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Ocena dorobku naukowego i recenzja rozprawy habilitacyjnej

dr Anny Ignaczak

Uwagi ogdlne

Dr Anna Ignaczak jest absolwentem Wydziatu Matematyki, Fizyki i Chemii Uniwersytetu tddzkiego.
Juz praca magisterska pt. Wptyw drgan sieci krystalicznej na zjawisko adsorpcji tlenu na powierzchni
glinu wykonana w 1989 roku pod kierunkiem prof. dr hab. Leszka Wojtczaka ukierunkowata przyszte
zainteresowania naukowe dr Ignaczak. Koncentrujg sie one na teoretycznym opisie oddziatywan
adsorbentéw z powierzchnig metalu. Praca doktorska pod wspélnym promotorstwem prof. dr hab.
José A. N. Ferreira Gomesa z Uniwersytetu w Porto i prof. dr hab. Stanistawa Romanowskiego z
Uniwersytetu todzkiego wykonana na studiach doktoranckich w Porto dotyczyta Specyficznej
adsorpcji jondow halogenkowych na metalach szlachetnych w ujeciu teoretycznym. Praca doktorska
obroniona w 1997 roku na Uniwersytecie w Porto zostata nostryfikowana na Wydziale Fizyki i Chemii

Uniwersytetu tédzkiego w 1998 roku.



Zawodowo dr Anna lIgnaczak jest zwigzana od poczatku swojej kariery, od 1989 roku, z
Uniwersytetem tddzkim — jako asystent stazysta, asystent, a po 12 latach na stanowisku adiunkta, od

2010 roku jako starszy wyktadowca.

Od pierwszych lat pracy dr Anna Ignaczak intensywnie wspdtpracuje z osrodkami zagranicznymi
budujac swojg samodzielng pozycje na zainteresowaniach naukowych wyniesionych ze swojej

macierzystej uczelni.

W rozwoju naukowym dr Anny Ignaczak warto podkresli¢ systematyczny rozwdj jej kariery — po 1993
roku jest tylko jeden rok, w ktérym nie pojawita sie zadna publikacja. Kazdy, kto samodzielnie
opracowywat nowy modele zjawisk chemicznych, pisat efektywne programy prébujgc réwnoczesnie

interpretowad wyniki eksperymentéw, wie jak czasochtonny jest to proces.

Ocena dorobku naukowego

W Zzyciorysie naukowym dr Anny Ignaczak wyraznie mozna wydzieli¢ kilka etapéw. Pierwsze trzy lata
pracy na Uniwersytecie tddzkim to budowanie warsztatu do pracy w obszarze chemii teoretycznej —
okres niezbedny, aby w przysztosci mdc rozwigzywaé oryginalne problemy badawcze. Wspomne
opanowanie réznych technik obliczern numerycznych oraz programowania w jezyku Fortran, a takze

metod opisu teoretycznego cienkich warstw.

Rownolegle ksztattujg sie zainteresowania Kandydatki zaréwno opisem zjawisk w roztworach jak i
oddziatywaniem z powierzchnig metalu. Kontakt z prof. José Gomes’em z Uniwersytetu w Porto
okresla temat pierwszej pracy poswieconej solwatacji jonu Ni** w roztworze wodnym, a nastepnie
obszar pracy doktorskiej obejmujacej zjawiska elektrochemiczne takie jak adsorpcja czasteczek i
jonédw na granicy faz metal-roztwér. Wtedy Kandydatka wyksztatcita sposéb wyjasniania
rzeczywistych zagadnien fizykochemicznych poprzez tworzenie modeli komputerowych symulujgcych
obserwowane procesy. Charakterystyczne jest powigzanie metod symulacyjnych z obliczeniami
kwantowochemicznymi. W pracy wida¢ zaréwno starannos¢ w doborze techniki obliczeniowe] z
uzyciem funkcjonatu gestosci jak i w analizie wielkosci klastra koniecznego do modelowania

oddziatywan jonu z metalem.

Badania te zaowocowaty serig dziewieciu wspdlnych z prof. J.Gomes’em publikacji w znaczacych
czasopismach miedzynarodowych, z ktdrych jedna to rozdziat w monografii ,Metal clusters in

chemistry” wydanej przez prestizowe wydawnictwo Wiley-VCH w 1999 roku.



Obroniona w 1997 roku na Uniwersytecie w Porto praca doktorska zostata nostryfikowana przez

Rade Wydziatu Fizyki i Chemii Uniwersytetu tédzkiego w 1998 roku.

