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(1) Ocena osiagnigcia naukowego dr Katarzyny N. Jarzebskiej zatytutowanego: ,,Na styku
spektroskopii i krystalografii — badania fizykochemiczne wybranych fotoaktywnych
komplekséw koordynacyjnych.”

Na osiaggnigcie przedstawione do oceny sktada si¢ 9 prac opublikowanych w latach 2013-2018 w
uznanych czasopismach naukowych o $rednim czynniku wptywu (ang. impact factor) 4,8 i tacznej
ilo$ci cytowan 52, z czego 41 bez autocytowan. Najnowsze cztery z tych prac nie byly jeszcze
cytowane na dzien przygotowania autoreferatu, za$ najwicksza ilo$¢ cytowan, 22, posiada najstarsza z
prac, oznaczona symbolem H1, z roku 2013.

Przedstawione prace mozna by podzieli¢ na dwie grupy. Pierwsza z nich, prace H1-H5, stanowi
udoktadniona analiza krystalograficzna oraz badania fizykochemiczne, gtownie fluorescencji,
izomorficznych struktur kwasu orto-fenylenodiboranowego (o-fdba) oraz kompleksow jego
fluoropochodnych z 8-hydroksychinoling (8-HQ). Druga grupa prac, H6-H9, to zbior interesujacych,
aczkolwiek luzno ze sobg zwigzanych, z wyjatkiem prac H7 i H8, badan fotokrystalograficznych dosé¢
szerokiego wachlarzu roznorakich zwiagzkow chemicznych w fazie state;.

Praca H1 dotyczyta wyznaczenia najbardziej prawdopodobnych izomorficznych struktur
krystalicznych kwasu o-fdba oraz wptywu rozpuszczalnika (wody) na te struktury. Wktad Kandydatki
dotyczyt zastosowania nowoczesnych metod krystalografii obliczeniowej w udoktadnienie
otrzymanych struktur jak i modelowaniu rozmieszczenia kokrystalizujacych czasteczek wody.

Praca H2 dotyczyta kokrysztatow fluoropochodnych kwasu o-fdba z 8-HQ. 8-HQ uwazana jest za
jeden z modelowych zwigzkéw fotoaktywnych. W tym sensie praca ta wpisuje si¢ w nurt badan
fotokrystalograficznych, ktore uzywaja rozmaitych badan spektroskopowych to dalszego
udoktadniania struktury otrzymanych krysztatow. Glownymi wynikami tej pracy byto wyznaczenie
struktur krystalograficznych otrzymanych krysztatow, a nastepnie badania ich fluorescencji w celu
dalszego udoktadnienia najbardziej prawdopodobnych struktur Krystalograficznych. Dodatkowo, na
bazie otrzymanych fotokomplekséw zbudowano diode elektroluminoscencyjng i wyznaczono jej
charakterystyke pradowo-napieciowa. Wktad kandydatki polegat na obliczeniach i udoktadnianiu
struktur krystalograficznych, a takze syntezie pierwszego, modelowego kompleksu. Przy czym sposéb
syntezy, wlasciwa synteze i oczyszczanie wszystkich szesciu badanych w publikacji kompleksow
wydedukowat i przeprowadzit — wnioskujac na podstawie o§wiadczen 0 wktadzie w publikacje — dr
inz. K. Durka.

Praca H3 dotyczy formowania si¢ izomorficznych kokrysztatéw kwasu o-fdba z 8-HQ poprzez
odparowywanie rozposzczalnika w $rodowiskach réznych rozpuszczalnikow organicznych. Uzyskane
rezultaty pozwolity na uzyskanie najbardziej stabilnego termicznie kokrysztatu dzigki wyborowi
optymalnego rozpuszczalnika (tutaj 1,4-dioksanu), co potwierdzono za pomoca pomiaréw DSC.
Zmierzono rowniez fluorescencj¢ otrzymanych kompleksow. Niemniej jednak z powodu znikomego
wplywu rozpuszczalnika na wlasciwosci emisyjne, pomiary fluorescencji nie pomogly w dalszym
udoktadnianiu otrzymanych struktur krystalograficznych. Wktad Kandydatki to analiza danych
strukturalnych i porownywanie ich z danymi analizy fizykochemiczne;.

