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RECENZJA
osiagniecia habilitacyjnego, dorobku naukowego, organizacyjnego
i dydaktycznego dr Marleny GRYL
w zwigzku z postepowaniem o nadanie stopnia naukowego
doktora habilitowanego w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych, w dyscyplinie
nauki chemiczne

Podstawg wykonania niniejszej recenzji jest pismo Dziekana Wydziatu Chemii U] prof.
dr. hab. Wojciecha Macyka (z dnia 10 grudnia 2020 r.) informujace o fakcie powotania
mnie przez Rade Dyscypliny Nauk Chemicznych U] do roli rezenzenta w w/w sprawie.

Ogoélna ocena wniosku

Dokumentacja, ktérg otrzymatam zawiera wniosek Habilitantki, autoreferat wraz z
kopiami publikacji i o$wiadczeniami wspotautoréw o ich udziale w tych pracach, a takze
informacje o innych osiggnieciach naukowych, w tym spis wszystkich publikacji i
komunikatéw prezentowanych na konferencjach naukowych. Podana jest ocena
parametryczna dorobku naukowego. Zatgczone s3 dane charakteryzujgce dziatalnos¢
badawczg na stazach zagranicznych, w grantach, a takze lista dzialan dydaktycznych.
Gléwnym dokumentem jest autoreferat (17 stron) scalajacy i podsumowujacy badania
zawarte w 12 publikacjach, ktére sg podstawg wniosku.

Ocena aktywnosci naukowej i dorobku naukowego

Dr Marlena Gryl uzyskata stopient magistra chemii w roku 2007 na Wydziale Chemii U]
w Krakowie. W latach 2007-2011 byta doktorantka na tymze Wydziale. Badania naukowe,
zargwne w ramach pracy magisterkiej jak i doktorskiej, wykonywata pod kierunkiem prof.
dr. hab. Katarzyny Stadnickiej jako promotorki. Tematyka badawcza przy kolejnych
stopniach naukowych byta konsekwentng kontynuacjg i poszerzaniem wcze$niejszych
prac: od problematyki ,InZynieria krystaliczna faz polarnych zawierajqcych kwas
barbiturowy” (praca magisterska) po "Crystal Engineering of Materials with Prospective
Non-linear Optical Properties” (rozprawa doktorska). Na podstawie wcze$niej wymienionej



rozprawy doktorskiej uzyskata stopien naukowy doktora nauk chemicznych (w zakresie
chemii) w roku 2011 r. W tym samym roku zostata zatrudniona na etacie asysenta w
Zaktadzie Krystalochemii i Krystalofizyki w Zespole Inzynierii Krystalicznej i Analizy
Strukturalnej Wydziatu Chemii UJ, a po trzech latach awansowata na stanowisko adiunkta
w tymze Zaktadzie.

Zagadnienia, ktorymi zajmowata sie Habilitantka w swoich pracach zwigzane sg
z projektowaniem, syntezg i badaniami nowych faz stalych; ogélnie mozna je
zaklasyfikowa¢ do fizykochemicznych badan krystalicznych materiatéw o specyficznych
wlasciwosciach. Nowo otrzymanymi materiatami byly zaréwno fazy organiczne
jednosktadnikowe jak i kompleksy molekularne. Natomiast prace zespotéw, z ktérymi
wspoéipracowata dr Marlena Gryl koncentrowaty sie na badaniach strukturalnych nowych
zwigzkow (potwierdzenie budowy, np. publikacje P2, P3, P5, P12, P27, P29) oraz korelacji
pomiedzy strukturg molekularng/krystaliczng a wlasnosciami optycznymi (publikacje P7,
P9, P11, P14, P16, P18, P19, P22). Te badania, nie wchodzace w zakres osiagniecia
habilitacyjnego, prowadzono w zespotach wieloautorskich i wykorzystywano kilka metod,
a wérod wiodacych metod byly: rentgenowska analiza strukturalna monokrysztatow (w
zakresach eksperymentalnym i teorytycznym), chemia kwantowa, pomiary wiasnosci
optycznych, spektroskopia UV-Vis, dyfrakcja rentgenowska na proszkach. Przy czym dr
Marlena Gryl jawi si¢ w tych pracach jako specjalistka od réznych metod analitycznych i
bierze udzial w calo$ciowej interpretacji zaleznosci pomiedzy strukturg a wtasciwosciami
ciata statego.

