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RECENZJA
rozprawy habilitacyjnej pt.:

»Metoda gtéwnych sktadowych w rozwiqzywaniu problemdéw analizy jakoscio wej
i ilosciowej prébek o zfozonej strukturze i sktadzie chemicznym
— podejscie niestandardowe”
oraz dorobku naukowego dr Grazyny Czerniak
z Wydziatu Technologii i Inzynierii Chemicznej Politechniki Bydgoskiej
im. Jana i Jedrzeja Sniadeckich

Informacje ogélne

Dr Grazyna Czerniak studia fizyczne ukonczyta w roku 1994 r na Wydziale Fizyki i
Astronomii Uniwersytetu Mikotaja Kopernika w Toruniy uzyskujac stopieri magistra fizyki. W
2003 roku uchwata Rady Naukowej Instytutuy Fizyki Politechniki Wroctawskiej uzyskata stopien

doktora nauk fizycznych na podstawie rozprawy:

»~Wybrane zagadnienia interpretacji widm
elektronéw za pomocq gtéwnych sktadowych i analizy czynnikowej”. Promotorami rozprawy byt
prof. dr hab. Ryszard Siuda. Od 1994

— 2003 roku zatrudniona byta jako asystent w Zaktadzie
Fizyki Doswiadczalnej Instytutu Matematyki i Fizyki Akademii Rolniczo-Technicznej w Bydgoszczy,
a nastepnie jako adiunkt (do 2006 r. i dalej do 2021) w ATR a nastgpnie w Uniwersytecie
Technologiczno—Przyrodniczym w Bydgoszczy. Od 2021 r zatrudniona jest jako adiunkt w
Zaktadzie Fizykochemii Powierzchni Wydziatu Technolo

gii i Inzynierii Chemicznej UTP a obecnie
Politechniki Bydgoskiej.

W 1994 r. ukoriczyta Czterosemestralne Studium Pedagogiczne Uniwersytetu Mikotaja
Kopernika w Toruniu. W 1996 r Habilitantka obyta trzymiesieczny staz (program Tempus
Zaktadzie Chemii Organicznej Wydziatu Chemicznego Uniwersytetu w Umaéa (Szwecja), gdzie pod
okiem prof. P. Galadiego i prof. S. Wolda ksztatcita si

¢ i podnosita swoje kwalifikacje w zakresie
metod chemometrycznych. Ponadto wiedze swoja uzupetniata, poprzez krétkoterminowe

wizyty/staze w: Austrii, Niemczech oraz kurs we Wtoszech. Aktywnie wspotpracowata i
wspétpracuje z oérodkami akademickimi w Polsce.
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Rozprawa habilitacyjna

Przedstawiong do oceny rozprawe habilitacyjng dr Grazyny Czerniak stanowi zbior
spietych w plik 7 prac, opublikowanych w latach 2014-2025 w czasopismach z listy Journal



Citation Raports (JCR), opatrzonych wstepnym komentarzem (autoreferat). Wszystkie te prace
opublikowane zostaty w czasopismach o obiegu migdzynarodowym tj: J. Chemom. (1), Chemom.
intell. Lab. Syst. (2), J. Appl. Phys. (1), App. Surface Sci. (1), Sci. Tot. Environ. (1), J. Environ.
Manag. (1). Badania te odnosza sie do wykorzystania i zastosowania chemometrii i
wielowymiarowej analizy statystycznej w interpretaciji sygnatow instrumentalnych, co stanowi
kontynuacje badan podjetych w ramach rozprawy doktorskiej. Zagadnienia te wprawdzie
mieszcza sie¢ w obszarze nauk $cistych i przyrodniczych (fizyka, matematyka, chemia), mam
jednak watpliwosci co do zakwalifikowania i przypisania ich jako prace czysto chemiczne.
Kandydatka bedac fizykiem, stosujgcym metody analizy statystycznej de facto matematyke)
ubiega sie o stopien naukowy doktora habilitowanego nauk chemicznych!! Potwierdzeniem
moich watpliwosci jest wybor czasopism, W ktorych Habilitantka publikowata wyniki swoich
prac!. taczny tzw. Impact Factor (IF) dla tych prac to niezta warto$¢ 33.64. Niestety nie widomo
ile razy byty one cytowane?, tj jaki byt/jest ich oddzwigk w literaturze ?

