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Opis projektu [background; max 1500 znakéw ze spacjamil:

Naukowa koncepcja projektu opiera sie na kontrolowanej krystalizacji hBN z roztworéw
metalicznych prowadzonych pod wysokim ciSnieniem azotu, w warunkach zblizonych do
réwnowagi termodynamicznej. Kluczowym zagadnieniem jest okreslenie, w jaki sposéb skitad
rozpuszczalnika metalicznego (na przyktad Fe, Ga, Mg etc.), aktywno$¢ boru oraz potencjat
chemiczny azotu wptywajg na stabilnos¢ hBN i przebieg procesu krystalizaciji.

Praca doktorska bedzie tgczy¢ modelowanie termodynamiczne z eksperymentalng weryfikacjg
wybranych granic stabilnosci hBN w ukfadach Me-B-N. Czes$¢ teoretyczna obejmie
wyznaczanie aktywnosci boru w roztworach metalicznych na podstawie danych literaturowych,
uproszczonych modeli termodynamicznych oraz — tam, gdzie bedzie to uzasadnione —
obliczen ab initio energii oddziatywania boru z metalem rozpuszczalnika.

Czes¢ eksperymentalna bedzie polega¢ na udziale w przygotowaniu i analizie wybranych
eksperymentéow wysokocidnieniowych, ktérych celem bedzie sprawdzenie przewidywan
modelu oraz powigzanie warunkéw réwnowagi z obserwowanym wzrostem lub brakiem
wzrostu hBN. Uzyskane wyniki postuzg do opracowania ilosciowych map stabilnosci hBN oraz
do wskazania korzystnych warunkow krystalizacji z roztworéw metalicznych.

Cel projektu [max 500 znakéw ze spacjamil:

Celem projektu jest opracowanie i eksperymentalna weryfikacja opisu termodynamicznego
stabilnosci hBN w wybranych uktadach Me—B-N pod wysokim ciSnieniem azotu. Wynikiem
bedg mapy stabilnosci hBN, ocena wptywu sktadu rozpuszczalnika na aktywno$¢ boru i
rownowage tworzenia hBN oraz wskazanie warunkéw korzystnych dla kontrolowanej
krystalizacji, na podstawie potgczenia modelowania z eksperymentem.

Wymagania:

Kandydat powinien posiada¢ tytut magistra fizyki, nauki o materiatach, chemii lub pokrewnej
dziedziny. Wymagane kwalifikacje obejmujg solidne podstawy w zakresie fizyki ciata statego,
termodynamiki lub komputerowego badania materiatow. Kandydat powinien by¢ zaznajomiony
z podstawowymi koncepcjami modelowania ab initio i/lub symulacji numerycznych oraz
wykazaé umiejetno$¢ opracowywania i stosowania modeli teoretycznych do interpretacji
danych eksperymentalnych. Doswiadczenie w teorii funkcjonatu gestosci (DFT), obliczeniach
termodynamicznych lub programowaniu naukowym bedzie uznane za atut. Od kandydata
oczekuje sie samodzielnej pracy nad zadaniami teoretycznymi, aktywnej wspotpracy z
badaczami eksperymentalnymi oraz skutecznego komunikowania wynikbw w ramach
multidyscyplinarnego zespotu badawczego. Wymagana jest dobra znajomos¢ jezyka
angielskiego (min. B2).
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