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Ocena dorobku dr hab. Malgorzaty Brody
na podstawie dokumentacji dotgczonej do wniosku o nadanie tytuhu profesora w dziedzinie

nauk chemicznych

Dr hab. Malgorzata Broda rozpoczela kariere naukowg na Uniwersytecie Wroctawskim.

Po ukonczeniu studidw w 1982 r. zostala zatrudniona w zespole prof. Jerzego P.
Hawranka w Zakladzie Chemii Fizycznej. Prof. Hawranek byt takze promotorem jei
pracy doktorskiej, zatytutowanej ,Relaksacja oscylacyina w  halogenofenolach”,

obronionej na Uniwersytecie Wroctawskim w 1990 r.

Od 1993 r. dr hab. M. Broda jest zwigzana z Uniwersytetem Opolskim. W 2008 r., po
opublikowaniu 18 prac, wykonanych w Katedrze Chemii Organicznej (kierowanej przez
prof. Barbar¢ Rzeszotarska), przedstawila rozprawe habilitacyjna pt. ,,Stereoelektronowe
wiasciwosci pochodnych o,B-dehydroaminokwasow” i w 2009 uzyskata (nadany przez
Radg Wydzialu Chemii Uniwersytetu Wroclawskiego) stopien doktora habilitowanego
nauk chemicznych ze specjalnoscia chemia fizyczna i teoretyczna. Od 2011 r. dr hab. M

Broda jest zatrudniona na Uniwersytecie Opolskim na stanowisku profesora.

Dr hab. Malgorzata Broda jest autorkg 69 prac, w tym 39 wykonanych po uzyskaniu
stopnia doktora habilitowanego, opublikowanych w prestizowych mi¢dzynarodowych

czasopismach (m.in. Journal of Peptide Science, Journal of Molecular Modeling,



Biopolymers). Jej prace byly cytowane prawie 600 razy, a indeks Hirscha wynosi 14.
Kilka publikacji jest wynikiem wspélpracy z osrodkami zagranicznymi, a obecnie dr hab.
M. Broda uczestniczy w drugim juz polsko-austriackim projekcie badawczym. W ramach
wspolpracy z Tatung University (Taipei, Tajwan) brata udziat w organizacji trzech

migdzynarodowych konferencji (dwie w Opolu, jedna w Taipei).

Podstawowym nurtem badan dr hab. Malgorzaty Brody jest analiza konformacyjna
peptydéw metodami teoretycznymi i spektroskopowymi. Obiektem tych badah sq przede
wszystkim peptydy, o.B-dehydropeptydy, N-metylowane peptydy i zwiazki, w ktorych
wigzanie peptydowe zastapiono pierScieniem heterocyklicznym zawierajacym azot. W
teoretycznych badaniach kilkudziesigciu tego typu modelowych zwiazkéw dr hab.
M. Broda stosuje przede wszystkim metody teorii funkcjonalu gestosci (DFT) ze
standardowym funkcjonatem B3LYP, znacznie nowszym funkcjonalem M06-2X oraz
Jedyng dajgca si¢ zastosowa¢ w praktyce dla takiego typu zwiazkow metode ab initio -
MP2. Wedlug mnie uzycie bardziej zaawansowanych metod chemii kwantowej w
obliczeniach dla zwiazkéw tej wielkosci jest obecnie niewykonalne, zwlaszcza jesli

uwzglednia sie w modelu obecnosé rozpuszezalnika.

W wielu publikacjach (m.in. wspélnych z dr. hab. D. Siodtakiem) poza metodami chemii
kwantowej zastosowane zostaly takze metody spektroskopii w podczerwieni i rezonansu
magnetycznego oraz dyfraktometria rentgenowska. Waznym elementem tych publikacji
Jest poréwnanie uzyskanych wynikéw teoretycznych i doswiadczalnych, umozliwiajgce
niejednokrotnie weryfikacje obliczen i interpretacje widm. Przedstawione wyniki
swiadeza w wielu przypadkach o istotnym wplywie rozpuszczalnika, zwlaszcza
polamego, na konformacje. Cenna jest takze interpretacja wynikow, wykazujaca
zaleznos¢ konformacji od wewnatrzczasteczkowych oddzialywan dipolowych i wigzan

wodorowych.

