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Zgloszenie zagadnienia badawczego realizowanego
w Krakowskiej Interdyscyplinarnej Szkole Doktorskiej
w dyscyplinie nauki fizyczne

w Jednostce: Instytut Fizyki Jadrowej im. Henryka Niewodniczanskiego
Polskiej Akademii Nauk

Nazwisko i imi¢ promotora, | Swiatkowska-Warkocka Zaneta, dr hab., IFJ PAN, NZzZ34,

tytul/stopien naukowy, . -
jednostka, adres e-mail zaneta.swiatkowska@ifj.edu.pl

Nazwisko i imi¢ promotora | Shakeri Mohammad Sadegh, dr, IFJ PAN, NZ34,
pomocniczego (opcjonalnie),

jednostka, adres e-mail ms.shakeri@ifj.edu.pl

Temat zagadnienia Badanie zlozonych ~mechanizméw na granicy faz
badawczego+ krotki (do
250 stow) opis tematyki
badawczej naswietlaniem laserowym

rozpuszczalnik/nanoczastki wywolanych pulsacyjnym

Tworzenie heterostruktur okazato si¢ doskonalym rozwigzaniem
pozwalajacym  sprosta¢ rosngcemu  zapotrzebowaniu na
innowacyjne materiaty w zastosowaniach zaawansowanych
technologii. Celem tego projektu jest zbadanie obiecujacego i
innowacyjnego podejscia do wytwarzania nietlenkowych
heterostruktur typu rdzen-powloka za pomoca pulsacyjnego
napromieniowania laserowego (PLIL). Metoda ta polega na
wykorzystaniu pulsacyjnego naswietlania laserowego
zawieszonych nanoczastek. Glownym celem jest zrozumienie
mechanizmu na granicy faz rozpuszczalnik/czastka podczas
naswietlania laserem poprzez prace eksperymentalne i
teoretyczne. Kiedy nanoczastki sa wystawione na dziatanie
impulsow laserowych, pochlaniajg energiec z impulsow,
powodujac, ze stykajace si¢ z nimi czasteczki rozpuszczalnika

zyskuja energi¢ kinetyczng. Ten wzrost energii jest
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wystarczajacy, aby czasteczki rozpuszczalnika ulegly dysocjacji i
dyfuzji do stopionej nanoczastki, prowadzac do powstania
roznych faz. W projekcie tym zostang wykorzystane obliczenia
teorii funkcjonatu gestosci (DFT) do okreslenia pdl sit wigzan
reaktywnych. Te pola sitowe zostang nastepnie wykorzystane do

badania zrywania i tworzenia wigzan w odpowiednich uktadach

przy uzyciu symulacji dynamiki molekularnej (MD).

Wymagania w stosunku do
kandydata (wyksztalcenie,
umiejetnosci/kursy)

- mgr fizyki, chemii lub materialoznawstwa

- do$wiadczenie zwigzane z nauka o materiatach

- znajomo$¢ metod obliczeniowych m.in. Dynamiki Molekularne;j
(MD), Teorii Funkcjonatu Ggstosci (DFT). Umiejgtnose
kodowania przy uzyciu Python/Matlab bedzie dodatkowym
atutem.

- umiejetnos¢ pracy w grupie

- dorobek publikacyjny

- bieglos¢ w poslugiwaniu sie jezykiem angielskim jest

koniecznoscia

Wskazanie mozliwych
zrodet 1 zakresu
finansowania spoza
subwencji, np. stypendium

wyjazdow itp.

naukowego, kosztow badan,

NCN-OPUS

Supervisor: name/surname,

degree, affiliation, e-mail
address

Zaneta/Swiatkowska-Warkocka, dr hab., IFJ PAN, NZz34,

zaneta.swiatkowska@ifj.edu.pl

Auxiliary supervisor
(optional) affiliation,e-mail
address

Mohammad  Sadegh/Shakeri,

ms.shakeri@ifj.edu.pl

dr, IFJ PAN, NZ34,
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Research subject title
Short description, up to 250
words

Study the complicated mechanism phenomena at the
solvents/nanoparticles interface induced by pulsed laser

irradiation

Creating heterostructures has proven to be an excellent solution
to meet the growing demand for innovative materials in advanced
technology applications. The aim of this project is to investigate
a promising and innovative approach to fabricating non-oxide
core-shell heterostructures by pulsed laser irradiation (PLIL).
This method involves the use of pulsed laser irradiation of
suspended nanoparticles. The main goal is to understand the
mechanism at the solvent/particle interface during laser
irradiation through experimental and theoretical tasks. When
nanoparticles are exposed to laser pulses, they absorb energy
from the pulses, causing the solvent molecules in contact with
them to gain kinetic energy. This increase in energy is sufficient
for the solvent molecules to dissociate and diffuse into the molten
nanoparticle, leading to the formation of different phases. This
project will use density functional theory (DFT) calculations to
determine the reactive bond force fields. These force fields will
then be used to study the breaking and formation of bonds in
appropriate  systems using molecular dynamics (MD)

simulations.

Additional requirements to
the candidate (education,
skills / courses)

- M.Sc. of Physical/Chemical Science or Materials Science
- Previous experience related to material science

- Familiar with computational materials science methods e.g.
Molecular Dynamics (MD), Density Functional Theory (DFT).
Coding ability using Python/Matlab is a plus.

- Ability to work in group
- Suitable publication record

- Enough profiency in English is a must
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Possible sources of financing,
other than subsidy, e.g.,
scientific scholarship,
research and travel costs, etc.

NCN- OPUS
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31-342 Krakéw
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