Uzasadnienie - dr hab. Agnieszka Gajewicz-Skretna

Dr hab. Agnieszka Gajewicz-Skretna, w roku 2004 z wyrdznieniem (I lokata) ukonczyta studia
magisterskie na Wydziat Chemii Uniwersytetu Gdanskiego (kierunek ochrona srodowiska). Po
czteroletniej przerwie podjeta studia doktoranckie na Wydziale Chemii Uniwersytetu Gdanskiego,
uzyskujac stopien doktora nauk chemicznych w roku 2013. t3cznie (w trakcie studiow doktoranckich i
po uzyskaniu stopnia doktora) odbyta osiem stazy zagranicznych, np. w latach 2014-2015 odbyta dwa
krotkoterminowe staze podoktorskie: miesieczny w Interdisciplinary Center for Nanotoxicity na
Uniwersytecie Stanowym w Jackson (Stany Zjednoczone) oraz w trzytygodniowy staz w ramach
imiennego grantu MODENA Cost Short Term Scientific Mission w Bundesinstitut fiir Risikobewertung
w Berlinie (Niemcy). Nastepnie w okresie X.2016 — 1X.2017 odbyta roczny staz podoktorski (typu post-
doc) w National Institute for Environmental Studies, Research Center for Environmental Risk w
Tsukubie (Japonia). To w tym okresie, w wyniku wspétpracy z wymienionymi jednostkami badawczymi,
wykrystalizowata sie obecna tematyka badawcza dr hab. Gajewicz-Skretnej, ktéra stata sie
przedmiotem badan Kandydatki i podstawg przygotowanej przez Nig rozprawy habilitacyjnej
podsumowanej tytutem: "Nowe podejscia chemoinformatyczne do komputerowej oceny zagrozenia
chemicznego stwarzanego przez mato liczne lub silnie zréznicowane strukturalnie zbiory zwigzkdw
chemicznych”. Uchwatg Rady Dyscypliny Nauki Chemiczne Uniwersytetu Gdanskiego z dnia 07
czerwca 2023 roku dr hab. Agnieszka Gajewicz-Skretna uzyskata stopien naukowy doktora
habilitowanego nauk Scistych i przyrodniczych w dyscyplinie Nauki chemiczne.

Zainteresowania naukowe oraz tematyka badawcza podjeta w rozprawie habilitacyjnej
przygotowanej przez dr hab. Gajewicz-Skretng koncentrujg sie wokdét rozwoju i zastosowania
chemoinformatyki, metod sztucznej inteligencji, uczenia maszynowego oraz eksploracyjnej analizy
danych w procesie komputerowej oceny bezpieczeristwa chemicznego stwarzanego przez istniejgce
(eksperymentalnie nieprzebadane) zwigzki chemiczne oraz projektowania bezpiecznych dla zdrowia
cztowieka i Srodowiska przyrodniczego zwigzkéw chemicznych i materiatdbw nowej generacji o
pozadanych z przemystowego punktu widzenia wtasciwosci fizykochemicznych. Tak wiec tematyka
uprawiana przez Kandydatke wpisuje sie w priorytetowy nurt badan nad digitalizacjg procesu oceny
bezpieczenstwa chemicznego oraz projektowania bezpiecznych i zrdwnowazonych chemikaliow.
Badania dr hab. Gajewicz-Skretnej sg w petni zbiezne z celami i zatozeniami okreslonymi w strategii
Europejskiego Zielonego tadu (ang. European Green Deal). Metody komputerowe opracowane przez
Kandydatke stanowig bardzo istotne wsparcie tradycyjnych metod eksperymentalnych. Mozliwos¢
komputerowej oceny wtasciwosci i aktywnosci np. nowo projektowanych zwigzkéw przed ich
wtasciwg syntezg w laboratorium ma przed wszystkim wymiar ekonomiczny i etyczny. Pozwala
bowiem w istotnym stopniu ograniczyé czas i koszt badan oraz zredukowad liczbe zwierzat
laboratoryjnych wykorzystywanych do badan. Kandydatka specjalizuje sie w opracowywaniu
nowych i udoskonalaniu istniejgcych metod numerycznych umozliwiajgcych przewidywanie
(jakosciowe lub ilosciowe) aktywnosci oraz wtasciwosci fizykochemicznych zwigzkéw chemicznych na
podstawie ich struktury chemicznej (ang. Qualitative/Quantitative Structure-Activity Relationships
([QJSAR) oraz Structure-Property Relationships ([QJSPR)).

