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Wklad autora/éw: I.C. Sformutowala problem naukowy oraz dokonata wyboru metody badawcze;.
Zanalizowata i zinterpretowata wyniki (wlgczajaC przygotowanie grafiki). Napisata cz¢$¢ manuskryptu
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recenzentow. K.K. Przeprowadzita badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teori¢ funkcjonatu
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K. Kacprzak 30

J. Mantzaras 10
Wklad autora/éw: I.C. Sformulowala problem naukowy oraz dokonata wyboru metody badawczej.
Przeprowadzita koncowe badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teori¢ funkcjonatu gestosci
oraz model klasterowy). Zanalizowala i zinterpretowata wyniki (wlaczajac przygotowanie grafiki).
Napisata wicksza cze$¢ manuskryptu oraz skorygowata. Przeprowadzita korespondencje z edytorem
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Przeprowadzita koncowe badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teori¢ funkcjonatu gestosci
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Napisata wicksza cz¢$¢ manuskryptu oraz skorygowata. Przeprowadzita korespondencj¢ z edytorem
oraz odpowiedziata na pytania recenzentow. K.K. Przeprowadzita badania (modelowanie teoretyczne w
oparciu o teorie funkcjonatu gestosci oraz model klasterowy). Napisata pierwsza wersje manuskryptu.
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H-13
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S. Pin 20
J. Wambach 20

Wkiad autora/éw: |.C. Sformutowata problem naukowy oraz dokonata wyboru metody badawczej.
Przeprowadzita badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teori¢ funkcjonatu gestosci oraz model
klasterowy). Zanalizowata i zinterpretowala wyniki (wlaczajac przygotowanie grafiki). Napisata
wigksza cze$¢ manuskryptu oraz skorygowata. Przeprowadzita korespondencj¢ z edytorem oraz
odpowiedziata na pytania recenzentéw. S.P. Brata udzial w dyskusjach naukowych. Przeprowadzita
badania teoretyczne (teoretyczna interpretacja danych eksperymentalnych EXAFS). J.W. Brat udziat w
dyskusjach i doradzat naukowo. Korygowat tekst manuskryptu.

H-14

Microporous Mesoporous Materials 2013, 169, I. Czekaj 70
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S. Brandenberger 20

O. Krocher 10

Wkiad autora/ow: |.C. Sformulowata problem naukowy oraz opracowata koncepcje pracy.
Przeprowadzita badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teori¢ funkcjonatu gestosci oraz model
klasterowy) oraz zanalizowata i zinterpretowata wszystkie wyniki (wlaczajac przygotowanie grafiki).
Napisata wicksza cze$¢ manuskryptu. Przeprowadzita korespondencje z edytorem oraz odpowiedziata
na pytania recenzentow. S.B. Brat udziat w dyskusjach naukowych. O.K. Brat udziat w dyskusjach i
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d) omowienie celu naukowego/artystycznego ww. pracy/prac i osiggnietych wynikow wraz z
omowieniem ich ewentualnego wykorzystania

Wprowadzenie

Istotng role w procesach katalitycznych zajmuja metale oraz ich zwiazki. Jednak ze wzgledow
ekonomicznych w procesach przemystowych stosuje si¢ zdyspergowane nanoczasteczki
metaliczne osadzone na no$nikach. Od wielu lat prowadzone sg badania wptywu nos$nika na
dyspersj¢ fazy aktywnej katalizatora. Najnowsze badania wskazuja jednak na bardziej istotng
role no$nika na dynamike proceséw chemicznych katalizatorow przemystowych.

Badaniom poddano szereg zwigzkow, stosowanych jako no$niki w przemystowych reakcjach
katalitycznych takie jak TiO2, Al2Os, SiO2, ZSM-5, amorficzny wegiel. Przebadane zostaty
wszystkie etapy przeksztalcen metanu przy uzyciu katalizatoréw przemystowych: od
produkcji z biomasy poprzez transformacje az po utlenienie i spalanie.

Celem prowadzonych prac badawczych bylo okreslenie roli nosnika o zlozonej strukturze
geometrycznej 1 elektronowej na procesy chemiczne zachodzace podczas reakcji

katalitycznych.

Nosnik jako aktywny gracz w procesach katalitycznych

W pierwszej fazie zajeto si¢ badaniami reaktywnosci katalitycznej i adsorpcji czgsteczek na
materiatach bgdacych no$nikami. Badania mialty na celu okresli¢ reaktywno$¢ 1 mechanizm
reakcji hydrolizy katalizatorow. Jako reakcje¢ przyktadowa wzigto pod uwage reakcje
hydrolizy kwasu izocjanowego [H-1, H2], istotng w procesach usuwania tlenkoéw azotu droga
selektywnej redukcji katalitycznej ze spalin samochodowych przy uzyciu mocznika, jako
zrodta amoniaku. Zmniejszajace si¢ limity emisji NOx dla pojazdow z silnikiem
wysokopreznymi powoduja dalszy rozwdj istniejacych technologii usuwania tlenkéw azotu,
NOyx, szczegllnie selektywnej redukcji katalitycznej (SCR) tlenkow azotu z udzialem
mocznika [1-6]. W metodzie SCR mocznik wtryskuje si¢ do gorgcego gazu spalinowego, w
ktorych rozktada si¢ on termicznie do kwasu izocjanowego (HNCO) i amoniaku. HNCO
szybko hydrolizuje si¢ na powierzchni katalizatorow SCR 1 jeszcze szybciej na powierzchni
wyspecjalizowanych katalizatorow do hydrolizy. Prowadzono badania teoretyczne oraz
eksperymentalne reakcji hydrolizy kwasu izocjanowego przy uzyciu réoznych katalizatorow.
Modelowanie teoretyczne przy uzyciu teorii funkcjonatéow gestosci (DFT), z modelem

klasterowym, zostato wykorzystana do badan mechanizmu reakcji hydrolizy kwasu
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izocjanowego. Przeprowadzono szereg testow aktywnosci katalizatorow oraz badan
eksperymentalnych o duzej czutosci powierzchniowej (XRD, XPS i DRIFTS). Sciezka reakcji
byta badana teoretycznie poprzez adsorpcj¢ wody i kwasu izocjanowego na powierzchniach
wybranych katalizatorow takich jak Al.Oz, TiO2 0 strukturze anatazu, oraz SiOz. Rysunek la

przedstawia mozliwe mechanizmy reakcji hydrolizy kwasu izocjanowego na nosniku TiOx.
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Rysunek 1. Procesy hydrolizy na nosnikach. (a) Sciezki reakcji hydroliza kwasu
izocjanowego na nosniku TiO>, (b) teoretyczne i eksperymentalne widmo wibracyjne reakcji
hydrolizy kwasu izocjanowego na nosniku TiOz, (c) Sciezki reakcji hydrolizy COS na nosniku
7-Al203.

Dodatkowo, wykonano analizy wibracyjne poszczegolnych adsorbatow i stworzono
teoretyczne widmo wibracyjne, ktére poréwnano z widmem eksperymentalnym DRIFT

(Rysunek 1b). Badania porownawcze widm pozwolity na potwierdzenie eksperymentalne
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zaproponowanego mechanizmu reakcji katalitycznej. Na podstawie teoretycznych badan
porownawczych modelowanych katalizatorow potwierdzone zostaty dane eksperymentalne
pokazujace, iz TiO2 o strukturze anatazu jest najlepszym Kkatalizatorem badanej reakcji
hydrolizy. Przedstawiona metoda modelowania DFT (wiaczajac teoretyczne widma
wibracyjne), jako "wirtualnego" porownywania Kkatalizatora jest duzym osiagnieciem
technologicznym i moze zosta¢ zastosowana do skutecznego wyboru potencjalnych
katalizatorow do dalszych badan eksperymentalnych oraz odpowiedzi na nurtujagce pytania
dotyczace kompleksowych uktadéw katalitycznych [H-3, H-4].

Stosujac stworzona metodologie, informacje zebrane na temat hydrolizy kwasu izocjanowego
zostaty zastosowane do grupy anologicznych zwiazkow siarki i wegla, pojawiajacych si¢ w
reakcjach zgazowania biomasy. Tego typu zwiazki siarki i wegla podlegaja rowniez reakcji
hydrolizy w warunkach metanizacji i powoduja zatrucie nie tylko katalizatora, ale rowniez
nosnika, ktorym jest Al,O3[7-12].

Badania teoretyczne dotyczace hydrolizy COS na nosniku Al,O3 [H-5] pozwolity na ustalenie
istotnego wptywu nosnika na ponowne zatrucie zregenerowanego katalizatora. W warunkach
metanizacji biomasy, zawierajacej liczne zwiazki siarki, przy dostepie wody i tlenu na
powierzchni nosnika organiczne zwiazki siarki podlegaja reakcji hydrolizy (Rysunek 1c) i
przeksztatceniu na bardziej stabilne zwiazki, jak na przyktad HS". Powstate stabilne zwiazki
siarki nie sg usuwane i podczas regeneracji katalizatora pozostaja na nosniku. Podczas reakcji
metanizacji zostaja uwolnione i zatruwajg ponownie aktywne czastki katalizatora. Badania
teoretyczne potaczone z analiza powierzchni pozwolity na wyjasnienie proceséw ponownego
zatrucia katalizatora i dokonanie zmian technologicznych procesu przemystowego, na
przyktad wprowadzenia dodatkowego bardziej efektywnego katalizatora do odsiarczania

biomasy.

Wplyw oddzialywan nanoczasteczka/mosnik na czas Zzycia i zatrucie
katalizatora

Kolejnym etapem prac byly badania przemystowego katalizatora do metanizacji biomasy
(Rysunek 2). Koniecznos$¢ szerszego wykorzystania odnawialnych zrodet energii wzbudzita w
ostatnimi laty rosnace zainteresowanie produkcja metanu z gazu Syntezowego pochodzacego
z biomasy [H-6].

