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Ocena
dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego oraz osiggnig¢cia naukowego
pt. ,,Teoretyczne modelowanie roli nosnika w procesach chemicznych zachodzgcych
na katalizatorach przemyslowych” dr inz. Izabeli Czekaj w zwigzku z postgpowaniem

o nadanie stopnia naukowego doktora habilitowanego

1. Podstawa prawna recenzji

Recenzja zostala wykonana na zlecenie Dziekana Wydzialu Inzynierii i Technologii
Chemicznej Politechniki Krakowskiej, pismo C07.521-4471/2014 z dnia 17.12.2014 r.,
w oparciu o decyzje Centralnej Komisji do Spraw Stopni i Tytuléw z dnia 4.12.2014 r., zgodnie
z Ustawa o Stopniach Naukowych i Tytule Naukowym oraz Stopniach i Tytule w zakresie
Sztuki z dnia 14.03.2003 r. (Dz. U. Nr 65 poz. 595 z 2003 r. z poZniejszymi zmianami) oraz
z rozporzadzeniem Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyzszego z dnia 1.09.2011 r. w sprawie
kryteriow oceny osiggnie¢ osoby ubiegajacej si¢ o nadanie stopnia doktora habilitowanego
(Dz. U. Nr 196, poz. 1165), na podstawie otrzymanej dokumentacji, tj. wniosku Habilitantki

o przeprowadzenie postgpowania habilitacyjnego wraz z zalacznikami.

2. Informacje ogdlne

Pani dr inz. Izabela Czekaj ukonczyla studia na Wydziale Technologii i Inzynierii
Chemicznej Politechniki Krakowskiej w 1994 r., po obronie pracy pt. ,Badanie wplywu
parametrow reologicznych na jako$¢ wybranych produktow przemystowych”, uzyskujge tytut
magistra inzyniera. Bezposrednio po studiach rozpoczgla studia doktoranckie w Instytucie
Katalizy i Fizykochemii Powierzchni PAN w Krakowie, zakonczone w 2004 r. obrong pracy
doktorskiej pt. ,,Struktura elektronowa zwiazkéw typu V-0, Ti-O, Cr-O oraz V-P-O z metalem
na III stopniu utlenienia”, pod kierunkiem prof. dr hab. Malgorzaty Witko. W 2004 r. byla
zatrudniona jako wizytujacy naukowiec w Laboratorium Chemii Technicznej Uniwersytetu Ruhr
w Bochum/Niemcy. Od 2005 r. pracowata jako pracownik naukowy w Szwajcarii, najpierw
w Departamencie Energii Instytutu Paula Scherrera w Villingen a w latach 2013-2014 r.

w Departamencie Inzynierii Chemicznej i Biochemicznej Zuriskiego Federalnego Uniwersytetu
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Technicznego, gdzie obszarem Jej zainteresowan naukowych bylo m.in. modelowanie
molekularne oraz spektroskopowe ukladdéw katalitycznych i teoretyczne modelowanie metoda
DFT. Brala réwniez czynny udzial w projektach o znaczeniu praktycznym dotyczacych
produkcji metanu z biomasy, spalania metanu, uzycia mocznika do redukeji NO,. Habilitantka
posiada duze doswiadczenie w zakresie pracy laboratoryjnej i technikach eksperymentalnych:

spektroskopia molekularna, XPS, XAS, STM, DRIFT/IR, GC-MS, XRD.

3. Ocena osiggni¢cia zawodowego

Jako osiagnigcie naukowe pt. ,,Teoretyczne modelowanie roli nosnika w procesach
chemicznych zachodzacych na Kkatalizatorach przemystowych™ Habilitantka przedstawila
jednotematyczny cykl 14 artykuléw w znanych czasopismach migdzynarodowych z wysokim IF.

