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c) wkład procentowy autorów prac wchodzących w skład ww. osiągnięcia naukowego 

 
Lp. Dane bibliograficzne Autorzy Wkład [%] 

H-1 Surf. Sci., 600 (2006) 5158-5167 I. Czekaj 70 

  G. Piazzesi 10 

  O. Kröcher 10 

  A. Wokaun 10 

 Wkład autora/ów: I.C.  Sformułowała problem naukowy oraz opracowała koncepcję pracy 

(mechanizm reakcji). Przeprowadziła badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię 

funkcjonału gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowała i zinterpretowała wszystkie wyniki 

(właczając przygotowanie grafiki). Napisała większą część manuskryptu. Przeprowadziła 

korespondencję z edytorem oraz odpowiedziała na pytania recenzentów. G.P. Brała udział w 

dyskusjach naukowych. Korygowała tekst manuskryptu. O.K. Brał udział w dyskusjach i doradzał 

naukowo. Korygowała tekst manuskryptu.  A.W. Brał udział w dyskusjach naukowych. 

H-2 Journal of Molecular Catalysis A: Chemical 280 

(2008) 68-80 

I. Czekaj 60 

  G. Piazzesi 20 

  O. Kröcher 20 

 Wkład autora/ów: I.C.  Sformułowała problem naukowy oraz opracowała koncepcję pracy 

(mechanizm reakcji). Przeprowadziła badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię 

funkcjonału gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowała i zinterpretowała wszystkie wyniki 

(włączając przygotowanie grafiki). Napisała większą część manuskryptu. Przeprowadziła 

korespondencję z edytorem oraz odpowiedziała na pytania recenzentów. G.P. Brała udział w 

dyskusjach naukowych. Przeprowadziła część eksperymentalna. O.K. Brał udział w dyskusjach i 

doradzał naukowo na temat części eksperymentalnej. Korygował tekst manuskryptu. 

H-3 Topics in Catalysis 52 (2009) 1740-1745 I. Czekaj 80 

  O. Kröcher 20 

 Wkład autora/ów: I.C.  Sformułowała problem naukowy oraz opracowała koncepcję pracy. 

Przeprowadziła badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału gęstości oraz model 

klasterowy) oraz zanalizowała i zinterpretowała wszystkie wyniki (włączając przygotowanie grafiki). 

Napisała większą część manuskryptu. Przeprowadziła korespondencję z edytorem oraz odpowiedziała 

na pytania recenzentów. O.K. Brał udział w dyskusjach i doradzał naukowo. Przeprowadził część 

eksperymentalna. Korygował tekst manuskryptu. 

H-4 Review, Int. J. Mol. Sci. 2009, 10(10), 4310-4329 I. Czekaj 80 

  J. Wambach 10 

  O. Kröcher 10 

 Wkład autora/ów: I.C.  Sformułowała problem naukowy oraz opracowała koncepcję pracy 

(mechanizm reakcji). Przeprowadziła badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię 

funkcjonału gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowała i zinterpretowała wszystkie wyniki 

(właczając grafikę). Napisała większą część manuskryptu. Przeprowadziła korespondencję z edytorem 

oraz odpowiedziała na pytania recenzentów. J.W. Brał udział w dyskusjach i doradzał naukowo 

Korygował tekst manuskryptu. O.K. Brał udział w dyskusjach i doradzał naukowo. Przeprowadził 

część eksperymentalna. Korygował tekst manuskryptu.  

H-5 Catal. Today 176 (2011) 429-432 I. Czekaj 70 

  R. Struis 10 

  J. Wambach 10 

  S. Biollaz 10 

 Wkład autora/ów: I.C.  Sformułowała problem naukowy oraz opracowała koncepcję procesów 

powierzchniowych. Przeprowadziła badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowała i zinterpretowała wszystkie wyniki (włączając 

przygotowanie grafiki). Napisała większą część manuskryptu. Przeprowadziła korespondencję z 

edytorem oraz odpowiedziała na pytania recenzentów. R.S. Brał udział w dyskusjach i doradzał 

naukowo.  J.W. Brał udział w dyskusjach i doradzał naukowo.  S.B. Brał udział w dyskusjach 

naukowych. 

H-6 Appl. Catalysis A: General 329 (2007) 68-78 I. Czekaj 40 

  F. Loviat 10 

  F. Raimondi 10 

  J. Wambach 20 
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  S. Biollaz 10 

  A.Wokaun 10 

 Wkład autora/ów: I.C.  Sformułowała problem naukowy oraz opracowała koncepcję procesów 

powierzchniowych. Przeprowadziła badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowała i zinterpretowała wszystkie wyniki (włączając 

grafikę). Napisała większą część manuskryptu. Przeprowadziła korespondencję z edytorem oraz 

odpowiedziała na pytania recenzentów. F.L. Przeprowadził badania XPS. F.R. Przeprowadził badania 

XPS in-situ oraz długoterminowe testy katalityczne.  J.W. Brał udział w dyskusjach i doradzał 

naukowo.  Korygowała tekst manuskryptu.  S.B. Brał udział w dyskusjach naukowych. A.W. Brał 

udział w dyskusjach naukowych. 

H-7 Chimia Volume 4/09 (2009) 193-196 I. Czekaj 60 

  F. Loviat 20 

  J. Wambach 10 

  A.Wokaun 10 

 Wkład autora/ów: I.C.  Sformułowała problem naukowy oraz opracowała koncepcję procesów 

powierzchniowych. Przeprowadziła badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowała i zinterpretowała wszystkie wyniki (włączając 

przygotowanie grafiki). Napisała większą część manuskryptu. Przeprowadziła korespondencję z 

edytorem oraz odpowiedziała na pytania recenzentów. F.L. Przeprowadził badania eksperymentalne. 

J.W. Brał udział w dyskusjach i doradzał naukowo.  Korygował tekst manuskryptu.  A.W. Brał udział 

w dyskusjach naukowych. 

H-8 Surf. Sci. 603 (2009) 2210-2217 F. Loviat 30 

  I. Czekaj 50 

  J. Wambach 10 

  A.Wokaun 10 

 Wkład autora/ów: I.C.  Sformułowała problem naukowy oraz opracowała koncepcję procesów 

powierzchniowych. Przeprowadziła badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowała i zinterpretowała wszystkie wyniki (włączając 

grafikę). Napisała większą część manuskryptu. Przeprowadziła korespondencję z edytorem oraz 

odpowiedziała na pytania recenzentów. F.L. Przeprowadził badania eksperymentalne. J.W. Brał udział 

w dyskusjach i doradzał naukowo.  Korygował tekst manuskryptu.  A.W. Brał udział w dyskusjach 

naukowych. 

H-9 Phys. Chem. Chem. Phys. 13, 15947-15954 (2011) M. Bruska 30 

  I. Czekaj 30  

  B. Delley 20 

  J. Mantzaras 10 

  A.Wokaun 10 

 Wkład autora/ów: I.C.  Sformułowała problem naukowy oraz dokonała wyboru metody badawczej. 

Zanalizowała i zinterpretowała wyniki (włączając przygotowanie grafiki). Napisała część manuskryptu 

oraz skorygowała. Przeprowadziła korespondencję z edytorem oraz odpowiedziała na pytania 

recenzentów. M.B. Przeprowadziła badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model periodyczny). B.D. Brał udział w dyskusjach i doradzał naukowo.  

Zaimplementował w programie obliczeniowym metodologię konieczną do interpretacji danych.  J.M. 

Brał udział w dyskusjach i doradzał naukowo.  Korygował tekst manuskryptu.  A.W. Brał udział w 

dyskusjach naukowych. 

 

H-10 Phys. Chem. Chem. Phys., 2012, 14 (29), 10243 – 

10247 

K. Kacprzak 40 

  I. Czekaj 50 

  J. Mantzaras 10 

 Wkład autora/ów: I.C.  Sformułowała problem naukowy oraz dokonała wyboru metody badawczej. 

Zanalizowała i zinterpretowała wyniki (włączając przygotowanie grafiki). Napisała część manuskryptu 

oraz skorygowała. Przeprowadziła korespondencję z edytorem oraz odpowiedziała na pytania 

recenzentów. K.K. Przeprowadziła badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model klasterowy). Napisała pierwszą wersje manuskryptu. J.M. Brał udział w dyskusjach 

i doradzał naukowo.  Korygował tekst manuskryptu.   

H-11 CHIMIA 2013, 67, 271-274 I. Czekaj 60 



 

Izabela Czekaj   
Teoretyczne modelowanie roli nośnika w procesach chemicznych zachodzących na katalizatorach przemysłowych 

 

 

6 

 

  K. Kacprzak 30 

  J. Mantzaras 10 

 Wkład autora/ów: I.C.  Sformułowała problem naukowy oraz dokonała wyboru metody badawczej. 

Przeprowadziła końcowe badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału gęstości 

oraz model klasterowy). Zanalizowała i zinterpretowała wyniki (włączając przygotowanie grafiki). 

Napisała większą część manuskryptu oraz skorygowała. Przeprowadziła korespondencję z edytorem 

oraz odpowiedziała na pytania recenzentów. K.K. Przeprowadziła badania (modelowanie teoretyczne w 

oparciu o teorię funkcjonału gęstości oraz model klasterowy). Napisała pierwszą wersje manuskryptu. 

