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Ocena osiggniecia naukowego doktora nauk fizycznych Lukasza Peplowskiego obej-
mujacego ,,Zastosowanie metod teoretycznej biofizyki obliczeniowej do ulepszania
enzymoéw biotechnologicznych”.

Sylwetka Habilitanta

Pan dr YLukasz Peptowski ukonczyt studia magisterskie na Wydziale Fizyki, Astronomii i Infor-
matyki Stosowanej, Uniwersytetu Mikotaja Kopernika w Toruniu, w 2004 roku. Stopien doktora
nauk fizycznych uzyskal na tym samym wydziale w 2009 roku. Jego promotorem podczas obu
tych etapdw $ciezki naukowej byt prof. Wiestaw Nowak, a podejmowana tematyka oparta byta o
wykorzystanie metod obliczeniowych do badania aktywnosci enzymatycznej hydratazy nitrylo-
wej. Od 2009 roku pan dr Peptowski pozostaje zatrudniony jako adiunkt na swoim macierzystym
wydziale. W tym okresie odbyl dwumiesieczny staz w dziale badawczo rozwojowym firmy Ada-
med w Polsce oraz 4 wizyty w Jiangnan University w Chinach, o tacznym czasie trwania 3
miesiecy.

W swojej dziatalnosci pan dr Peplowski zajmuje sie wykorzystaniem modelowania kompu-
terowego do analizy funkcji biomolekul, w szczegdlnoéci enzyméw biatkowych. Gléwne obszary
jego dziatalnoéci naukowej dotyczg modyfikacji aktywnosci enzymatycznej poprzez mutacje wy-
branych amikokwaséw, badania wytrzymalosci mechanicznej makromolekut oraz zastosowania
metod teoretyczych do wyznaczania widm wybranych czasteczek organicznych. Stosowane przez
Habilitanta metody obejmuja miedzy innymi modelowanie homologiczne, symulacje dynamiki
molekularnej, dokowanie oraz obliczenia kwantowomechaniczne.

Od momentu podjecia samodzielnej pracy naukowej Pan dr Peptowski jest autorem 18 ar-
tykutéw, ktére cytowane byly lacznie 109 razy (bez autocytowan, stan obecny wg bazy Web of
Science). Wlaczajac prace powstale w okresie doktoratu, indeks Hirscha wynosi 10.

Ocena osiggniecia naukowego

Jako osiagniecie naukowe pan dr Peplowski przedstawit cykl 8 publikacji, ktére zostaly napisane
w latach 2018 - 2022. Sa to prace wieloautorskie, powstale we wspétpracy z grupami do$wiad-
czalnymi z Chin i Japonii. W zadnej z nich Habilitant nie jest wymieniony jako samodzielny
pierwszy autor, w czterech widnieje jako jeden z autoréw korespondencyjnych. Deklaracje wspot-
autorow dotyczace ich udzialu w prezentowanych pracach kazdorazowo odnoszg sie do czesci
eksperymentalnych, nie pozostawiajac watpliwosci, ze Habilitant byl odpowiedzialny za zadania
zwiazane modelowaniem i symulacjami komputerowymi. 7 artykutéw poswieconych jest hydra-
tazie nitrylowej, to jest enzymowi, ktéry stanowil przedmiot badan Autora, ktére realizowane
byly w ramach studiow magisterskich jak i doktoranckich. W powstaniu zadnego z nich nie brat
udziatu byly promotor, prof. Wiestaw Nowak. Jest to zgodne z informacja Habilitanta o tym, iz
podjecie wspolpracy z grupami z Azji bylo jego wlasng inicjatywa.

