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Rozmowa z autorem pracy:
»Teoretyczne badania struktury form tlenkowych molibdenu
i wolframu na krzemionce oraz ich aktywnosci w metatezie olefin”.

Gdyby miat Pan wyjasni¢ swoje badania osobie niezwigzanej z dziedzing, jak

by Pan to zrobit?

Mam takie ulubione poréwnanie, ktére pomaga zrozumie¢, po co wykonywalismy te obliczenia.
Kazdy, kto zajmuje sie eksperymentem w chemii, wie, co wktada do kolby i wie, czy tez raczej jest
w stanie przewidzie¢, co z niej wyciagnie. Ale tak na dobra sprawe nie jesteSmy w stanie okresli¢, co
tam sie dzieje w Srodku w trakcie reakcji. Za pomoca obliczerh mozemy doktadniej przesledzi¢ dany
mechanizm reakcji, co umozliwia nam lepsze poznanie danego procesu, a to z kolei ostatecznie
moze przetozy¢ sie na jego ulepszenie. Warto tez zaznaczy¢, ze wykonywane obliczenia nie sa

oderwane od rzeczywistych proceséw. To wszystko wiaze sie Scisle z eksperymentem.

Analizowang przez Pana metateza olefin zajmuja sie nawet duze koncerny chemiczne. Pomimo

tego znalazt Pan dziedzine, w ktdrej do tej pory byto wiecej pytar niz odpowiedzi.

Proces metatezy, jesli chodzi o generowanie olefin, jest dos¢ dobrze poznany — mam tu na
mysli mechanizm karbenowy. Jednak do tej pory nie wyjasniono, w jaki sposéb powstaja
centra aktywne katalizatoréw, ktére sa stosowane w przemysle. Caty proces dzielimy na
3 etapy: inicjacji, propagacji i terminacji. Wiemy, jak przebiega etap propagacji. Nie do
konca wiadomo, wedtug jakiego mechanizmu przebiega etap inicjacji (tj. powstawania
centréw aktywnych) oraz etap terminacji (tj. zakorczenia reakcji). Dlatego wiasnie
w swoich badaniach skupitem sie przede wszystkim na tych etapach.

Czy mdgtby Pan krétko opowiedzie¢ o praktycznych zastosowaniach reakcji metatezy?

Reakcja metatezy olefin jest przede wszystkim wykorzystywana w przemystowym procesie
produkcji propylenu. Inne zastosowanie znalazta miedzy innymi w przemysle oleochemicznym,

agrochemicznym, aromatycznym oraz farmakologicznym.

Jakie byty najwieksze wyzwania podczas Pana badar?

Mysle, ze najwiekszym wyzwaniem byto stworzenie odpowiedniego modelu katalizatora, ktéry
w sposéb wystarczajacy oddawatby rzeczywistosé. Jest to o tyle istotne, poniewaz im doktadniejsze
uzyskamy wyniki obliczen, tym tatwiej bedzie je poréwna¢ z wynikami uzyskanymi na drodze
eksperymentu. Innym wyzwaniem byto przebadanie duzej liczby, zaréwno proponowanych
w literaturze, jak i przeze mnie, potencjalnych Sciezek etapu inicjacji metatezy olefin.

W jaki sposéb zasoby Cyfronetu pomogly Panu przy tworzeniu nowego, funkcjonalnego modelu?
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Cyfronet pomdgt mi przede wszystkim poprzez udostepnienie ogromnej mocy obliczeniowej,

ktéra dysponuje w postaci superkomputeréw, jak Zeus czy Prometheus. Zaleta chemii
obliczeniowej jest to, ze posiadajac odpowiednie oprogramowanie mozemy wykona¢ obliczenia
praktycznie wszedzie. Ale w takiej sytuacji tracimy bardzo duzo cennego czasu. To wtasnie dzieki
superkomputerom Cyfronetu mogtem w sposéb sprawny i szybki wykonywac obliczenia, efektem
czego byto powstanie mojej pracy doktorskiej.

Jakie widzi Pan nastepstwa przeprowadzonych badari? Jakie kolejne kroki moga zostac podjete?

Grant, jaki otrzymali$my, dzielit sie na dwie czesci. W pierwszej, nasza cze$¢ zespotu wykonywata
obliczenia teoretyczne, a réwnolegle do nich, druga czes$¢ zespotu zajmowata sie eksperymentem.
Naszym zadaniem byto zaproponowanie nowych modeli katalizatoréw metatezy olefin, zbadanie
mechanizmu tego procesu oraz réwnocze$nie z badaniami eksperymentalnymi prowadzenie
obliczen teoretycznych. Ostatecznie, efektem tej pracy moze by¢ opracowanie nowego,
wydajniejszego uktadu katalitycznego dla procesu metatezy olefin. Ze wzgledu na to, ze w swojej
pracy skupitem sie na badaniu katalizatoréow molibdenowych i wolframowych osadzonych na
krzemionce, mysle, ze naturalng koleja rzeczy bedzie wykonanie obliczen dla tych katalizatoréw
osadzonych na nosnikach glinokrzemianowym lub tlenku glinu.

Co w pracy naukowej daje Panu najwieksza satysfakcje?

Zawsze duza radoscia byt dla mnie satysfakcjonujacy wynik koricowy wymagajacej Sciezki
syntetycznej lub obliczeniowej, ktéra sprawiata mi duzo probleméw. Réwniez mozliwos¢ ciagtego
rozwoju oraz ré6znorodnos¢ tematéw podejmowanych przeze mnie badari — w pracy dyplomowe;j
zajmowatem sie badaniem aktywnosci antyoksydacyjnej wybranych roélin, w trakcie doktoratu
zdobytem wiedze i umiejetnosci z zakresu metatezy olefin i chemii obliczeniowej, a aktualnie
pracuje jako specjalista ds. syntezy — jest dla mnie bardzo wazna i czerpie z niej duzo satysfakcji.

Broniac prace doktorska zamknat Pan pewien etap. Co mégtby Pan

poradzi¢ mtodym naukowcom, ktérzy dopiero ten etap otworzyli? Z\:Mo/{: Z\:Wi,o

Osobom, ktére jeszcze nie zaczety studiéw doktoranckich, Pt P s
radzitbym przede wszystkim madrze wybraé¢ promotora. Natomiast Y
jesli miatbym co$ poradzi¢ osobom, ktére sa juz w trakcie doktoratu

— skupi¢ sie na doktoracie i go realizowac. Jednoczesnie, jezeli

pojawiaja sie mozliwosci nawigzania obiecujacej wspdtpracy, & ks

odbycia stazu naukowego lub stazu w przemysle, to warto z nich —,3\0,2'\— " —,;"uc,g'\—

skorzystac. | to, co jeszcze chciatbym poradzi¢, to branie czynnego
udziatlu w konferencjach naukowych. Zawsze daje to okazje
Struktury zaproponowanych w pracy doktorskiej badanych uktadéw
katalitycznych procesu metatezy olefin (tlenkowe prekursory Mo(1V),
Mo(VI), W(IV) i W(VI), osadzone na powierzchni
amorficznej krzemionki)

do prezentacji wynikéw swojej pracy, obycia sie w Srodowisku
naukowym i podszlifowania jezyka obcego.



