Nazwa jednostki: Wydzial Chemii, Uniwersytet Jagiellonski
Nazwa stanowiska: Doktorant stypendysta (1 etat)
Wymagania:

WYMOG PODSTAWOWY:

W mysl zasad konkursu, stypendium naukowe moze by¢ przyznane osobie, ktora
w chwili rozpoczecia realizacji zadan w projekcie jest doktorantem.

Oferta jest kierowana w pierwszym rzedzie do osob, ktore:

- w roku akademickim 2016/17 sa STUDENTAMI I Iub IT ROKU III STOPNIA
studiow stacjonarnych, na kierunku chemia (preferowane) lub kierunkéw
pokrewnych (nauki materiatowe, fizyka)

oraz

- przedtoza zas§wiadczenie o pozytywnym wyniku egzaminu na studia
doktoranckie na Wydziale Chemii Uniwersytetu Jagiellonskiego (kierunek
chemia) i wyraza wol¢ wykonywania pracy doktorskiej w Zespole Katalizy i
Fizykochemii Ciata Stalego (Wydzial Chemii UJ) pod kierunkiem kierownika
niniejszego projektu, od dnia 1 pazdziernika 2017 roku.

INNE ISTOTNE WYMAGANIA:

Doktorant stypendysta moze wybra¢ ze $ciezek prowadzenia badan:
doswiadczalng lub obliczeniowa. Niektore z podanych nizej wymagan dotycza
obu Sciezek, a pozostate jednej z podanych wyzej:

» ukonczone studia magisterskie na kierunku chemia (preferowane) lub na
kierunkach: nauki materialowe, fizyka;

» udokumentowane doswiadczenie w syntezie 1 charakterystyce materiatow
mikroporowatych;

* do$wiadczenie w konstrukcji niestandardowych zestawow doswiadczalnych

Z wykorzystaniem standardowych elementéw automatyki oraz oprogramowania
LabView lub réwnowaznego.

* do$wiadczenie w dziedzinie kwantowochemicznego modelowania ciata statego
(VASP, DMol3, QuantumEspresso, SIESTA, CASTEP);

* znajomos$¢ w stopniu co najmniej Srednim systemu operacyjnego Linux (w
dowolnej dystrybucji)

* do$wiadczenie w dziedzinie modelowania ciala statego na poziomie
klasycznych pol sitowych (GULP, Forcite)
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* doswiadczenie w dziedzinie modelowania procesow sorpcyjnych (RASPA,
Biovia Sorption)

* znajomos¢ jezyka angielskiego co najmniej na poziomie B2+ (zaliczony kurs
akademicki), umozliwiajaca postugiwanie si¢ literaturg naukowa;

* podstawowa znajomos¢ i umiejetno$¢ obstugi oprogramowania komputerowego

umozliwiajgca przygotowywanie dokumentow tekstowo-graficznych (tekst
naukowy, prezentacja ustna, poster): LibreOffice/OpenOffice (lub
réwnowaznym), jak rowniez CorelDraw; pozadana znajomo$¢ programu Biovia
MaterialsStudio (dawniej Accelrys);

» zaradno$¢, motywacja do pracy naukowej, pelne zaangazowanie w wykonywang

prace badawcza;

* gotowos¢ do ciaglego doskonalenia i rozszerzania posiadanych umiejetnosci;
* gotowos¢ do aktywnego udziatu w konferencjach i stazach naukowych,
krajowych i zagranicznych.

Wymagania dodatkowe:

* mile widziana bedzie dodatkowo dobra znajomos$¢ technik obliczeniowych w
zakresie chemii kwantoweyj;

* mile widziana znajomos$¢ programu AutoCAD lub FreeCAD w stopniu
przynajmniej srednim

Wymagane dokumenty:

* CV oraz dane kontaktowe oséb mogacych udzieli¢ rekomendacji
kandydatowi;

* list motywacyjny wraz z opisem zainteresowan naukowych;

* kopia dyplomu ukonczenia studiow magisterskich;

« informacje/zaswiadczenie o wpisie do rejestru doktorantow na Uniwersytecie
Jagiellonskim;

* lista dotychczasowego dorobku naukowego (wspotautorstwo w artykutach
naukowych, aktywny udzial w konferencjach naukowych), uzyskanych nagrod,
stypendiow 1 wyrdznien oraz odbytych praktyk 1 stazy naukowych.

