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Dr hab. Jolanta Narkiewicz-Michalek (magisterium — 1976, doktorat — 1980, habilitacja
— 1995, prof. UMCS - 2001) byla zatrudniona w Uniwersytecie Marii Curie-Sklodowskiej
w Lublinie w latach 1975 — 2017. Kierowata Zaktadem Chemii Teoretycznej UMCS od 2012 do
przejscia na emeryture w roku 2017. Jej badania dotyczyly teorii adsorpcji z fazy gazowej
i z roztworéw na heterogenicznych powierzchniach cial statych, teorii chromatografii,
mechanizmu adsorpcji molekut aromatycznych w zeolitach ZSM-5, modelowania adsorpcji
i agregacji surfaktantbw w obszarach miedzyfazowych oraz przeciwutleniaczy w ukladach
micelarnych. Opublikowata ponad 90 artykutow naukowych. Wypromowata 3 doktorow.

Prof. dr hab. Malgorzata Boréowko (magisterium — 1976, doktorat — 1980, habilitacja — 1989,
tytul profesora - 2001) pracuje na Wydziale Chemii Uniwersytetu Marii Curie-Skltodowskiej
w Lublinie. W latach 1996-2019 kierowala tu Zakladem Modelowania Proceséow Fizyko-
chemicznych. Zajmuje si¢ teoria plynéw niejednorodnych, teoria przemian fazowych
i symulacjami molekularnymi. Jej badania dotycza adsorpcji mieszanin gazowych, adsorpcji
z roztworéow wieloskladnikowych, chromatografii, modelowania reakcji chemicznych, adsorpcji
na szczotkach polimerowych, nanoczastek ze zmodyfikowana powierzchniag i wielu innych
zagadnien. Wypromowala 3 doktorow. Nalezata do Advisory Board of Journal of Colloid and
Interface Science (2001-2006). W roku 2001 uzyskata ”Langmuir Lecture Award”, nagrode
przyznang przez Division of Colloid and Surface Chemistry, American Chemical Society.
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ABSTRACT

The article describes the history of research in the field of theoretical
chemistry at UMCS. The organizational structures within which this research was
conducted were discussed. The most important research topics are briefly presented.
The stages of the scientific career of employees of the Department of Theoretical
Chemistry and the Department for the Modelling of Physicochemical Processes are
described. The professional achievements of these scientists, awards and
distinctions received by them are listed.

Keywords: theoretical chemistry, statistical thermodynamics, quantum chemistry,
molecular simulations, history

Stowa kluczowe: chemia teoretyczna, termodynamika statystyczna, chemia
kwantowa, symulacje molekularne, historia
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WYKAZ STOSOWANYCH SKROTOW

ASTRIUM SAS - Airbus Defence & Space

CASSCF - Complete Active Space Self-Consistent Field

CNRS. - Centre nationale de la recherche scientifique

DNA - kwas deoksyrybonukleinowy

FNP - Fundacja na rzecz Nauki Polskiej

FRSE - Fundacja Rozwoju Systemu Edukacji

GIAO - Gauge-Independent Atomic Orbita

IChF PAN - Instytut Chemii Fizycznej Polskiej Akademii Nauk

IKiFP PAN - Instytut Katalizy i Fizykochemii Powierzchni PAN

ISSHAC - International Symposium Effects of Surface Heterogeneity
in Adsorption and Catalysis on Solids

MNiISW - Ministerstwo Nauki i Szkolnictwa Wyzszego

MC - Monte Carlo

MD - Molecular Dynamics

MOLCAS - ab initio quantum chemistry software package

NANU - Narodowa Akademia Nauk Ukrainy

NASA - National Aeronautics and Space Administration

NAWA - Narodowa Agencja Wymiany Akademickiej

NCBR - Narodowe Centrum Badan i Rozwoju

NCN - Narodowe Centrum Nauki

NMR - Nuclear Magnetic Resonance

NWChem - pakiet oprogramowania do obliczen ab initio, ktory
zawiera funkcje chemii kwantowej i dynamiki molekulame;j

PAN - Polska Akademia Nauk

PQS - Parallel Quantum Solutions

PTChem - Polskie Towarzystwo Chemiczne

Wigner RCP SZFKI - Wigner Research Centre for Physics (RCP)

TUM - Technische Universitdt Miinchen

UAS - University of Applied Sciences

UMCS — Uniwersytet Marii Curie-Sktodowskiej

UMK - Uniwersytet Mikotaja Kopernika

UNAM - Universidad Nacional Auténoma de México

ZChT — Zaktad Chemii Teoretycznej

ZMPF - Zaktad Modelowania Proceséw Fizykochemicznych

ZMS-5 — Zeolite Socony Mobile-5
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WPROWADZENIE

Utworzenie Zakiadu Chemii Teoretycznej w UMCS to jedna z wielkich idei
Profesora Andrzeja Waksmundzkiego — tworcy lubelskiej szkoty fizykochemii
powierzchni i chromatografii oraz inicjatora badan nad polska technologia wytwarzania
Swiattowodow. Juz w latach sze$édziesiatych Zaklad Chemii Fizycznej kierowany przez
Profesora Waksmundzkiego byt jednym z wiodacych w Europie Wschodniej osrodkéw
naukowych w tej dziedzinie. W laboratoriach Zaktadu Chemii Fizycznej prowadzono
wiele badan eksperymentalnych nad réznymi zjawiskami z dziedziny fizykochemii
powierzchni. Szczegdlnie intensywne prace prowadzono w dziedzinie adsorpcji
i chromatogra fii.

Owocem tych szeroko zakrojonych badan byla imponujaca liczba wynikow,
ktorych interpretacja i przygotowanie do druku w wiodacych czasopismach
migdzynarodowych wymagaty poglgbionej analizy, rOwniez od strony teoretyczne;.

Jedng z mys$li Profesora Waksmundzkiego, ktéra miala zaowocowaé dalszym
dynamicznym rozwojem lubelskiej szkoty fizykochemii powierzchni byto posiadanie
w swoim zespole kogo$, kto miatby na tyle dobre przygotowanie teoretyczne, aby si¢ tg
poglebiong analizg wynikow zajac.

Na poczatku lat 60-tych ubieglego wieku funkcjonowalo na Uniwersytecie
Jagiellonskim silne centrum dydaktyczno-badawcze chemii teoretycznej, kierowane
przez prof. Kazimierza Guminskiego. Jednym z jego zadan bylo przygotowanie kadr dla
powstajacych w innych o$rodkach zespotow zajmujacych sie badaniami teoretycznymi
w dziedzinie chemii.

Profesor Waksmundzki postanowit skorzysta¢ z okazji i w 1967 r. namowit
jednego ze swych asystentow mgr. Wiladystawa Rudzinskiego do podjecia studiow
doktoranckich w Katedrze Chemii Teoretycznej Uniwersytetu Jagiellonskiego
w Krakowie u dr. hab. Andrzeja Fulinskiego. W 1970 roku po obronie pracy doktorskiej
zatytutowanej ,,Jedno i dwuczgsteczkowe funkcje dystrybucji w fazach adsorpcyjnych”
Swiezo upieczony doktor powrdcit do Lublina, by objaé stanowisko adiunkta
w Katedrze Chemii Fizycznej i poprowadzi¢ wyklady z chemii teoretycznej i fizyki
chemicznej, ktére to przedmioty pojawity si¢ wtasnie w nowym programie nauczania na
studiach chemicznych. Jakze trafng byla zatem decyzja Profesora Waksmundzkiego
sprzed kilku lat, by jednego z wychowankoéw ukierunkowaé na uprawianie dyscypliny
ogllnie zwanej chemia teoretyczna.

Wkrétce dr Rudzinski zgromadzit wokoét siebie kilku mtodszych, niezwykle
zdolnych Kolegbw, ktérzy podobnie jak on swoje zainteresowania naukowe i swoja
kariere naukowa wigzali z chemia teoretyczna. W 1974 na Wydziale Mat-Fiz-Chem
UMCS odbyto sie Jego kolokwium habilitacyjne, po ktéorym udat si¢ na roczny staz
naukowy do Queen’s University w Kingston w Kanadzie. Jego rozprawa habilitacyjna
“Adsorpcja Fizyczna na Heterogenicznych Powierzchniach Cial Stalych” zostala
wyrozniona Nagroda Ministra Edukacji Narodowe;j.

Po powrocie dr. hab. Wiadyslawa Rudzinskiego z Kanady rozpoczeto intensywne
starania o utworzenie odrebnej jednostki naukowej o profilu teoretycznym. 4 grudnia
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1975 decyzja J. M. Rektora UMCS istniejacy juz nieformalnie zespdt naukowy zostat
podniesiony do rangi Zakladu Chemii Teoretycznej (ZChT), ktorego kierownikiem
zostal dr hab. Wiadystaw Rudzinski.

Przez wiele lat pracownicy ZChT prowadzili intensywne badania naukowe oraz
zajecia dydaktyczne z zakresu chemii teoretycznej, chemii kwantowej oraz
termodynamiki statystycznej. W roku 1994 z ZChT ,,wypaczkowala” nowa jednostka,
jaka byt Zaklad Modelowania Proceséw Fizykochemicznych (ZMPF). W ramach
reorganizacji Uniwersytetu w roku 2019 oba Zaklady ponownie polgczono tworzac
Katedre Chemii Teoretycznej.

1. ZAKEAD CHEMII TEORETYCZNEJ

Pierwszy sktad osobowy ZChT, obok jego kierownika, stanowili: Andrzej
Dabrowski, Mieczystaw Jaroniec, Stefan Sokotowski, Leszek Lajtar, Jolanta
Narkiewicz-Michatek i Malgorzata Boréwko. W 1981 roku do ZChT dotaczyt
Krzysztof Wolinski, zatrudniony wczesniej w Zespole Tworzyw Sztucznych. Stalym
wspotpracownikiem zespotu byl réwniez Andrzej Patrykiejew z Zaktadu Fizyki
Chemicznej i Metod Rozdzielania.

Zaktad rozwijat si¢ bardzo szybko i w kolejnych latach zatrudniono w nim Joanng
Piotrowska (1979), Roberta Charmasa (1989), Przemystawa Podkos$cielnego (1990),
Krzysztofa Nieszporka (1993), Pawta Szabelskiego (2000), Mariusza Barczaka (2003),
Mateusza Dracha (2004) i Damiana Nieckarza (2017). W dziatalnosci Zakladu
uczestniczyli takze liczni doktoranci.

Badania naukowe pracownikéw Zaktadu dotyczyly glownie teorii zjawisk
mi¢dzyfazowych. Jednak tematyka i zakres tych badan zmienialy si¢ w czasie.
Sprébujemy tu naszkicowacé ich histori¢.

W poczatkowym okresie aktywno$¢ badawcza miodego zespotu naukowego
koncentrowata si¢ na teoretycznej interpretacji danych eksperymentalnych dotyczacych
adsorpcji pojedynczych gazéw i ich mieszanin na ciatach statych, adsorpcji z roztworow
na ciatach statych oraz danych otrzymywanych metodami chromatografii gazowej,
cieczowej i cienkowarstwowej.

W badaniach skupiono si¢ na efektach energetycznej niejednorodnos$ci powierzchni
rzeczywistych adsorbentéw. Problem stat si¢ niejako ,,flagowym” tematem Zespotu.
Opracowano strategi¢ opisu adsorpcji na powierzchniach heterogenicznych w oparciu o
catkowe rownanie izotermy. Wyznaczano, mi¢dzy innymi, funkcje rozktadu energii
adsorpcji z eksperymentalnych izoterm adsorpcji gazow i ich mieszanin. Proponowano
rowniez nowe rownaniaizoterm adsorpcji dla powierzchni o znanymrozktadzie energii.

