Nanorurki weglowe (ang. carbon nanotube - CNT), t.j. rurki o nano$rednicach i $ciankach
zbudowanych z heksagonalnej sieci atomow wegla, charakteryzujg si¢ bardzo unikalnymi
wlasciwos$ciami elektrycznymi, termicznymi i mechanicznymi, ktore bytyby wysoce pozadane przy
formowaniu réznego rodzaju przewodnikéw elektrycznych. Istnieje wiele mozliwych sposobdw
faczenia nanorurek w makroskopowe przewodniki, jednak niestety ich unikalne wtasciwosci sa wtedy
najczgsciej tracone. Niedawno wysunigto teori¢, ze odpowiednio ustrukturyzowane witokna CNT
(dowolnie dhugie i mikrocienkie widkna wykonane z nanorurek utozonych wzdluznie — Rys. 1a) moga
przezwyciezy¢ ten problem i przenie$¢ unikalne wlasciwos$ci termiczne, elektryczne i mechaniczne
poszczegblnych CNT do makroskali. Szeroko zakrojone badania eksperymentalne prowadzone na
caltym S$wiecie wskazuja, ze najlepsze wyniki w tym zakresie uzyskuje si¢ obecnie poprzez
koagulacyjne przedzenie widkien z zawiesin cieklokrystalicznych CNT. Gtéwna wada tej metody jest
jednak koniecznos$¢ stosowania superkwasow, ktore sg niebezpieczne i toksyczne.

Ryc. 1. a) Widkno CNT i rysunek utozenia CNT. b) Drukowana $ciezka przewodzaca z CNT i rysunek
utozenia CNT w plaszczyznie.

Celem obecnego projektu jest podjecie badan eksperymentalnych i teoretycznych, ktére
pozwola na opracowanie skalowalnych metod wytwarzania bezkwasowych ciektych krysztatow, ktore
moga by¢ dalej wykorzystywane do przedzenia widkien CNT. W tym celu Kierownik projektu
chciataby polaczy¢ swoje unikalne doswiadczenie w pracy z widoknami CNT zebrane za granicg oraz
metodologie wytwarzania past przewodzacych i tuszy do zastosowan w elektronice drukowanej
opracowanag na Politechnice Warszawskiej (Rys. 1b). Badania eksperymentalne beda obejmowaty
testowanie réznych rozpuszczalnikow wysokowrzacych stosowanych do formowania past
sitodrukowych, dobdér odpowiednich koagulantéw, zastosowanie roznych typéw nanorurek
(zmieniajacych si¢ dlugosci, liczby $cianek, chiralnosci). W ramach badan zbadane zostang rowniez
potencjalne metody umozliwiajace skalowanie produkcji bezkwasowych cieklych krysztatdw CNT
oraz przedzenie wtokien CNT na mata skale.

W celu lepszego zrozumienia danego uktadu i ograniczenia wysitkow eksperymentalnych w
znalezieniu najlepszych sktadnikow (rozpuszczalnikow, koagulantow), projekt bedzie realizowany we
wspolpracy z dr Karoling Milowskg (Ikerbasque Research Fellow — CIC nanoGUNE, Hiszpania), ktéra
bedzie wspotpromotorem doktoranta i poprowadzi teoretyczng czg$¢ projektu. W tej czesci projektu
zostang podjete zostanie modelowanie z pierwszych zasad (DFT — teoria funkcjonatéw gestosci, DFTB
-metoda ciasnego wigzania oparta o DFT) oraz symulacje dynamiki molekularnej i Monte Carlo
wykorzystujace reaktywne pola sitowe. Modelowanie to pozwoli na wyjasnienie mechanizmow
oddzialywania mig¢dzy nanorurkami, a czgsteczkami rozpuszczalnika. Natomiast symulacje z
wykorzystaniem reaktywnych pol sitowych pozwolg wyjasni¢ ich oddziatywanie w wigkszej skali i
dynamike tego oddziatywania przy zachowaniu doktadnos$ci obliczen DFT. Szczegdlnie symulacje
Monte Carlo pozwola wydtuzy¢ skale czasows.

Oczekuje si¢, ze uzyskane wyniki badan pozwolg na uzyskanie wysokoprzewodzacych wtokien
CNT. Jednocze$nie oczekuje sie, ze beda mialy ogromne znaczenie dla poprawy wydajnosci mniej
przewodzacych, ale niedrogich i wysoce wszechstronnych drukowanych przewodnikow CNT.