W wielu procesach przemystowych sa stosowane Kkatalizatory nosnikowe. Czgsto
stosowanymi nosnikami sa: a-AlLOs;, y-AlLOs;, SiO,, TiO,, zeolity, amorficzny wegiel,
glinokrzemiany i inne, gdzie skladnikiem aktywnym sg zdyspergowane metale i ich zwiazki.
Stosowanie nosnikéw jest czesto wymuszone wzgledami ekonomicznymi (drogi skladnik
aktywny: Pt, Pd, Rh, Co, Ni itp.) oraz koniecznoscig stabilnosci mechanicznej warstwy
katalizatora.

Przedmiotem badan Habilitantki byly nosniki: Al,O3, TiO,, SiO», zeolit ZSM-5 i amorficzny
wegiel. W pierwszym etapie byly badane nosniki, ktére same sa rowniez katalizatorami — TiO,
o strukturze anatazu, y-Al;Os, SiO;. Wykonane modelowanie teoretyczne zostalo potwierdzone
cksperymentalnie. Ma to duze znaczenie praktyczne w procesach przemystowych, np. synteza
melaminy, katalityczna redukcja emisji NOy metanizacja, gdyz umozliwia wyjasnienie
wystepujacych problemow oraz dobor potencjalnych katalizatoréw badanego procesu.

Powyzsze osiagnigcie umozliwito rowniez analiz¢ katalizatora przemystowego, zaréwno
$wiezego jak i poddanego procesowi dezaktywacji. Badano katalizator niklowy, ktory jest
czesto stosowany w procesach przemystowych. Habilitantka wykonywala analizg
spektroskopowa powierzchni i teoretyczne modelowanie zachodzacych reakeji oraz opracowala
program badawczy, ktorego celem bylo sprawdzenie modelu teoretycznego. Godne uwagi jest
teoretyczne wyjasnienie mechanizmu zmiany struktury i dezaktywacji katalizatora oraz jego
potwierdzenie w badaniach eksperymentalnych.

Kolejnym zagadnieniem, ktory analizowala Habilitantka byl wplyw nosnika
i nanoczasteczek materiatu katalitycznego na mechanizm reakcji katalitycznej. Analizie poddano
katalizator palladowy (Pd/PdO) osadzony na y-Al,O; w reakcji utleniania metanu. Katalizator
palladowy jest czesto stosowany w procesach przemystowych, m.in. w procesie redukcji NOy

metanem, stad wybor tego katalizatora do analizy wplywu struktury materiat katalityczny-nosnik
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na mechanizm i efektywnos¢ reakcji katalitycznej jest godny pochwaty. Habilitantka wykazala,
ze nosnik ma istotny wplyw na mechanizm utleniania metanu 1 w efekcie na stopien jego
konwersji. Wskazuje na istotng role przestrzeni pomigedzy nanoczasteczka materialu
katalitycznego a nosnikiem, co moze stanowi¢ istotng wskazowke do odpowiedniego
prowadzenia procesu wytwarzania katalizatora.

Pionierskim problemem, ktéry rozwiazata Habilitantka bylo okreslenie wplywu typu
nosnika na strukture nanoczasteczek metalicznych, gdyz od ich wzajemnego stabilnego utozenia
na powierzchni moze zaleze¢ aktywno$¢ katalityczna katalizatora. Na przykladzie katalizatora
rutenowego na nosniku weglowym typu grafit i grafen wykazala przy zyciu metody DFT, ze
nos$nikiem odpowiedzialnym za reaktywnos¢ katalizatora jest prawdopodobnie grafen.
Poréwnanie widm eksperymentalnych z widmami obliczonymi przy pomocy metody DFT
potwierdzilo to przypuszczenie. Wyniki tej pracy zastugiwaly na szczegdélne wyrdznienie i tak
zostala ona oceniona przez Departament Energii Instytutu Paula Scherrera.