W badaniach tych wyjatkowo kreatywnie uczestniczyl Mieczystaw Jaroniec, ktory
w roku 1976 obronit prac¢ doktorska zatytutowang ,,Fizyczna adsorpcja z mieszanin
gazowych na heterogenicznych powierzchniach ciat stalych”. Jego promotorem byt
prof. dr hab. W Rudzinski. W kolejnych latach dr M. Jaroniec prowadzit intensywne
badania zakonczone uzyskaniem stopnia doktora habilitowanego w oparciu o rozprawe
,»Opis kinetyki i stanu rownowagi adsorpcji z wielosktadnikowych mieszanin gazowych
na powierzchniach cial statych”. Szybko stworzyt wtasny zespot badawczy, do ktérego
nalezata Joanna Piotrowska oraz pracownicy innych zaktadéw, zajmujacy si¢ badaniami
doswiadczalnymi. Wypromowalt w UMCS 6 doktoréow (Jan Czarnecki, Joanna Piotro-
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wska, Marek Kosmulski, Anna Derylo-Marczewska, Adam W. Marczewski, Ryszard
Dobrowolski).

Kolejnym tematem, nad ktéorym pracowano w tym czasie, bylo zastosowanie
robwnania catkowego do opisu adsorpcji mono- i wielowarstwowej z roztwordw
wielosktadnikowych na heterogenicznych powierzchniach ciat statych. Teorig adsorpcji
z roztwordOw wielosktadnikowych zajmowat sie juz w latach sze$¢dziesiatych ubiegtego
wieku prof. dr hab. Jarostaw Oécik, ktorego prace byly znane i cytowane w
mig¢dzynarodowym $rodowisku naukowym. Pod Jego kierunkiem Andrzej Dabrowski
rozpoczat badania dotyczace roli heterogeniczno$ci powierzchni w adsorpcji z
roztwordw. Ich podsumowaniem byta praca doktorska Andrzeja Dabrowskiego
,Adsorpcja z roztworow nieelektrolitow na homo- i heterogenicznych powierzchniach
ciatl stalych”, obroniona w roku 1976. Opracowany formalizm zostat wykorzystany do
ilosciowej interpretacji efektow kalorymetrycznych adsorpcji w tego typu uktadach. W
nastepnych latach A. Dabrowski kontynuowal badania adsorpcji z roztworéw czego
owocem byto otrzymanie stopnia doktora habilitowanego za prac¢ ,,Opis adsorpcji
mono- i wielowarstwowej z roztworow nieelektrolitow na rzeczywistych powierzchniach
cial statych” (1985).

Temat adsorpcji z fazy gazowej oraz z roztwordow interesowal takze innych
pracownikéw ZChT. Tego zagadnienia dotyczyly wykonane pod kierunkiem prof. dr
hab. W. Rudzinskiego prace doktorskie mtodszych pracownikéw: Leszka Lajtara ,, O
roli topografii powierzchni w adsorpcji gazow na powierzchniach heterogenicznych”
(1978), J. Narkiewicz-Michatek ,, Fizykochemiczne podstawy i optymalizacja procesu
elucji izokratycznej i gradientowej” (1980), Malgorzaty Boréwko ,,Opis adsorpcji z
dwu i wielosktadnikowych mieszanin na rzeczywistych powierzchniach ciat statych”
(1980) 1 Andrzeja Patrykiejewa ,,Opis czesciowo mobilnych i czesciowo
zlokalizowanych warstw adsorpcyjnych na powierzchniach ciat statych” (1980).

Dalsze badania majace na celu opracowanie teorii retencji w adsorpcyjnej
chromatografii cieczowej zaowocowaly uzyskaniem stopni doktora habilitowanego
przez dr Matgorzatg Borowko (w roku 1989 za prace ,, Opis chromatografii cieczowej z
mieszang fazg ruchomq w oparciu o teorig adsorpcji z roztworow wielosktadnikowych ™)
oraz dr Jolant¢ Narkiewicz-Michatek (w roku 1996 na podstawie rozprawy ,,Badania
teoretyczne efektow heterogenicznoSci powierzchni fazy stacjonamej w chromatografii
adsorpcyjnej ciecz-cialo state”).

Badania adsorpcji z roztworéw kontynuowat w drugiej potowie lat 80-tych
doktorant prof. Rudzinskiego Jerzy Zajac z Akademii Goérmiczo-Hutniczej w Krakowie
(obecnie profesor w Laboratorium CNRS w Montpellier).

Kolejny temat realizowany w ZChT w latach 80-tych to badania przej$¢ fazowych
w warstwach zaadsorbowanych oraz wptywu heterogeniczno$ci na izotermy adsorpcji,
ciepta adsorpcji i pojemnosci cieplne w warstwach, w ktorych takie przemiany
zachodza. Temat ten stanowil podstawe pracy doktorskiej Jacka Jagietto z Akademii
Goriczo-Hutniczej w Krakowie (1984) wykonanej pod kierunkiem prof. Rudzinskiego.

Odmiennym torem rozwijala si¢ kariera naukowa Stefan Sokolowskiego, ktory
zainteresowal si¢ zastosowaniem zaawansowanych metod termodynamiki statystycznej
do opisu warstw adsorpcyjnych na ciatach stalych. Po uzyskaniu stopnia magistra
rozpoczat studia doktoranckie w Instytucie Chemii Fizycznej PAN w Warszawie, ktore
ukonczyl w 1977 roku obrona pracy doktorskiej , Rozwinigcia wirialne w
trojwymiarowym modelu adsorpcji gazow na ciatach statych”. Jego promotorem byt
wybitny fizykochemik prof. dr hab. Jan Stecki. W roku 1987 na podstawie rozprawy
., Statystyczny opis adsorpcji gazow na ciatach statych: dwu-i tréojwymiarowe modele
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adsorpcji mobilnej” uzyskat stopien doktora habilitowanego. Byt pierwszym czlonkiem
zespotu, ktory stosowat w badaniach symulacje molekularne. Wkrétce dotgczyli do
niego Andrzej Patrykiejew i Malgorzata Borowko. Dynamiczny rozwdj tej tematyki
wymagat zapewnienia odpowiednich warunkéw administracyjnych i technicznych do
jej realizacji. Poczatkowo grupa uzyskata status samodzielnej wydzialowej pracowni
komputerowej, ktorg kierowat dr hab. Stefan Sokotowski.

Rownolegle z badaniami zwigzanymi z zastosowaniem metod termodynamiki
statystycznej do opisu zjawisk adsorpcyjnych na réznych granicach faz w ZChT
prowadzono réwniez badania, ktérych idea bylo stosowanie metod obliczeniowych
chemii kwantowej do rozwigzywania konkretnych probleméw naukowych. Liderem
grupy zajmujacej si¢ ta tematyka byt Krzysztof Wolifiski, ktory dotaczyl formalnie do
Zaktadu w 1981 roku, po otrzymaniu stopnia doktora nauk chemicznych za prace
doktorska p.t. ,,Perturbacyjne obliczenia polaryzowalmosci kwadrupolowych w
zmiennych bazach funkcyjnych”. Promotorem jego pracy byl prof. Jerzy Sadlej
z Instytutu Chemii Organicznej PAN w Warszawie. Stopien doktora habilitowanego
uzyskat w roku 1994 na Wydziale Chemii UMCS na podstawie rozprawy ,,Korelacja
elektronowa oraz wlasnosci magnetyczne molekut w rachunku zaburzen” (wyrdznionej
nagroda Ministra), a tytul profesora w roku 2005. Najwazniejsze tematy, ktorymi si¢
zajmowal dotyczyly opracowania efektywnej metody wyznaczania magnetycznych
stalych ekranowania jader (NMR) z wykorzystaniem baz funkcyjnych GIAO oraz
zastosowania uogdlnionego rachunku zaburzen Mellera-Plesseta dla stanow
otwartopowlokowych 1 wielokonfiguracyjnych. Profesor Wolinski byt rowniez
wspottworcg profesjonalnego pakietu do obliczen kwantowo-chemicznych PQS
(Parallel Quantum Solutions). Jego dwie wybitne prace ,,Efficient Implementation of
the Gauge-Independent Atomic Orbital Method for NMR Chemical Shift Calculations”
oraz ,Second-order perturbation theory with a CASSCF reference function”
opublikowane, odpowiednio, w Journal of the American Chemical Society oraz Journal
of Physical Chemistry byly cytowane blisko 9 tysigcy razy, a sumaryczna liczba
cytowan Jego prac jest bliska 11 tysiecy.

W roku 1989 stazysta w Zakladzie Chemii Teoretycznej zostal Przemystaw
Podkoscielny, ktory rozpoczat badania pod naukows opieka Andrzeja Dabrowskiego.
Owocem tej wspotpracy byta Jego rozprawa doktorska pt.: ,,Metody wyznaczania
pojemnosci faz powierzchniowych formujgcych sie na homogenicznych i hetero-
genicznych  powierzchniach  cial  stalych”  obroniona w1996  roku.
W pézniejszym okresie tematyka badan grupy profesora A. Dabrowskiego przesuneta
sic w kierunku opisu procesow adsorpcyjnych wykorzystywanych w ochronie
Srodowiska i byla realizowana we wspolipracy z prof. E. Robensem z Johannes
Gutenberg University.

Bardzo waznym projektem naukowym realizowanym w ZChT byly badania
adsorpcji surfaktantdbw na granicy faz roztwor/cialo state. Prowadzono je we
wspotpracy z grupa badawcza dr. Stanistawa Partyki z Laboratorium CNRS w
Montpellier we Francji. Grupa ta wykonywata pomiary izoterm adsorpcji surfaktantow
z roztwor6w wodnych na réznego typu adsorbentach oraz towarzyszacych temu
procesowi efektow entalpowych. Zadaniem zespotu teoretykéw z Lublina byto
skonstruowanie modelu teoretycznego, ktoéry bytby w stanie opisa¢ roéwnoczes$nie oba
rodzaje eksperymentu. Taki model oparty na teorii skalowania i zakfadajacy, ze faza
zaadsorbowana jest mieszaning agregatow surfaktantu o rdéznych rozmiarach zostat
opracowany i z sukcesem zastosowany do ilo§ciowej interpretacji izoterm adsorpcji
i efektow entalpowych. W opracowanym modelu uwzgledniono takze niejednorodno$¢
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powierzchni adsorbentu. W sktad zespolu realizujacego ten temat wchodzili W.
Rudzinski, J. Narkiewicz-Michatek, L. Lajtar i M. Drach.

Heterogeniczno$¢ powierzchni okazata si¢ takze kluczowa przy konstruowaniu
opisu adsorpcji prostych jonéw na granicy faz tlenek/roztwor elektrolitu. Tematyka ta
byta intensywnie rozwijana przez ponad dekad¢ przez zespot, w ktérego sktad
wchodzili R. Charmas, W. Rudzinski, W. Piasecki i P. Zarzycki. Proponowany opis
teoretyczny oparty byl na réznych modelach kompleksacji powierzchniowej i
uwzgledniat efekty heterogenicznos$ci powierzchni tlenku. Nowoscia bylo to, ze
przedstawiony opis analityczny dotyczyt zaréwno izoterm adsorpcji jak i
konfiguracyjnych efektéw entalpowych. Rezultatem tych badan byly liczne publikacije,
ktorych czes¢ powstata we wspodlpracy z francuskimi kolegami z Laboratorium CNRS
w Nancy (F. Villieras, F. Thomas). Badania te stanowity podstawg rozprawy doktorskiej
Roberta Charmasa, zatytutowanej ,, Badania efektow niejednorodnosci powierzchni
w adsorpcji jonow na granicy faz woda/tlenek metalu”, przygotowanej pod kierunkiem
prof. dr hab. Witadystawa Rudzinskiego i wyrdznionej Nagroda Ministra Edukacji
Narodowej (1993). W 2003 roku dr R. Charmas uzyskat stopien doktora habilitowanego
na podstawie rozprawy ,,Opis termodynamiczny adsorpcji jonow prostych na granicy
faz tlenek metalu/roztwor elektrolitu oparty na wykorzystaniu modeli kompleksowania
powierzchniowego”. W nastgpnym etapie badania rOwnowagi adsorpcyjnej w uktadach
tlenek metalu/elektrolit rozszerzono o badania kinetyki adsorpcji jonow i symulacje
komputerowe (P. Zarzycki, P. Szabelski). Uzyskane wyniki stanowity podstawe pracy
doktorskiej Piotra Zarzyckiego pt. ,, Badania teoretyczne rownowagi i kinetyki adsorpcji
Jonow prostych na granicy faz tlenek metalu/roztwor elektrolitu” przygotowanej pod
opieka dr. hab. Roberta Charmasa.

