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3. Wskazanie osiggniecia stanowigcego podstawe postepowania
habilitacyjnego

Osiggnieciem naukowym habilitanta wynikajgcym z art. 16 ust. 2 ustawy z dnia 14 marca
2003 r. o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki
(Dz. U. Nr 65, poz. 595 z p6zn. zm.) jest jednotematyczny cykl publikacji zatytutowany
.Zbadanie  zwiazku przetwarzanie-morfologia-zachowanie = mechaniczne dla
nanokompozytow polimerowych: modelowanie i eksperymenty”. Cykl ten tworzy 9
publikacji o spdjnej tematyce, ktére sg wyszczegodlnione ponizej:

e H1. L. Figiel, F.P.E. Dunne, C.P. Buckley “Computational modelling of large
deformations in layered-silicate/PET nanocomposites near the glass transition” Modelling
and Simulation in Materials Science and Engineering, 18 (2010), 015001 (21pp),
IF=2.167 (za 2014 r.)

e H2. C. Pisano, L. Figiel ,Modelling of morphology evolution in intercalated PET-clay
nanocomposites during semi-solid state processing® Composites Science and
Technology 75: 35-41, 2013, IF=3.569 (za 2014 r.)

o H3. L. Figiel “Effect of the interphase on large deformation behaviour of polymer-clay
nanocomposites near the glass transition: 2D RVE computational modelling”
Computational Materials Science 84: 244-254, 2014. [korekta: Computational Materials
Science 89: 264, 2014], IF=2.131 (za 2014 r.)

e H4. M. Stepien, L. Figiel ,Morphology evolution and macroscopic behaviour of PLA-
organoclay nanocomposites during extensional rheology: experimental study“ Polymer
Testing 42: 79-88, 2015, IF=2.240 (za 2014 r.)

o Hb5. L. Figiel, C.P. Buckley “Elastic constants for an intercalated layered-silicate/polymer
nanocomposite using the effective particle concept - a parametric study using numerical
and analytical continuum approaches”. Computational Materials Science, 44(3), 1332-
1343, 2009, IF=2.131 (za 2014 r.)

e H6. C. Pisano, P. Priolo, L. Figiel “Prediction of strength in intercalated epoxy-clay
nanocomposites via finite element modelling” Computational Materials Science 55, 10-
16, 2012, IF=2.131 (za 2014 r.)

e H7.D. Weidt, L. Figiel “Predictions of energy absorption characteristics of aligned CNT-
epoxy nanocomposites” In: J. Njuguna (ed.), Structural Nanocomposites, Springer-
Verlag Berlin Heidelberg 2013 (DOI: 10.1007/978-3-642-40322-4_9)

e HB8. D. Weidt, L. Figiel “Finite strain compressive behaviour of CNT/epoxy
nanocomposites: 2D versus 3D RVE-based modelling” Computational Materials Science
82: 298-30, 2014, IF=2.131 (za 2014 r.)

o H9.D. Weidt, L. Figiel “Effect of CNT waviness and van der Waals interaction on the

nonlinear compressive behaviour of epoxy/CNT nanocomposites” Composites Science
and Technology 115: 52-59, 2015, IF=3.569 (za 2014 r.)

Moj wkiad w powstanie wyzej wymienionych prac wynosit 45%-100%. Szczegétowe dane
zawartem w Zatgczniku 3 (Wykaz publikacji — cze$¢ |).
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3.1. Wprowadzenie

Nanotechnologia jest obecnie jednym z najbardziej dynamicznie rozwijajgcych sie obszaréw
badan i rozwoju w dziedzinie nauk inzynieryjno-technicznych, ktéry koncentruje sie na
rozwoju technologii, urzgdzen oraz nowoczesnych rozwigzan, na poziomie nano (tj. ponizej
100 nm). Ze wzgledu na swojg roznorodnosc¢ tematyczng skupia ona wokot siebie wiele
dyscyplin i specjalnosci. Jedng z nich jest inzynieria materiatowa, a w niej szczegodlnie
preznie rozwijajgca sie jest technologia i nauka o polimerach oraz ich kompozytach. Cho¢
sama nauka o polimerach i ich kompozytach od dawna juz zajmuje sie badaniami ich
struktury i zachowania na poziomie nano (np. kopolimery czy elastomery napetnione sadzg)
to jednak pojawienie sie nowych nanoczgstek, moggcych petni¢ role nanonapetniaczy,
takich jak organicznie modyfikowane nanoptytki glinki, nanorurki weglowe czy grafen,
pozwolito wyksztatci¢ odrebna klase materiatéw polimerowych zwanych nanokompozytami
polimerowymi o ogromnym znaczeniu dla rozwoju nanotechnologii. Materiaty te staty sie
przedmiotem znacznego zainteresowania z powodu obiecujgcych efektéw poprawy
wiasciwosci fizyko-mechanicznych takich jak sztywno$¢, wytrzymatos¢, odporno$é na
pekanie, odpornos¢ na przenikanie powietrza czy pary wodnej, niepalnosé, przewodnictwo
cieplne i elektryczne, czy tez stabilnos¢ termiczna (Pinnavaia i Bealle, 2000; Njuguna i
Pielichowski, 2003; Utracki, 2004; McNally i Poetschke, 2011; Young i wsp., 2012). Poprawa
wiasciwosci fizyko-mechanicznych polimeréw jest szczegdélnie wazna z punktu widzenia
zastosowan inzynierskich, zaczynajac od lotnictwa (np. nanonapetnione osnowy polimerowe
dla klasycznych laminatow o polepszonej wytrzymatosci na udar), w inzynierii biomedycznej
(np. implanty, rusztowania), az po nowoczesne urzgdzenia generujgce/przetwarzajgce
energie (np. ogniwa fotowoltaiczne) oraz elastyczng elektronike (np. gietkie wyswietlacze).
W przypadku nanokompozytéw polimerowych, poprawa ich wiasciwosci mechanicznych
taczona jest z:

(1) typem nanonapetniacza w zaleznosci od ilosci jego wymiaréw w skali nano, tj. 1-D (jeden
wymiar jest w skali nanometrowej, np. nanoptytki glinki lub grafen), 2-D (dwa wymiary sg
nanometrowe, np. nanowiékna celulozowe lub nanorurki weglowe) oraz 3-D (trzy wymiary sg
rzedu nanometréw, np. sferyczne nanoczagstki krzemionki lub  polihedralne
oligosilseskwioksany (ang. POSS),

(2) whasciwosciami mechanicznymi samych nanonapetniaczy (np. wysoki modut Young’a),
(3) geometrig definiowang poprzez wysoki wspotczynnik ksztattu (ang. high aspect ratio),
(4) wysokim stosunkiem powierzchni do objetosci,

(5) rozmiarem nanoczgstek (np. srednicg nanoczastek sferycznych) .

Efekty (2)-(3) sg analogiczne do wywotanych przez napetniacze typu mikro np. przez krotkie
lub ciggte widkna weglowe (Wagner, 2002), gdzie wzmocnienie spowodowane jest
obecnoscig sztywniejszego skfadnika oraz dzieki dtugosci/powierzchni nanonapetniacza,
wzdtuz ktérej nastepuje przekazywanie naprezen z osnowy. Natomiast efekty (1),(4)-(5)
taczone sg z tzw. efektami nano. Mianowicie, catkowite pole powierzchni nanonapetniaczy w
osnowie jest znaczgco wieksze w poréwnaniu z polem powierzchni mikrowtrgcen - np.
catkowite pole powierzchni nanorurek weglowych (o $rednicy 12 nm i dlugosci 20 um) jest
ok. 500 razy wieksze w poréwnaniu z catkowitym polem powierzchni sferycznych
mikronapetniaczy (o $rednicy 100 um) dla tej samej frakcji objetosciowej 0.1% w objetosci
1mm?® (Ma i wsp., 2010), co prowadzi do znaczacej zmiany oddziatywan pomiedzy
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polimerem a nanonapetniaczem. W zaleznosci od chemicznej modyfikacji powierzchni
nanonapetniacza, moze to prowadzi¢ do fizycznego lub chemicznego potgczenia osnowy i
nanowtrgcenia, a w efekcie mie¢ mniej lub bardziej korzystny wplyw na przekazywanie
naprezenia z osnowy ha nanonapetniacz. Ponadto, zmienione pole oddziatywan typu
nanonapetniacz-polimer prowadzi czesto do zmiany lokalnego zachowania mechanicznego
oraz mobilnosci polimeru w rejonie nanowtrgcenia. Zakfada sie, ze rejon ten ma skonczong
grubos¢ (mierzong od granicy napetniacz-polimer) i nazywany jest on najczesciej interfazg
polimerowa, ktorej wtasciwosci fizyko-mechaniczne, r6znig sie od polimeru bez nanowtrgcen
(Utracki, 2004). Zmiana mobilnosci i wlasciwosci fizyko-mechanicznych osnowy polimerowej
w rejonie interfazy moze by¢ dodatkowo spowodowana rozmiarem nanonapetniaczy i
odlegtosciami pomiedzy nimi (Jancar i wsp., 2010). W odrdznieniu od napetniaczy o
rozmiarze mikro, odlegtosci pomiedzy poszczeg6inymi nanowtrgceniami mogg byé
poréwnywalne z promieniem zyracji (z ang. radius of gyration) fancuchéw polimeru,
szczegoblnie w przypadku wysokiego stopnia dyspersji hanonapetniacza. W takiej sytuacji
prowadzi to do ograniczen przestrzennych narzuconych tancuchom polimerowym w poblizu
nanonapetniaczy. W rezultacie, powyzsze efekty nano moga bezposrednio prowadzi¢ do
znacznej modyfikacji mobilnosci oraz wlasciwosci fizyko-mechanicznych samego polimeru w
poblizu nanonapetniacza, takich jak temperatura zeszklenia czy modut Young’a, co dalej
prowadzi¢ moze do znacznej modyfikacji zachowania makroskopowego tych materiatow
(Liao i wsp., 2014).

