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Ocena dorobku naukowego dr. Artura Gieldonia
oraz jego osiagniecia naukowego stanowiacego podstawe
przewodu habilitacyjnego, przedstawionego pod tytulem

wEmpiryczne pola silowe, jako narzedzie w badaniu wlasciwosci biologicznych

wybranych bialek receptorowych, proteaz serynowych oraz bialek osocza”.

Dr Artur Gieldon ukonczyl studia na Wydziale Chemii Uniwersytetu
Gdanskiego w 1997 r., uzyskujac dyplom magistra chemii. Prace doktorska,
zatytutowana ,, Modelowanie molekularne oddziatywan receptorow wazopresyny
i oksytocyny z wybranymi bioligandami ”, obronit w 2004 r.; promotorem byl
prof. dr hab. inz. Jerzy Ciarkowski. W okresie pracy nad doktoratem, w 1.
2000-2001, dr Artur Gietdon byl zatrudniony jako technik w Os$rodku
Informatycznym Uniwersytetu Gdanskiego. Po doktoracie, w latach 2004-2005,
Habilitant zatrudniony zostat w macierzystej uczelni na stanowisku asystenta. W
kolejnych latach (2005-2008) dr Artur Gieldon odbyl staz podoktorski w
ramach programu Marie Curie Host Fellowship, obejmujacy naprzemienne
pobyty w dwoch instytucjach: na Uniwersytecie J.W. Goethego we
Frankfurcie oraz na Uniwersytecie we Florencji. W tym aspekcie przebieg

kariery Habilitanta nalezy uzna¢ za wzorcowy.

Po powrocie do kraju zostal zatrudniony na Wydziale Chemii
Uniwersytetu Gdanskiego jako specjalista ds. informatyki, a od roku 2009 do
chwili obecnej jest zatrudniony na tym wydziale na stanowisku adiunkta.
Warto odnotowaé takze dwa krotkoterminowe staze w USA (Cornell
University) oraz w Korei Pd. (KIAS).
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Tematyka badan naukowych prowadzonych przez dr. Artura Gieldonia jest zwigzana w
gléwnej mierze z teoretycznym modelowaniem struktury i opisem wlasnosci bialek z
zastosowaniem metodologii opartych na klasycznych polach silowych, dotyczy zatem badan o
charakterze interdyscyplinarnym.

Podsumowany w dokumentacji calkowity dorobek naukowy dr. Artura Gieldonia
obejmuje 39 publikacji naukowych w czasopismach z tzw. listy filadelfijskiej; taczna wartosé
wspotczynnika oddziatywania (Impact factor) prac Habilitanta jest wynosi IF=97,7. Dorobek naukowy
opublikowany po uzyskaniu stopnia naukowego doktora to 35 publikacji. Prace Habilitanta
opublikowane zostaly w renomowanych czasopismach o zasiggu miedzynarodowym, m.in. w
BIOINFORMATICS, SCIENTIFIC REPORTS, JOURNAL OF BIOLOGICAL CHEMISTRY,
BIOCHIMICA ET BIOPHYSICA ACTA-PROTEINS AND PROTEOMICS, CHEMBIOCHEM, FUTURE
MEDICINAL CHEMISTRY, PLOS ONE, INTERNATIONAL JOURNAL OF BIOLOGICAL
MACROMOLECULES, JOURNAL OF CHEMICAL PHYSICS, JOURNAL OF PHYSICAL
CHEMISTRY B, JOURNAL OF PHYSICAL CHEMISTRY A, JOURNAL OF CHROMATOGRAPHY B,
FEBS JOURNAL, CELL STRESS & CHAPERONES, ARCHIVES OF BIOCHEMISTRY AND
BIOPHYSICS, TETRAHEDRON, JOURNAL OF MOLECULAR LIQUIDS, ACS COMBINATORIAL
SCIENCE, AMINO ACIDS, JOURNAL OF COMPUTER-AIDED MOLECULAR DESIGN, JOURNAL
OF MOLECULAR MODELING, PROTEINS, FLUID PHASE EQUILIBRIA, STRUCTURAL
CHEMISTRY, QSAR & COMBINATORIAL SCIENCE, JOURNAL OF PEPTIDE RESEARCH,
JOURNAL OF PEPTIDE SCIENCE, ACTA BIOCHIMICA POLONICA.

