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Kopolimery blokowe stanowig interesujaca grupe zwiazkéw organicznych
0 unikalnych wiasciwosciach fizykochemicznych. Zdolno$¢ do tworzenia periodycznych
nanostruktur o wysokim stopniu uporzadkowania sprawia, ze przyciagaja one coraz wigksza
uwage srodowisk naukowych. Obiecujacy obiekt badan w kontek$cie obecnych i przysztych
zastosowan m.in. jako maski nanolitograficzne, membrany nanoporowate, czy
w urzadzeniach optoelektronicznych stanowia cienkie filmy tworzone przez kopolimery.
Niezwykle wazne, ale w praktyce nie zawsze proste zadanie stanowi precyzyjna kontrola
procesu otrzymywania takich filmow. Obserwowane struktury, w tym ich morfologia i sposob
orientacji wzgledem powierzchni w duzym stopniu zalezg od budowy chemicznej czasteczek
(architektury i dlugosci tancucha, obecnos$ci grup mezogenicznych) oraz oddziatywan
pomigdzy czasteczkami i z powierzchnig, na ktorej zostal zaadsorbowany film. Stad istotne
jest zrozumienie, jaki jest zwigzek pomiedzy budowa czasteczki kopolimeru a otrzymywang
strukturg oraz jak wplywa ona na obserwowane w takich uktadach przemiany fazowe.
Uzyskane teoretycznie wyniki oraz wyciggnicte na ich podstawie wnioski mogg da¢ ogdlne
wskazowki w konteks$cie otrzymywania cienkich filméw kopolimerowych.

W celu zbadania procesu adsorpcji na powierzchni cial statych przeprowadzono
symulacje Monte Carlo czgsteczek rozmieszczonych na sieci. W badaniach uwzgledniono
wplyw catkowitej dlugosci czasteczki kopolimeru blokowego, jej sztywno$ci oraz
parametrow charakteryzujacych oddzialywania pomigdzy segmentami na morfologi¢
otrzymywanych monowarstw kopolimeréw blokowych oraz obserwowane przemiany fazowe.
Dodatkowo do opisu procesu tworzenia monowarstw zaproponowano klasyczng teorig
funkcjonatu gestosci. Wykazano, ze istnieje wyrazny zwigzek pomiedzy budowa tancucha
kopolimeru a zaobserwowanymi w monowarstwach przemianami fazowymi. Stwierdzono
dwa rodzaje uporzadkowanej fazy lamelarnej (o wyprostowanych i zgietych tancuchach

polimerowych) oraz jednej fazy nielamelarnej, do tej pory nieopisanej w literaturze. Dla



rozwazanych modeli otrzymano diagramy fazowe réznych typow, zawierajgce punkty
potrojne (jeden lub wigcej, w tym punkt perytektyczny), krytyczny punkt koncowy, punkt
trojkrytyczny oraz diagram fazowy typu ,tabedziej szyi” cechujacy si¢ wystepowaniem
jedynie przemiany gaz-faza uporzadkowana.

Praca sktada si¢ z dwoch czesci: czesci literaturowej oraz opisu przeprowadzonych
badan wraz z oméwieniem uzyskanych wynikow. Pierwsza z nich to ogdlne wprowadzenie do
tematyki kopolimerow blokowych oraz zastosowanych metod badawczych. Zawiera krotka
charakterystyke uktadow kopolimerowych w tym obserwowane struktury uporzadkowane, ze
szczegdlnym zwrdceniem uwagi na cienkie filmy adsorpcyjne tworzone na powierzchniach
cial statych przez kopolimery w petni gietkie oraz sztywno-gietkie. W dalszej czgsci pracy
zawarto podstawowe informacje dotyczace przemian fazowych, w tym opis kilku, dostgpnych
w literaturze przyktadow wpltywu budowy czasteczki oraz energii oddziatywania na typy
diagramow fazowych. Czg$¢ pierwsza konczy charakterystyka uzytych technik
symulacyjnych (w tym metody Monte Carlo) oraz metod analizy wynikow symulacyjnych,
a takze klasycznej teorii funkcjonatu gestosci DFT w kontekscie opisu ptyndw prostych oraz
ptynéw polimerowych. Druga cze$¢ pracy poswiecono analizie uzyskanych wynikow.
Prezentacje wynikdw poprzedza krotkie omowienie celu ogoélnego badan oraz opis
zastosowanego modelu. Najwazniejsze wnioski wynikajace z przeprowadzonych badan

zebrano w ostatniej czgsci pracy stanowigcej jej podsumowanie.