J.M. Brał udział w dyskusjach i doradzał naukowo.  Korygował tekst manuskryptu.   

H-12 Phys. Chem. Chem. Phys. 2013, 15, 11368-11374. I. Czekaj 60 

  K. Kacprzak 30 

  J. Mantzaras 10 

 Wkład autora/ów: I.C.  Sformułowała problem naukowy oraz dokonała wyboru metody badawczej. 

Przeprowadziła końcowe badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału gęstości 

oraz model klasterowy). Zanalizowała i zinterpretowała wyniki (włączając przygotowanie grafiki). 

Napisała większą część manuskryptu oraz skorygowała. Przeprowadziła korespondencję z edytorem 

oraz odpowiedziała na pytania recenzentów. K.K. Przeprowadziła badania (modelowanie teoretyczne w 

oparciu o teorię funkcjonału gęstości oraz model klasterowy). Napisała pierwszą wersje manuskryptu. 

J.M. Brał udział w dyskusjach i doradzał naukowo.  Korygował tekst manuskryptu. 

H-13 J. Phys. Chem C. 2013, 117, 26588-26597 I. Czekaj 60 

  S. Pin 20 

  J. Wambach 20 

 Wkład autora/ów: I.C.  Sformułowała problem naukowy oraz dokonała wyboru metody badawczej. 

Przeprowadziła badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału gęstości oraz model 

klasterowy). Zanalizowała i zinterpretowała wyniki (włączając przygotowanie grafiki). Napisała 

większą część manuskryptu oraz skorygowała. Przeprowadziła korespondencję z edytorem oraz 

odpowiedziała na pytania recenzentów. S.P. Brała udział w dyskusjach naukowych. Przeprowadziła 

badania teoretyczne (teoretyczna interpretacja danych eksperymentalnych EXAFS). J.W. Brał udział w 

dyskusjach i doradzał naukowo.  Korygował tekst manuskryptu. 

H-14 Microporous  Mesoporous Materials 2013, 169, 

97-102 

I. Czekaj 70 

  S. Brandenberger 20 

  O. Kröcher 10 

 Wkład autora/ów: I.C.  Sformułowała problem naukowy oraz opracowała koncepcję pracy. 

Przeprowadziła badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału gęstości oraz model 

klasterowy) oraz zanalizowała i zinterpretowała wszystkie wyniki (włączając przygotowanie grafiki). 

Napisała większą część manuskryptu. Przeprowadziła korespondencję z edytorem oraz odpowiedziała 

na pytania recenzentów. S.B. Brał udział w dyskusjach naukowych. O.K. Brał udział w dyskusjach i 

doradzał naukowo. Korygował tekst manuskryptu. 
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d) omówienie celu naukowego/artystycznego ww. pracy/prac i osiągniętych wyników wraz z 

omówieniem ich ewentualnego wykorzystania  

 

Wprowadzenie 

 
Istotną rolę w procesach katalitycznych zajmują metale oraz ich związki. Jednak ze względów 

ekonomicznych w procesach przemysłowych stosuje się zdyspergowane nanocząsteczki 

metaliczne osadzone na nośnikach. Od wielu lat prowadzone są badania wpływu nośnika na 

dyspersję fazy aktywnej katalizatora. Najnowsze badania wskazują jednak na bardziej istotną 

rolę nośnika na dynamikę procesów chemicznych katalizatorów przemysłowych.  

Badaniom poddano szereg związków, stosowanych jako nośniki w przemysłowych reakcjach 

katalitycznych takie jak TiO2, Al2O3, SiO2, ZSM-5, amorficzny węgiel. Przebadane zostały 

wszystkie etapy przekształceń metanu przy użyciu katalizatorów przemysłowych: od 

produkcji z biomasy poprzez transformację aż po utlenienie i spalanie.  

Celem prowadzonych prac badawczych było określenie roli nośnika o złożonej strukturze 

geometrycznej i elektronowej na procesy chemiczne zachodzące podczas reakcji 

katalitycznych.   

 

Nośnik jako aktywny gracz w procesach katalitycznych 
 

W pierwszej fazie zajęto się badaniami reaktywności katalitycznej i adsorpcji cząsteczek na 

materiałach będących nośnikami. Badania miały na celu określić reaktywność i mechanizm 

reakcji hydrolizy katalizatorów. Jako reakcję przykładową wzięto pod uwagę reakcję 

hydrolizy kwasu izocjanowego [H-1, H2], istotną w procesach usuwania tlenków azotu droga 

selektywnej redukcji katalitycznej ze spalin samochodowych przy użyciu mocznika, jako 

źródła amoniaku. Zmniejszające się limity emisji NOx dla pojazdów z silnikiem 

wysokoprężnymi powodują dalszy rozwój istniejących technologii usuwania tlenków azotu, 

NOx, szczególnie selektywnej redukcji katalitycznej (SCR) tlenków azotu z udziałem 

mocznika [1-6]. W metodzie SCR mocznik wtryskuje się do gorącego gazu spalinowego, w 

których rozkłada się on termicznie do kwasu izocjanowego (HNCO) i amoniaku. HNCO 

szybko hydrolizuje się na powierzchni katalizatorów SCR i jeszcze szybciej na powierzchni 

wyspecjalizowanych katalizatorów do hydrolizy. Prowadzono badania teoretyczne oraz 

eksperymentalne reakcji hydrolizy kwasu izocjanowego przy użyciu różnych katalizatorów. 

Modelowanie teoretyczne przy użyciu teorii funkcjonałów gęstości (DFT), z modelem 

klasterowym, zostało wykorzystana do badań mechanizmu reakcji hydrolizy kwasu 
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izocjanowego. Przeprowadzono szereg testów aktywności katalizatorów oraz badań 

eksperymentalnych o dużej czułości powierzchniowej (XRD, XPS i DRIFTS). Ścieżka reakcji 

była badana teoretycznie poprzez adsorpcję wody i kwasu izocjanowego na powierzchniach 

wybranych katalizatorów takich jak Al2O3, TiO2 o strukturze anatazu, oraz SiO2. Rysunek 1a 

przedstawia możliwe mechanizmy reakcji hydrolizy kwasu izocjanowego na nośniku TiO2.  

 

Rysunek 1. Procesy hydrolizy na nośnikach. (a) Ścieżki reakcji hydroliza kwasu 

izocjanowego na nośniku TiO2, (b) teoretyczne i eksperymentalne widmo wibracyjne reakcji 

hydrolizy kwasu izocjanowego na nośniku TiO2, (c) Ścieżki reakcji hydrolizy COS na nośniku 

-Al2O3.  

 

Dodatkowo, wykonano analizy wibracyjne poszczególnych adsorbatów i stworzono 

teoretyczne widmo wibracyjne, które porównano z widmem eksperymentalnym DRIFT 

(Rysunek 1b). Badania porównawcze widm pozwoliły na potwierdzenie eksperymentalne 
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zaproponowanego mechanizmu reakcji katalitycznej. Na podstawie teoretycznych badań 

porównawczych modelowanych katalizatorów potwierdzone zostały dane eksperymentalne 

pokazujące, iż TiO2 o strukturze anatazu jest najlepszym katalizatorem badanej reakcji 

hydrolizy. Przedstawiona metoda modelowania DFT (włączając teoretyczne widma 

wibracyjne), jako "wirtualnego" porównywania katalizatora jest dużym osiągnięciem 

technologicznym i może zostać zastosowana do skutecznego wyboru potencjalnych 

katalizatorów do dalszych badań eksperymentalnych oraz odpowiedzi na nurtujące pytania 

dotyczące kompleksowych układów katalitycznych [H-3, H-4].  

Stosując stworzona metodologię, informacje zebrane na temat hydrolizy kwasu izocjanowego 

zostały zastosowane do grupy anologicznych związków siarki i węgla, pojawiających się w 

reakcjach zgazowania biomasy. Tego typu związki siarki i węgla podlegają również reakcji 

hydrolizy w warunkach metanizacji i powodują zatrucie nie tylko katalizatora, ale również 

nośnika, którym jest Al2O3 [7-12]. 

Badania teoretyczne dotyczące hydrolizy COS na nośniku Al2O3 [H-5] pozwoliły na ustalenie 

istotnego wpływu nośnika na ponowne zatrucie zregenerowanego katalizatora. W warunkach 

metanizacji biomasy, zawierającej liczne związki siarki, przy dostępie wody i tlenu na 

powierzchni nośnika organiczne związki siarki podlegają reakcji hydrolizy (Rysunek 1c) i 

przekształceniu na bardziej stabilne związki, jak na przykład HS-. Powstałe stabilne związki 

siarki nie są usuwane i podczas regeneracji katalizatora pozostają na nośniku. Podczas reakcji 

metanizacji zostają uwolnione i zatruwają ponownie aktywne cząstki katalizatora. Badania 

teoretyczne połączone z analizą powierzchni pozwoliły na wyjaśnienie procesów ponownego 

zatrucia katalizatora i dokonanie zmian technologicznych procesu przemysłowego, na 

przykład wprowadzenia dodatkowego bardziej efektywnego katalizatora do odsiarczania 

biomasy.  