Wyniki badan naukowych prowadzonych przez dr. Artura Gieldonia znajduja oddzwiek w
literaturze, czego wymiernym dowodem jest liczba cytowan wynoszaca 297 cytowan (260 bez
autocytowan) oraz wartos¢ indeksu Hirscha h = 10. Biorac pod uwage tematyke uprawiang przez
Habilitanta, nie sg to wartosci bardzo wysokie, ale mozna je uzna¢ za w petni akceptowalne na etapie

habilitacji.

Dr Artur Gieldon wielokrotnie prezentowat wyniki swoich badan naukowych na
migdzynarodowych i krajowych konferencjach i sympozjach naukowych. ELaczna liczba prezentacji
wynosi 36, w 21 przypadkach Habilitant byl gléwnym autorem, wsréd jego prezentacji znajduje

sie 1 wyklad na zaproszenie.

Dzialalno$¢é badawcza Habilitanta byla trzykrotnie wyrézniana Nagrodami Zespolowymi
Rektora Uniwersytetu Gdanskiego; dr Artur Gieldon byl laureatem wyréznienia w konkursie

im. Krzysztofa Celestyna Mrongowiusza oraz laureatem nagrody im. Andrzeja Wisniewskiego.

Habilitant byt wykonawca w 8 projektach, nie uzyskalo mu sie¢ jednak pozyskaé srodkéw na
finansowanie wlasnego grantu. W dokumentacji przewodu habilitacyjnego nie zamieszczono
informacji o wykonywanych recenzjach.



Jako nauczyciel akademicki, dr Artur Gieldon od szeregu lat prowadzi zajecia dydaktyczne
na Wydziale Chemii Uniwersytetu Gdanskiego, ktore w ciagu wielu lat jego zatrudnienia na stanowisku
asystenta oraz adiunkta obejmowaly nie tylko zajecia ¢wiczeniowe, ale takze wyklady (z Technologii
informacyjnej oraz Chemii Teoretycznej). W przedtozonej dokumentacji Habilitant zglasza takze
wspotautorstwo  przedmiotow ,, Matematyczne podstawy Modelowania Molekularnego oraz
Elektroniczna Diagnostyka Chemiczna. Warto takze podkreslic popularyzatorska dzialalnosé
Habilitanta, obejmujaca organizacje warsztatéw popularnonaukowych w galerii handlowej
(dwukrotnie), Baltyckiego Festiwalu Nauki oraz Dni Otwartych na Wydziale Chemii oraz

kilkukrotne pozyskanie Srodkéw na organizacj¢ warsztatow popularnonaukowych.

W zakresie ksztalcenia miodej kadry, dr Artur Gieldon byl promotorem 2 prac
magisterskich, a takze pelnil funkcje promotora pomocniczego w przewodzie doktorskim mgr. inz.
Tomasza Wileckiego (2016).

Rozprawe habilitacyjna dr. Artura Gieldonia stanowi cykl 12 oryginalnych publikacji
opatrzonych 34-stronicowym komentarzem. Prace stanowigce podstawe rozprawy habilitacyjnej
opublikowane zostaly w latach 2007-2018 w renomowanych czasopismach o zasiegu
miedzynarodowym: JOURNAL OF BIOLOGICAL CHEMISTRY, BIOCHIMICA ET BIOPHYSICA
ACTA-PROTEINS AND PROTEOMICS, CHEMBIOCHEM, FUTURE MEDICINAL CHEMISTRY,
PLOS ONE, INTERNATIONAL JOURNAL OF BIOLOGICAL MACROMOLECULES, JOURNAL OF
CHROMATOGRAPHY B, FEBS JOURNAL, ARCHIVES OF BIOCHEMISTRY AND BIOPHYSICS,
JOURNAL OF MOLECULAR MODELING, STRUCTURAL CHEMISTRY, ACTA BIOCHIMICA
POLONICA. Laczna warto$¢ wspétczynnika oddzialywania tych prac to IF = 35,5.

Wiegkszo$¢ publikacji cyklu habilitacyjnego to prace wieloautorskie (3-12 autorow); jedna
praca (H7) powstala wylacznie przy wspoludziale Habilitanta i jego magistranta. Duza liczba
autorow wynika przede wszystkim z faktu, ze te publikacje przedstawiajg wyniki teoretyczne
Habilitanta oraz wyniki eksperymentalne pochodzace z kilku grup badawczych. Szeroka wspolpraca
Habilitanta z wieloma zespolami eksperymentalnymi jest faktem zdecydowanie wartym

podkreslenia.

Przedlozona dokumentacja zawiera o$wiadczenia Habilitanta oraz wspoélautoréw
dotyczace ich wktadu w prace cyklu habilitacyjnego; w kazdym przypadku oszacowany jest wkiad
okreslony procentowo. O$wiadczenia te zdecydowanie wskazuja, ze wklad dr. Artura Gieldonia w
czeSci dotyczacej badan teoretycznych jest dominujacy, publikacje te moga zatem stanowié

podstawe jego habilitacji.