Analizujac osiagniecia Habilitantki nalezy zauwazyg, ze Jej gtéwnym celem byto wykazanie
nowego, dotychczas nie opisanego potencjatu gtéwnych sktadowych, bazujacych na opracowaniu
algorytmow oraz schematow postepowania w chemometrii, opartych na dobrze znanej metodzie
PCA. Metodologia ta wile lat temu opisana zostata w fundamentalnych opracowaniach prof.
Bruce R. Kowalskiego z Millikin University, IL (USA). Te nowe metodyki postuzycC miaty/majg w
sytuacjach gdy metody analizy, typowe dla danej techniki pomiarowej, wykazuja istotne
ograniczenia. Zatem bedaca przedmiotem oceny problematyka jest cenna i ma utylitarny
charakter. Stanowi poniekad niszowy przedmiot  studiow badawczych laboratoriow
obliczeniowych czy naukowo-rozwojowych. Wigkszo$¢ z realizowanych badan, co zauwaza
Habilitantka opiera sig na:

(i) opracowaniu nowej metody chemometrycznej o nazwie SQPCA (Score-based Principial
Component Analysis) przeznaczonej do ilosciowego oznaczania sktadnikéw w ztozonej
mieszaninie a zwtaszcza pojedynczych analitéw na podstawie danych typu first-order data,

(ii) opracowania schematéw postepowar ze zbiorami danych spektroskopowych, ktore ze
wzgledu na swoja 7tozonoéé nie moga by¢ efektem przetwarzania przy uzyciu podejscia
klasycznego,

(iii) opracowanie nowego statystycznego indeksu jakosci, w szczegoblnosci do monitorowania
wielu parametrow fizykochemicznych i biologicznych wéd powierzchniowych jednoczesnie,
oraz wczesnego wykrywania prébek atypowych na przyktadzie rzeki Odry.

W tym obszarze doszuka¢ mozna sie pewnych elementow nowosci naukowej, cho¢ jako chemik-
analityk uwazam, ze nie da sig realizowaé¢ wiarygodnych badan jakosciowych i ilosciowych, czysto
chemometrycznych, bez odpowiednio opracowanych rzetelnych procedur metodyk analitycznych
i dobranego instrumentarium. Metrologia via chemometria jest jednym z elementow analityki i
postepowania analitycznego i moze postuzy¢ do weryfikacji i uwiarygodnienia wyniku
pomiarowego. Habilitantka podjefa taka probe stosujac jako narzedzie pakiet do PCA we
wszystkich siedmiu pracach stanowiacych ekwiwalent osiaggniecia habilitacyjnego. Nalezy
zaznaczyé, ze Kandydatka we wszystkich tych pracach jest pierwsza autorka. Jedna z tych prac
jest monoautorska. Prace odnoszg sie zaréwno do modelowania jak i przetwarzania sygnatow i
widm instrumentalnych dla potrzeb analizy farmaceutycznej, inzynierii materiatowej jak i analizy
érodowiskowej. W artykule [A1] przedstawiono algorytm o nazwie ,Score-based Quantitative
Principial Component Analysis” stuzacy do ilosciowego oznaczania réznych substanciji czynnych w
preparatach farmaceutycznych (tabletki) na podstawie widm FTIR. Z analizy tej pracy wynika, ze



WE proponowanej procedury mozliwe jest jednoczesne ilosciowe oznaczanie kilku analitéw w
obecnosci nieznanych zwigzkéw zaktdcajgcych. Osiagnieto to poprzez witaczenie do zatozonego
modelu zestawu danych kalibracyjnych bazujacych na Ppca uzyskanych dla  widm
dwukierunkowych mieszanin, ktére s3 traktowane jako liniowa kombinacja sygnatu widmowego