 

Wpływ oddziaływań nanocząsteczka/nośnik na czas życia i zatrucie 

katalizatora 
 

Kolejnym etapem prac były badania przemysłowego katalizatora do metanizacji biomasy 

(Rysunek 2). Konieczność szerszego wykorzystania odnawialnych źródeł energii wzbudziła w 

ostatnimi laty rosnące zainteresowanie produkcją metanu z gazu syntezowego pochodzącego 

z biomasy [H-6]. 

Katalizatory na bazie niklu są często używane w procesach przemysłowych, takich jak 

uwodornienie i hydrogenoliza węglowodorów, reforming węglowodorów czy metanizacji 

[13-15]. Różne nośniki zostały wykorzystane do rozpraszania cząsteczek niklu na 
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powierzchni w badaniach naukowych: γ-Al2O3, TiO2, Pt, zeolity lub SiO2 [16-19]. Aktywność 

i selektywność katalizatorów metalicznych zależy silnie od ilości zastosowanego metalu, 

wielkość zdyspergowanych cząstek metalicznych, oddziaływania metali-nośnik i składu 

nośnika. Szczególne zainteresowanie wzbudził efekt stopnia dyspersji, tj. wielkość 

krystalitów, na właściwości elektroniczne i reaktywność fazy aktywnej w różnych układach 

katalitycznych. Gaz syntezowy pochodzący z biomasy nie tylko wymaga zaprojektowania 

specjalnej instalacji dla procesu metanizacji, ale naraża katalizator na prace w ekstremalnie 

trudnych warunkach, co prowadzi do aglomeracji węgla czy też siarki na powierzchni 

katalizatora i jego dezaktywacji. Proces przemysłowy pozyskiwania metanu z biomasy 

uwzględnia oprócz katalizatora metalizacji, którym jest nikiel na nośniku Al2O3, również 

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

 

 
 

Rysunek 2. Schemat produkcji metanu z biomasy. 

 

Dotychczas podkreślano w literaturze, iż w reakcji metanizacji na katalizatorach niklowych 

istotne znacznie ma tworzenie się we wczesnych etapach reakcji depozytów węglowych, 

które powodują odrywanie się nanocząsteczek niklu z nośnika [20-21].  
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Jednakże, według dostępnej wiedzy, nie było wcześniej raportów z analizy XPS opisujących 

zmiany topologii nanocząsteczek niklu metodą in-situ na poszczególnych etapach reakcji 

metanizacji, które uwzględniałyby również rolę węglików w procesie utraty aktywnej fazy 

metalicznej z nośnika.  Wcześniejsze badania XPS dotyczyły wyłącznie ogólnego opisu 

obecności NiCx oraz węglików w badanych próbkach [22-24]. Zrozumienie szczegółowego 

mechanizmu metanizacji oraz procesów mu towarzyszących wymaga szczegółowych badań 

na wielu płaszczyznach procesowych. Dlatego też, wraz z inżynierami oraz zespołami 

naukowymi PSI prowadzone były badania na wszystkich poziomach od instalacji 

przemysłowej, poprzez analizę mikroskopową katalizatorów aż po szczegółową analizę 

powierzchni i modelowanie teoretyczne na poziomie molekularnym (Rysunek 2B). Moja 

cześć badań obejmowała szczegółowa analizę spektroskopową powierzchni i teoretyczne 

modelowanie mechanizmów zachodzących reakcji.  

Eksperymentalnie reakcja metanizacji przeprowadzana została w komórce wysokiego 

ciśnienia (HPC) zintegrowanej z systemem XPS i przy użyciu katalizatora w złożu 

nieruchomym [H-6]. Zbadane zostały oddziaływania mieszanki szeregu gazów, 

pochodzących z reformingu biomasy, na właściwości powierzchniowe katalizatora i jego 

aktywność w warunkach metanizacji. Przeprowadzony został szczegółowy opis zmian w 

morfologii nanocząsteczek metalu i depozytów węglowych. Zaproponowany został 

mechanizm powstawania depozytów węglowych podczas ekspozycji w warunkach 

symulujących przemysłowe warunki metanizacji (Rysunek 3). Przeprowadzono szczegółowe 

badania roli wszystkich składników mieszaniny gazów, takich jak H2O, CO2, CH4, C2H4, 

C2H2, C3H6 i C2H6. Omówiono również szczegółowo rolę poszczególnych związków niklu, 

takich jak tlenki, wodorotlenki, węglany i węgliki. 

Szczególnym osiągnięciem naukowym było opracowanie nowatorskiej metody analizy 

katalizatorów przemysłowych poprzez połączenie metod modelowania teoretycznego 

oraz analizy powierzchni w warunkach in-situ do określenia zmian powierzchniowych i 

pełnego opisu mechanizmu dezaktywacji katalizatora w warunkach przemysłowych [H-7, H-

8]. Zaproponowany mechanizm procesów powierzchniowych występujących podczas 

metanizacji biomasy przy użyciu katalizatora Ni/Al2O3 pokazany został na Rysunku 3 (cześć 

środkowa). 

Świeży katalizator zawiera nanocząstki niklu, o rozmarach 2 i 4 nm, w postaci utlenionej i 

zhydrolizowanej (Rys. 3a). Powierzchnia ta nie jest aktywna w reakcji metanizacji. 

Aktywacja katalizatora pod wpływem wodoru prowadzi do redukcji powierzchni nanocząstek 
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niklowych do aktywnego metalicznego niklu (Rys. 3b). Taka powierzchnia zawiera, obok 

metalicznego Ni0, także mieszane, utlenione i zhydrolizowane, związki niklu w rdzeniu 

nanocząstki, NiO i Ni(OH)2. Mieszane związki niklu (np. tlenki, wodorotlenki oraz gliniany) 

są obecne w stosunkowo dużych nanocząsteczkach, w których metaliczny Ni jest 

zlokalizowanych na powierzchni. W procesie metanizacji, w obecności węglowodorów, 

powierzchnia zostaje pokryta cząsteczkami węgla (katalizator pracujący, etap 1, Rys. 3c). 

Taka kompozycja powierzchni występuje po 5 godzinach metanizacji. Dłuższa metanizacja 

powoduje znaczne osadzania się węgla i tworzenie depozytów węglowych, a następnie 

odrywania najmniejszych nanocząsteczek niklu z nośnika (katalizator pracujący, etap 2, Rys 

3d). Osadzanie węgla występuje już po 19 godzinach pracy katalizatora, a po 137 godzinach 

obserwowane są depozyty węglowe w formie nanorurek. Tak otrzymane depozyty węglowe 

można w łatwy sposób usunąć z powierzchni katalizatora, co wiąże się z częściową utratą 

fazy aktywnej, czyli mniejszych nanocząstek niklowych (Rys. 3e). 

 

Rysunek 3. Analiza procesu przemysłowego 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 powyżej mechanizm został potwierdzony badaniami teoretycznymi. W tym 

celu stworzono autorski program badawczy obejmujący połączone badania 

eksperymentalne katalizatora modelowego z modelowaniem teoretycznym powierzchni 

nanocząstek osadzonych na nośniku. Stworzony został katalizator modelowy. Na modelowym 

nośniku (10 nm grubości, polikrystaliczny γ-Al2O3 na Si (100)) osadzano atomy niklu i 

obserwowano wzrost warstw metalicznych i ich morfologii badając zmiany energii wiązania 

niklu. Zmiany energii wiązania podczas osadzania Ni dają możliwość określenia mechanizmu 

osadzania się metalu na nośniku. Modelowanie teoretyczne katalizatora niklowego na nośniku 
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przeprowadzono przy użyciu teorii funkcjonałów gęstości (DFT) i modelu klasterowego. Do 

opisu nośnika użyto klaster Al15O40H35, reprezentujący powierzchnie (100) γ-Al2O3. Klastery 

niklowe o zróżnicowanej wielkości wycięto również z powierzchni (100) i osadzono na 

powierzchni klastra Al15O40H35 w celu potwierdzenia modelu osadzania określonego przez 

XPS. Badania teoretyczne wskazują, że nikiel stabilizuje się na powierzchni nośnika i 

posiadają specyficzną strukturę elektronową i geometryczną, różniącą się od metalicznego 

niklu. Udało się określić bardzo precyzyjnie na podstawie uzyskanej zoptymalizowanej 

struktury geometrycznej i analizy wyników eksperymentalnych, iż w przypadku depozycji 

niklu mamy do czynienia ze zmodyfikowanym modelem wzrostu Stranskiego-Krastanova. 

Nikiel osadza się początkowo warstwowo pomiędzy rzędami tetraedrów AlO4 (poniżej 0.2 

monowarstwy metalicznej), a dopiero po przekroczeniu pewnego czasu depozycji powstają 

trójwymiarowe klastery. Bardzo dobra zgodność danych eksperymentalnych z modelem 

teoretycznym pozwala stwierdzić, iż użyta procedura modelowania teoretycznego 

nanocząsteczek na nośniku może być zastosowana również do innych układów 

katalitycznych, o których będzie mowa w następnej części pracy.  

 

Wpływ nośnika i utlenienia nanocząsteczki na mechanizm reakcji 
 

Kolejnymi istotnymi katalitycznymi zagadnieniami są wpływ nośnika oraz utlenienia 

aktywnej nanocząsteczki na mechanizm reakcji katalitycznej. Wpływ nośnika oraz utlenienia 

nanocząsteczek badany był na przykładzie katalitycznego utleniania metanu na katalizatorze 

palladowym osadzonym na γ-Al2O3.  