Najwazniejsze osiggniecia naukowe w pierwszych 10 latach pracy badawczej zwigzane sg z opisem
solwatacji jonéw (kationdéw i aniondw) oraz oddziatywania jondw halogenkdéw z powierzchnig metali
z uwzglednieniem wptywu rozpuszczalnika. Wymagato to wstepnych badan poswieconych
oddziatywaniu samego rozpuszczalnika (wody) z powierzchnig metalu. Metodologia badan to
potgczenie obliczen kwantowochemicznych z wykorzystaniem programu Gaussian z modelowymi

potencjatami rozwijanymi przez autoréw oraz symulacji opartych na metodzie Monte Carlo.

W symulacji Ni** w roztworze wodnym autorzy wskazali na znaczenie oddziatywan tréjciatowych dla
poprawnosci opisu wtasnosci uktadu. Charakterystyczne dla prac z prof. Gomesem byto okreslanie
minimalnych czynnikow, ktére muszg by¢ uwzglednione, aby uzyska¢ poprawny opis ztozonego
uktadu. Dla oddziatywan jonéw halogenkdw z metalem okreslono minimalny rozmiar klastra atomoéw
metalu na uktad 12 atomdw, przy czym klaster o tym rozmiarze musiat by¢ uwzgledniony takze przy
opisie oddziatywan czasteczek wody z metalem. Autorka wykonata takze badania nad wielkoscig
klastréw wody koniecznych do opisania oddziatywan jondéw halogenkowych z rozpuszczalnikiem w
bardzo rozcieiczonych roztworach. Ostatnig pracg z tego zakresu byly obliczenia oddziatywan
kationdw metali alkalicznych z metalami szlachetnymi. | w tym przypadku autorka starannie zbadata,

jaka wielko$¢ bazy prowadzita do stabilnych i wiarygodnych wynikow.

Wiedza o roztworach i oddziatywaniach z powierzchnia metali zostata przez Kandydatke
wykorzystana, gdy po roku 2000 podjeta nowg tematyke elektrochemiczng zainspirowana
spotkaniem z prof. W. Schmicklerem z Uniwersytetu w Ulm. Z tego zakresu pochodzg nie tylko prace
zgtoszone do postepowania habilitacyjnego, ale takze kilka dalszych. Tematyka to zostanie oméwiona

odrebnie przy ocenie rozprawy habilitacyjnej.

Dr Anna Ignaczak opublikowata poza dorobkiem przedstawionym jako praca habilitacyjna 16 prac
oryginalnych o tgcznym IF wynoszgcym 30,283 (wg wartosci IF za rok 2010), ktére byty cytowane 239
razy (wg Web of Science z 2011 roku).

7 prac zgtoszonych do postepowania habilitacyjnego ma faczny IF wynoszacy 22,959, a cytowane byty

45 razy.

tacznie dorobek dr Anny Ignaczak to 23 prace o IF wynoszacym 53,242 cytowane 284 razy, co jest

aktywnoscig uzasadniajgcy wystgpienie o stopien doktora habilitowanego.



Recenzja rozprawy habilitacyjnej

Do postepowania habilitacyjnego dr Anna Ignaczak zgtosita 7 prac zainspirowanych wspdtpraca z
prof. Wolfgangiem Schmicklerem, chemikiem teoretykiem z Uniwersytetu w Ulm zajmujacym sie
teoretycznymi badaniami z zakresu elektrochemii. W latach 80-tych W.Schmickler rozpoczat badania
nad symulacjg procesow elektrochemicznych na elektrodach metalowych. tacznie z pracami innych
autoréw, przed wszystkim J.-M. Savéanta z Université de Paris 7, W.Schmickler opracowat teorie

wykorzystujgcg metody dynamiki molekularnej do opisu uktadu elektroda — roztwér — reagent.

W chwili wiagczenia sie do tych prac dr A.lgnaczak metoda byta juz stosowana przez innych autoréw
do badan nad procesami redukcji elektrochemicznej prowadzgcymi do zerwania wigzania. Nalezy tu

wspomniec o pracach Koper i Vogta.

Model teoretyczny stosowany w obliczeniach przez dr A. Ignaczak jest ideowo podobny do wczesniej
zaproponowanego przez W. Schmicklera, lecz wprowadza dodatkowe elementy istotne dla uzyskania

zgodnosci z wynikami eksperymentalnymi.

