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Ocena dorobku naukowego stanowigcego podstawe do nadania stopnia

naukowego doktor a habilitowanego dr Annie | gnaczak

Dr Anna Ignaczak w 1989 roku ukczyta studia wysze na Wydziale Matematyki,
Fizyki i Chemii Uniwersytetu £6dzkiego. Zaraz padiach zostata zatrudniona w Zakfadzie
Chemii Teoretycznej Uniwersytetu todzkiego zajaeujkolejno stanowiska: asystenta
stazysty (1989-1990), asystenta (1990-1998), adiunk@98-2010) i starszego wyktadowcy
(od 2010 roku) w Katedrze Chemii Teoretycznej ulstralne;.

W latach 1994-1997 odbyta studia doktoranckie naiwdrsytecie w Porto
(Portugalia), ktére zakmzyly sk obrory pracy doktorskiej pt. "The specific adsorption of
halogen ions on the noble metals: the theoretiggdraach”. Promotorami rozprawy
doktorskiej byli: prof. dr hab. Jose A. N. Ferre@mes z Uniwersytetu w Porto i prof. dr
hab. Stanistaw Romanowski z Uniwersytetu £.6dzkiego.

Catkowity dorobek Habilitantki obejmuje 22 oryginal opublikowane prace naukowe
znajdupce s¢ w czasopismach z listy filadelfijskiej. Dorobek ukawy w okresie do
uzyskania stopnia naukowego doktora to 5 pracgad teynika,ze po doktoracie dorobek dr
Anny Ignaczak stanowi 17 prac. Nie jest to dorolmponupcy, lecz wystarczagy do
habilitacji. Catkowity IF, w zalenosci od sposobu okégania, wynosi 43,619 (liczony na
podstawie IF czasopism z lat opublikowania prat) %3,242 (IF czasopism za rok 2010).
Prace byly cytowane przez innych autorow 238 réaey (@utocytowa wszystkich autorow) a
indeks Hirscha wynosi 8.

Dr Anna Ignaczak w latach 2001-2002 przebywata rmamiestcznym stau
podoktorskim na Uniwersytecie w Ulm w zespole pWblfganga Schmicklera. Natomiast w

latach 2004-2009 odbywata w tym zespole krotszeestaukowe.



Podstaw wniosku do uzyskania stopnia naukowego doktoralit@sanego stanowi
monotematyczny cykl 7 prac dotyezch teoretycznej elektrochemii, a w szczegétngest
poswigcony badaniom teoretycznym wplywu digavewnatrzczasteczkowych na kinetyk
oraz mechanizm elektrochemicznej redukcji, w ktbhrpastpuje rozerwanie vgzania. Prace
zostaty opublikowane w latach 2002-2011 w gasficych czasopismach: Chemical Physics
(1 praca), Journal of Electroanalytical Chemistirypfaca) i Electrochimica Acta (5 prac). A
zatem wszystkie prace zostaty publikowane w czasopch o IF wikszym od 2. Ponadto,
prace ji zostaly zauwzone przez innych autorow, o czyfwiadczy liczba 45 cytowa
Cztery prace & monoautorskie. Dla trzech pozostatych stosowfwiamlczenia dr Anny
Ignaczak a take prof. Wolfganga Schmickera nie pozostaw@enia watpliwosci o wiodacej
roli Habilitantki w badaniach naukowych opisanychpvacach. Do rozprawy dmzony jest
krotki autoreferat licgcy 24 strony.

Wymiana elektronu mdzy elektrod metalows a solwatowanym akceptorem lub
donorem jest jednym z najwaiejszych procesow elektrochemicznych. Mame prowadZi
do tworzenia nowego wzania lub rozerwania juistniepcego. W cyklu prac Habilitantka
skoncentrowata gina procesach rozrywania agania pod wptywem transferu elektronu
(bond-breaking electron transfer, BBET). Podstawodelu teoretycznego jest pctenie
hamiltonianu zaproponowanego przez Kopera i Vothapéwnymi modyfikacjami) z
symulacjami za pomaanetod dynamiki molekularnej. Przyy zostat dwuwymiarowy model
potencjatu, bazary na wspoétrgzdnej rozpuszczalnika i wzania ulegajcemu rozerwaniu. W
pracach rozpatrywane slwa przypadki: oddziatywanie guzy czsteczlk i elektrody s3 silne
— woéwczas sto reakcje adiabatyczne i stosowany jest inne jgoige oraz przypadek stabych
oddziatywa, w ktorych istotny wplyw na wielkd szybkdci reakcji kkda mialy efekty
kwantowe zwazane ze stanami wibracyjnymiasteczki przed i po redukcji.