Cykl artykutéw otwiera praca H1 opublikowana w prestizowym czasopi$smie Chemical Scien-
ce, ktérej Habilitant jest jednym z trzech autoréw o deklarowanym wiodacym wkiadzie na w
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sumie 10 autoréw. Celem pracy bylo zwigkszenie zakresu substratow dostepnych dla enzymu hy-
dratazy nitrylowej bakterii Pseudonocardia thermophila o molekuty gabarytowo wigksze niz sub-
straty podstawowe. Wktad Habilitanta polegal na analizie struktury krystalicznej oraz stopnia
zachowania sekwencji enzymu przy wykorzystaniu narzedzi CAVER i ConSurf oraz wytypowa-
niu aminokwaséw, ktérych modyfikacje moglyby spowodowaé poszerzenie kanatu wiodacego do
centrum aktywnego biatka. Sposrod kilkudziesieciu przetestowanych przez zespot doswiadczalny
mutantow enzymu dwa warianty o najlepszych parametrach zostaly skrystalizowane i dalsza rola
Habilitanta polegala na wyjasnieniu przyczyn uzyskanego przyrostu aktywnosci wobec duzych
substratéow. Gléwnym wykorzystanym tu narzedziem byly symulacje dynamiki molekularnej wy-
konane dla biatka natywnego oraz dwoch mutantéow, a analizy obejmowaly obliczenia érednich
odchylen kwadratowych pozycji atomowych od geometrii startowych (ang. Root Mean Square
Deviation, RMSD), natezenia fluktuacji pozycji atomowych (ang. Root Mean Square Fluctu-
ation, RMSF), korelacji ruchéw poszczegdlnych rezyduéw oraz oszacowanie srednich rozmiaréw
miejsc wiazacych substraty.

W moim odczuciu, poza ustaleniem wickszych rozmiaréw kanatu wiodacego do miejsca ak-
tywnego, wykonane badania obliczeniowe nie dostarczyly przekonywujacych wyjaénien zmian
aktywnosci. Watpliwosci budzi préba podjecia wnioskdéw dotyczacych dynamiki enzymu na pod-
stawie pojedynczej symulacji o dtugos¢ 200 ns. Dla tetramerycznego biatka zawierajacego tacznie
ponad 800 aminokwasow i katalizujacego kilkaset reakcji na sekunde, jest to przedzial czasowy,
ktory ewentualnie umozliwia relaksacje struktury krystalicznej ale zwykle nie pozwala wiary-
godnie wnioskowaé¢ o zmianach konformacyjnych o znaczeniu funkcjonalnym. Co za tym idzie,
wspomniane jako gtéwna przyczyna zmian aktywnosci ,,skorelowane ruchy w obrebie tunelu pro-
wadzacego do centrum aktywnego”, majace jakoby ulatwia¢ dostep substratow, moga z powo-
dzeniem odpowiadaé jednorazowej zmianie geometrii zachodzacej w trakcie relaksacji struktury
poczatkowej. Implikowana periodycznoéé tych ruchéw, okreslanych w publikacji jako mody oddy-
chajace (ang. breathing modes), nie zostala wykazana, ani tym bardziej nie zostala okreslona ich
skala czasowa. Nie podjeto takze proby powtorzenia symulacji by przeanalizowaé¢ powtarzalno$é
wynikow, co wydaje sie by¢ szczegdlnie istotne wobec rosngcych do samego konca przebiegdéw
czasowych wartoéci parametréw RMSD dla wszystkich badanych biatek. Niestety, interpretacje
uzyskanych rezultatow utrudnia lakoniczny styl raportowania metod badawczych: nie jest okre-
Slony przedzial trajektorii wykorzystany do analizy wynikéw (jesli przyjeto caly zakres, pojawia
sie pytanie o wlasciwe réwnowazenie); opis symulacji sugeruje, ze mamy do czynienia z tetrame-
rem zawierajacym po dwie podjednostki o i 3, natomiast wiekszoé¢ wykreséw zawiera dane dla
pojedynczych podjednostek, bez informacji czy powstaty one w skutek uéredniania, czy dotycza
wybranych, pojedynczych tancuchéw polipeptydowych.

