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Opis:

Badanie materii poddanej dziataniu ci$nien przekraczajgcych 1 GPa (= 10 kbar) jest dynamicznie
rozwijajacy sie oraz interdyscyplinarng dziedzing taczaca fizyke, chemie, geologie, astronomie oraz
biologie. Przemiany obserwowane w tych warunkach czesto réznig sie w zasadniczy sposéb od tych
obserwowanych w normalnych warunkach. Z tego powodu badania wysokocisnieniowe pozwalajg na
lepsze zrozumienie mechanizmow reakcji chemicznych oraz fundamentalnych pojeé uzywanych do
opisu materii, takich jak promien atomowy, elektroujemnos¢, stopien utlenienia itp.

Proponowany projekt badawczy ma na celu zbadanie wptywu wysokich cisnien na wtasciwosci
chemiczne i fizyczne uktadéw bogatych we fluor. Pierwiastek ten posiada unikalng reaktywnosci
nawet w normalnych warunkach, dodatkowo za$ niedawne badania wskazuja, iz chemia fluoru staje
sie jeszcze bardziej ciekawa w warunkach wysokocisnieniowych

Cel projektu:

Celem projektu jest przebadanie reaktywnosci fluoru w ci$nieniach przekraczajgcych 1 GPa (= 10
kbar). Niedawne prace wskazaty, iz uzycie tego pierwiastka jako reagenta w reakcjach
wysokocisnieniowych powinno umozliwi¢ otrzymanie egzotycznych zwigzkéw takich jak NF5. Celem
zaplanowanych obliczen jest poznanie reaktywnosci fluoru wzgledem elektroujemnych niemetali:
tlenu i siarki. W szczegdlnosci zostanie przebadana rdwnowaga pomiedzy preferencjg do tworzenia
wigzan kowalencyjnych i jonowych.

Wymagania:

- ukonczone studia magisterskie na kierunku chemia, fizyka, inzynieria materiatowa lub pokrewnym
w dniu rozpoczecia prac w projekcie

- doswiadczenie w modelowaniu z wykorzystaniem metod mechaniki kwantowej

- mile widziane doswiadczenie w przeprowadzaniu obliczed z wykorzystaniem teorii funkcjonatu
gestosci (DFT)