Pomimo powyzszych przypuszczenh oraz hipotez wynikajacych z badanh przeprowadzonych
w wielu osrodkach na $wiecie, szczegotowa i systematyczna wiedza o wplywie
nanonapetniacza na przetwarzanie oraz wiasciwosci mechaniczne nanokompozytéw
polimerowych nie jest jeszcze w petni dostepna. Ogdlnie, wymaga to lepszego poznania
oraz optymalizacji zwigzku pomiedzy warunkami przetwarzania (np. temperaturg czy
predkoscia odksztatcenia), sktadem nanokompozytu (np. frakcjg objetosciowa
nanopetniacza, czy modyfikacjami chemicznymi powierzchni nanowtrgcen), morfologig
materiatu (np. stopniem dyspersji i ukierunkowaniem nanowtrgcen) i makroskopowymi
wiasciwosciami nanokompozytéw (np. modutem Young'a czy wytrzymatoscig). Szczegdtowe
poznanie tego zwigzku pozwolitoby na wydajniejsze lub catkowicie nowe wykorzystanie
nanokompozytow polimerowych w zastosowaniach inzynierskich. Systematyczne zbadanie
powyzszego zwigzku za pomocg technik eksperymentalnych wymaga potaczenia wielu
zaawansowanych metod charakteryzacji oraz odpowiedniej preparatyki prébek do np.
studiowania przestrzennej morfologii nanokompozytow za pomocg mikroskopii
transmisyjnej, metod rentgenowskich, czy tez mikroskopii sit atomowych (Tracz i wsp., 2005;
Gofebiewski i wsp., 2008; Rézanski i wsp., 2009; Bartczak i wsp., 2014), czy tez studiowania
lokalnej dynamiki i wtasciwosci fizyko-mechanicznych nanokompozytéw polimerowych za
pomocg spektroskopii magnetycznego rezonansu jgdrowego (ang. nuclear magnetic
resonance spectroscopy) (Brus i wsp., 2006), czy tez spektroskopii Ramana (Young i wsp.,
2011) co jest czesto bardzo czasochtonnym i kosztownym zajeciem. Z tego powodu, coraz
wieksza role przy przewidywaniu tego zwigzku odgrywajg zaawansowane modelowanie i
symulacje komputerowe zachowania tych materiatdw, czasem nazywane eksperymentami
komputerowymi, ktére sg waznym elementem uzupetniajgcym badania eksperymentalne,
nie tylko w specjalnosci polimery i nanokompozyty polimerowe, ale i w catej dziedzinie
inzynierii materiatowe;.

Uniwersalny model dla nanokompozytéw polimerowych, ktéry opisuje zachowanie
mechaniczne, tgczgc ze sobg wiele skal czasu i diugosci jeszcze nie istnieje. W wielu
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przypadkach przewidywanie wtasciwosci mechanicznych nanokompozytow ogranicza sie do
wybranej skali czasu lub/i dlugosci. W tym kontekscie nalezy wymieni¢ modele bazujgce na
dynamice molekularnej (ang. molecular dynamics) (Binder, 1995), ktére pozwalajg na
studiowanie obszaréw w zakresie dilugosci ~0.1-100nm oraz krétkotrwatych zjawisk z
zakresu czasu ~fs-ns. Pomimo tych ograniczen, modele dynamiki molekularnej pozwalajg
na wyznaczenie oddziatywan pomiedzy modyfikatorem powierzchni a nanonapetniaczem
(Hackett i wsp., 2010), polimerem a nanonapetniaczem (Sikdar i wsp., 2006, Awasthi i wsp.,
2009, Chen i wsp., 2013), oraz witasciwosci mechanicznych (np. modut sprezystosci
Young’a) samego nanonapetniacza (Manevitch i Rutledge, 2004), czy tez zachowania
zaglomerowanego nanonapetniacza (Xu i wsp., 2012). Modele mezoskopowe (z ang.
mesoscale) dla nanokompozytéw polimerowych koncentrujg swojg uwage na uktady w skali
dtugosci ~100nm-mm oraz skali czasu us-s, i pozwalajg na przewidywanie makroskopowych
wiasciwosci fizyko-mechanicznych nanonapetnionych polimerow z uwzglednieniem struktury
i morfologii materiatu oraz oddziatywan polimer-napetniacz oraz napetniacz-napetniacz
(Elliott i Windle, 2000; Long i Sotta, 2006).

W wielu przypadkach, eksperymentalnie uzasadnionym oraz wydajnym obliczeniowo jest
modelowanie przy pomocy mechaniki osrodkéw ciggtych (ang. continuum mechanics),
zastosowane do analizy zachowania mechanicznego nanokompozytéw polimerowych w
zakresie skali dtugosci nm-m, oraz czasu s-min, szczegoélnie w potgczeniu z koncepcjg
Reprezentatywnego Elementu Objetosci (REO) (ang. Representative Volume Element)
(Gusev, 1997, Odegard i wsp., 2002, Dai i Mishnaevsky, 2014). W tym kontekscie, na
poczatku badan nad nanokompozytami szczegOlnie efektywne okazaly sie modele
pierwotnie zaproponowane do przewidywania wtasciwosci mikrokompozytéw, a bazujgce na
koncepcji Eshelby’ego (Hull i Clyne, 1996). Analizujg one zachowanie materiatu
zawierajgcego elipsoidalne wtrgcenie, ktére w potgczeniu z podejsciem Mori'ego-Tanaki
(Benveniste, 1987) pozwalajg na przewidywanie zwigzku pomiedzy parametrami morfologii
(wspétczynnik ksztattu, frakcja objetosciowa, usrednione zorientowanie wtrgcenia) i
makroskopowymi wiasciwosciami liniowo-sprezystymi (np. modut Young’a) nanokompozytu
(Brune i Bicerano, 2002). Zatozenie zachowania liniowo-sprezystego polimeru, braku
interakcji pomiedzy nanonapetniaczami oraz pomiedzy nanonapetniaczem a polimerem,
oraz ograniczony sposOb opisu stopnia aglomeracji nanonapetniacza oraz zorientowania sg
gtéwnymi ograniczeniami tego typu modeli. Niektére z tych ograniczen moga byc¢
zmodyfikowane za pomocg odpowiednich koncepcji przyblizania wtasciwosci aglomeratu
skladajacego sie z kilku nanoptytek (czyli tzw. taktoidu (ang. tactoid)) (Sheng i wsp., 2004,
Wang i Pyrz, 2004) oraz usredniania tensora sprezystosci (Luo i Daniel, 2003), czy tez przy
zastosowaniu rozszerzonych, wielosktadnikowych modeli Mori'ego-Tanaki, do wigczenia
zachowania liniowo-sprezystego interfazy (Lu i wsp., 2013).

Zastosowanie w/w koncepcji Reprezentatywnego Elementu Objetosci (REO), oraz
potgczenie jej z metodami numerycznymi podejscia osrodkéw ciggtych np. Metodg
Elementéw Skornczonych pozwala na pokonanie w/w ograniczen, a wiec na bezposredni
opis morfologii nanokompozytu (zaréwno dla zagadnien dwuwymiarowch (2D) jak i
tréjwymiarowych 3D) w postaci rozproszenia i rozktadu nanonapetniacza w osnowie
polimerowej (Sheng i wsp., 2004; Hbaieb i wsp., 2010; Cricri i wsp., 2011; Ptaszny i wsp.,
2014) oraz przewidywanie liniowych i nieliniowych deformacji nanokompozytu. Dodatkowo,
podejscie to pozwala na opis zachowania osnowy polimerowej w szerokim zakresie
odksztatcen, predkosci odksztatcenia oraz temperatury, przy uzyciu odpowiednich modeli
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konstytutywnych. Ponadto, mozliwe jest uwzglednienie informacji z innej skali (np.
molekularnej (Choi i wsp., 2015)), by opisaé bardziej szczegdtowo oddziatywania pomiedzy
nanonapetniaczem i polimerem, np. za pomocag zwigzku pomiedzy sitg lub naprezeniem a
przemieszczeniem na interfejsie (ang. traction-separation law), lub przy pomocy
zmodyfikowanego modelu konstytutywnego dla matrycy polimerowej. W tym kontekscie,
nalezy réwniez wspomnie¢ o tgczeniu skal (np. molekularnej i ciggtej) w jednym modelu
(ang. concurrent model) (Li i Chou, 2003; Chandra i wsp., 2013). Takie modele sg jednak na
razie ograniczone do szczegblnych oraz uproszczonych przypadkéw uktadéw
nanokompozytowych, co nie pozwala na ich wykorzystanie do ilosciowego przewidywania
zwigzku pomiedzy przetwarzaniem, morfologig i wiasciwosciami mechanicznymi
nanokompozytow polimerowych.

Pomimo mozliwosci oferowanych przez podejscie REO, tylko niewielka cze$¢ prac
badawczych dotyczgcych modelowania nanokompozytéw polimerowych, koncentruje sie na
przewidywaniu nieliniowych wtasciwosci mechanicznych (Matadi Boumbimba i wsp., 2012),
czy tez proceséw uszkodzenia (Song i wsp.,. 2013). Jeszcze mniejsza ilos¢ prac skupia sie
na duzych odksztatceniach oraz zakresie temperatur oraz predkosci odksztatcenia
charakterystycznych dla przetwarzania nanokompozytow (Spencer i wsp., 2008). Powyzsze
zagadnienia sg zlozone i wymagajg potagczenia koncepcji REO z odpowiednim opisem
fizycznym zachowania mechanicznego polimerdw, interfazy oraz interfejsu, w kontekscie
duzych nieliniowych deformacji w przedziale czasowo-temperaturowym charakterystycznym
dla przetwarzania oraz uzytkowania nanokompozytéw polimerowych. Jeszcze mniejsza
czes¢ prac badawczych poréwnuje i weryfikuje takie modele, zaréwno jakosciowo jak i
ilosciowo, z wynikami prac doswiadczalnych.
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3.2. Cel naukowy badan w zakresie tematu pracy habilitacyjnej

Celem naukowym w zakresie pracy habilitacyjnej byto systematyczne zbadanie zwigzku
pomiedzy morfologig, warunkami przetwarzania a zachowaniem mechanicznym
nanokompozytow polimerowych za pomocg eksperymentéw komputerowych na bazie
koncepciji reprezentatywnego elementu objetosci (REO), oraz dostarczenie systematycznej
bazy danych doswiadczalnych do budowy nowych modeli dla nanokompozytéw
polimerowych. Szczegdlny nacisk potozono na zbadanie efektow wielkosci odksztafcenia,
predkosci odksztatcenia, temperatury, stopnia eksfoliacji i zorientowania nanonapetniacza,
wiasciwosci mechanicznych interfejsu oraz interfazy, na zachowanie nanokompozytow
podczas przetwarzania w poblizu temperatury zeszklenia i topnienia, oraz na wybrane
makroskopowe wiasciwosci mechaniczne wybranych nanokompozytéw polimerowych. Pod
uwage wzieto szeroki zakres wiasciwosci mechanicznych nanokompozytéw polimerowych
od wtasciwosci liniowo-sprezystych (np. modut Young’a), do wiasciwosci zwigzanych z
zachowaniem sprezysto-plastycznym (np. granica plastycznosci) oraz wytrzymatoscia, az po
duze  odksztatcenia sprezysto-lepko-plastyczne  zwigzane z przetwarzaniem
nanokompozytéw w okolicy temperatury zeszklenia oraz topnienia.

