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Organiczne materialty nieliniowooptyczne (NLO) odgrywaja kluczowa role we
wspolczesnych elementach optoelektronicznych. Wiekszo$¢ z nich to chromofory oparte na
aromatycznych uktadach n-elektronowych niesymetrycznie zakonczonych donorowymi i
akceptorowymi grupami elektronowymi majacymi wpltyw na polaryzacj¢ materialu. NLO
aktywne chromofory s3a zazwyczaj umieszczone w matrycach polimerowych, tworzac
cienkowarstwowe materialty kompozytowe typu gosc-gospodarz. Aby méwic o praktycznym
zastosowaniu tych materiatoéw, konieczne jest zbadanie wtasciwos$ci kompozytéw oraz opisanie
mechanizmow zjawisk fizycznych zachodzacych zarowno w poszczegdlnych komponentach,
jak 1 w kompozycie jako catosci. W tym przypadku pomocne sg symulacje komputerowe.

Celem niniejszej pracy bylo opracowanie teoretycznego modelu obliczeniowego oraz
metodyki postepowania w zakresie przewidywania makroskopowych wtasciwos$ci optycznych
cienkowarstwowych materiatow kompozytowych. Do modelowania struktur kompozytow
wykorzystano technik¢ dynamiki molekularnej, a obliczenia kwantowo-chemiczne postuzylty
do przewidywania wiasciwosci optycznych chromoforow w s$rodowisku polimerowym.
Wilasciwosci optyczne obliczono stosujac model dyskretnego pola lokalnego w podejsciu
hierarchicznym. Dane uzyskane z obliczen poréwnano z wynikami eksperymentalnymi
zaczerpni¢tymi z badan sygnatow SHG 1 THG.

Jako modelowe materialy typu gosc-gospodarz wybrano kompozyty na bazie
poli(metakrylanu metylu) (PMMA) i poli(winylo karbazolu) (PVK). W matrycach
polimerowych osadzono dwie grupy chromoforéw NLO. Jedng grupe stanowity cztery rdzne
pochodne tetratiafulwalenu (TTF) z przytaczonymi azynami, a drugg grupg¢ - trzy pochodne
benzonitrylu. Omoéwiono wyniki  symulacji  dynamiki molekularnej materialow
kompozytowych chromofor/PMMA oraz chromofor/PVK, a takze wtasciwos$ci strukturalne,
elektroniczne i optyczne chromoforow w prézni i w matrycy polimerowej. Uzyskane dane
obliczeniowe poréwnano z wynikami eksperymentalnymi, co stanowito test poprawnosci
wdrozonego modelu obliczeniowego. Wyjasniono wplyw matryc polimerowych na

wzmocnienie wlasciwosci NLO pochodnych benzonitrylu w matrycy PVK oraz neutralnosé¢



matrycy PMMA w stosunku do badanych chromoforéw. Wiasciwosci optyczne badanych
kompozytéw wyjasniono na podstawie przestrzennego rozkladu chromoforéw w matrycy

polimerowe;j.
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