Katalizatory na bazie niklu sg czesto uzywane w procesach przemystowych, takich jak
uwodornienie i hydrogenoliza weglowodorow, reforming weglowodorow czy metanizacji

[13-15]. Rozne nosniki zostaly wykorzystane do rozpraszania czasteczek niklu na
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powierzchni w badaniach naukowych: y-Al203, TiO2, Pt, zeolity lub SiO2 [16-19]. Aktywnos¢
1 selektywno$¢ katalizatorow metalicznych zalezy silnie od ilosci zastosowanego metalu,
wielko§¢ zdyspergowanych czgstek metalicznych, oddzialywania metali-nosnik i sktadu
nosnika. Szczegdlne zainteresowanie wzbudzit efekt stopnia dyspersji, tj. wielkos¢
krystalitow, na wlasciwosci elektroniczne i reaktywnos¢ fazy aktywnej w roéznych uktadach
katalitycznych. Gaz syntezowy pochodzacy z biomasy nie tylko wymaga zaprojektowania
specjalnej instalacji dla procesu metanizacji, ale naraza katalizator na prace w ekstremalnie
trudnych warunkach, co prowadzi do aglomeracji wegla czy tez siarki na powierzchni
katalizatora i jego dezaktywacji. Proces przemyslowy pozyskiwania metanu z biomasy
uwzglednia oprocz katalizatora metalizacji, ktorym jest nikiel na no$niku Al203, rowniez

katalizatory do odsiarczania biomasy, takie jak ZnO (Rysunek 2A).

Produkcja metanu z biomasy

A. Schemat procesu
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B. Poziomy badan
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Rysunek 2. Schemat produkcji metanu z biomasy.

Dotychczas podkreslano w literaturze, iz w reakcji metanizacji na katalizatorach niklowych
istotne znacznie ma tworzenie si¢ we wczesnych etapach reakcji depozytow weglowych,

ktore powoduja odrywanie si¢ nanoczasteczek niklu z nos$nika [20-21].
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Jednakze, wedtug dostgpnej wiedzy, nie bylo wczesniej raportéw z analizy XPS opisujacych
zmiany topologii nanoczasteczek niklu metoda in-situ na poszczegdlnych etapach reakcji
metanizacji, ktére uwzgledniatyby rowniez rolg weglikow w procesie utraty aktywnej fazy
metaliczne] z no$nika. Wczesniejsze badania XPS dotyczyly wylacznie ogdlnego opisu
obecnosci NiCyx oraz weglikow w badanych probkach [22-24]. Zrozumienie szczegétowego
mechanizmu metanizacji oraz proceséw mu towarzyszacych wymaga szczegotowych badan
na wielu ptaszczyznach procesowych. Dlatego tez, wraz z inzynierami Oraz zespoltami
naukowymi PSI prowadzone byty badania na wszystkich poziomach od instalacji
przemystowej, poprzez analiz¢ mikroskopowa katalizatorow az po szczegdlowa analize
powierzchni i modelowanie teoretyczne na poziomie molekularnym (Rysunek 2B). Moja
cze$¢ badan obejmowata szczegotowa analize spektroskopowa powierzchni i teoretyczne
modelowanie mechanizmow zachodzacych reakcji.

Eksperymentalnie reakcja metanizacji przeprowadzana zostala w komodrce wysokiego
cisnienia (HPC) zintegrowanej z systemem XPS i przy uzyciu katalizatora w zlozu
nieruchomym [H-6]. Zbadane zostaly oddzialywania mieszanki szeregu gazow,
pochodzacych z reformingu biomasy, na wiasciwosci powierzchniowe katalizatora i jego
aktywnos¢ w warunkach metanizacji. Przeprowadzony zostal szczegdétowy opis zmian w
morfologii nanoczasteczek metalu i depozytow weglowych. Zaproponowany zostat
mechanizm powstawania depozytow weglowych podczas ekspozycji w warunkach
symulujacych przemystowe warunki metanizacji (Rysunek 3). Przeprowadzono szczegdtowe
badania roli wszystkich sktadnikow mieszaniny gazow, takich jak H.O, COz, CHas, C2Ha,
CoHa, C3Hs i CoHe. Omoéwiono rowniez szczegdtowo role poszczegdlnych zwigzkéw niklu,
takich jak tlenki, wodorotlenki, weglany i wegliki.

Szczegblnym osiggnigciem naukowym byto opracowanie nowatorskiej metody analizy
katalizatorow przemystowych poprzez polaczenie metod modelowania teoretycznego
oraz analizy powierzchni w warunkach in-situ do okre$lenia zmian powierzchniowych i
pelnego opisu mechanizmu dezaktywacji katalizatora w warunkach przemystowych [H-7, H-
8]. Zaproponowany mechanizm procesow powierzchniowych wystepujacych podczas
metanizacji biomasy przy uzyciu katalizatora Ni/Al,O3 pokazany zostat na Rysunku 3 (czes$¢
srodkowa).

Swiezy katalizator zawiera nanoczastki niklu, o rozmarach 2 i 4 nm, w postaci utleniongj i
zhydrolizowanej (Rys. 3a). Powierzchnia ta nie jest aktywna w reakcji metanizacji.

Aktywacja katalizatora pod wptywem wodoru prowadzi do redukcji powierzchni nanoczgstek



12

Izabela Czekaj
Teoretyczne modelowanie roli no$nika w procesach chemicznych zachodzgcych na katalizatorach przemystowych

niklowych do aktywnego metalicznego niklu (Rys. 3b). Taka powierzchnia zawiera, obok
metalicznego Ni°, takZze mieszane, utlenione i zhydrolizowane, zwigzki niklu w rdzeniu
nanoczastki, NiO i Ni(OH)2. Mieszane zwigzki niklu (np. tlenki, wodorotlenki oraz gliniany)
sg obecne w stosunkowo duzych nanoczgsteczkach, w ktorych metaliczny Ni jest
zlokalizowanych na powierzchni. W procesie metanizacji, w obecnos$ci weglowodorow,
powierzchnia zostaje pokryta czasteczkami wegla (katalizator pracujacy, etap 1, Rys. 3c).
Taka kompozycja powierzchni wystepuje po 5 godzinach metanizacji. Dtuzsza metanizacja
powoduje znaczne osadzania si¢ wegla 1 tworzenie depozytow weglowych, a nastepnie
odrywania najmniejszych nanoczasteczek niklu z nosnika (katalizator pracujacy, etap 2, Rys
3d). Osadzanie wegla wystepuje juz po 19 godzinach pracy katalizatora, a po 137 godzinach
obserwowane sa depozyty weglowe w formie nanorurek. Tak otrzymane depozyty weglowe
mozna w latwy sposob usung¢ z powierzchni katalizatora, co wiaze si¢ z czeSciowa utratg

fazy aktywnej, czyli mniejszych nanoczastek niklowych (Rys. 3e).
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Rysunek 3. Analiza procesu przemystowego symulowanego w warunkach laboratoryjnych: In
situ XPS — region Ni 2p3/2 (na lewo) oraz C 1s (na prawo) oraz hipoteza mechanizmu reakcji
deaktywacji katalizatora.

Przedstawiony powyzej mechanizm zostal potwierdzony badaniami teoretycznymi. W tym
celu stworzono autorski program badawczy obejmujacy potaczone badania
eksperymentalne katalizatora modelowego z modelowaniem teoretycznym powierzchni
nanoczastek osadzonych na no$niku. Stworzony zostat katalizator modelowy. Na modelowym
nosniku (10 nm grubosci, polikrystaliczny y-Al.Os na Si (100)) osadzano atomy niklu i
obserwowano wzrost warstw metalicznych 1 ich morfologii badajac zmiany energii wigzania
niklu. Zmiany energii wigzania podczas osadzania Ni daja mozliwo$¢ okreslenia mechanizmu

osadzania si¢ metalu na no$niku. Modelowanie teoretyczne katalizatora niklowego na nosniku
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przeprowadzono przy uzyciu teorii funkcjonatow gestosci (DFT) i modelu klasterowego. Do
opisu nosnika uzyto klaster AlisO40H3s, reprezentujacy powierzchnie (100) y-Al2Os. Klastery
niklowe o zréznicowanej wielkosci wycieto rowniez z powierzchni (100) i osadzono na
powierzchni klastra Alis040Hss w celu potwierdzenia modelu osadzania okreslonego przez
XPS. Badania teoretyczne wskazuja, ze nikiel Stabilizuje si¢ na powierzchni no$nika i
posiadaja specyficzng strukture elektronowa i geometryczna, roznigca si¢ od metalicznego
niklu. Udalo si¢ okresli¢ bardzo precyzyjnie na podstawie uzyskanej zoptymalizowanej
struktury geometrycznej i analizy wynikéw eksperymentalnych, iz w przypadku depozycji
niklu mamy do czynienia ze zmodyfikowanym modelem wzrostu Stranskiego-Krastanova.
Nikiel osadza si¢ poczatkowo warstwowo pomiedzy rzgdami tetraedrow AlOs (ponizej 0.2
monowarstwy metalicznej), a dopiero po przekroczeniu pewnego czasu depozycji powstaja
trojwymiarowe klastery. Bardzo dobra zgodno$¢ danych eksperymentalnych z modelem
teoretycznym pozwala stwierdzi¢, iz uzyta procedura modelowania teoretycznego
nanoczasteczek na nosniku moze by¢ zastosowana rowniez do innych ukladow

katalitycznych, o ktorych bedzie mowa w nastgpnej czesci pracy.

Wplyw nosnika i utlenienia nanoczasteczki na mechanizm reakcji

Kolejnymi istotnymi katalitycznymi zagadnieniami sg wplyw nos$nika oraz utlenienia
aktywnej nanoczasteczki na mechanizm reakcji katalitycznej. Wplyw nos$nika oraz utlenienia
nanoczasteczek badany byt na przyktadzie katalitycznego utleniania metanu na katalizatorze
palladowym osadzonym na y-Al20z.

