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Recenzja
osiggni¢cia naukowego pt. ,, Teoretyczne modelowanie roli nosnika w procesach
chemicznych zachodzacych na katalizatorach przemyslowych” oraz dzialalnosci
naukowej dr inz. Izabeli Czekaj w zwiazku z post¢powaniem habilitacyjnym

Uwagi formalne

Recenzja zostata opracowana w oparciu o decyzje Centralnej Komisji do Spraw Stopni i
Tytulow z dnia 4 grudnia 2014 roku o powotaniu komisji habilitacyjnej oraz pismo Dziekana
Wydziatu Inzynierii i Technologii Chemicznej Politechniki Krakowskiej z dnia 17 grudnia
2014 roku.

Otrzymana dokumentacja, na podstawie ktorej zostata przygotowana recenzja, obejmuje:
wniosek o przeprowadzenie postepowania habilitacyjnego w dziedzinie nauk technicznych w
dyscyplinie technologia chemiczna, poswiadczong kopie dyplomu doktora nauk chemicznych,
autoreferat w jezyku polskim i angielskim, kopie publikacji sktadajacych sie na cykl wskazany
jako osiagnigcie naukowe, o$wiadczenia wspétautoréw publikacji oraz CV w jezyku polskim i
angielskim.

Informacje ogolne

Dr inz. Izabela Czekaj w roku 1999 ukonczyla studia na Wydziale InZzynierii i
Technologii Chemicznej Politechniki Krakowskiej, uzyskujac tytut zawodowy magistra
inzyniera w specjalnosci inzynieria chemiczna i procesowa. Prace magisterska ,,Badanie
wplywu parametréw reologicznych na jakos¢ wybranych produktéw przemystowych”
wykonata pod kierunkiem dr hab. inz. Barbary Tal-Figiel, prof. PK. W okresie studiow
prowadzila badania naukowe w ramach studenckiego kota naukowego.

W latach 1999-2004 odbywata studia doktoranckie w Instytucie Katalizy i Fizykochemii
Powierzchni PAN w ramach Migdzynarodowego Studium Doktoranckiego. W roku 2004
obronita z wyréznieniem prace doktorska ,,Struktura elektronowa zwiazkéw typu V-0, Ti-O,
Cr-O oraz V-P-O z metalem na III stopniu utlenienia”, uzyskujac stopiefi doktora nauk
chemicznych. Promotorem pracy byla prof. dr hab. Matgorzata Witko.

W latach 2005-2013 dr inz. Izabela Czekaj byta zatrudniona w General Energy Research
Department Paul Scherrer Institute w Villigen (Szwajcaria), a nastepnie, od roku 2013, w
Department of Chemistry and Applied Biosciences ETH Ziirich, na stanowisku pracownika
naukowego.

Dr inz. Izabela Czekaj odbyta rowniez staze naukowe w Fritz Haber Institute w Berlinie
(2001), Ruhr University w Bochum (2004) oraz Stanford University w Stanach Zjednoczonych
(2013).
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Ocena osiggniecia naukowego

Osiggnieciem naukowym, przedstawionym przez dr inz. Izabele Czekaj jako podstawa
wniosku o przeprowadzenie postepowania habilitacyjnego, jest cykl 14 publikacji
zatytulowany ,, Teoretyczne modelowanie roli no$nika w procesach chemicznych zachodzacych
na katalizatorach przemystowych”. Prace zostaly opublikowane w latach 2006-2013 w
renomowanych czasopismach miedzynarodowych znajdujacych sie w bazie Journal Citation
Reports (JCR): Surface Science, Journal of Molecular Catalysis A: Chemical, Topics in
Catalysis, International Journal of Molecular Sciences, Catalysis Today, Applied Catalysis A:
General, Chimia, Physical Chemistry Chemical Physics, The Journal of Physical Chemistry C
oraz Microporous and Mesoporous Materials. W wigkszosci sa to czasopisma z dziedziny
katalizy i dziedzin pokrewnych oraz chemii fizycznej. Wartosci wspdtczynnika wptywu IF
poszczegblnych czasopism (dla roku opublikowania danej pracy) wynosza od 1.091 do 4.835
(niestety, dane zamieszczone w Autoreferacie zawierajg wiele pomyltek). Sumaryczna wartosé
wspolcezynnika IF dla calego cyklu jest rowna 39.143, co daje sSrednig wartos¢ IF okolo 2.8
na publikacje. Jest to wymierny dowdd na to, ze Autorka publikuje w dobrych i bardzo
dobrych czasopismach, co zresztg wynika juz z samych wymienionych wyzej tytutéw.

