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1. Proponowana tematyka (hastowo):

Tematyka: modelowanie i badanie centréow aktywnych w tlenkowych uktadach katali-
tycznych (m.in. zeolitach), badanie i modelowanie adsorpcji w materiatach porowatych
(np. zeolity, MOF — sieci metaloorganiczne). Warsztat: obliczenia kwantowochemiczne,
obliczenia mechanika molekularna, wspotpraca z grupami eksperymentalistow (i obli-
czeniowcow).

2. Jak bedzie wygladala wspoélpraca w ramach tutorialu ?

Spotkania z tutorem, mozliwo$¢ wspotpracy z doktorantem /opiekunem (w w zaleznosci
od tematyki, w miar¢ mozliwosci czasowych studenta), udzial w seminariach zespoto-
wych.

3. Jakiego typu praca roczna moze by¢ wykonywana 7

Praca roczna moze by¢ literaturowa lub badawcza. Badawcza moze byé realizowana
samodzielnie lub we wspoétpracy z tutorem/doktorantem/opiekunem. W zaleznosci
od preferencji moze mie¢ charakter teoretyczny/obliczeniowy lub eksperymentalny (we
wspolpracy w ramach grupy lub z innymi zespotami).

4) Jaka jest proponowana przez tutora tematyka prac rocznych?

W ogoélnosci prowadzimy badania materiatéw porowatych dwojakiego rodzaju: pro-
katalityczne oraz dotyczace adsorpcji. Jednakze w ramach dostepnych metod oraz
mozliwosci mozna rozwazy¢ rozszerzenie tej tematyki.

Przyktadowa tematyka:

e . Badania adsorpcji wody w materiatach MOF” (literatura i ewent. badania, ob-
liczenia)
e  Aktywacja wiazania C-H — aktualne wyzwania” (literatura i ewent. obliczenia)

e ,Modelowanie oddziatywania czasteczki H, z centrami kationowymi Cd** i Zn**”

e Specjacja centrow kwasowych w materiatach o strukturze MWW?” (modelowanie)

5) Jaka jest aktualna tematyka badain naukowych/wspolpracy miedzygru-
powej tutora?

Aktualna tematyka obejmuje:
e modelowanie etapéw procesow przemiany metanolu/etanolu do weglowodorow

(M/ETH) — wspotpraca

e modelowanie adsorpcji matych czasteczek (metanolu, wody, dwutlenku wegla,
azotu, weglowodoréow) w materiatach porowatych (zeolity, MOFy) za pomoca
programu RASPA — wspolpraca z prof. Sofia Calero (Sevilla, Hiszpania)
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6) Jaka wiedza bylaby przydatna przed rozpoczeciem wspdlpracy z tuto-
rem? Czy tutor wymaga/zaleca odbycie konkretnych kurséw, lub zdobycie
konkretnych umiejetnosci przed/na samym poczatku wspélpracy?

Dobér zalecanych kursow zalezy od preferencji kandydata i ustalany bedzie w trybie
indywidualnym w porozumieniu ze studentem. Punktem wyjscia na pierwszym stopniu
to ,chemia nieorganiczna i strukturalna” oraz ,chemia fizyczna i teoretyczna”. Typowy
zestaw kursow przewidzianych dla drugiego stopnia zawiera panel katalizy 1 chemia
powierzchnii ciata statego, ale w ramach indywidualizacji mozna ten zestaw zmieniac,
badz realizowa¢ w ogole inny panel. Czesto przydatne sa kursy przewidziane dla kieru-
nku fizyka (w ramach potrzeb, w miare mozliwosci w zastepstwie kursow dla chemii).
Mozliwe jest tez realizowanie pewnych kurséw awansem.

7) Jakie jest podej$cie tutora do ewentualnej wspoélpracy ze studentem:
nastawione na specjalizacje w danej dziedzinie czy bardziej interdyscypli-
narne? Czy tutor moze podaé przyklady swoich publikacji popularnonau-
kowych (ze szczeg6lnym uwzglednieniem publikacji interdyscyplinarnych)?

Oba podejscia sa mozliwe. Specjalizacja w waskiej dziedzinie (modelowanie moleku-
larne) lub wspolpraca w ramach grupy lub z innymi zespotami (synteza i modyfika-
cja materialéow porowatych, badania spektroskopowe, katalityczne, badanie adsorpcji i
inne).
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