W badaniach skoncentrowano sie¢ na nanokompozytach polimerowych z dwoma typami
nanonapetniacza tj. 2-D (nanorurki weglowe) oraz 1-D (nanoptytki glinki), ze wzgledu na ich
duzy stosunek powierzchni do objetosci, oraz znaczny wspoétczynnik ksztaltu, a co za tym
idzie ogromny potencjat w kontekscie zastosowan nanokompozytéw polimerowych w
opakowalnictwie, elektronice, transporcie czy tez generacji/zbiorze energii. Na osnowy
polimerowe wybrano szeroko stosowane polimery termoplastyczne (ang. thermoplastic) oraz
termoutwardzalne (ang. thermoset). Wyniki eksperymentéw komputerowych poréwnano z
wynikami badan doswiadczalnych podijetych przez habilitanta oraz istniejgcych w literaturze.

3.3. Omowienie najwazniejszych wynikow
3.3.1. Zwigzek przetwarzanie-morfologia-zachowanie makroskopowe

W pracach H1-H4 studiowano efekt warunkéw przetwarzania (temperatury, predkosci
odksztatcenia, wielkosci odksztatcenia), sktadu materiatowego (frakcja
wagowa/objetoSciowa  nanonapetniacza), morfologii  (dyspersja i  zorientowanie
nanonapetniacza) oraz wptywu witasciwosci mechanicznych tzw. galerii (ang. gallery) oraz
interfazy (ang. interphase) na ewolucje morfologii, oraz nieliniowe zachowanie
makroskopowe (krzywe naprezenie-odksztatcenie) w okolicach temperatury zeszklenia oraz
topnienia, dla nanokompozytéw termoplastycznych na bazie polietylenu tereftalanu (ang.
PET) oraz polilaktydu (ang. PLA) nanonapetnionych organicznie modyfikowanymi
nanoptytkami glinki (ang. organoclay).

W pracy H1 skupiono sie na zbadaniu wplywu warunkéw przetwarzania, frakgji
objetosciowej oraz poczatkowego zorientowania nanoglinki w osnowie PET, na reorientacje
nanoglinki oraz krystalizacje nanokompozytu wywotang odksztatceniem, oraz na
zachowanie makroskopowe nanokompozytu. W tym celu zbudowano zaawansowany
komputerowy model nanokompozytu w oparciu o koncepcje REO, potgczony z procedurg
Monte Carlo do rekonstrukcji morfologii oraz nieliniowym modelem konstytutywnym
opisujgcym zachowanie osnowy PET w okolicy temperatury zeszklenia. Do rekonstrukcji
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morfologii zatozono, ze nanoplytki glinki sg w peini rozwarstwione (eksfoliowane (ang.
exfoliated)) tzn., ze aglomeraty (taktoidy (ang. tactoids)) nanoptytek glinki nie wystepuja.
Parametry modelu osnowy polimerowej zostaty wyznaczone za pomocg wynikow testéw
dwuosiowego rozciggania w okolicach temperatury zeszklenia, przy predkosciach
odksztatcenia typowych dla wtérnego (ang. secondary) przetwarzania nanokompozytéw.
Wyznaczenie wiasciwosci mechanicznych nanoptytki glinki drogg eksperymentalng jest
trudne z uwagi na bardzo mate wymiary nanonapetniacza. Dlatego tez jej zachowanie
mechaniczne zostato zdefiniowane na podstawie wynikow symulacji dynamiki molekularnej
przy zatozeniu liniowo-sprezystego i izotropowego zachowania nanonapetniacza — w
rezultacie, dwie state sprezyste (modut Young’'a oraz wspétczynnik $cidliwosci Poisson’a)
uzyskane z symulacji molekularnych zostaty uzyte do zdefiniowania nanoptytki
reprezentowanej jako efektywny osrodek ciggly w modelu komputerowym REO.
Eksperymenty komputerowe pozwolity przewidzie¢ znaczny wptyw ptytek nanoglinki na
makroskopowe krzywe naprezenie-odksztatcenie dla réznych frakcji objetosciowych
nanoglinki w przedziale 1-5%. Najwiekszy wptyw nanoglinki na w/w krzywe zanotowano dla
duzych odksztatcen, cho¢ jej znaczacy efekt byt rowniez zaobserwowany dla matych
odksztatcen. Poczgtkowe nachylenie krzywych naprezenie-odksztatcenie, znormalizowane
wzgledem matrycy (PET), wyniosto ok. 1.27, 1.74 oraz 1.96 dla frakcji objetosciowych 1%,
2.5% oraz 5% - uwaza sie, ze frakcja objetosciowa oraz wysoki wspdéiczynnik ksztattu
napetniacza sg odpowiedzialne za w/w wzrost sztywno$ci (modutu Young’a)
nanokompozytu. Dalszy wzrost odksztatcenia spowodowat zmiane morfologii
nanokompozytu w postaci reorientacji nanonapefniacza wzgledem przytozonego
obcigzenia — w efekcie tych procesow, zwiekszyto sie przekazywanie naprezen z osnowy
na nanonapetniacz, co doprowadzito do wzrostu makroskopowych naprezen, czyli tzw.
wzmochnienia materiatu. Procesy te zostaly zintensyfikowane wraz z odksztatcaniem sie
materialu i stowarzyszong z nimi zmiang morfologii, co skutkowato bardzo szybkim
wzrostem naprezen dla duzych odksztatcen tj. wiekszych od 1. W pracy H1 zaproponowano
dodatkowo, ze gtébwnym czynnikiem prowadzgcym do wzmocnienia nanokompozytu jest
krystalizacja osnowy spowodowana uporzgdkowaniem sie tancuchéw polimerowych
pod wpfywem odksztalcenia. Ten efekt wystepuje rowniez dla nienapetnionej osnowy
polimerowej typu PET pod wptywem jej odksztatcenia, jednakze jest on znacznie
wzmocniony przez obecnos$é napefniacza. Dla przyktadu, zjawisko w/w krystalizacji pod
odksztatceniem pojawia sie w nienapetnionym PET na poziomie makroskopowych
odksztatcen ok. 1.6 (w temperaturze 95°C, oraz predkosci odksztatcenia 1s™), podczas, gdy
dla badanego nanokompozytu, zostato ono przewidziane juz dla odksztatcen ok. 0.2, przy
frakcji objetosciowej nanoglinki 5% (w temperaturze 95°C i predkosci odksztatcenia 1s™).
Aby lepiej pozna¢ odpowiednie mechanizmy wzmocnienia, rozdzielono wptyw reorientacji
oraz krystalizacji pod wptywem odksztatcenia, poprzez odpowiednig dezaktywacje czesci
modelu konstytutywnego dla osnowy polimerowej. W efekcie stwierdzono, ze najwiekszy
wpfyw na wzmocnienie materialu w zakresie duzych odksztalcen ma rzeczywiscie
zjawisko krystalizacji pod odksztafceniem, przyspieszone obecnoscig napetniacza. W
dalszej czesci pracy H1, zaobserwowano rowniez, ze obecnos¢ nanoglinki nie prowadzi do
zmian jakoSciowych wykreséw naprezenie-odksztalcenie w  por6éwnaniu  do
nienapetnionego polimeru, w réznych temperaturach (wokét temperatury zeszklenia T,) oraz
zakresie predkosci odksztatcenia 1-32 s™. Jednakze, naprezenia sg znacznie wieksze dla
nanokompozytéw niz dla nienapetnionego polimeru, dla tych samych odksztatcen. W pracy
H1 zbadano tez wstepnie wptyw predkosci odksztatcenia oraz temperatury na morfologie
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nanokompozytu — w rezultacie, przewidziano, ze zmniejszenie temperatury przetwarzania
dla mniejszych predkosci odksztatcenia (1s™), ma wiekszy wplyw na morfologie
prowadzgc do reorientacji napetniacza, niz przy wiekszej predkosci (8st). Zmiane
morfologii nanokompozytu stowarzyszono ostatecznie ze wspdélnym dziataniem
temperatury oraz predkosci, a przewidziane trendy byly w zgodzie z wynikami badan
eksperymentalnych (Soon i wsp., 2009).