Podane przez Autorke liczby cytowan obcych poszczegélnych prac (wedlug bazy
SCOPUS) sa bardzo zréznicowane. Wahaja si¢ od zera (artykuly z roku 2013) do 69 (artykut
H-6 z roku 2007). Warto$¢ sumaryczna wynosi 129, za$ érednia to okoto 9 cytowan na
publikacje¢. Wedtug danych z tego samego zrédta, z dnia 27.01.2015, catkowita liczba cytowan
obcych zwigkszyla si¢ do 142, czyli srednio wypada okoto 10 cytowan na publikacje. Biorace
pod uwage, ze cz¢s¢ tych prac ukazala si¢ niedawno, uwazam to za wynik bardzo dobry, a w
przypadku pozycji H-6 (79 cytowan) — wrecz znakomity. Znaczacy odzew Srodowiska
naukowego na opublikowane prace tworzace cykl potwierdza wysokg warto$¢ ocenianego
osiggni¢cia naukowego.

Wszystkie artykuly w przedstawionym cyklu sa wieloautorskie, jednak w kazdej pracy
dr inz. Izabela Czekaj jest jedynym autorem korespondencyjnym. Ponadto, z wyjatkiem trzech
publikacji, gdzie jest drugim autorem, we wszystkich pozostatych jej nazwisko znajduje sie na
pierwszym miejscu listy autoréw. Z przedstawionych o$wiadczen wspoétautoréw wynika, ze
wktad procentowy Habilitantki w powstanie poszczegdlnych prac wynosi od 30 do 80%, przy
czym tylko w dwoch przypadkach wklad ten jest mniejszy niz 50%. Jednak w zadnej z tych
publikacji wkiad ktoregokolwiek ze wspolautorow nie jest wiekszy niz wkiad Habilitantki.
Swiadczy to dobitnie o tym, ze dr inz. Izabela Czekaj jest glownym autorem przedstawionego
cyklu. Dodatkowym potwierdzeniem dominujacej roli Habilitantki w przeprowadzeniu i
opisaniu badan bgdacych przedmiotem cyklu publikacji jest tres¢ oswiadczen wspotautorow.
Wynika z nich, ze dr inz. Izabela Czekaj w kazdym przypadku sformutowata problem naukowy
1 opracowala koncepcje badan oraz miata wiodacy udzial w przygotowaniu publikacji. W
wiekszosci przypadkéw wykonywata rdwniez osobiscie badania teoretyczne. W pozostatych
pracach nadzorowata obliczenia prowadzone przez inne osoby. Potowa publikacji cyklu
zawiera rowniez wyniki pomiaréw doswiadczalnych, wykonywanych przez wspotautorow.
Jednak takze w tych przypadkach nalezy uzna¢ Habilitantk¢ za pomystodawce i osobe
koordynujacg catos¢ badan, zwlaszcza ze, jak wynika z CV, ma ona do§wiadczenie rowniez w
zastosowanych technikach eksperymentalnych. Jedna z prac (H-4) jest artykulem



przegladowym, dotyczagcym przede wszystkim badan prowadzonych przez Habilitantke.
Zgodnie z trescia oswiadczen, jej udzial w powstaniu tej publikacji wynosi 80%.
Podsumowujac, nie ulega watpliwosci, Ze rola dr inz. Izabeli Czekaj w powstaniu
przedstawionego cyklu publikacji jest wiodgca.

Moje zastrzezenie budzi natomiast fakt, ze artykuly H-7 i H-11 (publikacje
pokonferencyjne) sa skréconymi wersjami artykutéw H-8 i H-12. W takiej sytuacji publikacje
H-7 i H-11 nie powinny by¢ wlaczone do cyklu, poniewaz nie wnoszg zadnych dodatkowych
tresci. Mam réwniez drobne uwagi dotyczace samego Autoreferatu. Uwazam, ze
sformulowanie w tytule: ,,modelowanie roli no$nika” jest niefortunne, poniewaz modelowany
moze by¢ nosnik lub proces, a nie rola nosnika. Wielokrotnie stosowany jest bledny termin
»nanoczasteczki” zamiast ,,nanoczastki”. Na str. 18 Autorka nazywa zeolity ,,ukladami
mezoporowatymi”, podczas gdy, zgodnie z przyjeta nomenklatura, jest to grupa materialéw
mikroporowatych.