Pd/PdO jest jednym z najważniejszych materiałów katalitycznych stosowanych obecnie w 

przemyśle [25-32]. Pallad ulega silnej transformacji podczas procesu katalitycznego. Wybór 

katalizatora palladowego zapewnia większą wydajność dla katalitycznego spalania w kotłach 

i turbinach gazowych oraz większą aktywności w kierunku utleniania CO i CH4 [33]. 

W katalitycznych reakcjach redoks układów pallad/nośnik, PdO jest dodatkowym źródłem 

tlenu. Transformacja między fazą metaliczną i utlenioną palladu prowadzi do silnych 

przekształceń nie tylko na powierzchni i w sieci PdO [H-9], ale również przestrzeni między 

nanocząsteczką palladu a nośnikiem. Proces zmian redoksowych nanocząsteczek palladu jest 

zatem wywołany nie tylko przez poszerzenie pasma elektronów d, ale również silnie zależy 

od właściwości utlenionych nanocząsteczek i ich interakcji z nośnikiem. Utlenianie metanu 

ma kluczowe znaczenie przemysłowe, a wskaźnik konwersji CH4 zależy silnie od 
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odwracalnego tworzenia się wakancji tlenowych na powierzchni nanocząsteczki PdO oraz 

wewnątrz katalizatora.  

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

 

W procesach konwersji metanu obserwuje się charakterystyczną pętlę histerezy (Rysunek 4). 

Próbowano wyjaśnić i opisać mechanizm transformacji nanocząsteczek palladu, 

odpowiedzialny za występowanie pętli histerezy w zależności od temperatury oraz 

parcjalnego ciśnienia tlenu [29,32]. Niemniej jednak, do tej pory w rozważaniach 

mechanizmu transformacji nanocząsteczek palladu nie brano pod uwagę roli nośnika, 

zarówno w procesie utleniania i redukcji nanocząsteczek palladu jak i w procesie aktywacji 

metanu. Dlatego też, przeprowadzone zostały szczegółowe badania teoretyczne metodą DFT 

przy użyciu modelu klasterowego: (i) roli nośnika w dynamice utlenienia nanocząsteczek 

palladu [H-10], (ii) mechanizmu utlenienia metanu na nanocząsteczek palladowych w 

warunkach zmiennego dostępu tlenu [H-11, H-12].  

Nanocząsteczki Pd/PdO są stabilizowane na nośniku. Pokazano, iż nośnik ma istotny wpływ 

na początkowe fazy utleniania nanocząsteczek palladowych poprzez przyciąganie jednego z 

atomów tlenu i tworzenie utlenionej przestrzeni pomiędzy nośnikiem a nanocząsteczką. Drugi 

atom tlenu migruje w kierunku nanocząsteczki palladu i adsorbuje się na jej powierzchni [H-

10]. Adsorpcja kolejnych cząsteczek tlenu powoduje istotne zmiany w symetrii i kształcie 

nanocząsteczek palladu. Dynamika zmian strukturalnych nanocząsteczek w każdym kroku 

utlenienia istotnie wpływa na dalszą reaktywność nanocząsteczek palladu w reakcji utleniania 

metanu. Analizując proces utlenienia nanocząsteczek palladu, nasuwa się hipoteza, iż 

nanocząsteczki o różnym stopniu utlenienia będą prowadzić do powstawania kilku ścieżek 
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utlenienia adsorbatów ze względu na zróżnicowaną lokalizację i dostępność tlenu na 

nanocząsteczkach palladowych oraz zróżnicowaną strukturę elektronową. Hipotezę tą udało 

się udowodnić, co przedstawia Rysunek 5.  

 

 
 

Rysunek 5. Utlenienie methanu na katalizatorze Pd/Al2O3: dwa cycle utlenienia w 

zróżnicowanych stanach utlenienia nanocząstek palladu.  

W warunkach deficytu tlenu mamy do czynienia z niskim utlenieniem nanocząstek palladu, a 

aktywacja metanu odbywa się poprzez adsorpcję wodoru na atomie tlenu (Rysunek 5a-e). 

CH3 adsorbuje się na pobliskim atomie palladu (Rys. 5b). W następnej kolejności pozostałe 

atomy wodoru oddziaływują z centrami tlenowymi nanocząsteczki palladu. Powstają dwie 

cząsteczki wody. Równocześnie atom węgla ulega transferowi do wnętrza nanocząsteczki 

palladowej tworząc węglik palladu (Rys. 5c). Kolejne utlenienie nanocząstki palladu 

powoduje ponowny transfer atomu węgla do powierzchni nanocząsteczki i powstanie 

dwutlenku węgla w przestrzeni między nanocząsteczką a nośnikiem (Rys. 5d). Dwutlenek 

węgla desorbuje się w następnej kolejności z powierzchni (Rys. 5e). W warunkach nadmiaru 

tlenu nanocząsteczka palladowa jest w pełni utleniona (Rysunek 5f-i). Początkowy etap 

aktywacji metanu odbywa się w podobny sposób jak przy deficycie tlenu: zachodzi adsorpcja 

wodór na tlenie centrum tlenowym, a CH3 na centrum palladowym (Rys. 5h). W kolejnych 

etapach powstaje cząsteczka wody oraz kwas węglowy (Rys. 5i). W przypadku tworzenia się i 

desorpcji kwasu węglowego ponownie istotne znaczenie ma powierzchnia między 
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nanocząstką metaliczną a nośnikiem. Istotnym osiągnięciem prowadzonych badań 

teoretycznych utleniania metanu na Pd/Al2O3 było ewidentne wykazanie, iż w obu 

przypadkach, deficytu i nadmiaru tlenu mamy do czynienia z istotną rolą przestrzeni 

między nanocząsteczką a nośnikiem: w obu przypadkach nośnik wspomaga tworzenie się 

końcowych produktów utleniania metanu i ich desorpcji.  Wyniki pokazały po raz pierwszy 

jak dynamika utlenienia nanocząsteczek metalicznych na nośniku wpływa na mechanizm 

reakcji  katalitycznej i występowanie pętli histerezy w procesach konwersji metanu.  

Wpływ nośnika na topologię nanocząsteczek 
 

Kolejnym przykładem istotnego wpływu nośnika na topologię i reaktywność nanocząsteczek 

metalicznych jest katalizator rutenowy na nośniku węglowym. Katalizatory rutenowe na 

nośniku węglowym wykazują bardzo dobre właściwości katalityczne i są stosowane w 

procesie Habera-Boscha [34], syntezy Fischera-Tropscha [35,36], w reakcji uwodornienia 

[37,38], w metanizacji CO/CO2 [39], jak również do przetwarzania biomasy do metanu w 

obecności wody w stanie nadkrytycznym [40]. Dane literaturowe wskazują, że większość z 

tych reakcji jest czuła na strukturę nanocząsteczek metalicznych i zwracają uwagę na 

specjalną rolę krawędzi krystalicznych jako aktywnych katalityczne obszarów nanocząsteczek 

[41-47]. Zaobserwowano również korelacje reaktywności nanocząsteczek z obecnością 

specyficznej struktury uskoków, a mianowicie obecności centrów zwanych centrami B5 [46]. 

Centra B5 składają się z pięciu atomów metalu o specyficznej strukturze trójwymiarowej 

(Rysunek 6). 

 

Rysunek 6. Stabilny klaster rutenowy na nośniku węglowym typu: grafen i grafit. Pięcioboki 

oznaczają pozycję centrów aktywnych typu B5. 



 

Izabela Czekaj   
Teoretyczne modelowanie roli nośnika w procesach chemicznych zachodzących na katalizatorach przemysłowych 

 

 

17 

 

Naukowcy próbowali długo i mozolnie opracować jak dokładnie tworzą się centra aktywne 

typu B5 w przypadku katalizatorów przemysłowych. Poprzednie symulacje, które miały 

pomóc w zrozumieniu tworzenia się tych struktur, były oparte na uproszczonych założeniach 

oraz zgrubnych przybliżeniach. Na przykład, wpływ nośnika węglowego na strukturę 

nanocząstek rutenowych był całkowicie pominięty. Dlatego też, przy użyciu teorii 

funkcjonałów gęstości jako pierwsza na świecie przeprowadziłam szczegółowe modelowanie 

samoorganizujących się struktur nanocząstek rutenu na dwóch rodzajach nośnika węglowego, 

grafenie i graficie [H-13].   

Przeprowadzone badania pozwoliły na określenie wpływu dwóch typów nośnika węglowego, 

grafenu i grafitu, na strukturę oraz stabilność nanocząstek rutenowych. Określona została 

również szczegółowa struktura geometryczna centrów aktywnych typu B5 oraz liczba 

centrów aktywnych w zależności od wielkości nanocząstki rutenowej na nośniku węglowym. 

