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Rozmowa z autorem pracy:
»Badanie oddziatywan elektronowych w zwiazkach molibdenu o mieszanej walencyjnosci
metodami chemii kwantowe;”

Jaki aspekt chemii obliczeniowej jest dla Pana najbardziej interesujacy?

Najciekawszym dla mnie aspektem chemii obliczeniowej jest to, Zze przeprowadza sie badania na réznych modelach, ktére
stosunkowo fatwo mozna modyfikowaé. Dzieki temu mozemy analizowaé wptyw réznych czynnikéw na wiasnosci uktadéw
chemicznych. Dodatkowo, dzieki coraz to nowoczesniejszej technologii obliczeniowej mozna analizowac coraz bardziej
zlozone modele.

Co zadecydowato o wyborze skorpionianowych komplekséw molibdenu jako przedmiotu badar?

Temat moich badan poczatkowo powstat z potrzeby chwili. Wspétpracownicy z Politechniki Krakowskiej pracowali nad
zrozumieniem mechanizméw rzadzacych zachowaniem skorpionianowych komplekséw molibdenu, w szczegélnosci
zawierajacych wiecej niz jedno centrum metaliczne. Do tego potrzebna byta analiza czynnikéw wptywajacych na strukture
elektronowa, a te mozna skutecznie modelowac przy uzyciu komputeréw.

Same skorpioniany, z racji wszechstronnosci ligandéw, ktére moga je tworzy¢, jak réwniez sposobéw, na ktére poszczegélne
centra metaliczne moga by¢ potaczone, okazaty sie by¢ bardzo ciekawym, a zarazem skomplikowanym przedmiotem badan.
Dodatkowo, ich zdolno$¢ do tworzenia zwigzkéw o mieszanej walencyjnosci, gdzie poszczegélne centra metaliczne znajduja
sie na innym formalnym stopniu utlenienia, a niesparowany elektron moze by¢ mniej lub bardziej wspétdzielony pomiedzy
centra tworzace taki kompleks, powoduje, ze sa dobrymi systemami do analizy wewnatrzczasteczkowych transferéw
elektronu. W czasie eksperymentéw doswiadczalnicy zaobserwowali ciekawe zjawisko elektrokatalizy rozpadu chloroformu
przez niektére ze skorpionianéw. Badanie réwniez i tego procesu byto bardzo ciekawym wyzwaniem.

Metodologia przeprowadzonych przeze mnie obliczen, w tym przepisy na doktadne obliczanie potencjatéw utleniajaco-
redukujacych centréw metalicznych, jak i analiza wptywu pewnych oddziatywan zwanych oddziatywaniami dyspersyjnymi,
moga by¢ i s stosowane dla innych klas uktadéw.

Jakie mozliwosci w czasie badan teoretycznych dafa Panu wspomniana wspdfpraca z zespotem doswiadczalnym?

Bliska wspotpraca z eksperymentatorami — zespotem Piotra Romariczyka i Stefana Kurka z Politechniki Krakowskiej — byta
w moim przypadku kluczowa. Dzieki temu mogliSmy wzajemnie uzupetnia¢ nasze braki w zrozumieniu réznych aspektéw
rozwiazywanych probleméw, a ja mogtem bezposrednio konfrontowaé rezultaty moich eksperymentéw obliczeniowych
z danymi doswiadczalnymi.

Przy badaniach korzystat Pan z kilku kolejnych superkomputeréw Cyfronetu. W jaki sposéb udostepniane zasoby wptynety na
Pariskie badania?

Po prostu bez zasobow Cyfronetu nie bytbym w stanie przeprowadzi¢ moich badan. Kazda kolejna generacja superkomputeréw
dawata nowe mozliwosci obliczeniowe, dzieki ktérym mogtem badac bardziej ztozone uktady lub wykonywa¢ obliczenia
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przy uzyciu metod umozliwiajacych uzyskanie dokfadniejszych wynikéw, bardziej zgodnych z dostepnymi danymi
doswiadczalnymi.

Czy na postawie procesu wiasnych badan pokusitby sie Pan o prognoze, w jakich kierunkach prowadza nauke wspdtczesne
osiagniecia technologiczne i odkrycia teoretyczne?

W ostatnich latach mozna zauwazy¢ zwiekszone znaczenie badan in silico w chemii, biochemii oraz naukach pokrewnych.
Dzieki wykorzystywaniu superkomputeréw mozna szybciej i bardziej efektywnie bada¢ ciekawe uktady, m.in. potencjalne
leki czy tez uktady katalityczne. Réwniez tak zwane uczenie maszynowe przyczynito sie do otrzymania interesujacych
wynikéw naukowych w naukach biochemicznych, umozliwiajac np. przewidywanie struktur przestrzennych biatek.
Mysle, ze bedziemy mogli tworzy¢ lepsze, bardziej ztozone modele interesujacych nas uktadéw, a to da nam lepszy wglad
w najwazniejsze procesy chemiczne i biochemiczne.

Badania prowadzace do rozprawy doktorskiej s roztozone w czasie i koriczy sie je z innym zestawem wiedzy i umiejetnosci,
niz ten, z ktérym sie je zaczynato. Jakiej porady udzielitby Pan mfodym naukowcom na poczatku tej drogi?

Na pewno polecitbym, by pierwszy okres studiow poswiecili na rozbudowywanie swojej wiedzy o dostepnych metodach
i technikach badawczych oraz nawiazali jak najszersze kontakty z r6znymi naukowcami. Dzigki temu juz na etapie doktoratu
mozna uczestniczy¢ w bardzo ciekawych projektach badawczych, zobaczy¢ sposoby pracy w wielu grupach badawczych
oraz mie¢ mozliwos$¢ obserwacji i wspétuczestnictwa w opracowywaniu réznych raportéw i publikacji. Dopiero w dalszej
kolejnosci, na podstawie wczesniejszych doswiadczen, wybratbym szczegbtowa teze pracy, nad ktéra nalezy skoncentrowaé
sie w kolejnych latach. Na pewno kazdemu rozpoczynajacemu taka przygode poradzitbym, by jak najwczesniej starat
doskonali¢ sie w opisywaniu swoich badan i przygotowaniu publikacji naukowych. Ta umiejetnos¢ przyda sie nie tylko
w trakcie pisania pracy doktorskiej.

Kontur gestosci spinowej uzyskanej dla jednego z badanych skorpioniandw molibdenu w geometriach minimum energetycznego (po lewej)
oraz maksymalnej delokalizacji niesparowanego elektronu (po prawej)