» wykaz ocen z przebiegu studidw oraz $rednia ocen ze studiow;

KIEROWNIK PROJEKTU: dr hab. Witold Piskorz, e-mail:
witold.piskorz@uj.edu.pl
Opis zadan:

W ramach realizacji zadan badawczych w projekcie NCN pt. ,,Wieloskalowa
eksploracja transformacji alkoholi do weglowodoréw w kanatach zeolitow: od
modelowania centrum aktywnego do symulacji proceséw ciaglych” Stypendysta
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%
bedzie zobowigzany do: :/,‘
. . . UNIWERSYTET
* Indywidualnych poszukiwan literaturowych, JAGIELLONSKI
* Przygotowywania artykutow i prezentacji naukowych, W KRAKOWIE
» Czynnego udziatu w konferencjach naukowych.
* Czynnego udziatu w seminariach zespotowych.
e W czesci doswiadczalnej
* Przeprowadzania zaawansowanych eksperymentéw katalitycznych
sprzgzonych ze spektroskopowymi na mikroporowatych materiatach jako
katalizatorach
* Prac zwigzanych z charakterystyka materialdow na podstawie uzyskanych
Wydziat Chemii

wynikow

e W czesci obliczeniowej
e Prowadzenia obliczen kwantowo-chemicznych za pomoca programu
VASP lub DMol3;

e Projektowania $ciezek elementarnych aktow reakcji

e Interpretacji wynikow obliczeniowych w tym modelowania sorpcji
Typ konkursu NCN: OPUS 12
Termin skladania ofert: 31 sierpnia 2017, 23:59
Forma skladania ofert: dowolnie
Warunki zatrudnienia:

Data rozstrzygniecia konkursu: nie pdzniej niz 30 wrzesnia 2017, 23:59.

Przed podjeciem decyzji kierownik projektu zastrzega sobie prawo do
przeprowadzenia bezposredniego spotkania i rozmowy kwalifikacyjnej, w
obecnosci cztonkow dedykowanej komisji wydzialowej Wydziatu Chemii UJ.
Informacje o wynikach konkursu zostang podane do wiadomosci kandydatow.
Stypendium NCN w wysokosci 3000 PLN/miesigc na okres 24 miesigcy.
Proponowany termin zatrudnienia od pazdziernika 2017. Powyzsza kwota jest
niezalezna od stypendium doktoranckiego uzyskiwanego w ramach studiow
doktoranckich.

Kandydat moze liczy¢ na dostgp do bogatego zaplecza laboratoryjno-
aparaturowego:
* klaster obliczeniowy;

* centrum superkomputerowe Cyfronet il. | ngaraRH3

* korzystanie z licencji, ktorych posiadaczami jest Zespot lub licencji PL 30-060 Krakéw
og6lnouczelnianych

tel. +48(12) 633 63 77
Kandydat moze liczy¢ réwniez na dostep do literatury fachowej 1 chemicznych fax +48(12) 634 05 15
baz danych, jak rowniez na merytoryczne wsparcie ze strony cztonkow Zespotu

o sekretar@chemia.uj.edu.pl
Katalizy 1 Fizykochemii Ciata Statego (Wydziat Chemii UJ) 1 mitg atmosfere

www.chemia.uj.edu.pl



pracy.
Dodatkowe informacje:

SKROCONY OPIS TEMATYKI BADAWCZE]

STRESZCZENIE PROJEKTU

1. Cel prowadzonych badan/hipoteza badawcza

Gléwnym celem projektu jest synteza i pelna charakterystyka wlasciwosci
strukturalnych, tekstualnych oraz kwasowo/redoksowych materiatow zeolitowych
oraz ich modyfikacja w kierunku otrzymania nowych katalizatorow. Badania
dotyczy¢ bedg poznania natury centrow aktywnych ich oddzialywania
Z czasteczkami regentdw. Badania obejma takze przeprowadzenie modyfikacji,
ktore optymalizujg teksture materialtow a w konsekwencji ich wiasnosci
katalityczne. Rownolegle stosowanym narzedziem badawczym bedg obliczenia
teoretyczne, umozliwiajgce detekcje procesu dyfuzji, sorpcji a ostatecznie
transformacji czasteczek reagentow w mikrokanatach zeolitow.

