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Czy moze Pani przedstawi¢ czytelnikom swoja droge do wybranej dziedziny badari?

Zawsze ciekawity mnie materiaty, ktére tworza nasz $wiat i to, jak mozemy je modyfikowac do istotnych zastosowarn. Na
mojej Sciezce akademickiej szczegdlnie pociagata mnie chemia obliczeniowa, ze wzgledu na jej zdolno$¢ do niezwykle
precyzyjnego i wydajnego modelowania i przewidywania r6znych wtasciwosci materiatéw. To zainteresowanie doprowadzito
mnie do skupienia sie na sieciach metaloorganicznych (MOF), ktére sa niezwykle wszechstronnymi materiatami o zmiennych
wiasciwosciach. Zafascynowat mnie ich wszechstronny potencjat w takich obszarach jak magazynowanie i separacja gazéw,
czy materiaty energetyczne. Sa to zastosowania, ktére maja realny wptyw na czysta energie, zréwnowazony rozwéj srodowiska
i bezpieczeristwo. Podstawowa motywacja dla moich badan jest zastosowanie wiedzy teoretycznej do poszukiwania
praktycznych rozwiazan, ktére moga odpowiedzie¢ na niektére z najbardziej naglacych wyzwan wspétczesnosci.

Prosze wyjasni¢, czym sa sieci metaloorganiczne i dlaczego przewidywanie ich struktury jest tak trudne?

Sieci metaloorganiczne (MOF) to klasa bardzo uniwersalnych materiatéw sktadajacych sie z jonéw lub klastréw jonéw metali
potaczonych organicznymi linkerami czasteczkowymi w celu utworzenia tréjwymiarowych porowatych struktur polimerowych.
Istnieje juz wiele fascynujacych zastosowan MOF-6w w réznych gateziach przemystu, ktére stuza spoteczenstwu, takich jak
transport paliw, absorpcja gazéw cieplarnianych, oczyszczanie wody, platformy dostarczania lekéw, katalizatory, paliwa
hipergoliczne i wiele innych.

Majac na uwadze, ze kazde z r6znych zastosowan MOF-6w jest bezposrednio zwigzane z wybranym weztem metalicznym
i sktadem linkera, w zasadzie istnieje nieograniczona liczba kombinacji, ktére mozna wyprébowa¢ w celu uzyskania
pozadanych wtasciwosci. Co wiecej, w poréwnaniu z krysztatami molekularnymi lub materiatami nieorganicznymi, MOF
sa polimeryczne, co oznacza, ze cata powtarzajaca sie struktura jest pojedyncza czasteczka bez zadnych separacji miedzy-
lub wewnatrzczasteczkowych. Takie zjawisko sprawito, ze przewidywanie struktur MOF jest trudniejsze, a takze bardziej
wymagajace obliczeniowo niz wcze$niej wspomnianych struktur. Wraz z moimi wspétpracownikami podjelismy sie
rozwiagzania tego wyzwania predykcyjnego, stosujac metode ab initio random structure search (AIRSS) wraz z algorytmem
Wyckoff Alignment of Molecules (WAM), ktére wykorzystuja symetrie w celu znacznego zwiekszenia ogélnej wydajnosci

obliczeniowej, umozliwiajac systematyczne uzyskiwanie struktur MOF o pozadanych wtasciwosciach.
Jakie byto najciekawsze odkrycie, ktérego dokonata Pani podczas swoich badar?

Najciekawszym odkryciem bylo przewidzenie serii wcze$niej niezaobserwowanych hipergolicznych MOF-6w, ktére moga
potencjalnie zastapi¢ wysoce toksyczne i rakotwércze paliwa rakietowe nabazie hydrazyny. Przetom ten zostat osiagniety dzieki
naszej metodzie przewidywania struktury krystalicznej ab initio (CSP) dla MOF-6w, wspartej walidacjami eksperymentalnymi.

Stanowi to znaczacy postep w projektowaniu bezpieczniejszych i bardziej zrownowazonych materiatéw napedowych.

W badaniu wykorzystaliSmy CSP do zbadania krajobrazu strukturalnego MOF-6w ztozonych z energetycznych ligandéw i

hipergolicznych linkeréw. Poprzez systematyczne modyfikowanie organicznych linkeréw, zidentyfikowalismy nowe struktury
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MOF wykazujace spontaniczny zapton w kontakcie z utleniaczami— ceche charakterystyczna dla zachowania hipergolicznego.

Te modele obliczeniowe zostaty nastepnie potwierdzone poprzez eksperymentalna synteze i testy, co zademonstrowato
skutecznos¢ CSP w kierowaniu procesem odkrywania funkcjonalnych materiatéw. Efekty tej pracy wykraczaja poza naped
lotniczy wskazujac droge do projektowania zaawansowanych materiatéw do r6znych zastosowan technologicznych.

W jaki sposéb wyniki Pani badari mozna przefozy¢ na zastosowania praktyczne?

Gtéwna sita napedowa moich badan jest poprawa efektywnosci projektowania MOF-6w dostosowanych do konkretnych
zastosowan. Poprzez opracowanie narzedzi obliczeniowych i modeli predykcyjnych, moja praca ma na celu usprawnienie
odkrywania MOF-6w o okreslonych wtasciwosciach — niezaleznie od tego, czy chodzi o magazynowanie gazu, separacje,
katalize, materiaty energetyczne i wiele innych. Odkrycia te mozna bezposrednio przetozy¢ na praktyczne zastosowania,
redukujac czas i koszty zwiazane z eksperymentalnymi prébami i btedami. Jak dotad, taka idea projektowania MOF-6w
zostata juz zaprezentowana w jednej z moich ostatnio opublikowanych prac (DOI: 10.1021/jacs.2c12095), w ktérej opisano
nowe nietoksyczne materiaty napedowe na bazie MOF. Generalnie, moje badania moga wspierac bardziej ukierunkowang i

wydajna Sciezke prowadzaca od teorii molekularnej do projektowania funkcjonalnych MOF-6w.
Jaki byt wktad infrastruktury superkomputerowej Cyfronetu w Pani badania?

Infrastruktura Cyfronetu, w szczegdlnosci superkomputery Prometheus i Ares, odegrata kluczowa role w moich badaniach nad
projektowaniem MOF o pozadanych wtasciwosciach. Wykorzystatam klastry CPU do przeprowadzenia obliczeniowo ztozonych
symulacji CSP w oparciu o teorie funkcjonatu gestosci (DFT), co znaczaco przyspieszyto generowanie i selekcje struktur.

Dodatkowo, rdzenie GPU superkomputera Ares umozliwity mi trenowanie modeli uczenia maszynowego, ktére efektywnie
przyspieszaty obliczenia CSP, osiagajac doktadno$¢ poréwnywalna z DFT przy znacznie nizszych kosztach obliczeniowych.

Jakiej rady udzielifaby Pani osobom dopiero rozwazajacym kariere naukowa?
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