Proces redukcji na elektrodzie opisany jest przez 3 cztony Hamiltonianu: H. — operator opisujgcy
stany elektronu, H,, — operator fononowy opisujacy rézne stany rozpuszczalnika, Hi, — operator

opisujgcy reorganizacje reagenta w procesie redukcji.

Skoncentruje sie na istotnych modyfikacjach wprowadzonych do modelu przez dr A.lgnaczak.
Nowoscig jest opis reorganizacji reagenta oparty na wynikach obliczen kwantowochemicznych.
Drugim istotnym elementem jest rozszerzenie modelu teoretycznego o drugi wymiar zwigzany z
wewnetrzna reorganizacjg reagenta. Nalezy wspomnieé, ze pierwszym wymiarem w modelu
Schmicklera jest zmiana konfiguracyjna rozpuszczalnika. Wprowadzenie do opisu dwdch wymiaréw
wymagato takze poszerzonej dyskusji anizotropii wspdtczynnika lepkosci dla obu kierunkéw. Trzecim
elementem nowosci w pracach Kandydatki jest model nieadiabatyczny reakcji zrywania wigzania. Jest
on konieczny, gdy oddziatywania miedzy donorem a akceptorem jest stabe. Problem ten pojawia sie,
gdy rdéznice energii miedzy zaangazowanymi w reakcji stanami reagenta przed i po redukcji s3 duze w

poréwnaniu z energig termiczna.

Zastosowanie rozszerzonego modelu Schmicklera pozwolito uzyskaé dr Annie Ignaczak szereg
interesujacych rezultatdw. Prace JCP1, JCP3 i JCP4 zawierajg pogtebiong dyskusje przyjetych modeli
opisu redukcji reagenta w roztworze wodnym na elektrodzie. Pokazano, ze modele dajg wyniki lepsze

niz wczesniej stosowane: (1) dwuwymiarowy model wtasciwie opisuje trendy zmiennosci dla statej



szybkosci reakcji i dla wspoétczynnika przejscia jako funkcji warunkdéw reakcji (wartosci nadpotencjatu,

lepkosci), (2) mechanizmy adiabatyczny i nieadiabatyczny mogg by¢ wzgledem siebie konkurencyjne.

Prace JCP2 oraz JCP5-JCP7 to préba bardziej realistycznego opisu rzeczywistych proceséw redukcji
chlorkéw i bromkow tert-butylu. Metodg ab initio obliczono punkty na powierzchni potencjalnej
wzdtuz trajektorii opisujacej zrywanie wigzania C-Cl lub C-Br, dopasowano do nich analityczne
potencjaty, ktére nastepnie wykorzystano w modelu. Dla chlorku tert-butylu uzyskano istotnie rézne
wyniki w stosunku do wczesniejszych wykonanych przez prof. W. Schmicklera dla potencjatu Morse’a
z arbitralnie dobranymi parametrami, co wskazuje na znaczenie wyznaczania powierzchni
potencjalnej z obliczen kwantowochemicznych. Zaréwno dla mechanizmu adiabatycznego jak i
nieadiabatycznego wspdtczynnik przejscia maleje ze zrostem lepkosci, co jest zgodne z danymi

doswiadczalnymi.

Szczegblnym testem modelu byty obliczenia dla bromku tert-butylu zaprezentowane w pracy JCP6.
Skala obliczen wymagata dostepu do superkomputerdw i modyfikacji kodu umozliwiajgcej obliczenia
rownolegte. Ciekawym wynikiem byto zgodne z danymi doswiadczalnymi wyznaczenie wspoétczynnika
przejscia, podczas gdy wczesniej obliczane wartosci byty wieksze od danych doswiadczalnych.
Ostatnia z przedstawianych prac JCP7 zawiera poréwnanie wynikow obliczedl dla obu reagentéw
chlorku i bromku ter-butylu. W obu przypadkach wspétczynnik przejscia maleje ze wzrostem
temperatury. Pokazano tez rdznice w kinetyce i mechanizmie reakcji dla obu reagentéw. Podkresli¢
jednak nalezy, ze dla chlorku tert-butylu nie istniejg odpowiednie dane doswiadczalne, a poréwnania

mozna odnosic czy to do innych obliczeh modelowych lub do wynikéw dla bromku tert-butylu.

Podsumowujac przedstawiony cykl prac jest systematycznym rozwigzaniem nowego problemu
badawczego i wykazuje wysokie kompetencje metodologiczne i techniczne dr Anny Ignaczak.

