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Materialty polimerowe o zlozonej architekturze wewnetrznej znajduja liczne
zastosowania w zaawansowanych technologiach, zwlaszcza w powlokach, $rodkach
dyspergujacych, w kosmetyce i biomedycynie (nos$niki lekéw). Z uwagi na to pelne
zrozumienie procesu syntezy oraz wiasciwosci statycznych i dynamicznych kopolimerow,
tancuchow gwiezdziscie rozgalezionych, makroczasteczek dendrytycznych, mikro- i nanozeli
o doktadnie zatozonej strukturze jest niezwykle wazne. Teoretyczne badania polimeryzacji
takich uktadow i przewidywanie ich struktury jest bardzo trudne, zwlaszcza jesli jej warunki
(np. lepko$¢) zmieniajg si¢ dynamicznie podczas tego procesu. Symulacje komputerowe
okazuja si¢ by¢ odpowiednim i pozytecznym narzedziem do badania takich zagadnien.
Odpowiednio dobrane i1 wlasciwie zastosowane metody obliczeniowe pozwalaja na
znalezienie optymalnych parametrow procesu polimeryzacji pozadanych uktadow i
wyznaczenie ich wlasciwos$ci. Podejscie takie pozwoli zaoszczedzi¢ czas eksperymentdw i
obnizy¢ ich koszty. Badania ztozonych uktadéw makromolekularnych wymagaja budowy
odpowiednich modeli i zastosowania wydajnych metod obliczeniowych, takich jak model
dynamicznej cieczy sieciowej. Ze wzgledu na konieczno$¢ bardzo intensywnych i
czasochtonnych symulacji (w szczegdlnosci procesow dyfuzji) obliczenia zostang wykonane
przy wsparciu dedykowanego, rownoleglego symulatora ARUZ (Analizator Rzeczywistych
Uktadow Ztozonych) dostgpnego w BioNanoParku w Lodzi.