Podobnej tematyki dotyczy praca H2, ktérej Habilitant jest jednym z trzech autoréow kore-
spondencyjnych. Tym razem dla optymalizowanego bialtka, hydratazy nitrylowej pochodzacalej z
bakterii Streptomyces thermoautotrophicus, nie udato si¢ uzyskaé struktury krystalicznej. Wymu-
sito to koniecznos$¢ uzyskania modelu homologicznego na potrzeby wytypowania aminokwasow
majacych podlega¢ mutacji. Z zadania tego Habilitant wywiazal sie z powodzeniem, uzyskujac
model, ktérego geometria pozostawala stabilna przez 200 ns symulacji dynamiki molekularne;j.
Sposrdd kilkudziesieciu przetestowanych przez zespét doswiadcezalny mutantéw wybrany zostat
jeden, o najlepszym profilu aktywnosci wzgledem interesujacych substratow, ktory nastepnie
Habilitant poddal symulacjom w celu okreslenia mechanizmu zwiekszajacego wydajnoéé. Uzy-
skane wyniki sugeruja, iz mechanizm ten moze by¢ uwarunkowany zwigkszeniem $wiatta tunelu
prowadzacego do miejsca aktywnego na skutek innej geometrii tancucha bocznego zmutowanego
rezyduum w poréwnaniu do geometrii aminokwasu natywnego. Jakkolwiek wyjadnienie to moze
by¢ prawdziwe, szkoda, ze nie podjeto préby uprawdopodobnienia go poprzez bardziej systema-
tyczng analize zaleznoéci aktywnoéci badanego enzymu od rodzaju i konformacji aminokwasu
znajdujacego sie w badanej pozycji. Warto tu zaznaczy¢, iz grupa doswiadczalna dostarczyta
pomiaréw aktywnosci dla kompletu mozliwych mutacji punktowych i to w stosunku do kilku
substratow.



Inny aspekt optymalizacji enzymoéw, obejmujacy modyfikacje na rzecz zwigkszenia termo-
stabilnosci, jest przedmiotem pracy H3, ktorej Habilitant jest jednym z 7 autoréw. Obiektem
zainteresowania jest tu biatko pochodzace z poltaczenia dwoch podjednostek hydratazy nitrylowej
dipeptydowym fragmentem tacznikowym. Ponownie, rolg Habilitanta byto w tej pracy wytypo-
wanie mutacji punktowych potencjalnie zwiekszajacych stabilno$é struktury, a nastepnie préba
wyjasnienia wynikow eksperymentalnych uzyskanych dla najciekawszych przypadkéw. Pierwsze
z zadan zostalo zrealizowane poprzez wymodelowanie biatka w oparciu o homologie do hydrata-
zy nitrylowej o znanej strukturze, wstepna symulacje jego dynamiki, a nastepnie wykorzystanie
serwera Rosetta do oszacowania korzystnych z punktu widzenia stabilno$ci mutacji punktowych
w obszarze o najwiekszej amplitudzie fluktuacji. 10 z 17 zaproponowanych w ten sposob mutacji
okazalo sie faktycznie zwieksza¢ termostabilnos¢ biatka, a 3 warianty, interesujace réwniez z
funkcjonalnego punktu widzenia, zostaly poddane 10 ns symulacjom. Ich analiza doprowadzita
autoréw do wniosku, iz zwiekszona termostabilnos¢ jest wynikiem utworzenia przez zmienione
aminokwasy dodatkowych wigzan wodorowych. W mojej ocenie wywodzenie tego stwierdzenia
na podstawie danych uzyskanych z modelowania jest stabo uprawnione zwazywszy na krotki
czas trwania symulacji oraz brak ich powtoérzen demonstrujacych powtarzalnosé wynikéw. Co
wiecej, analiza tabeli zawartej w dotaczonych do publikacji materiatach dodatkowych, wskazuje,
iz wiekszo$¢ raportowanych wigzan wodorowych obecna byta w mniej niz 1 % klatek trajektorii.
Niestety, autorzy nie pokusili sie o przedstawienie wykreséw ilustrujacych ewolucje wigzan wo-
dorowych w czasie, przez co nawet w odniesieniu do stosunkowo bardziej populowanych wiazan
nie mozliwe jest okreslenie czy pozostawaly one obecne do konca symulacji.

