Nr rejestracyjny: 2017/25/N/ST2/02587; Kierownik projektu: mgr inz. Lucia Mydlova

W ostatnich latach symulacje komputerowe stagypsipularnym nargziem badawczym. Wykorzystywane
sg w wielu dziedzinach nauki od medycyny poprzez ekok do incynierii materialowej. Aby metody
symulacji komputerowych mogty bywykorzystywane z powodzeniem wzymierii materiatowej do
projektowania nowoczesnych, funkcjonalnych matévialpotrzebne jest opracowanie odpowiednich modeli
obliczeniowych oraz metodologii pgpbwania. Wymagane jest aby prace symulacyjne odeieaty
zjawiska fizyczne zachodee w realnymswiecie, a otrzymane wyniki byly poréwnywalne z demy
eksperymentalnymi co nie jest fatwe, poniewaartdgci mierzone w déwiadczeniu nie $ tymi
parametrami, ktoregsefektem obliczé kwantowo-chemicznych na poziomie atomowym. Z dejugtrony
symulacje komputerowe pozwajapez koniecznéei syntezy materialu przewidZiejego wiasnéci i
wyjasni¢ dobdr komponentoéw takich, aby ich parametry fingzbyly sprzyjajce w poszukiwaniu
pozadanych kompozytow.

Celem bada realizowanych w mniejszym projekcie jest opracowametodologii posjpowania oraz
stworzenie modelu obliczeniowego pozwatggo przewidzié liniowe i nieliniowo-optyczne (NLO)
whasndgci materiatbw kompozytowych na bazie polimeru i NlaBtywnych molekut. Takie materiaty
utwardzonego w postaci cienkiej warstwy molgy¢ wykorzystane do optycznego zapisu informacji i
holografii jak rownie do budowy elementéw elektrooptycznych, pseehikow, wywietlaczy oraz
generatoréw laserowych. Aby jednak méwi wykorzystaniu praktycznym tych materiatow koriee jest
ich zbadanie i opisanie mechanizméw zjawisk fizyednw nich zachodgych.

Uzytecznd¢ kompozytowych materialéw polimerowych do zastosoWaO zalery od polaryzacji molekut
organicznych w matrycy, a co za tym idzie od omejitchromoforow w przestrzeni. W zyzku z tym
potrzebne jest umieszczenie molekut w matrycy petowej, uporzdkowanie struktury metadcorona
poling oraz utwardzanie kompozytu w postaci cienkiej Wways Matryca polimerowa znacznie zmienia
wlasnaci optyczne chromoforéw w poréwnaniu do wiagiomolekut izolowanych. Zmiana wiassod
optycznych kompozytu w stosunku do izolowanych kormgmtow jest bardzo ciekawym zagadnieniem w
procesie wytwarzania cienkich warstw o wysokim stapwydajnégci NLO. Prowadzone badania
eksperymentalne pogaszy od syntezy warstw do zbadania ich widshoptycznych takich jak absorpcja
UV-vis oraz zjawiska generacji drugiej i trzecigirmonicznegwiatta daj opis wtasnéci elektronowych i
optycznych struktur kompozytowych jako materiatyetdciowego. Symulacje komputerowe prowadzone
metodami dynamiki molekularnej oraz obliazekwantowo-chemicznych opisyj procesy fizyczne
zachodzce w materiale na poziomie atomowym. Stworzenie ehodbliczeniowego pozwalgego
poprzez symulacje polaryzowakud i hiperpolaryzowalngci okresli¢ liniowe i nieliniowe podatrsei
optyczne pozwoli wykorzyséametodologt obliczer kwantowo-chemicznych i molekularno dynamicznych
do projektowania nowoczesnych materiatow. W tynud@nieczne jest wymodelowanie struktury molekuty
NLO aktywnej wsrodowisku polimerowym z zachowaniem parametrow laerarstwowego ciata statego,
obliczenie mikroskopowych whaséti optycznych komponentéw, zastosowanie metodoldgiikretnego
pola lokalnego do obliczenia wilasmd optycznych materiatu kompozytowego. Porownaniart@ci
eksperymentalnych z wynikami obliczepozwoli zweryfikow& poprawné¢ zastosowanego modelu
obliczeniowego i okrdi¢ wzajemne oddziatywanie komponentow. Weryfikacjedtie podlegat
zaproponowany model oddziatywania multipolowegedny molekutami kompozytu.

Podsumowujc, projekt realizuje badania eksperymentalne i eigozne okréajace wplyw matrycy
polimerowej na zmiap liniowych i nieliniowych witasnéci optycznych cienkowarstwowych materiatow
kompozytowych typu gosé-gospodarz’. Jako matryce zyte g polimery PMMA, PVK oraz PC natomiast
aktywnymi molekutami $ chromofory typupush-pull posiadaice grupy elektrono-donoram akceptorow.
Badania eksperymentalne postulo zweryfikowania poprawsoi zaproponowanych modeli teoretycznych.
Zazwyczaj badania teoretyczne molekut anadizah wiasnéci optyczne w préni lub w rozpuszczalniku.
Proponowany projekt przedstawia nowoczesne goiefo analizy wlasrigi optycznych molekut NLO
aktywnych w cienkiej warstwie polimerowe;j.



