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Opracowanie metody pozwalajace Material
obliczy¢ liniowe i nieliniowe podatnosci kompozytowy typu
optyczne materialow kompozytowych. Maxwella-Garnetta

Tezy pracy:

1. Obliczone polaryzowalnosci i hiperpolaryzowalnosci nie moga by¢
bezposrednio porownane z wynikami doSwiadczalnymi.
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The World's fastest Molecular
Dynamics - and it's GPL!

Gestos¢ wyjsciowa systemu PMMA/DMANS
»1.00 g/cm? (6 wt %)

Parametry symulacji MD

Powielanie komorki elementarnej w kierunkach
X,Y, Z —troj- i dwuwymiarowa suma Ewalda

Pole silowe - CVFF Cutoff — 0.95 nm
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> Réznorodnosé metod obliczeniowych okreslajacych wielkos¢ elektrycznego pola
lokalnego.

Koniecznos$¢ wybrania z juz istniejacych lub stworzenia nowego
modelu pola lokalnego

> Zjawiska nieliniowo-optyczne pierwszego rzedu sa nieefektywne dla materialéw
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Koniecznos¢ opracowania metody symulacji struktury systemu kompozytowego.

: b
M. Makowska-Janusik - Multipolowy opis modelu dyskretnego pola lokalnego stosowanego w technice modelowania ... WCSS, Wroclaw 2012 |




Modele pola lokalnego 2. Model dyskretny

1. Model ciagly = %/
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» model zaproponowany przez Munn’a i Lutego
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' / Saolvant Accessible Surface (SAS) — NN
(1 Model hierarchiczny

@ e Struktura materialu kompozytowego
modelowana metoda MD

* Wilasnosci elektronowe obliczane
metoda dyskretnego pola lokalnego

Solvent Excluded Surfacs (SES)
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Struktury badanych chromoforéw i matrycy

chromorofory na bazie

Rozpuszczalnik —
dichlorometan (CH,CI,)
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http://pl.wikipedia.org/w/index.php?title=Plik:Dichloromethane.svg&filetimestamp=20090924122639

Etapy modelowania systemu typu ,,guest-host”

System w stanie cieklym EZ >
Symulowane
chlodzenie
> < i -
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System w stanie
szklistym
System, dla ktorego
beda liczone wlasnosci > <
optyczne )
T=300K
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Fotoindukowane zmiany wspolczynnika zalamania Swiatla
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Absorpcja UV-vis
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Whnioski

. Matryca polimerowa wplywa w nieznacznym stopniu na liniowe

wlasnosci optyczne chromoforow

. Odnotowano znaczny wplyw matryc polimerowych na podatnosé¢

nieliniowo-optyczna badanych ukladéw molekularnych

. Dla duzych, rozcigglych molekul charakteryzujacych si¢ przeniesieniem

ladunku, nalezy stosowac podejscie dyskretne pola lokalnego stosujac
podzial molekul na submolekuly
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