Ocena termostabilnego wariantu hydratazy nitrylowej jest takze tematem pracy H4, ktérej
Habilitant jest ostatnim autorem korespondencyjnym. Rozwazane biatko to pochodna enzymu
naturalnie wystepujacego w bakteriach Pseudonocardia thermophila, ktéra uzyskano przez jedno-
czesne wprowadzenie 10 mutacji punktowych. Mutacje te zostaly wytypowane przez Habilitanta
na podstawie analizy struktury krystalicznej przy wykorzystaniu serwera FireProt, a nastepnie
ich korzystny wplyw na termostabilno$é¢ oraz aktywnos¢ zostal potwierdzony przez grupe do-
swiadczalna. Wieksza cze$¢ pracy po$wiecona jest analizie poréwnawczej 100 nanosekundowych
symulacji biatka natywnego i mutanta ze szczegdélnym uwzglednieniem oddzialywan realizo-
wanych przez podlegajace zmianie aminokwasy. Odrebna sekcje stanowi omoéwienie dokowania
ligandu do obu wersji biatka. Zgromadzone wyniki sa mniej lub bardziej przekonywujace (nie-
kiedy réznice badanych parametréw rzedu ulamkéw A sa interpretowane jako przejaw mniejszej
lub wigkszej stabilnosci bialka; trudno jest interpretowaé¢ dane na temat kontaktéw pomiedzy
aminokwasami - nie doszukalem sie definicji tego co uznane jest za kontakt; brak jest opisu
metodologii dokowania i sposobu opracowania jego wynikéw), jednak ich uzyskanie wymagalo
z pewnoscig duzego naktadu pracy od Autora. Spoéréd omawianych artykuléw, to wlasnie H4
wydaje si¢ opisywaé badania, w ktérych Habilitant odegral zdecydowanie wiodaca role.

H5 to kolejna praca po$wiecona badaniu termostabilnosci hydrataz nitrylowych. Habilitant
jest tu drugim autorem korespondencyjnym, a jedna z jego dwéch afiliacji to Uniwersytet Jian-
gnan w Chinach. Tym razem rozwazane modyfikacje polegaly na wprowadzeniu pomiedzy pod-
jednostki biatka peptydowych elementéw tacznikowych o réznej dtugoéci i strukturze drugorze-
dowej. Uzyskane w ten sposéb enzymy charakteryzowaly sie wigksza termostabilnoscig i nieco
zwiekszona aktywnoscig w stosunku do wersji natywnej. Trzy struktury o najkorzystniejszych
wlasciwosciach oraz struktura natywna poddane zostaly przez Habilitanta analizie in silico. Wy-
modelowanie uzyskanych biatek na potrzeby symulacji wymagalto z pewnoscia dobrych umiejet-
nosci technicznych i zostalo zrealizowane z powodzeniem. Nie jestem natomiast przekonany, ze
uzyskane w ten sposéb statyczne struktury sa dobrym materialem do analizy parametréw ta-
kich jak liczba mostkéw solnych, wigzan wodorowych, czy pola powierzchni dla oddzialywania
elementéw lacznikowych z reszta biatka. Nalezy sie spodziewaé, ze struktury poddane symulacji
dynamiki molekularnej beda réznié¢ si¢ od startowych, zwlaszcza w obszarze wymodelowanych
elementéw lacznikowych, a osiggniecie uzbieznionych srednich moze wymagaé¢ dlugich czaséw
ewolucji uktadu. Odnosnie samych symulacji, niepokojacy jest brak stabilnosci formy natywnej
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przejawiajacy sie stalym wzrostem RMSD w funkcji czasu, jak i, co gorsza, prawdopodobna
dekonstrukcja miejsca aktywnego, o ktérej mozna wnioskowaé¢ na podstawie raportowanych od-
legtosci pomiedzy kluczowymi aminokwasami. Poniewaz geometria startowa jest oparta o struk-
ture krystaliczna problem moze wskazywaé na niedoskonalo$é protokotu symulacji (na przyklad,
z opisu metod nie mozna sie¢ dowiedzie¢ czy autor stosowal wiezy stabilizujace potozenia ato-
moéw biatka podczas etapu termalizacji i wstepnego réwnowazenia) lub niekompletno$é samej
struktury startowej. Wydaje sie, ze do momentu wyjasnienia przyczyn niestabilnodci struktury
natywnej, nalezy podchodzié¢ z rezerwa do uzyskanych wynikow symulacji.

