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Recenzja catoksztaltu dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego
dr inz. 1zabeli Czekaj w zwiagzku z postepowaniem o nadanie stopnia doktora habilitowanego
w dziedzinie nauk technicznych, w dyscyplinie technologii chemicznej

Podstawa prawna

Decyzja Centralnej Komisji do Spraw Stopni i Tytutéw z dnia 05.02.2015 r. o powotaniu komisji
habilitacyjnej do przeprowadzenia postepowania habilitacyjnego dr Izabeli Czekaj.
Pismo Dziekana Wydzialu Chemii Politechniki Krakowskiej z 25.02.2015 r. Dokonano oceny
dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego Habilitantki oraz Jej rozprawy
habilitacyjnej pt. ,Teoretyczne modelowanie roli nosnika w procesach chemicznych
zachodzacych na katalizatorach przemystowych”.

Przedstawienie Kandydatki do tytutu dra habilitowanego

Izabela Czekaj - w latach 2005-2013 wielokrotnie nagradzany pracownik naukowy
w Departamencie Energii Instytutu Paula Scherrera w Villigen, a w latach 2013-2014
w Departamencie Inzynierii Chemicznej i Biochemicznej w Zurichu w Federalnym Uniwersytecie
Technicznym, gdzie modelowata molekularne oraz spektroskopowe uktady katalityczne,
dokonata pomiaréw i analizy eksperymentalnej, zajmowatla sie teoretycznym modelowaniem
metoda DFT, planowata projekty naukowe oraz kierowata pracg doktorantéw.

Studia rozpoczeta w roku 1994 na Wydziale Technologii i Inzynierii Chemicznej
Politechniki Krakowskiej, na kierunku technologia chemiczna. Juz wéwczas prowadzita prace
badawcze. Jej osiagniecia naukowe zostaly uhonorowane rocznym stypendium Ministra
Edukacji Narodowej. W 1999 roku po obronie pracy magisterskiej pt. ,Badanie wptywu
parametréw reologicznych na jako$¢ wybranych produktéw przemystowych” otrzymata dyplom
magistra inzyniera chemika. Bezposrednio po ukoriczeniu studiéw byta uczestniczka studiow
doktoranckich w Miedzynarodowym Studium Doktoranckim Instytutu Katalizy i Fizykochemii
powierzchni PAN i WIiTCh PK. W 2001 roku byta na rocznym stypendium w Niemczech,
w Fritz-Haber-Institute der Max- Planck- Gesellschaft.

W 2004 roku uzyskata stopiefi naukowy doktora nauk chemicznych w zakresie
technologii chemicznej, przedstawiajgc rozprawe doktorska pt. ,Struktura elektronowa
zwigzkéw typu V-0, Cr-O oraz V-P-O z metalem na III stopniu utleniania”. Temat pracy
doktorskiej byt wynikiem zainteresowan Habilitantki modelowaniem uktadéw Kkatalitycznych
aktywnych przemystowo oraz ich modyfikacja podczas proceséw chemicznych. Po obronie
pracy doktorskiej wyjechata na staz naukowy do Instytutu Chemii Technicznej Uniwersytetu
Ruhr w Bochum. Staz wzbogacil Ja erudycyjnie - gruntownie poznata spektroskopie
fotoelektronéw oraz uktady katalityczne w warunkach gtebokiej prézni. W 2005 roku zostata
pracownikiem naukowym w Departamencie Energii Instytutu Paula Scherrera w Szwajcarii.
Bedac stypendystka Szwajcarskiej Fundacji Naukowej(SNF) wyjechata w 2013 roku na badania
naukowe do SUNCAT SLAC na amerykanski uniwersytet Stanford w Kalifornii.
Pobyt w oérodkach naukowych zaréwno w Polsce, jak i w Niemczech, Szwajcarii, w Stanach
Zjednoczonych pozwolit zdobyé¢ Habilitantce bogate dos$wiadczenie naukowe, co z kolei
zaowocowato znaczacymi publikacjami.
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Ocena pracy habilitacyjnej

