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Czemu postanowit Pan skupi¢ badania na oddziatywaniach miedzyczasteczkowych w krysztatach
wieloskfadnikowych?

Projektowanie nowych materiatéw do zastosowania w réznych gateziach przemystu oraz medycyny pochtania ogromne ilosci
zasobéw naturalnych, pieniedzy i czasu. Z tego wzgledu, na znaczeniu zyskuja metody oparte na przewidywaniu struktury
materiatu w skali atomowej. Jedna z najwazniejszych gatezi projektowania struktur krysztatéw wielosktadnikowych w celu
uzyskania materiatu o pozadanej wiasnosci fizycznej jest inzynieria krystaliczna, wykorzystujaca zrozumienie oddziatywan
miedzyczasteczkowych w kontekscie upakowania krysztatéw. Wiasnosci krysztatéw nie sa prosta funkcja wiasciwosci po-
szczegblnych elementéw struktury. Zamiast tego zalezg one silnie od interakcji miedzy czasteczkami w strukturze oraz ich
wzglednej orientacji i potozenia. Zatem, aby w racjonalny i efektywny sposéb tworzy¢é nowe materiaty, musimy poznac
sposob ich ,dziatania” w skali atomowej w obecnie znanych materiatach funkcjonalnych. Motywacja moich badan byto
stworzenie metodologii, opartej o obliczenia kwantowo-chemiczne oraz dyfraktometrie rentgenowska, pozwalajacej na sko-
relowanie dynamiki oddziatywan w krysztale z jego makroskopowymi wiasnosciami. Dodatkowo, kazdy z trzech badanych
typow uktadéw posiadat cechy, ktérych wyttumaczenie umykato dotychczas wykorzystanym metodom eksperymentalnym,
co juz samo w sobie byto ciekawym wyzwaniem badawczym.

Jakie dalsze kroki badawcze moga by¢ podjete na podstawie otrzymanych przez Pana wynikéw?

Zaréwno zastosowany schemat badawczy jak i uzyte metody i programy moga zosta¢ zaadaptowane do zbadania wielu
wiasnosci fizycznych w szerokim spektrum materiatéw. Opracowany sposéb analizy jest skuteczny w opisie strukturalnych
przejs¢ fazowych oraz dynamicznego nieporzadku wystepujacego w fazach krystalicznych. Licze, ze zaproponowane prze-
ze mnie podejscie, jak réwniez otrzymane wyniki pozwola lepiej zrozumie¢ dynamiczne zjawiska strukturalne i zwiazane
z nimi efekty makroskopowe, co umozliwi inzynierie nowych materiatéw funkcjonalnych. Przyktadem mogtyby by¢ materiaty
ferrokaloryczne, takie jak badany siarczan(VI) amonu, ktére moga zosta¢ wykorzystane do stworzenia bardziej efektywnych
i przede wszystkim przyjaznych dla srodowiska systeméw chtodzacych. Problem znikania danej fazy krystalicznej jest znany
w przemysle farmaceutycznym, generujac ogromne straty w przypadku gdy dana forma polimorficzna zostaje uzyta w leku
wprowadzonym do produkgji. Uzyskane wyniki, tumaczace znikanie jednej z odmian polimorficznych kokrysztatu mocznik-kwas
barbiturowy, powinny pozwoli¢ na lepsze zrozumienie tego zjawiska, a takze powinny stanowi¢ impuls do dalszych badan
nad wptywem porzadkowania sie czasteczek w roztworze na efekt krystalizacji.

W pracy wspomina Pan o wykorzystaniu autorskich skryptéw do analizy dynamiki ukfadéw wigzan wodorowych. Czy moze-

my poprosi¢ o krotkie przyblizenie oprogramowania?

