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Opis:

Proponowany temat pracy doktorskiej skupia sie na rozwoju nowych technik wbudowywania, ktére
pozwolg na zastosowanie metody sprzezonych klasteréow (metody uznawanej dzi$ za tzw. “zioty
standard” w chemii obliczeniowej) do obliczerr zwigzanych z powierzchniami metalicznymi. Praca
bedzie sie w szczegdlnosci opiera¢ na rozszerzeniu funkcjonalnosci technik wbudowywania
rozwinietych wczesniej dla tlenkéw metali przejSciowych (A. Kubas et al. J. Phys. Chem. Lett. 2016, 7,
4207 and A. Kubas et al. J. Chem. Theory Comput. 2018, 14, 4320). Wykazano, ze powyzsze podejscie
pozwala na uzyskanie tzw. “doktadnosci chemicznej” (btad <1 kcal/mol) w obliczeniach dla reakcji
chemicznych na powierzchniach ciat statych jak réwniez pozwala na obliczenia odpowiedzi
spektroskopowej ciat statych i czgsteczek na nich zaadsorbowanych (UV-Vis, IR, rRaman). Taka
doktadnos$¢ i uniwersalnos¢ metody jest w praktyce bardzo trudna do osiggniecia istniejgcymi
metodami periodycznymi bazujgcymi w wiekszosci na teorii funkcjonatu gestosci. Wybrana kandydat
zaimplementuje nowy schemat wbudowywania i poréwna wyniki uzyskiwane z jego uzyciem
z istniejgcymi schematami obliczen. W kolejnym kroku, jej/jego zadaniem bedzie zbadanie roli
domieszek metalicznych w reakcjach selektywnego uwodornienia. Student(ka) bedzie miat(a)
mozliwo$¢ odwiedzenia wspotpracujgcych z nami grup badawczych w Karlsruhe Institute of
Technology (Niemcy) i University College London (Wielka Brytania).

Cel projektu:

(1) Rozwiniecie metody wbudowywania, ktéra pozwoli na zastosowanie doktadnych metod chemii
kwantowej w opisie procesow katalitycznych na powierzchniach metalicznych

(2) Zbadanie roli domieszek w reakcji chemoselektywnego uwodornienia zwigzkdw nienasyconych
z uzyciem katalizatoréw niklowych.

Wymagania:

- ukoniczone studia magisterskie z zakresu chemii lub fizyki

- doswiadczenie w obliczeniach metodami kwantowymi lub z uzyciem pdl sitowych

- znajomos¢ przynajmniej jednego jezyka programowania (np. C++, Fortran) lub jezyka skryptowego
(np. Python, Bash)

- dobra znajmos¢ jezyka angielskiego w mowie i pismie