Podstawg pracy habilitacyjnej jest 14 publikacji, ktére ukazaty sie w czasopismach z listy
filadelfijskiej. Sumaryczny Impact Factor tych czasopism wynosi 34.16. Wszystkie publikacje sa
pracami wspétautorskimi, w 11 publikacjach habilitantka jest pierwszym autorem
(autor korespondencyjny). Zgodnie z o$wiadczeniem habilitantki i wspétautoréw udziat
habilitantki jest dominujacy, w 9 pracach réwny lub wigkszy niz 60%, jedynie w 2 pracach byt
muiejszy niz 50%. Dr Czekaj po ukoficzeniu studiéw doktoranckich kontynuowata swojg prace
naukowa w osrodkach zagranicznych. Zwyczajem jest, ze publikacje, bedace wynikiem pracy
realizowanych w oérodkach zagranicznych, s3 pracami zespotowymi. Z wiekszosci odwiadczefi
zespotow wynika, ze dr Czekaj byta autorka sformutowan probleméw naukowych
oraz dokonywala wyboru metod badawczych. W oparciu o teorie funkcjonahu gestosci oraz
model klaserowy przeprowadzila badania polegajace na modelowaniu teoretycznym.
Analizowata i interpretowata wyniki oraz redagowata wiekszg czes¢ manuskryptow. Prowadzita
korespondencj¢ z edytorami oraz odpowiadata na pytania recenzentéw. Swiadczy to
o dominujacym wkiadzie dr Czekaj przy realizacji badan, bedgcych podstawg pracy
habilitacyjnej.

Uwzgledniajac fakt, ze wigkszo$¢ przedstawionych prac dotyczy chemii teoretycznej
(teoria funkcjonatéw gesto$ci(DFT) potaczona z modelem klasterowym) oraz to, ze prace te byly
juz recenzowane przez miedzynarodowych fachowcéw zajmujgcych sie chemig teoretyczng,
nalezy uznac, ze wyniki w nich przedstawione zostaty zweryfikowane w $wietle najnowszych
osiggnie¢ nauki. Nie bedgc specjalista w tej dziedzinie chemii, moge przyjac, Zze wyciagniete
wnioski przedstawione w tych publikacjach s prawidtowe, a w oparciu o te wnioski moge
oceni¢ dorobek Habilitantki.

W calej pracy naukowej Habilitantka skupita sie na badaniach proceséw katalitycznych.
Prowadzita badania nad wptywem noénika na reaktywno$éé nanoczasteczek metalicznych przy
uzyciu teoretycznego modelowania i metod spektroskopowych. Obiektem badan byty zwigzki
stosowane jako nosniki w przemystowych reakcjach katalitycznych tj.: TiO2Al,03,Si0z, ZSM-5,
amorficzny wegiel oraz katalizatory nos$nikowe zawierajace jako forme aktywng metal
(Ni, Pd, Ru, Fe). Znaczna cze$¢ pracy Habilitantki zwigzana byla z charakterystyka uktadéw
katalitycznych stosowanych w przemysle.

Dr 1. Czekaj, przy uzyciu réinych katalizatoréw tlenkowych, prowadzita badania
teoretyczne oraz eksperymentalne procesu hydrolizy kwasu izocyjanowego. Zaproponowata
mechanizm reakcji katalitycznej i wykazata, ze TiO; o strukturze anatazu jest dobrym
katalizatorem tej reakcji. W wyniku poréwnania widma wibracyjnego z teoretycznie
wyliczonym widmem wzorcowym autorka wykazata ich duzg zgodno$é, co pozwala sprawdzic¢
prawidtowos$¢  wyliczen teoretycznych z  wielkodciami uzyskanymi w  badaniach
eksperymentalnych. Niewatpliwie jest to znaczace osiagniecie naukowe, dajgce podstawe do
dalszych badan eksperymentalnych oraz dociekai dotyczacych kompleksowych ukladéw
katalitycznych. Dokonujgc kolejnych badan teoretycznych, tym razem dotyczacych hydrolizy
COS na no$niku Al:0s, ustalita wplyw nosnika na ponowne zatrucie Zregenerowanego
katalizatora. Stwierdzita, Ze siarka chemisorbuje sie na powierzchni Al,0s, blokujgc trwale
miejsca aktywne. Badania teoretyczne powigzane z analiza powierzchni przyczynity sie do
wyjasnienia proceséw ponownego zatrucia katalizatora i dokonania zmian technologicznych
procesu przemystowego - wprowadzony dodatkowy katalizator do odsiarczania biomasy okazat
sig bardziej efektywny.