W roku 1993 do Zaktadu dotaczyt Krzysztof Nieszporek. Pod kierunkiem, prof. dr
hab. A. Dabrowskiego wykonat prace doktorska pt. ,, Opis teoretyczny izoterm adsorpcji
mieszanin gazowych na powierzchniach heterogenicznych w oparciu o znajomosé
izoterm adsorpcji pojedynczych skiadnikow” (1998). Kolejnym etapem Jego kariery
naukowej byto otrzymanie w roku 2007 stopnia doktora habilitowanego w oparciu o
prace ,,Badania teoretyczne efektow entalpowych oraz rownowagi adsorpcji
dwuskiadnikowych mieszanin gazowych na ciatach statych”.

Nastepny temat badawczy realizowany w Zaktadzie Chemii Teoretycznej przez
zespot w skladzie: Pawet Szabelski, W. Rudzinski, J. Narkiewicz-Michatek
i prof. A. Chiang z Tajwanu to teoretyczna interpretacja procesu adsorpcji zwiazkow
aromatycznych w syntetycznych zeolitach. W tym celu skonstruowano model
matematyczny przewidujacy charakterystyczne cechy izoterm adsorpcji i
izosterycznych ciepet adsorpcji benzenu i p-ksylenu w zeolitach ZSM-5. W roku 2000
Pawet Szabelski uzyskat stopien doktora na podstawie rozprawy pt. ,, Teoretyczny opis
adsorpcji molekut aromatycznych w sitach molekularnych typu ZSM-5" (promotorem
byta dr hab. J. Narkiewicz-Michatek).

Waznym tematem realizowanym przez zespol skupiony wokoét prof. Rudzinskiego
okazaly si¢ badania kinetyki procesu adsorpcji w r6znych uktadach adsorpcyjnych.
Poczatkowo analizowano adsorpcj¢ z fazy gazowej opierajac si¢ na teorii transportu
mie¢dzyfazowego (Statistical Rate Theory SRT) zaproponowanej przez Charlesa Warda
w pierwszej polowie lat 80-tych XX wieku, ktéorg zmodyfikowano uwzgledniajac
dodatkowo heterogeniczno$¢ powierzchni cial statych. W oparciu o wyprowadzone
rébwnania kinetyki SRT udato si¢ wyjasni¢ przebieg dysocjatywnej adsorpcji azotu na
katalizatorach zelazowych, decydujacej o szybkosci syntezy amoniaku oraz opisaé
ilosciowo eksperymentalne krzywe kinetyczne procesu termodesorpcji (T. Panczyk, W.
Rudzinski, T. Warzocha). Rownania teorii SRT okazaly sie takze przydatne do opisu
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kinetyki adsorpcji protondw na granicy faz tlenek/elektrolit, gdyz pozwolity wykazacé,
ze to wilasnie kinetyka procesu jest zrédlem histerezy obserwowanej na krzywych
miareczkowania potencjometrycznego i kalorymetrycznego. Na gruncie teorii SRT
wykazano takze, ze za sukcesem kinetycznego rownania Lagergrena w odniesieniu do
wielu uktadow przemystowych stoi energetyczna heterogenicznos$¢ stosowanych tam
sorbentow.

W nastgpnych latach w Zaktadzie Chemii Teoretycznej powstalty nowe zespoly
badawcze - grupa skupiona wokot prof. Andrzeja Dabrowskiego oraz grupa prof. Pawla
Szabelskiego.

Pierwsza z nich (A. Dabrowski, M. Barczak, P. Podkoscielny, doktoranci)
zainteresowala si¢ problemami ochrony $rodowiska i podje¢ta zakonczong sukcesem
proébe zorganizowania laboratorium, w ktéorym do$wiadczalnie badano uktady majace
zastosowanie przemystowe. Zesp6t zajmowal si¢ synteza funkcjonalizowanych
materiatow  mezoporowatych opartych na krzemionce, ich wszechstronna
charakterystyka fizykochemiczng oraz badaniem ich skuteczno$ci w usuwaniu jonow
metali cigzkich i antybiotykéw z roztworéw wodnych. Wynikiem tych badan bylo,
mi¢dzy innymi, wykonanie przez Mariusza Barczaka pracy doktorskiej ,,Synteza,
charakterystyka i wilasciwosci adsorpcyjine mostkowych polisilseskwioksanow
funkcjonalizowanych grupami aminowymi i tiolowymi”,
a potem takze uzyskanie przez niego stopnia doktora habilitowanego za osiagnigcie
naukowe ,,Funkcjonalizowane mezoporowate materialy krzemionkowe: synteza,
wiasciwosci i zastosowania adsorpcyjne”.

Od odejécia prof. A. Dabrowskiego w 2018 roku na emeryture doswiadczalnym
zespotem wchodzacym w sktad ZChT kieruje dr hab. M. Barczak. Zesp6t ten zajmuje
si¢ obecnie syntezg i charakterystyka materiatow nanoporowatych, zastosowaniem
procesow sorpcyjnych w ochronie $rodowiska, projektowaniem chemii powierzchni
réznego typu materiatow pod konkretne zastosowania, zastosowaniem wiokien
weglowych jako superkondensatordw, sorbentéw szkodliwych substancji i materialow
fotoaktywnych oraz opracowywaniem nowych biomaterialdéw opartych na hydrozelhch
naturalnych i supramolekularnych.

Pracamidrugiej grupy kieruje Pawel Szabelski, ktory w 2010 roku uzyskat stopien
doktora habilitowanego na podstawie rozprawy , Badania teoretyczne adsorpcji
czgsteczek chiralnych na powierzchniach ciat statych”. Wspdlnie z cztonkami swojego
zespotu (D. Nieckarz, doktoranci) zajmuje si¢ badaniami metoda symulacji Monte Carlo
saomoorganizacji czasteczek funkcjonalnych na powierzchniach ciat stalych oraz
reakcji polimeryzacji organicznych monomeréw na powierzchniach aktywnych
katalitycznie.

Przez caty okres funkcjonowania ZChT priorytetem profesora Rudzinskiego byto
przyciagnie do zaktadu najzdolniejszych studentow. Odbywato si¢ to poprzez studia
indywidualne, polegajace na zdawaniu dodatkowych egzamindéw z wybranych
przedmiotdéw matematycznych, a czasami rowniez chemicznych. To dawalo im §wietne
przygotowanie do rozwoju dalszej kariery naukowej, czy to na macierzystej uczelni, czy
tez w innych osrodkach krajowych i zagranicznych.

W latach 90-tych w strukturze kadrowej Zakladu zaszty dwie istotne zmiany. W
1991 roku prof. dr hab. Mieczystaw Jaroniec (patrz notka biograficzna) podjat decyzje o
kontynuowaniu swojej kariery naukowej w USA — najpierw w Georgetown University,
potem w Mc Master University, a ostatecznie w Kent State University. Dwa lata pdzniej
do nowo utworzonej jednostki - Pracowni Komputerowej - odeszli Matgorzata Borowko
i Stefan Sokolowski. Utworzenie pracowni zwigzane bylo z pojawieniem si¢ w
programie studiow chemicznych nowego przedmiotu ,,podstawy uzytkowania kompute-
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row” 1 niezwykle szybkiego rozwoju metod obliczeniowych. W roku 1996 pracownia
przeksztalcita si¢ w Zakltad Modelowania Procesow Fizykochemicznych (ZMPF).
Kierownikiem nowej jednostki zostata prof. Malgorzata Borowko i z powodzeniem
pelnita te funkcje do roku 2019, kiedy to doszto do ponownego potaczenia obu
zaktadow i utworzenia Katedry Chemii Teoretycznej.

Zaktad Chemii Teoretycznej stanowil zespot niezwykle tworczych i efektywnie
pracujacych naukowcow. Przedstawimy teraz najwazniejsze informacje o ich karierze.

Wiadystaw Rudzinski (magisterium — 1964, doktorat — 1970, habilitacja — 1974,
tytul profesora — 1982) byl tworca i pierwszym kierownikiem Zaktadu Chemii
Teoretycznej UMCS. Bardzo szybko osiagal kolejne stopnie i tytuty naukowe. Od roku
1992 pracowal na stanowisku profesora zwyczajnego. Jego badania dotycza
zastosowania termodynamiki statystycznej do opisu adsorpcji gazéw, mieszanin
gazowych oraz roztwordw na rzeczywistych powierzchniach ciatach statych.
Szczegdlny wklad wnidst w poznanie roli jaka w przebiegu tych procesow odgrywa
niejednorodno$¢ powierzchni adsorbentu. Badal rowniez towarzyszace procesowi
adsorpcji efekty kalorymetryczne. Zajmowat si¢ takze teorig kinetyki adsorpcii,
teoretycznym opisem adsorpcji elektrolitow prostych i surfaktantow na ciatach statych
oraz teoria chromatografii. Wspotpracowat z licznymi osrodkami naukowymi,
odbywajac tam staze, pobyty badawcze albo pracujac jako profesor wizytujacy. Byly to
mi¢dzy innymi: Laboratorium Instytutu Petrochemicznego Wegierskiej Akademii Nauk,
Queen’s University w Kingston w Kanadzie (u prof. B. Wojciechowskiego), Instytut
Chemii Analitycznej Uniwersytetu Wiedenskiego (u prof. JFK Hubera), Uniwersytet w
Lipsku, gdzie byt wyktadowcag szkoly chemii fizycznej im. Profesora Wilhelma
Ostwalda, Laboratorium Prof. Y. Ogino w Tohoku University w Japonii, Laboratorium
CNR.S. w Montpellier i Nancy, Laboratorium Profesora Findenegga w Ruhr-
Universitact w Bohum, Seoul National University i Chonnam National University w
Korei Potudniowej oraz w National Chung Cheng University na Tajwanie. Opublikowat
okoto 300 oryginalnych artykutow naukowych, wiele rozdziatbw w monografiach. Byt
edytorem monografii “Equilibria and Dynamics of Gas Adsorption on Heterogeneous
Surfaces”, W. Rudzinski, W.A. Steele and G. Zgrablich, Eds, (Elsevier 1997) oraz
autorem ksiazki “Adsorption of Gases on Heterogeneous Surfaces”, W. Rudzinski, D.
H. Everett (Academic Press, 1992). Wypromowat 14 doktorow (patrz zdjecie 1). Wsrod
nich tytuty profesora uzyskali: Mieczystaw Jaroniec, Andrzej Patrykiejew, Malgorzata
Borowko, Jerzy Zajac, Tomasz Panczyk i Wojciech Plazinski. Byl czlonkiem
Komitetow Redakcyjnych czasopism Langmuir, Adsorption oraz Adsorption Science
and Technology. Przez wiele lat petnil funkcj¢ redaktora czesci chemicznej Annales
UMCS. Zainicjowal, wspdlnie z profesorem Bohdanem Wojciechowskim z Queen’s
University, tradycj¢ organizowania przez ZChT cyklicznych migedzynarodowych
sympozjow ,Effects of Surface Heterogeneity in Adsorption and Catalysis on Solids”
(ISSHAC). Dotychczas odbyto si¢ 11 takich konferencji. Byt pigciokrotnie wyrdzniany
Nagroda Ministra Edukacji Narodowej. Sprawowal funkcj¢ Prezesa Polskiego
Towarzystwa Chemicznego. Wspoélnie z Profesorem Romanem Leboda byl
pomystodawca stworzenia sekcji PTChem ,,Fizykochemia Zjawisk Mi¢dzyfazowych”,
ktorej przez wiele lat przewodniczyl. Szkic przegladu badan prof. W Rudzinskiego
przedstawiono we wstepie do specjalnego wydania Adsorption Science and Technology
opublikowanego z okazji sze§¢dziesiatej rocznicy Jego urodzin [2].



