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Rozmowa z autorem pracy:
»Dyfuzja i reakcje w zattoczeniu: Teoria i symulacje”

W ktérym momencie swojego Zycia postanowif Pan poswieci¢ swdj czas nauce?

Szedtem nastudia juz z mysla o tym, zeby zosta¢ naukowcem, choé nie rozumiatem wtedy, co to wtasciwie
znaczy. Wynikato to z faktu, Zze od dziecka interesowaty mnie nauki Sciste, a najbardziej chemia. Duza role odegraty w tym
ksiazki z kultowej serii ,Monstrrrualna Erudycja”, a w szczegdlnosci ,Chemiczny Chaos”. Nieco juz sfatygowany egzemplarz
wcigz zajmuje wazne miejsce w mojej ksiazkowej kolekcji i regularnie do niego wracam.

Bedac juz na studiach utwierdzitem sie w moim planie, a studiujac na Uniwersytecie Slaskim zaangazowatem sie w dziatanie
Kota Naukowego ,Aqua Regia”. Na studia magisterskie przeniostem sie na Uniwersytet Jagielloniski. W arkana pracy naukowe;j
wprowadzat mnie tam prof. Petelenz, ktéry wywart najwiekszy wptyw na moje wyobrazenie pracy i etosu uczonego. Jednakze
postanowitem zmieni¢ tematyke badawcza i przeniostem sie do Instytutu Chemii Fizycznej PAN, gdzie zaczatem od nowa
w tematyce na pograniczu biologii, fizyki i chemii. M6j promotor, dr hab. Kondrat nauczyt mnie wielu aspektéw pracy
badawczej i networkingu. Doktorat byl momentami stresujacy, ale przyniést mi mase satysfakcji. Polecam go wszystkim,
ktérzy cechuja sie duza ciekawoscia Swiata oraz pokora i cierpliwoscia, bo proces odkrywania bywa zmudny.

Czy wybdr kierunku dalszego rozwoju byt trudny?

Na wczesnym etapie studiow nie przywiazywatem sie do konkretnego zagadnienia czy obszaru badawczego. Ostatecznie
tematyka znalazta mnie — zostata wyznaczona przez grant, w ramach ktérego zostatem przyjety na studia doktoranckie:
dyfuzja w zattoczonych Srodowiskach. Jest to jednak bardzo szeroko zarysowany temat, w zwigzku z czym miatem niematla
swobode w wyborze konkretnych zagadnieri oraz metod badawczych.

Prosimy o krétkie zaprezentowanie o czym traktuje Pariska dysertacja.

Jednym z wielkich wyzwar XXI-wiecznej nauki jest zrozumienie dziatania komérek zywych w oparciu o ich czesci sktadowe
(biatka, DNA, RNA i inne). Do podstawowych czynnosci, jakie wykonuja bioczasteczki, mozemy zaliczy¢ poruszanie sie
w obrebie komérki oraz wchodzenie w reakcje chemiczne. Cho¢ posiedlismy juz rozlegly wiedze o tych procesach poprzez
izolowanie substancji biologicznych i ich badanie w kontrolowanych warunkach, coraz wiecej wskazuje na to, ze wewnatrz
komérek procesy te przebiegaja inaczej niz w probowkach. Wynika to m.in. z faktu, ze komoérki sa niesamowicie ciasno
upakowane. Moim celem byto zbadanie, co sie dzieje pod wptywem tego ,zattoczenia”.

Dla przyktadu, spowolnienie ruchu ze wzgledu na zattoczenie uktadu przy uzyciu kul jest procesem dobrze przebadanym.
Ja postanowitem sprawdzi¢ (przy uzyciu symulacji komputerowych) co stanie sie, jesli te sama objeto$¢ zajme czasteczkami
podtuznymi. Okazato sie, ze efekt spowolnienia ruchliwosci jest wtedy wyraznie wiekszy. Nasi wspdtpracownicy
z uniwersytetu RWTH w Aachen zaobserwowali podobny efekt w badaniach metoda spektroskopii korelacji fluorescencji.
Ponadto, wykazatem, ze zattoczenie moze powodowaé, iz reakcje chemiczne zyskuja ceche kooperatywnosci, co przejawia
sie w skokowych zmianach stezen réwnowagowych pod wpltywem zmiany pewnych parametréw, takich jak temperatura
czy stezenie jon6éw. Biologia jest petna takich ,czutych” reakcji, a okazuje sig, ze ta cecha moze réwniez powsta¢ w wyniku
zattoczenia.
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Co byto niezbedne do prowadzenia symulacji?

