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Opis projektu:

W grupie Arhangelskisa opracowujemy metody obliczeniowego projektowania materiatéw krystalicznych w
celu poprawy szybkosci i obnizenia kosztéw opracowywania materiatow.

Naszym gtéwnym zainteresowaniem badawczym jest rozwdéj metody przewidywania struktur krystalicznych
(angl. crystal structure prediction, CSP) sieci metaloorganicznych (angl. Metal-organic frameworks, MOF),
ktére sg materiatami funkcjonalnymi zbudowanymi z weztéw metali przejsciowych potaczonych tgcznikami
organicznymi. MOFy sg znane z réznorodnos$ci zastosowan funkcjonalnych, w tym magazynowania gazéw,
katalizy, materiatdw do magazynowania energii, materiatdbw magnetycznych i wielu innych. R6znorodnosc¢
wiasciwosci funkcjonalnych wynika z ogromnej liczby mozliwych kombinacji weztéw i fgcznikéw, z ktérych
kazda prowadzi do materiatdw o réznych strukturach krystalicznych, a po tym i witasciwosciach
funkcjonalnych. Dlatego projektowanie nowych MOFéw wymaga szeroko zakrojonych eksperymentalnych
badan przesiewowych, 2 celu znalezienia kombinacji weztéw i tgcznikéw, ktoére dajg materiaty o
pozadanych wtasciwosciach.

Metoda CSP, opracowana w naszym zespole,! zapewnia alternatywne podejs$cie do projektowania MOFow
z perspektywy obliczeniowej: zaczynajgc od dwuwymiarowego diagramu weztéw i fgcznikdw. JesteSmy w
stanie przewidzie¢, ktére struktury krystaliczne najprawdopodobniej utworzg sie eksperymentalnie, a
nastepnie symulowa¢ witasciwosci funkcjonalne przewidywanych struktur. W szczegdélnosci ostatnio
zastosowalismy te metode do projektowania MOFéw o potencjalnym zastosowaniu jako paliwa rakietowe.?

Obecny projekt doktorancki poswiecony jest zastosowaniu CSP do projektowania magnetycznych
materiatdw MOF. W tych materiatach atomy metali przejsciowych z niesparowanymi elektronami przenosza
moment magnetyczny, jednak fgczniki organiczne pozwalajg kontrolowaé odlegtos¢ miedzy centrami
magnetycznymi i ich orientacje, wptywajgc w ten sposéb na ogdlng wydajnosé magnetyczna.® Naszym
celem jest wiarygodne przewidywanie struktur MOFow, ktére majg silne wladciwodci magnetyczne w
mozliwiwysokich temperaturach.

Wybrany kandydat bedzie stosowat najnowoczesniejsze metody obliczeniowe, przede wszystkim
obliczenia metodg teorii funkcjonatu gestosci (ang. density functional theory, DFT), oraz uczenie
maszynowe do przewidywania struktur krystalicznych i wtasciwosci magnetycznych (uporzadkowanie
magnetyczne, temperatura Curie) struktur MOFow.

Stypendium obejmuje réwniez 6-miesieczny staz (wspierany przez NAWA) u dr. Krunoslava Uzarevicia
(Insitut Ruder Boskovi¢, Zagrzeb, Chorwacja), gdzie kandydat przejdzie szkolenie w zakresie
eksperymentalnej syntezy i charakteryzacji MOFéw, w tym pomiarach magnetycznych.

W zakresie pytan prosze pisa¢ na adres m.arhangelskis@uw.edu.pl. Wiecej informacji mozna znalezé
stronie internetowej www.arhangelskis.org.
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Warunki wzgledem kandydata

Do konkursu moze przystgpi¢ osoba, ktéra nie posiada stopnia naukowego doktora i nie jest uczestnikiem
szkoty doktorskie;j.

e Stopien magistra chemii oraz dziedzin pokrewnych.
e Doswiadczenie w obliczeniach chemii kwantowej (periodyczne obliczenia DFT sg pozgdane).
e Dobra znajomos¢ jezyka angielskiego.

