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Poniedzialek 22 czerwca 2015

15.00- 17.30  rejestracja

18.00 - 18.10  otwarcie warsztatow

18.10 - 18.55 J. Ulanski
Kontrolowana krystalizacja potprzewodnikow
organicznych w matrycach polimerowych

19.30 - kolacja
Wtorek 23 czerwca 2015

8.00-9.00 $niadanie

Sesje poswiecone Tadeuszowi Pakule

Sesja 1: Przewodniczacy — Michal Banaszak

9.00 -9.45 P. Polanowski, J. Jung, K. Halagan
Kilka uwag o pracy prof. Tadeusza Pakuty jako autora
unikalnych algorytmoéw symulacyjnych. Algorytmy CMA
1 DLL— jak to dziata?

9.45-10.15 J. Jung, R. Kielbik, K. Hatagan, P. Polanowski
Analizator Rzeczywistych Uktadow Ztozonych -ARUZ.

10.30 - 14.00  zwiedzanie t6dzkiego Technoparku

14.00 - 15.00  przerwa obiadowa

Sesja 2: Przewodniczacy - B. T. Maruszewski
15.00 - 15.45 M. Banaszak
Fizyka polimeréow od Flory'ego do Pakuty.
15.45-16.15 P. Polanowski, A. Sikorski
Zastosowanie algorytmu dynamicznej cieczy sieciowej w
badaniu transportu cieczy w osrodkach ztozonych.
16.15-16.45 S. Woloszczuk
Zachowanie fazowe stopow i roztworow
niesymetrycznych kopolimerow trdj blokowych.

16.45-17.00 przerwa kawowa
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Samoorganizacja w skali nano asymetrycznych
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8.00-9.00 $niadanie
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Symulacje komputerowe statych sprezystosci za pomoca
metody kolejnych minimalnych obrazow.

9.45-10.30 B. T. Maruszewski, A. Drzewiecki, R. Starosta
Efektywna liczba Poissona i modut Younga w drganiach
ciat termosprezystych.

10.30-11.00 A. Sikorski, A. Kuriata, P. Polanowski
Polimery cykliczne: struktura, dynamika, zastosowania.
Stan badan i perspektywy.

10.45-11.00 przerwa kawowa

Sesja S: Przewodniczacy — Jarostaw Jung

11.00-11.30 L. Glowacki
Wptyw obecnosci kompleksow irydu na putapki i centra
rekombinacji promienistej w PVK i mieszaninie
PVK/PBD.

11.30 - 12.00  B. Luszczynska, Z. Sieradzki, G. Wiosna-Salyga
Polimerowe diody elektroluminescencyjne drukowane
metoda ink-jet.
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12.00 - 12.30 M. Kozanecki, K. Krysiak, K. Budzalek, E. Krysiak,
B. M. Bekier
Synteza termoczulych makroczasteczek zawierajacych
znaczniki fluorescencyjne jako elementéw nanostruktur
polimerowych.

13.00 - 14.00  przerwa obiadowa

Sesja 6: Przewodniczacy — Krzysztof Wojciechowski

14.00 - 14.30  N. Guskos, J. Typek, G. Zolnierkiwicz, S. Glenis,
A. Diamantopoulou, A. Guskos, P. Berczynski, D. Dolat,
S. Mozia, A. Morawski
Magnetyczne wlasciwosci modyfikowanych N-TiO,
jonami z grupy zelaza.

14.30 - 15.00  S. Winczewski, J. Dziedzic, J. Rybicki
Algorytmy do $ledzenia ruchu dyslokacji w symulacjach
dynamiczno-molekularnych.

15.00 - 15.30 E. B. Gotfryd
Nanoczastki magnetyczne. Wybrane wtasciwosci na
przyktadzie ferrytyny.

15.30- 1545 przerwa kawowa

Sesja 7: Przewodniczacy — Piotr Polanowski

15.45-16.15 M. Mar¢, M.R. Dudek, J.J. Koziol, B. Zapotoczny
Modyfikowane nanorurki tytanianowe do usuwania
zanieczyszczen chemicznych.

16.15-16.45 A. Koper
Mechanika statystyczna polimeroéw - aktualny stan badan.

16.15-16.45 A. Guskos
Pionierzy sztuki w przestrzeni wirtualnej Przyktady
koncepcji artystycznych i projektowych zwiagzanych
z pojawieniem si¢ problematyki komputerowej przestrzeni
wirtualnej ze szczegdInym uwzglednieniem tworczosci
prof. Marcosa Novaka.

18.00 - kolacja
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Czwartek 25 czerwca 2015
8.00 - 9.00 $niadanie

Sesja 8: Przewodniczacy — Marcin Kozanecki

9.00-9.30 P. Filipczak, M. Kozanecki
Wplyw nanoczastek srebra na wibracyjne wtasciwosci
ciektej wody.

9.30-10.00  P. Hibner, B. Luszczynska, J. Ulanski
Organiczne ogniwa fotowoltaiczne oparte na
P3HT-60PCBM - optymalizacja procesu wytwarzania
urzadzen.

10.00 - 10.30  J. Krawczyk. B. Chakrabarti S. Groce, T. McLeish,
T. Lindner
Wptyw elastycznosci macierzy polimerowych na
segregacje faz w mieszaninach polimerow.

10.30-11.00 E. Krysiak, A. Wypych-Puszkarz, K. Krysiak, J. Ulanski
SI-ARGET ATRP jako narzedzie do otrzymywania
materiatow hybrydowych, do zastosowan w elektronice
organicznej.

11.00-11.15 Przerwa kawowa

Sesja 9: Przewodniczacy — Andrzej Sikorski
11.15-11.45 E. Witkowska, G. Wiosna-Satyga, B. Luszczynska,
I. Glowacki, J. Ulanski
Wiasciwosci fotofizyczne nowych kompleksow metali.
11.45-12.15 K. Krysiak, M. Borkowski, R. Lange, J. Rum, E. Krysiak,
M. Kozanecki
Zastosowanie metali jako reduktorow w generowaniu
rodnikow w procesie ATRP.
12.15-12.45 A. Luczak, 1. Tszydel, J. Jung, J. Ulanski
Wptyw wilgoci na parametry organicznych tranzystorow z
efektem polowym.

-10 -
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12.45-13.15 L. Janasz, . Tszydel, W. Pisula, J. Ulanski
Organiczne tranzystory polowe z ultracienkimi warstwami
poli(3 heksylotiofenu)

13.15-14.15 przerwa obiadowa

Sesja 10: Przewodniczgcy — Piotr Polanowski

14.15-14.45 M. N. Olejniczak, K. Piechocki, J.S. Owczarek,
M.Kozanecki
Badanie procesu uwalniania substancji czynne;j
z termoczutych no$nikow hydrozelowych.

14.45 - 15.15 J. Saramak, K. Hatagan, M. Kozanecki, P. Polanowski
Badanie dyfuzji wody z uzyciem metody Monte-Carlo
w dwusktadnikowych uktadach woda-polimer.

15.15-15.45 A. Stefaniuk-Grams, J. Jung, J. Ulanski
Fotogeneracja no$nikéw tadunku i efekt fotowoltaiczny
w uktadach P3HT:PCBM.

15.45-16.15 Przerwa kawowa

Sesja 11: Przewodniczacy — Jarostaw Jung
16.15-16.45 1. Tszydel, M. Kucinska, T. Makowski, A. Nosal,
M. Gazicki Lipman, J. Ulanski
Wptyw rozpuszczalnika na morfologi¢ oraz parametry
pracy organicznych tranzystorow z efektem polowym.
16.45-17.15 G. Wiosna-Salyga, M. Gora, M. Zagorska,
B. Luszczynska, 1. Glowacki, J. Ulanski, A. Pron
Fotofizyka oligotiofenowych pochodnych
diketopirolopiroli i ich zastosowanie jako emiterow w
diodach elektroluminescencyjnych
17.00 - 17.30 M. Kucinska, B. Luszczynska, M. Wesoly,
W. Wréblewski, J. Ulanski
Organiczne tranzystory z efektem polowym z modulacja
tadunku czute na jony azotanowe.