W pracy H2 rozszerzono model nanokompozytu by zbadaé wplyw stopnia aglomeraciji
nanoptytek glinki oraz wlasciwos$ci mechanicznych materiatu pomiedzy sasiadujgcymi
plytkami w taktoidzie nanoglinki tzw. galerii (ang. gallery). W tym celu przeprowadzono
rekonstrukcje morfologii nanokompozytu by uwzgledni¢ statg liczbe pitytek w kazdym
taktoidzie. Ponadto zatozono, ze kompozycja materiatowa galerii sklada sie z krotkich
tancuchow modyfikatora powierzchni oraz tancuchéw osnowy polimerowej, ktére zdotaty
czesciowo dyfundowaé do galerii. Zatozono, ze zachowanie mechaniczne galerii podczas
przetwarzania jest zdominowane poprzez naprezenia $cinajgce, ktore powodujg poslizg
pomiedzy sgsiadujgcymi p#ytkami nanoglinki. Powyzsze zalozenie jest w zgodzie z
wynikami przeprowadzonych eksperymentéw (Rajeev i wsp., 2009), w ktérych nie zauwaza
sie separacji w kierunku normalnym do powierzchni nanonapetniacza, a wytgcznie poslizg
wewnatrz  taktoidow. Do opisu tego poslizgu postuzono sie obserwacjami
eksperymentalnymi zachowania dwoch roéwnolegtych powierzchni  pokrytych  krétkimi
tancuchami polimeru, oddzielonymi od siebie materiatem w stanie stopionym i poddanymi
odksztatceniom scinajgcym o predkosciach charakterystycznych dla wtérnego przetwarzania
polimeréw (Leger i wsp., 2006). W rezultacie zachowanie galerii opisano za pomoca
nieliniowego zwigzku pomiedzy stycznym sktadnikiem wektora naprezenia (ang. traction) a
przemieszczeniem stycznym do granicy pomiedzy galerig a nanoptytkg glinki. Powyzszy
zwigzek zatozyt, ze poslizg plytek wzgledem siebie nastepuje przy stalej wielkosSci
naprezenia Scinajacego — przy catkowitym rozsunieciu sie ptytek, zatozono, ze naprezenie
jest w dalszym ciggu podtrzymane poprzez interakcje z osnowa, poprzez stale reformujgce
sie oddziatywania typu van der Waals’a. Zachowanie galerii dla bardzo matych odksztatcen
zatozono jako liniowe i opisano je za pomocg modutu Young'a o wartosci rownej modutowi
Scinania nienapetnionej osnowy polimerowej PET w rozwazanym zakresie temperatur.
Wartos¢ naprezenia scinajgcego stowarzyszonego z poslizgiem dwdéch sgsiadujgcych ptytek
nanoglinki przyjeto jako réwng 1MPa, co jest wielko$cig tego samego rzedu co
oddziatywania van der Waals'a pomiedzy ptytkami nanoglinki w taktoidzie podczas
mieszania w stopie (Borse i Kamal, 2009), oraz Scinania pomiedzy dwoma sztywnymi i
réwnolegtymi powierzchniami oddzielonymi polimerem w stopie (Leger i wsp., 2006). Jako,
ze nie zauwazono rozwarstwiania sie taktoidu w kierunku normalnym do powierzchni
nanonapetniacza (Rajeev i wsp., 2009), wytrzymatos¢ galerii w tym kierunku zatozono jako
znacznie wiekszg niz w kierunku stycznym i przyjeto jg rowng ok. 100MPa. Zbadano wptyw
trzech réznych kompozycji taktoidow tj. sktadajgcych sie kolejno z 2, 4 oraz 8 ptytek
nanoglinki. Symulacje komputerowe przeprowadzono w temperaturze 100°C, predkosci
odksztatcenia 1s™, dla 5% frakcji objetosciowej nanoglinki — ta znaczna frakcja objetosciowa
nanoglinki zostata uzyta, by wskaza¢ potencjalnie najwiekszy efekt wzmocnienia
nanokompozytu. Symulacje przewidziaty, ze znormalizowany (wzgledem osnowy) modut
Young’a wzrasta wraz ze zmniejszaniem sie liczby pfytek w aglomeracie i wynosi
odpowiednio, 1.27 dla o$mioplytkowego aglomeratu oraz 1.62 dla dwuptytkowego
aglomeratu — ten wynik zwigzany jest ze zwiekszonym wspoéiczynnikiem ksztaftu dla
mniejszych aglomeratéw, a co za tym idzie ze zwiekszonym przenoszeniem naprezenia z
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osnowy na nanonapetniacz. Skilad taktoidu ma jeszcze wiekszy wptyw na zachowanie
mechaniczne nanokompozytu dla duzych odksztatcen, tj. zauwazono, ze poczatek
makroskopowego wzmocnienia materiafu przesuwa sie w kierunku coraz mniejszych
odksztalcerr wraz ze zmniejszaniem sie liczby pfytek w aglomeracie, odpowiednio od
odksztatcenia ok. 0.7 dla taktoidéw dwuptytkowych do ok. 1.1 dla taktoidow
osmioptytkowych.  Warto wspomnie¢, ze wplyw liczby plytek w aglomeracie na
makroskopowe krzywe naprezenie-odksztafcenie jest jakosciowy zblizony do wptywu
frakcji objetosciowej nanoglinki, opisanego w pracy H1. W pracy H2 zbadano réwniez
wptyw sktadu taktoidu na sredni kat zorientowania ptytek nanoglinki w trakcie odksztatcenia.
Symulacje przewidziaty znaczng reorientacje nanonapetniacza w kierunku przytozonego
odksztatcenia, od ok. 20° (w zakresie odksztatcenia do ok. 0.5) do ok. 5° (zakres
odksztatcenia 1-1.5). Z drugiej strony, symulacje pokazaty znikomy wpfyw skfadu
aglomeratu na reorientacje napetniacza. Zaproponowany model komputerowy
nanokompozytu pozwolit rowniez na zbadanie wplywu sktadu aglomeratéw oraz frakciji
objetosciowej na poslizg ptytek nanoglinki w taktoidzie, aby poréwnac je jakosciowo z
obserwacjami eksperymentalnymi. Symulacje pokazaly, ze catkowity poslizg plytek w
aglomeracie wzrasta najsilniej do odksztatcenia ok. 1, a potem nastepuje stopniowa
saturacja poslizgu. Symulacje pokazaty, ze poslizg miedzy ptytkami nanoglinki jest
niezalezny od frakcji objetosciowej nanonapetniacza (dla 1% oraz 5% zawartoSci
nanoglinki), podczas gdy wiekszy catkowity poslizg wewnagtrz taktoidu przewidziano dla
taktoidu zawierajgcego wieksza liczbe ptytek (dla tej samej frakcji objetosciowej nanoglinki).
Zbadano tez wptyw sktadu aglomeratéw na poczatek wzmocnienia naprezenia w réznych
temperaturach przetwarzania. Przewidziano, ze wzrost temperatury prowadzi do wzrostu
odksztafcenia, przy ktérym rozpoczyna sie etap makroskopwego wzmocnienia naprezenia,
co jest zgodne z wynikami badan doswiadczalnych (Shen i wsp., 2011) — zanotowano
zmiane w/w odksztatcenia z ok. 0.7 (dla 100°C) do ok. 1.05 (dla 110°C) dla dwuptytkowych
aglomeratow, oraz z ok. 1.1 (dla 100°C) do ok. 1.5 (dla 110°C) dla o$mioptytkowych
taktoidow. W efekcie stwierdzono, ze w przypadku zdolnosci kontroli stopnia aglomeraciji
ptytek nanoglinki, celowym jest kontrola temperatury do otrzymania odpowiedniej wielkosci
makroskopowych naprezen, ktore z jednej strony pozwolg na otrzymanie produktu o
wysokiej jakosci (np. o statej grubosci profilu), a z drugiej strony na oszczednosci energii
podczas proceséw przetwarzania.