1354 M. BOROWKO, J. NARKIEWICZ-MICHALEK

Zdjecie 1. Pamiagtkowe tableau, ktore
uczniowie sprezentowali swojemu mi-
strzowi prof. Wiadyslawowi Rudzin-
skiemu w siedemdziesigta rocznice
urodzin. Od lewej: M. Borowko,
T. Panczyk, J. Jagieo, K Pilorz,
W. Piasecki, J. Zajac, M. Jaroniec,
L. Lajtar, R Charmas, W. Plazinski,
A. Dominko, J. Narkiewicz-Michatek,
G. Panas, A. Patrykiejew.

Photo 1. A commemorative tableau
that the PhD students presented to their
master, Prof. Wiadystaw Rudzinski on
his seventieth birthday. From left:
M. Borowko, T. Panczyk, J. Jagietlo,
K. Pilorz, W. Piasecki, J. Zajac, M. Ja-
roniec, L. Lajtar, R. Charmas, W. Pta-
zinski, A. Dominko, J. Narkiewicz-
Michatek, G. Panas, A. Patrykiejew.

Andrzej Dabrowski (magisterium - 1970, doktorat - 1976, habilitacja - 1985, tytut
profesora - 1997) byt jednym z pierwszych chemikow teoretykéw w UMCS. Jego
zainteresowania naukowe dotyczyly przede wszystkim teoretycznego opisu adsorpcji z
roztwordéw oraz licznych zastosowan tego procesu w ochronie srodowiska. Odbyt staze
naukowe w szkolach wyzszych 1 jednostkach badawczych, miedzy innymi w
Niemczech, Francji, Rosji i na Wggrzech. Opublikowat okoto 200 artykutow w
prestizowych czasopismach naukowych. Byt edytorem trzech obszernych monografii:
"Adsorption on New and Modified Inorganic Sorbents”, A. Dabrowski, V.A. Tertykh,
Eds, (Elsevier, 1996) oraz “Adsorption and its applications in industry and
environmental protection”, A. Dabrowski, Ed., Vol. I, II, (Elsevier, 1999). Wypromowat
8 doktorow (Przemystaw Podkoscielny, Zygmunt Fekner, Krzysztof Nieszporek,
Mariusz Barczak, Dorota Ozga, Katarzyna Michalhk, Monika Oszust, Karolina Gdula).
Peinit wazne funkcje organizacyjne. Byl prodziekanem Wydzialu Mat-Fiz-Chem
UMCS (1987-1989), a poziej, po reorganizacji, prodziekanem (1989-1990) i
dziekanem (1990-1996, 2002-2008) Wydziatu Chemii. W okresie 2008—2012 pelnit
funkcje Rektora Uniwersytetu Marii Curie-Sktodowskiej. Byl czlonkiem Komitetu
Chemii PAN.


https://pl.wikipedia.org/wiki/Polska_Akademia_Nauk
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Mieczystlaw Jaroniec (magisterium - 1972, doktorat - 1976, habilitacja - 1979,
tytul profesora - 1985) pracowat w ZChT do roku 1991. W tym samym roku wyjechat
do USA i podjat prac¢ w Zaktadzie Chemii i Biochemii, Kent State University. W
potowie roku 2023 przeszed! na emeryture, chociaz wciaz kontynuuje badania naukowe
jako Profesor Emeritus. Jego gldwne zainteresowania naukowe dotycza chemii zjawisk
powierzchniowych, przede wszystkim adsorpcji na granicy faz gaz/ciato stale i
ciecz/ciato stale oraz chemii materiatdw nanoporowatych ze szczegdlnym
uwzglednieniem nanomaterialdw o uporzadkowanych i hierarchicznych strukturach.
Materiaty te maja zastosowanie w ochronie §rodowiska (np. do usuwania jon6w metali
ciezkich, fotokatalitycznej degradacji toksycznych zwiazkoéw organicznych, adsorpcji
dwutlenku wegla), jak i do magazynowania/wytwarzania energii. Badania grupy prof.
Jaronca koncentruja si¢ na syntezie, modyfikacji i charakterystyce réznorodnych
materiatdw o uporzadkowanych strukturach nanoporowatych takich jak krzemionki,
krzemionki z grupami organicznymi, tlenki metali (np. glinu, tytanu), zywice fenolowe,
wegle oraz materialty kompozytowe. Prof. Jaroniec jest autorem i wspdtautorem ponad
1100 artykutéw naukowych. Liczba cytowan tych prac, wg bazy Web of Science, jest
bliska 110 000 (bez autocytowan). Od roku 2016 prof. Jaroniec znajduje si¢ na liscie
Web of Science wérod najczesciej cytowanych naukowcow w dziedzinie chemii i nauki
o materiatach. Opublikowat ksiazk¢ “Physical Adsorption on Heterogeneous Solids”,
M. Jaroniec, R. Madey, (Elsevier, 1988). Ponadto jest (lub byt) cztonkiem komitetow
redakcyjnych w wielu czasopismach, m.in. Adsorption, Advanced Porous Materials,
Applied Surface Science Advances, Journal of Porous Materials, Chemistry Materials,
Journal of Liquid Chromatography, Journal of Colloid and Interface Science, Materials
Today Sustainability, Nano-Micro Letters, Wiadomos$ci Chemiczne. Od roku 2019 jest
jednym z zastgpcow gléwnego Edytora czasopisma Science Advances, ktorego
wydawca jest American Association for the Advancement of Science. Otrzymat takze
wiele nagréd i wyrdznien, miedzy innymi doktoraty honoris causa Uniwersytetu im.
Mikotaja Kopernika w Toruniu, Wojskowej Akademii Technicznej w Warszawie, i
Politechniki Poznanskiej oraz tytul Profesora Honorowego Uniwersytetu Marii Curie-
Sktodowskiej w Lublinie. Polskie Towarzystwo Chemiczne nadato Mu w roku 2007
medal Andrzeja Waksmundzkiego za osiagnigcia w nauce o separacji, a w roku 2016
medal Marii Curie-Sktodowskiej przyznawany chemikom pracujacym na stale poza
granicami Polski. Byt tez wielokrotnie wyr6zniany w Kent State University nagrodami
za badania naukowe i ksztatcenie mtodej kadry naukowej, mi¢dzy innymi otrzymat
Distinguished Scholar Award w roku 2002, oraz dwukrotnie President Faculty
Excellence Award w roku 2016 12022.

Krzysztof Wolinski (magisterium - 1974, doktorat - 1981, habilitacja - 1995, tytut
profesora - 2005) jako pierwszy w naszym os$rodku podjgt badania naukowe
z zakresu chemii kwantowej. Zajmowalt si¢ efektywnymi metodami wyznaczania
magnetycznych statych ekranowania jader (NMR) z wykorzystaniem baz funkcyjnych
GIAO i wuogolnionego rachunku zaburzen Mollera-Plesseta dla stanow
otwartopowlokowych i wielokonfiguracyjnych oraz teoretycznymi aspektami
mechanochemii i zastosowaniem sit zewnetrznych w penetracji powierzchni energii
potencjalnej. Jest autorem okoto 70 artykutdéw naukowych oraz wspdtautorem
profesjonalnego pakietu do obliczen kwantowo-chemicznych PQS (Parallel Quantum
Solutions). Jest jednym z najczgSciej cytowanych polskich chemikow. Wypromowat 3
doktorow (Tomasz Janowski, Justyna Jaroniec, Agnieszka Brzyska). Wspotpracowat z
wieloma osrodkami zagranicznymi, mi¢dzy innymi z University of Lund, University
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of Arkansas, z Pacific Northwest National Laboratory (USA). Prof. dr hab. Krzysztof
Wolinski zmart w roku 2022. W naszej pamigci pozostal jako blyskotliwy naukowiec,
wspaniaty wyktadowca, dobry i zyczliwy kolega.

Leszek Lajtar (magisterium: z chemii (1974) i matematyki (1975), doktorat -
1978). Rozpoczat prace w Zaktadzie Chemii Fizycznej UMCS w 1973 roku, a po trzech
latach przeniost si¢ do Zaktadu Chemii Teoretycznej, w ktérym pracowat do 2018 roku,
najpierw na stanowisku adiunkta, a potem starszego wyktadowcy. Jego praca doktorska
zostala wyrdzniona Nagroda Ministra Nauki, Szkolnictwa Wyzszego i Techniki. W
1991 roku przebywat w Niemczech na stazu naukowym Centrum Obliczeniowym
(HLRZ) Instytutu Jadrowego (KFA) w Julich. Jest wspotautorem 30 artykutow
naukowych opublikowanych w wigkszodci w zagranicznych czasopismach o zasiggu
migdzynarodowym. W zwiazku z utworzeniem na kierunku chemia nowych
specjalnosci (nauczanie chemii i fizyki, chemia informatyczna) podjat si¢ prowadzenia
na tych kierunkach wyktadow oraz ¢wiczen z matematyki i statystyki.

Jolanta Narkiewicz-Michalek (magisterium — 1976, doktorat — 1980, habilitacja —
1995) byta jednym z pierwszych pracownikow ZChT. Od grudnia 2001 pracowala na
stanowisku profesora UMCS. Poczatkowo tematyka jej prac badawczych dotyczyta
zastosowania teorii adsorpcji z fazy gazowej i z roztwordw na heterogenicznych
powierzchniach ciat statych do opisu wspodtczynnika retencji w chromatografii ciecz-
cialo state. Po habilitacji skoncentrowata si¢ na opisie mechanizmu adsorpcji molekut
aromatycznych w zeolitach ZSM-5 oraz modelowaniu agregacji surfaktantow w
roztworach wodnych oraz ich adsorpcji i agregacji w obszarach miedzyfazowych.
Prowadzita takze badania teoretyczne solubilizacji molekut organicznych (m. in.
witamin) w agregatach surfaktantow (wspolnie z dr hab. Martg Szymulg). Opublikowata
ponad 90 artykutdw naukowych. Wypromowata 3 doktoréw (Pawet Szabelski, Mateusz
Drach, Anna Andrzejewska). W latach 2012-2017 petnita funkcj¢ kierownika Zaktadu
Chemii Teoretycznej. Byta wspodlorganizatorem mi¢dzynarodowych konferencji
ISSHAC odbywajacych si¢ cyklicznie co trzy lata od roku 1992. Przez wiele lat pelita
funkcje przewodniczacej Lubelskiego Oddzialu Polskiego Towarzystwa Chemicznego i
I Wydziatu Lubelskiego Towarzystwa Naukowego.

Dr Joanna Piotrowska (magisterium — 1979, doktorat — 1984) pracowata
w ZChT do roku 1992. Swoja prace doktorska ,, Adsorpcja gazow, mieszanin gazowych i
cieklych na niejednorodnych mikroporowatych ciatach statych” obronita w roku 1984.
Zajmowala si¢ teorig adsorpcji i teorig chromatografii. W roku 1992 wyemigrowala do
USA i pracowata jako nauczyciel akademicki w Minneapolis.