Wyniki badan, majacych istotne znaczenie dla wiedzy o nowych materiatach, zostaty
opublikowane w renomowanych czasopismach, m. in. w: Acta Crystallogr. Part B, Acta
Crystallogr. Part C, Acta Crystallogr. Part E, IUCr], Chem. Eur. J., CrystEngComm, J. Phys.
Chem. A, |. Phys. Chem. C, Crystal Growth & Design, |. Mol. Struct, Inorganic Chemistry,
Polyhedron, Tetrahedron, Dyes and Pigments, Supramol. Chem. Wszystkie wymienione
¢zasopisma majg przypisany Impact Factor, a ma on wartos¢ od 6.732 do 0.347.

W bazie CSD (grudzien 2020) zawarte sg dane strukturalne dla 64 opublikowanych
przez Nig struktur krysztatow.

Catkowita liczba wszystkich publikacji dr Marleny Gryl wynosi 29, co daje sumaryczny
IF wg roku wydania powyzszych publikacji — 103.517; liczba cytowan wedtug bazy Web of
Science — 269 (wg Scopus 242), oraz Indeks Hirscha H = 11 (wg Scopus 10). Przy czym
liczba publikacji przed uzyskaniem stopnia doktora to 4, po - 26. Ponadto Jej osobisty
udzial w krajowych i miedzynarodowych konferencjach naukowych zaowocowat 15
komunikatami ustnymi (w tym 10 na zaproszenie) oraz 40 prezentacjami posterowymi.
Habilitantka byta rowniez zapraszana, jako specjalistka od materiatéw funkcjonalnych, do
wygloszenia referatdbw na uniwersytetach za granicg (Charles University - Praga,
University of Namur - Belgia, Aarhus University - Dania i University of Bern - Szwajcaria).



Ocena osiggnie¢ naukowych zgloszonych jako podstawa do przewodu
habilitacyjnego

Dr Marlena Gryl prezentuje, jako podstawe wniosku o stopien, osiggniecie naukowe
zatytutowane fnzynieria krystaliczna wydajnych materiatéw optycznych z wykorzystaniem
metod krystalografii kwantowej oraz metod projektowania in silico”.

Na ten dorobek habilitacyjny sklada sie 12 wybranych przez Nig prac publikowanych w
latach 2013-2020. W 11 publikacjach dr Marlena Gryl jest autorem koresponedcyjnym.
Habilitantka deklaruje swdj udziat w tych publikacjach na 50 do 100%; jedna praca jest
jednoautorska [H4] i jedna jest rozdzialem w monografii [H12]. Artykuly ukazaty sie w
czasopismach: CrystEngComm [H1, H2, H5], Acta Crystallogr. B [H4, H6}, J. Phys. Chem. C
[H3], 1UCr] [H7), Acta Crystallogr. C [H8], Chem. Eur. ] [H9], Crystal Growth & Design [H10],
J. Phys. Chem. A [H11]. Obliczony dla tych prac sumaryczny IF wynosi 43.047, przy
dotychczasowej liczbie cytowan 75.

Po tym opisie scjentometrycznym dorobku dr Marleny Gryl, nalezy przejs¢ do oceny
merytorycznej. Celem rozprawy habilitacyjnej bylo otrzymanie faz krystalicznych o
strukturach polarnych 1 chiralnych, ktére mogg wykazywa¢ m.in. wlasnosci
piezoelekiryczne, piroelektryczne, ferroelektryczne a szczegélnie liniowe i nieliniowe
efekty optyczne. Z tego wzgledu pozadane byly skuteczne syntezy nowych materiatow
optycznych, posiadajgce jednoczesnie duzg odpornosé mechaniczng i optyczna.

Aby osiggna¢ ten cel, czyli materiaty o zaprogramowanych wtasciwosciach, dr Marlena
Gryl opracowata algorytm hadan, ktérego kroki byty nastepujace:

e Koncepcja - wybor czasteczek organicznych zapewniajacych skuteczny rozklad
donoréw i akceptoréw w oddzialywaniach miedzyczasteczkowych; mialy one
skutkowa¢ dobrymi wiaéciwosciami elektronowymi przy tworzeniu Krystalicznych
struktur polarnych/chiralnych.

e [nZynieria krystaliczna (CSDMaterials - projektowanie in silico) - pogtebiona analiza
danych strukturalnych z bazy CSD, ktéra zawiera informacje eksperymentalne o
zbadanych dotad krysztatach.

