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zakres dziatalnosci:

Gléwny nurt badan obejmuje symulacje komputerowe metodami Monte Carlo
ztozonych ukladéw polimerowych. W symulacjach cieczy prostych i ztozonych
wykorzystujemy gtéwnie model dynamicznej cieczy sieciowej (ang. Dynamic Lattice
Liquid - DLL). DLL jest prostym modelem dynamiki cieczy zakladajacym
kooperatywny ruch czastek w postaci zamknietych petli. W ukladzie nie sa
wymagane puste miejsca, co pozwala symulowac¢ uktady geste, natomiast skala
czasowa jest zawarta w sposéb naturalny, gdyz petle generowane sa réwnolegle w
calym systemie. Model ten pomyslnie znalazt zastosowanie w wielu zagadnieniach
badawczych: dynamice tancuchéw, szczotek, gwiazd i sieci polimerowych oraz
rozpuszczalnika, procesu separagji faz, agregacji molekularnej, zagadnien dyfuzji
polimeru, modelowania reakcji chemicznych, w tym kontrolowanej polimeryzagji,
transportu molekularnego w ukladach o ograniczonej geometrii. Dodatkowo
zajmujemy si¢ symulacjami dynamiki molekularnej (MD) mieszanin i roztworow
polimerowych oraz obliczeniami kwantowymi dla zwigzkéw organicznych do
zastosowania w elektronice organicznej i biologicznie aktywnych. Kolejnym polem
zainteresowan jest wykorzystanie w symulacjach molekularnych dedykowanych
maszyn obliczeniowych, takich jak zbudowany w tédzkim Bionanoparku, oparty o
uktady FPGA Analizator Rzeczywistych Uktadéw Ztozonych (ARUZ). Prowadzimy
rowniez prace nad implementaca nowych modeli komputerowych, takze z
wykorzystaniem technik obliczenn rownoleglych. Posiadamy $cista wspdtprace z
eksperymentatorami w dziedzinie chemii i fizyki polimeréw oraz elektronikami.

dziatalno$¢ obecna:

¢  Symulacje komputerowe dynamiki szczotek polimerowych i rozpuszczalnika.

e Badanie relacji miedzy strukturg i dynamika w uktadach polimerowych o
roéznych geometriach.

¢  Modelowanie kontrolowanej reakgji polimeryzacji makroczasteczek.

e  Symulacje transportu molekularnego w ukladach o ograniczonej geometrii.

e  Zastosowanie maszyn dedykowanych (ARUZ) w symulacjach molekularnych.

e Obliczenia kwantowe dla zwigzkéw organicznych do zastosowania w
elektronice organicznej i biologicznie aktywnych (pochodne adenozyny,
metalokarborany).

e Symulacje dynamiki molekularnej mieszanin polimerowych, np. PMMA, PLA
i pochodnych oraz uktadéw wodnych.

e Korelacja wynikéw eksperymentalnych i symulacyjnych uzyskanych z
wykorzystaniem modeli o réznych poziomach ogdlnosci.

przyszle dziatania:
Rozw6j modeli komputerowych do symulacji uktadéw ztozonych, rozwdj metod do zastosowania w maszynach
dedykowanych
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stowa kluczowe:

symulacje komputerowe, dynamika kooperatywna, dynamika molekularna, ztozone ukltady polimerowe

lista propozycji stazy w danej grupie badawczej:
e  Wspdlpraca w zakresie symulacji dynamiki molekularnej wlasciwosci makroskopowych mieszanin polimerowych.
¢ Implementacja nowych modeli numerycznych dla symulacji Monte Carlo.
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