Proponowanej metody zostata oceniona za Pomocy powszechnie stosowanych miar doktadnosci
i poréwnana z 3 metodami klasycznymi tj.: metodg najmniejszych kwadratéw, metod3 regres;ji
czgstkowej oraz wielowymiarowa rozdzielczoscia krzywych bazujaca na naprzemiennej metodzie
najmniejszych kwadratéw. Wyniki pokazaty, 7ze w widmach wielosktadnikowych uktadéw
dwukierunkowych, W przypadkach gdy metody klasyczne nie $q w stanie doktadnie przewidzie¢
stezenia sktadnikéw, podejscie oparte na PCA, w pewnych okolicznosciach, moze generowad
dobre wyniki i moze by¢ uzyteczna w przewidywaniach eksperymentalnych.

Podobny charakter, z kontynuacjg wczesniejszych badari, ma publikacja [A 2]. Tu Habilitantka
przedstawita aplikacje bazujacy na llosciowej analizie gtownych sktadowych stosujac algorytm
SQPCA w pozyskaniu informac;ji z wielosktadnikowych widm w obecnosci nieznanych zwigzkow
interferujacych. Z analizy danych wynika, iz metodologia bazujgca na dekonwolucji tych widm
moze by¢ przydatna w interpretacji danych emisyjnych czy/i NMR. Autorka wskazata mozliwosé
zastosowania tej metody do interpretacji sygnatéw uzyskanych dla ztozonych, sztucznie
stworzonych mieszanin zwigzkéw organicznych z grupy fenoli czy mieszaniny sktadajacej sie z
aminokwasu, peptydu, oligosacharydu i alkoholu. Problem w obu tych pracach polega na tym, ze
W rozwazaniach tych brak jest referencyjnych metod instrumentalnych, jako weryfikujacych
koricowy wynik.

Inny nieco wydzwiek, cho¢ w tym samym nurcie, ma praca [A3] odnoszaca sie do interpretacji
widm kompozytu z udziatem indu i miedzi z depozycja organiczng. Dzieki metodzie tworzenia
skumulowanych sum przy uzyciu PCA (tzn PC1+PC2, PC1+PC2+PC3, itd.), i na podstawie
wektoréw tadunkéw, dokonano interpretacji widm abstrakcyjnych wyrdzniajac trzy formy fazowe
indu; metaliczng, aktywng chemicznie i faze nieaktywna. Dzigki wizualizacji chemometrycznej
mozliwe byto wykazanie, ze podtoze odgrywa wazna role podczas osadzania indu na podtozu
organicznym (ftalocjaniany). Ponadto wykazano, ze w poczatkowej fazie preferowane jest
powstanie zdefiniowanego kompozytu In,CuPc, za¢ w dalszym tworzenia klastréw, na ktérych
tworzy sie warstwa metaliczna. Bazujac na przeprowadzonych rozwazaniach z uwzglednieniem
energii wigzania (metal-podfoze) dokonano weryfikacji i interpretaciji istniejacych modeli.
Podobne wnioski mozna wysnuc analizujac prace [A4] i [A-5]. W tym przypadku modelowanie
chemometryczne wykorzystano do interpretacji widm dyfrakcyjnych (X-ray) podczas identyfikacji
zwigzkdw chemicznych odpowiedzialnych za odpowiedni kolor (tlenki, azotki) podtoza
tytanowego pod wptywem promieniowania laserowego. | w tym przypadku metoda gtéwnych
sktadowych postuzyta do modelowania wielu grup jednoczesnie, stosujgc w interpretacji schemat
polegajacy na budowaniu modelu PCA W oparciu o dane referencyjne. Odwrécenie wczesniej
Zaproponowanego algorytmu pozwolito na niestandardowe operowanie danymi zaréwno
referencyjnymi jak i tymi wykorzystanymi w symulacji numerycznej np. okreélania vig biplot
formowanej kompozycji cienkich warstw ztota czy ztota z cyng na podtozach ze szkia. Zmiana
nosnika z tytanu na rod w wykorzystaniu techniki XPS do pozyskania widm charakterystycznych
po laserowym napromieniowaniu, uzupetnionych o obrazowanie 7z uzyciem mikroskopii
konfokalnej, wskazuje na wariantowo<¢ i mozliwos$¢ wykorzystania techniki PCA w grupowaniu
(analiza klastrowa) i interpretacji duzej ilosci danych pomiarowych w charakteryzowaniu
powstatych struktur i indywidudw.