Pd/PdO jest jednym z najwazniejszych materiatow katalitycznych stosowanych obecnie w
przemysle [25-32]. Pallad ulega silnej transformacji podczas procesu katalitycznego. Wybor
katalizatora palladowego zapewnia wigkszg wydajno$¢ dla katalitycznego spalania w kottach
I turbinach gazowych oraz wigksza aktywno$ci w kierunku utleniania CO i CH4 [33].

W katalitycznych reakcjach redoks uktadow pallad/nosnik, PdO jest dodatkowym Zrodtem
tlenu. Transformacja miedzy faza metaliczng i utleniong palladu prowadzi do silnych
przeksztatcen nie tylko na powierzchni i w sieci PdO [H-9], ale rowniez przestrzeni miedzy
nanoczasteczka palladu a nosnikiem. Proces zmian redoksowych nanoczgsteczek palladu jest
zatem wywolany nie tylko przez poszerzenie pasma elektronow d, ale rowniez silnie zalezy
od wilasciwosci utlenionych nanoczasteczek i ich interakcji z no$nikiem. Utlenianie metanu

ma kluczowe znaczenie przemystowe, a wskaznik konwersji CHs zalezy silnie od
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odwracalnego tworzenia si¢ wakancji tlenowych na powierzchni nanoczasteczki PdO oraz

wewnatrz katalizatora.
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Rysunek 4. Transformacja Pd/PdOx w cyklu redoks [32].

W procesach konwersji metanu obserwuje si¢ charakterystyczng petle histerezy (Rysunek 4).
Prébowano wyjasni¢ 1 opisa¢ mechanizm transformacji nanoczasteczek palladu,
odpowiedzialny za wystgpowanie petli histerezy w zalezno$ci od temperatury oraz
parcjalnego ci$nienia tlenu [29,32]. Niemniej jednak, do tej pory w rozwazaniach
mechanizmu transformacji nanoczasteczek palladu nie brano pod uwage roli nosnika,
zarowno w procesie utleniania i redukcji nanoczgsteczek palladu jak i w procesie aktywacji
metanu. Dlatego tez, przeprowadzone zostaty szczegdtowe badania teoretyczne metodg DFT
przy uzyciu modelu klasterowego: (i) roli nosnika w dynamice utlenienia nanoczgsteczek
palladu [H-10], (ii) mechanizmu utlenienia metanu na nanoczasteczek palladowych w
warunkach zmiennego dostepu tlenu [H-11, H-12].

Nanoczasteczki Pd/PdO sg stabilizowane na no$niku. Pokazano, iz no$nik ma istotny wptyw
na poczatkowe fazy utleniania nanoczasteczek palladowych poprzez przyciagganie jednego z
atomow tlenu i tworzenie utlenionej przestrzeni pomigdzy nos$nikiem a nanoczasteczka. Drugi
atom tlenu migruje w kierunku nanoczasteczki palladu i adsorbuje si¢ na jej powierzchni [H-
10]. Adsorpcja kolejnych czasteczek tlenu powoduje istotne zmiany w symetrii 1 ksztalcie
nanoczasteczek palladu. Dynamika zmian strukturalnych nanoczasteczek w kazdym kroku
utlenienia istotnie wptywa na dalszg reaktywno$¢ nanoczasteczek palladu w reakcji utleniania
metanu. Analizujac proces utlenienia nanoczasteczek palladu, nasuwa si¢ hipoteza, iz

nanoczasteczki o ré6znym stopniu utlenienia bedg prowadzi¢ do powstawania kilku Sciezek
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utlenienia adsorbatéw ze wzgledu na zrdéznicowang lokalizacje i1 dostepnos¢ tlenu na
nanoczgsteczkach palladowych oraz zréznicowang strukture elektronowa. Hipoteze ta udato

si¢ udowodni¢, co przedstawia Rysunek 5.
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Rysunek 5. Utlenienie methanu na Kkatalizatorze Pd/Al,O3: dwa cycle utlenienia w
zroznicowanych stanach utlenienia nanoczgstek palladu.

W warunkach deficytu tlenu mamy do czynienia z niskim utlenieniem nanoczastek palladu, a
aktywacja metanu odbywa si¢ poprzez adsorpcje wodoru na atomie tlenu (Rysunek 5a-e).
CH3 adsorbuje si¢ na pobliskim atomie palladu (Rys. 5b). W nast¢pnej kolejnosci pozostate
atomy wodoru oddzialywuja z centrami tlenowymi nanoczasteczki palladu. Powstaja dwie
czasteczki wody. Rownoczesnie atom wegla ulega transferowi do wnetrza nanoczgsteczki
palladowej tworzac weglik palladu (Rys. 5c). Kolejne utlenienie nanoczastki palladu
powoduje ponowny transfer atomu wegla do powierzchni nanoczasteczki i powstanie
dwutlenku wegla w przestrzeni migdzy nanoczasteczka a nosnikiem (Rys. 5d). Dwutlenek
wegla desorbuje si¢ w nastepnej kolejnosci z powierzchni (Rys. 5e). W warunkach nadmiaru
tlenu nanoczasteczka palladowa jest w peini utleniona (Rysunek 5f-i). Poczatkowy etap
aktywacji metanu odbywa si¢ w podobny sposéb jak przy deficycie tlenu: zachodzi adsorpcja
wodor na tlenie centrum tlenowym, a CHs na centrum palladowym (Rys. 5h). W kolejnych
etapach powstaje czasteczka wody oraz kwas weglowy (Rys. 5i). W przypadku tworzenia si¢ i

desorpcji kwasu weglowego ponownie istotne znaczenie ma powierzchnia miedzy
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nanoczgstka metaliczng a nosnikiem. Istotnym osiagnieciem prowadzonych badan
teoretycznych utleniania metanu na Pd/Al20s bylo ewidentne wykazanie, iz w obu
przypadkach, deficytu i nadmiaru tlenu mamy do czynienia z istotna rola przestrzeni
miedzy nanoczgsteczka a nosnikiem: w obu przypadkach nosnik wspomaga tworzenie si¢
koncowych produktow utleniania metanu i ich desorpcji. Wyniki pokazaty po raz pierwszy
jak dynamika utlenienia nanoczasteczek metalicznych na no$niku wptywa na mechanizm

reakcji katalitycznej 1 wystepowanie petli histerezy w procesach konwersji metanu.

Wplyw nosnika na topologie nanoczasteczek

Kolejnym przyktadem istotnego wplywu nosnika na topologie i reaktywno$¢ nanoczasteczek
metalicznych jest katalizator rutenowy na nosniku weglowym. Katalizatory rutenowe na
no$niku weglowym wykazujg bardzo dobre wiasciwosci katalityczne i sg stosowane w
procesie Habera-Boscha [34], syntezy Fischera-Tropscha [35,36], w reakcji uwodornienia
[37,38], w metanizacji CO/CO> [39], jak rowniez do przetwarzania biomasy do metanu w
obecnosci wody w stanie nadkrytycznym [40]. Dane literaturowe wskazujg, ze wickszos$¢ z
tych reakcji jest czula na struktur¢ nanoczasteczek metalicznych i zwracaja uwage na
specjalng rolg krawedzi krystalicznych jako aktywnych katalityczne obszar6w nanoczasteczek
[41-47]. Zaobserwowano rowniez korelacje reaktywno$ci nanoczgsteczek z obecnosciag
specyficznej struktury uskokow, a mianowicie obecnosci centréw zwanych centrami B5 [46].
Centra B5 sktadajg si¢ z pieciu atomow metalu o specyficznej strukturze tréjwymiarowe;j

(Rysunek 6).

»grafen”

Rysunek 6. Stabilny klaster rutenowy na nosniku weglowym typu. grafen i grafit. Piecioboki
oznaczajg pozycje centrow aktywnych typu B35.
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Naukowcy probowali dtugo i mozolnie opracowaé jak doktadnie tworza si¢ centra aktywne
typu B5 w przypadku katalizatorow przemystowych. Poprzednie symulacje, ktore miaty
pomodc w zrozumieniu tworzenia si¢ tych struktur, byly oparte na uproszczonych zatozeniach
oraz zgrubnych przyblizeniach. Na przyktad, wpltyw nosnika weglowego na strukture
nanoczastek rutenowych byt calkowicie pominigty. Dlatego tez, przy uzyciu teorii
funkcjonatéw gestosci jako pierwsza na $wiecie przeprowadzitam szczegdétowe modelowanie
samoorganizujacych si¢ struktur nanoczgstek rutenu na dwéch rodzajach nosnika weglowego,
grafenie i graficie [H-13].

Przeprowadzone badania pozwolity na okreslenie wptywu dwoch typow nosnika weglowego,
grafenu i grafitu, na struktur¢ oraz stabilno$¢ nanoczastek rutenowych. Okreslona zostata
rowniez szczegdtowa struktura geometryczna centréw aktywnych typu B5 oraz liczba
centrow aktywnych w zalezno$ci od wielko$ci nanoczastki rutenowej na nosniku weglowym.
Sposréd licznej grupy nanoczasteczek 0 zroznicowanej strukturze i wielkosci, ktore byty
przedmiotem badan, tylko te o strukturze kompatybilnej z nosnikiem weglowym
stabilizowaty si¢ na powierzchni. Przeprowadzone obliczenia DFT sugeruja, ze tylko w
przypadku jednej konfiguracji sposrod dwoch wezesniej proponowanych w literaturze [41],
nanoczasteczka stabilizowala si¢ na powierzchni. Bazujac na tej stabilnej konfiguracji
stworzony zostal model tréojwymiarowy nanoczastki rutenowej z trzema centrami typu BS5
(Rysunek 6). Tego typu stabilne nanoczastki z eksponowanymi centrami B5 daja mozliwo$¢
dalszych studiow nad adsorpcja czasteczek oraz mechanizmem reakcji katalitycznej. Oprocz
szczegotowego okreslenia topologii nanoczastek rutenowych, szczegdélnym osiagni¢ciem
prowadzonych prac bylo uzycie otrzymanych przy uzyciu metody DFT struktur
geometrycznych do symulacji widm NEXAFS oraz stanéw walencyjnych widm XPS. Na tej
podstawie, okreslitam ktory z no$nikow jest obecny w przewazajacej mierze W badanych
probkach, a zatem odpowiedzialny za reaktywnos$¢ katalizatora. Z przeprowadzonych
porownan widm eksperymentalnych z widmami obliczonymi przy uzyciu modeli
geometrycznych optymalizowanych metoda DFT wynika, iz nanoczgsteczka rutenowa na
nosniku grafenowym najbardziej odpowiada danym eksperymentalnym.