o Dobdr czgsteczek zawierajgcych syntony zdolne do tworzenia ukladéw dwu-
sktadnikowych (kokrysztatéw, organicznych komplekséw molekularnych) -
Habilitantka wybrata czasteczki kilku zwigzkéw wykazujacych aktywnosé
farmakologiczna (API) i byly to: kwas barbiturowy i pochodne (kwas 5,5-dietylo-
barbiturowy, kwas 5-izonitrozobarbiturowy), lidokaina, melamina, tyramina, kwas
cyjanurowy, izoniazyd, mocznik, sulfanilamid, kwas sulfamowy, kwas szczawiowy,
2-amino-5-nitropirydyna,  6-amino-2-okso-2,3-dihydropirymidyna,  pochodna
triazaacefenantrylenu (TAAP).

e Synteza zaplanowanych faz krystalicznych poprzez wspoétkrystalizacje z roztworu,
po uprzednim dopracowaniu warunkéw (powolne odparowanie rozpuszczalnika,
nawarstwianie, dyfuzja par antyrozpuszczalnika), z wykorzystaniem metod
mechanochemicznych, a takze krystalizacje pod dziataniem ultradZwiekow i
promieniowania mikrofalowego.

o Charakterystyka otrzymanych faz krystalicznych przy pomocy dyfrakcji promieni
rentgenowskich na monokrysztatach, mikroskopii polaryzacyjnej oraz spektro-
skopii UV-Vis.



o Selekcja materiafow niecentrosymetrycznych do dalszej analizy oraz krysztatéw o
spodziewanych spektakularnych efektach optycznych (np. duza dwéjlomnoéé czy
efekty chromowe).

e Badania eksperymentalne rozkladu gestosci elektronowej dla materialéw o
wyroézniajgcych sie wlasciwosciach fizycznych (formalizm multipolowy) oraz
obliczenia periodyczne wedtug procedur programu Crystal14/17.

e Obliczenia teoretyczne wiasnosci optycznych (w oparciu o dane strukturalne):
dyspersji wspdlczynnikéw zatamania $wiatla oraz dwoéjtomnosci liniowe;j,
wyznaczenie sktadowych tensora podatnosci nieliniowej oraz okreslenie zdolnosci
do dopasowania fazowego. Dla krysztaldw wykazujacych efekty chromowe -
wykonanie obliczen polaryzowalnosci atomowych oraz polaryzowalnosci wigzan.

Jako gtéwne osiggnigcia naukowe uzyskane w ramach prowadzonych badan
Habilitantka wymienia:

s  Wykorzystanie metod inzynierii krystalicznej (w tym krystalografii kwantowej i
metod projektowania in silico) do otrzymania wieloskladnikowych organicznych
materiatébw o wiladciwosciach optycznych, ktére zostaly ukierunkowane przez
zastosowanie ko-formeréw wzmacniajgcych asymetrie struktury faz statych. Natomiast
polgczenie badan rozkladu gestosci elektronowej (analiza momentéw dipolowych, sity
oddziatywan) oraz pomiaréw eksperymentalnych (badania optyczne) umozliwito
okreslenie korelacji struktura ~ wlasno$¢ fizyczna.

e Zaprojektowanie i otrzymanie nowych kokrysztaltéw w odmianach poli-
morficznych. Trzy formy polimorficzne tworzy zaréwno 2-amino-5-nitropirydyna z
barbitalem jak ikwas 5-izonitrozobarbiturowy (wiolurowy) z tyramina. Krysztaly fazy
polarnej (Fdd2) pierwszego z komplekséw wykazujg bardzo duzg dwdéjlomnosé i sa 40x
lepszym generatorem drugiej harmonicznej niz uzywany jako standard diwodorofosforan
potasu (KDP). Natomiast drugi ukfad wykazuje spektakularne efekty chromowe, zalezne od
stuktury, co pozwolito dr Marlenie Gryl na poglebiong analize tych zaleznosci.

¢ Opatentowanie metody otrzymywania kokrysztatéw barbitalu i 2-amino-5-
nitropirydyny.

e Otrzymanie oraz badania struktury i wlasciwoéci fizycznych Kkokrysztatéw
zawierajacych czgsteczke sulfanilamidu oraz faz krystalicznych solwatéw zawierajgcych
aniony barbitalanowe i kationy tyraminy, ktére wykazaly istotne efekty SHG w pierwszym
przypadku oraz rzadkie efekty strukturalne, w drugim przypadku.

e Kolejne dwie prace wniosty nowe istotne informacje metodyczno-interpretacyjne,
ktére Habilitantka przedstawia nastepujaco, cytuje:

1. Badania optyczne nowych polarnych kokrysztatéw izoniazydu i kwasu cyjanurowego o
duzej wydajnosci SHG | znacznej dwdjlomnosci liniowej. Obalenie mitu nieomylnosci
metody okreslania dopasowania fazowego w oparciu o zalezZnos¢ sygnatu od wielkosci
krystalitow (H10).