Autor zatytulowal swoje osiaggni¢cie habilitacyjne jako ,,Empiryczne pola silowe, jako
narzedzie w badaniu wtasciwosci biologicznych wybranych biatek receptorowych, proteaz serynowych
oraz bialek osocza”. Osobiscie uwazam to sformulowanie za nie najlepsze, gdyz podmiot -
,,Empiryczne pola sitowe” - kladzie nacisk na aspekt metodologiczny, a Habilitant nie rozwijat nowych

pol sitowych, lecz je stosowal w badaniach wlasciwosci wybranych bialek; nie jest to takze pierwsze
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zastosowanie mechaniki molekularnej w badaniach wlasciwosci biatek. Ale oczywiscie jest to jedynie

drobna uwaga krytyczna, a nie powazny zarzut.

Nalezy podkresli¢, ze podjeta w ramach habilitacji dr. Artura Gieldonia tematyka
badawcza jest niezwykle aktualna, a poziom wykonanych badan jest bardzo wysoki. Cykl
publikacji mozna uznaé za spojny tematycznie. Przeprowadzone badania mozna podzieli¢ na
trzy zasadnicze grupy tematyczne, co bardzo przejrzyscie podsumowal Autor w Autoreferacie
(Rys. 3): (i) badania oddzialywan bialko-ligand (prace H1, H6, H8, H11), (ii) badania zmian
konformacyjnych bialek (prace H2-HS5, H10, H12), (iii) rozwoj narzedzi do wizualizacji ztozonych

ukladéw molekularnych.

Przeprowadzone przez Habilitanta badania w polaczeniu z badaniami do$wiadczalnymi
dostarczyly szeregu istotnych wynikéw, dotyczacych molekularnych podstaw mechanizmow
aktywacji badanych biatek, opisu wplywu mutacji punktowych na aktywno$¢ proteolityczna, opisu
oddziatywan biatko- ligand, molekularnych podstaw obserwowanych réznic w stabilno$ci oligomerow.
Osobnym elementem wartym komentarza jest publikacja H7 (Acta Biochimica Polonica 2015), w
ktorej oméwione sq wprowadzone przez Habilitanta (z udzialem jego magistranta), nowe funkcje
do programu RASMOL ulatwiajace analize struktur bialek. OczywiScie nie jest to element o
wartosci sensu stricte naukowej. Rozwdj algorytmow oraz narzedzi ulatwiajacych prace, czesto
jest calkowicie niedoceniany, pomimo, ze stanowi istotny wklad, a takie narzedzia sa szeroko
stosowane przez innych. Bardzo pozytywnie oceniam ten wklad Habilitanta o charakterze

metodologicznym, a takze fakt, ze zadbal on o publikacje¢ takze w tym przypadku.

Podsumowujac osiggniecie habilitacyjne dr. Artura Gieldonia, przedstawiony do oceny

spéjny tematycznie cykl prac oceniam wysoko, stanowi on bez watpienia wklad w rozwoj

dyscypliny.

Jak wspomniatlem wczeéniej, dorobek Habilitanta po doktoracie obejmuje 35 publikaciji,
czyli 21 prac, oprécz tych wlaczonych do cyklu stanowigcego podstawe habilitacji, ktore
przedstawiaja inne istotne aktywnosci naukowe dr. Artura Gieldonia. Moja ocena tych prac

Habilitanta jest pozytywna.

Niestety, nieco innego obrazu dostarcza lektura przedstawionych przez Habilitanta
zalacznikow, a w szczegélnosci Autoreferatu. Dokument ten (szczegdlnie jego wersja
przygotowana w jezyku polskim), przygotowany zostal w sposob niedbaly, pelen jest bledow o
charakterze jezykowym, w wielu miejscach trudno jest zrozumie¢ intencje¢ oraz wywdd logiczny
Autora. Niestety, w przedstawionym Autoreferacie sa takze powazne nieScistosci oraz bledy
merytoryczne. Pewnym usprawiedliwieniem dla Habilitanta jest fakt, ze w wersji Autoreferatu

przygotowanej w jezyku angielskim niektore, sposrod tych btgdéw, nie sa obecne.