Praca ta zostata uznana za szczeg6lne osiggnigcie naukowe Departamentu Energii Instytutu
Paula Scherrera, a wyniki opublikowane w oficjalnych materiatach Instytutu Paula Scherrera
w listopadzie 2013 roku.
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Nosnik o strukturze przestrzennej i jego wplyw na strukture nano-
czasteczek i selektywnos¢ reakcji

Nos$nik moze mie¢ rowniez wpltyw na selektywnos$¢ reakcji chemicznej poprzez swojg
struktur¢ przestrzenng. Przyktadem tego typu nos$nikow moga by¢ uktady mezoporowate,
takie jak zeolity. Jednym z interesujacych ukladow Kkatalitycznych jest zeolit ZSM-5
zawierajgcy nanoczasteczki zelazowe. Fe-ZSM-5 jest aktywnym katalizatorem wielu reakcji,
takich jak selektywna redukcja katalityczna (SCR) tlenkéw azotu za pomocg amoniaku i
weglowodorow [48,49], reakcji rozktadu N2O [50,51] oraz procesoéw utleniania [52,53].

Struktura i rola aktywnych nanoczgstek zelaza w reakcjach katalitycznych byta przedmiotem
licznych dyskusji, gtownie ze wzgledu na przestrzenng struktur¢ nos$nika zeolitowego. W
przypadku reakcji selektywnej katalitycznej redukcji NOx z udzialem NHs, sugerowano
roznorodne zelazowe centra aktywne, takie jak izolowane jony Fe?* i Fe**, male Klastery z
mostkami tlenowymi HO-Fe-O-Fe-OH, oligomeryczne nanoczasteczki zelaza [54-57], zelazo
sieciowe Fe-O-Al [58,59]. Metody eksperymentalne w tym przypadku majg ograniczone
mozliwosci ze wzgledu na ich charakter powierzchniowy oraz rozpraszanie sieciowych
atomow glinu i krzemu sieci zeolitowej [60]. W przypadku zeolitdéw nanoczasteczki zelazowe
osadzaja si¢ wewnatrz porow zeolitow, co powoduje duze problemy w okresleniu wielkos$ci i

geometrii nanoczgsteczek zelazowych standardowymi metodami eksperymentalnymi.
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Rysunek 7. Struktura krystaliczna nosnika ZSM-5 z modelem klasterowym nanoczgsteczki
zelaza wewngtrz poru nosnika.

Podsumowujac, szczegélnym osiggnieciem naukowym prowadzonych badan byto okreslenie

doktadnej struktury zelazowych centrow aktywnych katalizatora Fe-ZSM-5 [H-14]. W tym
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celu przeprowadzone zostato szczegdétowe modelowanie teoretyczne z zastosowaniem teorii
funkcjonatéw gestosci (DFT) pojedynczego kanatu zeolitu ZSM-5. W pierwszej fazie badano
sie¢ sktadajacg si¢ wylacznie z krzemu 1 tlenu, a nast¢pnie zastagpiono jedno lub dwa centra
krzemowe atomami glinu. Model najbardziej korzystny energetycznie postuzyt do dalszych
badan stabilizacji klasterow zelazowych. Rysunek 7 przedstawia model sieci krystalicznej
nos$nika ZSM-5 wraz z osadzonym klasterem zelazowym wewnatrz kanalu zeolitu. Dzigki
obliczeniom teoretycznym udato si¢ zlokalizowa¢ najkorzystniejsze potozenie centrow
glinowych w badanym nos$niku zeolitowym oraz wyznaczona zostata stabilna struktura
matych nanoczasteczek (monomery i dimery) zelazowych. Uzyskany model postuzyt do
dalszych badan, m.in. roli no$nika zeolitowego w uwodnieniu nanoczasteczek zelazowych,
okreslenia mechanizmu reakcji hydrolizy wewnatrz kanatu zeolitu. Stwierdzono, iz
mechanizm hydrolizy kwasu izocjanowego przebiega podobnie jak na katalizatorach
tlenkowych omowionych wczesniej, poniewaz ze wzgledu na wielkos¢ adsorbatow nie ma

limitéw sterycznych wewnatrz kanatu no$nika.

Podsumowanie

Przeprowadzone badania nad wplywem nos$nika na reaktywno$¢ nanoczasteczek
metalicznych przy uzyciu modelowania teoretycznego 1 spektroskopowych metod
eksperymentalnych znaczgco przyczynity sie do rozumienia struktury i dynamiki aktywnych
nanoczgsteczek oraz roli nosnika w mechanizmie reakcji katalitycznych. Stworzone
procedury analizy procesow zachodzacych na nanoczgsteczkach osadzonych na nos$niku
pozwalaja na analiz¢ kompleksowych katalizatorow przemystowych o réznorodne;j strukturze,
od amorficzne] (zawierajacej liczne struktury krystaliczne, np. nosnik weglowy) poprzez
nosniki tlenkowe az po no$niki porowate o strukturze trojwymiarowej (np. zeolity).
Opracowana zostala nowatorska metoda tworzenia teoretycznych widm wibracyjnych w
oparciu o stworzony mechanizm reakcji. Metoda ta moze zosta¢ zastosowana do dowolnych
uktadoéw katalitycznych, pomagajac tym samym w interpretacji danych eksperymentalnych i
walidacji mechanizmu reakcji.

Opracowano réwniez metod¢ modelowania uktadow nanoczgsteczka/nosnik w oparciu o
potaczone metody modelowania teoretycznego oraz tworzenia katalizatora modelowego
poprzez stopniowa ewaporacj¢ metalu 1 spektroskopowy  monitoring zmian
powierzchniowych podczas ewaporacji. Katalizator modelowy stanowi pomost miedzy

modelami teoretycznymi oraz kompleksowymi katalizatorami przemystowymi. Metoda ta
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moze zosta¢ zastosowana do dalszych badan dowolnych katalizatoréw przemystowych, czego
przyktadem byly dalsze studia bardziej skomplikowanych utlenionych nanoczasteczek
palladowych.

Opracowana zostata metod¢ modelowania teoretycznych widm NEXAFS oraz stanow
walencyjnych widm XPS w oparciu o stworzony model teoretyczny uktadow
nanoczasteczka/nos$nik. Metoda ta pozwala w znaczacy sposob ulepszy¢ proces interpretacji
pomiarow synchrotronowych 1 zostata uzyta rowniez w przypadku innych uktadow.
Opracowano metode modelowania teoretycznego nanoczasteczek osadzonych wewnatrz
porow uktadow o skomplikowanej strukturze przestrzennej jakimi sa nosniki zeolitowe.
Metoda jest obecnie rozwijana poprzez tworzenie modeli bardziej rzeczywistych uktadéw o
zastosowaniu przemystowym jakimi sg zeolity hierarchiczne.

Ponadto istnieja mozliwosci wykorzystania uzyskanych wynikéw z prac naukowo-
badawczych w przysztosci. Modelowanie teoretyczne sprzezone z interdyscyplinarng wiedza
eksperymentalna (od danych krystalograficznych i spektroskopowych po kinetyke reakcji)
daje mozliwosci stworzenia baz danych, ktére moga postuzy¢é wyjasnieniu wielu
kompleksowych reakcji katalitycznych oraz na ich podstawie stworzenia wirtualnego obrazu

bardziej efektywnych katalizatorow przemystowych.
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5. Omowienie pozostatych osiggnie¢ naukowo - badawczych (artystycznych).

W roku 1994 rozpoczgtam studia magisterskie na Wydziale Technologii 1 Inzynierii
Chemicznej Politechniki Krakowskiej im. T. Kosciuszki w Krakowie. Dyplom magistra
inzyniera uzyskalam w roku 1999 na podstawie pracy “Badanie wphwu parametrow
reologicznych na jakos¢ wybranych produktow  przemystowych”, wykonanej pod
kierownictwem Prof. Dr hab. Inz. Barbary Tal-Figiel. W okresie studiow bylam
przewodniczacg naukowego Kota Chemikoéw oraz redaktor naczelng naukowego Biuletynu
Chemicznego, w ktorym prezentowane byly prace badawcze cztonkéw Kota Naukowego.
Jako student indywidualny mialam mozliwo$¢ poglebiania mojej wiedzy na Wydziale Chemii
oraz Biologii Uniwersytetu Jagiellonskiego (Biochemia, Chemia Teoretyczna) oraz Akademii
rolniczej (Technologia Zywnosci). Na ostatnich latach studiéw asystowatam rowniez w
laboratoriach i zaj¢ciach dydaktycznych. W zwigzku z mojg pracg badawcza oraz wynikami
nauki zostalam corocznie uhonorowana nagrodami Rektora Politechniki Krakowskiej oraz w
roku 1998 rocznym Stypendium Ministra Edukacji Narodowej za wysokie wyniki w nauce i
szczegolne osiggnigcia w pracy naukowej.

W 1999 roku rozpoczelam nauke w Migdzynarodowym studium Doktoranckim Instytutu
Katalizy i Fizykochemii Powierzchni Polskiej Akademii Nauk oraz Wydzialu Inzynierii i
Technologii Chemicznej Politechniki Krakowskiej. Moja aktywno$¢ naukowa poczawszy od
studiow doktoranckich zwigzana byla z kataliza heterogeniczng, a $cislej z modelowaniem
uktadow katalitycznych aktywnych przemystowo i1 ich modyfikacja podczas procesow
chemicznych. Tematyka mojej pracy doktorskiej ,,Struktura elektronowa zwigzkoéw typu V-O,
Ti-O, Cr-O oraz V-P-O z metalem na III stopniu utlenienia”, ktorej promotorem byta Prof. dr
hab. Malgorzata Witko, dotyczyla poréwnania uktadéw o podobnej strukturze aczkolwiek
catkowicie odmiennych wlasciwosciach katalitycznych. Inspiracja do badan byly doniesienia
literaturowe o roli tlenkéw metali na nizszym stopniu utlenienia w procesach katalitycznych
(na przyktadzie pigciotlenku wanadu).