Szczegbdtowy opis osiggniecia naukowego przedtozonego do Nagrody przedstawiony zostat
przez dr hab. Gajewicz-Skretng w rozdziale , Podsumowanie - elementy nowosci naukowej”
autoreferatu (str. 32-33). Osiggniecie naukowe stanowi cykl dziewieciu powigzanych tematycznie
artykutéw naukowych, opublikowanych w latach 2017-2022, traktujgcych o rozwoju metod uczenia
maszynowego i narzedzi komputerowych wspierajgcych proces oceny zagrozenia chemicznego oraz
zrbwnowazonego projektowania nowych substancji chemicznych w oparciu o mato liczne lub silnie
zrdéznicowane strukturalnie zbiory zwigzkdow chemicznych. Prace sg efektem realizacji badan
przeprowadzonych podczas rocznego stazu podoktorskiego w National Institute for
Environmental Studies (Japonia) oraz dwéch miedzynarodowych projektéw badawczych. Kazda z



dziewieciu prac wchodzacych w sktad osiggniecia naukowego stanowi odpowiedz na najbardziej
aktualne — metodyczne i aplikacyjne — wyzwania w zakresie rzetelnego i wiarygodnego
wykorzystania metod komputerowych w projektowaniu i ocenie ryzyka chemicznego stwarzanego
przez nowo projektowane lub eksperymentalnie nieprzebadane zwigzki chemiczne/materiaty. Jest
to szczegdlnie istotne w swietle wysitkow podejmowanych przez srodowisko naukowe oraz Swiatowe,
europejskie i krajowe organizacje i instytucje badawcze odpowiedzialne za zarzadzanie ryzykiem
chemicznym a zmierzajgce do ograniczenia liczby badan eksperymentalnych przeprowadzanych z
wykorzystaniem zwierzat laboratoryjnych (w tym zwierzat kregowych). Na szczegdlne podkreslenie
zastuguje aplikacyjny charakter narzedzi komputerowych opracowanych przez dr hab. Gajewicz-
Skretng. Zaproponowana przez Kandydatke metoda wazonej lokalnie jgdrowej regresji liniowej
(metoda KwLPR) wykorzystujgca estymatory najblizszego sasiedztwa do iloSciowego przewidywania
wybranych wtasciwosci biologicznych dla potrzeb oceny zagrozenia chemicznego oferuje
doktadniejsze oszacowania wartosci odpowiedzi modelu w poréwnaniu z klasycznymi (liniowymi i
nieliniowymi) metodami regresji. Przeprowadzone badania dowiodty skutecznosci algorytmu KwLPR
w modelowaniu toksycznosci ostrej silnie zréznicowanego pod wzgledem struktury chemicznej i
reprezentatywnosci zbioru zwigzkdw organicznych wobec organizméw wodnych, wykorzystywanego
przez japonskie Ministerstwo Srodowiska w procesie oceny ryzyka chemicznego wymaganego przy
rejestracji nowych substancji chemicznych. Aktualnie trwajg prace zmierzajgce do wdrozenia
opracowanych przez dr hab. Gajewicz-Skretng modeli uczenia maszynowego bazujgcych na algorytmie
KwLPR do japonskiego systemu wstepnej komputerowej oceny ryzyka (KAshinhou Tool for Ecotoxicity).
Kolejnym, waznym krokiem w kierunku znacznego zminimalizowania liczby zwierzat laboratoryjnych
wykorzystywanych w procedurze oceny ryzyka stwarzanego przez substancje chemiczne byto
zaproponowanie przez dr hab. Gajewicz-Skretng rozszerzenia paradygmatu ilosciowej zaleznosci
struktura-aktywnos$¢ na modele wielogatunkowe w oparciu o metode analizy korelacji kanonicznej.
Paradygmat iloSciowego modelowania toksycznosci wielogatunkowej umozliwia jednoczesne
modelowanie odpowiedzi modelu wobec dwdch lub wiekszej liczby organizmoéw/gatunkdw/linii
komoérkowych, dzieki czemu oferuje szerszy wglad w mechanizmy molekularne odpowiedzialne za
(nie)pozadane efekty dziatania analizowanych zwigzkéw chemicznych. Warto w tym miejscu
wspomnieé, ze w celu utatwieniu uzytkownikom (w tym: naukowcom, urzednikom administracji
publicznej odpowiedzialnym za zarzadzanie ryzykiem chemicznym czy przedstawicielom przemystu)
korzystania z opracowanych narzedzi komputerowych, dr hab. Gajewicz-Skretna udostepnia w trybie
otwartym (open source) skrypty napisane w jezyku programowania R lub Python, umozliwiajgce
automatyczne przeprowadzenie analizy w oparciu o wybrang metode. O jakosci naukowej wszystkich
dziewieciu prac, ktore dr hab. Gajewicz-Skretna przedstawita jako cykl habilitacyjny Swiadczy ich
wysoki sumaryczny impact factor wynoszacy IF; roku publiacji = 69,597 oraz fakt, ze wszystkie artykuty
opublikowane zostaty w czasopismach z gdrnego kwartyla (Q1) rankingu czasopism w swojej
dziedzinie.

