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Rozmowa z autorem pracy: ,Zastosowanie metody ETS-NOCV

w oparciu o obliczenia DFT w podejsciu statycznym i dynamicznym
w modelowaniu struktury elektronowej i reaktywnosci uktadow

o potencjalnym znaczeniu technologicznym”.

Jak wygladaty poczatki Pariskiego zainteresowania nauka, a w szczegolnosci chemia?

Fascynacja chemia rozpoczeta sie juz w gimnazjum. Wynikata w mniejszym stopniu z posiadanej
wiedzy i zainteresowania teoria, a w wiekszym stopniu z przeprowadzanych eksperymentéw.
Pasjonujace byto wtedy przeprowadzanie doswiadczen, ktérych efekt widoczny byt natychmiastowo.
W okresie uczeszczania do liceum nastapit jednak zwrot moich zainteresowan w kierunku fizyki
teoretycznej. Wtedy rowniez powstat dylemat — chemia czy fizyka. Powaznie rozwazatem mozliwosc
podjecia studiow w kierunku fizyki, zostatem nawet przyjety na obydwa kierunki: chemie i fizyke na

UJ. Podjatem wtedy decyzje: rozpoczne studia na Wydziale Chemii Uniwersytetu Jagielloriskiego.

W recenzjach Panskiej pracy doktorskiej czesto pojawiato sie sformutowanie méwiace o Pariskiej
dojrzatosci naukowej. Chodzito nie tylko o znajomosc i umiejetnosc stosowania metod badawczych,

ale takze o dotychczasowy dorobek naukowy. Prosze opowiedziec o swoich osiagnieciach.

Studia oraz sam doktorat to byt bardzo intensywny czas. Statystycznie podchodzac to tego czasu,
studia doktoranckie to byto okoto szesciu wizyt w Korei Potudniowej w ramach programu KORANET,
osiem miedzynarodowych konferencji naukowych, szes¢ miesiecy spedzonych w Kanadzie na
Uniwersytecie Calgary, gdzie miatem zaszczyt pracowac w zespole Prof. Toma Zieglera, oraz
wiele innych zobowiazan, takich jak np. praca dydaktyczna. Prosze sobie wyobrazi¢, ze bywaty
momenty, gdzie zdecydowana wiekszos¢ czes¢ roku spedzatem poza Polska. W tym czasie
ukazato sie 12 publikacji w miedzynarodowych czasopismach oraz jedno zgtoszenie patentowe,
ktorych jestem wspotautorem. Jednym z wiekszych osiagniec jest dla mnie fakt, ze jestem autorem
korespondencyjnym i bytem odpowiedzialny za kontakt z edytorami oraz recenzentami w procesie

wydawniczym trzech publikacji. Byto to bardzo duze wyzwanie dla mtodego naukowca.

Mimo tylu mozliwosci zagranicznej wspofpracy, swoje obliczenia ulokowat Pan jednak
w ACK Cyfronet AGH...

Tak, bardzo sobie chwale wspétprace z Cyfronetem. Poza mocami obliczeniowymi superkomputera
Zeus, szczegdlnie godny pochwaly jest pierwiastek ludzki tej infrastruktury. Czas reakcji na
zgtaszane problemy jest ekspresowy, zawsze mozna liczy¢ na wsparcie i pomoc pracownikow
Centrum. Miatem okazje dosyc¢ dobrze poznac ten aspekt, poniewaz wykorzystatem tutaj blisko
38 mln godzin obliczeniowych! Na poczatku swojej drogi naukowej korzystatem jeszcze z zasobow

Baribala (poprzednik Zeusa). Centrum jednak stale sie rozwija i wkrotce miatem okazje skorzystac
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z mozliwosci superkomputera Zeus, ta zmiana stanowita krok milowy w mojej dalszej pracy
naukowej. Dlatego z radoscia przywitatem réwniez wiadomosc o uruchomieniu i udostepnieniu do
obliczen Prometheusa. Poza moca obliczeniowa, szczegdlnie uzyteczne i pomocne dla mnie byty
inne narzedzia udostepniane w ramach oferty Cyfronetu. Korzystatem z GridSpace do katalogowania

plikéw, z wydajnych kart graficznych i r6znorodnego oprogramowania naukowego.
A propos mtodych naukowcéw, czy ma Pan rade dla mtodszych kolegow?

Bez pasji niemozliwa jest kariera naukowca. Wbhrew pozorom, jest to bardzo wymagajacy sposéb na
zycie, o czym wspomniatem wczesniej. Bez pasji trudne jest tez pogodzenie sie z porazkami — nie
kazdy eksperyment od razu sie uda, nie wszystkie zatozenia okazuja sie wtasciwe. Ponadto realizacja
badan czesto wiaze sie z nienormowanym czasem pracy, co moze mie¢ wptyw na zycie osobiste.
Nalezy tez umiec korzystac z mozliwosci, jakie daja nam szczegélne okolicznosci miejsca i czasu — to
troche wiaze sie z posiadaniem szczescia, co tez jest bardzo istotna kwestia. Trzeba réwniez miec

umiejetnosc korzystania z doswiadczenia innych, posiada¢ mentoréw i... nie zrazac sie.
Jak teraz wyglada Pariska praca naukowa? Jakie ma Pan cele?

Obecnie pracuje ze studentami. Jest to kolejny etap rozwoju, poniewaz taka praca stymuluje do
ciagtej aktywnosci naukowej, tyle ze z pomoca oséb, ktére zaczynaja eksplorowac nowe jej obszary.
Bardzo wartosciowa jest wspétpraca ze studentami, ktorzy maja bardzo swieze podejscie do nauki
i duzo entuzjazmu. Poza wspomnianym rozwojem, obecnie moim celem jest tez dazenie do uzyskania
samodzielnosci naukowej, do samodzielnego wytyczania sobie zadar i przestrzeni, w ktdrej istnieje

pole do stosowania wtasnych, niestandardowych czesto podejsc.

Serdecznie dziekuje za rozmowe.
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Poréwnanie czgsteczkowego potencjatu elektrostatycznego (MEP) przedstawione
na konturze gestosci elektronowej (Ap = 0,002) dla uktadu Me-O-PBI
oddziatujgcego z anionami: Cl, HCO; i I
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