Spośród licznej grupy nanocząsteczek o zróżnicowanej strukturze i wielkości, które były 

przedmiotem badań, tylko te o strukturze kompatybilnej z nośnikiem węglowym 

stabilizowały się na powierzchni. Przeprowadzone obliczenia DFT sugerują, że tylko w 

przypadku jednej konfiguracji spośród dwóch wcześniej proponowanych w literaturze [41], 

nanocząsteczka stabilizowała się na powierzchni. Bazując na tej stabilnej konfiguracji 

stworzony został model trójwymiarowy nanocząstki rutenowej z trzema centrami typu B5 

(Rysunek 6). Tego typu stabilne nanocząstki z eksponowanymi centrami B5 dają możliwość 

dalszych studiów nad adsorpcją cząsteczek oraz mechanizmem reakcji katalitycznej. Oprócz 

szczegółowego określenia topologii nanocząstek rutenowych, szczególnym osiągnięciem 

prowadzonych prac było użycie otrzymanych przy użyciu metody DFT struktur 

geometrycznych do symulacji widm NEXAFS oraz stanów walencyjnych widm XPS. Na tej 

podstawie, określiłam który z nośników jest obecny w przeważającej mierze w badanych 

próbkach, a zatem odpowiedzialny za reaktywność katalizatora. Z przeprowadzonych 

porównań widm eksperymentalnych z widmami obliczonymi przy użyciu modeli 

geometrycznych optymalizowanych metodą DFT wynika, iż nanocząsteczka rutenowa na 

nośniku grafenowym najbardziej odpowiada danym eksperymentalnym.  

Praca ta została uznana za szczególne osiągnięcie naukowe Departamentu Energii Instytutu 

Paula Scherrera, a wyniki opublikowane w oficjalnych materiałach Instytutu Paula Scherrera 

w listopadzie 2013 roku.  
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Nośnik o strukturze przestrzennej i jego wpływ na strukturę nano-

cząsteczek i selektywność reakcji 
 

Nośnik może mieć również wpływ na selektywność reakcji chemicznej poprzez swoją 

strukturę przestrzenną. Przykładem tego typu nośników mogą być układy mezoporowate, 

takie jak zeolity. Jednym z interesujących układów katalitycznych jest zeolit ZSM-5 

zawierający nanocząsteczki żelazowe. Fe-ZSM-5 jest aktywnym katalizatorem wielu reakcji, 

takich jak selektywna redukcja katalityczna (SCR) tlenków azotu za pomocą amoniaku i 

węglowodorów [48,49], reakcji rozkładu N2O [50,51] oraz procesów utleniania [52,53]. 

Struktura i rola aktywnych nanocząstek żelaza w reakcjach katalitycznych była przedmiotem 

licznych dyskusji, głównie ze względu na przestrzenną strukturę nośnika zeolitowego. W 

przypadku reakcji selektywnej katalitycznej redukcji NOx z udzialem NH3, sugerowano 

różnorodne żelazowe centra aktywne, takie jak izolowane jony Fe2+ i Fe3+, małe klastery z 

mostkami tlenowymi HO-Fe-O-Fe-OH, oligomeryczne nanocząsteczki żelaza [54-57], żelazo 

sieciowe Fe-O-Al [58,59]. Metody eksperymentalne w tym przypadku mają ograniczone 

możliwości ze względu na ich charakter powierzchniowy oraz rozpraszanie sieciowych 

atomów glinu i krzemu sieci zeolitowej [60]. W przypadku zeolitów nanocząsteczki żelazowe 

osadzają się wewnątrz porów zeolitów, co powoduje duże problemy w określeniu wielkości i 

geometrii nanocząsteczek żelazowych standardowymi metodami eksperymentalnymi.  

 

Rysunek 7. Struktura krystaliczna nośnika ZSM-5 z modelem klasterowym nanocząsteczki 

żelaza wewnątrz poru nośnika.  

 

Podsumowując, szczególnym osiągnięciem naukowym prowadzonych badań było określenie 

dokładnej struktury żelazowych centrów aktywnych katalizatora Fe-ZSM-5 [H-14]. W tym 
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celu przeprowadzone zostało szczegółowe modelowanie teoretyczne z zastosowaniem teorii 

funkcjonałów gęstości (DFT) pojedynczego kanału zeolitu ZSM-5. W pierwszej fazie badano 

sieć składającą się wyłącznie z krzemu i tlenu, a następnie zastąpiono jedno lub dwa centra 

krzemowe atomami glinu. Model najbardziej korzystny energetycznie posłużył do dalszych 

badań stabilizacji klasterów żelazowych. Rysunek 7 przedstawia model sieci krystalicznej 

nośnika ZSM-5 wraz z osadzonym klasterem żelazowym wewnątrz kanału zeolitu. Dzięki 

obliczeniom teoretycznym udało się zlokalizować najkorzystniejsze położenie centrów 

glinowych w badanym nośniku zeolitowym oraz wyznaczona została stabilna struktura 

małych nanocząsteczek (monomery i dimery) żelazowych. Uzyskany model posłużył do 

dalszych badań, m.in. roli nośnika zeolitowego w uwodnieniu nanocząsteczek żelazowych, 

określenia mechanizmu reakcji hydrolizy wewnątrz kanału zeolitu. Stwierdzono, iż 

mechanizm hydrolizy kwasu izocjanowego przebiega podobnie jak na katalizatorach 

tlenkowych omówionych wcześniej, ponieważ ze względu na wielkość adsorbatów nie ma 

limitów sterycznych wewnątrz kanału nośnika. 

 

Podsumowanie 
 

Przeprowadzone badania nad wpływem nośnika na reaktywność nanocząsteczek 

metalicznych przy użyciu modelowania teoretycznego i spektroskopowych metod 

eksperymentalnych znacząco przyczyniły się do rozumienia struktury i dynamiki aktywnych 

nanocząsteczek oraz roli nośnika w mechanizmie reakcji katalitycznych. Stworzone 

procedury analizy procesów zachodzących na nanocząsteczkach osadzonych na nośniku 

pozwalają na analizę kompleksowych katalizatorów przemysłowych o różnorodnej strukturze, 

od amorficznej (zawierającej liczne struktury krystaliczne, np. nośnik węglowy) poprzez 

nośniki tlenkowe aż po nośniki porowate o strukturze trójwymiarowej (np. zeolity).  

Opracowana została nowatorska metoda tworzenia teoretycznych widm wibracyjnych w 

oparciu o stworzony mechanizm reakcji. Metoda ta może zostać zastosowana do dowolnych 

układów katalitycznych, pomagając tym samym w interpretacji danych eksperymentalnych i 

walidacji mechanizmu reakcji.  

Opracowano również metodę modelowania układów nanocząsteczka/nośnik w oparciu o 

połączone metody modelowania teoretycznego oraz tworzenia katalizatora modelowego 

poprzez stopniową ewaporację metalu i spektroskopowy monitoring zmian 

powierzchniowych podczas ewaporacji. Katalizator modelowy stanowi pomost między 

modelami teoretycznymi oraz kompleksowymi katalizatorami przemysłowymi. Metoda ta 
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może zostać zastosowana do dalszych badań dowolnych katalizatorów przemysłowych, czego 

przykładem były dalsze studia bardziej skomplikowanych utlenionych nanocząsteczek 

palladowych.  

Opracowana została metodę modelowania teoretycznych widm NEXAFS oraz stanów 

walencyjnych widm XPS w oparciu o stworzony model teoretyczny układów 

nanocząsteczka/nośnik. Metoda ta pozwala w znaczący sposób ulepszyć proces interpretacji 

pomiarów synchrotronowych i została użyta również w przypadku innych układów.  

Opracowano metodę modelowania teoretycznego nanocząsteczek osadzonych wewnątrz 

porów układów o skomplikowanej strukturze przestrzennej jakimi są nośniki zeolitowe. 

Metoda jest obecnie rozwijana poprzez tworzenie modeli bardziej rzeczywistych układów o 

zastosowaniu przemysłowym jakimi są zeolity hierarchiczne.  

Ponadto istnieją możliwości wykorzystania uzyskanych wyników z prac naukowo-

badawczych w przyszłości. Modelowanie teoretyczne sprzężone z interdyscyplinarną wiedzą 

eksperymentalna (od danych krystalograficznych i spektroskopowych po kinetykę reakcji) 

daje możliwości stworzenia baz danych, które mogą posłużyć wyjaśnieniu wielu 

kompleksowych reakcji katalitycznych oraz na ich podstawie stworzenia wirtualnego obrazu 

bardziej efektywnych katalizatorów przemysłowych.  
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5. Omówienie pozostałych osiągnięć naukowo - badawczych (artystycznych). 

 

W roku 1994 rozpoczęłam studia magisterskie na Wydziale Technologii i Inżynierii 

Chemicznej Politechniki Krakowskiej im. T. Kościuszki w Krakowie. Dyplom magistra 

inżyniera uzyskałam w roku 1999 na podstawie pracy “Badanie wpływu parametrów 

reologicznych na jakość wybranych produktów przemysłowych”, wykonanej pod 

kierownictwem Prof. Dr hab. Inż. Barbary Tal-Figiel. W okresie studiów byłam 

przewodniczącą naukowego Koła Chemików oraz redaktor naczelną naukowego Biuletynu 

Chemicznego, w którym prezentowane były prace badawcze członków Koła Naukowego. 

Jako student indywidualny miałam możliwość pogłębiania mojej wiedzy na Wydziale Chemii 

oraz Biologii Uniwersytetu Jagiellońskiego (Biochemia, Chemia Teoretyczna) oraz Akademii 

rolniczej (Technologia Żywności). Na ostatnich latach studiów asystowałam również w 

laboratoriach i zajęciach dydaktycznych. W związku z moją pracą badawczą oraz wynikami 

nauki zostałam corocznie uhonorowana nagrodami Rektora Politechniki Krakowskiej oraz w 

roku 1998 rocznym Stypendium Ministra Edukacji Narodowej za wysokie wyniki w nauce i 

szczególne osiągnięcia w pracy naukowej.  