Habilitantka pracowata w zespole zajmujgcym sie badaniem katalizatoréw Ni/AlLOs
w procesie metanizacji gazéw pochodzacych z biomasy. Prowadzono badania katalizatoréw
z instalacji przemystowej oraz w zintegrowanym systemie XPS z reaktorem
wysokocisnieniowym. Habilitantka wykonata badania zwigzane ze szczegbtowq analizg
spektroskopowa powierzchni metodg XPS oraz teoretycznym modelowaniem mechanizméw
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zachodzacych reakcji. W wyniku tych badan zaproponowata mechanizm powstawania
depozytéw weglowych podczas procesu metanizacji na katalizatorze  Ni/Al,Os,
z uwzglednieniem roli wszystkich sktadnikéw mieszaniny gazowej(H:0, CO. nasyconych i
nienasyconych weglowodordw).

Analizujgc przedstawione prace, za najwazniejsze osiagniecie Habilitantki mozna uzna¢
polgczenie metod modelowania teoretycznego oraz analizy powierzchni w warunkach in-situ do
okreslenia zamian powierzchniowych z pelnym opisem mechanizmu dezaktywacji katalizatora
w warunkach przemystowych, co moze by¢ podstawg do opracowywania nowatorskich metod
analizy katalizatorow przemystowych.

Habilitantka dokonata réwniez badan teoretycznych utleniania metanu na katalizatorze
Pd/Al:03. Wykazata, iz zaréwno przy deficycie tlenu, jak i przy jego nadmiarze istotng role
odgrywa przestrzen miedzy nanoczastka a no$nikiem, w ktérej chemisorbowany tlen na nogniku
wspomaga tworzenie si¢ koncowych produktéw utleniania metanu i ich desorpcji. Otrzymane
wyniki uwidocznity wptyw dynamiki utleniania nanoczastek metalicznych na noéniku na reakcje
katalityczng i wystepowanie petli histerezy w procesach konwersji metanu.

Szczegdlnym osiagnieciem Habilitantki jest szczegétowe modelowanie samoorganizujacych sie
struktur nanoczastek rutenu na dwoéch rodzajach nosnika weglowego, grafenie i graficie.
Kandydatka do stopnia dra habilitowanego szczegétowo okreslita topologie nanoczastek
rutenowych. Uzyta struktur geometrycznych do symulacji widm NEXAFS oraz stanéw
walencyjnych widm XPS. Poréwnanie widm eksperymentalnych z widmami obliczonymi przy
uzyciu modeli geometrycznych optymalizowanych metodg DFT pozwolito ustali¢, ktéry z
nosnikow odpowiedzialny jest za reaktywnos$¢ Kkatalizatora, i wywnioskowaé, iz danym
eksperymentalnym odpowiada nanoczgstka rutenowa na nosniku grafenowym. Metoda
tworzenia teoretycznych widm wibracyjnych w oparciu o stworzony mechanizm reakcji jest
nowatorska i co wazne, moze zosta¢ zastosowana do dowolnych uktadéw katalitycznych,
wspomagajac interpretacje danych eksperymentalnych i walidacji mechanizmu reakcji.

W pracach modelowych Habilitantka podjeta prébe wyjasnienia struktury i roli aktywnych
nanoczastek zelaza wewngtrz kanatu zeolitu ZSM-5. Dzieki obliczeniom teoretycznym metoda
DFT okreslita najkorzystniejsze potozenie centréw glinowych w zeolicie oraz wyznaczyla
stabilng strukture matych czasteczek zelazowych. W oparciu o te badania potrafita okresli¢
mechanizm hydrolizy kwasu izocyjanowego na katalizatorach mikroporowatych.