Dr Przemystaw PodkoScielny (magisterium - 1990, doktorat - 1996) zostat
zatrudniony w ZChT w 1989 roku jako pracownik naukowo -dydaktyczny, od 2008 r.
pracuje na stanowisku starszego wyktadowcy. Jego zainteresowania naukowe
koncentrujg si¢ na teoretycznych badaniach procesu adsorpcji substancji
z roztwordw na heterogenicznych powierzchniach ciat statych. Szczegdlng role zajmuja
tutaj badania dotyczace zjawiska adsorpcji prostych aromatycznych zwigzkow
organicznych z roztwordw wodnych na weglach aktywnych oraz wielo$ciennych
nanorurkach weglowych. Jest wspotautorem ponad 40 publikacji. Prowadzi zajgcia z
wielu réznych przedmiotéw, m.in. z podstaw chemii kwantowej, chemii teoretycznej,
podstaw chemii ogolnej, chemii analitycznej, metod termodynamiki statystycznej w
chemii fizycznej, seminaria oraz pracownie magisterskie i dyplomowe. Dr P. Podko-
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Scielny z zaangazowaniem bierze udzial w r6znych pracach na rzecz Wydziatu Chemii
UMCS.

Dr hab. Robert Charmas (magisterium - 1989, doktorat- 1993, habilitacja - 2003)
pracowat w ZChT w latach 1989-2004. W 1993 r. otrzymat stypendium Fundacji na
Rzecz Nauki Polskiej dla mtodych naukowcow. W latach 1997-1998 przebywatl na
stypendium zagranicznym Fundacji na Rzecz Nauki Polskiej w Laboratoire
Environnement et Mineralurgic CNRS w Nancy we Francji. W 2001 r. otrzymat
stypendium Ministra Badan Naukowych Rzadu Francuskiego (Senior Scientist
Fellowship) wykorzystane na czteromiesieczny pobyt w Laboratoire Environnement et
Mineralurgie CNRS w Nancy we Francji. Jego prace dotycza procesow
fizykochemicznych na granicy faz ciato state/ciecz oraz zagadnien z zakresu biochemii
wysitku fizycznego. Opublikowat ok. 60 oryginalnych prac naukowych w czasopismach
z listy filadelfijskiej. W roku 2004 przeniost si¢ do Akademii Wychowania Fizycznego
Jozefa Pitsudskiego w Warszawie (Zamiejscowy Wydziat Wychowania Fizycznego w
Biatej Podlaskiej), a nastepnie do Panstwowej Wyzszej Szkoty Informatyki i
Przedsigbiorczosci w Lomzy, gdzie pelnil funkcj¢ Rektora wlatach 2009-2017.

Dr hab. Krzysztof Nieszporek, profesor UMCS (magisterium - 1993, doktorat -
1998, habilitacja - 2007) w roku 2017 zostat kierownikiem ZChT, a od 2019 pelni
funkcje kierownika Katedry Chemii Teoretycznej. W obszarze zainteresowan
naukowych dr hab. Krzysztofa Nieszporka oprécz zagadnienia adsorpcji mieszanin
gazowych na heterogenicznych powierzchniach cial statych znajduja si¢ takze
symulacje metodami klasycznej dynamiki molekularnej procesdéw separacji mieszanin
gazowych na nanoporowatym grafenie, dynamika wigzan wodorowych oraz
oddzialywania niekanonicznych form DNA z grafenem. W ramach wspotpracy
naukowej z prof. Tomaszem Panczykiem (IChF PAN w Krakowie) prowadzi badania
teoretyczne procesOw mechanicznej degradacji tworzyw sztucznych. Jest autorem
ponad 60 prac naukowych opublikowanych w wigkszo$ci w czasopismach z listy
filadelfijskiej.

Prof. dr hab. Pawel Szabelski (magisterium - 1996, doktorat - 2000, habilitacja -
2010, tytut profesora - 2019) zwigzat si¢ z ZChT juz w trakcie studiow chemicznych w
UMCS. Poczatkowo Jego badania naukowe dotyczyly teoretycznego opisu adsorpcji
molekut aromatycznych w zeolitach i efektow entalpowych tego procesu, a nastegpnie
skoncentrowal si¢ na symulacjach Monte Carlo samoorganizacji czgasteczek
funkcjonalnych na dobrze zdefiniowanych powierzchniach oraz reakcji polimeryzacji
na powierzchniach aktywnych katalitycznie. Odbyt staz podoktorski w Uniwersytecie
Tennessee, Knoxville w USA (2000/2001). Fundacja Nauki Polskiej przyznata Mu
dwukrotnie stypendium dla mtodych naukowcoéw (2003, 2004). W roku 2006 otrzymat
Fulbright Advanced Research Grant w Uniwersytecie Carnegie Mellon
w Pittsburghu, USA. Kierowat kilkoma projektami badawczymi finansowanymi przez
NCN. Opublikowat 106 artykut6w naukowych. Byt promotorem 4 doktoratow (Adam
Kasperski, Aleksandra Woszczyk, Damian Nieckarz, Jakub Lisiecki).

Dr Mateusz Drach (magisterium - 1995, doktorat - 2000) odbyt w UMCS studia
doktoranckie zakonczone obrong pracy doktorskiej ,,Studia nad mechanizmem
adsorpcji surfaktantow jonowych i niejonowych na polarnych powierzchniach cial
statych” wykonanej pod kierunkiem dr hab. Jolanty Narkiewicz-Michatek. W latach
2000-2004 byt zatrudniony w Zespole Teorii Adsorpcji Instytutu Katalizy i Fizykoche-
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mii Powierzchni PAN w Krakowie (placowka w Lublinie), a w latach 2004-2016
pracowatl jako adiunkt w Zaktadzie Chemii Teoretycznej. Jego zainteresowania
naukowe to adsorpcja surfaktantow na heterogenicznych powierzchniach ciat statych i
efekty entalpowe adsorpcji, nowoczesne metody obliczeniowe (MC i MD) i ich
zastosowanie w badaniach adsorpcji zwigzkéw chiralnych na dobrze zdefiniowanych
powierzchniach, oddziatywania r6znych substancji z funkcjonalizowanymi nanorurkami
weglowymi i inne. Byt wykonawca w kilku grantach realizowanych na Wydziale.
Ponadto wspomagat zespot zajmujac si¢ konfiguracja i administracja systemami
operacyjnymi Linux oraz konfiguracja i zarzadzaniem klastrami obliczeniowymi.
Opublikowal ponad 30 prac naukowych.

Dr hab. Mariusz Barczak, profesor UMCS (magisterium - 2003, doktorat - 2007,
habilitacja - 2020) zostat zatrudniony w ZChT w roku 2003. Tu przechodzit kolejne
szczeble kariery naukowej i obecnie pracuje na stanowisku profesora UMCS. Tematyka
jego badan to nanotechnologia, chemia i inzynieria materialowa. Koncentruje si¢ na
otrzymywaniu zmodyfikowanych materiatdw porowatych metoda zol-zel, problemem
zanieczyszczenia wod 1 remediacja oraz waloryzacja materiatow. W kregu Jego
zainteresowan sg materialty hybrydowe, kompozyty, cienkie warstwy, pokrycia,
tekstylia, ferrozele i czujniki. Opublikowal okoto 100 prac, z czego ponad 70 jest
indeksowanych w bazie Scopus. Prowadzi szerokg wspoiprace migdzynarodows z
zespotami: prof. Teresy Bandosz z The City College of New York, Prof. Fernando
Gonzalez-Caballero i Prof. Modesto T. Lopez-Lopeza z Faculdad de Ciencias
Universidad de Granada, Prof. Colette McDonagh z National Centre for Sensor
Research, Dublin City University i Prof. Xavierem Coqueretem z Université de Reims
Champagne-Ardenne. Odbyt liczne staze zagraniczne: w Instytucie Chemii Powierzchni
Narodowej Akademii Nauk Ukrainy (2005), w Uniwersytecie Stanforda (2013), w
Centrum NASA w Mountin View USA (2013), w Instytucie Diagnostyki Biomedycznej
(2015), byt na stypendium Fulbrighta w City University w Nowym Jorku (2017) oraz w
Uniwersytecie w Granadzie (2019-2020) (Baker Fellowship). Petnit funkcj¢ promotora
pomocniczego w dwoch przewodach doktorskich (Monika Oszust 1 Katarzyna
Michalak). Byt wykonawca 1 kierownikiem réznych projektéow naukowych
finansowanych przez MNiSW, NCN, FNP, FRSE, UMCS, NAWA, NCBR, ASTRIUM
SAS, Fundacj¢ Fulbrighta i Fundacj¢ Kosciuszkowska.

Dr Damian Nieckarz (magisterium - 2011, doktorat - 2016) otrzymal stopien
magistra chemii na Wydziale Chemii UMCS, nastepnie odbyt tu studia doktoranckie.
Po obronie pracy doktorskiej ,,Badania teoretyczne samoorganizacji czqsteczek w
metaloorganicznych warstwach zaadsorbowanych” wyjechal na roczny staz w
Uniwersytecie Warszawskim. W roku 2017 zostal zatrudniony w ZChT. Zajmuje si¢
zastosowaniem symulacji komputerowych Monte Carlo w badaniach procesow
samoorganizacji prostych czasteczek organicznych na powierzchniach plaskich. Jest
autorem 35 publikacji naukowych. Brat udzial w realizacji kilku projektow NCN. Jest
kierownikiem grantu badawczego ,,Badania teoretyczne proceséw samoorganizacji w
metaloorganicznych warstwach zaadsorbowanych” (NCN SONATA 14).

Dziatalno§¢ naukowa prof. S. Sokolowskiego i prof. M. Boréwko opiszemy
w cze¢sci poswigconej Zaktadowi Modelowania Proceséw Fizykochemicznych.
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W ZChT pracowaly takze mgr Anna Zajaczkowska (1993-2001) i mgr Monika
Iskierko-Wichrowska (1997-2016), ktére wspomagatly od strony technicznej
i administracyjnej dziatalno$¢ naukowa i dydaktyczng ZChT.

Wazng datg dla Zaktadu Chemii Teoretycznej byt rok 1999. Na mocy porozumienia
pomiedzy Uniwersytetem Marii Curie-Sktodowskiej w Lublinie a Instytutem Katalizy i
Fizykochemii Powierzchni PAN w Krakowie na terenie Zaktadu Chemii Teoretycznej
rozpoczeta dziatalno§é placowka PAN-owska - Zesp6t Teorii Adsorpcji. Jego
kierownikiem zostal prof. Wiadystaw Rudzinski, pelnigcy jednoczes$nie funkcje
Kierownika Zaktadu Chemii Teoretycznej. Wspodlpraca pomiedzy obiema jednostkami
od poczatku ukladata si¢ pomyshie, ,ku obopolnej korzysci”. W roku 2012 ster
Zespotu Teorii Adsorpcji przejat dr hab. Tomasz Panczyk — wybitnie uzdolniony
absolwent studiow chemicznych na UMCS - uczen a potem doktorant profesora
Rudzinskiego. Obecnie w Zespole Teorii Adsorpcji pracuje czworo absolwentow
UMCS: prof. dr hab. Tomasz Panczyk, prof. dr hab. Wojciech Ptazinski, dr Pawet
Wolski i dr Agnieszka Brzyska.

Pracownicy ZChT zawsze starali si¢ wspotpracowac z kolezankami i kolegami z
innych zakladéw pomagajac im w interpretacji uzyskanych wynikéw. Szczegolnie
bliska wspolpraca istniata z Zakladem Chemii Fizycznej, w ktérym mierzono
nadmiarowe izotermy adsorpcji z roztwordw i wspdtczynniki pojemnosciowe
w chromatografii ciecz/ciato stale, a w ZChT dokonywano ich interpretacji
(M. Jaroniec, M. Boro wko). J. Narkiewicz-Michatek zaangazowata si¢ we wspotprace z
zespolem dr hab. Marty Szymuli z Zaktadu Radiochemii i Chemii Koloidow, ktory
prowadzil badania antyoksydacyjnych wtasciwosci niektoérych witamin w uktadach
micelarnych. Krzysztof Nieszporek wspotpracuje z pracownikami Zakltadu Chemii
Analitycznej badajac  wplyw dynamiki wigzan wodorowych w warstwach
solwatacyjnych jonow na procesy elektrodowe.

