Wydziat Chemiczny
Politechnika Wroctawska Wroctaw, 4 stycznia 2018

Uchwata komisji habilitacyjnej
w sprawie nadania dr Angelice Baranowskiej-E.aczkowskiej
stopnia doktora habilitowanego
w dziedzinie: nauki chemiczne
dyscyplina: chemia

Po przeprowadzeniu postgpowania habilitacyjnego zgodnie z Ustawg o stopniach naukowych i tytule na-
ukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki z dnia 14 marca 2003 . (Dz.U. 2 2016 1. poz. 882 i
1311 oraz Dz.U. z 2017 r. poz. 859) oraz w oparciu o Rozporzadzenie Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyz-
szego z dnia 26 wrzesnia 2016 r. w sprawie szczegétowego trybu i warunkéw przeprowadzania czynnoSci
W przewodzie doktorskim, postgpowaniu habilitacyjnym oraz postgpowaniu o nadanie tytutu profesora (Dz.
U. 22016 . poz. 1586), komisja habilitacyjna w sktadzie:

prof. Maciej Bagiriski — przewodniczacy komisji,

prof. Jacek Korchowiec — recenzent,

prof. Szczepan Roszak — recenzent,

prof. Andrzej Sobolewski — recenzent,

dr hab. Jan Matecki — cztonek komisji,

prof. Andrzej Sokalski — cztonek komisji,

dr hab. Krzysztof Strasburger — sekretarz komisji,

wyraza opinig, ze dorobek naukowy dr Angeliki Baranowskiej-t.aczkowskiej spetnia wymagania ustawowe
do nadania kandydatce stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk chemicznych, w dyscyplinie che-
mia. Komisja kieruje, do Rady Wydziatu Chemicznego Politechniki Wroctawskiej, wniosek o nadanie dr
Angelice Baranowskiej-Eaczkowskiej stopnia doktora habilitowanego.

Uzasadnienie:

Komisja habilitacyjna, powotana przez Centralng Komisje do Spraw Stopni i Tytutéw, pozytywnie zaopi-
niowata wniosek o nadanie stopnia doktora habilitowanego nauk chemicznych, w dyscyplinie chemia, dr
Angelice Baranowskiej-Eaczkowskiej. Podczas posiedzenia, dnia 4 stycznia 2018 r., recenzenci i pozostali
cztonkowie komisji wysoko ocenili przedstawione osiagniecie naukowe (cykl 9 publikacji), stanowiace
podstawe wniosku oraz catkowity dorobek naukowy, dydaktyczny i organizacyjny kandydatki.

Recenzenci odniesli si¢ do tematyki osiagnigcia naukowego dr Baranowskiej-t.aczkowskiej, dotyczacego
projektowania baz funkcyjnych dedykowanych obliczaniu konkretnych wiasciwosci czasteczek. Bazy te
maja mniejsze rozmiary od baz standardowych, jednoczesnie umozliwiajac otrzymanie wynikéw o podob-
nej doktadnosci. Jak zauwazyt w swojej recenzji prof. Jacek Korchowiec, “Wielu uzytkownikéw oprogra-
mowania kwantowo-chemicznego nie zdaje sobie sprawy z faktu, ze wybér bazy funkcyjne;j jest kluczowym
elementem poprawnego opisu struktury elektronowej czasteczek i ich wybranych wlasciwosci. To one de-
cydujg o doktadnosci danej metody. Maja takze decydujacy wptyw na koszt prowadzonych obliczen i wy-
korzystanie pamigci operacyjnej komputeréw.” Precyzujac ten problem, wyjasnit dalej, ze “Standardowe
bazy funkcyjne, np. bazy korelacyjno-konsystentne, opracowane w grupie Dunninga, podazaja systema-
tycznie w kierunku bazy zupetnej. Cena za t¢ poprawg zbieznosci jest bardzo duza - zwielokrotnienie bazy
zwiazane jest z konieczno$cig dotaczenia kolejnych zespotéw funkcji polaryzacyjnych, co praktycznie wy-
klucza zastosowanie tych baz funkcyjnych w metodach post-Hartree-Fockowskich”. Prof. Andrzej Sobo-
lewski, w podobnym duchu napisat we wstepie, poprzedzajacym szczegbtowe omdéwienie prac habilitantki,
ze “Jednym z rozwigzan tego problemu sg bazy funkcyjne zaprojektowane do obliczert konkretnego typu
wlasnosci badanego uktadu molekularnego. Tym wiasnie tropem podaza dr Baranowska w serii prac sktada-