Jak bumerang wraca moje wczesniej postawione pytanie; i gdzie tu jest chemia, ta w klasycznym
tego stowa rozumieniu? Poza analitami-pierwiastkami czy/i zwigzkami chemicznymi (z nazwy), )
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pod’foiami—noénikami i fizykochemicznymi technikami pomiarowymi niestety nie ma jej.
Wszedzie dominuje matematyka i analiza statystyczna , nawet nie chemia obliczeniowa. To
prawda, ze chemicy swiaszcza analitycy postuguja sie analiza PCA do interpretacji danych
pomiarowych (mechanizmy) i wizualizacji (modelowanie, obrazowania, ect).

Ostatnia cze$¢ pakietu ocenianych prac odnosi sig do opracowania nowego statystycznego
indeksu jakosci (TQ-PCA) rekomendowanego dla oceny i klasyfikacji np. wod [A6] i [A7]. Indeks
ten bazuje na tescie Hotellinga T2, stanowigcego uogdlnienie rozktadu testowego t-Studenta.
Dzieki temu mozliwe jest wielowymiarowe obrazowanie na jednym wykresie jako jednego
wskaznika. Przy czym monitorowane parametry sg zwykle skorelowane, co powoduje iz zmiana
jednego czynnika wptywa na pozostate w okreélony sposéb, a nawet mate wzajemne zmiany
maja swoj udziat w zsumowanej kowariancji. Wg danych przedstawionych w obu dyskutowanych
pracach [A6] i [A7] zaproponowany model z duza doza prawdopodobienistwa byt tozsamy w
monitorowaniu zagrozenia ekologicznego rzeki Odry dzigki synergii fizykochemicznych i
biologicznych deskryptorow i korelacji ich zmiennosci. Oczywiscie, jak w kazdej metodzie
statystycznej (chemometrycznej) dobdr parametrow charakterystycznych opisujacych dany
obiekt badawczy (uktad wieloparametrowy) jest kluczowy. Koricowy wynik zalezy od tego ktore z
tych parametréw zostang zastosowane i skorelowane by sobie nawzajem nie przeszkadzac”

Analizujagc te prace wida¢ ich monotematyczno$¢, poprzez uzycie standardowo
dostepnych pakietéw rekomendowanych do analizy PCA, cho¢ odnoszace sig do réznych
obiektéw i aplikacji. Catos¢ zatem nie daje czytelnikowi jednoznacznego pogladu wktadu, jaki
whiosta Habilitantka w rozwoj dziedziny nauk &cistych i przyrodniczych zwtaszcza w dyscyplinie
chemia. Z drugiej strony nie mam najmniejszej watpliwosci, ze powyzsze wyniki stanowia
znaczacy przyczynek w interpretacji  wynikéw pomiarowych i z powodzeniem mMog3 by¢
wykorzystane w rutynowych badaniach. Pytanie jaki jest ich odzew w literaturze? Stad
doszukanie sie spektakularnej nowosci nie jest oczywiste i jednoznaczne, choé sg elementy
interesujace .

Mojg ocene obniza tez nieprawidtowa nomenklatura chemiczna stosowana przez
Habilitantke. Takich kwiatkéw jest pare. Dla przyktadu: koncentracja, gdy powinno byc stezenie,
pik gdy méwimy o sygnale pomiarowym. Generalnie autoreferat jest napisany stabym, niejasnym
jezykiem. Zdecydowanie wyzej oceniam plik opiniowanych publikaciji. Z drugiej strony nie ma co
sie dziwi¢, byly one juz wczeéniej recenzowane i korygowane.