W pierwszych trzech pracach, oznaczonych w sgisée stanowicych podstaw
habilitacji jako JCP1, JCP3 i JCP4, przedstawiongniki symulacji dla ukladéw
modelowych. Przede wszystkim przedstawiono bardzozegétows analiz wptywu
nastpujacych czynnikdw na kinetykprocesu: zmian struktury modeluasteczki poddanej
redukcji elektrochemicznej, lepka rozpuszczalnika, temperatury oraz sity oddziaya z
elektrody. | tak w pracy JCP1 dr Anna Ignaczak wykazanp. zwekszenie nadpotencjatu
lub sity oddziatywania nedzy casteczk i elektrody prowadzi do wzrostu stalej szylskn
reakcji. Ponadto uzyskano prawidlowy przebieg zmisaybkdci reakcji w funkcji

wspotczynnika lepkszi.



W pracy JCP2 zostata przedstawiona bardzo wniklamaliza statych szybkoi
reakcji, dla ktérych powierzchnie potencjalu zaly od tzw. parametru asymetrii, czyli
ilorazu czstotliwosci drgan w substracie i produkcie a tak w zalenosci od
wspotczynnikdw lepkéci zewretrznej i wewrtrznej. Z kolei w pracy JCP4 przedstawiono
badania poréwnawcze adiabatycznego i nieadiabaggczmechanizmu reakcji. W tej pracy
uzyskano wiele wartgiowych wynikow. Dlasredniej mocy oddziatywania guzy elektrod
i reagentem oba rozwane mechanizmy reakcji odgrywaporownywalm role, co w efekcie
wptywa na wypadkow szybka¢ reakcji (k). Badania rownie wykazaty,ze wazna role w
tym przypadku odgrywa egtotliwos¢ drgan wiazar. Dla modelowych ukfadow
charakteryzujcych s¢ wysoky czestotliwoscia drgan wiazan zalazony mechanizm
adiabatyczny prowadzi do spowolnienia reakcji. Inbyaz uzyskano dla zgakow opisanych
niska czestotliwoscia — ten efekt jest mniejszy a stalg kzybciej rénie ze wzrostem mocy
oddzialywania nydzy reagentem i elektrad

W nastpnych czterech pracach, tj. JCP2, JCP5 — JCP7dsteeiono wyniki bada
wplywu drgan wewmtrzczsteczkowych na stalszybkdci reakcji redukciji halogenkow tert-
butylu, czyli chlorku i bromku tert-butylu. Wybdiyah uktadow molekularnych nie byt
przypadkowy. Dla halogenkéw alkilowych istnieje spalanych déwiadczalnych orazas
traktowane jako modelowe uklady do badproceséw elektrochemicznych, w ktérych
zachodzi dysocjacja wazania, t-Bu-X + e-> t-Bu + X (gdzie X = Cl i Br). Krzywe energii
potencjalnej wizania C-X dla t-Bu-X i t-Bu-Xbyly wygenerowane za pompmetod chemii
kwantowej z korelagj elektronovd na poziomie MP2 lub DFT (B1LYP) a neghie do
otrzymanych warteci numerycznych krzywej dopasowano odpowiednio dobér funkcje
analityczne (funkcje wykladnicze okazahe $y¢ najlepsze). W tym miejscu mam uwag
krytyczm. Uwazam, ze nie powinno si uzywat baz funkcyjnych bez funkcji polaryzacyjnych
w obliczeniach korelacyjnych. A tak wiaie zrobiono w pracach JCP2, JCP5 i JCP7. Atom
chloru opisano bazfunkcyjm 6-31G(d) a pozostate atomy za pombazy funkcyjnej 6-31G.
Otrzymana wart& czstotliwosci dla drgania rozegajacego C-Cl jest bardzo dobrej
zgodndci z wartgciami dagwiadczalnymi (np. tabela 1 w pracy JCP2). Wama,ze ta prawie
idealna zgodn&& jest efektem kompensacji doiow. Mam roéwnie watpliwosci na ile
wiarygodna jest krzywa energii potencjalnej azdania C-Cl dla ukiadu t-Bu-Cl
przedstawiona na rys. 2 w tej pracy. Generowanldadoych krzywych energii wean nie

jest tatwym zadaniem i wymaga zastosowania bardzagwansowanych metod chemii



kwantowej nk MP2 i znacznie wikszych baz funkcyjnych, zwitaszcza dla uktadow
anionowych.

