Badanie wlasno$ci warstw cieklokrystalicznych wybranych cyjanobifenyli na powierzchniach
nanostruktur wegla i azotku boru metodg symulacji komputerowych

Streszczenie

Materialy kompozytowe, oparte na ciektych krysztatach i materiatach 2D takich jak grafen
czy heksagonalny borek azotu, sg bardzo interesujace, ze wzglgdu na ich praktyczne zastosowanie
w optoelektronice, mikroelektronice czy telekomunikacji. O ich wlasciwosciach w duzej mierze
decyduja oddziatywania pomig¢dzy mezogenem a substratem, ktére w ciaz nie sa dostatecznie
dobrze zbadane na poziomie molekularnym. W ramach pracy doktorskiej, metoda symulacji
komputerowych zbadane zostaly wiasciwosci wielowarstwowych kompozytow zbudowanych
z cyjano-bifenylu ulokowanego pomig¢dzy warstwami grafenowymi, heksagonalnym borkiem azotu
lub powierzchnia wiazki jednos$ciennych nanorurek weglowych. Przebadany zostat zarowno wplyw
odlegtos$ci migdzy powierzchniami substratu jak i efekty zwigzane z dlugos$cia molekut z rodziny
cyjano-bifenyli.

Przeprowadzone symulacje wykazaly tworzenie si¢ wyraznie odrdznialnych, molekularnych
warstw mezogenu, ktorych grubos¢ 1 uporzadkowanie zalezy od odlegtosci od substratu.
Dodatkowo, w badanych ukladach z molekutami z szeregu cyjano-bifenyli wykazano
wystgpowanie zjawiska zwiazanego z dlugoscia molekul, tzw. zjawiska odd-even. Molekuty
o nieparzystej ilosci atomow wegla w ogonie weglowodorowym wykazuja wyzsze uporzadkowanie
niz molekuty o parzystej ilosci. Zwigkszanie odleglo$ci pomigdzy warstwami substratu powoduje
ostabienie efektow odd-even, co sugeruje, ze sa one wywotywane przez oddziatywania w warstwie
interfejsu mezogen-substrat. Dodatkowo nieparzyste mezogeny z szeregu maja wyZzsza energig
aktywacji termicznej relaksacji reorientacyjnej. Z praktycznego punktu widzenia, istotny jest tez
wniosek, ze polaryzacja substratu (heksagonalny azotek boru) znaczaco wplywa na strukture

warstw mezogenu i przyspiesza reorientacj¢ molekut.