-11 -
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Fizyka polimerow od Flory'ego do Pakuly

Michal Banaszak

Wydzial Fizyki, Uniwersytet im. A. Mickiewicza w Poznaniu

Przedstawiony zostanie z zarysie rozwoj fizyki polimeréw opartej na
wybranych modelach sieciowych, ze szczegdlnym uwzglednieniem
algorytmu ruchow kooperatywnych Profesora Tadeusza Pakuly.
Pokazane =zostang wybrane wyniki symulacji komputerowych,
w ktorych stosowany jest ten algorytm.

W drugiej czesci wyktadu zostanie przypomniany przelomowy
artykul dotyczacy teorii pola polimerdéw, ktory 50 lat temu zostat
opublikowany przez Sir Sama Edwardsa. W wykladzie zostanie krotko
omowiona historia teorii pola polimerow. Wyktad bedzie ilustrowany
licznymi przyktadami, réwniez odnoszacymi si¢ do nanotechnologii.

- 13-

A

22-25 czerwea 2015, L6dz ~



PoWieFoNa
A

Szoste Warsztaty Nanotechnologiczne KFM
22-25 czerwea 2015, Lodz ~

Nanostruktury jonowych kopolimerow
wieloblokowych

Michal Dziecielski, Michal Banaszak

Wydzial Fizyki, Uniwersytet im. A. Mickiewicza w Poznaniu

Kopolimery blokowe wykazuja zdolno§¢ do samoorganizacji
w przestrzennie  uporzadkowane 1 termodynamicznie  stabilne
nanostruktury [1]. Moga tworzy¢ warstwy, cylindry, sfery lub struktury
dwuciagle zwane zyroidami [2]. Parametry, przy ktérych powstaja
poszczegbdlne nanostruktury, mozna odczyta¢ z diagramu fazowego,
pokazujacego warunki przejscia miedzy kolejnymi strukturami oraz
migdzy fazami uporzadkowanymi i nieuporzadkowanymi [3,4].
Diagramy fazowe neutralnych kopolimerow s3a juz dobrze. Jednak
dodanie tadunkoéw do takich ukladow powoduje duze problemy
w przewidywaniu wygladu powstajacych nanostruktur. Zachowanie
kopolimeréw jonowych znaczaco odbiega od zachowania kopolimerow
neutralnych [5]. Podczas prezentacji przedstawione zostang diagramy
fazowe kopolimeréw jonowych uzyskane z symulacji metoda dynamiki
molekularnej i obliczen teorii pola samozgodnego.

Podzi¢gkowania
Projekt zostal sfinansowany ze §rodkéw Narodowego Centrum Nauki
przyznanych na podstawie decyzji numer DEC-2012/07/N/ST4/00293.

Literatura
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[2] E. W. Cochran, C. J. Garcia-Cervera, G. H. Fredrickson, Macromolecules
2006, 39, 2449,

[3] M. Banaszak, M. D. Whitmore, Macromolecules, 1992, 25, 3406.

[4]J. D. Vavasour, M. D. Whitmore, Macromolecules, 1992, 25, 5477.
[5] P. Knychata, M. Dziecielski, M. Banaszak, N. P. Balsara, Macromolecules,
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Wplyw nanoczgstek srebra na wibracyjne
wlasciwosci cieklej wody

Paulina Filipczak, Marcin Kozanecki
Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £.odzka

Zjawisko rezonansu ramanowskiego polega na silnym wzmocnieniu
sygnatu ramanowskiego danej probki i1 silnie zalezy od dlugosci fali
wigzki wzbudzajacej. Pastorczak et al zaobserwowat zjawisko
rezonansu w cieklej wodzie [1]. Polaryzacyjne widma Ramana
pokazuja, ze stosunek intesywnosci pasm  odpowiadajacych
symetrycznym 1 asymetrycznym drganiom rozciagajacym wody: 3200
i 3400 cm™! przypisanym odpowiednio: ,,silnym* i ,,stabym* wigzaniom
wodorowym jest zalezny od dhlugosci fali wigzki wzbudzajace;.
Stosunek ten, uwazany jest za miar¢ mikrostruktury wody. Stad
hipoteza, ze efekt rezonansu ramanowskiego silnie zalezy od
supramolekularnej struktury wody. W prowadzonych badaniach
analizowany jest wplyw nanoczastek srebra (AgNPs) otrzymanych na
drodze redukcji chemicznej [2] na efekt rezonansu wody. W prezentacji
zostanie omowiony wpltyw rozmiaru AgNPs oraz temperatury na
zjawisko rezonansu. Ze wzgledu na warunki prowadzonych badan,
niezwykle waznym aspektem jest stabilno$¢ badanych nanoczastek.
Analiza widm absorpcyjnych dyspersji AgNPs pozwolita oszacowaé
stabilno$¢ badanych uktadow w warunkach podwyzszonej temperatury
oraz ekspozycji na promieniowanie lasera.

Podziekowania
Praca czgsciowo finansowana przez grant nr 013/09/B/ST4/03010.

Literatura
[1] M. Pastorczak et al., J. Phys. Chem. A, 2008, 112,43, 10705-10707.
[2] A. J. Frank et al., J. Chem. Educ., 2010, 87, 1098 - 1101.
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Wplyw obecnosci kompleksow irydu na pulapki
i centra rekombinacji promienistej w PVK
i mieszaninie PVK/PBD

Ireneusz Glowacki
Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £odzka

W  pracy dokonano analizy wynikow niskotemperaturowe;j
termoluminescencji  (TL) dla  poli(N-winylokarbazolu) PVK
imieszaniny PVK z 40 % wag. pochodnej oksadiazolu (PBD)
domieszkowanych kompleksami irydu: tris(2-
fenylopirydyna) irydu (Ir(ppy)3) lub bis[2-(2’-benzotiolo)
pirydynoN,C>’] (acetylo-acetonian) irydu ((btp)zIracac).

Na podstawie widm TL stwierdzono, ze czasteczki obydwu
kompleksow irydu tworza nowe miejsca putapkowe w obydwu
matrycach. Putapki zlokalizowane na molekutach Ir(ppy)s maja
glebokos¢ okoto 0.4 eV 1 dominujg w matrycy PVK. Znacznie mniejszy
ich udzial wystepuje w matrycy PVK/PBD, w ktérej dominujacy
populacje stanowig plytsze pulapki zlokalizowane na czasteczkach
matrycy. Zaobserwowano, ze obecno$¢ czasteczek Ir(ppy)s powoduje
przesuni¢cie, w stron¢ wyzszych temperatur, maksimum TL
zwigzanego z uwalnianiem no$nikéw z pulapek zlokalizowanych na
matrycy. Jest to wynikiem odzialywania zaputapkowanych nosnikéw
z czasteczkami kompleksow irydu o duzym momencie dipolowym.

Ponadto z eksperymentdéw spektralnie rozdzielczej TL wynika, ze
czgsteczki kompleksow irydu stanowig efektywne centra rekombinacji
promienistej. Dla st¢zenia 1% wag. molekuly kompleksow irydu
efektywnie konkuruja z centrami rekombinacji promienistej obecnymi
w PVK 1 mieszaninie PVK/PBD [1].

Literatura
[1] I. Glowacki and Z. Szamel, J. Phys. D: Appl. Phys., 2010, 43, 295101-9 .
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Nanoczastki magnetyczne. Wybrane wlasciwosci
na przykladzie ferrytyny

Elzbieta B. Gotfryd
Wydzial Fizyki, Matematyki i Informatyki, Politechnika Krakowska

Celem wystgpienia jest zaprezentowanie wybranych wlasciwosci
magnetycznych nanoczastek oraz przedstawienie wynikow badan
przeprowadzonych w Zaktadzie Badan Magnetycznych Instytutu Fizyki
Jadrowej Polskiej Akademii Nauk w Krakowie. Badania zostaly
przeprowadzone dzigki uprzejmosci Pani Profesor Marii Balandy dla
probek ferrytyny pochodzenia konskiego (tzw. horse-spleen ferritin —
HoSF) przy pomocy magnetometru MSMP SQUID.