Prace doktorskg obronitam w lipcu 2004 roku. Podczas badan teoretycznych $cisle
wspolpracowatam z grupami eksperymentalnymi, prowadzacymi prace w ramach projektu
SFB 546 “Structure, Dynamics, and Reactivity of Aggregates of Transition-Metal Oxides
(C6)”. Moje wyniki pomoglty w interpretacji danych eksperymentalnych (UPS, STM) oraz
opisie rzeczywiste] struktury powierzchni badanych katalizatorow oraz jej modyfikacji w
zaleznos$ci od zmiennych warunkow reakcji (np. dostepnosc tlenu).

Moje modelowanie teoretyczne danych spektroskopowych zaowocowaly glebszym
zainteresowaniem metodami eksperymentalnymi badania powierzchni katalizatoréw. W
czerwcu 2004 roku wyjechalam na staz naukowy do Instytutu Chemii Technicznej
Uniwersytetu Ruhr w Bochum sponsorowany przez Schering Research Foundation gdzie pod
okiem Prof. dr Martina Muhlera, realizowatam badania eksperymentalne na temat: “Surface
analysis techniques to understanding nature of chemical processes on supported metal
catalysts”. W ramach stazu uzyskalam gruntowng wiedze¢ na temat spektroskopii
fotoelectronéw oraz badan uktadéw katalitycznych w warunkach glebokiej prozni.

W 2005 roku zostatam zatrudniona, poczatkowo jako postdok, w Instytucie Paula Scherrera
(domena ETH) w Szwajcarii. Od 2007 do 2013 roku bylam zatrudniona na stanowisku
pracownika naukowego. Oprécz rozwijania wlasnych zainteresowan naukowych dotyczacych
katalitycznie aktywnych nanoczasteczek na nos$niku, bralam czynny udzial w projektach
dotyczacych: 1) produkcji metanu z biomasy, 2) spalania metanu, 3) uzycia mocznika do
redukcji NOx. Dodatkowo bratam udziat w projektach dotyczacych cieczy jonowych (ionic
liquids), porfiryn, free electron laser. Wykonywatam réwniez liczne pomiary przy uzyciu
spektroskopii fotoelektronow dla wieku grup naukowych, partneréw przemystowych oraz
innych klientow. Bratam czynny udzial w pomiarach synchrotronowych. Stworzylam moja
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wlasna strategie dla danych eksperymentalnych i teoretycznych analizy danych
spectroskopowych (NAXAFS, XPS, UV-Vis, ID/DRIFT).

Wyniki moich badan byty parokrotnie prezentowane na stronie Instytutu jako szczegolne
osiggnigcia Instytutu Paula Scherrera. Za moja prace naukowa zostalam trzykrotnie
nagrodzona nagrodg Dyrektora Departamentu Energii.

W 2013 roku rozpoczetam roczny kontrakt w grupie Zaawansowanej Inzynierii Katalitycznej
w Instytucie Chemii i Biochemii Zuriskiego Federalnego Uniwersytetu Technicznego,
realizujagc  nastgpujace projekty badawcze: 1) modelowanie teoretyczne zeolitow
hierarchicznych, 2) katalityczne oksyhalogenowanie weglowodorow, 3) stereolitografia i druk
3D struktur krystalicznych uktadéw katalitycznych.

Podsumowanie dorobku naukowego

a) kompletna lista publikacji (w odwréconym porzadku chronologicznym), NC oznacza liczbe
cytowan wg. SCOPUS (bez autocytowan), IF to 5-cio letni Impact Factor.

Prace opublikowane po doktoracie

[30] M. Moser, I. Czekaj, N. Lopez, J. Perez-Ramirez, The virtue of defects: stable bromine production via
catalytic oxidation of hydrogen bromide on titanium oxide, Angew. Chem. Int. Ed. 2014, 53, 1-6. NC= 0. IF =
13.734.
Moj udziat: 25%. Przeprowadzita m symulacje klasterowe oraz pomiary XPS uk/adow katalitycznych i
zinterpretowa/am dane.

[29] I. Czekaj™, S. Pin, J. Wambach, DFT Modelling of Ru Nanoparticles Supported on Graphene and Graphite
Surface: A Study of the B5 Active Sites Localisation, J. Phys. Chem. C. 2013, 117, 26588-26597. NC=0. IF =
4.814.
Moj udziat: 60%. Sformutowatam problem naukowy oraz dokonatam wyboru metody badawczej.
Przeprowadzita m badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorig funkcjonatu gestosci oraz
model klasterowy). Zanalizowatam i zinterpretowatam wyniki (wlaczajgC przygotowanie grafiki).
Napisatam wigkszq czes¢ manuskryptu oraz skorygowatam. Przeprowadzifam korespondencje z
edytorem oraz odpowiedziatam na pytania recenzentow.

[28] 1.Czekaj, K. Kacprzak, |I. Mantzaras, CHs combustion cycles at Pd/Al,O3; support — important role of
support and oxygen access, Phys. Chem. Chem. Phys. 2013, 15, 11368-11374. NC=0. IF = 1.19.
Moj udziat: 60%. Sformutowatam problem naukowy oraz dokonatam wyboru metody badawczej.
Przeprowadzitam koricowe badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorig funkcjonatu gestosci
oraz model klasterowy). Zanalizowatam i zinterpretowatam wyniki (wlaczajgc przygotowanie grafiki).
Napisatam — wigkszq czes¢ manuskryptu oraz skorygowatam. Przeprowadzilam korespondencje 2
edytorem oraz odpowiedziata na pytania recenzentow.

[27] 1.Czekaj, K. Kacprzak, |. Mantzaras, Methane catalytic combustion at differently oxidized Pd9/gamma-
Al203, poster award, CHIMIA 2013, 67, 271-274. NC=0. IF = 0.288.
Méj udziat: 60%. Sformulowatam problem naukowy oraz dokonatam wyboru metody badawczej.
Przeprowadzitam koricowe badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorig funkcjonatu gestosci
oraz model klasterowy). Zanalizowatam i zinterpretowatam wyniki (wlaczajgc przygotowanie grafiki).
Napisatam  wigkszq czes¢ manuskryptu oraz skorygowatam. Przeprowadzilam korespondencje 7
edytorem oraz odpowiedziala na pytania recenzentoWw.

[26] 1.Czekaj, S. Brandenberger, O. Krocher, Theoretical studies on the stabilization of iron complexes in the
ZSM-5 frame, Microporous Mesoporous Materials 2013, 169, 97-102. NC=0. IF = 1.561.
Méj udziat: 70%. Sformufowatam problem naukowy oraz opracowalam koncepcje pracy.
Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorie funkcjonatu gestosci oraz
model klasterowy) oraz zanalizowatam i zinterpretowatam wszystkie wyniki (wlaczajgC przygotowanie
grafiki). Napisalam wigkszq czes¢ manuskryptu. Przeprowadzilam korespondencje 7 edytorem oraz
odpowiedziatam na pytania recenzentoW.
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[25] Andreas M. Bernhard, Izabela Czekaj, Martin Elsener, Oliver Krocher, Adsorption and catalytic thermolysis
of gaseous urea on anatase TiO2, studied by HPLC analysis, DRIFT spectroscopy and DFT calculations,
Applied Catalysis B: Environmental 2013, 134-135, 316-323. NC= 1. IF = 2.191.
Mdj udzial: 25%. Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorig funkcjonatu
gestosci oraz model klasterowy) oraz zanalizowatam i zinterpretowalam wszystkie wyniki (wlaczajgc
przygotowanie grafiki). Napisatam czes¢é manuskryptu oraz bralam udzial w dyskusjach i doradzatam
naukowo.

[24] K. Kacprzak, I1zabela Czekaj, I. Mantzaras, Oxidation of Pdg cluster supported on y-Al,Os, Phys. Chem.
Chem. Phys., 2012, 14 (29), 10243 — 10247. NC= 7. IF = 3.858.
Moj udziat: 50%. Sformutowatam problem naukowy oraz dokonatam wyboru metody badawczej.
Zanalizowala m i zinterpretowatam wyniki (wlaczajqc przygotowanie grafiki). Napisatam czesé
manuskryptu oraz skorygowatam. Przeprowadzita m korespondencje z edytorem oraz odpowiedziatam
na pytania recenzentow.

[23] Daniel Weingarth, 1zabela Czekaj, Zhaofu Fei, Annette Foelske, Paul Dyson, Alexander Wokaun, and
Riidiger Kotz, "Electrochemical stability of imidazolium based ionic liquids containing cyano groups in the
anion: A cyclic voltammetry, XPS and DFT study", The Electrochemical Society Journals 2012, 159, H611-
H615. NC= 2. IF = 2.240.
Mdj udziat: 30 %. Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorie funkcjonatu
gestosci oraz model klasterowy) oraz zanalizowatam i zinterpretowalam wszystkie wyniki (wlaczajgc
przygotowanie grafiki). Napisatam czes¢ manuskryptu oraz bratam udzial w dyskusjach i doradzatam
naukowo.

[22] M. Bruska, 1. Czekaj", B. Delley, I. Mantzaras, A. Wokaun, Electronic structure and Oxygen vacancies in
PdO - validation of DFT models, Phys. Chem. Chem. Phys. 13, 15947-15954 (2011) . NC= 6. IF = 3.858.
Moj udziat: 30%. . Sformutowatam problem naukowy oraz dokonatam wyboru metody badawczej.
Zanalizowatam i zinterpretowatam wyniki (wlaczajgc przygotowanie grafiki). Napisatam czesé
manuskryptu oraz skorygowatam. Przeprowadzifam korespondencje z edytorem oraz odpowiedziatam
na pytania recenzentow.