Badana w wyzej wymienionych publikacjach energia modelowych zwiazkéw z
nietypowa reszta aminokwasowsg jest najczesciej funkcjg dwoch katow torsyjnych i moze

by¢ przedstawiona poprzez wykres Ramachandrana. Okreélenie metodami analizy



konformacyjnej potozenia miniméw nie jest jednak jedynym rezultatem tych prac; nawet
cickawsze i wazniejsze bowiem jest to, ze na podstawie uzyskanych wynikow mozna
rowniez przewidywaé drugorzgdowa strukture odpowiednich peptydow 1 opisaé ich

oddziatywanie z otoczeniem.

Na uwage zastuguje takze seria prac wykonanych po habilitacji (wspélnie z dr hab.
T. Kupkg), poswigconych molekularnym wlasnoéciom magnetycznym -  przede
wszystkim parametrom widma rezonansu magnetycznego. W tych publikacjach
poréwnanie wynikow DFT ze znacznie dokladniejszymi wynikami ab initio pozwolito
oceni¢ rolg stosowanych w DFT przyblizen, m.in. dzieki zastosowanej ekstrapolacji do
granicy bazy zupelnej. Aromatycznoéé¢ badanych zwiazkow zostala oceniona poprzez
kwantowochemiczna analize molekularnych wiasnosci magnetycznych (indeksy typu
NICS). Podobne metody obliczeniowe chemii kwantowej dr hab. Malgorzata Broda
zastosowata w badaniach harmonicznych i anharmonicznych czestosci drgan matych
czasteczek. Istotna pozycje w jej dorobku stanowia réwniez publikacje z innego obszaru

badawczego - dotyczace struktury i wasnosci porfiryn i ftalocyjanin.

Niewatpliwie nalezy podkresli¢ bardzo znaczace osiagnigcia dr hab. Matgorzaty Brody w
dziatalnodci dydaktycznej. W dwéch przewodach doktorskich, zakonczonych w 2014 i
20151, byta promotorem; obecnie jest promotorem dwéch nastgpnych prac oraz
opickunem naukowym kolejnej pracy doktorskiej. Ponadto byla promotorem wielu prac
magisterskich i licencjackich (w ciggu ostatnich kilku lat, Juz po habilitacji - szesciu prac
magisterskich). Dr hab. M. Broda prowadzi wiele wykladéw, konwersatoriéw 1 éwiczen,
m.n.  wyklady ze spektroskopii, chemii kwantowej, modelowania molekularnego i
stereochemii; byla takze recenzentem trzech prac doktorskich oraz kilkunastu prac

magisterskich i licencjackich.

Dr hab. Malgorzata Broda od dawna pelni liczne odpowiedzialne funkcje organizacyjne,
min. od 2011 r. jest kierownikiem Zakladu Chemii Fizycznej i Modelowania
Molekularnego  Wydzialu Chemii Uniwersytetu Opolskiego. Juz druga kadencje
(pierwsza 2012-2016, obecna - 2016-2020) jest prodziekanem ds. nauki Wydziatu



Chemii oraz Senatorem Uniwersytetu Opolskicgo. Od wielu lat dr hab. M. Broda
wchodzi takze w sklad licznych wydzialowych, senackich i uczelnianych komisji do

spraw naukowych.

Podsumowujgc, uwazam, ze dr hab. Malgorzata Broda w znacznym stopniu wzbogacila
swoj dorobek naukowy po uzyskaniu stopnia doktora habilitowanego. Oceniajac jej
dorobek naukowy oraz osiagni¢cia dydaktyczne i organizacyjne, stwierdzam z
przekonaniem, ze spelniaja one zaréwno ustawowe (ustawa z dnia 14 marca 2003 r. o
stopuiach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki, z
poZniejszymi zmianami), jak tez zwyczajowe wymagania stawiane kandydatom do tytutu
profesora. Wnoszg zatem o dopuszczenie dr hab. Malgorzaty Brody do dalszych etapow

postgpowania w sprawie nadania tytuha profesora.

Michat Jaszunski
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