Dominujacy udzial w ocenianych pracach stanowi tematyka badawcza z dziedziny, ktora
w ostatnich latach okreslana jest na $wiecie terminem computational catalysis. Ogromny
postep. jaki si¢ dokonat zaréwno w zakresie metod obliczeniowych chemii kwantowej, jak i
technologii komputerowej, umozliwia w chwili obecnej podejmowanie w badaniach
teoretycznych problemoéw, ktére wezesniej pozostawaly poza zasiegiem teoretykdw lub mogly
by¢ analizowane tylko w bardzo przyblizony sposéb. W szczegdlnosei dotyczy to katalizy
heterogenicznej, gdzie takie badania wymagaja postugiwania sie zaawansowanymi modelami
powierzchni ciata statego. Habilitantka jest obecnie specjalistka w tej dziedzinie, gdyz taka
tematyka zajmuje si¢ juz od poczatku swoich studiow doktoranckich. Poniewaz kataliza jest
naukg stosowang, bardzo wazne w przypadku obliczen teoretycznych jest ich odniesienie do
rzeczywistych ukladow. Dlatego warto podkresli¢, ze wszystkie prace z cyklu dotyczg
katalizatoréw i proceséw o znaczeniu przemyslowym. Jak juz wspomniatem, cze$¢ prac
obejmuje réwniez badania eksperymentalne, co jest dodatkowym atutem, poniewaz wyniki
teoretyczne i do§wiadczalne sg na ogét komplementarne, a dodatkowo moze réwniez wystapié
efekt synergiczny.

Przedstawiony cykl prac dotyczy kilku réznych proceséw i ukladéw katalitycznych,
natomiast myslg przewodnia, wskazana w tytule i podtytutach Autoreferatu, jest okreslenie roli
Jjakg odgrywa nosnik w uktadzie katalitycznym. Chociaz sformutowanie problemu nie jest
nowe, poniewaz juz od dawna wiadomo, ze no$nik wptywa w roézny sposéb na wiasciwosci
katalizatora, to jednak wcigz bardzo wiele brakuje do calosciowego zrozumienia procesé6w
katalitycznych w ukfadach heterogenicznych. Metody obliczeniowe chemii kwantowej
sprzgzone z nowoczesnymi technikami spektroskopowymi sa szczeg6lnie predystynowane do
badania struktury katalizatoréw na poziomie atomowym i mechanizméw procesow
katalitycznych oraz, co szczegdlnie wazne, do okreslania zaleznoéci pomiedzy skladem i
budowa katalizatora a jego wiasciwosciami dynamicznymi. Takie informacje moga mieé
duze znaczenie praktyczne, ulatwiajac projektowanie nowych lub udoskonalanie
istniejagcych katalizatoréw przemyslowych. W ten sposéb osiagniecie naukowe dr inz.
Izabeli Czekaj wpisuje si¢ w aktualny na $wiecie i wazny nurt badan w zakresie katalizy
heterogenicznej.

Biorgc pod uwage range czasopism, w ktérych opublikowano prace stanowiace cykl,
nalezy uznaé, ze zostaly juz one zrecenzowane przez niezaleznych ekspertéw. Ponizej



ogranicze si¢ zatem tylko do ich ogdlnego omowienia oraz przedstawienia najwazniejszych
osiggnieé¢ Habilitantki.

W badaniach teoretycznych dr inz. Izabela Czekaj opierala si¢ na teorii funkcjonatu
gestoscl (DFT), co juz od wielu lat jest standardem w pracach aplikacyjnych. W wiekszosci
prac cyklu obliczenia prowadzone byly z uzyciem funkcjonatu RPBE oraz programu StoBe,
ale w niektdrych badaniach stosowano réwniez inne metody i programy (H-4, H-9 — H-11).
Oprécz obliczen geometrii, energii i czestosci drgan oscylacyjnych, w omawianych pracach
przedstawiono réwniez wyniki analizy populacyjnej (Yadunki atomowe i rzedy wigzan), analizy
orbitali molekularnych, obliczen gestosci stanéw elektronowych oraz, co uwazam za
szczegblnie wartosciowe i pomocne w charakterystyce struktury form powierzchniowych,
symulacje widm EXAFS.