jacych si¢ na jej osiagniecie habilitacyjne. Prace te sa zwigzane z poszukiwaniem nowych baz funkcyjnych
zaprojektowanych do obliczen liniowych i nieliniowych wiasnosci elektrycznych czasteczek i komplek-
soéw molekularnych, indukowanych oddziatywaniami migdzyczasteczkowymi, jak réwniez z zewngtrznym
polem elektrycznym”. Profesor Roszak zwrécil uwage na dwa podejscia do problemu konstrukcji baz:
“Podejscie wigzace bazy funkcyjne z wybranymi zjawiskami fizycznymi (w tym przypadku jest to model
oscylatora harmonicznego w zewnetrznym polu elektrycznym) i podejscie statystyczne, poszukujgce para- -
metréw w celu skutecznego odtworzenia znanych wtasciwosci. Prace H1 do H6 (bazy LPol-n) w duzym
stopniu odwotujg si¢ do modelu fizycznego i sg kontynuacja prac pani dr Baranowskiej-f.aczkowskiej z
okresu opracowywania doktoratu. Natomiast praca nad bazami typu ORP stanowi catkowicie wtasng droge
z wykorzystaniem bardzo bogatego do§wiadczenia w generacji baz funkcyjnych. Bazy ORP powstaly w
duzej mierze dzigki podejsciu statystycznemu”.

Zdaniem prof. Korchowca, do gléwnych osignig¢ habilitantki nalezy opracowanie baz LPol-n. Sg to bazy
zaprojektowane do wyznaczenia statycznych i dynamicznych wtasciwosci elektrycznych, tak liniowych,
jak 1 nieliniowych. Bazy te s3 mniejsze od standardowych baz korelacyjno-konsystentnych, przez co prze-
suwaja granice zastosowan “doktadnych” metod obliczeniowych w kierunku wigkszych uktadéw moleku-
larnych, zachowujgc dokladno$¢ baz standardowych. Habilitantka wykazata, ze sg one alternatywa dla
znacznie wigkszych baz stosowanych do wyznaczania wtasciwosci elektrycznych czasteczek — obliczenia
wykonane na poziomie CCSD(T)/LPOL-ds daja wyniki poréwnywalne do tych uzyskanych przy uzyciu
np. bazy d-aug-cc-pVTZ. Prof. Roszak zasugerowat starania o zamieszczenie nowo opracowanych baz
w bazie danych baz funkcyjnych, np. EMSL. Dr hab. Jan Matecki zwrécit uwagg, ze “Zaprojektowanie
takich baz jest niewatpliwym osiaggnigciem naukowym, chociaz ich wykorzystanie wigze sig¢ z konieczno-
cig dobrej znajomosci ograniczen, jakie zostaty przy ich konstrukcji wprowadzone i rozwaznego wyboru
odpowiedniej bazy przy okreslaniu wtasciwosci rzeczywistych uktadéw chemicznych”.