2. Zastosowana metoda badawcza/metodyka

W projekcie tym mozna wyrdzni¢ dwie gtéwne techniki badawcze: spektroskopie
IR, zarbwno w modzie statycznym jak i czasowo-rozdzielczym oraz obliczenia
kwantowo-chemiczne w formalizmie DFT i za pomocg klasycznej dynamiki
molekularnej (MD).  Analiza widm IR dostarcza informacji o0 naturze
i wlasciwosciach centrow aktywnych w zeolitach determinowanych przez (a)
wiasnos$ci samej sieci zeolitu (Si/Al), (b) architektur¢ mikroporéw oraz (c) przez
sposob jej modyfikacji (wprowadzenie drugorzedowej mezoporowatosci), ale
takze o sposobie aktywacji czasteczek reagentow przez centrum adsorpcji.
Zastosowanie czasteczek o tak réznym stopniu rozgalezienia (pirydyna, lutydyna,
di-tertbutylpirydyna) umozliwia petng charakterystyke dostgpnosci aktywnych
katalitycznie centréw i powiazanie tej wlasnosci z teksturg badanego materiatu.
Wiasciwosci  centrow  kwasowych w  kontek$écie mocy tych centréw
scharakteryzowane zostang dzigki sorpcji czasteczek o zrdznicowanej
zasadowosci (CO, nitryle, pirydyna).

Jednakze w wielu przypadkach informacje uzyskane z sorpcji typowych
czasteczek sond nie znajdujg catkowitego odniesienia do oddzialywania
czasteczka reagenta — centrum aktywne. Nie jest wigc mozliwe bezposrednie
powigzanie tych informacji z aktywnoscig 1 selektywnos$cig katalizatora. Istotnym
zagadnieniem jest wiec zaadaptowanie czasteczek reagentow jako sond by
bezposrednio powigza¢ aktywno$¢ centrum sorpcji ze sposobem aktywacji
czasteczki reagenta. Sorpcja czasteczek reagentow i detekcja ich transformacji
bedzie szczegodlnie uzytecznym narzgdziem ewaluacji reaktywnos$ci tych
czasteczek oraz natury tworzacych sie produktow przejsciowych. W konteksScie
sorpcji czgsteczek reagentow szczegolny nacisk potozony zostanie na aspekt
ilosciowy ich transformacji w produkty reakcji. Oprocz w/w metod pragniemy
zastosowac analiz¢ TEM, XRD, badania nisko-temperaturowej sorpcji azotu.
Aplikacyjny charakter otrzymanych materiatow zostanie zweryfikowany za
pomoca testow katalitycznych (gtownie dehydratacja etanolu). W badaniach
sorpcji etanolu (czasteczka reagenta) jak i jego transformacji wykorzystana
zostanie spektroskopia IR, tak w modzie klasycznym jak i czasowo-rozdzielczym
(rapid-scan). Rownolegle stosowanym narzedziem badawczym beda obliczenia
,first-principle Monte Carlo” (oparte o energetyke obliczong na poziomie teorii
DFT), umozliwiajace detekcje procesu dyfuzji, sorpcji a ostatecznie transformacji
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czasteczek reagentow w mikrokanatach zeolitow. Korelacja wynikow badan IR,
obrazow 1 analiz mikroskopii elektronowej, obliczen oraz danych katalitycznych
dostarczy informacji pomocnych w projektowaniu nowych katalizatorow. UNIWERSYTET
JAGIELLONSKI
W KRAKOWIE

Dodatkowe informacje dotyczace tematyki projektu kandydaci mogg uzyskac
bezposrednio od kierownika projektu drogg elektroniczng (dr hab. Witold
Piskorz, e-mail: witold.piskorz@chemia.uj.edu.pl).
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