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Uchwala komisji habilitacyjnej 
w sprawie nadania dr Angelice Baranowskiej-L^czkowskiej 

stopnia doktora habilitowanego 
w dziedzinie: nauki chemiczne 

dyscyplina: chemia 

Po przeprowadzeniu postgpowania habilitacyjnego zgodnie z Ustaw^ o stopniach naukowych i tytule na-
ukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki z dnia 14 marca 2003 r. (Dz.U. z 2016 r. poz. 882 i 
1311 oraz Dz.U. z 2017 r. poz. 859) oraz w oparciu o Rozporz^dzenie Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyz-
szego z dnia 26 wrzesnia 2016 r. w sprawie szczegolowego trybu i warunkow przeprowadzania czynnosci 
w przewodzie doktorskim, postgpowaniu habilitacyjnym oraz postgpowaniu o nadanie tytulu profesora (Dz. 
U. z 2016 r. poz. 1586), komisja habilitacyjna w skladzie: 
prof. Maciej Bagiriski - przewodnicz^cy komisji, 
prof. Jacek Korchowiec - recenzent, 
prof. Szczepan Roszak - recenzent, 
prof. Andrzej Sobolewski - recenzent, . 
dr hab. Jan Malecki - czlonek komisji, 
prof. Andrzej Sokalski - czlonek komisji, • " 
dr hab. Krzysztof Strasburger - sekretarz komisji, 
wyraza opini?, ze dorobek naukowy dr Angeliki Baranowskiej-L^czkowskiej spetnia wymagania ustawowe 
do nadania kandydatce stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk chemicznych, w dyscyplinie che­
mia. Komisja kieruje, do Rady Wydzialu Chemicznego Politechniki Wroctawskiej, wniosek o nadanie dr 
Angelice Baranowskiej-L^czkowskiej stopnia doktora habilitowanego. 

Uzasadnienie: • . 

Komisja habilitacyjna, powotana przez Centraln^ Komisjg do Spraw Stopni i Tytulow, pozytywnie zaopi-
niowata wniosek o nadanie stopnia doktora habilitowanego nauk chemicznych, w dyscyplinie chemia, dr 
Angehce Baranowskiej-L^czkowskiej. Podczas posiedzenia, dnia 4 stycznia 2018 r., recenzenci i pozostali 
czionkowie komisji wysoko ocenili przedstawione osi^nigcie naukowe (cykl 9 publikacji), stanowi^ce 
podstawg wniosku oraz calkowity dorobek naukowy, dydaktyczny i organizacyjny kandydatki. 

Recenzenci odniesli si? do tematyki osi^nigcia naukowego dr Baranowskiej-L^czkowskiej, dotycz^cego 
projektowania baz funkcyjnych dedykowanych obliczaniu konkretnych wtasciwosci cz^steczek. Bazy te 
majq mniejsze rozmiary od baz standardowych, jednoczesnie umozliwiaj^c otrzymanie wynikow o podob-
nej dokladnosci. Jak zauwazyl w swojej recenzji prof. Jacek Korchowiec, "Wielu uzytkownikow oprogra-
mowania kwantowo-chemicznego nie zdaje sobie sprawy z faktu, ze wybor bazy funkcyjnej jest kluczowym 
elementem poprawnego opisu struktury elektronowej cz^steczek i ich wybranych wtasciwosci. To one de-
cyduj4 o doktadnosci danej metody. Maj^ takze decyduj^cy wptyw na koszt prowadzonych obliczeh i wy-
korzystanie pamigci operacyjnej komputerow." Precyzuj^c ten problem, wyjasnil dalej, ze "Standardowe 
bazy funkcyjne, np. bazy korelacyjno-konsystentne, opracowane w grupie Dunninga, pod^zaj^ systema-
tycznie w kierunku bazy zupetnej. Cena za t? poprawg zbieznosci jest bardzo duza - zwielokrotnienie bazy 
zwi^zane jest z koniecznosci^ dol^czenia kolejnych zespotow funkcji polaryzacyjnych, co praktycznie wy-
klucza zastosowanie tych baz funkcyjnych w metodach post-Hartree-Fockowskich". Prof. Andrzej Sobo­
lewski, w podobnym duchu napisat we wstgpie, poprzedzaj^cym szczegotowe omowienie prac habilitantki, 
ze "Jednym z rozwi^zah tego problemu ŝ  bazy funkcyjne zaprojektowane do obliczen konkretnego typu 
wlasnosci badanego ukiadu molekulamego. Tym wtasnie tropem pod^a dr Baranowska w serii prac sktada-