HoSF to biatko charakteryzujace si¢ wtasciwosciami, takimi jak
superparamagnetyzm [1], odpowiedzialne w organizmie za
magazynowanie i transport zelaza. Jako nanoczastka HoSF jest bardziej
»ekonomiczna” od wyzej wymiarowych czastek, gdyz potrzebuje
mniejszej ilosci energii do pokonania bariery energetycznej czy tez
odwrocenia spinu. Dzigki dwufazowemu, zelazowemu rdzeniowi
(wysoko  krystaliczny rdzen z  nieuporzadkowang  warstwg
powierzchniowg) wykazuje ona frustracje spinowa, ktéra destabilizuje
prosty kolinearny model Stonera-Wohlfartha [2].

Podczas prezentacji zostang przedstawione wyniki badan
podatnosci zmiennopradowej AC oraz statopragdowej DC oraz rezultat
zastosowania dynamicznego rozpraszania $wiatla (DSL — Dynamic
Light Scattering), ktére to pozwolito na wyznaczenie rozmiaru czastek.
Dane te pozwalaja na wyznaczenie wartosci relaksacji spinowej oraz
temperatury blokowania, w ktorej to wektor magnetyzacji pozostaje
zablokowany w minimum energetycznym.

Literatura:

[1] S. H. Kilcoyne, R. Cywinski, Journal of Magnetism and Magnetic
Materials, 2009, 140-144

[2] U. Vodkoboynik, Acta Phys. 1997, S-43, Pol. A
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Pionierzy sztuki w przestrzeni wirtualnej
Przyklady koncepcji artystycznych i projektowych
zwigzanych z pojawieniem si¢ problematyki
komputerowej przestrzeni wirtualnej ze
szczegOlnym uwzglednieniem tworczosci prof.
Marcosa Novaka.

Andreas Guskos

Wydziat Sztuk Wizualnych, Akademia Sztuki w Szczecinie

Wraz z powstaniem komputeréw i1 koniecznoscig cyfrowego zapisu
danych pojawita si¢ potrzeba wytworzenia interfejsow cztowiek-
komputer pozwalajacych na przetwarzanie informacji w sposob
optymalny dla specyfiki ludzkiej percepcji. Pojawity si¢ nowe media
cyfrowe, ktére zostaty wlaczone rowniez w zasob narzedzi do tworzenia
sztuki. Poczatkowo ograniczona dostepnos¢ tego typu technologii
pozwalata na eksperymentowanie z nowymi mediami jedynie waskiemu
gronu specjalistow niejako przy okazji wlasciwej dziatalnosci
zawodowej.

Wspoélczesnie technologie komputerowe sg dostgpne szerokiemu
gronu odbiorcow. Nadal jednak charakterystyka tworcéw poruszajacych
sie¢ w nowych mediach jest przemieszczanie si¢ pomig¢dzy
dyscyplinami, na pograniczu nauki, sztuki i technologii. Przedmiotem
prezentacji jest ukazanie zarysu charakterystycznych zjawisk
1tworczosci zwigzanych z powstaniem i1 rozwojem komputerowej
przestrzeni informacji od czasu budowy pierwszych komputerow po
dzien dzisiejszy, ze szczegdlnym uwzglednieniem dziatalnosci prof.
Marcosa Novaka.
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Magnetyczne wlasciwosci modyfikowanych
N-TiO: jonami z grupy zelaza

N. Guskos', J. Typek!, G. Zolnierkiwicz!, S. Glenis?,
A. Diamantopoulou®, A. Guskos', P. Berczynski!,
D. Dolat’, S. Mozia®, A. Morawski?

UInstytut Fizyki, Zachodniopomorski Uniwersytet Technologiczny
2 Instytut Chemii i Ochrona Srodowiska, Zachodniopomorski Uniwersytet
Technologiczny
3 Instytut Fizyki Ciata Statego, Uniwersytet Atenski

Pomiary dynamiczne 1 statyczne wilasciwosci magnetycznych
nanokompozytow modyfikowanych ditlenkéw tytanu (M, N-TiO;
M=Fe(Ill) 1 Ni(Il)) jonami z grupy zelaza wykazaly na wspotistnienie
wielu oddzialywan magnetycznych dazacych do uporzadkowan
ferromagnetycznych 1 antyferromagnetycznych. Wystepuje stan
superparamagnetyczny 1 w niektorych nanokompozytach mamy procesy
metamagnetyczne. Procesy metamagnetyczne silnie zalezag od
temperatury 1 przytozonego pola magnetycznego. We wszystkich
badanych nanokompozytach wystepuje histereza w niskich jak
1 wysokich temperaturach (temperatura pokojowa).
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Organiczne ogniwa fotowoltaiczne oparte na
P3HT-60PCBM-optymalizacja procesu
wytwarzania urzadzen

Paulina Hibner, Beata Luszczynska, Jacek Ulanski

Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £odzka

Organiczne ogniwa stoneczne sg rozwazane jako alternatywne zrodia
energii gtownie ze wzgledu na niski koszt produkcji, elastycznosé
1 wzrastajagcg sprawno$¢ konwersji Swiatla na prad elektryczny. O
wydajnosci takich ogniw decyduje wiele czynnikow zwigzanych
z technikg ich wytwarzania, takich jak: masa czasteczkowa materiatow
polimerowych uzytych do ich wytworzenia, rodzaj rozpuszczalnika,
sposéb 1 temperatura wygrzewania warstw po ich naniesieniu na
podioze. Czynniki te bezposrednio wplywaja na morfologie
heterozlagcza, co ma odzwierciedlenie w parametrach pracy ogniw
fotowoltaicznych.

Laboratoryjne prace badawcze obejmowaly  wytworzenie
cienkowarstwowych ogniw slonecznych na bazie mieszaniny
Poli (3-heksylotiofenu) (P3HT) i1 estru metylowego [6,6]-fenylo-C61-
kwasu mastowego (PCBM C60). Skupiono si¢ rowniez na
scharakteryzowaniu ogniw 1 pordéwnaniu ich procesu wytwarzania
w roznych warunkach.

Literatura:
[1] Burak Y. Kadem, Mohammed K.Al- haskimi, A. K. Hassan, Energy
Procedia, 2014, 50, 237-245
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Organiczne tranzystory polowe z ultracienkimi
warstwami poli(3 heksylotiofenu)

Fukasz Janasz !, Izabela Tszydel !, Wojciech Pisula 2, Jacek Ulanski !

! Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £6dzka
2 Max Planck Institute for Polymer Research, Mainz

Streszczenie
Elektronika organiczna jest obecnie preznie rozwijajacg si¢ dziedzina,
stwarzajacg nowe perspektywy zard6wno w nauce i1 przemysle [1]. Na
szczegblng uwage zashuguja skoniugowane polimery stosowane
w elastycznych urzadzeniach wielkoformatowych przy relatywnie
niskim koszcie produkcji [2].

Wytworzono serie tranzystoroOw organicznych z efektem polowym
z ultracienkimi warstwami  poli(3-heksylotiofenu) (P3HT) [3].
Wyznaczono parametry elektryczne tranzystorow z warstwami P3HT
o grubosciach w zakresie od okoto 2nm do okoto 10nm, w ktorych
ruchliwo$¢ nosnikow tadunku wynosita, odpowiednio, od 0,001 cm?/Vs
do 0,02 cm?/Vs. Zaobserwowano, rowniez, ze ruchliwo$¢ no$nikow
tadunku zalezy od dtugos$ci tancucha polimerowego P3HT.

Zauwazono, ze pre-agregacja P3HT w roztworze wpltywa na
morfologie warstw, wlasciwosci elektryczne tranzystorow i powoduje
zwiekszenie ruchliwosci no$nikéw tadunku do 0,1 cm?/Vs.

Podzi¢gkowania
Badania byty czesciowo finansowane przez Narodowe Centrum Nauki (grant
nr UMO- 2013] 08|M] st5/00914).