Wysokag warto$é rozprawy zgodnie podkreslili wszyscy czterej Recenzenci dorobku
naukowego Kandydatki. Prof. dr hab. Jarostaw Polariski (Uniwersytet Slgski) w swojej recenzji
napisat: ,,Dorobek naukowy dr Gajewicz-Skretnej oceniam bardzo wysoko. Taka struktura dorobku
imponuje, szczegdlnie pod wzgledem wagi czasopism, w nanotoksykologii i bardziej ogdlinie
chemoinformatyce. Tak wiec Habilitantka nalezy do uznanych w literaturze pionierdow metody QNAR
(quantitative nanostructure—activity relationships) oraz informatyki nanomateriatow, stale dgzqc do
doskonalenia stosowanej w tym zakresie metodyki”. Wedtug dra hab. inz. Mariusza Pawta Mitoraja,
prof. UJ (Uniwersytet Jagiellonski) , przedtozone osiggniecie oraz caty dorobek naukowy, dydaktyczny
i organizacyjny sq wyrdzniajgce”. Dr hab. Andrzej Eilmes, prof. UJ (Uniwersytet Jagiellonski)
podkreslit, ze ,,Zgtoszone prace dotyczq waznej (zwtaszcza w aspekcie aplikacyjnym) problematyki i
prezentujq szereg noszgcych cechy nowosci rozwigzan poszerzajgcych zestaw modeli stuzgcych do
komputerowej predykcji toksycznosci. Niewgtpliwie wiec wnoszq istotny wktad w rozwdj metodologii”.
Natomiast prof. dr hab. Grzegorz Zadora (Uniwersytet Slaski) napisat: "Podsumowujgc moge stwierdzic,
Ze przedstawiony w autoreferacie cykl publikacji jest spdjny, prace te sq bardzo wartosciowe i stanowiq
oryginalne osiggniecie naukowe". Podkresli¢ réwniez nalezy, ze z uwagi na "wysoko oceniony wniosek,
dorobek naukowy oraz pozytywne wrazenie jakie Habilitantka wywarta podczas rozmowy w trakcie



posiedzenia Komisji", Komisja habilitacyjna jednogtosnie opowiedziata sie za rekomendowaniem
Radzie Dyscypliny Nauk Chemicznych UG wyrdznienia rozprawy habilitacyjnej Kandydatki (Protokdt z
posiedzenia Komisji  habilitacyjnej powofanej w sprawie przeprowadzenia postepowania
habilitacyjnego dr Agnieszki Gajewicz-Skretnej).