W pracy H3 skoncentrowano sie na zbadaniu wptywu tzw. interfazy (ang. interphase)
polimerowej na lokalne zachowanie mechaniczne oraz makroskopowe krzywe naprezenie-
odksztatcenie w warunkach wtérnego przetwarzania dla uktadu PET-nanoglinka w okolicach
temperatury zeszklenia. W literaturze uwaza sie, ze wiasciwosci oraz zachowanie osnowy
polimerowej w poblizu nanonapetniacza mogg by¢ odmienne od polimeru z dala od
nanonapetniacza (Utracki, 2004). Ogdlnie, wtasciwosci oraz zasieg interfazy sg bardzo
trudne do wyznaczenia — zaktada sig, ze zalezg one od typu nanonapetniacza oraz polimeru
(bezpostaciowy, czesciowo krystaliczny), rozproszenia oraz zawartosci (wagowej lub
objetosciowej) nanonapetniacza, ktore to efekty majg bezposredni wptyw na rodzaj oraz site
oddziatywan pomiedzy polimerem a nanonapetniaczem (Rittigstein i wsp., 2007). W
konsekwencji uwaza sie, ze mobilnos¢ polimeru w poblizu nanonapetniacza jest
zmodyfikowana, co wptywa zarowno na relaksacje naprezen w tym obszarze, jak i na
makroskopowg temperature zeszklenia nanokompozytu (Kalfus i Jancar, 2007, Qiao i wsp.,
2011). Z tego tez wzgledu, zatozono, ze obecno$¢ interfazy moze mie¢ wptyw na
zachowanie nanokompozytu podczas jego przetwarzania w okolicach temperatury
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zeszklenia. W tym celu, model nanokompozytu, rozwiniety w pracach H1 oraz H2, zostat
rozszerzony by uwzgledni¢ obecnosc¢ i wlasciwosci interfazy, a co za tym idzie by rozwazy¢
bardziej rzeczywistg morfologie nanokompozytu. Zachowanie oraz frakcja objetosciowa
interfazy zostaty tak dobrane, by mdc opisaC przesuniecie temperatury zeszklenia w
stosunku do nienapetnionego polimeru — zjawisko to zaobserwowano dla uktadu PET-
nanoglinka za pomocg Dynamicznej Termo-Mechanicznej Analizy (ang. Dynamic Thermal
Mechanical Analysis - DMTA) (Soon i wsp., 2009). Do opisu nieliniowego zachowania
interfazy polimerowej zmodyfikowano model konstytutywny dla nienapetnionego polimeru z
pracy H1, tak by uwzgledni¢ zmiane mobilnosci polimeru w poblizu napetniacza. Z uwagi na
przesuniecie makroskopowej temperatury zeszklenia nanokompozytu w strone mniejszych
temperatur (jak pokazata to DMTA), interfazie polimerowej przypisano zwiekszong
mobilno$é w poréwnaniu z nienapetnionym polimerem. Zaktada sie, ze powyzszy efekt
spowodowany jest czesciowg degradacjg modyfikatora powierzchni nanoglinki podczas
procesu przetwarzania nanokompozytu, gdy modyfikator powierzchni jest w stanie
stopionym. W rezultacie, zaktada sie, ze prowadzi to do zmniejszenia lepkosci oraz
skrécenia czasu odprezenia (relaksacii) (ang. relaxation time) polimeru w poblizu nanoglinki.
Krétszy czas relaksacji interfazy polimerowej opisany jest za pomocg odpowiednio
zmniejszonej temperatury odniesienia (ang. reference temperature), ktéra jest zdefiniowania
za pomocg odpowiednich wspoétczynnikow przesuniecia (ang. shift factors) i tak
dopasowana, by opisaé przesuniecie wspotczynnika stratnosci (ang. loss tangent).
Temperature odniesienia dla interfazy wyznaczono przeprowadzajgc wstepne symulacje
relaksacji naprezenia nanokompozytu dla réznych zawartosci objetosciowych interfazy, tj.
zbadano trzy rézne frakcje objetosciowe interfazy (wzgledem catkowitej objetosci
nanokompozytu) réwne ok. 0.3, 0.4 oraz 0.5. Stwierdzono, ze przebieg wspotczynnika
stratnosci nanokompozytu w funkcji temperatury najlepiej opisany jest, gdy temperatura
odniesienia jest réwna 75.5°C, a frakcja objetosciowa interfazy wynosi ok. 0.6. Te
wartosci przyjeto do dalszych symulacji duzych odksztatcenn nanokompozytu w potgczeniu z
wygenerowang komputerowo morfologig nanokompozytu. Ta ostatnia zostata
zrekonstruowana na podstawie histogramoOw przedstawiajgcych rozktad liczby ptytek w
taktoidzie i utworzonych na podstawie zdje¢ z transmisyjnej mikroskopii elektronowej (ang.
TEM) — rekonstrukcja zostata przeprowadzona za pomocg procedury Monte Carlo przy
uzyciu rozktadu skosnego Gauss’a. Eksperymenty komputerowe zostaty przeprowadzone w
temperaturze 90°C, 95°C oraz 100°C dla predkosci odksztatcenia 1 s™ oraz w zakresie
odksztatcenia od O do 2. Makroskopowe krzywe naprezenie-odksztatcenie zostaty
otrzymane poprzez usrednienie wynikow otrzymanych z 5 réznych modeli REO, podczas
gdy kazdy z modeli REO zawierat ok. 30 obiektow tj. zarbwno aglomeratow jak i
eksfoliowanych ptytek nanoglinki. Wyniki symulacji wykazaty znaczny wpfyw interfazy na
w/w krzywe w poréwnaniu do przypadku, w ktorym jej nie uwzgledniono. Réznice w obu
przypadkach zalezaty od temperatury i wielkosci odksztatcenia — odpowiednio, wyniosty one
12.2% i 10.7% dla odksztatcen 0.5 oraz 1.5 w temperaturze 90°C, oraz 6.43% i 15.4% dla
odksztatcen 0.5 oraz 1.5 w temperaturze 100°C. Jako, ze wielko$ci naprezenia przy ktérych
dochodzi do przetwarzania materiatu na produkty majg wptyw na ich jakos¢ (np. na
jednorodny rozktad grubosci profilu czy tez szorstkos¢ powierzchni produktu), uzyskane
wyniki podkreslaja koniecznos¢ uwzglednienia interfazy w symulacjach procesow
przetwarzania. W dalszej czesci pracy H3 zbadano wplyw interfazy na zmiane morfologii
nanokompozytu podczas jego przetwarzania w obecnosci interfazy oraz jej braku, poprzez
obserwacje reorientacji nanoglinki oraz lokalnego wzmocnienia materiatu. W tym celu
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rozktady orientacji nanonapetniacza zostaty wyznaczone na podstawie wynikéw symulacji
dla réznych wielkosci odksztatcenia w zakresie od 0 do 2, w temperaturach 90°C oraz
100°C, a nastepnie uzyte do obliczenia Sredniej wielkosci kata zorientowania. Wyniki
symulacji wskazaty, ze nastepuje znaczna reorientacja nanonapeiiacza w/w zakresie
odksztatcenia i jest ona rowna ok. 30 stopni. Jednakze, wyniki eksperymentow
komputerowych wskazaty, ze wielko$¢ reorientacji nanonapetniacza statystycznie nie
zalezy od obecnoS$ci interfazy oraz temperatury, dla zadanych wifasciwosci interfazy
oraz wielko$ci temperatury. W dalszej kolejnosci systematycznie przeanalizowano
wielkosci obszar6w osnowy oraz interfazy, ktére doswiadczajg lokalnego wzmocnienia , a co
za tym idzie determinujg poczatek krystalizacji pod odksztatceniem. W tym celu wyznaczono
i poréwnano frakcje objetosciowe tych obszaréw dla réznych wielkosci odksztatcenia i
temperatury, w zakresie opisanym powyzej. Wzrost catkowitej frakcji objetosciowej
zwigzanej ze wzmocnieniem, jest zauwazalny powyzej odksztatcenia 0.5, cho¢ wyniki dla
modeli uwzgledniajgcych interfaze oraz modeli bez interfazy sg statystycznie takie same,
w zakresie wielkosci odksztafcenia do ok. 1. Dopiero powyzej tej wartosci odksztatcenia,
zaobserwowano pewne roznice w wynikach modeli. Przewidziano, ze zakres wzmocnienia
jest wiekszy dla nizszej temperatury (90°C), cho¢ efekt interfazy jest wtedy pomijalnie
maly — przypuszcza sie, ze wynika to z faktu, ze w tej temperaturze relaksacja naprezenia w
osnowie oraz interfazie jest porownywalna. Jednakze w wyzszej temperaturze (100°C)
relaksacja naprezenia w interfazie przebiega szybciej niz w matrycy, co prowadzi do
opOznienia procesu wzmochienia oraz poczatku procesu krystalizacji wywofanej
odksztatceniem, w poréwnaniu z matrycg, a w rezultacie do roéznic pomiedzy wynikami
symulacji w obecno$ci oraz przy braku interfazy.

W pracy H4, ktéra zamyka mini-cykl dotyczgcy przetwarzania nanokompozytow
skoncentrowano sie na zbadaniu wptywu skladu materiatowego oraz predkosci
odksztatcenia na ewolucje morfologii oraz zachowanie makroskopowe nanokompozytu
polilaktyd-nanoglinka podczas jednoosiowego rozciggania w stopie. Poza dostarczeniem
nowej wiedzy, celem tej pracy bylo rowniez zbudowanie nowej i szczegotowej
doswiadczalnej bazy danych do zbudowania modelu komputerowego nanokompozytu na
bazie koncepcji REO. Celem tego modelu bedzie przewidywanie oraz optymalizacja
proceséw przetwoérstwa takich jak wyttaczanie z rozdmuchem dla nanokompozytéw opartych
na biopolimerach i nanoglince. Praca H4 wypehita luke w literaturze, w ktérej brakuje
systematycznych danych eksperymentalnych dotyczacych deformacji nanokompozytu w
stopie. Systematyczne zbadanie tego problemu ma ogromne znaczenie dla lepszego
zrozumienia i optymalizacji procesOw przetwarzania nanokompozytow w poblizu
temperatury topnienia. W badaniach uzyto polilaktydu 4032D oraz zmodyfikowanej
powierzchniowo nanoglinki Cloisite 30B. W rezultacie wytworzono nanokompozyty o dwdch
frakcjach wagowych nanoglinki 3% oraz 5%. W badaniach rozciggania stopu uzyto systemu
ARES z przystawkag do pomiaru lepkoéci na rozcigganie (ang. Extensional Viscosity Fixture)
w temperaturze 168°C oraz w predkosciach odksztatcenia Hencky’ego w zakresie od 0.1s™
do 10s™. Przyjeta temperatura testu, wyznaczona na podstawie temperatury topnienia
rownej ok. 162°C z réznicowej kalorymetrii skaningowej (ang. Differential Scanning
Calorimetry - DSC), pozwolita zatozy¢ bezpostaciowos¢ osnowy polimerowej, a wybrany
zakres predkosci odzwierciedlit temperatury towarzyszace wyttaczaniu z rozdmuchem.
Srednig grubosé, ditugo$é oraz zorientowanie taktoidow nanoglinki w  matrycy
scharakteryzowano za pomocag szczegotowej analizy zdje¢ z mikroskopu transmisyjnego
oraz niskokgtowego rozpraszania promieni Roentgena (tylko dla niezdeformowanych
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prébek). Obie metody pozwolity wyznaczyé poréwnywalne wartosci parametréw
morfologii. Analiza zdje¢ mikroskopowych pokazata, ze wzrost odksztafcenia oraz
predkosci odksztafcenia prowadzi do wydfuzenia taktoidow poprzez ich rozsuwanie
spowodowane naprezeniami $cinajgcymi. Odwrotne zjawisko zostato zaobserwowane w
stosunku do grubosci taktoidéw, gdzie nastepuje ok. 25% redukcja grubosci wraz ze
wzrostem w/w parametréw — przypuszcza sie, ze eksfoliacja (rozwarstwianie) oraz
Sciskanie taktoidu (w kierunku normalnym do jego powierzchni) sg jednymi z przyczyn tego
zachowania. Podobne zachowanie zaobserwowano w pracy (Rajeev i wsp., 2009), podczas
dwuosiowego rozciggania nanokompozytow w temperaturach wokot temperatury zeszklenia.
Analiza zdje¢ mikroskopowych pokazata, ze istnieje zalezno$¢ pomiedzy zorientowaniem
taktoidow a predkoscig odksztatcenia Hencky’'ego. Zaleznos$é ta jest nieliniowa i wskazuije,
ze wzrost predkosci odksztafcenia prowadzi do wzrostu reorientacji taktoidow. Nalezy
podkredli¢, ze frakcja wagowa nanoglinki (w analizowanym zakresie od 3% do 5%) nie ma
znacznego wplywu zaréwno na zmiane dtugosci i grubosci taktoidu oraz jego orientacje w
analizowanym zakresie predkosci i wielkosci odksztatcenia. W dalszej czesci pracy H4
zbadano wptyw odksztatcenia oraz jego predkosci na zachowanie makroskopowe
nanokompozytow w postaci krzywych naprezenie-odksztatcenie. Wyniki pokazaty silng
zaleznosé¢ krzywych od predkosci odksztatcenia — naprezenie wzrosto wraz z predkoscig
odksztatcenia dla obu analizowanych zawartosci nanoglinki — zawarto$¢ nanoglinki miafa
maty wplyw na otrzymane wyniki, cho¢ naprezenia otrzymane dla nanokompozytéw
byly wieksze niz dla nienapetnionego polimeru dla kazdej z predkosci odksztatcenia.
Dalsza analiza pokazata, ze maksymalna lepkos¢ nienapetnionego polimeru jest niezalezna
od predkosci odksztatcenia — odmienna sytuacja ma miejsce dla nanokompozytéw, dla
ktérych maksymalna wartos¢ Jlepkosci maleje wraz ze wzrostem predkosci
odksztafcenia, co pozwala nazwac to zjawiskiem rozrzedzania rozcigganiem. Efekt ten
potagczono z lokalnym  $cinaniem polimeru spowodowanym  obecnoscia
nanonapefniacza — sugeruje sie, ze efekt ten wptywatby negatywnie na przetwarzanie
nanokompozytu, a szczegdlnie na stabilnos¢ jego stopu w procesach takich jak wyttaczanie
z rozdmuchem.

