycie tréjetylofosfiny jako fragmentu molekularnego, ktory w
odpowiednim otoczeniu krystalicznym moze dziala¢ jako ..molekularne koto
zgbate”.

Uwazam, ze podejscie Habilitantki do probleméw naukowych, oparte na
$miatych nowatorskich metodach pomiarowych i obliczeniowych, dla
waznych probleméw badawczych, z doglebna interpretacja chemiczng - moze
by¢ ogromnie pomocne w przypadku bardzo wielu waznych materiatow, i

powinno by¢ promowane.
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Charakterystyka osiqgniec dydaktycznych i organizacyjnych.

Pani dr Anna Makal publikujac wyniki swoich badan wybiera dobre
czasopisma, o wysokim IF, o$wiadczenia wspotautorow nie budzg
watpliwosci co do roli autorki osiggnigcia.

Sumaryczny Impact Factor prac autorki wynosi 226 (oparty na 44
pracach). Liczba cytowan prac Pani Makal wynosi 922, z wylgczeniem
autocytowan 865. Indeks Hirsha 17.

Habilitantka ma w swym dorobku 4 staze zagraniczne, wszystkie w
USA, w tym jeden ponad dwuletni. Szkoda iz autorka nie wyjasnia jak
odbywala dwa staze jednoczes$nie w Berkeley (CA, USA) oraz w Department
of Chemistry AT SUNY AT Buffalo (NY. USA).

Pani Makal byla promotorka dwu prac magisterskich, jednej licencjackiej. Jest
opiekunkg dwu prac doktorskich.

Habilitantka byla wykonawcg w kilku projektach naukowych, kierowata
jednym grantem NCN Opus: ,,Struktura a wilasciwosci fotofizyczne
wybranych pochodnych pirenu w warunkach zwigkszonego cisnienia”.

Byla recenzentka dwu prac naukowych w Acta Crystallographica C, jest to
wynik raczej skromny dla tak dobrych wskaznikow scjentometrycznych.
Aktywnos$¢ konferencyjna to 6 wystgpien ustnych, 12 prezentacji
posterowych, uczestnictwo w 9 konferencjach naukowych krajowych i
zagranicznych. Jest niewiadomym czy dane autorki sg niepelne czy tez
uczestniczyta w ECM w Warwick (UK), oraz IUCr Congress w Montrealu bez
zadnej prezentacji?

Aktywnos$¢ na polu organizacyjnym podkresla rola Sekretarza ‘VII-th
European Charge Density Meeting’, w Warszawie (2016).

Dziatalnos¢ dydaktyczna nie budzi zastrzezen, prowadzi 2godz. wyktad na
temat wprowadzenia do fotokrystalografii, oraz przygotowala program
nauczania i materiaty dydaktyczne do ¢wiczen i laboratorium z krystalografii
dla studentow studiéw magisterskich i licencjackich z chemii.

W 2018 uzyskata nagrode¢ Rektora UW za dziatalnos¢ dydaktyczng.

Oprocz pozytywnych aspektéw osiggniecia, jako recenzent, musze tez
wskaza¢ par¢ uchybien w materialach dokumentujgcych osiagnigcie. Na

poczatku autoreferatu (Zal-3...) znajdujemy kilka typow cytowan. Mamy
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odnosniki typu [61,59,60], a zaraz potem [B6,A2,A3]. Zawitosci te wyjasnia
dopiero nastepny zaltacznik: Wykaz-Pozostatych-Publikacji (Zal-4). Lektury
nie ulatwia tez brak oryginalnych artykulow naukowych bedacych baza
osiggniecia. Nieco dziwig okreslenia typu: policzenie map fourierowskich,
procesowanie danych, spektakularne refleksy, depozycje raportujace. Sg to
formy uzywane i akceptowane w dyskusjach w codziennej pracy naukowej. W
opracowaniach typu autoreferatu bardziej adekwatne byly by okreslenia:
obliczanie map fourierowskich, przetwarzanie danych, refleksy wyrdzniajace,
zdecydowanie rdzne, depozycje (lub rekordy) przedstawiajace (zawierajgce),
itp. Sg to jednak uchybienia drobne, nie wplywajace na calosciowg oceng

osiggnigcia.

Pani A. Makal poczatkowo tworzyta swojg pozycj¢ naukowa poprzez
owocng wspolprace z prof. P. Coppensem. Na stronie uniwersytetu profesora
Coppensa, wsréd Jego ostatnich prac, znajduje si¢ osiem prac z udziatem dr
Makal. Na macierzystej uczelni Habilitantka prowadzita badania naukowe z
profesorem Wozniakiem 1 profesorem Grela. Mysle, iz wspolpraca z tak
dobrymi grupami badawczymi w duzej mierze uksztaltowala sylwetke
naukowa pani Makal. W ostatnich latach Habilitantka jest juz zdecydowana

liderkg prowadzonych przez siebie badan i publikacji.

Jako$¢ wynikéw badan naukowych dr Makal zostala doceniona
poprzez przyznanie Jej nagrody za ‘osiggniecia wplywajace na rozwdj oraz
prestiz Uniwersytetu Warszawskiego’, czy okladke prestizowego czasopisma

(CrystEngComm).

Podsumowujge. Pani dr Anna Makal jest doswiadczonym
krystalografem, W swoim dorobku ma prace z zakresu krystalografii biatek,
wysokich ciénien, eksperymentalnej gestosci elektronowej, fotokrystalografii,

prace z zakresu metodologii badan krystalograficznych.

Pani dr Anna Makal posiada znaczacy dorobek naukowy, numeryczne
parametry dorobku naukowego sa bardzo dobre. Habilitantka jest wiodacym

autorem licznych publikacji naukowych, prezentowata wyniki swoich badan
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na krajowych i zagranicznych konferencjach. Byta kierownikiem grantu
badawczego NCN OPUS. Nawigzata wspolprace naukowa z kilkoma silnymi
grupami badawczymi za granicg, oraz w kraju. Aktywnie udziela si¢ w zyciu

naukowym swego Wydziatu, uczelni i srodowiska.

Uwazam. iz pani dr Anna Makal spelnia wymogi ustawowe
dotyczace uzyskania stopnia naukowego dr habilitowanego. Sa to przepisy
zawarte w "art. 16 ust. 2 ustawy z dnia 14 marca 2003 r. o stopniach
naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki

(Dz. U. 2016 r. poz. 882 ze zm. w Dz. U. z 2016 r. poz. 1311.)".

Niniejszym zwracam si¢ do Rady Wydzialu Chemii Uniwersytetu
Warszawskiego o dopuszczenie dr Anny Makal do dalszych etapow

przewodu habilitacyjnego.

G e @g)wm
Prof. dr hab. Wieslaw Lasocha

Zespot Strukturalnej Dyfraktometrii Proszkowej

Zaklad Krystalochemii i Krystalofizyki
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