Dorobek naukowo-organizacyjny

Ocene tej aktywnosci p. dr Grazyny Czerniak rozpoczng od podsumowania
naukometrycznego. Dorobek oceniam umiarkowanie pozytywnie, jako mato zréznicowany
aczkolwiek mieszczacy sie w gtéwnym kanonie osiggniecia. Obejmuje on:

a) oryginalne prace naukowe —30 w tym 22 prace z listy JCR wg. deklaracji Habilitantki,
wg ISI Web of Sciences taczny wspétczynnik oddziatywania (IF) prac stanowigcych ekwiwalent
osiagniecia habilitacyjnego wynosi 33.64, co przektada sie na 910 pkt wg. MNISW.

Liczba cytowan dla wspomnianych wyzej 30 prac wynosi 153. Daje to warto$¢ indeksu
Hirscha, h=8.

b) projekty uzyskane w wyniku konkurséw — 3 i 2 edukacyjne (wymiana naukowa) ale jako
wykonawca,

c) aktywnos¢ konferencyjna krajowa (K) i miedzynarodowa (M), w tym referaty — 1M i 4K,
komunikaty i postery - 11M i 24K pozycje

d) wyktady na zaproszenie w instytucjach i gremiach krajowych - 11.




Wiekszosé wyszczegdlnionych prac odnosi sig do gtéwnego nurtu ocenianego osiggniecia
tj. chemometrii i analizy statystycznej w kontekécie Opracowania, na bazie PCA, algorytmow
uzytecznych w poprawie i korelacji sygnatéw dla potrzeb instrumentalnych technik pomiarowych
stosowanych w fizyce, chemii, agronomii €zy w ocenie produktow rolnych, zabiegéw agro-, a
nade  wszystko/i wptywu zanieczyszczen  $rodowiska wodnego. Z analizy  danych
naukometrycznych niestety nie mozna jednoznacznie wnioskowag, ktére z prac przedstawionych
na konferencjach krajowych i migdzynarodowych (komunikaty czy/i postery) byty osobiécie
prezentowane przez Habilitantke. Tym bardziej, ze lista tych osiagnie¢, w stosunkowo dtugiej
karierze naukowej (od 1994 r), nie jest imponujaca. Na podstawie przedfozonego zestawienia nie
mozna tez jednoznacznie odniesé sig do oddzwieku tych prac w literaturze specjalistycznej
(cytowalnosg), stanowigcych ekwiwalent osiggnigcia habilitacyjnego. Tym bardziej. ze ogélna
liczba cytowan nie jest imponujaca (ca. 150). Dobér i wybdr Czasopism tez budzi watpliwoéci
recenzenta. Tylko nieliczne prace z catego dorobku sa publikowane w stricte chemicznych
periodykach. Wiekszo$¢ z nich to prace z pogranicza matematyki/statystyki, fizyki z elementami
inzynierii materiatowej, tu nieco chemii, zywnosci i tu nieco chemii i agronomii. Kandydatka
ubiega si¢ o stopien z zakresy nauk chemicznych 1? Nie najlepiej to $wiadczy o aktywnosci
naukowej Habilitantki. Cho¢ w ostatnim czasie pewne proby zostaty poczynione. Mysle tu o
pracach [A6] i [A7]. | znowu mam dylemat; jak interpretowac osiggnigcie opublikowane w
Czasopismie (Sci. Tot. Environ.), ktére w 2025 r stracito SWoja haukowg reputacje, i pomimo ze
nadal jest w bazie Elsevier aktualnie posiada zerowy IF, a w konsekwenciji jest poza punktacja
MNiSzW). Ja przyjatem jednak zasade niezaleznej oceny wartoéci tej publikacji. Musze stwierdzi¢,
ze zgréwr;o. préﬁ: [A6] oraz ta opublikowana w J. Environ. Menag. [A7] podobaty mi sie
r?z;"jbér"i‘dzgiéj. Wydaje-mi sie, ze to jednak troche za mato jak na osiagniecie habilitacyjne.