3.3.2. Zwigzek morfologia-zachowanie mechaniczne nanokompozytow

W pracach H5-H9 zbadano zalezno$s¢ pomiedzy morfologig oraz sktadem materiatowym
nanokompozytu (np. frakcja objetoSciowg nanonapetniacza) na wybrane witasciwosci
mechaniczne (modut Young’a, granice plastycznosci, wzmocnienie odksztatceniem, a takze
wytrzymatos¢ i odpornos¢ na pekanie oraz absorpcje energii mechanicznej)
nanokompozytdw z nanonapetniaczami typu 1-D (nanoptytki glinki) oraz 2-D (nanorurki
weglowe). W tym celu zbudowano zaréwno liniowe oraz nieliniowe modele komputerowe dla
w/w systemow nanokompozytowych, a ich wyniki poréwnano, tam gdzie byto to mozliwe, z
wynikami odpowiednich prac eksperymentalnych.

Nanokompozyty polimer-nanoglinka

Wiele prac badawczych skoncentrowano na studiowaniu zaleznos$ci miedzy sktadem
materiatowym a statymi sprezystymi nanokompozytéw polimerowych na bazie zywic
epoksydowych z nanoglinkg. Jednakze, w literaturze brakowato systematycznych badan
wptywu stopnia eksfoliacji oraz zorientowania nanonapetniacza na w/w state sprezyste.
Dlatego w pracy H5 wyznaczono wptyw w/w parametrow morfologii na trzy moduty
sztywnosci nanokompozytu (podtuzny, poprzeczny i $cinajgcy) w temperaturze pokojowej za
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pomocg eksperymentéw komputerowych. Zatozono, ze w temperaturze pokojowej
mobilnos¢ matrycy polimerowej jest pomijalna, a efekty lepkosci oraz plastycznosci sg
nieobecne. Liniowo-sprezyste modele komputerowe nanokompozytu na bazie koncepcji
REO oraz teorii Mori’ego i Tanaki pozwolity na systematyczne zbadanie wptywu stopnia
eksfoliacji nanoptytek glinki, jej zorientowania oraz zawartosci objetosciowej, a takze efektu
wiasciwosci galerii na state sprezyste nanokompozytu. W pierwszej czesci pracy H5
rozwazono wyidelizowang morfologie nanokompozytu w postaci kolumnowego rozkfadu
jednokierunkowo zorientowanych trojptytkowych taktoidéw, by zbadac wptyw stopnia
eksfoliacji na state sprezyste. Stopien eksfoliacji nankompozytu zostat opisany za pomoca
stosunku odleglosci miedzy osig srodkowg nanoptytki do jej grubosci. W rezultacie, rozne
wyidelizowane morfologie nanokompozytu zostaly rozwazone, poczgwszy od taktoidu (dla
stopnia eksfoliacji dgzacego do 1) po peing eksfoliacje (dla stopnia eksfoliacji dgzacego do
nieskonczonosci). Wspotczynnik ksztattu kazdej z nanoptytek przyjeto jako réwny 100, a
symulacje komputerowe zostaly przeprowadzone dla trzech frakcji objetosciowych
nanoglinki tj. 1%, 3%, 5%. Wyniki eksperymentéw komputerowych przewidziaty zwigzek
pomiedzy stopniem eksfoliacji a podtuznym oraz poprzecznym modutem Young'a.
Poczatkowo, prawie liniowy wzrost modufu Young’a zostat przewidziany wraz ze
wzrostem stopnia eksfoliacji, podczas gdy dalszy wzrost tego ostatniego w strone jego
wartosci maksymalnej doprowadzit do nieliniowego wzrostu w/w modutu. Obliczenia
pokazaty, ze maksymalna wartos¢ stopnia eksfoliacji oraz wielkos¢ modutu Younga
silnie zalezy od frakcji objetosciowej nanoglinki. Wykazano, ze maksymalna wartos¢
stopnia eksfoliacji wzrasta wraz ze spadkiem frakcji objetosciowej. Réwnie
interesujgcym wynikiem okazat sie brak wrazliwosci modufu $cinania na stopien
eksfoliacji, ktoéry byt wylgcznie zalezny od wilasciwosci matrycy oraz frakcji
objetosciowej nanoglinki. W przeciwienstwie do modelu REO, model na podstawie teorii
Mori’ego i Tanak'i przewidziat warto§¢ modutu Young’a jako niezalezng od stopnia eksfoliaciji
- to wynika z jego zatozen dotyczacych wysokiego stopnia eksfoliacji, dla ktérego przewiduje
on wartosci modutu Young’'a zblizone do modelu komputerowego na bazie REO. Niemnigj
jednak model Mori'ego i Tanaki okazat sie¢ wydajny obliczeniowo w badaniach wptywu
wiasciwosci galerii oraz zorientowania taktoidow na modut Young’a nanokompozytu, w
pofaczeniu z koncepcjg efektywnego napetniacza. W produktach wytworzonych z
nanokompozytow, nanoczastki przyjmujg wartosci posrednie dla zorientowania z zakresu od
idealnego jednokierunkowego utozenia do losowej orientacji. Dlatego szczegdlnie waznym
okazato sie zbadanie wptywu zorientowania nanoglinki na moduty Young’a. Rozszerzony
model Mori'ego-Tanaki przewidziat poczatkowo nieliniowy wzrost modutu Young'a w
kierunku podtuznym wraz ze stopniem jednokierunkowego utozenia nanoglinki, a potem jego
stabilizacje. Natomiast, obliczenia dla modutu Young’a w kierunku poprzecznym pokazaty,
ze modut ten poczatkowo notuje nieliniowy spadek wraz ze wzrostem jednokierunkowego
utozenia, a nastepnie jego warto$¢ ulega stabilizacji. Wzrost jednokierunkowego utozenia
nanoglinki doprowadzit réwniez do spadku modutu Scinania.

Przedstawione w literaturze wyniki badan eksperymentalnych wskazywaty spadek
wytrzymatosci nanokompozytu wraz ze wzrostem frakcji wagowej nanonapetniacza, a
proponowane przez autoréw hipotezy sugerowaty, ze mechanizmem inicjujgcym zniszczenie
nanokopompozytu sg rysy powstajgce w galeriach (Wang i wsp., 2005; Akbari i Bagheri,
2007; Ngo i wsp., 2010; Park i wsp., 2010) lub rozwarstwianie sie interfejsu pomiedzy
matrycg a nanoglinkg (Qi i wsp., 2006; Kinloch i Taylor, 2006; Khanbabaei i wsp., 2007).
Brak jednoznacznego zdania na powyzsze hipotezy, ktdry mechanizm zniszczenia ma
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wiekszy wplyw na inicjacje procesu zniszczenia oraz spadek wytrzymatosci
nanokompozytéw byt motorem do systematycznego zbadania tego problemu za pomocg
eksperymentéw komputerowych. Dlatego w pracy H6 zbadano wplyw wiasciwosci
mechanicznych (a) interfejsu (ang. interface) pomiedzy nanoglinkg a polimerem oraz (b)
galerii wewnatrz taktoidu na makroskopowg wytrzymatos¢ systeméw nanokompozytowych
typu zywica epoksydowa-nanoglinka. W tym celu zbudowano i uzyto model komputerowy na
bazie koncepcji REO, ktory wzigt pod uwage rézne scenariusze zniszczenia galerii oraz
interfejsu i pozwolit lepiej zrozumie¢ efekt w/w mechanizméw dla nanokompozytéw o r6znym
stopniu aglomeracji nanoglinki oraz jej zawartosci objetosciowej. Nieliniowe zachowanie
mechaniczne galerii oraz interfejsu opisano za pomocg dwuliniowego prawa kohezyjnego.
Wyniki eksperymentéw komputerowych dla scenariusza, gdy wigzanie na interfejsie
pomiedzy matrycg a nanoglinkg jest nieskonczenie silne (ang. perfect bonding), a
wytrzymatoS¢ oraz odpornos¢ na rozwarstwianie sie galerii ma warto$¢ skonczona,
pokazaty, ze wytrzymalo$é nanokompozytu spada wraz ze wzrostem zawartosci
nanoglinki, zgodnie z wynikami badan eksperymentalnych (Dorigato i wsp., 2011).
Symulacje komputerowe wskazaly rowniez, ze wytrzymatosé nanokompozytu wzrasta
nieliniowo wraz ze wzrostem odpornosci galerii na pekanie, dla zadanej liczby ptytek
nanoglinki w kazdym aglomeracie (taktoidzie). Eksperymenty komputerowe przeprowadzone
dla dwu-, szescio- oraz dziesiecio-nanoptytkowych taktoidéw pokazaty, ze zmniejszajaca
sie liczba plytek w aglomeracie (tj. wyzszy stopien eksfoliacji) prowadzi do spadku
wytrzymatos$ci nanokompozytu. Kolejny scenariusz zbadany za pomocg modelu
komputerowego rozwazat skonczong odpornos¢ na pekanie interfejsu, potgczong ze
skonczong odpornoscig na pekanie galerii. Symulacje wskazaly, Ze zniszczenie
nanokompozytu inicjowane jest wytgcznie poprzez zniszczenie interfejsu, gdy interfejs
posiada odpornos¢ na pekanie mniejszq niz galeria. Przy tej samej odpornosci na
pekanie dla galerii i interfejsu, zarbwno pekanie galerii oraz rozwarstwianie sie
interfesju majg wptyw na obnizenie wytrzymatosci nanokompozytu — w tym przypadku,
spadek wytrzymatosci jest wiekszy, niz w przypadku, w ktérym jedynym mechanizmem
zniszczenia jest pekanie galerii. Nalezy wspomnie¢, ze gdy warto$¢ odpornosci na pekanie
interfejsu oraz galerii jest wieksza niz 1 J/m? to symulacje nie przewiduja inicjacji
zniszczenia w zbadanym zakresie przytozonych (makroskopowych) odksztaicen do ok.
5%. Innym waznym rezultatem wynikajgcym z pracy H6 jest fakt, ze wytrzymatosé
nanokompozytu powinna braé pod uwage zaréwno wspoéfczynnika ksztattu taktoidu ,
wyrazony poprzez liczbe nanoptytek w aglomeracie, jak i warto§¢ odpornosci na pekanie
interfejsu oraz galerii. Przy niskiej wartosci odpornosci na pekanie interfejsu oraz galerii tj.
ok. 0.01J/m?, wyzszg wytrzymato$¢ uzyskuje sie przy wyzszym stopniu aglomeracji (tj. przy
wiekszej liczbie ptytek nanoglinki w taktoidzie), a wiec przy mniejszym wspotczynniku
ksztattu. Trend ten jest odwrotny, gdy warto$¢ odpornosci na pekanie interfejsu oraz galerii
wzrasta do ok. 0.1J/m?, co jest w zgodzie z wynikami niektérych badan eksperymentalnych.
Wyniki eksperymentéow komputerowych pokazaty rowniez, ze zorientowanie taktoidow ma
pewien wptyw na wytrzymatos¢ nanokompozytu - gdy rozwazana jest morfologia z losowo
zorientowanymi nanoptytkami to galerie poddane sg przewaznie mieszanemu trybowi (ang.
mixed mode) pekania, ktory pozwala osiggng¢ wyzszg wytrzymatosé, w poréwnaniu z
sytuacjg, gdy morfologia sktada sie z jednokierunkowo zorientowanych taktoidéw.
Podsumowujgc, wyniki modelowania w pracy H6 wskazujg, ze kluczowg dla
wytrzymatosci nanokompozytu jest kontrola odpornosci na pekanie zaréwno
interfejsu oraz galerii, za pomocg odpowiednich chemicznych modyfikacji
powierzchni nanoglinki. Ponadto, cho¢ nizszy stopien eksfoliacji nie prowadzi zazwyczaj

