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Opis:

Ten projekt obliczeniowy ma na celu teoretyczne zbadanie ewolucji réznych czgsteczek
molekularnych, w tym czasteczek chiralnych i klastréw molekularnych pochodnych 1,2,3-triazolu
indukowanych impulsami laserowymi femto- i nanosekundowymi, uwzgledniajgc efekty
Swiattachiralnego. Gtéwnym celem jest przewidywanie warunkéw eksperymentalnych (energia
wzbudzenia, taduneki/lub stany wzbudzone o niskiej energii) dla kontrolowanej ewolucji pochodnych
triazoli, ktéra moze prowadzi¢ do reakcji "declick”". Dynamika molekularna i badania powierzchni
energii potencjalnej dostarczag kilku mozliwosci zbadania teoretycznych warunkéw potrzebnych do
uzyskania wspomnianego wzorca fragmentacji. Bedziemy bra¢ pod uwage nature chemiczng
pochodnych triazoli (rézne podstawniki zastepcze, uwzgledniajgc centra chiralne), a takze efekty
Srodowiskowe poprzez agregowanie ich w klastry. Osoba zatrudniona bedzie korzysta¢ z szerokiego
spektrum metod struktury elektronowej i dalej jerozwijac. Zaréwno efekty elektronowe, jak i jagdrowe
beda brane pod uwage teoretycznie. Istnieje mozliwos$¢ implementacji metod kwantowych, takich jak
metoda sprezystej tasmy (nudge elasticband), do programu Automekin dla stanéw wzbudzonych
elektronowo. Prace teoretyczng bedzie wspieraé nasze wtasne eksperymenty krzyzowego-
oddziatywania (cross-beam) s$wiatto-materia, a takie prace we wspodtpracy z naszymi kolegami
z wiodacych europejskicho srodkéw eksperymentalnych krzyzowego-oddziatywania: CNRS (Francja),
CNR (Wtochy), ELI (Republika Czeska). Kandydaci muszg posiadac stopien magistra w dziedzinie fizyki,
chemii, matematyki, nauk komputerowych Ilub pokrewnych na poczatku trwania studiéw
doktoranckich. Dodatkowo, oczekujesie gtebokiego zainteresowania metodologiami teoretycznymi
i obliczeniowymi w zakresie fizyki atomowej, molekularnej i optycznej. Wsparcie finansowe obejmuje
stypendium zwolnione zopodatkowania, srodki na podrdze na konferencje, materiaty eksploatacyjne
oraz pokrycie optat za studia dla oséb spetniajgcych kryteria zwolnienia z optat na naszym Instytucie
Chemii Fizycznej Polskiej Akademii Nauk. W przypadku pytan dotyczacych projektu, zespotu
badawczego lub procesu aplikacyjnego, prosimy okontakt z dr. Dariuszem G. Piekarskim pod adresem
dpiekarski(at)ichf.edu.pl.

Cel projektu:

Gtéwnym celem jest przewidywanie warunkdow eksperymentalnych (energia wzbudzenia,
taduneki/lub stany wzbudzone o niskiej energii) dla kontrolowanej ewolucji pochodnych triazoli, ktéra
mozeprowadzi¢ do reakcji "declick". Dynamika molekularna i badania powierzchni energii potencjalnej
dostarczg kilku mozliwosci zbadania teoretycznych warunkéw potrzebnych do uzyskania
wspomnianego wzorca fragmentacji. Bedziemy bra¢ pod uwage nature chemiczng pochodnych triazoli
(rézne podstawniki zastepcze, uwzgledniajgc centra chiralne), a takze efekty Srodowiskowe poprzez
agregowanie ich w klastry.

Wymagania:

- Kandydaci muszg posiadac stopie magistra w dziedzinie fizyki, chemii, matematyki, nauk
komputerowych lub pokrewnych na poczatku trwania studidw doktoranckich,
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- dodatkowo, oczekuje sie glebokiego zainteresowania metodologiami teoretycznymi
i obliczeniowymi w zakresie fizyki atomowej, molekularnej i optycznej,

- wsparcie finansowe obejmuje stypendium zwolnione zopodatkowania, srodki na podrdze na
konferencje, materiaty eksploatacyjne oraz pokrycie optat za studia dla osdéb spetniajgcych kryteria
zwolnienia z optat na naszym Instytucie Chemii Fizycznej Polskiej Akademii Nauk.