W przypadku teoretycznych badan w zakresie katalizy heterogenicznej, dobor
odpowiedniego modelu powierzchni ciala statego jest co najmniej réwnie wazny jak wybor
metody teoretycznej. Habilitantka stosuje dosy¢ zaawansowane i przetestowane wczesniej
modele klasterowe, ktorych rozmiar jest aktualnym kompromisem pomiedzy jakoscia modelu
a jego wymaganiami co do mocy komputerowej. Mozna zatem przyjaé, ze wyniki
przedstawione w publikacjach sa wiarygodne. Pewne zastrzezenia budzi jedynie spinelowy
model y-tlenku glinu, ktéry w kazdym przypadku reprezentuje powierzchnie (100), podczas
gdy powierzchnia (110) jest najbardziej wyeksponowana w rzeczywistym materiale i w
dodatku jest bardziej reaktywna. Uwazam tez, ze korzystne byloby siegniecie réwniez do
innych metod modelowania ciata statego, takich jak metody hybrydowe czy modele
periodyczne — te ostatnie zastosowano tylko w pracy H-9.

Prace H-1 - H-4 dotycza badan reakcji hydrolizy kwasu izocyjanowego, powstajacego
wraz z amoniakiem w trakcie procesu selektywnej redukcji katalitycznej (SCR) tlenkéw azotu
z udzialem mocznika. Proces ten jest stosowany do oczyszczania gazow spalinowych z
silnik6w wysokopreznych. Migdzy innymi, na podstawie obliczen zaproponowane zostaty
mechanizmy hydrolizy kwasu izocyjanowego, chociaz analiza Sciezek reakcji ogranicza sie
tylko do produktéw posrednich, bez lokalizacji stanéw przej$ciowych. Tym niemniej mozliwa
byta ocena, ktéry mechanizm jest energetycznie preferowany, jak réwniez poréwnanie
przewidywanej aktywnosci tlenku tytanu o strukturze anatazu oraz y-tlenku glinu. Rezultaty
badan teoretycznych zostaly potwierdzone poprzez poréwnane z wynikami pomiar6w
spektroskopowych metoda DRIFT oraz eksperymentdéw kinetycznych. Wedtug mojej opinii,
opracowanie takiej metodologii do badania katalizatoréw przemystowych Habilitantka stusznie
uwaza za swoje osiggnigcie.

Modelowanie molekularne oraz charakterystyka powierzchni technikg XPS stanowity
podstawowe narzedzia do badania procesu metanizacji gazu syntezowego pochodzgcego z
biomasy, zachodzacego w obecnosci katalizatora Ni/Al,O3 (publikacje H-5 — H-8 oraz H-4).
Nalezy tutaj podkresli¢, ze prace badawcze, ktérymi kierowata Habilitantka, stanowity
fragment kompleksowych badan tego procesu, z uwzglednieniem skali przemystowej,
prowadzonych przez Instytut Paula Scherrera. Za najwazniejsze osiagniecia zaprezentowane w
tych publikacjach uwazam:

- okreslenie zmian zachodzacych na powierzchni katalizatora w warunkach procesu
metanizacji, zwigzanych przede wszystkim z powstawaniem depozytu weglowego w obecnosci
weglowodorow,



- wyjasnienie mechanizmu zatruwania siarkg katalizatora Ni/Al,03 w procesie metanizacji,
poprzez wykazanie, ze istotng rol¢ moze odgrywaé nosnik, wigzgc na powierzchni zwiazki
siarki,

- opracowanie oryginalnej metodologii badawczej obejmujgcej charakterystyke
eksperymentalng katalizatora modelowego oraz modelowanie molekularne,

- okreslenie struktury form powierzchniowych niklu na powierzchni y-tlenku glinu w
zaleznosci od stopnia pokrycia.

Kolejna seria prac (H9 — H12) przedstawia wyniki szczegétowych badan teoretycznych
katalizatora palladowego, pod katem jego aktywnosci w procesie calkowitego utleniania
metanu. Stosujgc szeroki wachlarz metod teoretycznych, scharakteryzowano strukture
geometryczng i elektronowa tlenku palladu oraz obliczono energie tworzenia wakancji
tlenowych wewnatrz fazy stalej i na powierzchni. Nastepnie modelowano nanoczastki palladu
na y-tlenku glinu, badajgc, miedzy innymi, reakcje ich utleniania a nastepnie katalityczny
proces utleniania metanu. Do gléwnych osiggnie¢ Habilitantki zaliczytbym tutaj:

- wykazanie kluczowej roli nosnika, zaréwno w reakcjach utleniania nanoczgstek palladu jak i
w procesie utleniania metanu,

- powigzanie zmian strukturalnych nanoczastek palladu na roznych etapach utleniania z ich
reaktywnos$cig wobec metanu, co skutkuje zmiang mechanizmu procesu i moze thumaczy¢
obserwowana eksperymentalnie petle histerezy.

