Symulacje komputerowe wybranych modeli nanokompozytow
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Wprowadzenie:

Materiaty sktadajace si¢ z okresowo powtarzajacych sie sekwencji dwoch lub wigcej
warstw roéznych substancji majg czgsto wlasciwosci fizyczne, ktore roznig si¢ znaczaco od
tych samych witasciwosci ich sktadnikow [1]. Jest to podstawowa cecha materiatow
kompozytowych, ktore sa coraz popularniejsze w dzisiejszym $wiecie [2]. Ta popularnosé
wynika z ich niezwyklych wiasciwosci, ktore sg wykorzystywane, na przyktad przy
konstruowaniu hamulcow samolotow [3], w elektronice [4], lub jako katalizatory, adsorbenty
i w innych zastosowaniach [5]. Z drugiej strony, gwattowny rozwdj nanotechnologii, W
ostatnich latach, zintensyfikowat badania réznych zjawisk fizycznych i chemicznych w skali
nano w wielu dziedzinach nauki i techniki [6-9].

Potaczenie tych dwéch wyzej wspomnianych czynnikow spowodowalo powstanie
nowej dziedziny naukowej, ktorej glownym celem jest zdobywanie i poszerzanie wiedzy,
zarowno teoretycznej jak i praktycznej, w zakresie materialdow nano-kompozytowych.
Proponowana tematyka pracy doktorskiej catkowicie miesci si¢ w zakresie tej dziedziny i
dotyczy ona modeli nanokompozytéw, a wilasciwie badania ich podstawowych wtasnosci
fizycznych (np. takich jak wspotczynniki transportu lub wiasnosci sprezyste). Warto tu moze
doda¢, ze jedna z takich nietypowych i pozadanych wlasciwosci materialow jest
auksetycznos¢ [10-12]. Materiaty auksetyczne maja ujemny wspotczynnik Poissona -
zwigkszaja wymiary poprzeczne, gdy sa rozciagnigte w kierunku wzdluznym 1 vice versa
kurcza si¢ poprzecznie pod Sciskaniem. Materialy te maja rdzne zastosowania, co czyni je
przedmiotem intensywnych badan na réznych poziomach, zaréwno mikroskopowym [14-17],
jak i makroskopowym [18-20].

Cel naukowy pracy i proponowane metody badawcze.

Celem pracy jest zbadanie podstawowych wiasnosci fizycznych modeli
nanokompozytow za pomocg metod symulacji komputerowych, takich jak metoda Monte
Carlo i Dynamika Molekularna. Badania te mogg pomoc w sformutowaniu podstawowych
warunkéw dotyczacych struktury materiatu i/lub rodzaju oddziatywahn migdzyczasteczkowych
niezbednych do uzyskania nanokompozytoéw o pozadanych wtasciwosciach fizycznych.
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