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zakres działalności:  

 

Grupa prowadzi badania w oparciu o symulacje komputerowe układów 

molekularnych i pomiary techniką radiolizy impulsowej. Prowadzone prace 

obejmują zagadnienia związane z rozpraszaniem energii  promieniowania 

jonizującego w roztworach wodnych, mechanistyczny opis 

wysokotemperaturowej radiolizy wody, badanie wpływu rozpuszczalnika 

na zachowanie  krótko-żyjących rodników, analizę oddziaływań 

wodorowych, badanie solwatacji jonów w rozpuszczalnikach binarnych. 

 

działalność obecna i przyszła:  

• Zastosowania symulacji komputerowej metodą dynamiki molekularnej 

do charakterystyki  oddziaływań wodorowych i badania efektów 

rozpuszczalnikowych w roztworach wodnych w szerokim zakresie 

ciśnienia i temperatury (warunki od pokojowych po superkrytyczne).  

• Badania kinetyczne krótko-żyjących rodników w binarnych roztworach 

wodnych. 

• Mechanistyczny opis wysokotemperaturowej radiolizy wody. 

• Interdyscyplinarne badania podstawowe wspierające zastosowania 

energii jądrowej:  

- symulacja radiolizy chłodziwa wodnych reaktorów jądrowych; 

- analiza procesów generacji wodoru;  

- opracowanie metod skutecznego kontrolowania środowiska   

   utleniającego.  
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słowa kluczowe: 

solwatacja, wiązania wodorowe, rozpuszczalniki binarne, wysokotemperaturowa radioliza wody, symulacja 

molekularna, symulacja kinetyczna, kientyka reakcji, woda superkrytyczna 

lista propozycji staży w danej grupie badawczej: 

Symulacja kinetyczna złożonych układów chemicznych. Staż obejmuje wykonanie symulacji numerycznej oraz 

przeprowadzenie analizy kinetycznej złożonych układów reakcyjnych. 