2. Wyjasnienie wplywu agregacji w ciele stalym i charakteru samych blokéw budulcowych
na anizotropie wfasciwosci optycznych, w szczegdlnosci na anizotropie absorpcji i
fluorescencji dla krysztatow TAAP (H11).



o Wyjasnienie znikome] wydajnosci SHG w krystalicznym kompleksie z jonami
miedzi ~ faza polarna (Fdd2) zawierajaca trisakwabis{barbiturato-xO*)miedZ(Il) -
otrzymanym w poszukiwaniu materiatéw optycznych o wzmocnionych wiadciwosciach
mechanicznych.

¢ Opisanie w pracy przegladowej (H12) opracowanego innowacyjnego podejscia w
projektowaniu wydajnych materiatéw optycznych

s Préba sformulowania nowej, spojnej i uniwersalnej nomenklatury dla materialow
wielosktadnikowych (H6).

Nalezy podkredli¢, Ze tematyka i metodyka badan dr Marleny Gryl sa zauwazone
i docenione przez zespoty zajmujace sie tworzeniem nowych materiatéw. Swiadczg o tym
zaproszenia do opublikowania Jej prac w wiodacych czasopismach i zaproszenia do
wygtoszenia referatéw konferencyjnych i wydziatowych na uniwersytetach za granica.

Pomiary wiasciweséci optycznych {wspdtczynnikéw zalamania $wiatla, dwéjtomnosci
liniowej oraz widm UV-Vis) Habilitanka wykonata w laboratorium macierzystego
Wydziatu Chemii Uniwersytetu Jagiellonskiego w Krakowie. Natomiast materialy
o przewidywanej wysokiej wydajnosci SHG byly krystalizowane po zoptymalizowaniu
procesu w taki sposéb, aby otrzymac krystality réznej wielkosci, a nastepnie pomiary
drugiej harmonicznej zostaty wykonane we wspotpracy z grupa prof. lvana Némeca, na
Uniwersytecie Karola w Pradze.

Analizujgc materialy przygotowane przez dr Marlene Gryl, zwrécitam uwage na
o$wiadczenie o udziale prof. dr hab. Katarzyny Stadnickiej w pracach H1-H3, H5-H10.
W moim odczuciu Swiadczy ono zaréwno o umiejetno$ci wspdipracy Habilitantki w
zespole badawczym, jak i o samokrytycznym podejéciu do uzyskanych wynikéw, zdolnosci
do dyskusji naukowej, co pozwala na unikniecie wielu bteddw.

Ocena innej dziatainosci

Habilitantka przygotowala okoto 60 recenzji artykuléw nadestanych do miedzy-
narodowych czasopism naukowych.

Istotne jest tez uczestnictwo dr Marleny Gryl w latach 2009 - 2020 jako wykonawcy
i kierownika w 8 projektach badawczych finansowanych przez NCN i inne instytucje.

Majac na uwadze zatrudnienie Habilitantki na uczelni na etacie adiunkta, nalezy
réwniez doceni¢ Jej dorobek dydaktyczny. Sam wykaz {patrz ponizej} z bazy USOS zajeé
prowadzonych przez Nig w biezacym roku akademickim (2020/21) budzi podziw oraz
pytanie - kiedy mozna jeszcze prowadzi¢ zaawansowane badania?

Koordynowane przedmioty

20/21L - Frontiers in Crystal Engineering WCh-CF-K01-19

20/21L - Krystalografia i rentgenografia WFAIS.IF-IM058.0

20/21L - Metody inZynierii krystalicznej w projektowaniu materiatéw o znaczeniu biologicznym WCh-MM-FA04-19
20/21L - Wiasciwoscl faz krystalicznych WCh-CL-B304-12

Prowadzone przedmioty

20/217Z - Chemia ogélna i nieorganiczna dla I roku biochemil WBT-BCH512: Cwicz. (grupa 1), Cwicz. (grupa 2), Cwicz.
(grupa 3)