W 1999 roku rozpoczęłam naukę w Międzynarodowym studium Doktoranckim Instytutu 

Katalizy i Fizykochemii Powierzchni Polskiej Akademii Nauk oraz Wydziału Inżynierii i 

Technologii Chemicznej Politechniki Krakowskiej. Moja aktywność naukowa począwszy od 

studiów doktoranckich związana była z katalizą heterogeniczną, a ścislej z modelowaniem 

układów katalitycznych aktywnych przemysłowo i ich modyfikacją podczas procesów 

chemicznych. Tematyka mojej pracy doktorskiej „Struktura elektronowa związków typu V-O, 

Ti-O, Cr-O oraz V-P-O z metalem na III stopniu utlenienia”, której promotorem była Prof. dr 

hab. Małgorzata Witko, dotyczyła porównania układów o podobnej strukturze aczkolwiek 

całkowicie odmiennych właściwościach katalitycznych. Inspiracją do badań były doniesienia 

literaturowe o roli tlenków metali na niższym stopniu utlenienia w procesach katalitycznych 

(na przykładzie pięciotlenku wanadu).  

Pracę doktorską obroniłam w lipcu 2004 roku. Podczas badań teoretycznych ściśle 

współpracowałam z grupami eksperymentalnymi, prowadzącymi prace w ramach projektu 

SFB 546 “Structure, Dynamics, and Reactivity of Aggregates of Transition-Metal Oxides 

(C6)”. Moje wyniki pomogły w interpretacji danych eksperymentalnych (UPS, STM) oraz 

opisie rzeczywistej struktury powierzchni badanych katalizatorów oraz jej modyfikacji w 

zależności od zmiennych warunków reakcji (np. dostępność tlenu).  

Moje modelowanie teoretyczne danych spektroskopowych zaowocowały głębszym 

zainteresowaniem metodami eksperymentalnymi badania powierzchni katalizatorów. W 

czerwcu 2004 roku wyjechałam na staż naukowy do Instytutu Chemii Technicznej 

Uniwersytetu Ruhr w Bochum sponsorowany przez Schering Research Foundation  gdzie pod 

okiem Prof. dr Martina Muhlera, realizowałam badania eksperymentalne na temat: “Surface 

analysis techniques to understanding nature of chemical processes on supported metal 

catalysts”. W ramach stażu uzyskałam gruntowną wiedzę na temat spektroskopii 

fotoelectronów oraz badań układów katalitycznych w warunkach głębokiej próżni. 

 W 2005 roku zostałam zatrudniona, początkowo jako postdok, w Instytucie Paula Scherrera 

(domena ETH) w Szwajcarii. Od 2007 do 2013 roku byłam zatrudniona na stanowisku 

pracownika naukowego. Oprócz rozwijania własnych zainteresowań naukowych dotyczących 

katalitycznie aktywnych nanocząsteczek na nośniku, brałam czynny udział w projektach 

dotyczących: 1) produkcji metanu z biomasy, 2) spalania metanu, 3) użycia mocznika do 

redukcji NOx. Dodatkowo brałam udział w projektach dotyczących cieczy jonowych (ionic 

liquids), porfiryn, free electron laser. Wykonywałam również liczne pomiary przy użyciu 

spektroskopii fotoelektronów dla wieku grup naukowych, partnerów przemysłowych oraz 

innych klientów. Brałam czynny udział w pomiarach synchrotronowych. Stworzylam moja 



 

Izabela Czekaj   
Teoretyczne modelowanie roli nośnika w procesach chemicznych zachodzących na katalizatorach przemysłowych 

 

 

23 

 

wlasna strategie dla danych eksperymentalnych i teoretycznych analizy danych 

spectroskopowych (NAXAFS, XPS, UV-Vis, ID/DRIFT).  

Wyniki moich badań były parokrotnie prezentowane na stronie Instytutu jako szczególne 

osiągnięcia Instytutu Paula Scherrera. Za moją pracę naukową zostałam trzykrotnie 

nagrodzona nagrodą Dyrektora Departamentu Energii.  

W 2013 roku rozpoczęłam roczny kontrakt w grupie Zaawansowanej Inżynierii Katalitycznej 

w Instytucie Chemii i Biochemii Zuriskiego Federalnego Uniwersytetu Technicznego, 

realizując następujące projekty badawcze: 1) modelowanie teoretyczne zeolitów 

hierarchicznych, 2) katalityczne oksyhalogenowanie węglowodorów, 3) stereolitografia i druk 

3D struktur krystalicznych układów katalitycznych.  

 

 

Podsumowanie dorobku naukowego 
 

a) kompletna lista publikacji (w odwróconym porządku chronologicznym), NC oznacza liczbę 

cytowań wg. SCOPUS (bez autocytowań), 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.  

Mój udział: 25%. Przeprowadziła m symulacje klasterowe oraz pomiary XPS układów katalitycznych i 

zinterpretowałam 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. 

Mój udział: 60%. Sformułowałam problem naukowy oraz dokonałam wyboru metody badawczej. 

Przeprowadziła m badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału gęstości oraz 

model klasterowy). Zanalizowałam  i zinterpretowałam wyniki (właczając przygotowanie grafiki). 

Napisałam większą część manuskryptu oraz skorygowałam. Przeprowadziłam korespondencję z 

edytorem oraz odpowiedziałam na pytania recenzentów.  

 

[28] I.Czekaj, K. Kacprzak, I. Mantzaras, CH4 combustion cycles at Pd/Al2O3 support – important role of 

support and oxygen access, Phys. Chem. Chem. Phys. 2013, 15, 11368-11374. NC= 0. IF = 1.19. 

Mój udział: 60%. Sformułowałam problem naukowy oraz dokonałam wyboru metody badawczej. 

Przeprowadziłam końcowe badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału gęstości 

oraz model klasterowy). Zanalizowałam  i zinterpretowałam wyniki (właczając przygotowanie grafiki). 

Napisałam  większą część manuskryptu oraz skorygowałam. Przeprowadziłam korespondencję z 

edytorem oraz odpowiedziała na pytania recenzentów. 

 

[27] I.Czekaj, K. Kacprzak, I. Mantzaras, Methane catalytic combustion at differently oxidized Pd9/gamma-

Al2O3,  poster award, CHIMIA 2013, 67, 271-274. NC= 0. IF =  0.288. 

Mój udział: 60%. Sformułowałam problem naukowy oraz dokonałam wyboru metody badawczej. 

Przeprowadziłam końcowe badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału gęstości 

oraz model klasterowy). Zanalizowałam  i zinterpretowałam wyniki (właczając przygotowanie grafiki). 

Napisałam  większą część manuskryptu oraz skorygowałam. Przeprowadziłam korespondencję z 

edytorem oraz odpowiedziała na pytania recenzentów.   

 

[26] I.Czekaj, S. Brandenberger, O. Kröcher, 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. 

Mój udział: 70%. Sformułowałam problem naukowy oraz opracowałam koncepcję pracy. 

Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału gęstości oraz 

model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki (właczając przygotowanie 

grafiki). Napisałam większą część manuskryptu. Przeprowadziłam korespondencję z edytorem oraz 

odpowiedziałam na pytania recenzentów. 
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[25] Andreas M. Bernhard, Izabela Czekaj, Martin Elsener, Oliver Kröcher, 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. 

Mój udział: 25%. Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki (właczając 

przygotowanie grafiki). Napisałam część manuskryptu oraz brałam  udział w dyskusjach i doradzałam 

naukowo. 

 

[24] K. Kacprzak, Izabela Czekaj, I. Mantzaras, Oxidation of Pd9 cluster supported on γ-Al2O3,  Phys. Chem. 

Chem. Phys., 2012, 14 (29), 10243 – 10247. NC= 7. IF = 3.858. 

Mój udział: 50%. Sformułowałam problem naukowy oraz dokonałam wyboru metody badawczej. 

Zanalizowała m i zinterpretowałam wyniki (właczając przygotowanie grafiki). Napisałam część 

manuskryptu oraz skorygowałam. Przeprowadziła m korespondencję z edytorem oraz odpowiedziałam 

na pytania recenzentów. 

 

[23] Daniel Weingarth, Izabela Czekaj, Zhaofu Fei, Annette Foelske, Paul Dyson, Alexander Wokaun, and 

Rűdiger Kötz, "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. 

Mój udział: 30 %. Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki (właczając 

przygotowanie grafiki). Napisałam część manuskryptu oraz brałam  udział w dyskusjach i doradzałam 

naukowo. 

 

[22] M. Bruska, I. 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. 

Mój udział: 30%. .  Sformułowałam problem naukowy oraz dokonałam wyboru metody badawczej. 

Zanalizowałam i zinterpretowałam wyniki (właczając przygotowanie grafiki). Napisałam część 

manuskryptu oraz skorygowałam. Przeprowadziłam korespondencję z edytorem oraz odpowiedziałam 

na pytania recenzentów. 