Nie bede w tym miejscu wymienial wszystkich btedow 1 potknie¢, podam jedynie kilka
przyktadow:

- Dhugg listg literowek i bledow jezykowych otwiera dwukrotny btad w nazwisku promotora
magisterium i doktoratu (str. 1), a w tytule Zalgcznika 4a przestawione sg litery;

- Rozdzial 1.0.0 zatytutowany jest Cel badan, cho¢ Autor wcale nie formutuje w nim celu badan;

- Autoreferat zawiera do$¢ obszerny Wstep (2.0.0) opisujacy elementy teoretyczne / metodologiczne.
Trudno dociec jaki byt zamyst Autora, co do celu tego rozdziatu. Omawiane zagadnienia powinny by¢
oczywiste dla osob zorientowanych w tematyce, za$ dla osob niezorientowanych, pozostang

niezrozumiate po jego lekturze;

- Autor podaje funkcje energii z potencjatem Lennarda-Jonesa 12-6 (Réwn. 1; nawiasem mowigc —
podpis méwi o potencjale ,,Leonarda-Jonesa ”, podkr. moje) z komentarzem ,, Wspolczesne pola sitowe
w wigkszosci przypadkow opierajq si¢ o stosunkowo prostq funkcje energii patrz Rownanie 17, nie
wspominajgc o tym, ze w wielu metodach mechaniki molekularnej stosowane sg inne funkcje do opisu

oddzialywan van der Waalsa,
- ,Zastosowane w rownaniu potegi, najlepiej pasujg do danych eksperymentalnych” (str. 7);

- ,,Oznaczatoby to koniecznos¢ wykonania 10" krokéw algorytmu. Nawet przy uzyciu super-

komputerow jest to wykonalne w rozsqdnym czasie.” (str. 8, podkr. moje, brak przeczenia),

- wZazwyczaj procesy biologiczne przechodzq przez blizej nieokreslong liczbe standw przejsciowych.

Stany te charakteryzujg sie pewng trwatoscig, naturalnie spowalniajgc obserwowany proces.” (str.

8, podkr. moje)

- ,Istniejg dwa sposoby na uwzglednienie srodowiska wodnego w badanym uk/adzie. Pierwszym
z nich jest dodanie pewnej liczby czgsteczek wody, ktéra bedzie otacza¢ symulowane biaZko.
Istnieje wiele modeli czgsteczek wody, do najwazniejszych nalezy zaliczy¢é: TIP3P, TIP4P, TIP5SP,
SPC, SPC/E czy F3C réznigeych sie miedzy sobg iloscig obiektow oraz lokalizacjg fadunkow

punktowych.

Drugim sposobem jest zastosowanie funkcji matematycznej by ,,symulowala " obecnosé wody w

badanym uk/adzie. Najpopularniejszym matematycznym modelem wody jest Generalized Born
Surface Area (GBSA)” (str. 8, podkr. moje);

- wPrzy pomocy empirycznych pdl sitowych mozna przewidzieé¢ / obliczyé nastepujgce parametry

opisujqce badane uktady molekularne: (...)

- dane termodynamiczne takie jak kinetyka oraz entropia.” (str. 9, podkr. moje).




- w,Rownanie 4. Rownanie Jarzynskiego, AF - zmiana energii swobodnej, W - sifa potrzebna do
wyciggnigcia liganda 7 biatka liczona jako srednia po wszystkich trajektoriach, f=1/RT.” (str. 19,
podkr. moje).

W przedstawionym Autoreferacie Habilitant opisuje takze pokrotce swoje plany
badawcze na przyszlo§é. Uwazam, ze wskazane tutaj byloby pewne rozwiniecie, dlatego

whnioskuje o spotkanie z Habilitantem w trakcie posiedzenia Komisji Habilitacyjnej.

Podsumowujac, w mojej opinii, Autoreferat przedstawiony przez Habilitanta poddaje pod
watpliwo$¢ jego kompetencje do pracy w charakterze samodzielnego pracownika
akademickiego, szczegolnie w kontekscie prowadzenia doktoratéw. Od przyszlego promotora
prac doktorskich, ktéry ma czuwa¢ nad ich poprawnoscia, w pierwszym rzedzie nalezy wymaga¢é

kompetencji do krytycznej analizy i korekty wlasnego tekstu.

Biorac pod uwage powyzsze, pomimo pozytywnej oceny publikacji dr. Artura Gieldonia
stanowigcych podstawe jego habilitacji, nie moge z pelnym przekonaniem poprze¢ jego wniosku
0 nadanie stopnia doktora habilitowanego nauk chemicznych. Swoja ostateczng opinie w tej

sprawie wyraze na posiedzeniu Komisji habilitacyjnej, po spotkaniu z Habilitantem.
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