Praca H4 to kontynuacja wynikow pracy H3 w celu otrzymania jeszcze lepszej charakterystyki
strukturalnej najbardziej stabilnych termicznie krysztatow kokrysztatow kwasu o-fdba z 8-HQ
(uzyskanych przez ewaporacje 1,4-dioksanu) dzigki analizie wysokorozdzielczych pomiarow
rentgenowskich, a w szczego6lnos$ci modelowaniu rozdzielenia si¢ tadunkéw na atomach w
otrzymanych krysztatach. Uzyskane rezultaty zostaty nastgpnie porownane z widmami fluorescencji,
co pozwolito potwierdzi¢ niektore ze stawianych hipotez strukturalnych. W ocenie Recenzenta, w tym
przypadku jednakze, widma fluorescencji nie przyczynity si¢ do udoktadnien krystalograficznych.
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Wktad Kandydatki polegat na udziale w wykonywanych eksperymentach, a takze, przede wszystkich,
na zastosowaniu adekwatnych metod obliczeniowych i w szczego6lnosci udoktadnien multipolowych,
do wyznaczenia struktury krysztatdéw badanych kompleksow.

Watek kokrysztatdéw kwasu o-fdba ze zwigzkami aktywnymi to rowniez temat pracy H5, gdzie tym
razem fluoroforem byty pochodne pirydyny. Jak poprzednio Kandydatka przeprowadzita analize
strukturalng otrzymanych krysztatlow, stosowne udoktadnienia, a wspolnie ze swoja obecng
wspotpracowniczka dokonaly réwniez pomiarow rentgenowskich i spektroskopowych uzyskanych
kokrysztatow w roznych badanych rozpuszczalnikach. Niemniej jednak pomiary spektroskopowe
znéw nie znalazty bezposredniego potwierdzenia i przetozenia na dalsze udoktadnianie otrzymanych
struktur krystalograficznych, ze wzgledu na wielorako$¢ mozliwych interpretacji.

Publikacje H6-H9 stanowig adaptacje opisanych powyzej rodzajow udoktadnien strukturalnych i
pomiaréw fizykochemicznych, gtéwnie fotochemicznych, w celu weryfikacji postawionych hipotez
strukturalnych. Badane jednakze byty kompleksy metali przejsciowych takie jak modyfikowane
klastry tytanu (praca H6), klastry srebra(l)-miedzi(l) (prace H7-H8) i wreszcie klastry miedzi (prace
H9). Z obiektami badan prac H6-H9 Kandydatka zetkneta si¢ w trakcie swojego stazu naukowego w
grupie Prof. P. Coppensa. Badania prowadzone w grupie Prof. Coppensa Kandydatka nastepnie
zaczeta adoptowac na gruncie polskim. Badania w/w klastrow zaowocowaty dalszym rozwojem
warsztatu modelowania strukturalnego Kandydatki oraz mozliwosciami lepszego udoktadniania
otrzymanych struktur na bazie suplementarnych pomiaréw fotochemicznych.

Podsumowujac, zauwazalny jest ciagly rozwdj naukowy Kandydatki w kierunku coraz
doktadniejszych i bardziej zaawansowanych metod krystalografii obliczeniowej, a takze w wyborach
nowych uktadéw pomiarowych pozwalajagcych jej sie¢ rozwija¢ w dziedzinie fotokrystalografii.
Publikacje H1-H5 pozwolity Jej rozwija¢ swdj warsztat, za$ publikacje H6-H9 stanowia ciekawe
kolejne i nowatorskie adaptacje uzyskanej wiedzy w poszerzeniu o nowe techniki interpretacyjne.
Ponadto, wida¢ rowniez rozwoj Kandydatki w kierunku osiagnigcia niezalezno$ci eksperymentalnej i
samodzielnego hodowania krysztatow jak i ich pomiarow fizykochemicznych. Mimo, ze dostepne
pomiary fizykochemiczne, a w szczegdlnosci fluorescencja, nie przyniosty w wiekszosci
opublikowanych badan znaczgcego zysku do dalszych udoktadnien w publikacjach H1-HS5, to wybor
innych obiektéw badawczych (prace H6-H9) pozwolit na przetamanie tej bariery. Jesli Kandydatka
rzeczywiscie chee si¢ rozwija¢ w kierunku doprecyzowania wyznaczanych struktur z pomiaré6w
fizykochemicznych palete dostepnych badan fizykochemicznych mozna by w przysztosci poszerzy¢ o
nowe techniki, jak np. S TEM czy AFM.

(2) ocena istotnej aktywnos$ci naukowej, dydaktycznej i organizacyjne;.