Z2-15



do zwiekszenia modutu Young’a nanokompozytu, to moze on jednak prowadzi¢, w
zaleznosci od modyfikacji powierzchniowej nanoglinki, do zwiekszonej wytrzymatosci
nanokompozytu, w poréwnaniu z systemami o wyzszym stopniu eksfoliaciji.

Nanokompozyty polimer-nanorurki weglowe

Zaawansowane witokniste kompozyty warstwowe na bazie zywic epoksydowych sg uzywane
w wielu konstrukcjach w lotnictwie, przemysle samochodowym czy tez w topatkach wirnikow
w turbinach wiatrowych. Ich gtéwng wadg jest dos¢ kruche zachowanie osnowy na bazie
zywic epoksydowych, szczegdlnie, gdy narazone sg one na udar przy przewadze naprezen
rozciggajgcych. W tym celu uwaga zostata skierowana na polepszenie udarnosci zywic
epoksydowych za pomocg polimerowych nanokompozytéw zawierajgcych nanorurki
weglowe, ktére to mogg zostac uzyte zaréwno jako osnowy lub pokrycia powierzchniowe dla
kompozytow warstwowych, by zwiekszy¢ ich odpornos¢ na udar. Podstawowg hipoteza dla
tych badan byto to, ze podwyzszenie odpornosci na udar nanokompozytoéw na bazie zywicy
epoksydowej z nanorurkami weglowymi jest spowodowane zwiekszong absorpcjg energii
poprzez: (1) mechanizm opdézniania wzrostu szczelin poprzez potaczenie ich powierzchni
za pomocg nanorurek (ang. crack bridging) w wypadku, gdy dominujg naprezenia
rozciggajgce oraz (2) zwiekszone odksztalcenia plastyczne w wypadku, gdy przewazajg
naprezenia Sciskajace. W tym kontekscie, w dostepnej literaturze brakuje systematycznych
badan wptywu skladu materialowego oraz morfologii na zachowanie mechaniczne
nanokompozytow na bazie zywic termoutwardzalnych z nanorurkami jednosciennymi i
wielosciennymi. Dlatego w pracach H7-H9 skoncentrowano sie na zbadaniu zwigzku
pomiedzy morfologig a wtasciwosciami mechanicznymi powigzanymi z absorpcjg energii
zywic epoksydowych napetnianych nanorurkami weglowymi. W powyzszych pracach
rozwazono dwa przypadki zachowania nanokompozytéw pod makroskopowym
odksztatceniem: (1) przypadek z dominacjg odksztatcen rozciggajgcych, ktéry prowadzi do
bardziej kruchego zachowania Zzywicy epoksydowej oraz (2) przypadek z przewaga
odksztatcen Sciskajgcych, pod ktorym zywica epoksydowa moze osiggngc¢ duze nieliniowe
odksztatcenia makroskopowe. .

W pierwszej czesci pracy H7 zbadano systematycznie efekt wtasciwosci mechanicznych
interfejsu pomiedzy osnowg a nanorurkg oraz miedzy nanorurkami na odpornos¢ na pekanie
nanokompozytdw na bazie osnéw z zywic epoksydowych z utozonymi jednokierunkowo
nanorurkami dwusciennymi. W tym celu skonstruowano osiowo-symetryczny model
nanokompozytu za pomocg uproszczonego podejscia REO w postaci pojedynczej komorki
periodycznej (ang. periodic unit cel). Poszczegolne wiasciwosci mechaniczne na interfejsie
(polimer-nanorurka oraz nanorurka-nanorurka) zostalty wymodelowane za pomocg podejscia
strefy kohezyjnej, zintegrowanego z pojedyncza komérkg periodyczng. Dwuliniowy model
kohezyjny zostat zdefiniowany za pomocg parametréw takich jak wytrzymatos¢ oraz
odporno$¢ na pekanie. W tej czesci badan, model nanokompozytu miat wprowadzong
szczeline o zadanej dtugosci, ktora byla zlokalizowana w liniowo-sprezystej osnowie
polimerowej. Taki model miat reprezentowaC¢ mozliwy scenariusz, w ktorym pekniecie w
oshowie epoksydowej znajduje sie w poblizu skupiska jednokierunkowo zorientowanych
nanorurek. Model zostat poddany makroskopowemu odksztatceniu rozciggajgcemu w
kierunku prostopadtym do powierzchni szczeliny. W rezultacie wyznaczonoo wptyw
wiasciwosci interfejsu na wielkos¢ znormalizowane] (wzgledem nienapetnionej matrycy)
predkosci uwalniania energii (ang. energy release rate) na czole szczeliny w funkcji
przytozonego odksztatcenia. Ogolnie, wyniki symulacji wskazaty, ze obecno$é nanorurek w
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polimerze powoduje obnizenie naprezen na czole szczeliny, a co za tym idzie, prowadzi
do zmniejszenia sie wielkoSci energii uwalniania w poréwnaniu z nienapetnionym
polimerem, co ostatecznie prowadzi do zwiekszenia odpornosci na pekanie
nanokompozytu. Wyniki symulacji przewidzialy, ze najbardziej efektywna redukcja
naprezen na czole szczeliny zachodzi dla mocnego potgczenia na interfejsie, szczegdlnie
pomiedzy osnowg a nanorurkg, co prowadzi do wydajniejszego przekazywania naprezen z
osnowy na nanorurki, a zatem do odcigzenia czota szczeliny. Dlatego przy odpowiednigj
modyfikacji powierzchni nanorurek oraz stopniowej hybrydyzacji (sp®) nanorurek, mozna
oczekiwacé redukcji naprezen, a co za tym idzie zwiekszy¢ obcigzenie hanokompozytu, przy
ktorym nastepuje jego zniszczenie. W dalszej czesci pracy H7, uwzgledniono skonczone
odksztatcenia sprezysto-lepko-plastyczne (oraz ich predkosci) dla osnowy epoksydowej
podczas $ciskania (Buckley et al., 2001), by wyznaczy¢ efekt obecnosci nanorurek
jednosciennych w osnowie epoksydowej (bez szczeliny) na energie zaabsorbowang przez
nanokompozyt w czasie makroskopowego $ciskania. W tym celu, osiowo-symetryczna
komorka periodycznosci zostata potgczona z nieliniowym modelem konstytutywnym dla
zywic epoksydowych poddanych sSciskaniu w zakresie predkosci odksztatcenia od wartosci
prawie statycznych (ang. quasi-static) (~10° s™) az po udarowe (~10° s™). Znormalizowana
(wzgledem nienapetnionej osnowy) absorpcja energii zostata wyznaczona na podstawie
krzywych naprezenie-odksztatcenie dla zakresu odksztatceh od 0 do ok. 0.13, dla réznych
wielkosci frakcji objetoSciowej oraz wspofczynnika ksztattu nanorurek. Symulacje te
wskazaly na znaczng korelacje pomiedzy zaabsorbowang energia a frakcja
objetosciowg nanorurek, szczegodlnie dla wspétczynnika ksztattu nanorurek wiekszego niz
150. Wyniki pokazaty tez, ze najwiekszy wpfyw na wielko$¢ zaabsorbowanej energii ma
zjawisko wzmocnienia nanokompozytu odksztatceniem, wystepujgce po przekroczeniu
granicy plastycznosci nanokompozytu, ktére to staje sie silniejsze wraz ze wzrostem
frakcji objetosciowej nanorurek.