Literatura
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Analizator Rzeczywistych Ukladow Zlozonych
ARUZ

Jarostaw Jung!, Rafat Kielbik? Krzysztof Hatagan', Piotr Polanowski'

'Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £édzka
*Katedra Mikroelektroniki i Technik Informatycznych, Politechnika £édzka

W prezentacji omdwiona zostanie maszyna o nazwie Analizator
Rzeczywistych Uktadow Ztozonych (ARUZ). Konstrukcja tego
urzadzenia, w poczatkowe] fazie projektowania, dedykowana byla
algorytmowi dynamicznej cieczy sieciowej (w j. ang. Dynamic Lattice
Liquid - DLL). W obecnej postaci stanowi rodzaj automatu
komoérkowego, ktory zawiera bardzo duza ilo$¢, bo okolo 2700,
programowalnych uktadow FPGA (w j. ang. Field Programmable Gate
Array). Uklady te umieszczone sa w wezlach kubicznej sieci
przestrzennej. Kazdy uktad FPGA polaczony jest bezposrednio
z 6 sgsiednimi oraz z centralng jednostka sterujaca. Taka konstrukcja
umozliwia prace rownolegla, czyli przetwarzanie danych przez
wszystkie uktady jednoczes$nie. Dzieki rekonfigurowalnosci uktadow
FPGA, ARUZ jest maszyng uniwersalng. Mozna ja bedzie uzy¢ do
analizy zjawisk zachodzacych w zlozonych, wielosktadnikowych
uktadach z zastosowaniem réznych metod symulacyjnych.
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Samoorganizacja w skali nano asymetrycznych
kopolimerow sulfonowanych badana metoda
symulacji komputerowych

Piotr Knychata!, Michatl Banaszak?

! Panistwowa Wyzsza Szkota Zawodowa im. Prezydenta Stanistawa
Wojciechowskiego w Kaliszu
2 Wydziat Fizyki, Uniwersytet im. A. Mickiewicza w Poznaniu

Przedstawiono = wyniki ~ sieciowych  symulacji  Monte-Carlo
z wykorzystaniem algorytmu ruchow kooperatywnych
(ang. Cooperative Morion Algorithm, CMA) oraz metody wymiany
replik (ang. paralel tempering) asymetrycznego kopolimeru
dwublokowego A/S-B o réznych poziomach sulfonowania.
Zastosowano prosty model w ktorym oddzialywania ograniczono do
odlegtosci rownej statej sieciowej [1]. Kopolimer tego typu byt
wczesniej wykorzystany do badania procesu samoorganizacji
kopolimeru polistyren sulfonowany — polimetylobuten (PSS-b-PMB),
ktorego zachowanie fazowe okazato si¢ odmienne [1-2] od tego
obserwowanego dla klasycznych kopolimerow dwublokowych A-B.

Podzi¢gkowania

Badania wykonane w ramach grantu DEC-2012/07/N/ST4/00293
finansowanego przez Narodowe Centrum Nauki. Obliczenia wykonano w
Poznanskim Centrum Superkomputerowo Sieciowym.
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2013, 46 (14), 5724-5730,
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Mechanika statystyczna polimerow
- aktualny stan badan

Andrzej Koper

Wydziat Fizyki, Uniwersytet im. A. Mickiewicza w Poznaniu

W pracy oméwiono w zunifikowany sposob wlasnosci szeregu modeli
losowych polimerow, w szczeg6lnosci ich skalowanie, zwigzek z
konforemng teorig pola, modelami macierzowymi 1 ewolucja
Schramma-Loewnera. Omoéwiono réwniez perspektywy ich opisu w
ramach teorii catkowania funkcjonalnego w wersji Hida-Albeveiro-
Streita opartej na analizie stochastycznej bialego szumu.
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Synteza termoczulych makroczgsteczek
zawierajacych znaczniki fluorescencyjne jako
elementow nanostruktur polimerowych

Marcin Kozanecki!, Kamil Krysiak!, Katarzyna Budzatek', Ewa
Krysiak!, Bartlomiej M. Bekier?

'Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £6dzka,
’Publiczne Liceum Ogdlnoksztatcgce Politechniki £édzkiej

Nanostruktury polimerowe s3 obecnie jedng z najintensywniej
badanych grup materialéw funkcjonalnych. Mozliwos¢ ich syntezy na
drodze kontrolowanej polimeryzacji pozwala na tworzenie uktadow
o Scisle zaplanowanej architekturze i funkcjonalnosci [1,2].

W niniejszej pracy zaprezentowane zostang rozne strategie syntezy
termoczutych polimerow zawierajacych marker fluorescencyjny
(rodamina, fluoresceina) w réznych pozycjach (w srodku tancucha lub
na jego koncach) z wykorzystaniem nowoczesnych metod syntezy:
polimeryzacji rodnikowej z przeniesieniem atomu 1 reakcji typu
,Click”. Dodatkowo wybrane uktady scharakteryzowane zostaly pod
wzgledem ich wlasciwosci optycznych.

Literatura
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Wplyw elastycznosci macierzy polimerowych na
segregacje faz w mieszaninach polimerow

J. Krawczyk!, B. Chakrabarti?, S. Groce?, T. McLeish®,T. Lindner*

! Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £édzka
? Department of Mathematical Sciences, Durham University
3 Department of Physics, Durham University, Durham UK
* Research and Development Department, Procter & Gamble Service GmbH,
Schwalbach am Taunus, DE

Segregacja faz w mieszaninach polimerowych jest zjawiskiem znanym
1badanym od dluzszego czasu. Teoria Flory’ego Huggins’a [1,2]
bardzo dobrze je opisuje pozwalajac na dobre jako$ciowe zrozumienie
tego zjawiska. Glownym czynnikami powodujagcymi segregacje sa
roznice w entalpii poszczegdlnych sktadnikdw.

Niemniej jednak czynniki entropiczne (powodowane rdéznicami
w dhugos¢ elementéw ulegajacych segregacji, czy ich topologia —
tancuchy, dendrymery, gwiazdy [3]) przy jednakowych statych
oddziatywania zaczynaja by¢ znaczace. Duzy wplyw na segregacje
majg takze efekty powierzchni. Jednym z elementow wptywajacych na
segregacje faz, ktory nie doczekat si¢ jeszcze wnikliwej analizy jest
elastyczyno$¢ macierzy polimerowej. W niniejszym referacie
przedstawiam wstegpne wyniki analizy  wplywu elastczynosci na
separacje faz. Uzywaja¢ teorii Flory’ego-Huggins’a rozszerzonej
o przyblizenie kwadratowego gradientu[4,5], pokazuj¢ jak sztywnos$¢
materialu zmienia zdolno$¢ mieszaniny do separacji.
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SI-ARGET ATRP jako narzedzie do
otrzymywania materialow hybrydowych,
do zastosowan w elektronice organicznej

Ewa Krysiak, Aleksandra Wypych-Puszkarz, Kamil Krysiak,
Jacek Ulanski

Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika Lodzka

W ostatnich latach organiczno-nieorganiczne materialty hybrydowe
zyskuja na popularnosci w wielu gateziach przemyshu [1]. Obecnie
nowoczesny przemyst elektroniczny 1 elektryczny wykorzystuje wiele
rodzajow nanometriatow, np. nanodielektrykéw. Materiaty tego typu
charakteryzuja si¢ wysokg wartos$cig przenikalnosci dielektrycznej,
a takze niskimi stratami. Znajduja one zastosowanie jako wypetnienia
do kondensatoréw, rezonatory dielektryczne etc. Obecnie poszukuje si¢
rozwigzania probleméw z przetwarzalno$cia poprzez uzycie
nanostruktur typu rdzen-otoczka do wytwarzania kompozytow.
W naszych badaniach zastosowano jedng z metod kontrolowanej
polimeryzacji rodnikowej od powierzchni do otrzymania struktur rdzen-
otoczka a takze warstw dielektrykéw szczepionych od powierzchni
warstw krzemowych. Takie rozwigzania z powodzeniem mogg znalez¢
zastosowanie jako cienkie warstwy dielektrykow do zastosowan
w organicznych tranzystorach z efektem polowym (OFET).
Podzi¢gkowania

Badania te byty wspierane przez Narodowe Centrum Nauki (NCN) grant No

DEC-2011/03/D/ST5/06074 1 wykonywane w ramach substydium
profesorskiego ,,Mistrz” Fundacji narzecz Nauki Polskiej (FNP) (9./2013).
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Zastosowanie metali jako reduktorow
w generowaniu rodnikow w procesie ATRP

Kamil Krysiak, Michat Borkowski, Rafat Lange, Jedrzej Rum,
Ewa Krysiak, Marcin Kozanecki

Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £odzka

Jedng z najszerzej stosowanych metod polimeryzacji rodnikowe;j
z odwracalng deaktywacjg  jest polimeryzacja rodnikowa
z przeniesieniem atomu (ang. ATRP — Atom Transfer Radical
Polymerization), ktora pozwala otrzymywa¢ m.in. polimery liniowe,
rozgalezione, zele, szczotki 1 gwiazdy, hybrydy nieorganiczno-
polimerowe [1, 2]. Obecnie stosowanych jest kilka sposobow inicjacji
rodnikéw w procesie ATRP [3.4,5].

