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Recenzja rozprawy d o k t o r s k i e j „Struktury molekularne i wtasciwosci spekt ra l n e c h r o m o f o r o w 

wybranych biatek f luorescencyjnych oraz rodopsyny. Obliczenia k w a n t o w o - c h e m i c z n e . " 

a u t o r s t w a mgr inz. Lukasza Wolanskiego. 

Przedstawiona do recenzji rozprawa doktorska mgr inz. tukasza Wolanskiego wykonana pod 
opiek^ prof. Tadeusza Andruniowa przedstawia wyniki badah teoretycznych dotycz^ce wlasciwosci 
strukturalnych oraz spektralnych wybranych modeli chromoforow poprzedzone bardzo gl^bok^ analiz^ 
metodologiczn^. Tresc pracy odpowiada jej tytutowi. Praca zawieraj^ca t^cznie ponad 220 stron sklada 
si^ z czterech czQsci: ponad 30 stronicowego wst^pu, okolo 70 stron rozwazan metodologicznych 
(popartych wynikami obliczen), blisko 40 stron wynikow dotycz^cych badan modeli trzech chromoforow 
biatkowych oraz okoto 60 stron materialow dodatkowych, ktore znacznie ulatwiaj^ lektur^ dysertacji. 

Przedmiot badah jest starannie wybrany i aktualny, zagadnienia badawcze wpisuj^ si^ w obszar 
zainteresowan Zespotu Naukowego oraz Promotora. Cytowana literatura obejmuje 307 poprawnie 
przytoczonych pozycji. 

Warto zauwazyc, ze juz na wst^pie Autor wprowadza bardzo przejrzysty i obszerny spis polskich 
terminow dotycz^cy metodologii, ponadto zwraca uwag^ konsekwentne stosowanie akronimow 
zaczerpni^tych z jQzyka angielskiego. W pracy mozna znalezc niestety rowniez sformutowania jak 
„geometria struktury" czy „okres czasu", s^ to jednak wyj^tki. 

We wst^pie dysertacji znajduje si^ bardzo przyst^pne przedstawienie wtasciwosci i roll rodopsyny 
oraz wybranych biatek fluorescencyjnych w oparciu o wyniki badah obejmuj^ce bardzo szeroki przedziat 
czasowy - od odkrycia i zaobserwowania do najaktualniejszych wynikow badah naukowych, zastosowah 
terapeutycznych i komercyjnych. Wst^p stanowi dobre uzasadnienie wyboru przedmiotu badah. 

Badacze uzywaj^cy narzQdzi kwantowochemicznych najczQsciej zgadzaj^ si^, ze jednym z 
najwi^kszych wyzwah dIa badah teoretycznych jest okreslenie struktury przestrzennej biatek i innych 
duzych molekut o znaczeniu biologicznym oraz wynikaj^cych z niej ich wtasciwosci np. wtasciwosci 
spektralnych. U podwalin takich opinii lezy rozmiar biaiek - cecha ze swej natury trywialna, jednak 
nlos^ca daleko id^ce konsekwencje. Chemia kwantowa dysponuje dzis narz^dziami, ktore doskonale 
wspomagaj^ a czasem wr^cz konkuruj^ z metodami eksperymentalnymi. Jednak uzyskanie wynikow 
dIa catego uktadu biatkowego jest w tym przypadku niedost^pne. DIatego Autor do swoich badah 
wybrat niewielkie 
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centrum chromoforowe, ktore umozliwi+o Mu dokladne testy zaawansowanych metod obliczeniowych (z 
naciskiem na uzytecznosc metody CC2) i ich weryfikacj^ jako wiarygodnego narz^dzia do badania PES 
w okolicach przeci^cia stozkowego. Wybranie takiego przyblizenia jest, w mojej ocenie trafne, choc 
korzystaj^c z okazji chciatbym poprosic Autora o pewne rozwazania dotycz^ce mozliwego wp+ywu 
momentow dipolowych pochodz^cych od helis otaczaj^cych chromofor na jego wtasciwosci spektralne. 
Tych rozwazan w mojej ocenie brakuje w pracy. Cennymi elementami, ktore mozna znalezc w pracy, s^ 
okreslenie roll parametru alternacji diugosci wi^zah oraz parametru modyfikacji hamiltonianu zerowego 
rz^du (e), ktorego staranny wybor prowadzi do prawidtowego okreslenia energii wzbudzeh (w 
odroznieniu od cz^sto stosowanej wartosci domyslnej, daj^cej wyniki odiegte od wynikow 
referencyjnych). DIatego wnioski ptyn^ce z tabel 5.4a i b powinny bye lektur^ obowi^zkow^ dIa 
adeptow obliczen kwantowochemicznych. Przy okazji lektury tej cz^sci rozprawy doktorskiej, chciatbym 
zadac Autorowi pytanie: jakie efekty mogtoby przyniesc przyj^cie modelu opartego o superpozycj^ 
dwoch lub trzech chromoforow przyj^tych jako modelowe? 