[21] B. D. Patterson, J. Sa, A. Ichasanow, Ch. Hauri, C. Ruchert, 1zabela Czekaj, R. Gehrig, H. C. Sigg, J. A.

van Bokhoven, B.Pedrini and R. Abela, Can Energetic Terahertz Pulses Initiate Surface Catalytic Reactions on

the Picosecond Time Scale?, Chimia, Volume 65, Number 5, May 2011 , pp. 323-325(3). NC= 8. IF = 1.146.
Moj udzial: 25%. Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorie funkcjonatu
gestosci oraz model klasterowy) oraz zanalizowalam i zinterpretowatam wszystkie wyniki (wlaczajgc
przygotowanie grafiki). Napisatam czes¢ manuskryptu oraz bralam udzial w dyskusjach i doradzatam
naukowo.

[20] Andreas M. Bernhard, Izabela Czekaj, Martin Elsener, Oliver Krocher, Evaporation of urea at atmospheric
pressure, Journal of Physical Chemistry A 115 (2011) 2581-2589. NC=11. IF = 2.732.
Moj udziat: 30%. Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorie funkcjonatu
gestosci oraz model klasterowy) oraz zanalizowatam i zinterpretowatam wszystkie wyniki (wlaczajgc
przygotowanie grafiki). Napisatam czes¢ manuskryptu oraz bratam udziat w dyskusjach i doradzatam
naukowo.

[19] Chylarecka, D.; Kim, T.; Tarafder, K.; Mueller, K.; Goedel, K.; Czekaj, 1zabela; Waeckerlin, Ch.;
Cinchetti, M.; Ali, Md; Piamonteze, C.; Schmitt, F.; Wuestenburg, J.-P.; Ziegler, Ch.; Nolting, F.; Aeschlimann,
M.; Oppeneer, P.; Ballav, N.; Jung, T., Indirect Magnetic Coupling of Manga-nese-Porphyrin to Ferromagnetic
Cobalt Substrate, J. Phys. Chem. C 2011, 115, 1295-1301. NC= 20. IF = 4.805.
Moj udziat: 25%. Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorig funkcjonatu
gestosci oraz model klasterowy) oraz zanalizowatam i zinterpretowatam wszystkie wyniki. Napisatam
cze$¢ manuskryptu oraz bralam udziat w dyskusjach i doradzatam naukowo.

[18] I. Czekaj, R. Struis, J. Wambach, Sulphur poisoning of Ni catalysts used in the SNG production from
biomass: computational studies, Catal. Today 176 (2011) 429-432. NC=7. IF = 3.584.
Moj  udziat: 70%. Sformutowatam problem naukowy oraz opracowatam koncepcje procesow
powierzchniowych. Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorig
funkcjonatu gestosci oraz model klasterowy) oraz zanalizowalam i zinterpretowatam wszystkie wyniki
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(wlaczajgc  przygotowanie grafiki). Napisatam wigkszq czes¢ manuskryptu. Przeprowadzifam
korespondencje z edytorem oraz odpowiedziata na pytania recenzentow.

[17] 1. Czekaj, J. Wambach, O. Krocher, Modeling of catalysts surfaces using DFT cluster calculations,

Review, Int. J. Mol. Sci. 2009, 10(10), 4310-4329. NC= 2. IF = 1.387.
Moj udziat: 80%. Sformutowatam problem naukowy oraz opracowatam koncepcje pracy (mechanizm
reakcji). Przeprowadzilam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorig funkcjonatu gestosci
oraz model klasterowy) oraz zanalizowalam i zinterpretowatam wszystkie wyniki (wlaczajgc grafike).
Napisatam wigkszq czes¢ manuskryptu. Przeprowadzilam korespondencje z edytorem oraz
odpowiedzialam na pytania recenzentoW.

[16] Jakob Frommer, Maarten Nachtegaal, 1zabela Czekaj, Ruben Kretzschmar, The Cr X-ray absorption near
K-edge structure of poorly crystalline Fe(l11)-Cr(I11)-Oxyhydroxides, American Mineralogist May-June; v. 93;
no. 5-6; (2010) p. 800-805. NC= 6. IF = 2.026.
Moj udzial: 25%. Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu 0 teorie funkcjonatu
gestosci oraz model klasterowy) oraz zanalizowatam i zinterpretowalam wszystkie wyniki. Napisatam
czes¢ manuskryptu oraz brafam udzial w dyskusjach i doradzatam naukowo.

[15] Jakob Frommer, Maarten Nachtegaal, 1zabela Czekaj, Tsu-Chien Weng, Ruben Kretzschmar, X-ray
absorption and emission spectroscopy of Cr'"' (hydr)oxides: Analysis of the K pre-edge region, J. Phys. Chem. A
113 (2009) 12171-12178. NC=7. IF = 2.899.
Mdj udziat: 25%. Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne W oparciu o teorie funkcjonatu
gestosci oraz model klasterowy) oraz zanalizowatam i zinterpretowalam wszystkie wyniki. Napisatam
cze$¢ manuskryptu oraz bralam udziat w dyskusjach i doradzatam naukowo.

[14] R. Struis, T. Schildhauer, 1. Czekaj, M. Janousch, Ch. Ludwig, S. Biollaz, Combined TPO-XPS-XANES
study on of sulphur poisoning of Ni catalyst in the SNG production from biomass, Appl. Catal. A 362 (2009)
121-128. NC= 32. IF = 3.564.
Moj udziat: 30%. Przeprowadzilam badania eksperymentalne metodg XPS oraz zanalizowatam i
zinterpretowatam wyniki. Napisatam czes¢ manuskryptu oraz bralam udziat w dyskusjach i doradzatam
naukowo.

[13] I. Czekaj, O. Krocher, Decomposition of urea in the SCR process: Combination of DFT calculations and
experimental results on the catalytic hydrolysis of isocyanic acid (HNCO) on TiO, and Al,O3, Topics in
Catalysis 52 (2009) 1740-1745. NC= 2. IF =2.379.

Méj  udziat: 80%. Sformufowatam problem naukowy oraz opracowatam koncepcje pracy.
Przeprowadzilam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o0 teorie funkcjonatu gestosci oraz
model klasterowy) oraz zanalizowatam i zinterpretowatam wszystkie wyniki (wlaczajgC przygotowanie
grafiki). Napisalam wigkszq czes¢ manuskryptu. Przeprowadzilam korespondencje z edytorem oraz
Odpowiedziatam na pytania recenzentow.

[12] J. .S. Hummelshoj, D. Landis, ..., I. Czekaj, ...et al., J.K. Norskov and T. Vegge, DFT-based screening of
novel alkali-transition metal borohydrides- a computational materials design project, J. Chem. Phys 131 (2009)
014101/1-9. NC=37. IF = 3.093.
Moy udzial: 10%. Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorie funkcjonatu
gestosci oraz model periodyczny). Bratam udziat w dyskusjach i doradzatam naukowo.

[11] F. Loviat, I. Czekaj", J. Wambach, A. Wokaun, Nickel deposition on y-Al203 model catalysts: An
experimental and theoretical investigation, Surf. Sci. 603 (2009) 2210-2217. NC= 13. IF = 1.798.
Moj udziat: 50%. Sformutowatam problem naukowy oraz opracowatam koncepcje procesow
powierzchniowych. Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorig
Sfunkcjonalu gestosci oraz model klasterowy) oraz zanalizowatam i zinterpretowatam wszystkie wyniki
(wlaczajgc grafike). Napisalam wigkszq czes¢ manuskryptu. Przeprowadzilam korespondencje z
edytorem oraz odpowiedzialam na pytania recenzentoWw.

[10] I. Czekaj, F. Loviat, J. Wambach, A. Wokaun, Nickel deposition on y-Al,O3: modelling of metal particles
behaviour at the support, Chimia VVolume 4/09 (2009) 193-196. NC= 1. IF = 1.577.
Méj udziat: 60%. Sformutowatam problem naukowy oraz opracowatam koncepcje proceséw
powierzchniowych. Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorig
funkcjonatu gestosci oraz model klasterowy) oraz zanalizowatam i zinterpretowatam wszystkie wyniki
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(wlaczajgc  przygotowanie grafiki). Napisatam wigkszq czes¢ manuskryptu. Przeprowadzifam
korespondencje z edytorem oraz odpowiedziatam na pytania recenzentow.

[9] R. Gadiou, A. Didion, R. I. Gearba, D. A. lvanov, I. Czekaj, R. Kétz, C. Vix-Guterl, Synthesis and
properties of new nitrogen-doped nanostructured carbon materials obtained by templating of mesoporous silicas
with aminosugars, Journal of Physics and Chemistry of Solids, 69 (2008) 1808-1814. NC= 16. IF = 1.103.
Moj udziat: 30%. Przeprowadzilam badania eksperymentalne metodg XPS oraz zanalizowatam i
zinterpretowalam wyniki. Napisatam czesé manuskryptu oraz bratam udzial w dyskusjach i doradzatam
naukowo.

[8] D. Nicosia, I. Czekaj, O. Krocher, Chemical deactivation of V,0s/WOs-TiO, SCR catalysts by additives and
impurities from fuels, lubrication oils, and urea solution - 1l. Characterization Study of the Effect of Alkali and
Alkaline Earth Metals, Appl. Catal. B: Environmental 77 (2008) 228-236. NC=55. IF = 4.853.
Moj udzial: 40%. Przeprowadzitam badania eksperymentalne (metodg XPS) oraz teoretyczne
(modelowanie teoretyczne w oparciu 0 teorig funkcjonafu gestosci oraz model klasterowy) oraz
zanalizowafam i zinterpretowatam wyniki. Napisafam czes¢ manuskryptu oraz bralam udzial w
dyskusjach i doradzatam naukowo.