W niniejszym wystgpieniu przedstawiony zostanie mechanizm oraz
kinetyka generowania rodnika w procesie ATRP z zastosowaniem
metali na ,,0” stopniu utlenienia. Jest to alternatywna metoda dla
procesOw z  zastosowaniem nieorganicznych reduktorow  [6]
z mozliwoscig znacznej redukcji ilosci stosowanego reduktora w celu
obnizenia kosztow oraz sterowania szybkoscig procesu ATRP.

Podzi¢gkowania
Badania zostaty dofinansowane przez Narodowe Centrum Nauki w ramach
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Organiczne tranzystory z efektem polowym
z modulacjg ladunku czule na jony azotanowe

M. Kucinska', B. Luszczyfiska!, M. Wesoly?, W. Wrdblewski?,
J. Ulanski'

! Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £édzka
? Zaktad Mikrobioanalityki, Politechnika Warszawska
magdalena.kucinska@edu.p.lodz.pl

Rozwo¢j badan nad organicznymi tranzystorami z efektem polowym
w ostatnich latach osiggnat poziom umozliwiajacy praktyczne
zastosowania tych urzadzen [1]. Jedng z mozliwosci jest wytworzenie
sensoro0w  wykorzystujacych organiczne tranzystory z efektem
polowym, ktore mogg by¢ stosowane w monitorowaniu zanieczyszczen
srodowiska naturalnego, przemysle spozywczym oraz medycynie [2].

W niniejszej pracy przedstawione zostang sensory oparte na
zmodyfikowanej konstrukcji organicznego tranzystora z efektem
polowym z modulacjg tadunku, czute na stezenie jonow azotanowych
w roztworze wodnym KNO;. Czuto$¢ urzadzenia zostata osiggnigta
dzicki umieszczeniu na obszarze plywajacej bramki membrany
jonoselektywnej z matrycg poliuretanowa wychwytujacej jony NOs~.
Wykazano, ze wraz ze wzrostem st¢zenia jondw azotanowych
w roztworze wzrastal prad ptynacy pomiedzy zrodlem 1 drenem
W tranzystorze organicznym.

Podziekowania
Projekt zostal sfinansowany ze srodkéw Narodowego Centrum Nauki
przyznanych na podstawie decyzji numer DEC-2011/03/N/ST5/04476.
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Wplyw wilgoci na parametry elektryczne
organicznych tranzystorow z efektem polowym

Adam Yuczak, [zabela Tszydel, Jarostaw Jung i Jacek Ulanski
Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £odzka

W ostatnich latach obserwuje si¢ dynamiczny wzrost zainteresowania
elastyczng elektronikg wielko-powierzchniowga, w ktorej kluczowa role
odgrywaja organiczne tranzystory z efektem polowym (w j. ang.
Organic Thin Film Transistors - OFET). Tranzystory te wcigz nie sg
powszechnie stosowane, poniewaz nie wykazuja zadowalajacej
dhugoczasowej stabilnos$ci parametréw elektrycznych [1].

Prezentowane wyniki badan dotycza wptywu wilgoci na dzialanie
OFET, w  ktorych  warstwe  polprzewodnika stanowita
poli(triaryloamina) (PTAA) [2]. Przeprowadzone zostaly pomiary serii
charakterystyk pradowo-napigciowych wykonane podczas
dhugoczasowe;j polaryzacji tranzystorow w warunkach
atmosferycznych. Tranzystory, w ktorych zastosowano warstwe
Parylenu C, peligcg jednoczesnie warstwe¢ ochronng dla
potprzewodnika, zaobserwowano bardzo powolne zmiany napigcia
progowego wywotane wilgocig. W tranzystorach OFET z izolatorem
z ditlenku krzemu, gdzie warstwa polprzewodnika poddana byla
dziataniu wilgoci, zaobserwowano silng korelacje pomiedzy poziomem
wilgoci w powietrzu a jego parametrami takimi jak napiecie progowe,
czy ruchliwos$¢ nosnikow tadunku.

Podziekowania

Badania byty czesciowo finansowane przez Narodowe Centrum Nauki (Grant
2012/07/B/ST8/03789)
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Polimerowe diody elektroluminescencyjne
drukowane metoda ink-jet

Beata Luszczynska', Zbigniew Sieradzki?, Gabriela Wiosna-Satyga!

! Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £.odzka
? Towarzystwo Elektrotechnologiczne ,,QWERTY” Sp. z o.o.

W  skali laboratoryjnej warstwy aktywne polimerowych diody
elektroluminescencyjnych sg zazwyczaj wytwarzane metodg wylewania
z roztworu na wirujace poditoze (z ang. spin-coating), natomiast
elektrody nanoszone s3 metodg prozniowego naparowywania.
W ramach prezentowanych badan podjeto probe zaadoptowania metody
druku: ink-jet do wytwarzania zard6wno warstw aktywnych emitujacych
Swiatto jak 1 nanoszenia elektrod. Druk diod elektroluminescencyjnych
na bazie polimeru PDY-132 (Merck) byl prowadzony we wspoipracy
z firmg ,,QWERTY” za pomoca odpowiednio przygotowanej do tego
celu drukarki przemystowej dostepnej w laboratorium firmy. Istotnym
problemem do pokonania byto opracowanie atramentow drukarskich, na
bazie materiatu elektroluminescencyjnego, nieniszczacego glowicy
drukarki oraz opracowanie warunkoéw druku warstw dobrej jakosci
o grubosci nieprzekraczajacej 100 nm. Napigcia wiacz drukowanych
diod elektroluminescencyjnych byly w zakresie od 2,5 do 3 V.
Maksymalna luminancja diod drukowanych otrzymanych przy uzyciu
przygotowanego atramentu w firmie QWERTY byta na poziomie 1500-
1600 cd/m? .

Podziekowania
Badania wykonano w ramach projekt ,,Nauka i biznes to dobre potaczenie!” -
POKL.08.02.01-10-001/13.
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Modyfikowane nanorurki tytanianowe
do usuwania zanieczyszczen chemicznych

M.Mar¢!, M.R. Dudek!, J.J. Koziol?, B. Zapotoczny'

UInstytut Flzyki, Uniwersytet Zielonogorski
2 Wydziat Nauk Biologicznych, Uniwersytet Zielonogdrski

Nanorurki tytanianowe to efekt syntezy hydrotermalnej ditlenku tytanu
(Ti02) w $rodowisku silnie zasadowym. Material cieszy sig
niestabngcym  zainteresowaniem od ponad dwoch  dekad.
Wykorzystywany jest miedzy innymi w fotokatalizie, fotowoltaice,
w zastosowaniach biomedycznych, czy jako sorbent, do oczyszczania
powietrza lub wody [2,3].

Efektywne oczyszczanie $ciekow ze zwigzkéw organicznych to
wspotczesny problem ochrony srodowiska. Barwniki wytwarzane przez
przemyst odziezowy 1 drukarski dostajac si¢ do srodowiska wodnego
zmniejszajg transmisje Swiatla oraz dziatajg toksycznie i rakotworczo na
organizmy zywe [4].