Przeprowadzony i przedstawiony w pracy gruntowny i staranny poziom walidacji teoretycznych 
metod dostepnych do zbadania uktadu chemicznego odpowiadaj^cego modelom wybranych biatek 
fluorescencyjnych oceniam bardzo wysoko. 

W dalszej cz^sci dysertacji Autor przedstawia wyniki badah teoretycznych dotycz^cych modeli 
trzech biatek: GFP, GFP-W7 oraz DsRed: zostata tu wykazana duza przydatnosc szeroko stosowanych 
funkcjonatow gestosci do dokladnego przewidywania struktury badanych chromoforow, udato si^ 
rowniez okreslic optymaln^ baz^ funkcyjn^ dIa tego typu obliczen. Struktura modeli chromoforow 
postuzyta do obliczenia energii wertykalnych przejsc absorpcyjnych i emisyjnych o najwi^kszych 
intensywnosclach. W mojej ocenie najcenniejszym wnioskiem ptyn^cym z tej cz^sci pracy jest 
wykazanie korelacji parametru e z zadeklarowanym rozmiarem przestrzeni aktywnej. 

W podsumowaniu i wnioskach Autor podejmuje prob^ zebrania i usystematyzowania najwazniejszych 
wynikow ptyn^cych z pracy. Z pozytkiem dIa niej, jako catosci, mogtoby bye dwu a nawet trzykrotne 
skrocenie tego rozdziatu np. najwazniejsze wnioski przedstawione w punktach utatwityby podkreslenie 
spojnosci wynikow. 

Przedstawione w dysertacji wyniki s^w mojej ocenie rezultatem przystowiowo mrowczej pracy, ktor^ 
wykonat Autor. Jej wyniki mog^ stanowic solidny fundament metodologiczny dIa teoretycznych badan 
chromoforow, choc mozna si^ spodziewac, ze z czasem „ztota metoda" rekomendowana przez Autora 
zdezaktualizuje si^, gtownie dzi^ki rozwojowi mikroelektroniki. 

Mgr inz. tukasz Wolahski jest wspotautorem 1 pracy opublikowanej, 2 prac b^d^cych w 
przygotowaniu oraz trzech publikacji pokonferencyjnych. 
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KONKLUZJA R E C E N Z J I 

Przed+ozona mi do oceny rozprawa spetnia wszystl<ie wymagania stawiane ustaw^ o tytule i 
stopniach naukowych z dnia 14 marca 2003 r. (Dz. Ust. nr 65, poz. 595) oraz Rozporz^dzenie 
Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyzszego w sprawie szczegolowego trybu i warunkow 
przeprowadzania czynnosci w przewodach doktorskich, w postepowaniu habilitacyjnym oraz w 
postepowaniu o nadanie tytulu profesora (Dz.U. nr 204, poz. 1200, z dnia 22 wrzesnia 2011 r.), a 
takze zwyczajowe kryteria stawiane rozprawom doktorskim. Wnosze o dopuszczenie rozprawy 
mgr inz. tukasza Wolanskiego do etapu publicznej obrony jej tez. 