Catkowity dorobek Kandydatki obejmuje udziat w imponujacej ilosci 49 publikacji naukowych z
czasopism o $rednim czynniku wplywu 4,7 i tgcznej ilosci cytowani 696. Indeks Hirsha Kandydatki
wynosi 18. Kandydatka brata udziat w wielu szkoleniach i jest laureatkg wielu programéw
stypendialnych. Wyglosita trzy zaproszone wyktady i sze$¢ zaproszonych seminariow. Swoja karierg
naukowa rozwijata gtownie na Uniwersytecie Warszawskim, gdzie obecnie jest zatrudniona na etacie
adiunkta, a od roku 2015 jest kierowniczka grantu Sonata przyznanego przez Narodowe Centrum
Nauki (NCN). Niemniej jednak odbyta rowniez jeden 1.5 roczny staz podoktorski w jednym z
czotowych laboratorium fotokrystalochemii w USA oraz parg innych, krotkotrwatych wyjazdow
badawczych. Na uwagg zastuguje rowniez bycie opiekunem naukowym grantu Preludium jednej z
doktorantek Wydziatu Chemii UW, a takze zaangazowanie Kandydatki w polemike na temat
przyszto$ci polskiej nauki na tamach Pisma Uczelni ,,UW” jak i materiatach konferencyjnych
Narodowego Kongresu Nauki w roku 2017.
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Dziatalno$¢ dydaktyczna Kandydatki jest zwigzana gtdwnie z prowadzeniem zaje¢ z krystalochemii
(¢wiczenia i laboratoria) jak i z fizyki (¢wiczenia i laboratoria) dla studentéw Chemii UW. Prowadzita
rowniez ¢wiczenia ze statystyki dla Podyplomowego Studium Metrologii Chemicznej jak i zajgcia ze
wspomagania komputerowego dla studentéw Chemii. Jest promotorka jednej pracy magisterskie;j.

(3) Whnioski koncowe

Podsumowujac, przedstawione w ramach osiagniecia naukowego rezultaty badawcze sg ciekawe i
dogtebnie analizujace badane zagadnienia. Podstawy teoretyczne oraz stosowane metody badawcze
wydajg si¢ rowniez odzwierciedla¢ odpowiednio biezacy stan wiedzy oraz najnowoczes$niejsze
mozliwosci instrumentalne w dyscyplinach, w ktorych Kandydatka sie porusza. Swiadczy to zaréwno
0 uzyskaniu przez Kandydatke znaczacej wiedzy naukowej jak osiggnigciu Jej dojrzatosci naukowe;.
Niemniej jednak brakuje nieco opisu w jaki sposob w/w badania rozwinety konkretne
dziedziny/dyscypliny wiedzy. O ile publikacje H1-HS stanowig logicznie zwigzany ze soba watek
badawczy rozwijajacy wiedz¢ o zwigzkach miedzy struktura a fizykochemig, i w szczegdlnosci
fluorescencja, wybranych kompleksow koordynacyjnych aromatycznych kwaséw diboranowych, to
publikacje H6-H9 dotykaja innych aspektow fizykochemii catkowicie niezwigzanych z sobg klas
zwigzkow chemicznych. Dodatkowo oswiadczenia o wktadzie kazdego z autoréw i w konsekwencji o
wktadzie dr Jarzebskiej sg zebrane nieco chaotycznie. Brakuje przypisania ich do kazdej z publikacji z
osobna. Utrudnia to w konsekwencji weryfikacje wktadu procentowego Kandydatki w kazdg z
publikacji w przedstawionym osiagnigciu. Niemniej jednak w potaczeniu z pozostatymi publikacjami
Kandydatki Jej dorobek naukowy jest znaczacy zar6wno w aspektach jakosciowym jak i ilosciowym.
Dodatkowo, cenne sa Jej doceniane nagrodami aktywnos$ci dydaktyczne oraz organizatorskie, jak i Jej
zaangazowanie Na rzecz srodowiska naukowego.

Uwzgledniajac powyzsze fakty wnioskuje o przyznanie dr Katarzynie N. Jarzgbskiej stopnia doktora
habilitowanego z dziedziny chemii i dopuszczenie Jej do dalszych etapow przewodu habilitacyjnego.
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Dr hab. Robert Szoszkiewicz, prof. ucz.
Kierownik

Laboratorium Fizykochemii Materiatow
Pokoje 2.16, 2.17, CNBCh UW
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