Przedstawiony zostanie nowy materiat na bazie nanorurek
tytanianowych 1 nanoczastek Fe3;O4 oraz wyniki badan nad usuwaniem
btekitu metylenowego jako modelowego zanieczyszczenia chemicznego
z wody. Do identyfikacji otrzymanych struktur nanorurkowych
wykorzystano techniki: mikroskopii elektronowej (SEM, TEM),
mikroskopii sit atomowych (AFM) oraz spektroskopii Ramana.
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Efektywna liczba Poissona i modul Younga
w drganiach cial termosprezystych

Bogdan T. Maruszewski, Andrzej Drzewiecki, Roman Starosta

Instytut Mechaniki Stosowanej, Politechnika Poznanska
bogdan.maruszewski@put.poznan.pl,
andrzej.drzewiecki@put.poznan.pl,
roman.starosta@put.poznan.pl

Oddzialywania miedzy polami sprezystym i termicznym sg badane od
wielu lat. Jednym z bardziej ciekawych zjawisk jest zjawisko tzw.
tlumienia termosprgzystego. W przypadku ciata o skonczonych
wymiarach, np. ptyty, w czasie drgan gietnych goérne 1 dolne widkna sg
naprzemiennie $ciskane 1 rozciggane powodujagc  wystgpienie
dodatkowego strumienia ciepta ptynacego prostopadle do powierzchni
srodkowej. Jest on odpowiedzialny za dodatkowe rozpraszanie energii
rozne od tego, ktére towarzyszy klasycznym oddzialywaniom
termosprezystym.  Matematycznie  problem  staje  si¢  dwu-
trojwymiarowy. Praca dotyczy Dbadania drgan wymuszonych
prostokatnej pltyty uwzgledniajac relaksacyjny charakter pola
termicznego. Okreslono postaci efektywnych liczby Poissona oraz
modutu Younga w materiatach klasycznych 1 auksetycznych
w procesie drgan.
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Badanie procesu uwalniania substancji czynnej
z termoczulych nosnikow hydrozelowych

Magdalena N. Olejniczak, Krzysztof Piechocki, Jan S. Owczarek,
Marcin Kozanecki

Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £odzka

Potrzeby medycyny, farmacji 1 innych galezi przemystu s3 motorem
badan nad technologicznie zaawansowang klasg tworzyw, jaka sa
biomateriaty. Do tej grupy nalezg termoczute hydrozele polimerowe,
wykazujagce Objetosciowe Przejscie Fazowe (OPF). Po zmianie
temperatury nastepuje zachwianie rownowagi pomiedzy
oddzialywaniami hydrofilowymi 1 hydrofobowymi polimeru z woda
1 woda wypychana jest na zewnatrz sieci polimerowej [1]. Materiaty te
stanowig ciekawg alternatywe dla dotychczas uzywanych no$nikow
w kontrolowanym uwalnianiu lekow takich jak mikrokapsuiki, czy
biokoniugaty. Do grupy polimerow termoczutych nalezy m. in.
poli(metakrylan 2-(2-metoksyetoksy) etylu (PMEO:MA), ktorego
wysoka chtonno$¢ wody, brak toksycznosci oraz ostre OPF sprawiaja,
Ze jest on obiecujgcym materialem na no$niki lekow [2].

W pracy przedstawiono zdolno$¢ do chtonigcia wodnych
roztwordw substancji czynnej w postaci soli sodowych niesteroidowych
lekow przeciwzapalnych, a takze wptyw OPF na kinetyki ich
uwalniania.

Podziekowania

Prace wspotfinansowano ze srodkéw Narodowego Centrum Nauki (grant nr
2013/09/B/ST4/03010) oraz ze §rodkéw Funduszu Mlodych Naukowcoéw na
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Kilka uwag o pracy prof. Tadeusza Pakuly jako
autora unikalnych algorytmow symulacyjnych.
Algorytmy CMA i DLL- jak to dziala?

Piotr Polanowski, Jarostaw Jung, Krzysztof Hatagan
Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £odzka

W ostatnich latach symulacje komputerowe, szczegdlnie w przypadku
ztozonych ukladow molekularnych, staly si¢ jednym z podstawowych
narzedzi badawczych. Niemniej techniki te w sposob naturalny
ograniczone sg skalami czasu i rozmiaru. Trudno$ci wynikajg takze
z koncepcji  stosowanych  algorytméw, nie zawsze  dobrze
odzwierciedlajagcych  rzeczywista sytuacje fizyczng (zwlaszcza
dynamike¢). Podczas wykladu przedstawione zostang dwa bardzo
wydajne algorytmy symulacyjne CMA (w j. ang. Cooperative Motion
Algorithm) 1 DLL (w j. ang. Dynamic Lattice Liquid) [1], dla ktorych
przestrzen konfiguracyjng stanowi sie¢ przestrzenna. Zostaty one oparte
o koncepcje ruchow kooperatywnych autorstwa profesora Tadeusza
Pakuty. Unikalng cechg obu prezentowanych metod jest, to ze kazdy
wezel sieci jest zajety przez element biorgcy udzial w symulacji.
Wiasciwos¢ ta jest wyjatkowo istotna w przypadku symulacji uktadow
gestych takich jak ciecze, stopy polimerowy itp. Algorytm CMA jest
bardzo szybkim algorytmem sekwencyjnym natomiast algorytm DLL
jest algorytmem réwnoleglym i bezposrednio definiuje maszyne, ktora
moze go realizowac.
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Zastosowanie algorytmu dynamicznej cieczy
sieciowej w badaniu transportu cieczy
w osrodkach zlozonych

Piotr Polanowski', Andrzej Sikorski?

' Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £édzka
*Wydziat Chemii, Uniwersytet Warszawski

Transport cieczy w osrodkach ztozonych odgrywa kluczowa role wielu
dziedzinach: ukladach biologicznych, przenikaniu wody przez osrodki
porowate, transporcie w szklach 1 cieczach przechtodzonych oraz wielu
innych. W pracy prezentuyjemy badania oparte o symulacje
wykorzystujace koncepcje ruchow kooperatywnych w osrodkach
zawierajacych przeszkody. Gtownym celem byto udzielenie odpowiedzi
na pytanie: jak czasteczki cieczy poruszajg si¢ w osrodku o ztozonej
strukturze, biorgc pod uwage fakt, ze w rzeczywistych uktadach ruch
poszczegdlnych czasteczek cieczy jest Scisle skorelowany z ruchem
innych elementéw osrodka? W celu odpowiedzi na to pytanie
wykorzystalismy symulacj¢ oparta o model DLL (Dynamic Lattice
Liquid) [1], ktéra moze pracowac przy wspotczynniku wypetnienia sieci
rownym 1, gdy wszystkie wezty sieci sg zajete przez elementy uktadu
biorgce udziat w symulacji. W ramach tego modelu badalismy zmiany
dynamiki cieczy na poziomie mikroskopowym zachodzace wraz
z zwigkszaniem stezenia przeszkéd w badanych uktadach. W poblizu
punktu perkolacji zaobserwowali$my istotne réznice w stosunku do
wynikow  przewidywanych przez teorie, co nalezy wigzaé
z mechanizmem transportu [2].

Podziekowania

Badanie zostaly wykonane w ramach grantu NCN UMO-
2013/09/B/ST5/00093
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Badanie dyfuzji wody z uzyciem metody
Monte-Carlo w dwuskladnikowych ukladach
woda-polimer

Jakub Saramak, Krzysztof Halagan, Marcin Kozanecki,
Piotr Polanowski

Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika Lodzka

Polimery 1 hydrozele czule na bodZzce s3 nowymi materiatami
znajdujacymi coraz liczniejsze zastosowania jako m.in.: mikrozawory,
systemy do kontrolowanego dozowania lekoéw, indykatory i sensory
chemiczne, soczewki o zmiennej ogniskowej [1,2]. W uktadach
dwusktadnikowych woda-polimer Maeda [3] wyrdznit trzy stany wody:
wode pierwszorzedowa w bezposrednim sgsiedztwie ‘lancucha
polimerowego, wod¢ drugorzedowa bedaca w kolejnych strefach
hydratacyjnych 1 woda typu ,,bulk”. Wiedza o ruchliwos$ci czasteczek
wody w roznych stanach jest kluczowa dla zrozumienia zjawisk
towarzyszacych dyfuzji przez membrany polimerowe, procesom
uwalniania substancji bioaktywnych z no$nikéw hydrozelowych,
przejsciom konformacyjnym, czy objetosciowemu przejsciu fazowemu.
W niniejszej pracy dyskutowany bedzie wplyw dhlugosci tancuchow
1 stezenia polimeru na dynamike rozpuszczalnika w uktadach gestych
w przypadku atermicznym za pomoca metody Monte Carlo
wykorzystujacej dynamike kooperatywng DLL [4].

