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Rozmowa z autorka pracy:

»Modelowanie reakgiji katalitycznych w procesach deNOx i deN,O na drodze Selektywnej Re-
dukcji Katalitycznej”

Fot. Jan Zych, PK Co stafo u podstaw decyzji, by prace doktorska poswieci¢ procesom zwiazanym z redukcja tlenkéw azotu?

Temat ekologii w nauce jest aktualnie odmieniany chyba przez wszystkie przypadki. Jako mieszkanka
Krakowa, na co dzien do$wiadczam tego, czym jest zjawisko smogu. Chciatam, aby moja praca doktorska, ktérej poswiece
kilka lat, miata wptyw na poprawienie jakosci zycia. Mozliwos¢ zbadania katalizatoréw bardziej efektywnych w procesach
redukgji tlenkéw azotu, a wiec zwiazkéw wchodzacych w skfad zanieczyszczen powietrza, wydata mi sie niesamowicie
interesujaca. Opracowywanie mechanizméw, odkrywanie zaleznosci, ale i réznic, dato mi ogrom satysfakcji. Od ponad
30 lat Unia Europejska wprowadza coraz bardziej restrykcyjne dyrektywy dotyczace emisji gazéw, aby nasze powietrze byto
czyste a komfort naszego zycia lepszy. Dlatego miatam nadzieje, Zze zakres moich badan moze mie¢ pozytywny wptyw na
opracowanie nowych technologii oczyszczania gazéw odlotowych w przemysle, zwtaszcza azotowym, ktéry jest tak istotny
z punktu widzenia produkcji m.in. nawozéw sztucznych.

Jak mogtaby Pani krétko przyblizy¢ czytelnikom katalizatory zeolitowe i ich potencjat wdrozeniowy?

Zeolity to struktury krystaliczne sktadajace sie z atoméw krzemu, tlenu i glinu, czasami z dodatkiem innych atoméw metali, je-
§li zeolit pochodzi ze Zrodet naturalnych. Ze wzgledu na swoja porowata strukture posiadaja duza powierzchnie wiasciwa, co
pozwala w fatwy sposéb osadzi¢ wewnatrz poréw np. metale przejsciowe, ktére z kolei stanowig aktywne centra katalityczne.
Dodatkowo zeolity charakteryzuja sie termostabilnoscia oraz brakiem toksycznosci, co znaczaco utatwia ich wykorzystanie
w procesach przemystowych, czesto przebiegajacych w wysokich temperaturach. Ponadto, w przypadku reakcji, w ktérych reagen-
ty sa w stanie cieklym lub gazowym, fatwo$¢ separacji katalizatora zeolitowego od produktu ma istotne znaczenie dla przemystu.

Jak, w swietle wiasnej pracy, ale tez w szerszym kontekscie, ocenia Pani zasadnos¢ komputerowego modelowania proceséw

przemystowych?

Moge tutaj przytoczy¢ pewna anegdote. W swojej pracy prowadzitam obliczenia dla procesu redukcji tlenku azotu z amonia-
kiem, mogacej mie¢ miejsce réwnoczesnie z redukcja tlenku azotu z podtlenkiem azotu. Na jednej z konferencji przedsta-
wiany byt badany przeze mnie zeolit klinoptylolit, ktéry zostat wdrozony do przemystowej instalacji redukcji tlenkéw azotu
w gazach odpadowych w procesie produkcji kwasu azotowego. Badacze wykazali obnizenie stezenia tlenku azotu oraz
podtlenku azotu w gazach odpadowych, jednak nie rozumieli tego drugiego zjawiska. Dzieki moim obliczeniom mogtam
przedstawi¢ mechanizm, ktéry wptywa na obnizenie stezenia podtlenku azotu i poméc im zrozumiec procesy zachodzace na
katalizatorze. Pokazuje to, jak istotne jest prowadzenie potaczonych badan eksperymentalnych i teoretycznych, ktére moga

wzajemnie sie uzupetniac.
Do czego i w jakim zakresie wykorzystata Pani zasoby Cyfronetu?

Zasoby superkomputeréw Cyfronetu pozwolity mi na prowadzenie wielu obliczer jednocze$nie. Dzieki duzym mocom ob-
liczeniowym mogtam bez trudu prowadzi¢ obliczenia dla struktur sktadajacych sie z wielu atoméw i otrzymywac wyniki do
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analizy w relatywnie krétkim czasie. W swojej pracy doktorskiej zawartam 72 diagramy opisujace

mechanizm deNOx i deN,O. Wymagato to wykonania tysiecy pojedynczych obliczen, co byto
mozliwe tylko i wylacznie dzieki zasobom Cyfronetu. Miatam réwniez okazje przekonac sie, jak
preznie rozwija sie infrastruktura superkomputeréw w Cyfronecie. W tej chwili kontynuuje swoja
kariere naukowa korzystajac z zasobéw nowego superkomputera Ares i z niecierpliwoscia czekam
na mozliwos¢ przetestowania Heliosa. Wspaniale obserwuje sie rozwdj infrastruktury, ktéry prze-
kfada sie na zwiekszenie efektywnosci pracy naukowcow. Jestem bardzo wdzieczna za mozliwosé

korzystania z zasobow Cyfronetu.

Co mogtaby Pani doradzi¢ badaczom na poczatku drogi naukowej? Przed czym chciataby Pani ich

przestrzec, do czego zachecic?

Mam czasem wrazenie, ze chemia obliczeniowa budzi wsréd mtodych naukowcéw pewien lek.
Wydaje sie skomplikowana i mato przystepna. Jednak wazne jest, by nie zraza¢ sie do danego
tematu. Dzisiaj chemia i cata nauka rozwija sie w strone wykorzystywania metod obliczeniowych
czy sztucznej inteligencji, aby mozna byto dogtebnie poznac $wiat, ktéry nas otacza. Warto wiec
chociaz w minimalnym stopniu zawrze¢ w swoich pracach chemie obliczeniowa, jezeli nie pro-

wadzonga samodzielnie, to dzieki wspdtpracy z innymi naukowcami.

Mtodzi badacze powinni tez mie¢ otwarty umyst i stucha¢ dobrych rad bardziej doswiadczonych
naukowcow. Jednak warto pamietac o tym, zeby nie ba¢ sie méwic¢ o swoich nowatorskich pomy-
stach. Dobrze jest wytyczy¢ sobie gtéwna droge kariery naukowej, ale nalezy bra¢ pod uwage,
ze odchodzi od niej wiele interesujacych Sciezek, na ktére warto wejs¢ chociaz na chwile, aby
wzbogaci¢ nasza wiedze o Swiecie, zaréwno tym makro, mikro jak i kwantowym.
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Schematyczne przedstawienie potgczonego procesu deNOx i deN,0 na katalizatorze klinoptylolicie