Analizujgc, zatem caty dorobek Habilitantki stwierdzi¢ nalezy, ze nie jest on za bogaty i
réznorodny. W jednym przypadku jest Ona jedynym autorem (praca z zakresu chemometrii i
analizy statystycznej z 2021 r), pozostate przypadki to prace wieloautorskie (od 2 do 6 autorow).
Nalezy jednak zaznaczy¢, ze w ponad potowie prac jest Ona pierwszym autorem. W
poczatkowym okresie wida¢ wptyw prof. R. Siudy, jako mentora, dalej domniema¢ sie mozna ze
to Ona byta inspiratorkg i gtéwnym wykonawca badar pod wptywem, jak sama pisze na str. 8,
Autoreferatu, prof. P. Geladi’ego i prof. S. Wold’a z Uméa University. Ten aspekt dobrze Swiadczy
o lJej zaangazowaniu i wykorzystaniu swojego potencjatu w interdyscyplinarnych grupach
badawczych.

W tym punkcie oceny charakterystyki osiggnie¢ koniecznie nalezy wspomnieé¢ o
dziatalnosci dydaktycznej, ktéra jest integralng  czescig pracy zawodowej nauczyciela
akademickiego. Od momentu zatrudnienia, najpierw w Akademii Rolniczo-Technicznej (od 1994r)
po okresie transformacji do Politechniki Bydgoskiej zatrudniona jest na etacie naukowo-
dydaktycznym (obecnie jako adiunkt). Zgodnie ze statutem uczelni wyzszej realizuje wszelkie
formy dziatalnogci dydaktycznej tj wykfady, éwiczenia laboratoryjne, seminaria. Sprawowata tez
opieke i promotorstwo nad realizowanymi pracami inzynierskimi (2), magisterskimi (3).Cata ta
aktywnos¢ dotyczy fizyki, fizyki technicznej i statystyki. Byta i jest (?) aktywnym cztonkiem
Polskiego Towarzystwa Fizycznego (sekretarz, wspotorganizator zjazdu). W ramach promocji
nauk scistych a zwtaszcza fizyki prowadzita tez serig zaje¢ popularyzatorskich w szkotach ¢rednich
pod hastem ,Fizyka jest spoko” . Oceniajac ten zakres dziatalnoéci Habilitantki stwierdzam, Ze nie
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budzi on zastrzezer recenzenta i zastuguje na docenienie, cho¢ tez nie jest imponujacy, z 13
uwaga ze odnosi sig do dyscypliny fizyka !.

Wspomniana powyzej aktywno$¢ zarowno naukowa jak i organizacyjna zostata
zauwazona i doceniona w formie wyréznien i nagréd zaréwno przez lokalne wtadze rektorskie (6-
cio krotnie) jak i Polskie Towarzystwo Fizyczne (Medal 100 lecia-2021r) i MNiSzW (Medal Edukaciji
Narodowej-2021 r). Czasopismo Journal of Chemometrics (Wiley) wyrdznita Ja Certyfikatem
Recenzentaw 2019 .

Ocena koncowa

Reasumujac powyzsze uwazam, se w $wietle obowiazujacych przepisdw, w stopniu mato
przekonywujacym, spetnione zostaty przestanki okreslone w art. 227 Ustawy 2.0 z dnia 20 lipca
2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce oraz Dz.U. z 2020 r. poz. 1668 z pdzniejszymi
zmianami. Przedstawione do oceny materiaty stanowig mato wystarczajgco bogata merytoryczna
podstawe do ubiegania sig przez panig dr Grazyng Czerniak o stopien doktora habilitowanego
swiaszcza w dyscyplinie nauki chemiczne i dlatego finalng decyzje o ewentualnym poparciu
wniosku do Rady Naukowej Dyscypliny Nauki Chemiczne Politechniki Bydgoskiej podejme na
posiedzeniu Komisji Habilitacyjnej, po kolokwium i dyskusji z Habilitantkg. Na tym etapie wnoszg
o dopuszczenie Jej do dalszych etapow wszczetego postepowania.

Stary Toruri, 9 maja 2026 . '7

prof, dr hab, Bosustam Buszewshi