Wszystkie prace sg opublikowane w znaczacych czasopismach o obiegu miedzy narodowym.

Do dokumentacji dofgczono oswiadczenie prof. W.Schmicklera o jego wkfadzie do prac
wspotautorskich, ktorych sg cztery na siedem zgtoszonych do procedury habilitacyjnej. Wedtug tych
oswiadczen w dwach pracach ich idea pracy byta wynikiem wspdlnej dyskusji, w dwdch pozostatych
idee Kandydatki zostaty tylko uzupetnione o uwagi prof. W.Schmicklera. We wszystkich czterech
publikacjach zaréwno kodowanie programu, wykonanie obliczenia, jak i napisanie pracy to
samodzielna praca Kandydatki. Podobnie ocenia swéj wktad we wspélnych pracach dr Anna Ignaczak
szczegdtowo omawiajac swdj udziat w ich stworzeniu, a procentowo okreslajgc to liczbami 75%, 85%,

90% i 90%.



Niezaleznie od oswiadczen moge jako recenzent stwierdzi¢, ze wczesniejsze prace i ich tematyka
wyraznie wskazujg droge dojrzewania naukowego dr A. Ignaczak i rozwijanie umiejetnosci

samodzielnego stawiania probleméw naukowych.

Dorobek dydaktyczny i organizacyjny

Dr Anna lIgnaczak prowadzi lub prowadzita wyktady, konwersatoria i laboratoria z chemii
teoretycznej, chemii kwantowej, ¢wiczenia z matematyki i rachunkowe dla studentéw chemii oraz
laboratorium z chemii ogdlnej i analitycznej dla studentdw biologii. Warto podkresli¢ bardzo wysokie

oceny Jej zaje¢ w ankietach studenckich — srednia ocen 4,72 w skali 2 - 5.

Dwukrotnie Kandydatka byta zapraszana do wygtoszenia wyktadow na miedzynarodowych

warsztatach w Niemczech z zakresu elektrochemii i elektrokatalizy.

Na Uniwersytecie todzkim dr A. Ignaczak byta promotorem 6 prac magisterskich i 2 licencjackich.

Niecodzienng oceng umiejetnosci dydaktycznych i wiedzy merytorycznej byto powierzenie dr Annie
Ignaczak przez prof. W.Schmicklera opieki nad Grupg Teoretyczng na Uniwersytecie w Ulm w czasie
Jego podtrocznego wyjazdu do Witoch i nadzorowanie 5 prac doktorskich oraz opieka nad praca
dyplomowa. Pare lat pdzniej sprawowata opieke nad kolejng pracg doktorskg, co zaowocowato

wspalng publikacjg. Potwierdza to w osobnym oswiadczeniu prof. W. Schmickler.

Dr Anna Ignaczak wykazata sie duzg umiejetnoscia zdobywania funduszy na dtuisze lub krétsze
wyjazdy do osrodkow, z ktérymi wspodtpracowata w Portugalii i Niemczech — tgcznie 12 wyjazdow.
Uzyskata na wyjazdy 6 rdznych grantéw, a cze$¢ z wyjazdéw byta finansowana w ramach 2 projektow

Unii Europejskiej.

Wyniki swoich prac przedstawiata na konferencjach miedzy narodowych i krajowych: 8 posteréow i 3

wystgpienia ustne.

Jak dotychczas dr Anna Ignaczak nie uzyskata grantéw krajowych, poza 3 wewnetrznymi grantami

Uniwersytetu tddzkiego na badania wtasne.

Podsumowanie



Cykl siedmiu prac zgtoszonych do postepowania habilitacyjnego wyraznie udowadnia zdolnos$¢ dr
Anny Ignaczak do samodzielnego rozwigzywania probleméw naukowych. Korzystajgc z wczesniej
powstatych teorii i modeli badawczych potrafita je twdrczo rozwingé i zastosowaé do nowych

zagadnien.

Reasumujgc powyzszg ocene dorobku naukowego dr Anny Ignaczak ze szczegdlnym uwzglednieniem
rozprawy habilitacyjnej, a takze biorgc pod uwage osiggniecia dydaktyczne stwierdzam, ze spetnia
Ona wymogi stawiane kandydatom do uzyskania stopnia doktora habilitowanego i wnosze o

dopuszczenie Jej do dalszych etapéw przewodu.

Prof. dr hab. Marek Kreglewski