Opracowana metode modelowania teoretycznego Habilitantka zastosowata rowniez do
analizy wplywu struktury nosnika przestrzennego, zeolitu, na strukture nanoczasteczek metalu
i selektywno$é reakcji na katalizatorze. Analizowany zeolit Fe-ZSM-5 zawierajacy
nanoczasteczki zelazowe jest katalizatorem czesto stosowanym, m.in. w procesie produkcji
kwasu azotowego do selektywnej redukcji NOy amoniakiem i niskotemperaturowej redukcji
(metanem lub LPG) lub rozkladu podtlenku azotu. Opisany w osiagni¢ciu model struktury
centréow aktywnych ww. katalizatora zeolitowego moze byé wykorzystany rdwniez do analizy
wptywu innych skfadnikéw gazow wylotowych (H,O, O;) na selektywnos$¢ powyzszych
reakacji.

Nalezy zaznaczy¢, ze artykuly stanowigce cykl skladajacy si¢ na osiagnigcie naukowe sg
w wigkszosci artykulami autorskimi, w ktorych wklad Habilitantki jest dominujacy (od 60 do
80 %). Sumaryczna ilo$¢ punktow 14 artykulow (wszystkie z IF) zaliczonych do osiagnigcia
naukowego wynosi IF=34,16 a liczba cytowan NC=129, co jest bardzo dobrym wynikiem.
Habilitantka wykazala umiejetnos¢ samodzielnego formulowania problemow naukowych,
sposobow ich rozwiazywania oraz analizy i interpretacji wynikow. Powyzsze osiggnigcie
stanowi wazny wklad w rozwoj katalizatorow przemystowych i moze umozliwi¢ ich dalsze
doskonalenie oraz calkowicie spetnia kryteria oceny osiagnig¢ osoby ubiegajacej si¢ o nadanie

stopnia doktora habilitowanego.



4. Ocena dorobku naukowego

Dorobek naukowy Pani dr inz. Izabeli Czekaj dotyczy gtownie aktywnych nanoczasteczek
na nosniku. Podczas pracy w Departamencie Energii Instytutu Paula Scherrera oprocz
modelowania molekularnego oraz spektroskopowego uktadéw katalitycznych 1 teoretycznego
modelowania metoda DFT wykonywala réwniez pomiary przy uzyciu spektroskopii
fotoelektrondéw dla grup naukowych i klientéw przemystowych. Habilitantka stworzyla wlasna
metode analizy danych eksperymentalnych i teoretycznych danych spektroskopowych.

Dorobek publikacyjny Habilitantki po uzyskaniu stopnia doktora (od 2004 r.) obejmuje 26
artykulow w czasopismach miedzynarodowych. Sa to prace zespolowe, w 25 zadeklarowany
udzial wiasny habilitantki wynosi od 25 do 80 % a w 11 artykulach Habilitantka jest na
pierwszym miejscu. Ponadto przed doktoratem Habilitantka opublikowata 4 artykuty, w ktérych
jej udzial wynosi po 60 %.

Habilitantka wyniki swojej pracy naukowej prezentowala na licznych konferencjach
miedzynarodowych, w formie 10 referatéw i 60 posteréw. Ponadto brata udzial w 4 projektach
badawezych, w tym w 2 jako kierownik. Za swoja pracg naukowa zostala trzykrotnie nagrodzona
nagroda Dyrektora Departamentu Energii Instytutu Paula Scherrera, dwukrotnie nagroda
Szwajcarskiego Towarzystwa Chemicznego oraz nagrodg i stypendium Szwajcarskiej Fundacji
Naukowej (SNF).

Sumaryczna ocena dorobku naukowego wyznaczona przez wskazniki biblimetryczne jest
nastgpujgca:

- sumaryczny IF (wg 5-letniego wspolczynnika IF z 2012 r.): 90,7

- liczba cytowan( na podstawie scopus.com): 400 (bez autocytowan: 354)

- indeks Hirscha: 12

Powyzsze wskazniki bibliometryczne wskazuja na znaczny wklad Habilitantki w rozwdj

dyscypliny technologia chemiczna.