Potwierdzeniem duzego zainteresowania spotecznosci naukowej pracami badawczymi
Kandydatki oraz opracowanymi przez Nig algorytmami, modelami i narzedziami wspierajgcymi proces
komputerowej oceny zagrozenia chemicznego oraz zréwnowazonego projektowania nowych
substancji chemicznych, jest duza cytowalnos¢ artykutdw naukowych autorstwa dr hab. Gajewicz-
Skretnej. Kandydatka jest autorka lub wspdtautorkg 61 prac naukowych (z czego 9 stanowi
rozprawe habilitacyjng). Prace te byty publikowane w renomowanych czasopismach
miedzynarodowych, takich jak: Nature Nanotechnology, Science of The Total Environment,
Environmental Science: Nano, Nanoscale, etc. Ich sumaryczny wspoétczynnik oddziatywania impact
factor wynosi IF = 333,394, natomiast liczba cytowan (z wytgczeniem autocytowan) wynosi 2588
i 2343 (odpowiednio wedtug bazy Scopus i Web of Science na dzieni 31 stycznia 2024 r.). Wysoka
wartos¢ indeksu Hirscha h = 29 i 27 (odpowiednio wedtug Scopus i Web of Science) dowodzi
uznania ws$rdd innych grup naukowych prowadzgcych badania w podobnej tematyce. Na
wyrdzniajgcy sie dorobek naukowy, w swoich recenzjach uwage zwrdcili takze Recenzenci w
postepowaniu habilitacyjnym. Wedtug dra hab. inz. Mariusza Mitoraja, prof. UJ , Sq to zdecydowanie
wyrodzniajgce parametry naukowometryczne, rzadko spotykane u Habilitantow w Polsce. Jest to
dorobek imponujgcy”. Podobny wydZzwiek majg recenzje przygotowane przez prof. dra hab. Jarostawa
Polanskiego: ,wybitny charakter jej dorobku naukowego” oraz prof. dra hab. Grzegorza Zadore ,, To
wszystko przektada sie na ponad przecietny, jak na postepowanie habilitacyjne, indeks Hirscha”.

O doniostosci i wadze narzedzi komputerowych autorstwa Kandydatki stanowi fakt
zapraszania dr hab. Gajewicz-Skretnej do konsorcjow aplikujgcych o projekty naukowe, co
zaowocowato uzyskaniem dwdch grantdow na badania, w tym m.in. ze sSrodkéw Programu Ramowego
UE HORYZONT-2020: ,Advanced High Aspect Ratio and Multicomponent materials: towards
comprehensive intelLigent tEsting and Safe by design Strategies (HARMLESS)” (NMBP-16-2020,
umowa nr. 953183) oraz Norweskiej Rady Badan (Research Council of Norway): “Towards a reliable
assessment of nanomaterial health effects using advanced biological models and assays
(NanoBioReal)” (NANO2021, umowa nr. 288768), w ktérych dr hab. Gajewicz-Skretna petni(ta) role
kierownika z ramienia Uniwersytetu Gdanskiego. Zainicjowana w trakcie rocznego stazu
podoktorskiego a nastepnie kontynuowana w rozprawie habilitacyjnej tematyka stata sie takze
podstawg do przygotowania projektu naukowego, ktéry uzyskat finansowane ze srodkéw
Narodowego Centrum Nauki (SONATA nr UM0-2016/23/D/NZ7/03973), a ktérego dr hab. Gajewicz-
Skretna takze byta kierownikiem. W ubieglym roku (2023), Kandydatka do Nagrody w
miedzynarodowym konsorcjum ztozyta kolejng aplikacje grantowa w odpowiedzi na konkurs na
Doctoral Networks 2023 (HORIZON-MSCA-2023-DN-01-01) w ramach Dziatann Marii Sktodowskiej-
Curie. Przygotowany wniosek “IDEAS4NetZero” jest obecnie w procesie oceny.