Praca H6 dotyczy badania termostabilnosci fosforylazy sacharozy. Habilitant jest tu przed-
ostatnim z 8 autoréw. Podobnie jak w powyzej opisanych pracach, protokot badania obejmowat
wymodelowanie struktury enzymu, zaproponowanie mutacji punktowych potencjalnie zwicksza-
jacych jego termostabilno$é¢ przy wykorzystaniu serwera FireProt, badania eksperymentalne oraz
analize najciekawszych wariantéw w oparciu o 100 nanosekundowe symulacje dynamiki mole-
kularnej. Analiza ta polegala na oméwieniu wykreséw RMSD, RMSF oraz frakcji kontaktéw
tworzonych przez zmienione aminokwasy. Ten ostatni watek prowadzi do sugestii iz jedna z mu-
tacji powoduje stabilizacje rdzenia hydrofobowego znajdujacego sie w poblizu miejsca aktywnego
enzymu. Jest to cickawa obserwacja, dajaca podstawe do zrozumienia mechanizmu lezacego u
podstaw zwiekszonej termostabilnosci enzymu.

W pracy H7, w ktérej podjety zostal problem optymalizacji stereospecyficznoéci jednej z
hydrataz nitrylowych, pan dr Peplowski byl drugim z 8 autoréw. Jego rola bylo wytypowanie
aminokwasow, ktorych modyfikacje pozwolitby zwiekszy¢ specyficznosé enzymu w stosunku do
jednej z form enancjomerycznych substratu. Zastosowane zostalo ciekawe podejscie polegajace
na wykorzystaniu sterowanej dynamiki molekularnej (ang. Steered Molecular Dynamics, SMD)
do wyciagniecia ligandu z miejsca wiazacego i identyfikacji rezyduéw powodujacych najwieksze
zawady w przebiegu Sciezki wyjécia. Po eksperymentalnym przetestowaniu kompletu mutacji w
wytypowanych pozycjach najciekawszy wariant zostal poddany symulacjom SMD w celu uzyska-
nia mechanistycznej interpretacji przyczyn osiagnietej stereospecyficznosci. Analiza profilu sity
niezbednej do wymuszenia ruchu liganda wzdluz kanalu prowadzacego z miejsca wiazacego na
zewnatrz enzymu potwierdzita, iz to wlasnie oddzialywania ze zmodyfikowanym aminokwasem
powodujg wystapienie zawady dla jednego ze stereoizomerdw.

Ostatni artykul z cyklu, H8, poswiecony jest modyfikacjom hydratazy nitrylowej majacym
na celu ograniczenie katalizy do jednej tylko grupy funkcyjnej w substratach zawierajacych kilka
identycznych takich grup. Habilitant byt w nim czwartym z 6 autoréw, a jego rola obejmowalta
modelowanie struktur enzymu, ich podzniejsza relaksacje przy wykorzystaniu symulacji dyna-
miki molekularnej oraz dokowanie ligandéw do tak uzyskanych receptoréw. Wyniki dokowania
ligandéw z juz zmodyfikowana jedna grupa funkcyjna do najbardziej regiospecyficznych warian-
téw enzymu, wybranych po przetestowaniu szerokiej biblioteki mutacji punktowych, zdaja si¢ w
wiekszosci przypadkéw wskazywaé na ich gorsze wiazanie niz do struktury natywnej, pozwalajac
na wysuniecie hipotez co do przyczyn nabytej specyficznosci. Praca jest ciekawa i oryginalna, a
wktad do niej Habilitanta istotny, choé¢ nasuwa sie pytanie dlaczego nie podjeto proby dokowania
do kilku konformacji kazdego miejsca wiazacego, skoro te byty dostepne dzieki wczesniejszym
symulacjom dynamiki molekularnej.