Poczatkowo uzywatem programu do dynamiki brownowskiej BDBOX. Nastepnie stworzytem wiasny pakiet, pyBrown,
i kolejne symulacje wykonywatem juz przy jego uzyciu. Zaréwno w jednym jak i w drugim przypadku, Cyfronet wspierat
mnie, gdy napotykatem problemy. Zawsze mogtem liczy¢ na pomoc, gdy czegos nie bytem pewny lub gdy co$ uparcie
,odmawiato wspétpracy”. Uczestniczytem w szkoleniu, ktére wprowadzito mnie w zagadnienia zwiazane z uzytkowaniem
komputeréow duzej mocy. W czasie studiow doktoranckich miatem okazje korzysta¢ z Prometheusa, na tamten moment
najszybszego komputera w Polsce, co bylo bardzo ekscytujace samo przez sie.

Cho¢ postep naukowy opiera sie bardziej na pomystach niz na narzedziach, to nalezy przyznaé, ze superkomputery to
narzedzie, bez ktérych badania — w takiej dziedzinie jak moja — musiatyby by¢ prowadzone w sposéb bardziej ograniczony.
Dzieki dostepowi do infrastruktury PLGrid mogtem zadawac duzo trudniejsze pytania badawcze i nie is¢ na kompromisy
jesli chodzi o jakos¢ obliczerr. W moich badaniach, z jednej strony, pojedyncza symulacja musiata by¢ niezwykle dtuga, by
pozwoli¢ ruszajacym sie czasteczkom ,wyczuc”, ze znajduja sie w srodowisku zattoczonym. Z drugiej strony, dynamika tego
typu jest stochastyczna i kazda symulacja przynosi inne rezultaty. To, co chcemy uzyskaé, czyli tzw. wspétczynnik dyfuzji,
wynika z usrednienia losowych ruchéw tysiecy czasteczek. Dodatkowo wiec kazda symulacje nalezato przeprowadzié
wielokrotnie — w wielu kopiach. Zdecydowanie polecam zasoby badawcze Cyfronetu kazdemu, kto napotyka podobne

wyzwania techniczne w swojej pracy badawcze;j.
Jak wspomina Pan studia doktoranckie?

Praca teoretyka jest w przewazajacej mierze praca samotna. Mimo I. :

to, miatlem przyjemno$¢ wspétpracowaé z wieloma réznymi

naukowcami. Zawdzieczam to mojemu promotorowi, ktéry kfadt o = 5.5% oo = 11.1% fou = 221%

du 2)’ nacisk na wspé’rprace badawc za. Uktady biologiczne cechuje tzw. zattoczenie makroczgsteczkowe, ktore
wywiera duzy wptyw na ruchliwosé czgsteczek i rownowagi reakcji

Najwiecej radosci przynosito uczucie zrozumienia. To poczucie, chemicznych. W mojej pracy badatem te efekty uzywajqc symulacji

komputerowych, reprezentujgc makroczqsteczki przy pomocy prostych

ze Swiat nagle stat sie w jakim$ aspekcie jasniejszy. Niestet
8 ¢ J P ) Jszy Yr modeli, takich jak kule i taricuchy kul, o réznym stezeniu

uczucie to jest raczej oszczednie i nieregularnie dawkowane, stad

wskazana jest cierpliwos¢ i pokora. Studia doktoranckie to nie sa ,po prostu” trudniejsze studia magisterskie. Nie chodzi tu
o oceny, rozwigzywanie zadar, itp., a gléwnym wyzwaniem staje sie stawianie dobrych pytan. Warto o tym wiedzie¢, zeby
zaoszczedzi¢ sobie poczatkowego uczucia zagubienia.

Jakie sa Pariskie plany na przysztos¢?

Przede mna postdoc na University of Utah w Salt Lake City. Mam nadzieje maksymalnie spozytkowac ten czas, by po powrocie
do Polski zacza¢ samodzielna kariere badawcza. Jak pitkarze, mysle tylko o kolejnym meczu. Jak przyjdzie pora na kolejny
krok w karierze, to licze, ze sie zorientuje.

Dziekujemy za rozmowe i zyczymy dalszych sukcesow.



