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Niemal wszystkie dziedziny wspodiczesnej nauki w mniejszym, lub wiekszym
stopniu wykorzystuji metody obliczeniowe i matematyczne modele do opisu
otaczajacego nas Swiata. Polimery stanowig niezwykte istotng dla badacza grupe
zwigzkdéw ze wzgledu na ich liczne zastosowania oraz ich kluczowe znacznie w
procesach biologicznych. Wiele waznych dla naszego zdrowia i zycia zwigzkéw
chemicznych jest makroczgsteczkami. Stopien skomplikowania DNA, czy procesu
zwijania sie biatka jest znacznie wiekszy niz to co zostanie zaprezentowane w tej
pracy, jednak kazdy wkitad w wiedze w tej dziedzinie powinien przybliza¢ nas do
lepszego zrozumienia ztozonych procesdw zachodzacych w organizmach zywych.

Zrozumienie i przewidywanie wifasciwosci fizykochemicznych polimeréw jest
rowniez waznym krokiem w rozwoju i tworzeniu funkcjonalnych materiatow.
Polimery ze wzgledu na swdj rozmiar uniemozliwiajg czesto zastosowanie zbyt
doktadnych modeli symulacyjnych, natomiast ze wzgledu na swojg powtarzalng
budowe stanowig bardzo dobry obiekt do badan metodami gruboziarnistymi,
ktdére zostaly zaprezentowane w mojej dysertacji.

Gtdwnym celem opisanych tu badan byto poszerzenie stanu wiedzy na temat
wptywu architektury tancucha kopolimeru na jego wiasciwosci strukturalne. W
zwigzku z opisanymi wyzej ograniczeniami zastosowaliSmy metode Monte Carlo
oraz modele gruboziarniste. Metoda Monte Carlo to metoda stochastyczna
pozwalajagca bada¢ wartosci parametrow ukfadéw (w tym wypadku np.
strukturalnych fancucha), na podstawie sekwencji losowych prébek tego uktadu
generowanych zgodnie z zadanym rozktadem. Zastosowane przez nas modele
pomijaty wszelkie szczegdtowe interakcje chemiczne, poprzez usrednienie ich do
uproszczonego pola sitowego opisujacego oddziatywania miedzy segmentami
statystycznymi symulowanego polimeru. Zastosowanie takiego podejscia pozwala
badac¢ szerokie klasy obiektéw o rozmiarach znacznie wiekszych niz te ktére
mozna by bylo osiggna¢ przy pomocy bardziej realistycznych symulacji. Niniejsza
rozprawa przedstawia wyniki symulacji przeprowadzonych dla trzech réznych
gruboziarnistych modeli z uzyciem probkowania metodg Monte Carlo. W kazdym
przypadku podjety zostat inny problem badawczy, jednak w kazdym z opisanych
nizej przypadkdéw skupialiSmy sie na wilasciwosciach strukturalnych badanych
tancuchow.



Pierwsze z opisanych badan dotyczylo badania progu perkolacji w modelu
reprezentujagcym cienka polimerowa warstwe. Celem przeprowadzonych
symulacji bylo stwierdzenie wptywu architektury tancucha kopolimeru
dwusktadnikowego, nie tylko na prég perkolacji, ale i na jego parametry
strukturalne (takie jak wielko$¢). Zbadane zostaty architektury dwu-blokowe,
tréj-blokowe oraz losowe, stanowigce szeroki przekrdj potencjalnych struktur
rzeczywistych tancuchow. W tym celu uzyto dwuwymiarowego modelu
sieciowego i algorytmu ruchéw kooperatywnych co pozwolito na symulacje
rozpuszczalnika i wysokich stezen polimeru. Uzyskane wyniki pozwolity stwierdzi¢
m.in. znacznie mniejszgq zalezno$¢ badanych parametréw od diugosci tancucha
polimeru w stosunku do wptywu architektury czy stezenia. Uzyskane zaleznosci
wskazujg tez, ze dla zachowania jak najnizszego progu perkolacji, wskazane jest
jak  najmniejsze rozbicie analizowanego komponentu (na przyktad
przewodzacego) na bloki, jednoczesnie mozna tez wskazaé ze tancuchy losowe
mimo wyzszych progow perkolacji zapewniajgq wiecej Sciezek tworzenia klastréow
perkolacyjnych, co moze wskazywac¢ na potencjalnie lepsze wtasciwosci takich
materiatéw.

W kolejnych serii badan skupiono sie na strukturze cyklicznych homopolimeréw i
kopolimerdw w rdéznych warunkach zwigzanych z jakoscia rozpuszczalnika.
Badania nad przejsciami kiebek-globula (ktore zachodzg wraz z pogarszaniem sie
jakosci rozpuszczalnika) mogq stanowi¢ podstawe do dalszych rozwazan
zwigzanych z saamorganizacjg w uktadach polimerowych. W tym przypadku
zastosowaliSmy tréjwymiarowy model sieciowy i kopolimery ztozone z dwoch
rodzajow segmentdéw podzielonych na rézne liczby blokéw. Uzyskane wyniki
pozwolity stwierdzi¢ zaskakujace podobienstwo w uzyskanych wynikach dla homo
i kopolimeréw oraz stwierdzi¢ wptyw jaki miat podziat na coraz wiekszg liczbe
blokéw fancucha o statej dtugosci.

Trzeci postawiony przez nas problem badawczy byt najszerszy i dotyczyt
ponownie przejs¢ kiebek-globula, jednak w tym przypadku poréwnywali$my nie
tylko fancuchy dwuskfadnikowych kopolimeréw o réznej liczbie blokéw, ale tez
jednoczesnie architektury liniowe i cykliczne. Dodatkowo badaliSmy tez
odwracalng adsorpcje fancuchéow do powierzchni i jej wplyw na uzyskang
strukture. W tym celu zastosowalismy tréjwymiarowy model w przestrzeni
ciqgtej, a same symulacje pozwalaty na obserwacje zmian ze wzgledu na liczne
parametry takie jak sita przyciggania do powierzchni, liczba blokéw na ktére
podzielony zostat kopolimer, czy jego architektura (liniowa, cykliczna). Pozwolito
nam to opisa¢ parametry strukturalne tancucha, ze wzgledu na te parametry, a
takze wskazac¢ matq roznice w uzyskanych wynikach dla ftancuchéw cyklicznych i
liniowych.

Przedstawione badania pozwalajg na formutowanie zaleznosci ogdlnych dla
wiasciwosci tancuchdéw kopolimerédw. ZbadaliSmy liczne architektury tancuchéw,
dzielac je nie tylko na liniowe i cykliczne, ale tez na architektury wewnetrzne,
rozwazajac kwestie takie jak liczba blokdw, utozenie blokéow, czy wielkos¢ blokéw



w dwusktadnikowych fancuchach blokowych. Przy pomocy rdéznych modeli
bylismy tez w stanie bada¢ opisane wyzej zagadnienia w kontekscie istotnych
problemoéw badawczych, takich jak adsorpcja.

Przedstawione tu wyniki zostaty opublikowane w dwéch publikacjach w
czasopismach z listy filadelfijskiej oraz jednej publikacji o zasiegu krajowym.



