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Ocena rozprawy doktorskiej
mgr Lecha Szczepaniaka pt. ,,Opracowanie systemu komputerowej identyfikacji
zwiqzkow organicznych w analizie rozpoznawczej metodg GC/MS”

wykonanej pod kierunkiem prof. zw. dr hab. Walerija Isidorowa

Praca dotyczy jednego z najtrudniejszych probleméw chromatografii, tj. budowania baz
danych, ktére umozliwiajg identyfikacje zwigzkéw chemicznych. Moze wydawaé sie, ze
jednoznaczng identyfikacje zwiazkéw umozliwiaja widma mas zebrane w komercyjnych
bazach danych. Okazuje si¢ jednak, ze najwieksza komercyjna baza danych zawiera aktualnie
widma mas okoto 640 tysigcy zwigzkéw chemicznych, co stanowi tylko kilka procent
poznanych do tej pory zwigzkéw organicznych. Proba identyfikacji zwigzkéw nieobecnych w
bazach danych, poprzez interpretacje widma mas jest mozliwa tylko dla niektérych substancji.
Nie osiagnieto do tej pory takiego zaawansowania w modelowaniu fragmentow jonéw, aby
bylo mozliwe przewidywanie sposobu (kolejnosci) ich rozpadu, a w konsekwencji
przewidywania postaci widma mas, co umozliwiatoby identyfikacj¢. Problemy z identyfikacja
sa takze wtedy, gdy widmo mas zostato zarejestrowane bez piku jonu molekularnego. Wowczas
niezb¢dne sa dodatkowe informacje, niezalezne od widm mas, dodatkowe parametry
identyfikacyjne. Przedstawiona praca mgr Lecha Szczepaniaka wychodzi temu zagadnieniu
naprzeciw, gdzie Autor do celéw identyfikacji proponuje (wykorzystuje) liniowe indeksy
retencji.

Mgr Lech Szczepaniak podjal si¢ zaprojektowania i stworzenia éystemu komputerowe;j

identyfikacji zwigzkéw organicznych metodg chromatografii gazowej ze spektrometrig mas
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(CG/MS). Chromatografia gazowa jest obecnie najczesciej stosowang technika

chromatograficzng. Nowoczesne chromatografy gazowe sg w stanie rozdzielié¢ analizowane

mieszaniny na setki, a nawet tysigc sktadnikow. Wspotczesnie produkowane modele tych
aparatow wyposazone sg W wysokiej klasy komponenty zapewniajagce duza powtarzalnosé
mierzonych wielkosci retencyjnych, do ktérych naleza czasy retencji (przy spelnieniu pewnych
warunkow) i indeksy retencji.

W celu realizacji postawionego sobie celu mgr Lech Szczepaniak rozwigzal nastepujace
problemy badawcze:

e pelna automatyzacja procesu wprowadzania wartosci danych retencyjnych =z
chromatograméw do zaprojektowanej w tym celu relacyjnej bazy danych,

e automatyzacja procesu wprowadzania widm mas substancji do biblioteki uzytkownika,

e automatyzacja procesu wprowadzania warto$ci indekséw retencji (RI) substancji do
relacyjnej bazy danych,

o opracowanie narzedzi do komputerowego wspomagania jednoczesnej interpretacji
indekséw retencji (RI) oraz widm mas i ich wykorzystanie do identyfikacji zwigzkow
chemicznych,

e opracowanie narzedzi do komputerowego przewidywania wartoSci RI na podstawie
mozliwie prostych zaleznosci korelacyjnych pomigdzy strukturg substancji organicznych a
RI.

Przedmiotem badan mgr Lecha Szczepaniaka byly: ekstrakty tkanek roslinnych, eksudaty
roslinne, olejki eteryczne i ekstrakty pozytkow pszczelich. Doktorant wykonatl zaréwno prace
analityczne (przygotowanie ekstraktow do badan, wykonanie analiz chromatograficznych,
identyfikacja analitdéw), badania statystyczne oraz stworzyt system komputerowej identyfikacji
GC/MS, ktéry wymagat:

e zaprojektowania struktury bazy danych indekséw retencji i widm mas,

e opracowania algorytméw umozliwiajacych: (a) automatyzacj¢ wprowadzania do bazy
danych chromatograficznych, oraz (b) identyfikacje analitow wykorzystujac jezyk
programowania Pascal oraz jezyk systemu MSD Chemstation firmy Agilent.

Gléwne elementy systemu to dwa moduly oprogramowania i dwie bazy danych. Identyfikacja

zwiazku chemicznego odbywa si¢ w dwoch etapach. W pierwszej kolejnosci modut MSDChem

dokonuje wstepnej identyfikacji kazdej substancji zarejestrowanej na chromatogramie w

postaci piku poprzez wygenerowanie listy mozliwych substancji (jako wynik poréwnania z

widmami mas zebranymi w bazie danych). W drugim etapie brany pod uwagg jest dodatkowy
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parametr — liniowy indeks retencji. Stworzony przez mgr Lecha Szczepaniaka system
komputerowej identyfikacji GC/MS pozwolil na mozliwie maksymalng automatyzacje
zaréwno procesu rejestracji danych, jak i identyfikacji substancji chemicznych. Opracowany
przez Autora system komputerowy (zestaw programow komputerowych i dwie bazy danych)
jest obecnie wykorzystywany w czterech laboratoriach:

o Zaktadu Chemii Srodowiska Instytutu Chemii Uniwersytetu w Biatymstoku,

e Zakladu Zoologii Bezkregowcodw Instytutu Biologii UwB,

e Pracowni Srodowiska Lesnego Zamiejscowego Wydzialu Lesnego w Hajndwce

Politechniki Biatostockie;j,

e Zaktadu Bromatologii Wydziatu Farmaceutycznego Uniwersytetu w Biatymstoku.
System umozliwia automatyczne wprowadzanie danych chromatograficznych z
chromatograméw zarejestrowanych w systemie MSD Chemstation i z wykorzystaniem danych
z bazy, identyfikacje badanych zwigzkow.

