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Rozmowa z autorem pracy:
»Studia in silico struktury elektronowej oraz wlasciwosci wiazan dla wybranych materiatéw
termoelektrycznych z grup chalkogenkéw oraz klatratéw krzemowych”

W jaki sposob zainteresowat sie Pan chemig obliczeniowa?

Podczas ¢wiczen z chemii ogdlnej na pierwszym roku studiow czesto rozwiazywatem zadania na tablicy, korzystajac
z umiejetnosci nabytych w trakcie wielu konkurséw z czaséw liceum, w tym Olimpiady Chemicznej. Moje metody rozwiazywania,
z uwagi na rozbudowany aparat matematyczny, przykuty uwage prowadzacej zajecia, ktéra w niedtugim czasie polecita mi
skontaktowac sie z innym pracownikiem Wydziatu, specjalizujacym sie wtasnie w chemii obliczeniowej. W ten sposéb trafitem
pod opieke mojego wieloletniego opiekuna naukowego i promotora, z ktérym wspétpracowatem niemal osiem lat. Jednoczesne
zamitowanie do matematyki, chemii i fizyki oraz fascynacja technologiami komputerowymi — te cechy sprawity, ze btyskawicz-
nie pokochatem chemie obliczeniowa, ktéra stawia wyzwania w obrebie kazdej z wymienionych dziedzin.

Co sktonito Pana do poswiecenia rozprawy doktorskiej konkretnym zwiazkom z grup chalkogenkow oraz klatratow krzemowych?

Zanim jeszcze zaczatem myslec o studiach doktoranckich, bytem juz mocno zaangazowany w obliczenia teoretyczne dla
materiatéw termoelektrycznych. Jeszcze przed planowaniem wniosku o Diamentowy Grant, ktéry p6Zniej otrzymatem, czesto
rozmawiatem z doSwiadczonymi naukowcami z tej dziedziny, zaréwno na Wydziale, jak i w trakcie konferencji naukowych.
W ten sposéb wylonitem szczegdlnie interesujace uktady, ktére warto byto zbada¢ metodami popularnymi w chemii
obliczeniowej (analiza topologii gestosci elektronowej, metody walencyjnosci wiazan), a rzadko spotykanymi w pracach
dotyczacych materiatéw termoelektrycznych, w ktérych zdecydowanie dominowata analiza typowa dla fizyki ciata statego.
W przypadku chalkogenkéw, materiatéw w wiekszosci bardzo dobrze juz poznanych zaréwno od strony eksperymentalnej,
jak i teoretycznej, wybér padt na AgSbTe, i uporzadkowanie w podsieci kationowej oraz wplyw obecnosci defektow
samoistnych. Cho¢ oba te czynniki znaczaco wplywaja na witasciwosci materiatu, to dotychczas powstato niewiele prac
w tym zakresie. Klatraty krzemowe sg materiatami znaczaco réznigcymi sie od chalkogenkéw pod wzgledem chemicznym. Ich
wybdr zwiazany byt z checia wykazania w mojej pracy uniwersalnosci stosowanych metod, pozwalajacych zrozumie¢ wiele
istotnych cech obu grup materiatéw. W przypadku klatratéw krzemowych przyjatem jeden typ struktury z wielu mozliwych
dla tych materiatéw do dalszej analizy przekrojowej, aby ograniczy¢ ztozonos¢ badanych uktadéw.

Jakie najwigksze problemy pojawity sie w czasie badar i w jaki sposob Pan je przezwyciezyt?

Planujac badania do pracy doktorskiej poczatkowo prowadzitem rozmowy z grupa eksperymentatoréw, majac nadzieje na
wspdlne publikowanie prac naukowych. Niestety, w miedzyczasie plany drugiej strony musiaty zosta¢ zmienione i osta-
tecznie trzeba byto poradzi¢ sobie samemu. Z tego powodu potrzebowatem zaglebic sie jeszcze bardziej w opublikowanej
juz literaturze, w celu dostosowania planu badawczego do pracy czysto obliczeniowej, jednoczesnie skupionej wokét kon-
kretnych i aktualnych probleméw dotyczacych badanych grup materiatéw. Ostatecznie problem ten byt dla mnie motorem
napedowym, by prowadzone przeze mnie badania byty na Swiatowym poziomie z innymi pracami teoretycznymi. Razem

z promotorem udato mi sie opublikowaé moje wyniki w bardzo dobrych czasopismach z listy filadelfijskie;j.
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W jaki sposéb zasoby udostepniane przez Cyfronet wspomogty Pariska prace?