Podziekowania
Badania wspotfinansowane przez Narodowe Centrum Nauki (grant
nr 2013/09/B/ST4/03010).
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Polimery cykliczne:
struktura, dynamika, zastosowania.
Stan badan i perspektywy

Andrzej Sikorski!, Aleksander Kuriata! i Piotr Polanowski?

"'Wydziat Chemii, Uniwersytet Warszawski
? Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £édzka

Przewidywanie = wilasnosci  uktadow  zawierajacych  cykliczne
makroczasteczki jest obecnie jednym z ciekawszych probleméw
w teorii polimerow. Jest to wazny problem takze z praktycznego punktu
widzenia, jako ze polimery takie s3 precyzyjnie projektowane,
syntezowane 1 charakteryzowane. Przedstawione zostang wtasnosci
roznych uktadéw zawierajacych takie polimery: w rozciefczonych
roztworach, w gestych cieczach polimerowych, zaadsorbowane na
powierzchniach czy wreszcie w ograniczonej przestrzeni. Omowione
zostang zarowno homopolimery oraz réznego rodzaju kopolimery.
Przedstawione zostang modele takich uktadow oraz wyznaczanie
wlasnosci tych modeli za pomoca metod symulacji komputerowej,
z wykorzystaniem roznych algorytmow  symulujacych. Metody
symulacji komputerowej pozwalajg na zbadanie uzywanych przez teorie
modeli, weryfikacj¢ przyblizen zastosowanych w  teoriach
analitycznych oraz na przewidywanie wiasnosci uktadow, ktore trudno
jest wyznaczy¢ eksperymentalnie. Wskazane zostang roznice
w strukturze tancuchéow w zaleznosci od ich architektury oraz od
sekwencji meréw, a takze mechanizmy ruchu makroczasteczek
skutkujace odpowiednimi wlasno$ciami lepkosprezystymi.
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Fotogeneracja nosnikow ladunku i efekt
fotowoltaiczny w ukladach P3HT:PCBM

Anna Stefaniuk-Grams, Jarostaw Jung, Jacek Ulanski
Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £odzka

W ostatnich latach, w wielu laboratoriach na $wiecie, prowadzone s3
intensywne badania wilasciwosci polprzewodnikow  organicznych
przeznaczonych do zastosowan w ogniwach fotowoltaicznych.
Podstawowym parametrem charakteryzujagcym materialy, ktore
wykazujg fotoprzewodnictwo 1 efekt fotowoltaiczny jest wydajnos¢
kwantowa fotogeneracji.

Podczas prezentacji omowione zostang wyniki badan wydajnos$ci
kwantowej fotogeneracji oraz efektu fotowoltaicznego w uktadach
sktadajacych si¢ z polimerowej matrycy typu-p (poli(3-heksylotiofen -
P3HT) domieszkowanej pochodng fulerenu Cso - PCBM) typu-n [1].
Wydajnosé fotogeneracji wyznaczano analizujac zaniki
fotoindukowanego potencjalu powierzchniowego mierzone metoda
roztadowania kserograficznego [2], a efekt fotowoltaiczny badano na
podstawie charakterystyk pragdowo-napieciowych oswietlanych ogniw
fotowoltaicznych. Zaobserwowano, ze PCBM nie tylko posredniczy
w dysocjacji ekscytonow powstatych w P3HT, ale fotogeneracja
no$nikow tadunku moze takze =zachodzi¢ z duza wydajnoscig
bezposrednio w obrebie fazy heteroztacza zawierajacej czasteczki
PCBM.

Podzi¢gkowania:
Projekt zostal sfinansowany przez Ministerstwo Nauki i Szkolnictwa
Wyzszego w ramach programu ,,Diamentowy Grant” nr DI2012 022342.
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Wplyw rozpuszczalnika na morfologi¢ oraz
parametry pracy organicznych tranzystorow
z efektem polowym
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W prezentowanej pracy badany byl wptyw rodzaju rozpuszczalnika na
morfologi¢ warstw pochodnej naftalenu PTCDI-C5, uzyskiwanych
metoda wylewania na wirujgce podloze oraz parametry pracy.
Analizowana byla takze korelacja pomiedzy morfologia warstw tego
organicznego polprzewodnika typu n, a parametrami pracy
tranzystorow z efektem polowym. Warstwy PTCDI-CS5 byly nanoszone
na podloze szklane z naparowanymi elektrodami zrédta i1 drenu;
nastepnie na warstwe¢ PTCDI-C5 byta nanoszona warstwa Parylenu C
pehiaca role izolatora bramki oraz zabezpieczajaca warstwe aktywna
przed szkodliwymi czynnikami atmosferycznymi; na warstwe Parylenu
C naparowywano elektrode bramki. Morfologia wytworzonych warstw
zbadana za pomocg Mikroskopii Sit Atomowych wykazuje znaczace
roznice w zalezno$ci od uzytego rozpuszczalnika. Stwierdzono silng
korelacje pomiedzy morfologia i parametrami pracy tranzystorow;
najlepsze tranzystory, wykazujace ruchliwo$é elektronéw rzedu 107
em?V-!s! uzyskano dla warstw polikrystalicznych z najwiekszymi
ziarnami PTCDI-CS5 uzyskanymi z chlorobenzenu.

Podziekowania
Praca zostata wykonana w ramach projektu NCN 2012/07/B/ST8/ oraz
subsydium profesorskie Mistrz z Fundacji na Rzecz Nauki Polskie;j.
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Kontrolowana krystalizacja polprzewodnikow
organicznych w matrycach polimerowych

Jacek Ulanski

Katedra Fizyki Molekularnej i Europejskie Centrum Bio- i Nanotechnologii
Politechniki £.odzkiej

Krysztaly molekularne wykazujace wlasciwosci elektryczne typowe dla
metali lub polprzewodnikéw od kilkudziesigciu lat sa obiektem
zainteresowania naukowcow ze wzgledu na obserwowane w nich
niezwykle zjawiska oraz na mozliwo§¢ ich zastosowania w szybko
rozwijajacej si¢ technologii elektroniki organicznej. Od dawna
poszukiwano metod wytworzenia kompozytéw polimerowych z udzialem
krysztaltow molekularnych, ktore taczylyby w sobie wlasciwosci
elektryczne krysztatlow z wiasciwosciami mechanicznymi iuzytkowymi
polimeréw. Opracowana w latach 80-ych ubiegtego wieku metoda tzw.
domieszkowania siateczkowego [1] i1 technika wylewania strefowego
umozliwity wytworzenie szerokiej klasy organicznych materiatow
funkcjonalnych [2] oraz materialtow wykazujacych bardzo wysoka
anizotropi¢ przewodnictwa [3]. Na wykladzie omowiony bedzie rozwoj
technik wywodzacych sie z metody domieszkowania siateczkowego, ktory
doprowadzit do opracowania nowych metod wytwarzania elementéw
elektroniki organicznej, stosowanych obecnie w laboratoriach badawczych
na catym $wiecie [4,5].