Praca wykonana przez mgr Lecha Szczepaniak dotyczy bardzo waznego i trudnego
problemu identyfikacji zwigzkéw chemicznych technikg chromatograficzng. Rozprawa
podsumowuje badania chromatograficzne ponad 3 tysigcy probek, co umozliwito
wprowadzenie ponad 5 tysiecy wartosci indekséw retencji RI (/i I7) substancji organicznych
do baz danych. Sposoéb realizacji postawionego sobie celu nie budzi zastrzezen. Praca stanowi
polaczenie kilku dziedzin: chemii, biologii, statystyki, informatyki. Interdyscyplinarny
charakter pracy jest jej niezwyklym atutem. Natomiast korzystanie z opracowanego systemu
komputerowego przez laboratoria o réznej specjalnosci $wiadczy o ogromnej praktycznej
wadze wynikow rozprawy mgr Lecha Szczepaniaka. Doktorant mogt w pracy réwniez bardziej
szczegbtowo opisaé prace analityczne zwigzane z przygotowaniem materiatu biologicznego do
badan, co niewatpliwie wskazuje na jego wielkie zaangazowanie oraz duza wiedzg.

Praca doktorska sklada si¢ z czesci teoretycznej, w ktorej Doktorant wykazal si¢ duza
znajomoscig tematyki z zakresu identyfikacji zwigzkéw chemicznych na podstawie indeksow
retencji, czas6w retencji, widm mas oraz opisat dostepne systemy komputerowe;j identyfikacji
GC/MS (ich wady i zalety). W dalszej czesci rozprawy zawartych jest pie¢ prac bedacych
podstawg pracy. Sg to publikacje w czasopismach z listy filadelfijskiej o wysokim Impact
Factor (Journal of Chromatograpy A, Food Chemistry, Analytical Science). Kazda publikacja
opatrzona jest wstepem opisujacym najwazniejsze zagadnienia oraz wklad Doktoranta. Dalej
mgr Lech Szczepaniak dokladnie opisuje stworzony system komputerowej identyfikacji

GC/MS (komponenty i mechanizm dzialania). Praca zawiera rowniez 14 zalgcznikow



odnoszacych sie zarowno do czesci teoretycznej pracy jak i doswiadczalnej (przedstawiony jest
sposob dzialania programéw oraz przyklady probleméw z jakimi moze spotkaé sie
uzytkownik). Praca zawiera 92 pozycje literaturowe pochodzace z literatury zagranicznej
(pozycja 87 wydaje sie¢ by¢ niekompletna). Praca napisana jest zrozumiale i estetycznie
wykonana, a dobdr i forma prezentowanego materiatu sg wiasciwe. Dyskusja prowadzona jest
kompetentnie, rzetelnie, kolejnos$¢ rozdziatéw jest logiczna.

W podsumowaniu stwierdzam, ze rozprawa doktorska mgr Lecha Szczepaniaka jest
bardzo wartosciowa, a badania nad poszerzaniem bazy oraz zwigkszaniem funkcjonélnos’ci
programéw i baz powinny by¢ kontynuowane. Cel rozprawy zostal osiggnicty. Prezentowane
w rozprawie wyniki badan zostaly opublikowane w postaci pieciu publikacji o zasiegu
mi¢dzynarodowym. Autor jest ponadto wspdtautorem 13 artykutéw opublikowanych w
czasopismach z listy filadelfijskiej oraz 2 artykuldéw w polskim pismiennictwie.
Udokumentowany znaczacy dorobek naukowy z pewnoscig prognozuje dalszy rozwoj
naukowy. Doktorant posiada zasob wiedzy teoretycznej i umiejetno$é wykorzystania technik
doswiadczalnych co w pelni uzasadnia samodzielne prowadzenie przez niego prac naukowych

w przyszloscei.

Zdaniem recenzenta praca spelnia warunki stawiane rozprawom doktorskim
okreslone w art. 13 ustawy z dn. 14 marca 2003 r. o stopniach naukowych i tytule
naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki (Dz.U. z 2003 r., nr 65 poz. 595 z
pozniejszymi zmianami), a takze w Rozporzadzeniu Ministra Edukacji Narodowej i
Sportu z dn. 15 stycznia 2004 r. (Dz. U. 15 poz. 128) z pézniejszymi zmianami. Wnosz¢
zatem, aby Wysoka Rada Wydzialu Biologiczno-Chemicznego Uniwersytetu w

Bialymstoku dopuscita mgr Lecha Szczepaniaka do dalszych etapéw przewodu
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doktorskiego.