Wyjatkowo wartosciowa jest, w mojej opinii, praca H-13, w ktorej badano teoretycznie
oraz doswiadczalnie katalizator rutenowy na nosniku weglowym, stosowany w réznych
procesach przemystowych. Najwazniejsze osiggniecia to:

- okreslenie wplywu typu nosnika weglowego na topologie i stabilno$¢ nanoczastek rutenu,

- wykonanie symulacji widm EXAFS i XPS na podstawie otrzymanych modeli, co pozwolito,
poprzez poréwnanie z danymi spektroskopowymi dla katalizatora handlowego, lepiej okresli¢
jego strukture.

Zgodnie z informacjami podanymi w Autoreferacie, praca H-13 zostala uznana za szczegdlne
osiggnigcie naukowe General Energy Research Department Paul Scherrer Institute w 2013
roku.

W ostatniej publikacji z serii (H-14) Habilitantka, stosujagc modelowanie molekularne,
okreslita, migdzy innymi, mozliwe struktury centréw zelazowych w sieci zeolitu ZSM-5.
Badata réwniez proces adsorpc;ji i hydrolizy kwasu izocyjanowego w tym ukladzie, nawiazujac
do swoich wezesniejszych prac dotyczgcych tlenku tytanu oraz tlenku glinu.

Podsumowujac, badania wykonane przez dr inz. Izabel¢ Czekaj przyczynily si¢ do
lepszego poznania ukladéw i reakcji katalitycznych waznych z praktycznego punktu
widzenia. Uzyskane oryginalne wyniki moga by¢ pomocne w projektowaniu nowych
katalizatoréw przemyslowych lub udoskonalaniu istniejacych technologii. Chociaz gléwna
specjalnoscia Habilitantki sg obliczenia z wykorzystaniem metod chemii kwantowej, w swojej
metodologii badawczej umiejetnie taczy teorie z eksperymentem. Pozwala to zweryfikowaé
proponowane modele i mechanizmy, umozliwiajac jednoczesnie poglebiong interpretacie
danych doswiadczalnych i dostarczajac nowej wiedzy o badanych materiatach i procesach.
Stwierdzam zatem, ze przedstawiony cykl powigzanych tematycznie publikacji
naukowych stanowi znaczny wklad dr inz. Izabeli Czekaj w rozwéj katalizy
heterogenicznej.



Ocena dzialalnosci naukowej

Calkowity dorobek naukowy dr inz. Izabeli Czekaj obejmuje 30 publikacji, z ktérych
wszystkie, z wyjatkiem pierwszej, ukazaly sie w czasopismach znajdujacych si¢ w bazie JCR.
Wedlug moich obliczen, sumaryczna warto$¢ wspélezynnika IF dla wszystkich prac wynosi
91.764 (wartosci IF dla roku opublikowania danej pracy). 26 artykutow, dla ktorych wartosci
IF wynoszg od 1.091 do 11.336, zostato opublikowanych po uzyskaniu stopnia doktora, w
latach 2006-2014. Ich sumaryczna warto$¢ IF to 85.575, co daje srednio 3.3 na publikacje. Z
kolei, dla 12 prac z tego okresu, ktdre nie zostaly wlaczone do jednotematycznego cyklu,
sumaryczna wartos¢ wspoélczynnika IF wynosi 46.432, czyli srednio 3.9 na artykut. Jest to
wynik nawet lepszy niz w przypadku samego cyklu, zwlaszcza biorage pod uwage najnowsza
publikacje w prestizowym Angewandte Chemie International Edition. Warto w tym miejscu
rowniez podkreslic, ze deklarowany wklad procentowy Habilitantki w powstanie tych prac nie
Jjest maly, waha si¢ od 25 do 40%, z wyjatkiem pozycji 12, gdzie wynosi 10% (praca ma
przeszto 100 wspotautorow, wige wartos¢ ta moze budzi¢ watpliwoscei).