Dodatkowe kwalifikacje:
e Doswiadczenie w pomiarach dyfrakcji rentgenowskie;.

e Doswiadczenie z r6znymi metodami charakteryzacji ciata statego, np. NMR w ciele statym, pomiary
magnetyczne, analiza termiczna.

Dyscyplina: nauki chemiczne
Limit miejsc: 1
Harmonogram rekrutacji

Harmonogram rekrutaciji:

— rejestracja kandydatéw w IRK: od 10 maja do 09 czerwca 2023 r.

— postepowanie rekrutacyjne: od 14 czerwca do 23 czerwca 2023 r.

— ogtoszenie listy rankingowej: do 30 czerwca 2023 r.

— przyjmowanie dokumentéw od zakwalifikowanych kandydatéw: od 3 lipca do 21 wrzesnia 2023 r.
— ogtoszenie listy przyjetych do Szkoty Doktorskiej: do 30 wrzesnia 2023 r.

Rozpoczecie ksztatcenia — pazdziernik 2023

Optata rekrutacyjna

200 zt

Forma postepowania kwalifikacyjnego

W postepowaniu kwalifikacyjnym uwzglednia sie ocene:

1) aktywnosci naukowej kandydata na podstawie CV lub zyciorysu udokumentowanej skanami materiatow
zatgczonymi do wniosku o przyjecie do Szkoty;

2) rozmowy kwalifikacyjnej z kandydatem / egzaminu kwalifikacyjnego;
3) innych osiggniec.



Jezyk postepowania kwalifikacyjnego, w tym rozmowy kwalifikacyjnej

Rozmowa kwalifikacyjna odbywa sie w jezyku polskim lub angielskim zgodnie z preferencjami kandydata
zgtoszonymi w IRK. W przypadku wyboru jezyka polskiego, rozmowa kwalifikacyjna moze zawiera¢ czesé
prowadzong w jezyku angielskim.

Wymagane dokumenty

Kandydat sktada wytgcznie w IRK wniosek o przyjecie do Szkoty. Wniosek zawiera:

1)

4)

5)

wskazanie wybranej dyscypliny, w ktorej kandydat planuje podjaé ksztatcenie, numer PESEL lub
numer paszportu, obywatelstwo, dane kontaktowe (adres zamieszkania, adres poczty
elektronicznej, numer telefonu), informacje, czy kandydat wyraza zgode na doreczenie decyzji
administracyjnych za pomocg srodkéw komunikacji elektronicznej, zgode na przetwarzanie danych
osobowych na potrzeby postepowania rekrutacyjnego;

skan dyplomu ukohczenia jednolitych studiéw magisterskich bgdz studiéw drugiego stopnia lub
rébwnorzedny uzyskany na podstawie odrebnych przepiséw lub w przypadku kandydatow
realizujgcych ksztalcenie w ramach Europejskiego Obszaru Szkolnictwa Wyzszego -
zaswiadczenie o uzyskaniu tytutu zawodowego magistra albo os$wiadczenie, ze dyplom lub
Swiadectwo uzyskania tytutu zawodowego magistra zostanie dostarczone do 21.09.2023
(formularz os$wiadczenia). W przypadku dyplomu réwnorzednego dyplomowi ukonczenia
jednolitych studiéw magisterskich lub studidw drugiego stopnia, kandydat uzasadnia te
réwnorzednosé. W przypadku gdy dyplom zostat wydany w jezyku innym niz polski lub angielski,
kandydat zatgcza jego ttumaczenie przysiegte;

zyciorys lub CV zawierajgce informacje o aktywnosci naukowej, w tym zainteresowaniach i
osiggnieciach naukowych kandydata w okresie pieciu lat kalendarzowych poprzedzajgcych
ztozenie wniosku (w przypadku, gdy kandydat w tym okresie zostat rodzicem, co potwierdzi
zatgczajgc we wniosku skan aktu urodzenia dziecka, termin ten podlega wydtuzeniu o dwa lata na
kazde dziecko), w szczegodlnosci o:

» publikacjach,

= pracach badawczych i organizacyjnych w kotach naukowych,

» udziale w konferencjach naukowych,

= udziale w projektach badawczych,

= nagrodach i wyréznieniach,

= stazach badawczych,

= odbytych szkoleniach z zakresu umiejetnosci badawczych,

= dziatalno$ci popularyzujgcej nauke,

= dziatalnosci w ciatach przedstawicielskich ruchu naukowego,

= Sredniej ocen ze studiow,

= karierze zawodowej,

= znajomosci jezykéw obcych;

skany materiatow potwierdzajgcych wskazang w zyciorysie lub CV aktywnos$¢ naukows;

dokument potwierdzajgcy znajomosC¢ jezyka angielskiego na poziomie co najmniej B2 lub
oswiadczenie o znajomosci jezyka angielskiego w stopniu umozliwiajgcym ksztatcenie w szkole;
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skan oswiadczenia planowanego promotora o podjeciu sie opieki promotorskiej oraz o liczbie
doktorantéw, dla ktérych pozostaje wyznaczonym promotorem wediug wzoru, stanowigcego
zatgcznik nr 4 do Uchwaty nr 17 Senatu Uniwersytetu Warszawskiego z dnia 20 stycznia 2021 r. w
sprawie zasad rekrutacji do szkot doktorskich Uniwersytetu Warszawskiego (Monitor UW z 2023,
poz. 43), ponadto kandydat moze dotgczyé skan opinii planowanego promotora oraz opinie innych
pracownikow naukowych na temat kandydata oraz jego aktywnosci naukowej lub propozycji
projektu badawczego;

fotografie przedstawiajgcg twarz kandydata, umozliwiajgca jego identyfikacje;

oswiadczenie, czy jest lub byt doktorantem albo uczestnikiem studiéw doktoranckich lub posiada
badz posiadat wszczety przewdd doktorski albo postepowanie w sprawie nadania stopnia doktora,
a jezeli tak — tytut rozprawy doktorskiej albo projektu badawczego przygotowywanego przez
kandydata, z podaniem imienia i nazwiska jego opiekuna naukowego lub promotora;

oswiadczenie 0 zapoznaniu sie z trescig uchwaty nr 17 Senatu Uniwersytetu Warszawskiego z
dnia 20 stycznia 2021 r. w sprawie zasad rekrutacji do szkdt doktorskich Uniwersytetu
Warszawskiego (Monitor UW z 2023, poz. 43) oraz trescig art. 40 i art. 41 Kodeksu postepowania
administracyjnego;

skany kart przebiegu studiéw | i |l stopnia lub jednolitych studiéw magisterskich, lub dokumentéw
réwnowaznych (np. suplement do dyplomu);

11) streszczenie pracy lub projektu magisterskiego w jezyku angielskim (do 3000 znakéw ze spacjami).

Kryteria oceny

a) kompetencje do realizacji okreslonych zadan w projekcie badawczym (70% oceny kohcowej)

3 pkt - bardzo dobre

2 pkt — dobre

1 pkt - stabe

0 pkt - brak kompetencji

b) dorobek naukowy kandydata, w tym publikacje w renomowanych wydawnictwach / czasopismach
naukowych (30% oceny koncowej)

4 pkt — wyrdzniajacy

3 pkt - bardzo dobry

2 pkt — dobry

1 pkt — staby

0 pkt - brak dorobku naukowego

Program ksztatcenia

Ksztatcenie trwa 4 lata. Obejmuje zajecia obligatoryjne (nie wiecej niz 300 godz. tacznie przez caty okres
ksztatcenia) oraz realizacje indywidualnego programu badawczego, realizowanego pod kierunkiem
promotora. Rozpoczecie ksztatcenia — 1 pazdziernika 2023.

Przygotowanie rozprawy doktorskiej w ramach programu nie moze trwac diuzej niz 4 lata.



Stypendium
Stypendium doktoranckie PRELUDIUM BIS w miesiecznej wysokosci:

e 4 266,00 zt brutto/mies. do miesigca, w ktérym zostata przeprowadzona ocena srédokresowa
doktoranta w szkole doktorskiej,

e 5199,00 zt brutto/mies. po miesigcu, w ktérym zostata przeprowadzona ocena $rodokresowa
doktoranta w szkole doktorskiej

otrzymywane jest na zasadach okreslonych przepisami ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie
wyzszym i hauce.