Gtéwnym celem przygotowanego oprogramowania byta analiza korelacji czasowych oraz przestrzennych pomiedzy zmia-
nami parametréw geometrycznych indywiduéw chemicznych w badanych uktadach. Oprogramowanie pozwala na bada-
nie parametrow kazdego jonu, czasteczki oraz wiazania w klastrze obliczeniowym w sposéb indywidualny, umozliwiajacy
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analize dynamicznego nieporzadku w symulowanych strukturach krystalicznych. Mozliwe jest takze usrednienie kazdego
obliczonego parametru w czasie i przestrzeni (z uwzglednieniem symetrii przestrzennej krysztatu) pozwalajace na poréw-
nanie wynikéw symulacji z danymi uzyskanymi z uzyciem dyfraktometrii rentgenowskiej. W programie, kazda czasteczka/
jon jest instancja wybranej klasy, ktéra przechowuje wspétrzedne kartezjanskie wszystkich atoméw. Pozwala to na szybkie
obliczenie wybranych dtugosci wiazan, katéw walencyjnych i katéw torsyjnych dla wybranego typu czasteczki. Dodatkowo,
w niektérych przypadkach zaimplementowatem wyznaczanie bardziej ztozonych parametréw geometrycznych, m.in. ob-
jetosci czasteczki w oparciu o wyznaczenie jej otoczki wypuktej. Cata cze$¢ obliczeniowa programu zostata potaczona

z modutem graficznym w celu zautomatyzowania wizualizacji wynikow.
W jaki sposéb wykorzystat Pan zasoby informatyczne udostepniane przez Cyfronet?

Wykorzystujac superkomputery Ares oraz Prometheus, wykonatem ponad 70 symulacji metoda dynamiki molekularnej Borna
-Oppenheimera dla kilku typéw krysztatéw w programie CP2K. Symulowane z uwzglednieniem periodycznych warunkéw brze-
gowych klastry zawieraty od kilkudziesieciu do kilku tysiecy atoméw. Ze wzgledu na wielkos¢ uktadéw i ztozonos¢ obliczen,
wiekszo$¢ z nich wykorzystywata od 288 do 432 rdzeni. Uzyskane zasoby pozwolity na analize wibracyjng kazdego uktadu
z wykorzystaniem wygenerowanych widm mocy oraz ich dekompozycji. Otrzymane zasoby dyskowe umozliwity mi analize
oddziatywar miedzyczasteczkowych w badanych krysztatach z wykorzystaniem wyzej oméwionego, autorskiego oprogramo-
wania. Dodatkowo, dla dwéch badanych uktadéw wykonatem dekompozycje energii oddziatywan dla kilku tysiecy wybranych
geometrii z wyznaczonych trajektorii. W tym celu wykorzystatem metode backfill, wymagajaca uzycia tysiecy krétkich zadan na
klastrze obliczeniowym. Przeprowadzone obliczenia pozwolity mi wyjasni¢ mechanizm przejécia fazowego w ferroelektrycznym
siarczanie(Vl) amonu, a takze opisa¢ zjawisko transferu protonu w tréjsktadnikowych krysztatach zawierajacych motyw taricucha
polikationowego. Rozwigzatem réwniez zagadke znikajacej formy polimorficznej kokrysztatu mocznik-kwas barbiturowy, co
pozwolito mi opracowa¢ eksperymentalna

metode jej otrzymywania w sposéb powta- F—r—
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rzalny.

Jaka porade mdgtby Pan przekazac oso-
bom rozpoczynajacym szkote doktorska?

Ze wzgledu na swdj unikalny charakter
praca naukowa daje duza swobode w orga-

nizowaniu swojego czasu i tego, czym sie

zajmujemy. Istotne jest, aby w doborze wia-
Graficzna reprezentacja przejscia fazowego w siarczanie(VI) amonu (przedrukowano

snej tematykl kierowac sie przede WSZyStklm z L. M. Malec et al. Acta Materialia, 2021, zgodnie z CC BY 4.0)

tym, co nas interesuje i tym, co nasze bada-

nia moga dac innym. Nie nalezy bac sie zmian i przywiazywac sie do tego, czym zajmowalismy sie na wczesniejszych etapach
edukacji. Studia doktoranckie daja czas, aby wyksztatci¢ swoj wiasny warsztat naukowy, nauczy¢ sie przekazywac swoja wiedze,
a takze nawiazac wspdtprace z innymi naukowcami. Od naszych samodzielnych wyboréw zalezy, czy nasza praca bedzie za-
réwno satysfakcjonujaca jak i wartosciowa. Brak radosci z tego, co robimy, moze fatwo prowadzi¢ do utraty ciekawosci, ktéra dla
mnie zawsze byfa gléwna motywacja do prowadzenia badan. Dlatego od poczatku doktoratu powinnismy by¢ Swiadomi, dlaczego
chcemy zajmowac sie dang tematyka i koncentrowac sie na tych aspektach badawczych, ktére pomoga nam sie rozwijac.