Liczba cytowan wszystkich prac dr inz. Izabeli Czekaj na dzien 5.09.2014 (wedhug bazy
SCOPUS, bez autocytowan) wynosita 354, natomiast w dniu 27.01.2015 byto to juz 397.
Wedlug bazy Web of Science, liczba cytowan obcych na dzien 27.01.2015 wynosila 381, co
daje Srednio okolo 13 cytowan na publikacje. Indeks Hirscha, uwzgledniajge
autocytowania, jest rowny 12 (wedlug obu baz), natomiast bez autocytowan wynosi 11
(baza SCOPUS). Nalezy to uzna¢ za znakomity wynik, jak na osobg starajaca si¢ o stopien
doktora habilitowanego, S$wiadczacy o stosunkowo duzym i ciggle rosngcym
zainteresowaniu innych naukowcéw badaniami Habilitantki. Wykonywanie recenzji prac
naukowych dla renomowanych czasopism miedzynarodowych (wymieniono kilkanascie
czasopism, nie podano liczby recenzji) jest kolejnym dowodem na to, ze Habilitantka jest
zauwazana w $rodowisku naukowym.

O duzej aktywnosci naukowej dr inz. lIzabeli Czekaj $wiadczy rowniez czeste
prezentowanie wynikow na konferencjach migdzynarodowych - 10 wystapien ustnych oraz 60
posterow. Ponadto, 13-krotnie byla zapraszana do wygloszenia wyktadu, trzeba jednak
zaznaczy¢, ze w 8 przypadkach miato to miejsce w Instytucie Paula Scherrera, w okresie, kiedy
byla tam zatrudniona (6 wystgpiei w roku 2005 i 2 w roku 2007).

Dr inz. Izabela Czekaj ma dosy¢ duze doswiadczenie w realizacji projektow badawczych.
Kierowata dwoma projektami finansowanymi przez Szwajcarskg Fundacje Nauki (SNSF).
Pierwszy, w ktorym zatrudniata dwie dodatkowe osoby, byt realizowany w latach 2008-2012,
natomiast drugi — w roku 2013. Ponadto, byla ona wykonawcag w projekcie badawczym
finansowanym przez Fundacje Scheringa i realizowanym we wspoipracy z Uniwersytetem
Ruhr, gdzie odbywala staz (2004) oraz w grancie Komitetu Badan Naukowych (2002-2004).
Tematyka wszystkich tych projektéw dotyczyla zagadnien katalizy heterogenicznej.

Na szczegdlne podkreslenie zastuguje wspotpraca miedzynarodowa Habilitantki, $cisle
zwigzana z jej aktywnoscia naukowa. Juz w okresie przygotowywania doktoratu odbyla roczny
staz (2001) w Instytucie Fritza Habera w Berlinie, doskonalac swoje umiejetnosci w
teoretycznych metodach badania ciala statego (pod opiekg prof. K. Hermanna), w ramach
projektu, ktérego kierownikiem byt znany teoretyk, prof. J. Sauer. W ramach wspomnianego
juz wezesniej stazu na Uniwersytecie Ruhr (2004) zdobywata z kolei doswiadczenie w zakresie



technik eksperymentalnych, pracujac z prof. M. Muhlerem. Kilkuletnie zatrudnienie w
Instytucie Paula Scherrera w Szwajcarii zaowocowalo wspodlpracag z wieloma grupami
badawczymi z tej jednostki, w ramach ktérej dr inz. Izabela Czekaj doskonalila swoje
umiejetnosci w zakresie, miedzy innymi, modelowania molekularnego, analizy danych z
réznych technik spektroskopowych czy tez pomiaréw z wykorzystaniem spektroskopii
fotoelektronow. Projekty badawcze, w ktérych brata udzial, dotyczyly gléwnie produkcji
metanu z biomasy, spalania metanu oraz selektywnej redukcji tlenkéw azotu z udzialem
mocznika, czyli tematyki, ktora znalazla si¢ w przedstawionym cyklu publikacji. Habilitantka,
w ramach prowadzonej wspélpracy, zajmowala si¢ w tym czasie rowniez innymi
zagadnieniami, na przyklad badaniem cieczy jonowych czy porfiryn. W roku 2013 odbyta staz
naukowy na Uniwersytecie Stanforda, w Center for Sustainable Energy through Catalysis
(SUNCAT), kierowanym przez wybitnego teoretyka pracujgcego w dziedzinie katalizy
heterogenicznej, prof. J.K. Nerskova. Prowadzita tam obliczenia pozwalajace przewidzieé
zachowanie si¢ nanoczastek metali w silnym polu elektrycznym. Od roku 2013, pracujac w
Department of Chemistry and Applied Biosciences ETH Zurich, zajmowata si¢ modelowaniem
zeolitow hierarchicznych, Kkatalitycznym oksyhalogenowaniem weglowodoréw oraz
stereolitografia i drukiem 3D struktur krystalicznych uktadow katalitycznych.