W ciagu blisko 45 lat istnienia Zaktadu Chemii Teoretycznej przez Zaktad
przewingeto si¢ okoto 40 pracownikéw naukowych i doktorantow, ktdrzy opublikowali
ponad 1000 artykutéw i monografii naukowych. W tym okresie pigciu pracownikow
otrzymato tytuty profesora nauk chemicznych

Z inicjatywy prof. W. Rudzifiskiego tytut doktora honoris causa Uniwersytetu
Marii Curie-Sktodowskiej otrzymali: William Steele z Penn State University oraz
laureat Nagrody Nobla prof. Gerhard Ertl z Instytutu Fritza-Habera w Berlinie.

W roku 2014 prof. dr hab. Wtadystaw Rudzinski przeszedt na emeryture. Przez
niemal 40 lat kierowania Zaktadem udato mu si¢ stworzy¢ liczny i prezny zespoét
chemikow teoretykow. Profesor zawsze bardzo dbat o ksztalcenie mtodych
pracownikéw naukowych, wymagajac od nich studiowania matematyki oraz zdawania
egzamindow z réznych przedmiotow teoretycznych u uznanych specjalistow z calego
kraju. W Zakladzie panowata atmosfera swobody naukowej i wspolpracy, co
stymulowato szybki rozwdj mtodych adeptow chemii teoretycznej. Dzigki licznym
kontaktom z o$rodkami zagranicznym, odegrat kluczowa role¢ we wprowadzeniu naszej
grupy w migdzynarodowe Srodowisko naukowe.
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Zdjecie 2. Uroczystos¢ nadania tytulu doktora
honoris causa UMCS profesorowi Williamowi
Steele z Penn State University (rok 1994). Po lewej
stronie siedzi prof Wiladystaw Rudzinski, po
prawej prof. William Steele.

Photo 2. Ceremony of awarding the title of doctor
honoris causa of UMCS to Professor William Steele
from Penn State University (1994). On the left side
prof. Wiadystaw Rudzinski, on the right side prof.
William Steele.

Zdjgcie 3.

Photo 3.

Pracownicy i doktoranci Zaktadu Chemii Teoretycznej i Zespotu Teorii Adsorpcji IKiFP PAN
(2016). Siedza od lewej: prof. W. Rudzinski, prof. A. Dabrowski, dr hab. J. Narkiewicz-
Michatek, mgr M. Iskierko-Wichrowska, prof. W. Plazifiski. Stoja od lewej: prof. T. Panczyk,
prof. P. Szabelski, dr A. Woszczyk, dr M. Drach, dr A. Kasperski, dr K. Nieckarz
dr L. Konczak, dr L. Lajtar,dr P. Podkos$cielny, dr hab. M. Barczak, dr hab. K. Nieszporek
Employees and PhD students of the Department of Theoretical Chemistry and the Adsorption
Theory Group of the IKiFP PAN (2016). Seated from left: prof. W. Rudzinski, prof.
A. Dabrowski, J. Narkiewicz-Michalek, PhD, DSc, M. Iskiertko-Wichrowska, MA, prof.
W. Plazinski. Standing from left: prof. T. Panczyk, prof. P. Szabelski, dr A. Woszczyk,
dr M. Drach, dr A. Kasperski, dr K. Nieckarz, dr L. Konczak, dr L. Lajtar, dr P. Podkos$cielny,
M. Barczak, PhD, DSc, K. Nieszporek, PhD, Dsc.
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2. ZAKEAD MODELOWANIA PROCESOW FIZYKOCHEMICZNYCH

Zaktad Modelowania Procesow Fizykochemicznych (ZMPF) zostal powotany w
roku 1996 i zlikwidowany w ramach reorganizacji Uniwersytetu w roku 2019, czyli
istniat prawie ¢wieré wieku. Kierownikiem Zaktadu byta prof. dr hab. Malgorzata
Borowko. W tym okresie osiggni¢to znaczace sukcesy badawcze i
dydaktyczne, co w istotnym stopniu przyczynito si¢ do rozwoju Wydzialu Chemii
UMCS.

Pierwszymi pracownikami Zakltadu byli profesorowie Matgorzata Boroéwko
i Stefan Sokolowski. Szybko wokoét nich skupita si¢ spora grupa zapalencow, ktérych
zainteresowala mozliwo$¢ teoretycznego przewidywania zachowania si¢ zlozonych
uktadow i stosowania w tym celu nowoczesnych technik komputerowych. Byli wsrod
nich pracownicy oraz doktoranci. Wszyscy prowadzili bardzo intensywng dziatalno$¢
badawcza, sprawnie zdobywajac kolejne szczeble awansu akademickiego.

Zainteresowania naukowe pracownikow ZMPF naukowe skupialy si¢ wokot
zastosowania metod termodynamiki statystycznej i symulacji molekularnych do badania
ztozonych procesow fizykochemicznych Prace te dotyczyly, migdzy innymi, ptyndéw
molekulamych, zjawisk mi¢dzyfazowych, przemian fazowych, zjawisk krytycznych,
samoorganizacji, modelowania reakcji chemicznych, polimeréw, adsorpcji na glebach
oraz chromatografii. W badaniach stosowano rézne wersje teorii funkcjonatu gestosci,
teorie rownan catkowych, symulacje Monte Carlo, dynamik¢ molekularng oraz szereg
innych metod teoretycznych. Metody te odpowiednio modyfikowano i stosowano do
opisu coraz bardziej skomplikowanych uktadow.

Kazdy z cztonkoéw Zespotu wnidst swoj unikalny wktad w badania. Ze wzgledu na
ograniczong objetos¢ tego artykutu przedstawiamy tylko wybrane informacje o
pracownikach naukowych Zaktadu i ich osiagnigciach.

Inicjatorem stworzenia os$rodka symulacji molekulammych w Wydziale Chemii
UMCS, a takze pewnego przekierowania zainteresowan naukowych w stron¢ fizyki
teoretycznej, byt prof. dr hab. Stefan Sokolowski. Od ponad p6t wieku jest On
zwigzany z UMCS, gdzie w 1973 ukonczyt studia chemiczne i rozpoczat prace jako
asystent. Jak juz wspomniano, w trakcie studiow doktoranckich w Instytucie Chemii
Fizycznej w Warszawie prowadzit prace dotyczace zastosowania rozwini¢é wirialnych
do niejednorodnych modeli cieczy i w roku 1977 uzyskat stopien doktora nauk
chemicznych. W latach nastgpnych Jego badania koncentrowaly si¢ na statystycznym
opisie adsorpcji na ciatach stalych, co zaowocowalo otrzymaniem stopnia doktora
habilitowanego (1987). Tytut profesora nadano Mu w roku 1997.
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Zdjecie 4.  Pracownicy i doktoranci Zakladu Modelowania Procesow Fizykochemicznych, rok 2001:
od lewej prof. S. Sokolowski, mgr A. Salamacha, mgr W. Cyrankiewicz, prof. M. Bordwko,
dr hab. P. Bryk, prof. A. Patrykiejew, a za nimi dr hab. W. Rzysko, dr K. Grabowski,
dr R. Zagorski.

Photo 4. Employees and PhD students of the Department of Modeling of Physicochemical Processes,
2001: from left prof. S. Sokolowski, A. Satamacha, MSc, W. Cyrankiewicz, MSc, prof.
M. Borowko, P. Bryk, PhD, DSc, prof. A. Patrykiejew, and behind them. W. Rzysko, PhD,
DSc, dr K. Grabowski, dr R. Zagorski.

Prof. S. Sokotowski pracowat w réznych zagranicznych osrodkach badawczych: w
Penn State University odbyt staz podoktorski u Prof. W. A. Steela (1983-1984), w
Institut fiir Thermo- und Fluiddynamic of Ruhr Universitit w Bohum (1988)
wspotpracowal z prof. J. Fischerem, w Forschungszentrum w Jiilich byt profesorem
wizytujacym, prowadzac badania z prof. H. J. Herrmannem i A. C. Gallasem (1990—
1991), w Universidad Autonoma Metropolitana w Meksyku pracowal z prof. D.
Hendersonem (1994). Do tego ostatniego miasta wracat wielokrotnie wspoélpracujac z
Dr. Orestem Pizio (National Autonomous University of Mexico). Wynikiem wspotpracy
z prof. J. Fischerem, byto zaadaptowanie i modyfikacja teorii funkcjonatu gestosci i
teorii rownan calkowych Borna-Greean-Yvona do opisu mieszanin w porach. Wykonat
takze jedne z pierwszych symulacji molekularnych dotyczacych przemian zwilzania na
granicy faz argon/dwutlenek wegla. W pewnym okresie diametralnie zmienit swoja
tematyke badawcza i1 zajgl si¢ transportem materiatdw granularnych. Efektem tych
badan byto opublikowanie wspdlnie z J. A. C. Gallasem i H. J. Herrmannem jednej z
Jego najczesciej cytowanych prac (Phys. Rev. Lett., 1992, 69, 1371). W trakcie pobytéw
w Meksyku rozwijat teori¢ asocjujacych plyndw niejednorodnych i teori¢ podwdjnej
warstwy elektrycznej. W nastgpnych latach rozszerzyt swoja mi¢dzynarodowa
wspotprace, podejmujgc badania z naukowcami
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z wielu innych os$rodkéw naukowych (np., Brigham Young University, Provo, USA,
Department of Neutron Physics, SZFKI, w Budapeszcie, Friedrich-Alexander
Universitaet, Erlangen).

Rozlegte kontakty prof. S. Sokotowskiego i Jego do§wiadczenie bardzo korzystnie
wplywaly na prace catego zespotu. Profesor wprowadzal w §wiat nauki wielu studentow
i mtodszych pracownikow. Wypromowal czterech doktorow (Grzegorz Chmiel, Pawet
Bryk, Joanna Reszko-Zygmunt, Katarzyna Bucior).

Prof. S. Sokotowski ma bardzo szerokie zainteresowania naukowe i znaczace
osiagnigcia w roéznych dziedzinach. Zarys podsumowania badan S. Sokolowskiego
mozna znalezé w przedmowie do specjalnego wydania Condensed Matter Physics,
przygotowanego z okazji Jego sze$édziesigtych urodzin [3].

Prof. S. Sokotowski opublikowat ponad 450 artykutdéw naukowych i szereg
rozdziatdw w ksigzkach. Jest cztonkiem komitetu redakcyjnego czasopisma Condensed
Matter Physics. Byt wiceloletnim cztonkiem Rady Naukowej ICHF PAN. Kierowat
r6znymi projektami badawczymi, migedzy innymi byl kordynatorem Grantu CE
“Statistical Thermodynamics and Computer Simulations of Complex Molecules in Bulk
and at Surfaces®™, ktory realizowano we wspoOipracy z: Stranski Laboratorium fuer
Physikalische und Theoretische Chemie, TUM, Berlin, Institute for Condensed Matter
Physics, NANU, Lwow i Instituto de Quimica de la UNAM, Meksyk.

W roku 2019 prof. dr hab. Stefan Sokotowski zostal wyrézniony tytutem doktora
honoris causa przez Rad¢ Naukowg Instytutu Fizyki Materii Skondensowane;j
Ukrainskiej Akademii Nauk we Lwowie.
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Zdjecie 5. Uroczysto$¢ wreczenia dyplomu nadania tytulu doktora honoris causa Instytutu Fizyki Materii
Skondensowanej Narodowej Akademii Nauk Ukrainy we Lwowie prof. dr. hab. Stefanowi
Sokolowskiemu. Ze wzglgdu na stan epidemii uroczysto$¢ ta odbyta si¢ w UMCS w dniu
12 lutego 2021. Dyplom wregczyt Konsul Generalny Ukrainy w Lublinie — Vasyl Paviuk
(pierwszy z lewej).