Za swoje dotychczasowe osiggniecia naukowe dr hab. Gajewicz-Skretna otrzymata liczne
krajowe i miedzynarodowe wyrdznienia i stypendia naukowe. Kandydatka jest m.in. laureatkag
prestizowej nagrody Miedzynarodowych Wschodzgcych Talentdw Nauki (edycja 2018) - International
Rising Talents - For Women in Science i znalazta sie w gronie 15 kobiet z catego Swiata, ktdre
wedtug Fundacji L'Oréal-UNESCO ,rozwijajgc swdj potencjat i kontynuujgc badania majg szanse
zZmieni¢ swiat”. Dr hab. Gajewicz-Skretna jest réwniez laureatkg Stypendium Ministra Nauki i
Szkolnictwa Wyzszego dla wybitnych mtodych naukowcéw.

Podsumowujgc, dr hab. Agnieszka Gajewicz-Skretna jest nie tylko wybitng naukowczynig,
petng pasji i ciekawosci badawczej, ale takze serdecznym nauczycielem akademickim i mentorkg dla
mtodego pokolenia adeptéw nauki. Tylko obecnie petni role opiekuna szesciu prac magisterskich
przygotowywanych przez zagranicznych Studentéw, m.in. z Turcji, Azerbejdzanu, Indii czy Egiptu.
Ponadto dr hab. Gajewicz-Skretna petni role opiekuna naukowego dla Dr. Kabiruddina Ikramuddina
Khan (Indie) w projekcie POLONEZ BIS2 wspétfinansowanym przez Komisje Europejska i Narodowe
Centrum Nauki w ramach grantu Marie Sktodowska-Curie COFUND. Osiggniecia naukowe Kandydatki



bedace podstawg do nadania stopnia doktora habilitowanego niewatpliwie stanowig istotny wktad do
nauki Swiatowej w zakresie szerokorozumianej wirtualizacji procesu oceny bezpieczenstwa
chemicznego oraz projektowania bezpiecznych i zrédwnowazonych substancji chemicznych i
materiatdw nowej generacji. Podkresli¢ réwniez nalezy, ze osiggniecia naukowe bedgce podstawg
nadania stopnia doktora habilitowanego dr hab. Agnieszce Gajewicz-Skretnej z naddatkiem spetniaja
wszystkie kryteria okreslone w Rozporzadzaniu Prezesa Rady Ministréw z dnia 21 maja 2019 r. w
sprawie kryteriéw i trybu przyznawania nagréd Prezesa Rady Ministrow z pézniejszymi zmianami.
Majac na uwadze wybitny dorobek i osiggniecia Kandydatki swiadczace o Jej petnej samodzielnosci i
dojrzatosci naukowej, a takze innowacyjnos¢ podjetej tematyki badawczej, aplikacyjnos¢ wynikdw i
ich ogromne znaczenie dla dynamicznie rozwijajacego sie przemystu chemicznego oraz wdrozenia
wiarygodnych metod alternatywnych wobec badan na zwierzetach w procesie oceny bezpieczeristwa
chemicznego, w imieniu Rady Dyscypliny Nauki Chemiczne Uniwersytetu Gdanskiego z petnym
przekonaniem rekomenduje kandydature dr hab. Agnieszki Gajewicz-Skretnej do Nagrody Prezesa
Rady Ministrdw za wysoko ocenione osiggniecia bedace podstawg nadania stopnia doktora
habilitowanego.