Dr Baranowska-t.gczkowska moze si¢ poszczyci¢ dobrym dorobkiem publikacyjnym. Jak zauwazyt prof.
Andrzej Sokalski, habilitantka “opublikowata do grudnia 2017 roku 34 oryginalne prace naukowe, z czego
29 publikacji po uzyskaniu stopnia doktora nauk chemicznych. Wszystkie te prace opublikowano w czaso-
pismach z listy filadelfijskiej, w tym czg$¢ w najbardziej renomowanych czasopismach migdzynarodowych,
takich jak: Journal of Computational Chemistry, Physical Chemistry Chemical Physics, wzglgednie Journal
of Chemical Physics. Sumaryczny czynnik oddziatywania czasopism, w ktérych byly publikowane prace
Habilitantki wynosi 95.199 (w tym 9 prac wchodzacych w sklad rozprawy habilitacyjnej 28.379). Do grud-
nia 2017 roku publikacje dr Baranowskiej-EL.aczkowskiej byly cytowane 355 razy (219 razy po odliczeniu
autocytowarl), ponad dwukrotnie czgéciej niz wskazywalby na to wymieniony wyzej statystyczny wspoi-
czynnik oddziatywania”. Ponadto kandydatka wygtosita 6 wyktadéw na konferencjach migdzynarodowych
i byta wspétautorkg 14 posteréw.

Komisja wysoko ocenita dorobek dydaktyczny habilitantki. Prof. Korchowiec scharakteryzowat go jako
nacechowany ogromna, wrgcz zaskakujacg réznorodno$cia prowadzonych przez nig zaje¢ (matematyka,
fizyka, chemia, ochrona Srodowiska i technologie informacyjne). Dr hab. Krzysztof Strasburger zwré-
cit uwage, ze 8 sposréd prowadzonych kurséw stanowig wyktady, czyli forma dydaktyczna, tradycyjnie
przeznaczona dla pracownikéw samodzielnych. Pod opieka dr Baranowskiej-Eaczkowskiej (w charakterze
promotora lub wspétpromotora) powstato 5 prac magisterskich i 3 licencjackie, a studenci byli wiaczani w
nurt prowadzonych badan, co zaowocowato 3 publikacjami naukowymi.

Komisja zwrécita uwage na rozlegta dziatalno$¢ organizacyjng habilitantki. Pelni ona funkcje zastepcy
dyrektora Instytutu Fizyki Uniwersytetu Kazimierza Wielkiego oraz kierownika Zaktadu Fizyki Teoretycz-
nej i Informatyki w tym instytucie. Bierze udziat w pracach dwéch komisji wydzialowych na Wydziale
Matematyki, Fizyki i Techniki, a takze jest przewodniczaca Rady Programowej kierunku fizyka.

W podsumowaniu, prof. Sobolewski wyrazit nastgpujacg opini¢: “Nalezy podkresli¢, ze zaprezentowany



jako osiagnigcie habilitacyjne cykl prac stanowi realizacje dobrze zdefiniowanego i sp6jnego projektu ba-
dawczego, ktdry stanowi istotny wktad do rozwoju metod obliczeniowych chemii kwantowej”. Wedtug
prof. Roszaka, “Przedstawiony do oceny materiat pozwala stwierdzié, ze pani dr Angelika Baranowska-
Faczkowska jest w pelni uksztattowanym, samodzielnym, pracowitym i ambitnym naukowcem. Habili-
tantka posiada oryginalny dorobek naukowy poparty publikacjami w bardzo dobrych czasopismach nauko-
wych oraz inng dziatalnocia w przestrzeni nauki (udzial w konferencjach, recenzje w pismach naukowych,
staze naukowe)”. W zgodnej opinii recenzentéw i pozostatych cztonkéw komisji, osiegniecie naukowe dr
Angeliki Baranowskiej-t.aczkowskiej oraz jej pozostate dokonania na polu zawodowym wypehniaja usta-
wowe i zwyczajowe wymagania dotyczace habilitacji. Biorac pod uwage catoksztatt dziatalnosci zawodo-
wej kandydatki, komisja ocenia go jako ponadprzecigtny. Komisja w glosowaniu jawnym jednomyslnie
podjeta uchwatg o skierowaniu, do Rady Wydziatu Chemicznego Politechniki Wroctawskiej, wniosku o
nadanie dr Angelice Baranowskiej-f.aczkowskiej stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk che-
micznych, w dyscyplinie chemia.
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