20/21%Z - Analiza struktury bioczasteczek WCH-ML-0212-19: Konw. (grupa 1), Konw. {grupa 2}, Konw. {grupa 3)

20/217 - Analiza strukturalna z krystalochemig WCh-CM-0104-19: Konw. {grupa 1), Konw. (grupa 2}, Konw. {grupa 3}
20/21Z - Rentgenografia strukturalna bioczgsteczek WCh-ML-B01-18: Lab. (grupa 1), Lab. (grupa 2)



20/21L - Frontiers in Crystal Engineering WCh-CF-K01-19: Sem. (grupa 1), Wyktad (grupa 1)

20/21L - Chemia nieorganiczna i strukturalna - laboratorium otwarte WCh-CL-B303-12: Lab. (grupa 1), Lab. (grupa 2)
20/21L - Wiasciwosci faz krystalicznych WCh-CL-B304-12: Sem. (grupa 1), Sem. (grupa 2), Wyklad (grupa 1)

20/21L - Pracownia specjalizacyjna panelu Chemia nowych materiatéw molekularnych WCh-CM-CE101-19: Lab. (grupa
1)

20/21L - Rentgenowska analiza strukturalna monokrysztaléw WCh-CM-CE103-19: Lab. (grupa 1)

20/21L - Krystalografia i rentgenografia WFAIS.IF-IM058.0: Cwicz. (grupa 1), Wyktad (grupa 1)

Zapewne w poprzednich latach liczba prowadzonych przez Nig wyktadéw, éwiczen
i konwersatoriéw byta podobna, a do tego dochodzi tez przygotowanie programu
niektérych przedmiotéw, opracowanie i przygotowanie materiatéw dla studentéw.

Dr Marlena Gryl wymienia takze jako prace naukowo-dydaktyczng promotorstwo
trzech prac licencjackich, dwéch magisterskich, opieke naukowg nad studentami oraz
promotorstwo pomocnicze dwoch doktoratéw. W ramach popularyzacji nauki i promocji
Wydziatu Chemii U] Habilitantka przygotowata kilka wyktadow i referatéw.

Dr Marlena Gryl wspétpracuje naukowo z kilkunastoma pracownikami spoza Wydziatu
oraz zatrudnionymi na innych uczelniach, niz wczeéniej wymieniony Uniwersytet Karola;
sq to odrodki znajdujgce sie¢ we Wioszech, Belgii i Meksyku. Habilitantka zdobywata nowe
doswiadczenia badawcze na krétkich stazach zagranicznych, warsztatach i kursach
specjalistycznych.

Posumowanie opinii

Dr Marlena Gryl we wniosku o nadanie stopnia naukowego doktora habilitowanego
w dziedzinie nauk Scistych i przyrodniczych, w dyscyplinie nauki chemiczne przedstawita
jako osiggniecie cykl 12 wybranych publikacji. Cykl ten opatrzyta tytutem ,Inzynieria
krystaliczna wydajnych materiatéw optycznych z wykorzystaniem metod krystalografii
kwantowej oraz metod projektowania in silico”.

Jej catosciowy dorobek naukowy to 30 publikacji, w tym 26 po uzyskaniu stopnia
doktora. Artykuty z zakresu wiasnych badan eksperymentalnych sg w zasadzie mono-
tematyczne, jesli chodzi o metodyke i badane grupy zwigzkéw. Wszystkie sa opublikowane
w czasopismach o zasigegu miedzynarodowym. Prace pod wzgledem rzetelnosci metodyki
badan i aktualnej wagi omawianych probleméw nalezy oceni¢ jako innowacyjne i bardzo
dobre. Ponadto prace te $wiadcza o umiejetnosci wspétpracy Habilitantki w duzych
zespotach badawczych.

Podsumowujac opini¢ — zbiér prac i dokumentéw przedstawiony mi do oceny spetnia
wymagania stawiane przez Art. 219 Prawa o szkolnictwie wyZszym i nauce (jednolity tekst
ustawy Dz.U. z dnia 20 stycznia 2020 r. Poz. 85).

Rekomenduje¢ dopuszczenie dr Marleny Gryl do dalszych etapéw postepowania w
procedurze o nadanie stopnia doktora habilitowanego.

Jednoczednie wnioskuje o wyréznienie tego cyklu prac stosowng nagrodg, o ile
przepisy i zwyczaje Uniwersytetu Jagiellonskiego przewidujg przyznawanie takiego
wyrdznienia.

M, Wit
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