[7] 1. Czekaj, O. Krocher, G. Piazzesi, DFT Calculations, DRIFT Spectroscopy and Kinetic Studies on the
Hydrolysis of Isocyanic Acid on the TiOz-Anatase (101) Surface, Journal of Molecular Catalysis A: Chemical
280 (2008) 68-80. NC=13. IF = 2.814.
Moj udziat: 60%. Sformulowatam problem naukowy oraz opracowatam koncepcje pracy (mechanizm
reakcji). Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorie funkcjonatu gestosci
oraz model klasterowy) oraz zanalizowatam i zinterpretowatam wszystkie wyniki (wlaczajgC
przygotowanie grafiki). Napisatam wigkszq czes¢ manuskryptu. Przeprowadzifam korespondencje z
edytorem oraz odpowiedzialam na pytania recenzentow.

[6] I. Czekaj, F. Loviat, F. Raimondi, J. Wambach, S. Biollaz, A. Wokaun, Characterization of surface
processes at Ni-based catalyst during the methanation of synthesis gas: X-ray photoelectron spectroscopy (XPS),
Appl. Catalysis A: General 329 (2007) 68-78. NC=69. IF = 3.17.
Moj udziat: 40%. Sformutowatam problem naukowy oraz opracowatam koncepcje procesow
powierzchniowych. Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorie
Sfunkcjonalu gestosci oraz model klasterowy) oraz zanalizowalam i zinterpretowatam wszystkie wyniki
(Wlaczajgc grafike). Napisatam wigkszq czes¢ manuskryptu. Przeprowadzilam korespondencje
edytorem oraz odpowiedziatam na pytania recenzentow.

[5] I. Czekaj, G. Piazzesi, O. Krocher, A. Wokaun, DFT Modeling of the Hydrolysis of Isocyanic Acid over the

TiO, Anatase (101) Surface: Adsorption of HNCO species, Surf. Sci., 600 (2006) 5158-5167. NC= 9. IF = 1.88.
Moj udziat: 70%. Sformutowatam problem naukowy oraz Opracowatam koncepcje pracy (mechanism
reakcji). Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorig funkcjonafu gestosci
oraz model klasterowy) oraz zanalizowalam i zinterpretowalam wszystkie wyniki (wlaczajgc grafike).
Napisatam wigkszq czes¢ manuskryptu. Przeprowadzifam korespondencje z edytorem oraz
odpowiedziatam na pytania recenzentoW.

prace opublikowane przed doktoratem

[4] I. Czekaj, K. Hermann, M. Witko, Relaxation and electronic structure of the V,03(0001) surface: ab initio
cluster model studies. Surf. Sci. 525, 33-45 (2003). NC= 15. IF = 2.063.
Mdj udziat: 60%. Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorie funkcjonatu
gestosci oraz model klasterowy) oraz zanalizowatam i zinterpretowatam wszystkie wyniki (wlaczajgc
grafike). Napisatam wigkszq czes¢ manuskryptu.

[3] I. Czekaj, M. Witko, K. Hermann, Structure and electronic properties of the V,03(0001) surface: ab initio
density functional theory cluster studies. Surf. Sci. 525, 46-56 (2003). NC= 11. IF = 2.063.
Moj udziat: 60%. Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorie funkcjonatu
gestosci oraz model klasterowy) oraz zanalizowatam i zinterpretowatam wszystkie wyniki (wlaczajgc
grafike). Napisatam wigkszq czes¢ manuskryptu.

[2] I. Czekaj, K. Hermann, and M. Witko, Ab initio DFT studies on oxygen stabilization at the V203(0001)
surface. Surf. Sci. 545, 85-98 (2003). NC= 21. IF = 2.063.
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Moj udziat: 60%. Przeprowadzilam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorig funkcjonatu
gestosci oraz model klasterowy) oraz zanalizowalam i zinterpretowatam wszystkie wyniki (wlaczajgc
grafike). Napisatam wigkszg czes¢ manuskryptu.

[1] I. Czekaj, M. Witko, and K. Hermann, Oxygen adsorption at the V,03(0001) surface: DFT cluster model
studies. Annals of the Polish Chemical Society, vol 2, part 111 (2003) 899-903. ISBN 83-901844-8-6. NC=
nieznane. IF = nieznane.
Moj udziat: 60%. Przeprowadzitam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorie funkcjonatu
gestosci oraz model klasterowy) oraz zanalizowatam i zinterpretowatam wszystkie wyniki (wlaczajgc
grafike). Napisatam wigkszq czgs¢ manuskryptu.

b) dane bibliometryczne:

Lacznie: 30 publikacji (26 publikacji po uzyskaniu stopnia doktora), w czasopismach lub
monografiach o zasi¢gu miedzynarodowym.

Cytowania na podstawie scopus.com (stan na dzien 5 wrze$nia 2014):

Cytowania: 400

Cytowania bez autocytowan: 354

Indeks H: 12

Indeks H (bez autocytowan): 12

Sumaryczny Impact Factor (wg. 5-letniego wspotczynnika Impact Factor z 2012 r): 90.7
¢) udzial w projektach badawczych

o (kierownik) Projekt badawczy finansowany przez Szwajcarska Fundacje Nauki
,,Computational modeling of Pd/PdOx transformation in redox catalytic cycles” 200021-
116184 (1 doktorant, 1 postdoc). Realizowany w latach 2008-2012.

o (kierownik+wykonawca) Projekt badawczy finansowany przez Szwajcarska Fundacje
Nauki “Theoretical Study on Influence of External Electric Field on Catalytically Reactive
Nanoparticles”. Realizowany w 2013.

e (wykonawca) Projekt badawczy we wspoétpracy z Industrial Chemistry Laboratory of
Ruhr University Bochum finansowany przez Schering Foundation “Surface analysis
techniques to understanding nature of chemical processes on supported metal catalysts”.
Realizowany w roku 2004.

e (wykonawca) grant 7 TO9A 142 21 sponsorowany przez Komitet Badan Naukowych
“Struktura elektronowa zwigzkow typu V-0, Ti-O, Cr-O oraz V-P-O z metalem na Ill
stopniu utlenienia”. Realizowany w latach 2002-2004.

d) udzial w konferencjach naukowych

Wyniki swojej pracy naukowej prezentowatam réwniez na licznych konferencjach
mi¢dzynarodowych, co zaowocowato 10 prezentacjami ustnymi oraz 60 posterami. Bytam
réwniez 13 krotnie zapraszana do wygloszenia wykladow dotyczacych moich badan
naukowych.

Prezentacje ustne na konferencjach migdzynarodowych (w porzadku chronologicznym):

1. lzabela Czekaj, Jorg Wambach, Alexander Wokaun, “Electronic Structure of the Ni/y-Al,Os Catalyst:
DFT Cluster Model Study”, Session: Computational Chemistry, Swiss Chemical Society - Fall Meeting,
Ecole Polytechnique Federale de Lausanne, 12 September, 2007, CHIMIA 61(7-8), 104 (2007)
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2.

10.

Izabela Czekaj, Gaia Piazzesi, Oliver Krocher, Alexander Wokaun, “DFT Modeling of the Hydrolysis
of Isocyanic Acid over the TiO, Anatase (101) Surface”, Session: Computational Physics, Swiss
Physical Society Meeting, University of Zirich, 20 - 21 February, 2007

Izabela Czekaj, Oliver Krocher, “Adsorption of isocyanic acid and water over the TiO2 (101) and y-
Al203 (100) surfaces: theoretical modelling of catalyst behavior”, Swiss Chemical Society Fall
Meeting, University Zurich, Zuerich, 11 September, 2008

I. Czekaj, “How can combination of experimental and theoretical methods contribute to the
development of catalysts at macroscopic scale?”, Young Chemist’s Workshop “Modeling of complex
systems”, CERC3, Perugia, Italy 1-4 May 2008

I. Czekaj, O. Krocher, G. Piazzesi, Urea-SCR: Comparison of DFT calculations and experimental
results on the catalytic hydrolysis of isocyanic acid (HNCO), Brussels, Belgium, Department of
Chemical Physics of Materials (Catalysis - Tribology) of the"Université Libre de Bruxelles", April 15 -
17, 2009

Izabela Czekaj, O. Krocher, J. Wambach, ,,Combining theory and experiments: understanding catalysts
used in energy supply and environmental protection”, Swiss-Polish Science and Technology Days (for
details please see http://swiss-polish-days.materials.pl/), Warsaw Technical University, Warsaw 14-15
January 2010

I. Czekaj, J. Wambach, O. Krocher, DFT modelling of catalyst used in energy supply and environment
protection systems, 13th International Conference on Theoretical Aspects of Catalysis, Matsushima
Ichinobo Hotel, Japan June 21-25, 2010

I. Czekaj, J. Wambach, R. Struis, S. Biollaz, Density Functional Theory Study of Ni-Al203
Catalyst Poisoning, 14th International Density Functional Theory (DFT) Conference, Athens, Greece
29 August — 2 September, 2011

I. Czekaj, Modeling of catalytic systems used in energy and environmental technologies, Schering
Foundation Meeting, Berlin, Germany, 12-14 May, 2011

Izabela Czekaj, Katarzyna A . Kacprzak,_loannis Mantzaras, Oxidation of Pd-cluster supported on y-
alumina, 14th International Conference on Theoretical Aspects of Catalysis, Eindhoven University of
Technology, Vlissingen, The Netherlands, Jun. 25-30, 2012.

Wyktady na zaproszenie (w porzadku chronologicznym):

1.