Photo 5. Ceremony of awarding the diploma of the title of doctor honoris causa of the Institute
of Condensed Matter Physics of the National Academy of Sciences of Ukraine in Lviv to prof.
dr. hab. Stefan Sokolowski. Due to the state of epidemic, this ceremony took place at UMCS
on February 12,2021. The diploma was presented by the Consul General of Ukraine in Lublin -
Vasyl Pavluk (first from the left).

Prof. dr hab. Malgorzata Borowko zwigzana jest z UMCS od 1971,
w ktérym rozpoczeta studia chemiczne, by potem osiggaé w tym osrodku kolejne
szczeble awansu naukowego (doktorat - 1980, habilitacja - 1989, tytut profesora —
2001). Wypromowata trzech doktorow (Wojciech Rzysko, Roman Zagoérski, Tomasz
Staszewski). Jest autorem lub wspéotautorem 130 artykutdéw naukowych
i kilku rozdzialéw w monografiach. Byta redaktorem ksiazki “Computational Methods
in Surface and Colloid Science”, M. Dekker, 2001.

Badania prof. Matgorzaty Boro6wko dotyczyly adsorpcji mieszanin gazowych,
adsorpcji z roztwordw wielosktadnikowych, teorii chromatografii, modelowania reakcji
chemicznych, adsorpcji na szczotkach polimerowych, nanoczastek ze zmodyfikowana
powierzchnig i wielu innych zagadnien. Niezaleznie od rozwiazywania problemow
teoretycznych, zajmowala si¢ takze analizg chromatograficznych danych
doswiadczalnych. Badania te prowadzita wspodlnie z dr hab. Barbara Oscik -Mendyk.

Prof. Malgorzata Boréwko dwukrotnie otrzymata Nagrode Ministra. Nalezata do
Advisory Board of Journal of Colloid and Interface Science (2001-2006). Byta takze
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cztonkiem Komitetu Chemii PAN, Rady Naukowej IChF PAN w Warszawie oraz
Senatu UMCS. W roku 2001 otrzymata "Langmuir Lecture Award”, przyznang przez
Division of Colloid and Surface Chemistry, American Chemical Society.

Prof. dr hab. Andrzej Patrykiejew ukonczyt studia chemiczne w UMCS (1976).
Poczatkowo pracowal w Zaktadzie Fizyki Chemicznej i Fizyko-chemicznych Metod
Rozdzielania, a w roku 1998 przeniost sie¢ do ZMPF. Prac¢ doktorskg obronit w roku
1980, kilka lat p6zniej na podstawie pracy ,, Opis adsorpcji monowarstwowej gazu na
homogenicznych powierzchniach cial stalych” (1987) uzyskal stopien doktora
habilitowanego, a w roku 1998 otrzymat tytut profesora. W latach 1978-1979 odbyt staz
w Tokyo Institute of Technology, potem otrzymat stypendium Fundacji Alexandra von
Humboldta i pracowat w Instytucie Fizyki Uniwersytetu Johannesa Gutenberga w
Moguncji u profesora Kurta Bindera (1988-1990). Nawigzane w tym okresie kontakty
zaowocowaly wieloletnig wspolpraca, dzigki czemu takze mlodsi pracownicy ZMPF
mogli odbywaé¢ w tym osrodku niezwykle ksztalcace staze naukowe. W nastepnych
latach prowadzit badania, wspotpracujac z naukowcami z wielu rdéznych placowek
badawczych.

Jego badania dotyczyty przede wszystkim adsorpcji na ciatach statych, przemian
fazowych w uktadach jednorodnych i powierzchniowych oraz zjawiska zwilzania. Przez
wiele lat swojej pracy badawczej zajmowal si¢ takze licznymi, innymi zagadnieniami
teoretycznymi. Opublikowat ponad 240 artykutéw w najpowazniejszych periodykach
naukowych, w tym obszerng prace przegladowa oparta w duzym stopniu na wynikach
wlasnych badan, opublikowang w prestizowym czasopi$mie Surface Science Reports
(Surf. Sci. Rep., 2000, 37, 207). Jest rowniez wspodtautorem kilku rozdziatow w
monografiach naukowych oraz autorem populamego podrecznika ,, Wprowadzenie do
Metody Monte Carlo” (Wydawnictwo UMCS, 1998). Wypromowat czterech doktorow
(Wojciech Gac, Tomasz Zientarski, Krzysztof Grabowski, Leszek Satamacha). Kierowat
projektami badawczymi, miedzy innymi koordynowat grant europejski Transfer of
Knowledge “Theory and Computer Simulations of Interfacial Phenomena”
(Universidad Complutense de Madrid - Madrid, Institute of Chemical Technology -
Prague, Max-Plank - Institut fuer Mettalforschung - Stuttgart, Cambridge University —
Cambridge, UK)

W roku 2007 Senat UMCS nadat prof. Kurtowi Binderowi tytut doktora honoris
causa, a jego promotorem byt prof. A. Patrykiejew.
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Zdjecie 6. Uroczysto$¢ nadania tytulu doktora honoris causa UMCS profesorowi Kurtowi Binderowi
z Uniwersytetu Johannesa Gutenberga w Moguncji w dniu 24 stycznia 2007 roku. Z lewej stoi

prof. Kurt Binder, z prawej prof. Andrzej Patrykicjew.

Photo 6. Ceremony of awarding the title of doctor honoris causa of UMCS to Professor Kurt Binder from
the Johannes Gutenberg University in Mainz on January 24,2007. On the left stands prof. Kurt
Binder, on the right prof. Andrzej Patrykiejew.

Mtodsze pokolenie pracownikoéw Zakladu stanowili: Wojciech Rzysko, Pawet
Bryk, Tomasz Zientarski i Roman Zagorski.

Dr hab. Wojciech Rzysko, profesor UMCS zostal zatrudniony w ZMPF
w roku 1994. Studia chemiczne ukonczyt w 1993, stopien doktora uzyskat w 1997 w
oparciu o prace ,,Modelowanie procesu adsorpcji mieszanin cieklych na cialach
statych”, natomiast stopien doktora habilitowanego otrzymal na podstawie rozprawy
»Symulacje Monte Carlo przemian fazowych w filmach adsorpcyjnych ziozonych z
dimerow i trimerow” w roku 2010. Od 2020 jest profesorem UMCS. Otrzymat
Stypendium Fundacji na rzecz Nauki Polskiej (1996). W latach 1998-1999 odbywat staz
podoktorski w Narodowym Uniwersytecie Autonomicznym w Meksyku. Nastepnie
zdobyt stypendium Fundacji Alexandra von Humboldta i pracowat w grupie prof. K.
Bindera w Uniwersytecie Johannesa Gutenberga w Moguncji (2003-2005, 2008).
Wspoétpracowal takze z naukowcami z innych osrodkéw (np., w Instytucie Fizyki
Materii Skondensowanej Ukrainskiej Akademii Nauk we Lwowie, Complutense
University of Madrid).
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Jego badania dotycza gtéwnie adsorpcji, przemian fazowych, zjawisk krytycznych
samoorganizacji molekul, nanoczastek tatkowych, polimerow oraz ich mieszanin w
réznych warunkach. Jest autorem ponad 100 publikacji naukowych. Wypromowat
jednego doktora (Lukasz Baran).

Dr hab. Wojciech Rzysko specjalizuje si¢ w nowoczesnych technikach symulacji
molekulamych, wprowadza w t¢ trudng dziedzing innych pracownikéw naukowych.
Uczestniczyl w realizacji licznych projektow badawczych, skutecznie zdobywa
fundusze na rozbudowe naszego centrum obliczeniowego.

Dr hab. Pawel Bryk, profesor UMCS zostat zatrudniony w ZMPF po ukonczeniu
studiow (chemia, UMCS) w roku 1994. Prac¢ doktorska “Phyny w poblizu
potprzepuszczalnych membran. Teoria i symulacje komputerowe” obronit w 2001 roku,
a stopien doktora habilitowanego otrzymal w 2008 za badania dotyczace ,, Zastosowania
teorii funkcjonatu gestosci do opisu koloidow, polimerow i ich mieszanin”. W latach
2001-2003 odbyt staz podoktorski w grupie prof. S. Dietricha w Instytucie Maxa
Plancka w Stuttgarcie. Wspotpracowatl takze z innymi zespotami badawczymi.
Wymieni¢ tu mozna grupg prof. L. G. Mac-Dowella z Complutense University of
Madrid, grup¢ prof. R. Rotha z Instytutu Fizyki Teoretycznej, Universitact Tuebingen
(Tybinga) oraz zespo6t prof. dr hab. Artura P. Terzyka z Wydzialu Chemii UMK w
Toruniu. Od roku 2020 jest profesorem UMCS.

Jego tematyka badawcza obejmuje gltownie zastosowanie klasycznej teorii
funkcjonatu gestosci do opisu, plyndw niejednorodnych, uktadéw koloidalnych
i polimeréw, modelowanie procesu zwilzania i zamrazania wody na nowych
materiatach  kompozytowych, modelowanie nowych materiatow weglowych
o wlasciwosciach superhydrofilowych i1 superomnifobowych oraz wptyw procesu
starzenia na zwilzanie powierzchni ciat statych. Opublikowat 93 artykuty. Byt
promotorem jednej pracy doktorskiej (Edyta Styk).

Dr hab. Tomasz Zientarski, prof. Politechniki Lubelskiej byl zatrudniony
w ZMPF w latach 1998-2015. Poczatkowo pracowat w grupie prof. A. Patrykiejewa w
Zaktladzie Fizyki Chemicznej i Fizykochemicznych Metod Rozdzielania, UMCS (od
1994). Stopien doktora otrzymat w roku 2000 za pracg ,,Formy uporzqdkowania i
przemiany fazowe w filmach adsorpcyjnych na powierzchniach krystalicznych”,
a stopien doktora habilitowanego w 2015 na podstawie rozprawy ,,Metody symulacyjne
w badaniu naprezen wystepujgcych podczas wzrostu warstw polikrystalicznych”.
Zajmowat si¢ modelowaniem adsorpcji metodg Monte Carlo w uktadach siatkowych
oraz badaniem przemian fazowych w uktadach powierzchniowych. Po pewnym czasie
swoje zainteresowania naukowe skierowat w stron¢ uktadow o wigkszym znaczeniu
praktycznym. Nawigzal wspotprace z Katedra Fizyki Stosowanej Wydzialu
Mechanicznego Politechniki Lubelskiej i podjgt badania dotyczace naprezen
wystepujacych podczas osadzania prézniowego oraz elektrolitycznego w metalicznych
uktadach cienkowarstwowych. Jest autorem 35 publikacji naukowych. W roku 2015
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wygrat konkurs na stanowisko profesora Politechniki Lubelskiej, a od 2019 roku jest
tam kierownikiem Katedry Informatyki.

Dr Roman Zagérski pracowal w Zaktadzie w latach 1994-2001. Prac¢ doktorska
. Zastosowanie metod symulacji do badania phnow chemicznie niejednorodnych”
obronil w roku 2000. W tym okresie Jego badania dotyczyly modelowania reakcji
chemicznych, opisu ptyndéw asocjujacych, symulacyjnego wyznaczania potencjatlu
chemicznego. W roku 2001 przenidst si¢ do Gliwic, gdzie pracowat na Wydziale
Inzynierii Materiatowej Politechniki Slaskiej, w dziedzinie informatyki stosowanej.
Jego obiecujaca kariere naukowa przerwata przedwczesna §mieré w roku 2012. W
naszej pamieci zapisat si¢ jako niezwykle rzetelny, pracowity i tworczy naukowiec.

Kolejne pokolenie pracownikéw Zaktadu reprezentuja dr Katarzyna Bucior i dr
Leszek Satamacha.