 

[21] B.  D. Patterson, J. Sa, A. Ichasanow, Ch. Hauri, C. Ruchert, Izabela 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. 

Mój udział: 25%. Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki (właczając 

przygotowanie grafiki). Napisałam część manuskryptu oraz brałam  udział w dyskusjach i doradzałam 

naukowo. 

 

[20] Andreas M. Bernhard, Izabela Czekaj, Martin Elsener, Oliver Kröcher, Evaporation of urea at atmospheric 

pressure, Journal of Physical Chemistry A 115 (2011) 2581-2589.  NC= 11. IF = 2.732. 

Mój udział: 30%. Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki (właczając 

przygotowanie grafiki). Napisałam część manuskryptu oraz brałam  udział w dyskusjach i doradzałam 

naukowo. 

 

[19] Chylarecka, D.; Kim, T.; Tarafder, K.; Mueller, K.; Goedel, K.; Czekaj, Izabela; 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. 

Mój udział: 25%. Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki. Napisałam 

część manuskryptu oraz brałam  udział w dyskusjach i doradzałam 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. 

Mój udział: 70%. Sformułowałam problem naukowy oraz opracowałam koncepcję procesów 

powierzchniowych. Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię 

funkcjonału gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki 
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(właczając przygotowanie grafiki). Napisałam większą część manuskryptu. Przeprowadziłam 

korespondencję z edytorem oraz odpowiedziała na pytania recenzentów. 

 

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

Review, Int. J. Mol. Sci. 2009, 10(10), 4310-4329. NC= 2. IF = 1.387. 

Mój udział: 80%. Sformułowałam problem naukowy oraz opracowałam koncepcję pracy (mechanizm 

reakcji). Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału gęstości 

oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki (właczając grafikę). 

Napisałam większą część manuskryptu. Przeprowadziłam korespondencję z edytorem oraz 

odpowiedziałam na pytania recenzentów. 

 

[16] Jakob Frommer, Maarten Nachtegaal, Izabela Czekaj, Ruben Kretzschmar, The Cr X-ray absorption near 

K-edge structure of poorly crystalline Fe(III)-Cr(III)-Oxyhydroxides, American Mineralogist May-June; v. 93; 

no. 5-6; (2010) p. 800-805. NC= 6. IF = 2.026. 

Mój udział: 25%. Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki. Napisałam 

część manuskryptu oraz brałam  udział w dyskusjach i doradzałam naukowo. 

 

 [15] Jakob Frommer, Maarten Nachtegaal, Izabela Czekaj, Tsu-Chien Weng, Ruben Kretzschmar, X-ray 

absorption and emission spectroscopy of CrIII (hydr)oxides: Analysis of the K pre-edge region, J. Phys. Chem. A 

113 (2009) 12171–12178. NC= 7. IF = 2.899. 

Mój udział: 25%. Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki. Napisałam 

część manuskryptu oraz brałam  udział w dyskusjach i doradzałam naukowo. 

 

 [14] R. Struis, T. Schildhauer, I. 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. 

Mój udział: 30%. Przeprowadziłam badania  eksperymentalne metodą XPS oraz zanalizowałam  i 

zinterpretowałam wyniki. Napisałam część manuskryptu oraz brałam udział w dyskusjach i doradzałam 

naukowo. 

 

 [13] I. Czekaj, O. Kröcher, Decomposition of urea in the SCR process: Combination of DFT calculations and 

experimental results on the catalytic hydrolysis of isocyanic acid (HNCO) on TiO2 and Al2O3, Topics in 

Catalysis 52 (2009) 1740-1745.  NC= 2. IF = 2.379. 

Mój udział: 80%. Sformułowałam problem naukowy oraz opracowałam koncepcję pracy. 

Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału gęstości oraz 

model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki (właczając przygotowanie 

grafiki). Napisałam większą część manuskryptu. Przeprowadziłam korespondencję z edytorem oraz 

odpowiedziałam na pytania recenzentów. 

 

[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. 

Mój udział: 10%. Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model periodyczny). Brałam  udział w dyskusjach i doradzałam naukowo. 

 

[11] F. Loviat, I. Czekaj*, J. Wambach, A. Wokaun, Nickel deposition on γ-Al2O3 model catalysts: An 

experimental and theoretical investigation, Surf. Sci. 603 (2009) 2210-2217. NC= 13. IF = 1.798. 

Mój udział: 50%. Sformułowałam problem naukowy oraz opracowałam koncepcję procesów 

powierzchniowych. Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię 

funkcjonału gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki 

(właczając grafikę). Napisałam większą część manuskryptu. Przeprowadziłam korespondencję z 

edytorem oraz odpowiedziałam  na pytania recenzentów. 

 

[10] I. Czekaj, F. Loviat, J. Wambach, A. Wokaun, Nickel deposition on γ-Al2O3: modelling of metal particles 

behaviour at the support, Chimia Volume 4/09 (2009) 193-196. NC= 1. IF = 1.577. 

Mój udział: 60%. Sformułowałam problem naukowy oraz opracowałam koncepcję procesów 

powierzchniowych. Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię 

funkcjonału gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki 
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(właczając przygotowanie grafiki). Napisałam większą część manuskryptu. Przeprowadziłam 

korespondencję z edytorem oraz odpowiedziałam na pytania recenzentów.  

 

[9] R. Gadiou, A. Didion, R. I. Gearba, D. A. Ivanov, I. Czekaj, R. Kötz, 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. 

Mój udział: 30%. Przeprowadziłam badania  eksperymentalne metodą XPS oraz zanalizowałam  i 

zinterpretowałam wyniki. Napisałam część manuskryptu oraz brałam udział w dyskusjach i doradzałam 

naukowo. 

 

[8] D. Nicosia, I. Czekaj, O. Kröcher, Chemical deactivation of V2O5/WO3-TiO2 SCR catalysts by additives and 

impurities from fuels, lubrication oils, and urea solution - II. Characterization Study of the Effect of Alkali and 

Alkaline Earth Metals, Appl. Catal. B: Environmental 77 (2008) 228-236.  NC= 55. IF = 4.853. 

Mój udział: 40%. Przeprowadziłam badania eksperymentalne (metodą XPS) oraz teoretyczne 

(modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału gęstości oraz model klasterowy) oraz 

zanalizowałam  i zinterpretowałam wyniki. Napisałam część manuskryptu oraz brałam udział w 

dyskusjach i doradzałam naukowo.  

 

[7] I. Czekaj, O. Kröcher, G. Piazzesi, DFT Calculations, DRIFT Spectroscopy and Kinetic Studies on the 

Hydrolysis of Isocyanic Acid on the TiO2-Anatase (101) Surface,  Journal of Molecular Catalysis A: Chemical 

280 (2008) 68-80. NC= 13. IF = 2.814. 

Mój udział: 60%. Sformułowałam problem naukowy oraz opracowałam koncepcję pracy (mechanizm 

reakcji). Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału gęstości 

oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki (właczając 

przygotowanie grafiki). Napisałam większą część manuskryptu. Przeprowadziłam korespondencję z 

edytorem oraz odpowiedziałam na pytania recenzentów. 

 

[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. 

Mój udział: 40%. Sformułowałam problem naukowy oraz opracowałam koncepcję procesów 

powierzchniowych. Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię 

funkcjonału gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki 

(właczając grafikę). Napisałam większą część manuskryptu. Przeprowadziłam korespondencję z 

edytorem oraz odpowiedziałam na pytania recenzentów. 

 

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

TiO2 Anatase (101) Surface: Adsorption of HNCO species, Surf. Sci., 600 (2006) 5158-5167. NC= 9. IF = 1.88. 

Mój udział: 70%. Sformułowałam problem naukowy oraz opracowałam koncepcję pracy (mechanism  

reakcji). Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału gęstości 

oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki (właczając grafikę). 

Napisałam większą część manuskryptu. Przeprowadziłam korespondencje z edytorem oraz 

odpowiedziałam na pytania recenzentów.  

 

prace opublikowane przed doktoratem 

 

[4] I. Czekaj, K. Hermann, M. Witko, Relaxation and electronic structure of the V2O3(0001) surface: ab initio 

cluster model studies. Surf. Sci. 525, 33-45 (2003). NC= 15. IF = 2.063. 

Mój udział: 60%. Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki (właczając 

grafikę). Napisałam większą część manuskryptu.  

 

[3] I. Czekaj, M. Witko, K. Hermann, Structure and electronic properties of the V2O3(0001) surface: ab initio 

density functional theory cluster studies. Surf. Sci. 525, 46-56 (2003). NC= 11. IF = 2.063. 

Mój udział: 60%. Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki (właczając 

grafikę). Napisałam większą część manuskryptu.  

  

[2] I. Czekaj, K. Hermann, and M. Witko, Ab initio DFT studies on oxygen stabilization at the V2O3(0001) 

surface. Surf. Sci. 545, 85-98 (2003). NC= 21. IF = 2.063. 
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Mój udział: 60%. Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki (właczając 

grafikę). Napisałam większą część manuskryptu.  

 

[1] I. Czekaj, M. Witko, and K. Hermann, Oxygen adsorption at the V2O3(0001) surface: DFT cluster model 

studies. Annals of the Polish Chemical Society, vol 2, part III (2003) 899-903. ISBN 83-901844-8-6. NC= 

nieznane. IF = nieznane. 