Jedny, z najbardziej wartwiowych prac jest ostatnia w tym cyklu, oznaczoakoj
JCP7, w ktorej przeprowadzono badania poréwnawdaechlorku i bromku tert-butylu.
Dobierapc odpowiednie wartei nadpotencjatu Habilitantka uzyskata samy wartas¢
wysokasci bariery w punkcie siodtowym dla obu molekut. T@gode§cie umaliwito analize
koncentrujc sk réznicach wynikajcych ze specyficznych whaséw uktadéw. Na podstawie
wynikdw symulacji wykazano istotne idice w statych szyblkégi reakcji mimo jednakowej
wysokaici bariery. Dr Anna Ignaczak pokazata rowniéstnienie zalénosci miedzy
temperaty a wspotczynnikiem przégia o. Poprawné¢ przyjgtego modelu zostata
potwierdzona bardzo dabrzgodndcia obliczonej wartéci wspotczynnika przégia z
wartcscia eksperymentaln dla bromku tert-butylu. Réwnie wartcgéciowa jest analiza
poréwnawcza warkzi wspotczynnika przégia dla obu uktadow.

W podsumowaniu pragnstwierdzé, ze wysoko oceniam poziom badaaukowych
przedstawiony w cyklu prac stanawych podstaw do uzyskania habilitacji. O randze
uzyskanych wynikow dodatkowagwiadcz czasopisma naukowe, w ktérych zostaly
opublikowane. & to istotne i pionierskie prace z zakresu modeloaaprocesow
elektrochemicznych. Na specjalne podlerie zastuguje tozidr Anna Ignaczak jest autark
programow komputerowych, a nie korzystata z gotdwkodow komputerowych, co obecnie
jest prawie regatw pracach habilitacyjnych i doktorskich.

Przechodac do oceny pozostatego dorobku naukowego dr Anngdgak, zwtaszcza
po uzyskaniu stopnia doktora, to jest on rowtiardzo wartéciowy. Wszystkie prace zostaty
opublikowane w bardzo dobrych lub dobrych ¢daynarodowych czasopismach. We
wszystkich pracach, z wytkiem jednej, Habilitantka jest pierwszym autoreso swiadczy o
jej wiodacej roli w prowadzonych badaniach naukowych.

Dr Anna Ignaczak uczestniczyta w realizacji dwochropejskich projektow
badawczych. Rownieswoje wyniki prezentowata na 3 ¢dizynarodowych konferencjach
naukowych.

Dr Anna Ignaczak ma bogate sadczenia dydaktyczne. Zswiadczenia prof.
Wolfganga Schmicklera wynikaze przez kilka miesgty, kiedy on przebywat na urlopie
naukowych (sabbatical) kierowata jego zespotem aagkn nadzorujc 5 doktorantow. Na

macierzystej uczelni byta promotorem 3 prac magsg&ieh.



Dr Anna Ignaczak jest dojrzali samodzielna uczan ktory prowadzi interesuage
badania naukowe. Na podstawie oceny zarowno cykac ptanowicych podstaw do
uzyskania habilitacji oraz pozostatego dorobku awdgo stwierdzanyv,e w wystarczagcym
stopniu g spetnione wszelkie wymagania ustawy z dnia 14 en@@03 roku ,O stopniach
naukowych i tytule naukowym oraz stopniach w zakregtuki’ (Dz.U. nr 65 poz. 595 wraz z
pa&zniejszymi zmianami) oraz rozpadzenia Ministra Nauki i Szkolnictwa Vi{gzego z dnia
1 wrze&nia 2011 roku w sprawie kryteribw oceny qugiie¢ osoby ubiegagej st 0 nadanie
stopnia doktora habilitowanego. Dlatega t@nosz o dopuszczenie dr Agnignaczak do
dalszych etapdéw zwkanych z nadaniem jej stopnia naukowego doktorditeatanego nauk

chemicznych.
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