j^cych si? na jej osi^nigcie habilitacyjne. Prace te ŝ  zwi^zane z poszukiwaniem nowych baz funkcyjnych 
zaprojektowanych do obliczen liniowych i nieliniowych wlasnosci elektrycznych cz^steczek i komplek-
sow molekulamych, indukowanych oddzialywaniami mi?dzycz%steczkowymi, jak rowniez z zewngtrznym 
polem elektrycznym". Profesor Roszak zwrocil uwag? na dwa podejscia do problemu konstmkcji baz: 
"Podejscie wi^z^ce bazy funkcyjne z wybranymi zjawiskami fizycznymi (w tym przypadku jest to model 
oscylatora harmonicznego w zewngtrznym polu elektrycznym) i podejscie statystyczne, poszukuj^ce para-
metrow w celu skutecznego odtworzenia znanych wlasciwosci. Prace H I do H6 (bazy LPol-n) w duzym 
stopniu odwoluj^ si? do modelu fizycznego i ŝ  kontynuacj^ prac pani dr Baranowskiej-L^czkowskiej z 
okresu opracowywania doktoratu. Natomiast praca nad bazami typu ORP stanowi calkowicie wtasn^ drog? 
z wykorzystaniem bardzo bogatego doswiadczenia w generacji baz funkcyjnych. Bazy ORP powstaly w 
duzej mierze dzi?ki podejsciu statystycznemu". 

Zdaniem prof. Korchowca, do glownych osignigc habilitantki nalezy opracowanie baz LPol-n. to bazy 
zaprojektowane do wyznaczenia statycznych i dynamicznych wlasciwosci elektrycznych, tak liniowych, 
jak i nieliniowych. Bazy te ŝ  mniejsze od standardowych baz korelacyjno-konsystentnych, przez co prze-
suwaj^ granice zastosowan "doktadnych" metod obliczeniowych w kierunku wigkszych ukladow moleku­
lamych, zachowuj^c dokladnosc baz standardowych. Habilitantka wykazata, ze ŝ  one altematyw^ dla 
znacznie wi^kszych baz stosowanych do wyznaczania wlasciwosci elektrycznych cz^steczek - obliczenia 
wykonane na poziomie CCSD(T)/LPOL-ds daj^ wyniki porownywalne do tych uzyskanych przy uzyciu 
np. bazy d-aug-cc-pVTZ. Prof. Roszak zasugerowal starania o zamieszczenie nowo opracowanych baz 
w bazie danych baz funkcyjnych, np. EMSL. Dr hab. Jan Malecki zwrocil uwag?, ze "Zaprojektowanie 
takich baz jest niew^tpliwym osi^ni^ciem naukowym, chociaz ich wykorzystanie wi^ze si? z konieczno-
ciq dobrej znajomosci ograniczeri, jakie zostaty przy ich konstmkcji wprowadzone i rozwaznego wybom 
odpowiedniej bazy przy okreslaniu wlasciwosci rzeczywistych ukladow chemicznych". 