Podsumowujac, przedstawione prace niewatpliwie uktadajg sie w spdjny tematycznie cykl,
ktorego gtéwnym watkiem jest modyfikacja enzymoéw biotechnologicznych. We wszystkich arty-
kutach Habilitant jest jednym z wielu autoréw i w zadnym nie wystepuje jako samodzielny autor
gléwny (pierwszy) lub korespondencyjny. Z jednej strony jest to zrozumiale, gdyz specyfika oma-
wianych zagadnien wymaga Scistej wspélpracy grup doswiadczalnych (z natury wieloosobowych)
ze specjalistami w dziedzinie modelowania, a tu wktad pana doktora Peptowskiego jako samo-
dzielnego eksperta odpowiedzialnego za obliczeniowe aspekty projektéw nie budzi watpliwosci.
7 drugiej jednak strony, od kandydata do stopnia doktora habilitowanego mozna by oczekiwaé
eksplorowania autorskich watkéw badanej tematyki. Bogactwo danych doswiadczalnych wyge-
nerowanych przez wspotpracownikéow az si¢ prosi o poglebiona analize teoretyczno-obliczeniowa.
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Habilitant niestety tego typu dziatan nie podejmuje. Co wiecej, charakter jego wspolpracy z
grupg eksperymentalng jest do$¢ schematyczny. We wszystkich projektach sprowadza sie do
wymodelowania struktury enzymu, udziatu w wytypowaniu miejsc majacych podlega¢ mutacji
oraz analizie post hoc maksymalnie kilku wariantéw o optymalnych parametrach ustalonych do-
swiadczalnie. O ile umiejetno$¢ wymodelowania struktur i wytypowania na podstawie ich analizy
grupy aminokwasow sa zastugujacymi na uznanie elementami wiedzy eksperckiej Habilitanta,
o tyle warsztat symulacyjny jest wykorzystywany malo tworczo. Stosowane sg raczej generycz-
ne metody w wiekszosci oparte o stosunkowo krétkie symulacje, obliczenia RMSD, RMSF oraz
okreslenie obecnosci wigzan wodorowych i kontaktéw pomiedzy wybranymi aminokwasami. Naj-
ciekawszym i najbardziej zaawansowanym podej$ciem symulacyjnym byto wykorzystanie SMD
w pracy H7.

Nalezy podkresli¢, ze uzyskanie w oparciu o symulacje komputerowe przekonywujacych wy-
jasnien zmian aktywnosci enzymatycznej powstajacych na skutek mutacji punktowych jest za-
daniem trudnym, zwlaszcza gdy zmienione aminokwasy nie biora bezposredniego udzialu w
wiazaniu substratéw lub w samej reakcji enzymatycznej. Swiadomosé stopnia skomplikowania i
nieregularnosci uktadéw biomolekularnych widzianych przez pryzmat symulacji komputerowych
powinna implikowaé wysokiego stopnia ostrozno$é¢ w formutowaniu hipotez oraz dbatos¢ o ich
staranna weryfikacje. Oba te aspekty sa moim zdaniem do$¢ stabo zaznaczone w pracach Ha-
bilitanta: przedstawione symulacje sa jak na obecne standardy krétkie (maksymalnie 200 ns),
wykonywane bez powtérzen (poza jednym wyjatkiem SMD w pracy H7), brak jest analizy nie-
pewnosci uzyskiwanych wynikéw (np. za pomoca $rednich blokowych o ile powtdrzenie symulacji
nie wchodzi w gre), a metodologia, w tym dotyczaca zastosowan dokowania, jest opisana w spo-
sOb nie pozwalajacy na krytyczng interpretacje wynikéw przez czytelnika. Co wiecej, uzyskiwane
na podstawie symulacji liczby sa wykorzystywane do interpretacji danych do$wiadczalnych bez
refleksji odnosnie ich statystycznej istotnosci i bez komentarza odno$nie ograniczen prowadzonej
analizy. Zaznaczam, iz odnosze sie tu do czedci prezentowanych prac opartych na symulacjach
i metodzie dokowania, ktérych celem jest préoba wyjasnienia danych eksperymentalnych. Po-
zostata cze$¢ wynikéw, obejmujaca modelowanie struktur, predykcje istotnych aminokwaséw i
doswiadczalne okreslenie efektéw ich zmian jest niewatpliwie przykltadem udanego potaczenia
metod obliczeniowych i bioinzynierii, w ramach zastugujacej na uznanie $cistej wspoipracy.