Whasciwie, poza drobnymi rachunkami w arkuszach kalkulacyjnych, prawie wszystkie badania, zaréwno z czasu pracy w stu-
denckim kole naukowym, jak i potem na studiach doktoranckich, byty obliczeniami wykonywanymi na zasobach Cyfronetu.
Na poczatku byt to superkomputer Zeus, nastepnie, w niedtugim czasie po udostepnieniu, przenieslismy sie na Prometheusa.
Wykorzystywatem zaréwno oprogramowanie, na ktére licencje posiadat Cyfronet, kompilowatem programy otwarto Zrédto-
we korzystajac z przygotowanego srodowiska, czasami w okresach niskiego ruchu mogtem uruchomié¢ wiele trudnych zadan
obliczeniowych, wykorzystujac niejednokrotnie kilkaset rdzeni jednoczesnie. tacznie wykorzystatem ponad 750 000 godzin

obliczeniowych!

Jak ocenia Pan kierunki rozwoju badarn nad ukfadami termoelektrycznymi i co Pana zdaniem jest potrzebne do stworzenia

instalacji duzej skali?

Badania nad mozliwosciami wykorzystania materiatéw termoelektrycznych w modutach do produkcji energii elektrycznej
trwaja juz od dziesiecioleci. Generatory termoelektryczne z powodzeniem zostaty uzyte w sondach kosmicznych, miedzy
innymi z uwagi na brak elementéw ruchomych, oraz w wielu innych specjalistycznych zastosowaniach, w ktérych czesto
bywaja jak na razie niezastapione. Jednak podstawowym czynnikiem limitujacym wykorzystanie popularnych modutéw
termoelektrycznych na szeroka skale jest ich duzy koszt, wynikajacy z uzywanych do ich produkcji rzadkich pierwiastkéw,
ktére niejednokrotnie sa réwniez silnie toksyczne. Stad tez bardzo preznie rozwijaja sie te kierunki badan, w ktérych
poszukuje sie materiatéw pozbawionych tych negatywnych cech. Chociaz uzyskiwana dotychczas wydajnos¢ modutéw
termoelektrycznych jest wciaz niewystarczajaca do tego, by staty sie optacalne na szeroka skale w takich dziedzinach jak
motoryzacja czy energetyka, to jednak szybki rozwdj badan obserwowany w ostatnim dziesiecioleciu daje duza nadzieje na
to, ze juz niedtugo bedzie mozliwe rozpowszechnienie urzadzen uzasadnionych zaréwno ekonomicznie, jak i ekologicznie.

Co mogtby Pan poradzi¢ osobom dopiero zaczynajacym studia
doktoranckie?

Moim zdaniem najwazniejsze jest dobre przygotowanie — nie-
ustanne poszerzanie wiedzy i swojego warsztatu, niezaleznie od
tego, czy nasze badania prowadzimy w laboratoryjnej probdéwce,
czy na krzemowym plastrze. Trzeba réwniez zdawac sobie spra-
we, ze obie metody sa absolutnie niezastapione w dzisiejszych
czasach i gdy wzajemnie sie przenikaja i uzupetniaja, realnie
umozliwiaja przekraczanie kolejnych granic w badaniu rzeczy- e
wistoéci. Dlatego bardzo wazny jest fundamentalny przeglad lite-
raturowy, zaréwno przekrojowy, jak i szczegbtowy, a takze prze-
glad dostepnych metod i narzedzi — wszystko to pozwoli stworzy¢

dobry plan badawczy. Jestem wyznawca zasady: ,jesli musisz
SClac drzewo w 5 minut, poswiec pierwsze 3 minuty na ostrzenie Struktura klatratu krzemowego typu | z zaznaczonymi klatkami
topora”. T,iT,,