Dr Baranowska-L<|czkowska moze si? poszczycic dobrym dorobkiem publikacyjnym. Jak zauwazyl 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 cz?sc w najbardziej renomowanych czasopismach mi?dzynarodowych, 
takich jak: Journal of Computational Chemistry, Physical Chemistry Chemical Physics, wzgl?dnie Journal 
of Chemical Physics. Sumaryczny czynnik oddziatywania czasopism, w ktorych byty publikowane prace 
Habilitantki wynosi 95.199 (w tym 9 prac wchodz^cych w sklad rozprawy habilitacyjnej 28.379). Do grud­
nia 2017 roku publikacje dr Baranowskiej-L^czkowskiej byly cytowane 355 razy (219 razy po odliczeniu 
autocytowari), ponad dwukrotnie cz?sciej niz wskazywalby na to wymieniony wyzej statystyczny wspol-
czynnik oddziatywania". Ponadto kandydatka wygtosita 6 wyktadow na konferencjach mi?dzynarodowych 
i byta wspotautorkq 14 posterow. 

Komisja wysoko ocenita dorobek dydaktyczny habilitantki. Prof. Korchowiec scharakteryzowat go jako 
nacechowany ogromn^, wr?cz zaskakuj^c^ roznorodnosci^ prowadzonych przez ni^ zaj?c (matematyka, 
fizyka, chemia, ochrona srodowiska i technologic informacyjne). Dr hab. Krzysztof Strasburger zwro­
cil uwag?, ze 8 sposrod prowadzonych kursow stanowi^ wyklady, czyU forma dydaktyczna, tradycyjnie 
przeznaczona dla pracownikow samodzielnych. Pod opiek^ dr Baranowskiej-L^czkowskiej (w charakterze 
promotora lub wspotpromotora) powstalo 5 prac magisterskich i 3 licencjackie, a studenci byli wt^czani w 
nurt prowadzonych badari, co zaowocowalo 3 publikacjami naukowymi. 

Komisja zwrocita uwag? na rozlegt^ dziatalnosc organizacyjny habilitantki. Petni ona funkcje zast?pcy 
dyrektora Instytutu Fizyki Uniwersytetu Kazimierza Wielkiego oraz kierownika Zaktadu Fizyki Teoretycz-
nej i Informatyki w tym instytucie. Bierze udzial w pracach dwoch komisji wydziatowych na Wydziale 
Matematyki, Fizyki i Techniki, a takze jest przewodniczycy Rady Programowej kiemnku fizyka. 

W podsumowaniu, prof. Sobolewski wyrazit nast?puj4cy opini?: "Nalezy podkreslic, ze zaprezentowany 



jako osi^nigcie habilitacyjne cykl prac stanowi realizacj? dobrze zdefiniowanego i spojnego projektu ba-
dawczego, ktory stanowi istotny wklad do rozwoju metod obliczeniowych chemii kwantowej". Wedlug 
prof. Roszaka, "Przedstawiony do oceny material pozwala stwierdzic, ze pani dr Angelika Baranowska-
Lyczkowska jest w pelni uksztattowanym, samodzielnym, pracowitym i ambitnym naukowcem. Habili­
tantka posiada oryginalny dorobek naukowy poparty publikacjami w bardzo dobrych czasopismach nauko­
wych oraz inny dzialalnociy w przestrzeni nauki (udzial w konferencjach, recenzje w pismach naukowych, 
staze naukowe)". W zgodnej opinii recenzentow i pozostatych czlonkow komisji, osiggni^cie naukowe dr 
Angeliki Baranowskiej-L^czkowskiej oraz jej pozostale dokonania na polu zawodowym wypelniajy usta­
wowe i zwyczajowe wymagania dotyczyce habilitacji. Bioryc pod uwag? caloksztah dzialalnosci zawodo-
wej kandydatki, komisja ocenia go jako ponadprzeci?tny. Komisja w glosowaniu jawnym jednomyslnie 
podj?ta uchwat? o skierowaniu, do Rady Wydzialu Chemicznego Politechniki Wroclawskiej, wniosku o 
nadanie dr Angelice Baranowskiej-Lyczkowskiej stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk che­
micznych, w dyscyplinie chemia. 
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