Nalezy podkresli¢, iz kompleksowa analiza katalizator6w przemystowych o strukturze zaréwno
amorficznej jak i krystalicznej stata si¢ mozliwa dzigki stworzonym procedurom obliczeniowym
umozliwiajgcym wnikliwy opis proceséw zachodzacych na nanoczastkach osadzonych na
no$niku. Opracowana metoda modelowania teoretycznego nanoczastek osadzonych wewngtrz
poréw o skomplikowanej strukturze przestrzennej jest obecnie przez Habilitantke rozwijana
poprzez tworzenie modeli bardziej rzeczywistych uktadéw o zastosowaniu przemystowym,
jakimi sa zeolity hierarchiczne.

Ocena aktywnosci naukowej Habilitantki

Osiggniecia naukowe Habilitantki s3 wynikiem Jej udzialu w realizacji 4 projektow
badawczych. Kierowata dwoma projektami: , Computational modeling of Pd/PdOx
transformation in redox catalityc cycles”, realizowanym w latach 2008-2012 oraz , Theoretical
Study on Influence of External Electric Field on Catalytically Reactive Nanoparticles”,
realizowanym w 2013 roku. Byla réwniez wykonawca dwéch projektéw : Surface analysis
techniques to understanding nature of chemical processes on supported metal catalysts”,
relizowanym w roku 2004 i ,Struktura elektronowa typu V-0, Ti-0, Cr-0 oraz V-P-0 z metylem
na Il stopniu utleniania”, realizowanych w latach 2002-2004. Te projekty wiaza sie $ciéle
z tematyka rozprawy habilitacyjnej.

Dotychczasowy dorobek naukowy dr Izabeli Czekaj jest spéjny tematycznie Sktadajg sie
na niego 30 publikacje oraz 23 komunikaty konferencyjne prezentowane na konferencjach.
Nalezy stwierdzi¢, ze dr I. Czekaj moze poszczyci¢ si¢ duzym dorobkiem publikacyjnym,
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szczegOlnie po doktoracie. Po uzyskaniu stopnia naukowego doktora byta wspétautorkg 26 prac
naukowych, a wigc dorobek naukowy zostat znaczaco zwigkszony po doktoracie, co $wiadczy o
znaczgcej dynamice rozwoju naukowego Habilitantki i jest zgodne z wymaganiami ustawowymi
z 2003 roku o ,Stopniach i tytule naukowym oraz stopniach i tytule w zakresie sztuki”. Liczba
publikacji dowodzi, ze Habilitantka przecigtnie publikowata 3 prace w ciggu jednego roku, co
dowodzi Jej pracowito$ci i zaangazowania naukowego. Trzeba tez podkreslic, ze w 13
publikacjach jest pierwsza autorka, co $wiadczy, ze byla gtéwnym wykonawcy projektu i ej
udzial w przedsigwzigciu naukowym byt dominujacy- to Habilitantka wykazywata sie SWojg
kreatywnoscia, tworzgac koncepcjg, przeprowadzajac badania, analizujac i i interpretujgc wyniki.
Nalezy zaznaczy¢, ze wszystkie prace zostaly opublikowane w czasopismach z listy filadelfijskiej
o wysokim IF. Sumaryczny wskaZnik IF (wg roku publikowania)=90,7. O randze publikacji i
korzystaniu z prac naukowych Habilitantki i $wiadczy fakt, iz s3 one czesto cytowane (400razy),
a wielkos$¢ wspélczynnika h wynosi 12.

O uznaniu Jej dorobku przez migdzynarodowe $rodowisko naukowe $wiadczy fakt
powierzenia Jej opracowania recenzji publikacji w licznych czasopismach zagranicznych, m.in.:
Applied Catalysis, Catalysis Today, Chemical Engineering Journal, Journal of American Chemical
Society, Inorganic Chemistry. American Chemical Society wysoko ocenita pisane przez Nig
recenzje, honorujgc Habilitantke specjalnym dyplomem.

Wyniki swojej pracy naukowej prezentowata na licznych  konferencjach
migdzynarodowych poprzez ustne prezentacje(10), postery(60). Byla tez zapraszana do
wygtoszenia wykladow w Szwajcarii, Niemczech, Polsce, na ktérych przedstawiata swoje
badania naukowe.