I. Czekaj, “X-Ray Photoelectron Spectroscopy: information-rich method for surface analysis”, Seminar
“Katalytische Prozesse”, General Energy Research Department, Paul Scherrer Institut, Switzerland, 31
sierpnia, 2005

I. Czekaj, “Catalytic Surface Reactions: applications of theoretical methods in heterogeneous
catalysis”, Seminar ‘“Katalytische Prozesse”, General Energy Research Department, Paul Scherrer
Institut, Switzerland, 31 sierpnia, 2005

I. Czekaj, “Applications of theoretical methods in heterogeneous catalysis: from noble metal to oxide
catalysts”, Materials Group, General Energy Research Department, Paul Scherrer Institut, Switzerland,
21 pazdziernika 2005

I. Czekaj, A. Reiner, “Investigating catalysts using different surface techniques”, Electrochemistry
Laboratory Seminars, General Energy Research Department, Paul Scherrer Institut, Switzerland, 14
listopada, 2005
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5. 1. Czekaj, “Theoretical modeling of catalytic systems using Density Functional Theory: from noble
metal to oxide surfaces”, Combustion Laboratory Seminars, General Energy Research Department, Paul
Scherrer Institut, Switzerland, 21 grudnia, 2005

6. 1. Czekaj, A. Foelske, “X-ray photoelectron spectroscopy: A quasi in-situ method for surface and
interface analysis”, Combustion Laboratory Seminars, General Energy Research Department, Paul
Scherrer Institut, Switzerland, 21 grudnia, 2005

7. lzabela Czekaj, Jorg Wambach, Fabio Raimondi, Francois Loviat, “Combination of experimental and
theoretical methods for understanding reactions on heterogeneous catalysts”, SLS symposium on
“Surface Science”, Paul Scherrer Institut, Switzerland, 3 lipca 2007

8. 1. Czekaj, “Computational modelling of metal/oxide interface”, Materials Group, General Energy
Research Department, Paul Scherrer Institut, Switzerland, 9 lipca 2007

9. I. Czekaj, Combining theory and experiments for understanding behaviour of catalyst used in
energy supply and environment protection systems, HNL colloquium, Ruhr University Bochum,
Bochum 20 lipca 2009

10. I. Czekaj, “Combination of theory and experiments in understanding mechanism of catalytic
reaction”, Interdisciplinary Centre for Mathematical and Computational Modelling, Warsaw
University, Warsawa, 14 stycznia 2010

11. I. Czekaj, ,,Understanding mechanism of surface catalytic reactions: Combination of theory and
experiments”, Seminar Serie ,,Science with Photons”, Berlin Synchrotron BESSY, 11 Maja 2011

12. 1. Czekaj, Combining DFT theory and surface sensitive experimental methods in understanding
mechanism of catalytic reactions at atomic scale, Department of Chemistry, University of
Fribourg, 23 lutego, 2012

13. 1. Czekaj, Computational modelling of catalytic systems used in energy supply and environmental
protection, IBM Ruschlikon, Zirich, Nov. 9 listopada , 2012

e) recenzje

Moje doswiadczenie naukowe znalazto rowniez uznanie w migedzynarodowym $rodowisku
naukowym, o czym $wiadczy szereg zaproszen do wykonania recenzji publikacji. Od roku
2005 bytam recenzentem m.in. w nastepujacych czasopismach z listy filadelfijskiej: Applied
Catalysis B: Environmental, Catalysis Today, Chemical Engineering Journal, Inorganic
Chemistry, Journal of American Chemical Society, Journal of Chemical & Engineering Data,
Journal of Hazardous Materials, Journal of Molecular Catalysis A: Chemical, Journal of
Molecular Structure, Journal of Physics A: Applied Physics, Journal of Photochemistry and
Photobiology A: Chemistry, Journal of Physical Chemistry, Journal of Physics: Condensed
Matter, Journal of Zhejiang University-SCIENCE A, Langmuir, Nanotechnology,
Spectrochimica Acta Part A: Molecular and Biomolecular Spectroscopy, Surface Science.

W 2011 roku moj wktad w recenzje publikacji zostat doceniony przez American Chemical
Society Journals specjalnym dyplomem i podzigkowaniami.

) nagrody, wyroznienia, stypendia

e 2013: stypendium Szwajcarskiej Fundacji Naukowej (SNF) na wyjazd badawczy do
SUNCAT SLAC na Uniwersytecie Stanford w Kalifornii, USA

e 2012: Nagroda Szwajcarskiego Towarzystwa Chemicznego za najlepszy poster
prezentowany na corocznym Zjezdzie Towarzystwa Chemicznego, “Methane catalytic
combustion at differently oxidized Pdes/gamma-Al>03”
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e 20101 2011: Nagrody Dyrektora Departamentu Energii Instytutu Paula Scherrera za
szczegolne osiggnigcia naukowe w udoskonaleniu katalizatora przemystowego

e 2008: Nagroda Szwajcarskiego Towarzystwa Chemicznego za najlepszy poster
prezentowany na corocznym Zjezdzie Towarzystwa Chemicznego, “Nickel deposition
on y-Al203: modelling of metal particles behaviour at the support”

e 2008: nagroda dla Mtodej Chemiczki od Szwajcarskiej Fundacji Naukowej (SNF) i
udziat w Konferencji Mtodych Chemikow pt: “Modeling of complex systems”,
CERCS3, Perugia, Italy 1-4 May 2008

e Stypendum Schering Research Foundation na wyjazd naukowy do Ruhr-Universitét-
Bochum; Industrial Chemistry Department (prof. M. Muhler)

e 2001: roczne stypendium w Fritz-Haber-Institute der Max-Planck-Gesellschaft,
Theory Department (prof. K. Hermann)

e 1998: stypendium Ministra Edukacji Narodowej i Szkolnictwa Wyzszego (stypendium
dla wybitnych mtodych naukowcow)

e 1995-99: Nagrody Rektora Politechniki Krakowskiej za wysokie wyniki w nauce oraz
szczegblne osiggniecia naukowe.

g) wspotpraca, doswiadczenie naukowe zdobyte za granicg oraz inne osiggnigcia

W ramach badan doktoranckich 1 marca 2001 roku wyjechatam na roczny staz naukowy do
Fritz-Haber-Institute der Max-Planck-Gesselschaft w Berlinie (Departament Teorii), gdzie
pod kierownictwem Prof. Dr Klausa Hermann prowadzitam badania dotyczace trdjtlenku
wanadu w ramach projektu badawczego SFB 546 “Structure, Dynamics, and Reactivity of
Aggregates of Transition-Metal Oxides (C6)” (kierowanego przez Prof. Dr Joachima Sauera).

Poczawszy od pracy w Instytucie Paula Scherrera (PSI) az do chwili obecnej wspotpracuje z
licznymi grupami naukowymi PSI (np. Electrochemii — nad cieczami jonowymi, Laboratory
on Microscopy and Nanotechnology — nad porfirynami, Synchrotron SLS — oxohydroksylKki
zelaza oraz in-situ XPS, Free Electron Laser — influence of External Electric Field on
materialsnad wplywem zewnetrznego pola elektrycznego na materiaty), gdzie jestem
odpowiedzialna za tworzenie nowej metodologii modelowania teoretycznego systemow
reagujacych chemicznie, dynamike podczas pomiardéw in-situ, modyfikacje strukturalne i
wyjasnienie procesow chemicznych systemow reagujacych w czasie realnym.

W ramach moich rozlegltych zainteresowan nad wptywem warunkéw zewnetrznych na uktady
katalityczne w 2013 roku odbytam staz naukowy w SUNCAT SLAC na Uniwersytecie
Stanford w Kalifornii, gdzie zajmowatam si¢ obliczeniami pozwalajacymi przewidzie¢
zachowanie nanoczgstek metalicznych w silnym polu elektrycznym. Badania te pomogly w
interpretacji badan eksperymentalnych, zmierzonych po raz pierwszy podczas mojego pobytu.

Bralam czynny udziat w organizacji konferencji 1 zjazdow Kot Naukowych Politechniki
Krakowskiej oraz konferencji migdzynarodowych: “Catalysis in XXI Century: From
Quantum Chemistry to Industry”, Krakow oraz ,,IX International Conference on Theoretical
Aspects of Catalysis”, Zakopane.

Jestem cztonkiem Polskiego Towarzystwa Chemicznego, Sekcja Chemii Teoretycznej (w
latach 2000-2004 obejmowatam funkcje sekretarza Sekcji pod kierownictwej Prof. Dr. Hab.
Ewy Broctawik) oraz Szwajcarskiego Towarzystwa Chemicznego.
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h) dzialalno$¢ dydaktyczna

Cze$¢ mojego czasu poswigcitam pracy dydaktycznej. Jako student indywidualny
asystowatlam podczas ostatnich 2 lat moich studiow na Politechnice Krakowskiej w
prowadzeniu laboratoriéw z nastgpujacych dziedzin: reologia, technologia kosmetykow,
techniki ultradzwigkowe, procesy chemiczne i kinetyka procesowa. Podczas mojej pracy w
Instytucie Paula Scherrera prowadzitam kursy i wyklady na temat metod chemii
obliczeniowej, spektroskopii fotoelektronéw oraz krystalografii dla doktorantow oraz
pracownikéw naukowych. Bylam réwniez konsultantem doktorantow i postdokéow w
dziedzinie fizykochemii powierzchni, metod spektroskopowych oraz chemii teoretycznej i
interpretacji wynikéw eksperymentalnych.

i) przyszle plany naukowe

Moje przyszte plany naukowe skoncentrowane sa na modelowaniu molekularnym uktadow
katalitycznych o znaczeniu przemystowym, zwlaszcza przy pozyskiwaniu nowych zrédet
energii. Rozwijam rowniez strategi¢ integracji metod eksperymentalnych i teoretycznych w
celu opisu ukladow aktywnych Kkatalitycznie na poziomie makroskopowym przy uzyciu
narzedzi molekularnych i charakterystyki powierzchni. Szczegdlne zadania to integracja
wiedzy na temat: a) no$nika, b) aktywnych nanoczastek, ¢) ukladéw nanoczgsteczka/nosnik.
d) adsorpcji czasteczek, e) wplywu procesow zewnetrznych na ukfad reakcyjny, np.
zewnetrzne pole elektryczne, f) zintegrowanie modelowania teoretycznego z danymi
cksperymentalnymi, np. stworzenie baz danych analizy wibracyjnej adsorbatow na
powierzchni ukfadéw reagujacych chemicznie g) wirtualne modelowanie ukladéw
katalitycznych i mechanizmu reakcji.