Mój udział: 60%. Przeprowadziłam badania (modelowanie teoretyczne w oparciu o teorię funkcjonału 

gęstości oraz model klasterowy) oraz zanalizowałam  i zinterpretowałam wszystkie wyniki (właczając 

grafikę). Napisałam większą część manuskryptu.  
 

 

b) dane bibliometryczne: 

 

Łącznie: 30 publikacji (26 publikacji po uzyskaniu stopnia doktora), w czasopismach lub 

monografiach o zasięgu międzynarodowym. 

Cytowania na podstawie scopus.com (stan na dzień 5 września 2014): 

Cytowania: 400 

Cytowania bez autocytowań: 354 

Indeks H: 12 

Indeks H (bez autocytowań): 12 

 

Sumaryczny Impact Factor (wg. 5-letniego wspołczynnika Impact Factor z 2012 r): 90.7 

 

c) udział w projektach badawczych 

 

 (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. 

 (kierownik+wykonawca) Projekt badawczy finansowany przez Szwajcarska Fundacje 

Nauki “Theoretical Study on Influence of External Electric Field on Catalytically Reactive 

Nanoparticles”. Realizowany w 2013. 

 (wykonawca) Projekt badawczy we współpracy 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. 

 (wykonawca) grant 7 T09A 142 21 sponsorowany przez Komitet Badań Naukowych 

“Struktura elektronowa związków typu V-O, Ti-O, Cr-O oraz V-P-O z metalem na III 

stopniu utlenienia”. Realizowany w latach 2002-2004. 

 

d) udział w konferencjach naukowych 

 

Wyniki swojej pracy naukowej prezentowałam również na licznych konferencjach 

międzynarodowych, co zaowocowało 10 prezentacjami ustnymi oraz 60 posterami. Byłam 

również 13 krotnie zapraszana do wygłoszenia wykładów dotyczących moich badań 

naukowych.  

 

Prezentacje ustne na konferencjach międzynarodowych (w porządku chronologicznym): 

 
1.  Izabela Czekaj, Jörg Wambach, Alexander Wokaun, “Electronic Structure of the Ni/γ-Al2O3 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) 



 

Izabela Czekaj   
Teoretyczne modelowanie roli nośnika w procesach chemicznych zachodzących na katalizatorach przemysłowych 

 

 

28 

 

 

2. Izabela Czekaj, Gaia Piazzesi, Oliver Kröcher, Alexander Wokaun, “DFT Modeling of the Hydrolysis 

of Isocyanic Acid over the TiO2 Anatase (101) Surface”,  Session: Computational Physics, Swiss 

Physical Society Meeting, University of Zürich, 20 - 21 February, 2007  

 

3. Izabela Czekaj, Oliver Kröcher, “Adsorption of isocyanic acid and water over the TiO2 (101)  and -

Al2O3 (100) surfaces: theoretical modelling of catalyst behavior”, Swiss Chemical Society Fall 

Meeting, University Zurich, Zuerich, 11 September, 2008  

 

4.  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 

 

5.  I. Czekaj, O. Kröcher, 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 

 

6.  Izabela Czekaj, O. Kröcher, 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 

 

7.  I. Czekaj, J. Wambach, O. Kröcher, 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 

 

8.  I. Czekaj, J. Wambach, R. Struis, S. Biollaz, Density Functional Theory Study of Ni-Al2O3 

Catalyst Poisoning, 14th International Density Functional Theory (DFT) Conference, Athens, Greece 

29 August – 2 September, 2011 

 

9.  I. Czekaj, Modeling of catalytic systems used in energy and environmental technologies, Schering 

Foundation Meeting, Berlin, Germany, 12-14 May, 2011 

 

10.  Izabela Czekaj, Katarzyna A . Kacprzak, Ioannis Mantzaras, Oxidation of Pd-cluster supported on -

alumina, 14th International Conference on Theoretical Aspects of Catalysis, Eindhoven University of 

Technology, Vlissingen, The Netherlands, Jun. 25-30, 2012. 

 

 

Wykłady na zaproszenie (w porządku 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 

 

2.  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 

 

3.  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 października 2005 

 

4.  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.  I. 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.  I. 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.  Izabela Czekaj, Jörg 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.  I. 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.  I. 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.  I. Czekaj, Computational modelling of catalytic systems used in energy supply and environmental 

protection, IBM Rüschlikon, Zürich, Nov.  9 listopada , 2012 

 

e) recenzje 

 

Moje doświadczenie naukowe znalazło również uznanie w międzynarodowym środowisku 

naukowym, o czym świadczy szereg zaproszeń do wykonania recenzji publikacji. Od roku 

2005 byłam recenzentem m.in. w następujących 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 mój wkład w recenzje publikacji został doceniony przez American Chemical 

Society Journals specjalnym dyplomem i podziękowaniami.  

 

f) nagrody, wyróżnienia, stypendia 

 

 2013: stypendium Szwajcarskiej Fundacji Naukowej (SNF) na wyjazd badawczy do 

SUNCAT SLAC na Uniwersytecie Stanford w Kalifornii, USA 

 2012: Nagroda Szwajcarskiego Towarzystwa Chemicznego za najlepszy poster 

prezentowany na corocznym Zjeździe Towarzystwa Chemicznego, “Methane catalytic 

combustion at differently oxidized Pd9/gamma-Al2O3” 
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 2010 i 2011: Nagrody Dyrektora Departamentu Energii Instytutu Paula Scherrera za 

szczególne osiągnięcia naukowe w udoskonaleniu katalizatora przemysłowego 

 2008: Nagroda Szwajcarskiego Towarzystwa Chemicznego za najlepszy poster 

prezentowany na corocznym Zjeździe Towarzystwa Chemicznego, “Nickel deposition 

on γ-Al2O3: modelling of metal particles behaviour at the support” 

 2008: nagroda dla Młodej Chemiczki od Szwajcarskiej Fundacji Naukowej (SNF) i 

udział w Konferencji Młodych Chemików pt: “Modeling of complex systems”, 

CERC3, Perugia, Italy 1-4 May 2008 

 Stypendum Schering Research Foundation na wyjazd naukowy do Ruhr-Universität-

Bochum; Industrial Chemistry Department (prof. M. Muhler) 

 2001: roczne stypendium w Fritz-Haber-Institute der Max-Planck-Gesellschaft, 

Theory Department (prof. K. Hermann) 

 1998: stypendium Ministra Edukacji Narodowej i Szkolnictwa Wyższego (stypendium 

dla wybitnych młodych naukowców) 

 1995-99: Nagrody Rektora Politechniki Krakowskiej za wysokie wyniki w nauce oraz 

szczególne osiągniecia naukowe. 

 

g) współpraca, doświadczenie naukowe zdobyte za granicą oraz inne osiągnięcia 

 

W ramach badań doktoranckich 1 marca 2001 roku wyjechałam na roczny staż naukowy do 

Fritz-Haber-Institute der Max-Planck-Gesselschaft w Berlinie (Departament Teorii), gdzie 

pod kierownictwem Prof. Dr Klausa Hermann prowadziłam badania dotyczące trójtlenku 

wanadu w ramach projektu badawczego SFB 546 “Structure, Dynamics, and Reactivity of 

Aggregates of Transition-Metal Oxides (C6)” (kierowanego przez Prof. Dr Joachima Sauera).  

 

Począwszy od pracy w Instytucie Paula Scherrera (PSI) aż do chwili obecnej współpracuję z 

licznymi grupami naukowymi PSI (np. Electrochemii – nad cieczami jonowymi, Laboratory 

on Microscopy and Nanotechnology – nad porfirynami, Synchrotron SLS – oxohydroksylki 

żelaza oraz in-situ XPS, Free Electron Laser – influence of External Electric Field on 

materialsnad wpływem zewnętrznego pola elektrycznego na materiały), gdzie jestem 

odpowiedzialna za tworzenie nowej metodologii modelowania teoretycznego systemów 

reagujących chemicznie, dynamikę podczas pomiarów in-situ, modyfikacje strukturalne i 

wyjaśnienie procesów chemicznych systemów reagujących w czasie realnym.  

 

W ramach moich rozległych zainteresowań nad wpływem warunków zewnętrznych na układy 

katalityczne w 2013 roku odbyłam staż naukowy w SUNCAT SLAC na Uniwersytecie 

Stanford w Kalifornii, gdzie zajmowałam się obliczeniami pozwalającymi przewidzieć 

zachowanie nanocząstek metalicznych w silnym polu elektrycznym. Badania te pomogły w 

interpretacji badań eksperymentalnych, zmierzonych po raz pierwszy podczas mojego pobytu.  

 

Brałam czynny udział w organizacji konferencji i zjazdów Kół Naukowych Politechniki 

Krakowskiej oraz konferencji międzynarodowych: “Catalysis in XXI Century: From 

Quantum Chemistry to Industry”, Kraków oraz „IX International Conference on Theoretical 

Aspects of Catalysis”, Zakopane.  

Jestem członkiem Polskiego Towarzystwa Chemicznego, Sekcja Chemii Teoretycznej (w 

latach 2000-2004 obejmowałam funkcje sekretarza Sekcji pod kierownictwej Prof. Dr. Hab. 

Ewy Brocławik) oraz Szwajcarskiego Towarzystwa Chemicznego.  
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