Podziekowania
Pprzedstawione badania byly czesciowo finansowane z subsydium
profesorskiego Master9./2014 Fundacji na rzecz Nauki Polskie;j.
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Algorytmy do sledzenia ruchu dyslokacji
w symulacjach dynamiczno-molekularnych

Szymon Winczewski, Jacek Dziedzic, Jarostaw Rybicki

Politechnika Gdanska, Wydzial Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej
wisnia@kdm.task.gda.pl, jaca@kdm.task.gda.pl, ryba@pg.gda.pl

Znaczny wzrost dostepnych mocy obliczeniowych sprawit, ze stosujac
metody dynamiki molekularnej mozna obecnie bada¢ wiasciwosci
uktadow sktadajacych si¢ nawet z miliondw atomow. Dostgpnose
nowych skal dlugosci 1 czasu poskutkowata zastosowaniem metod
dynamiczno-molekularnych w przypadku badan nad wlasciwosciami
dyslokacji, liniowych defektow struktury krystalicznej, posiadajacych
istotny wplyw na wlasciwosci mechaniczne materiatdéw. Jednak
w obszarze badan obliczeniowych nad wtasciwosciami dyslokacji wcigz
zauwaza si¢ nierozwigzane problemy. Jako jeden z najbardziej istotnych
wskaza¢ nalezy problem algorytmicznego $ledzenia ruchu dyslokacji,
przemieszczajacych si¢ w symulowanym materiale pod wpltywem
czynnikéw zewnetrznych.

Przedstawiona zostanie opracowana nowa metoda obliczeniowa,
stuzaca do $ledzenia ruchu dyslokacji w symulacjach dynamiczno-
molekularnych. Pogladowo przedstawione zostanie stosowane
w ramach metody podejscie. Pokazane zostanie, ze opracowana
technika $ledzenia ruchu dyslokacji charakteryzuje si¢ wysoka
wydajno$cia, 1pozwala efektywnie realizowaé analiz¢ w przypadku
uktadow bardzo duzych, stanowionych nawet przez miliony atomow.
Referat zakonczony zostanie prezentacja przyktadéw zastosowania
opracowane] metody. Przedstawione zostang wyniki badan nad
ruchliwoscig dyslokacji krawedziowych w monokrysztale molibdenu.

Podzi¢ckowania

Praca naukowa zostala sfinansowana ze §rodkéw budzetowych na nauke
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Fotofizyka oligotiofenowych pochodnych
diketopirolopiroli i ich zastosowanie jako
emiterow w diodach elektroluminescencyjnych

Gabriela Wiosna-Satyga', Monika Géra?, Malgorzata Zagdrska®, Beata
Fuszczynska!, Ireneusz Glowacki', Jacek Ulaniski!,
Adam Pron®

! Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £.édzka
*Wydziat Chemii, Uniwersytet Warszawski
SWydziat Chemiczny, Politechnika Warszawska

Badano wtasciwosci fotofizyczne, elektrochemiczne oraz transportowe
serii zwigzkow typu donor-akceptor-donor, sktadajacych si¢ z centralne;j
jednostki  diketopirolopirolowej — DPP (akceptor), do ktorej
przylaczono elektronodonorowe grupy mono -- (seria T1), bi - (seria
T2) i tertiofenowe (seria T3). Wszystkie zwigzki badane w roztworze
wykazujg fotoluminescencje, ktora jest wygaszana w miare jak dlugosci
podstawnika oligotiofenowego rosnie (wydajno$¢ kwantowa emisji
maleje od 75% dla serii T1 do 20% dla serii T3). Dodatkowo dlugos$ci
segmentow donorowych majg istotny wplyw na energi¢ poziomu
HOMO, a takze w pewnym stopniu na energi¢ poziomu LUMO
badanych zwigzkow. Zwigzki te zostaly zastosowane do wytwarzania
warstw aktywnych w diodach elektroluminescencyjnych typu
g0$¢ - gospodarz, w ktoérych matryce stanowila mieszanina poli(/N-
winylokarbazolu) i 2-tert-butylofenylo-5-bifenylo-1,3,4-oksadiazolu.

Podziekowania

Prezentowana praca byta finansowana przez: postdoktorski grant NCN No.
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Studium Doktoranckiego “Towards Advanced Functional Materials and Novel
Devices” (MPD/2010/4).
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Wiasciwosci fotofizyczne nowych kompleksow
metali

Ewelina Witkowska,'* Gabriela Wiosna-Satyga!, Beata Luszczynska!,
Ireneusz Glowacki', Jacek Ulanski!

'Katedra Fizyki Molekularnej, Politechnika £.édzka
? Doktoranckie Koto Naukowe Nanotechnologéw NANO, £6dz

Poszukiwanie nowych emiterow do zastosowania w polimerowych
diodach elektroluminescencyjnych (z ang. Polymer Light-Emitting
Diodes) (PLED) jest obecnie jednym z gtownych nurtow badan
w obszarze elektroniki organicznej [1]. Charakteryzacja wlasciwosci
fotofizycznych kompleksow metali jako efektywnych emiterow dla
PLEDOw byta gtownym celem badan. Umozliwia ona odpowiedni
dobdr sktadu kompozytoéw w celu osiggnigcia najwiekszej wydajnosci
luminescencji [2]. Jako matryce zastosowano mieszaning poli(/N-
winylokarbazolu) (PVK) z 40% mas. pochodnej oksadiazolu (PBD).
Matryce PVK/PBD domieszkowano badanymi emiterami w zakresie
stezen od 1 do 5% mas. Zaobserwowano duzy stopien przekrywania si¢
widma emisyjnego matrycy PVK/PBD z widmami absorpcyjnymi
badanych komplekséw emisyjnych, co sprzyja wydajnemu transferowi
energii z czasteczek matrycy na czasteczki domieszki wedtug
mechanizmow Forsterai Dextera [3].

Podzi¢gkowania
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Symulacje komputerowe stalych sprezystosci
za pomoca metody kolejnych minimalnych
obrazow

Krzysztof W. Wojciechowski’ Konstantin V. Tretiakov

Instytut Fizyki Molekularnej PAN, Poznan

Przedstawiona zostanie metoda minimalnych obrazow, ktorg ostatnio
zaproponowano [1] do wyznaczania statych sprezystosci uktadow
czastek z oddzialywaniem Lennarda-Jonesa (LJ). Stale spre¢zystosci
wyznaczono w granicy termodynamicznej, N — oo, uzywajac metody
Monte Carlo (MC) w zespotach NVT 1 NPT. Wyniki symulacji
wskazujg, ze wktad dlugo-zasiegowych oddziatywan nie moze byc
wtym przypadku zaniedbany. Symulacje pokazaly tez, ze
uwzglednienie dalszych oddziatywan kazdej czastki ze wszystkimi jej
drugimi minimalnymi obrazami daje wyniki bardzo bliskie tym, ktore
otrzymuje si¢ w granicy termodynamicznej. Pozwala to na tatwa,
szybka 1 do$¢ doktadng oceng wartos$ci stalych sprezystosci przy uzyciu
w symulacjach bardzo matych probek.

Podzi¢gkowania
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Zachowanie fazowe stopow i roztworow
niesymetrycznych kopolimerow trojblokowych

Sebastian Woloszczuk

Wydzial Fizyki, Uniwersytet im. Adama Mickiewicza w Poznaniu

Niesymetryczne kopolimery trojblokowe A1BA2 wykorzystuje si¢ do
badania w systematyczny sposob przejscia od kopolimeru
dwublokowego do trojblokowego. Dla kopolimeréw dwublokowych
1 symetrycznych kopolimeréw trojblokowych zwigkszenie masy
(dlugosci) tancucha (N) promuje termodynamiczng niezgodnos$é
1 niemieszalnos¢, ktora stabilizuje struktury uporzadkowane. Z drugiej
strony wiadomo zaréwno z eksperymentu [1] jak rowniez z obliczen
Monte Carlo [2], ze stopniowe dolgczanie bloku A2 do dwublokowego
rdzenia A1B powoduje, ze na diagramie N-TODT wystepuje wyrazne
minimum odpowiadajace za stabilizacj¢ fazy nieuporzadkowanej wraz
ze wzrostem N dla krotkich A2. Zachowanie to ma bardzo interesujgce
konsekwencje, réwniez z punktu widzenia zastosowan praktycznych.

W obliczeniach wykorzystujemy sieciowg metod¢ Monte Carlo
(CMA). W systematyczny sposoéb badamy stopy niesymetrycznego
kopolimeru A1BA2 [3-5], jak rowniez jego roztwory w selektywnym
rozpuszczalniku. Celem jest oszacowanie wplywu asymetrii kopolimeru
oraz selektywnosci 1 objetosci utamkowej rozpuszczalnika na wasnosci
strukturalne i zachowanie fazowe takich uktadow.
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