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Modeling of the structure of molecular and macromolecular systems using
molecular dynamics and artificial intelligence as complementary methods

Polimery staly si¢ jednymi z najbardziej rozpowszechnionych materiatow we wspdtczesnym §wiecie.
Zakres ich aplikacji jest bardzo szeroki i obejmuje tak skrajnie rozne zastosowania jak pakowanie (m.in.
polietylen), budownictwo (m.in. polistyren) i nanotechnologia (w tym np. OLEDy).

Wobec tak powszechnych i réznorodnych zastosowan polimerdéw, duzego znaczenia nabiera praca
poswiecona ich badaniu, w tym migdzy innymi ich struktury. Dtugie, tancuchowe makromolekuty
polimerow tworza na ogot w wigkszosci beztadnie splatang mase, posrod ktorej jednak znalezé mozna
niewielkie obszary cechujgce si¢ wysokim stopniem uporzadkowania. Krystality polimerowe, cho¢
niewielkie, moga mie¢ znaczacy wptyw na wlasnosci catego materiatu.

Okreslenie struktury krystalitu polimerowego moze si¢ okaza¢ zaskakujaco trudne. Cho¢ oddziatuja
one z promieniowaniem rentgenowskim podobnie jak krysztaly nieorganiczne, daja obraz dyfrakcyjny
zawierajacy niewiele, bardzo niejednoznacznych danych, ktére w polaczeniu ze znacznym stopniem
skomplikowania struktury powoduja, iz jej ustalenie staje si¢ niewykonalne przy uzyciu typowych metod.

Niniejsza praca poswigcona jest zastosowaniu dwoéoch odmiennych technik obliczeniowo-
symulacyjnych do badania struktury polimeréow, co stanowito zarazem jeden z jej nadrzednych celow.
Drugim celem byto sformutowanie metodologii pracy pozwalajacej na systematyczne wyznaczanie struktury
krystalitow polimerowych na podstawie eksperymentalnych danych dyfrakcyjnych w przypadkach,
w ktorych nie jest to mozliwe w oparciu o typowe metody.

Pierwsza z wykorzystanych metod byla dynamika molekularna (MD), pozwalajaca na symulacje
zachowania poszczegdlnych atomoéw tworzacych badang strukture pod wplywem wystepujacych w niej
oddziatywan. Drugg byta sztuczna inteligencja (Al), a konkretnie algorytmy typu Al shuzace do szeroko
pojetej optymalizacji, oparte o tzw. inteligencj¢ stadng (rojowa), w ktorych interakcja pomiedzy prostymi
jednostkami realizujagcym pozornie prosty program ruchu w przestrzeni rozwigzan prowadzi do powstania
bardziej zlozonego systemu spotecznego, ktory moze zostaé wykorzystany do rozwigzania problemu
optymalizacyjnego

W ramach pracy zrealizowane zostaly trzy odrgbne tematy badawcze, w ramach ktorych
przeprowadzono obliczenia 1 symulacje o istotnym wptywie na wiedze¢ o uktadach, ktérych dotyczyty.

Celem pierwszego bylo znalezienie komorki elementarnej opisujacej strukture Krystalitu systemu
polimerowego powstatego w wyniku domieszkowania polianiliny (PANI) kwasem kamforosulfonowym
(CSA). W toku realizacji projektu stworzono oprogramowanie do optymalizacji komorki elementarnej pod
katem zgodnosci ze skladowag krystaliczng dyfraktogramu eksperymentalnego. Sformutowano tez
metodologi¢ pracy taczaca optymalizacje 1 wykorzystanie symulacji MD. Wynikiem przeprowadzonych
badan byto zaproponowanie w pelni zgodnego z ro6znymi eksperymentami modelu komorki elementarne;j
PANI/CSA, ktorego do tej pory brakowato w literaturze.

Tematem drugiego z realizowanych projektéw byta symulacja oddziatywania pomiedzy wybranymi
molekularnymi warstwami samoorganizujagcymi si¢ (SAM) na bazie tioli a poli(metakrylanem metylu),
zwanym tez PMMA lub pleksiglasem. Celem symulacji byto wyjasnienie mechanizmu oddzialywania
pomiedzy tymi strukturami. Oddziatywanie takiego uktadu, zdeponowanego na powierzchni ztota (111),
wplywa na prace wyjscia calego uktadu.

Celem realizacji trzeciego zagadnienia tematycznego byto okreslenie struktury oraz zbadanie
dynamiki roznych uktadéow polimerowych typu domieszkowanego poli(etylenodioksytiofenu) PEDOT.
Wyniki wykazaty, iz struktury réznych systeméw moga by¢ bardzo odmienne, a nie jak wcze$niej zaktadano
podobne.
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