Za osiggniecia naukowe otrzymywata nagrody, wyréznienia, a takZze miata mozliwoé¢

korzystania pigciokrotnie ze stypendiéw naukowych.
Dokonujac przegladu naukowego dorobku Kandydatki do uzyskania stopnia doktora
habilitowanego, nalezy stwierdzi¢, ze Jej dokonania naukowe nie majg charakteru stricte
technologicznego. S3 bowiem na pograniczu technologii i chemii. Nagrody dyrektora
Departamentu Energii Instytutu Paula Scherrera (2010, 2011) za szczegdlne osiggniecie
naukowe w udoskonaleniu katalizatora przemystowego sg jednak bardzo wymowne. Swiadcza
niezbicie, Ze przeprowadzone przez Habilitantke badania naukowe zostaty wykorzystane do
celow technologicznych, do wyprodukowania nowszych katalizatoréw. Trzeba zaznaczy¢, ze
szczegotowej informacji o tym przedsiewzigciu we wniosku Kandydatki nie znajdziemy, ale jest
to uzasadnione panujgcym zwyczajem na Zachodzie, iz nie podaje sie do publicznej informaciji
wiadomoéci technologicznych.

Analizujgc dorobek naukowy Habilitantki, mozna skonkludowaé, ze jest Ona
przygotowana do samodzielnego realizowania prac naukowych. Odbyta staze naukowe i
pracowala za granica, co pozwolito Jej poznaé realia prac naukowo- badawczych w innych
jednostkach naukowych, a takze wzbogaci¢ swoje doswiadczenia naukowe i wykorzystac je do
prowadzenia samodzielnych badan naukowych.

Ocena dziatalnosci dydaktycznej i organizacyjnej Habilitantki

Dr lzabeli Czekaj powierzono dzialalno$é¢ dydaktyczng jeszcze wéwezas, gdy bylta
studentky Politechniki Krakowskiej. Byla asystentka prowadzaca laboratoria z reologii,
technologii  kosmetykow, technik ultradzwigkowych, proceséw chemicznych, kinetyki
procesowej.

Po uzyskaniu stopnia doktora pracowata w jednostkach naukowych, w ktérych nie miata
obowigzku prowadzenia zaje¢ dydaktycznych. Mimo to powierzano Jej prowadzenie zaje
dydaktycznych. W Instytucie Paula Scherrera prowadzita kursy i wyktady dla doktorantéw i
pracownikéw naukowych na temat metod chemii obliczeniowej, spektroskopii fotoelektronéw
oraz krystalografii. Udzielata réwniez konsultacji doktorom i postdokom z fizykochemii
powierzchni, metod spektroskopowych, chemii teoretycznej i interpretacji wynikéw
eksperymentalnych.



Powierzenie Habilitantce tak réznorodnych zajeé¢ laboratoryjnych oraz wyktadow, opieki
naukowej, konsultacji to dowéd uznania Jej umiejetnosci dydaktycznych.
O talentach organizacyjnych Habilitantki $wiadcza wymownie fakty. Brata czynny udziat w
organizacji konferencji i zjazdéw Koét Naukowych Politechniki Krakowskiej, jak réwniez
konferencji miedzynarodowych.
Jest cztonkiem polskiego i szwajcarskiego Towarzystwa Chemicznego. W Polskim Towarzystwie
Chemicznym w latach 2000-2004 byta sekretarzem Sekcji Chemii Teoretyczne;j.

Ocena formalna

Na podstawie Rozporzgdzenia Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyzszego z dnia 1 wrzeénia
2011 roku ,W sprawie kryteriéw osiagnie¢ osoby ubiegajacej si¢ 0 nadanie stopnia doktora
habilitowanego” dokonatem oceny formalnej, zgodnie z wymogami MNiSW, osiggnie¢ dr Izabeli
Czekaj, uwzgledniajac Jej:

osiggnigcia naukowo-badawcze (§3 pkt.3 obszar nauk $cistych i §4),

dorobek dydaktyczny, popularyzatorski, wspétprace miedzynarodows (§5).