Zgodnie z informacjami podanymi w dokumentacji, dziatalno$¢ naukowa dr inz. Izabeli
Czekaj byta kilkakrotnie nagradzana przez rézne gremia. W 2008 roku otrzymala nagrode dla
Mtiodej; Chemiczki od Szwajcarskiej Fundacji Nauki. Dwukrotnie (2008 i 2012) zdobywata
nagrody za najlepszy poster prezentowany na Zjezdzie Szwajcarskiego Towarzystwa
Chemicznego. W latach 2010 i 2011 zostala uhonorowana nagrodami Dyrektora General
Energy Research Department Paul Scherrer Institute za szczegdlne osiggniecia naukowe w
udoskonalaniu katalizatora przemystowego.

Moge¢ zatem stwierdzi¢, ze dr inz. Izabela Czekaj w okresie po uzyskaniu stopnia
doktora wykazala si¢ istotng aktywnoscig naukows, czego efektem jest ponadprzeci¢tny
dorobek naukowy, dotyczacy w znacznej mierze teoretycznych i eksperymentalnych
badan katalizatoréow przemystowych.

Ocena dzialalnosci dydaktycznej i organizacyjnej

Dr inz. Izabela Czekaj nie byla nigdy zatrudniona na etacie nauczyciela akademickiego,
jednak z przedlozonej dokumentacji wynika, ze posiada ona pewne doswiadczenie
dydaktyczne. Jeszcze w okresie studiow magisterskich pomagata przez dwa lata jako asystent
w prowadzeniu zajec¢ laboratoryjnych dla innych studentéw. Bedgc pracownikiem Instytutu
Paula Scherrera prowadzita wyklady i kursy dla doktorantow i pracownikéw naukowych
dotyczace metod obliczeniowych chemii teoretycznej, spektroskopii fotoelektronéw oraz
krystalografii. Do dzialalnosci dydaktycznej Habilitantki mozna réwniez zaliczy¢ konsultacje
dla doktorantéw i 0séb na stazach po doktoracie, w zakresie metod chemii kwantowej, metod
spektroskopowych czy tez fizykochemii powierzchni.

Sukcesy w pozyskiwaniu srodkéw finansowych na stypendia wyjazdowe i badania
naukowe oraz kierowanie dwoma projektami badawczymi (wymienionymi weczesniej) pozwala
na wysoka ocene dzialalnosci organizacyjnej dr inz. Izabeli Czekaj. Na podkreslenie zastuguje
réwniez jej zaangazowanie w organizacj¢ dwoch migdzynarodowych konferencji naukowych,



chociaz miato to miejsce w okresie przed uzyskaniem stopnia doktora (2000 i 2002). W tym
czasie pelnila réwniez funkcje sekretarza Sekcji Chemii Teoretycznej Polskiego Towarzystwa
Chemicznego (2000-2004). W chwili obecnej Habilitantka pozostaje nadal czlonkiem
Polskiego Towarzystwa Chemicznego oraz nalezy do Szwajcarskiego Towarzystwa
Chemicznego.

Whiosek koncowy

Na podstawie analizy przedstawionego cyklu publikacji ,,Teoretyczne modelowanie roli
nosnika w procesach chemicznych zachodzacych na katalizatorach przemystowych” oraz
oceny aktywnosci naukowej dr inz. Izabeli Czekaj stwierdzam z calym przekonaniem, ze
spelnione s3 wymagania stawiane kandydatom do stopnia naukowego doktora habilitowanego,
okreslone w ustawie z dnia 14 marca 2003 roku o stopniach naukowych i tytule naukowym
oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki (Dz. U. Nr 65, poz. 595, wraz z p6zniejszymi
zmianami).

Zwracam si¢ zatem do Komisji Habilitacyjnej z wnioskiem o wystapienie do Rady
Wydzialu Inzynierii i Technologii Chemicznej Politechniki Krakowskiej o nadanie dr inz.
[zabeli Czekaj stopnia naukowego doktora habilitowanego.
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