Dr Katarzyna Bucior byta zatrudniona w ZMPF w latach 2001-2009. Wczesniej
pracowata w Katolickim Uniwersytecie Lubelskim oraz w Instytucie Agrofizyki PAN.
Rozprawe doktorska ,, Teoria adsorpcji mieszanin dwuskladnikowych” obronita w roku
2006. W roku 2007 otrzymata dwuletnie stypendium Fundacji Aleksandra von
Humboldta i wyjechata na staz do Moguncji. Jest wspoétautorkag 16 artykutow
naukowych.

Dr Leszek Salamacha pracowal w ZMPF od 2001 do 2011, poczatkowo jako
asystent potem na stanowisku adiunkta. Stopien doktora uzyskat w 2006, w oparciu o
prace ,,Badanie struktury faz oraz przemian fazowych w ukladach o ograniczonej
geometrii”. W roku 2011 przeniést si¢ do Laboratorium Analitycznego Wydziatu
Chemii UMCS. Obecnie zatrudniony jest w Katedrze Informatyki Politechniki
Lubelskiej. Jest autorem 10 publikacji.

Dr hab. Tomasz Staszewski podjat prace w ZMPF w roku 2002, poczatkowo na
etacie technicznym, potem jako pracownik naukowo-dydaktyczny, przechodzac kolejne
szczeble kariery naukowej: magisterium (2003), doktorat (2010)
1 habilitacja (2022). Temat jego rozprawy doktorskiej brzmial ,, Czgsteczki tancuchowe
w poblizu powierzchni ciaf stalych”. Stopien doktora habilitowanego uzyskal w oparciu
o osiaggniecie naukowe , Teoria i symulacje ukladow zawierajgcych lancuchy
przylgezone do powierzchni cial stalych i nanoczgstek”. Opublikowat 41 artykutow
naukowych. Jego badania dotycza glownie adsorpcji czasteczek tancuchowych na
powierzchniach ciat stalych, adsorpcji na szczotkach polimerowych, czastek
wlochatych, czastek Janusa oraz adsorpcji na granicy faz ciecz-ciecz. Byl promotorem
pomocniczym w jednym przewodzie doktorskim.

Najmlodsi cztonkowie zespotu to dr Edyta Raczyto (z domu Styk) i dr Lukasz
Baran.
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Dr Edyta RaczyHo ukonczyla magisterskie studia z chemii (2012) i fizyki (2013).
Prace doktorska ,,Struktura i przemiany fazowe w monowarstwach kopolimerow
blokowych. Teoria i symulacje komputerowe” obronita w roku 2019. W latach 2019-
2021 odbywatla staz w Instytucie Chemii Fizycznej PAN w Warszawie. Zajmowala si¢
modelowaniem adsorpcji i samoorganizacji, a ostatnio problemem dyfuzji w gestych
osrodkach. Opublikowata 16 artykutow.

Dr Lukasz Baran rozpoczal prac¢ naukowa juz na drugim roku studidw pod
kierunkiem prof. S. Sokotowskiego. Po uzyskaniu tytutu licencjata (2017) podjat studia
w ramach Migdzynarodowych Studiow Doktoranckich na Wydziale Chemii UMCS. W
2022 roku uzyskat stopnien doktora nauk chemicznych za prace ,, Computer Simulations
of the self-assembly process of various molecules with diverse architecture on solid
surfaces”. Jego opiekunem i promotorem pracy doktorskiej byt dr hab. W. Rzysko
(promotor pomocniczy to dr hab. T. Staszewski). W roku 2022 zostal zatrudniony w
Katedrze Chemii Teoretycznej.

Dr L. Baran jest autorem lub wspotautorem 22 publikacji. Byl wielokrotnie
wyrdzniany, zdobywal nagrody naukowe i prestizowe stypendia. Byt finalista konkursu
»Ztoty Medal Chemii” na najlepsza prace licencjacka, organizowanego przez IChF PAN
w Warszawie (2017), otrzymal Stypendium Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyzszego dla
studentdw za wybitne osiggnigcia naukowe (rok akademicki 2017/2018), stypendium
START 2020 Fundacji na rzecz Nauki Polskiej oraz stypendium Ministra Nauki i
Szkolnictwa Wyzszego dla wybitnych mtodych naukowcéw w roku 2022 (realizowane
do 2025 r.). Zostal takze laureatem programu Bekker 2023 NAWA, co zapewnia Mu
srodki na realizacje stazu podoktorskiego w grupie “Computer Simulations of
Interfaces” kierowanej przez Prof. Luis G. MacDowella na Uniwersytecie Complutense
w Madrycie, planowanego na lata 2024-2026. W tym samym zespole odbyt juz staz
doktorski (2021).

Otrzymal i zrealizowal dwa granty naukowe: ,Diamentowy Grant” (MEN)
»Symulacje komputerowe samoorganizacji wybranych czasteczek na powierzch-niach
cial statych” (2018-2021) oraz Preludium 20 (NCN) - “Samoorganizacja nanoczastek
"taciatych" w uktadach o ograniczonej geometrii”.

W ZMPF zatrudnione byly takze dwie asystentki techniczne, mgr Wiestawa
Cyrankiewicz i mgr Anna Satamacha. Zajmowaly si¢ studenckimi pracowniami
komputerowymi i obstuga naszego klastra obliczeniowego. Po znacznym ograniczeniu
zaje¢ dydaktycznych realizowanych w Zaktadzie zostaly one przeniesione do innych
jednostek.

Przez niemal ¢wieré wieku pracownicy opublikowali ponad 600 artykutdow
naukowych, liczne rozdzialy w ksigzkach, zrealizowali ponad 20 projektow
badawczych finansowanych przez roézne instytucje, w tym 2 granty europejskie,
wypromowali 13 doktorow, 4 osoby uzyskaly stopien doktora habilitowanego
i 3 osoby otrzymaty tytuly profesorskie. Czworo pracownikéw zdobyto stypendia
Fundacji na rzecz Nauki Polskiej, a pigcioro stypendia Fundacji Alexandra von
Humboldta.
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Roéwnolegle pracownicy prowadzili zajecia dydaktyczne z réznych przedmiotow,
zwigzanych z szeroko rozumianymi zastosowaniami informatyki w chemii (np.
symulacje komputerowe, modelowanie matematyczne w badaniach $rodowiskowych,
symulacje komputerowe w naukach przyrodniczych) oraz ze spektroskopii. Szczegolnie
duzo czasu poswigcono organizowaniu studiéw licencjackich “ Chemia informatyczna”.

W Zaktadzie panowata zawsze mila, niemal rodzinna atmosfera, co sprzyjato
efektywnej pracy naukowe;j.

3. KATEDRA CHEMII TEORETYCZNEJ

Zdjecie 7. Pracownicy Katedry Chemii Teoretycznej (2022). W pierwszym rzedzie, od lewej: dr hab.
P. Borowski, dr E. Raczytto, dr hab. K. Nieszporek, prof. M. Borowko, dr L. Baran, dr hab.
T. Staszewski. W drugim rzedzie od lewej: dr P. Podko$cielny, dr D. Nieckarz, dr hab. P. Bryk,
dr hab. W. Rzysko, prof. P. Szabelski, dr hab. M. Barczak.

Photo 7. Employees of the Department of Theoretical Chemistry (2022. Front row, from left:
P. Borowski, PhD, DSc, dr E. Raczyto, K. Nieszporek, PhD, DSc, prof. M. Borowko,
dr L. Baran, T. Staszewski, PhD, DSc. In the second row, from the left dr P. Podkoscielny,
dr D. Nieckarz, P. Bryk, PhD, DSc, W. Rzysko, PhD, DSc, prof. P. Szabelski, M. Barczak,
PhD, DSc.

Od 2019 roku ponownie wszyscy teoretycy znalezli si¢ w jednej jednostce -
Katedrze Chemii Teoretycznej, ktoéra kieruje dr hab. Krzysztof Nieszporek, prof.
UMCS. W roku 2021 do zespotu dotaczyto dwoch nowych pracownikéw, dr hab. Piotr
Borowski i dr Piotr Pikuta.
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Dr hab. Piotr Borowski, profesor UMCS (magisterium — 1989, doktorat — 1995,
habilitacja — 2013) w roku 1989 podjat prace w Zaktadzie Fizyki Chemicznej i Metod
Rozdzielania. W latach 1990-1995 odbywat studia doktoranckie w University of Lund.
Obronit tam prace doktorska “Theorefical studies of radicals, bi-radicals and their
derivatives”, wykonang pod kierunkiem prof. Bjorna O. Roosa. Potem odbyt staze
podoktorskie w Pacific Northwest National Laboratory (Richland, USA) i University of
Pittsburgh (Pittsburgh, USA) w ramach wspoélpracy z prof. Kennethem D. Jordanem i dr
Jeffreyem Nicholsem. Po powrocie do Polski podjat wspotprace z prof. Krzysztofem
Wolinskim. W roku 2013 otrzymat stopien doktora habilitowanego za osiagniecie
naukowe ,,Wieloparametrowe skalowanie czestosci drgan
harmonicznych w spektroskopii oscylacyjnej jako alternatywa dla skalowania
harmonicznych pol sitowych”.

Jego badania skupiaja si¢ przede wszystkim wokoél obliczeniowej chemii
kwantowej. Dotycza one teoretycznego opisu spektroskopii oscylacyjnej (IR
i Ramana) i spektroskopii magnetycznego rezonansu jadrowego. Prowadzi takze
badania dotyczace rownowag klasterowych, taczac metody termodynamiki statystycznej
i obliczeniowej chemii kwantowej oraz badania z zakresu chemii strukturalnej,
mechanizméw adsorpcji na funkcjonalizowanych materialach krzemoorganicznych i
weglowych 1 reakcji w chemii fosforoorganicznej. Bral udziat w tworzeniu wielu
pakietow obliczeniowych: MOLCAS, NWChem oraz PQS. Jest autorem ok. 70 prac
naukowych.

Dr Piotr Pikuta (magisterium z matematyki - 1996, doktorat z matematyki
- 2004) pracowat poczatkowo w Instytucie Matematyki UMCS, gdzie prowadzit
badania naukowe z teorii rtownan rézniczkowych pod kierunkiem prof. dr hab. Witolda
Rzymowskiego. Zaowocowaty one wykonaniem pracy doktorskiej ,,Rownania
rozniczkowe z niecigglq prawg stronq ”. Jest autorem 13 publikacji naukowych. Pracuje
w Katedrze jako starszy wyktadowca, ktoremu powierzono prowadzenie zaje¢ z
matematyki.

W Katedrze Chemii Teoretycznej trwaja intensywne badania naukowe, pojawiaja
sic¢ nowe kierunki badan, rozwija si¢ owocna wspolpraca z wieloma osrodkami
krajowymi i zagranicznymi. Wszyscy starajg si¢ kontynuowac¢ dobrg, ponad 45 -letnia,
tradycj¢ Chemii Teoretycznej w Uniwersytecie Marii Curie-Sktodowskie;j.



1372 M. BOROWKO, J. NARKIEWICZ-MICHALEK

PISMIENNICTWO CYTOWANE

[1] Wiadomosci Uniwersyteckie UMCS, 2016, 2/221, 22.

[2] M.Kosmulski, J.Narkiewicz-Michatek, M.Boréwko, ,,Guest Editorial”, Adsorption Science and
Technology, 2007, 25, 343.

[3] M. Boréwko, J. Ilnytskyi, O. Pizio, Condensed Matter Physics, 2016, 19, 1.

Praca wptyneta do Redakcji 22 czerwca 2024 r.

24 czerwca 2024 roku, juz po oddaniu tego manuskryptu do druku,
dotarla do nas wiadomos¢, ze zmarl prof. dr hab. Stefan Sokolowski. Nagle
nauka polska i Swiatowa stracila wybitnego fizykochemika-teoretyka, a my
stracilismy wspanialego przyjaciela i kolege, czlowieka nietuzinkowego,
pelnego pasji i empatii.
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