Na podstawie materiatéw zawartych we wniosku mozna stwierdzié, ze :

§3 (p.3a) Autorstwo lub wspétautorstwo publikacji naukowych znajdujgcych sie w bazie Journal
Citation Reports - kryterium spetnione

§3 (p.3b)Wynalazki, wzory uzytkowe i przemystowe, ktére uzyskaty ochrone i zostaty wystawione
na miedzynarodowych lub i krajowych wystawach lub targach (| p.3b) - kryterium niespetnione

Kryteria oceny w zakresie osiqgnig¢ naukowo-badawczych okreslone w §4:

1. Autorstwo lub wspdtautorstwo monografii, publikacji naukowych w czasopismach
migdzynarodowych lub krajowych innych niz znajdujqgce sie w bazach lub na liscie, o ktérych mowa
w $3, dla danego obszaru wiedzy - kryterium spelione

2. Autorstwo lub wspétautorstwo odpowiednio dla danego obszaru: opracowar zbiorowych,
katalogéw zbioréw, dokumentacji prac badawczych, ekspertyz, utworéw, dziet artystycznych
- kryterium spelnione

3. Sumaryczny impact factor publikacji naukowych - kryterium spetnione
4. Liczba cytowani publikacji wg bazyWeb of Science - kryterium spetnione
5. Indeks Hirscha - kryterium spelnione

6. Kierowanie migdzynarodowymi lub krajowymi projektami badawczymi lub udziat w takich
projektach - kryterium spetnione

7. Migdzynarowe lub krajowe nagrody za dziatalnos¢ naukowgq - kryterium spetnione

8. Wygtoszenie referatéw na miedzynarodowych lub krajowych konferencjuch tematycznych
- kryterium spelnione

Z §5 Kryteria oceny w zakresie dorobku dydaktycznego i popularyzatorskiego
oraz wspotpracy miedzynarodowej habilitanta

1. Uczestnictwo w programach europejskich i innych programach miedzynarodowych lub
krajowych - kryterium spetnione

2. Udziat migdzynarodowych lub krajowych konferencjach naukowych lub udziat w komitetach
organizacyjnych tych konferencji - kryterium speinione

3. Otrzymane nagrody lub wyrdZnienia - kryterium spetnione
4. Udziat w konsorcjach i sieciach badawczych - kryterium spetnione

5. Kierowanie projektami realizowanymi we wspéipracy z naukowcami z innych osrodkow polskich
lub zagranicznych- kryterium spetnione



6. Udzial w komitetach redakcyinych i radach naukowych czasopism - kryterium niespetnione

7. Cztonkowstwo w miedzynarodowych organizacjach i towarzystwach naukowych

— kryterium niespetnione

8. Usiggniecia dydaktyczne - kryterium spetnione

9. Opieka naukowa nad studentami - kryterium niespelnione

10. Opieka naukowa nad doktorantami w charakterze opiekuna naukowego - kryterium speinione
11. Staze w zagranicznych lub krajowych oSrodkach naukowych lub akademickich - kryterium
speinione

12. Wykonanie ekspertyz lub innych opracowarn na zamdwienie organdw wiadzy publicznej -
kryterium niespetnione

13. Udziat w zespotach eksperckich i konkursowych - kryterium niespelnione

14. Recenzowanie projektow miedzynarodowych lub krajowych oraz publikacji w czasopismach
miedzynarodowych i krajowych - kryterium niespelnione

Na podstawie materiatow zawartych we wniosku mozna stwierdzié, ze zostalo
spetnionych wiekszo$¢ kryteriow MNiSW.

Whniosek koncowy

Uwazam, ze dokonania naukowe dr Izabeli Czekaj sg na pograniczu technologii i chemii.
Dorobek naukowy jest znaczacy. Habilitantka bez watpienia ma kwalifikacje do prowadzenia
samodzielnej pracy naukowo - badawczej. Na podstawie materiatow zawartych we wniosku
mozna stwierdzi¢, ze zostato spetnionych wigkszo$¢ kryteriow MNiSW. Wnioskuje, aby Komisja
ds. Habilitacji dr inz. 1zabeli Czekaj wystgpita do Rady Wydziatu Chemii Politechniki Krakowskiej
o nadanie Jej stopnia naukowego dra habilitowanego w dziedzinie nauk technicznych,
w dyscyplinie technologia chemiczna.