5. Ocena dzialalnosci dydaktycznej i organizacyjnej

Habilitantka juz podczas studiéw na Politechnice Krakowskiej asystowala w prowadzeniu
laboratoriow z reologii, technologii kosmetykow, technik ultradZzwigkowych, procesow
chemicznych i kinetyki procesowej. Natomiast podczas pracy w Instytucie Paula Scherera
prowadzila kursy i wyklady na temat metod chemii obliczeniowej, spektroskopii fotoelektronow
i krystalografii dla doktorantéw i pracownikéw naukowych.

Ponadto brala czynny udzial w organizacji konferencji i zjazdéw Kol Naukowych
Politechniki Krakowskiej oraz 2 konferencji miedzynarodowych: Catalysis in XXI Century:

From Quantum Chemistry to Industry, Krakow oraz IX International Conference on Theoretical
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Aspects of Catalysis, Zakopane. Habilitantka jest czlonkiem Polskiego Towarzystwa
Chemicznego, Sekcja Chemii Teoretycznej, gdzie w latach 2000-2004 petnita funkcje sekretarza
Sekeji, oraz Szwajcarskiego Towarzystwa Chemicznego.
6. Ocena dzialalnosci popularyzatorskiej i wspolpracy migdzynarodowej

Habilitantka posiada znaczny dorobek w dzialalnosci popularyzatorskiej 1 wspdlpracy
migdzynarodowej. W latach 2005-2012 wyglosita 13 wykladow na zaproszenie na konferencjach
1 w instytucjach naukowych. O uznaniu doswiadczenia naukowego Habilitantki swiadczg
zaproszenia do wykonania recenzji publikacji. Od 2005 r. byla recenzentem w 17 czasopismach
z listy filadelfijskiej, co zostalo docenione w 2011 r. przez American Chemical Society Journals
specjalnym dyplomem 1 podzigkowaniami.

Habilitantka od rozpoczgcia w 2004 r. pracy w Instytucie Paula Scherera (PSI) wspolpracuje
z licznymi grupami naukowymi tego Instytutu, gdzie jest odpowiedzialna za tworzenie nowej
metodologii modelowania teoretycznego systemow reagujacych chemicznie, dynamike podczas
pomiardw in-situ, modyfikacje strukturalne. W ramach swoich zainteresowan naukowych
Habilitantka odbyla ponadto 2 staze naukowe: w 2001 r. w Fritz-Haber-Institute der Max-
Planck-Gesselschaft w Berlinie i w 2013 r. w SUNCAT SLAC na Uniwersytecie Stanford

Kalifornii.

7. Podsumowanie i wniosek koncowy

Pani dr inz. [zabela Czekaj posiada znaczny dorobek naukowy, dydaktyczny, organizacyjny,
popularyzatorski 1 we wspdipracy migdzynarodowej. Stwierdzam, ze osiagnigcia Pani dr Izabeli
Czekaj spelniaja wymagania stawiane kandydatom ubiegajacym si¢ o nadanie stopnia
naukowego doktora habilitowanego w dziedzinie nauk technicznych, okreslone w Ustawie
o Stopniach Naukowych i1 Tytule Naukowym oraz Stopniach 1 Tytule w zakresie Sztuki z dnia
14.03.2003 r. (Dz. U. Nr 65 poz. 595 z 2003 r. z pdzniejszymi zmianami) oraz kryteria oceny
osiggnie¢ osoby ubiegajacej si¢ o nadanie stopnia doktora habilitowanego wymienione
w rozporzadzeniu Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyzszego z dnia 1.09.2011 r. (Dz. U. Nr 196,
poz. 1165).

Whioskuj¢ do Komisji Habilitacyjnej o wystapienie do Rady Wydzialu Inzynierii
i Technologii Chemicznej Politechniki Krakowskiej o nadanie Pani dr inz. Izabeli Czekaj
stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk technicznych, w dyscyplinie technologia

chemiczna.
Zaktad Technologii Kwasu Azotowego
Kierpwnik
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