Pozostaly dorobek Habilitanta

W okresie samodzielnej pracy badawczej, poza pracami wchodzacymi w sktad deklarowanego
osiagniecia naukowego, pan dr Peptowski zostat wspéautorem 10 publikacji. 4 z nich, powstate
we wspOlpracy z grupami chinskimi, odnosza sie do analizy réznych aspektéw aktywnosci lub
optymalizacji parametréw hydratazy nitrylowej (3 prace) badz fosforylazy sacharozy (1 praca)
wedlug schematu podobnego do zastosowanego w glownym cyklu prac. Habilitant wystepuje
w nich jako ekspert odpowiedzialny za modelowanie struktur bialek i ewentualne symulacje
dynamiki molekularnej. 3 prace, z ktérych jednej pan dr Peplowski jest pierwszym autorem,
dotycza badania odpowiedzi mechanicznej makromolekut (bialek lub DNA) na zewnetrzna si-
te. Rola Habilitanta bylo w nich przeprowadzenie symulacji SMD oraz analiza wynikéw, jak
rowniez opracowanie skryptow umozliwiajacych realizacje tego typu zadan. 2 kolejne prace po-
$wiecone byly wykorzystaniu metod kwantowmoechanicznych do uzyskania i analizy parametréw
spektroskopowych szeregu molekut organicznych. W jednej z nich widoczna jest wiodaca rola
Habilitanta zaréwno w prowadzeniu i analizie obliczen jak i opracowaniu publikacji, co pokrywa
sie z pierwszym miejscem na liscie autoréw i statusem autora korespondencyjnego. W ostatniej,
10 pracy, pan dr Peplowski wystepowat jako konsultant w zakresie oddziatywania biomolekut z
polem magnetycznym. W omawianym okresie Habilitant wzial udzial w 23 konferencjach (w tym
6 miedzynarodowych), w ramach ktérych w 7 wyglosil prezentacje ustne. W zakres wystapien
Habilitanta wchodzi takze 5 wykladéw w ramach seminariéw instytutowych, z ktérych 4 miaty
miejsce na Uniwersytecie Jiangnan w Chinach. Obraz dziatalnosci naukowej dopelnia udziat w
4 projektach, z czego w jednym (NCN Miniatura) w roli kierownika.



Dziatalnoéci dydaktyczna, organizatorska i popularyzatorska Habilitanta sg znaczace. Pan
dr Peplowski pelnil role promotora pomocniczego tréjki doktorantéw oraz opiekuna/promotora
12 studentéw. Zwraca uwage obszerna lista zaje¢ prowadzonych dla studentéw i doktorantow
jak réowniez zaangazowanie w rozwoj i administracje pracowni oraz klastréw obliczeniowych na
UMK. Pozytywnym elementem jest regularny udzial w imprezach popularyzujacych nauke wsréd
mtodziezy szkolnej.

Ocena koncowa

Przedstawione przez Habilitanta osiagniecie naukowe, obejmujace cykl 8 publikacji, stanowi zapis
istotnej aktywnosci naukowej o spéjnej tematyce. W trakcie jego realizacji pan dr Peptowski wy-
stepowatl jako cztonek wiekszego, interdyscyplinarnego zespotu badawczego, jednak jego pozycja
jako samodzielnego eksperta w zakresie biofizyki obliczeniowej nie budzi watpliwosci. Kryterium
realizowania dzialalno$ci w wiecej niz jednej instytucji naukowej zostalo formalnie spelnione z
uwagi na Scista wspélprace miedzynarodowa czego wyrazem sa staze odbyte na Uniwersytecie
Jiangnan oraz publikacja z tamtejsza afiliacja. W mojej ocenie osiagniecie Habilitanta odpo-
wiada wymaganiom okreslonym w art. 219 ust. z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie
Wyzszym i nauce.
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