Wyniki pracy H7 zostaty uogdlnione na uktady nanokompozytowe typu zywica epoksydowa-
nanorurka weglowa z orientacjg losowg nanonapetniacza w przestrzeni tréjwymiarowej (3D).
W tym celu, w pracy H8 zbudowano zaawansowany tréjwymiarowy (3D) model
komputerowy nanokompozytu za pomocg koncepcji REO, by poréwnac efekt losowego i
jednokierunkowego ufozenia nanorurek w osnowie epoksydowej oraz ich frakcji
objetosciowej i wspoétczynnika ksztattu na krzywe naprezenie-odksztatcenie dla réznych
predkosci odksztatcen podczas makroskopowego sciskania nanokompozytu. Morfologia 3D
nanokompozytu zostata zrekonstruowana za pomocg procedury Monte Carlo, dla ktorej
podstawg do opisu rozproszenia i zorientowania nanorurek w osnowie byt rozkiad
jednorodny. Geometria nanorurek jednosciennych zostata przyblizona przez efektywne
proste (tzn. niepofalowane) i wypetnione w srodku nanowtdkna, ktére sg efektywniejsze
obliczeniowo niz rzeczywiste nanorurki. Morfologia 3D zostata zintegrowana z nieliniowym
modelem konstytutywnym 3D dla osnowy (Buckley i wsp., 2001), by opisa¢ duze
odksztatcenia nanokompozytu w trakcie sciskania. Doskonale mocne potgczenie miedzy
osnowg a nanorurkg zostato zatozone w pracy H8. Symulacje 3D pokazaty interesujgcy
efekt jednokierunkowego ufozenia nanorurek na makroskopowe krzywe naprezenie-
odksztatcenie, ktére prowadzi do wzmocnienia materiafu tuz po przekroczeniu granicy
plastycznosci. Odbiega to znacznie od wynikéw symulacji dla morfologii nanokompozytu z
losowo zorientowanymi nanorurkami, dla ktérej dochodzi do osfabienia materiafu (ang.
stress softening) tuz po przekroczeniu w/w granicy plastycznosci, a dopiero pozniej do
wzmocnienia materiatu dla duzych odksztatcen. Uzyskane wyniki wskazaty, ze sposrod

Z22-17



wszystkich analizowanych w pracy H8 parametréw opisujgcych morfologie nanokompozytu
zorientowanie nanorurek ma najwiekszy wpfyw na krzywe naprezenie-odksztatcenie.
Jednakze nalezy réwniez wskazaé, ze wzrost frakcji objetosciowej oraz wspéfczynnika
ksztaftu nanorurek prowadzi do zwiekszenia wartosci granicy plastycznosci oraz
przyspieszenia poczatku wzmocnienia materiatu dla nanokompozytow z losowo
zorientowanymi nanorurkami. Innym waznym parametrem w kontekscie zastosowan
przeciwudarowych nanokompozytow jest predkos$¢ odksztatcenia. Dlatego, w pracy H8
przewidziano wptyw w/w parametru na krzywe naprezenie-odksztatcenie nanokompozytu.
Symulacje pokazaly, ze wzrost predkos$ci odksztafcenia przynosi efekt podobny jak dla
nienapetnionej osnowy tj. wzrost granicy plastycznos$ci oraz zwigzanego z nig
odksztalcenia, szczegOllnie dla nanokompozytu 2z roéwnolegle zorientowanymi
nanorurkami. Przypuszcza sig, ze w/w wzrost moze prowadzi¢ do zwiekszenia zdolnosci
absorpcji energii odksztatcenia nanokompozytu. Niektére wyniki symulacji zostaty
poréwnane jakosciowo z dostepnymi wynikami eksperymentéw $ciskania mat
nanokompozytowych z utozonymi jednokierunkowo nanorurkami weglowymi zinfiltrowanymi
zywica epoksydowa (Dassios i wsp., 2012) i poddanymi duzym odksztatceniom $ciskajgcym.
Wzrost modutu Young’a oraz wzrost granicy plastycznosci zostaty zaobserwowane zar6wno
podczas eksperymentdw jak i symulacji. Jednakze, z uwagi na znacznie wyzszg zawartosé
nanorurek weglowych w macie nanokompozytowej oraz ich jednokierunkowe roziozenie
wzdtuz grubosci maty, wyniki eksperymentalne reprezentujg gérng granice (ang. upper
bound) zachowania mechanicznego nanokompozytéw na bazie zywicy epoksydowej z
jednokierunkowo zorientowanymi nanorurkami weglowymi podczas $ciskania. Wyniki
symulacji 3D poréwnano réwniez z modelami 2D. W tym kontekscie, stwierdzono, ze modele
3D sg w stanie doktadniej przewidzie¢ zwigzek morfologia-zachowanie mechaniczne
nanokompozytu. Jest to spowodowane tym, ze modele 3D pozwalajg na petniejsza
rekonstrukcje morfologii nanokompozytu, w postaci bardziej rzeczywistych ksztattow
nanorurek oraz odlegtosci pomiedzy nimi, a przez to pozwalajg na dokfadniejsze opisanie
oddziatywan pomiedzy nanorurkg a polimerem, a co za tym idzie na petniejszy opis
przenoszenia naprezen z polimeru na nanorurke.

Whynikiz pracy H8 zostaly otrzymane przy zatozeniu doskonatego potaczenia (tzn. o
nieskonczenie wysokiej adhezji — ang. perfect bonding) na granicy (interfejsie) pomiedzy
nanorurkg oraz osnowg, oraz morfologii nanokompozytu uwzgledniajgcej nanorurki
jednoscienne, reprezentowane jako proste (tzn. niepofalowane) nanowtékna. Jednakze w
wiekszosci przypadkéw jest to wylgcznie wygodne uproszczenie rzeczywistej sytuacji, w
ktorej nanorurki jedno- lub wielo$cienne sg silnie pofalowane, a potgczenie na granicy
miedzy osnowg a nanorurkg jest dos¢ stabe. Dlatego tez w pracy H9 skoncentrowano sie na
zbadaniu efektow pofalowania nanorurek oraz niedoskonatego pofgczenia (typu van der
Waals’a) na interfejsie polimer-wieloscienna nanorurka, za pomocg rozszerzonego modelu
komputerowego 3D. Nanorurki wielo$cienne przyblizono jako efektywne pofalowane
nanowiokna, a ich zachowanie mechaniczne opisano jako liniowo-sprezyste poprzecznie
izotropowe. Pofalowanie nanorurek przyblizono za pomocg funkcji sinusoidalnej, dla ktorej
amplitude oraz okres wyznaczono eksperymentalnie za pomocg zdje¢ ze skaningowej
mikroskopii elektronowej (ang. Scanning Electron Microscopy - SEM). Oddziatywania van
der Waals’a pomiedzy nanorurkg a polimerem opisano za pomocg dwuliniowego modelu
kohezyjnego, ktérego parametry zdefiniowano na podstawie istniejgcych symulacji dynamiki
molekularnej oraz potencjatu Lennard’a-Jones’a. Zachowanie mechaniczne osnowy
polimerowej opisano za pomocg hieliniowego modelu konstytutywnego uzytego w pracy H8,
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by uwzgledni¢ skonczone odksztatcenia. Eksperymenty komputerowe przeprowadzono dla
makroskopowego S$ciskania w prawie statycznych (ang. quasi-static) predkosciach
odksztatcenia. Wyniki symulacji przewidziaty wzrost modulu Young’a wraz ze wzrostem
frakcji wagowej nanorurek, zarowno dla doskonatego potgczenia oraz oddziatywan van der
Waalsa na granicy polimer-nanorurka. Jednakze, w przypadku oddziafywan van der
Waals’a, zdolnos¢é nanorurek do przenoszenia naprezen jest ograniczona -
zaobserwowano trzykrotne zmniejszenie sie modutu Young’a w poréwnaniu z doskonatym
potgczeniem na interfejsie polimer-nanorurka. Podobny rezultat przewidziano dla granicy
plastycznosci tj. wzrost frakcji wagowej spowodowat wzrost granicy plastycznosci -
jednakze w odréznieniu od modutu Young’a, przewidziano, ze granica plastycznosci jest
zalezna nieliniowo od frakcji wagowej nanorurek, w przypadku wuwzglednienia
oddziatywan van der Waals’a na interfejsie polimer-nanorurka. Podobny efekt zostat
przewidziany, gdy rozwazono pofalowanie nanorurek, ktére ograniczyto przekazywanie
naprezen i doprowadzito do mniejszego modutu sprezystosci oraz granicy plastycznosci w
poréwnaniu z nanorurkami niepofalowanymi. Jednakze z obu w/w parametréw, pofalowanie
okazato sie parametrem majacym mniejszy wplyw na zachowanie mechaniczne
nanokompozytu w poréwnaniu z oddzialywaniem van der Waals’a na interfejsie
pomiedzy polimerem a nanorurkg. W aspekcie zdolnosci nanokompozytu do absorpciji
energii, symulacje sugeruja, ze proste (niepofalowane) nanorurki, dobrze potgczone z
polimerowg osnowg na interfejsie, pozwolityby na lepsze wykorzystanie potencjatu tych
materiatdbw w zastosowaniach przeciwudarowych. Symulacje poréwnano z wynikami badan
eksperymentalnych przeprowadzonymi na ukfadzie z 0.3% zawarto$ciag wagowg nanorurek
w zywicy epoksydowej. Ta niska zawartos¢ wagowa nanorurek wigze sie z faktem, Ze
powyzej tej wartoSci zaobserwowane zostaty aglomeraty nanorurek, ktore nie byty
uwzglednione w zaproponowanym modelu komputerowym. Ogélnie, krzywe naprezenie-
odksztatcenie przewidziane z symulacji byly w jakosciowej zgodzie z eksperymentami -
niewielki wzrost wartosci modutu Young’a oraz granicy plastycznosci przewidziany za
pomocg symulacji zostat potwierdzony eksperymentalnie — model nanokompozytu
uwzgledniajgcy potgczenie van der Waals’a na interfejsie przewidziat nieco mniejsze
wartosci dla modutu Young’a oraz granicy plastycznosci, podczas gdy wartosci obu
parametrow zostaty nieco zawyzone przy zatozeniu doskonatego potgczenia na granicy
osnowa-nanorurka. Ostatecznie stwierdzono, ze modut Young’a oraz granica plastycznosci
analizowanego nanokompozytu mogg by¢ przewidziane dostatecznie dokfadnie przez model
komputerowy, gdy zatozy¢ warto$¢ wytrzymatosci na $cinanie interfejsu jest rowna ok. 30
MPa.
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Zalacznik 3: Wykaz opublikowanych prac naukowych oraz informacja o
osiggnieciach dydaktycznych, wspoétpracy naukowej i popularyzacji nauki.

I. Wykaz publikacji stanowigcych osiagniecie naukowe, o ktérych mowa w art. 16 ust.
2 Ustawy

Tytut osiggniecia naukowego: ,Zbadanie zwigzku przetwarzanie-morfologia-zachowanie
mechaniczne dla nanokompozytéw polimerowych: modelowanie i eksperymenty”.
Cykl ten tworzy 9 publikacji o spojnej tematyce wyszczegdlnionych w ponizszej czesci.

Wykaz jednotematycznych artykutdw naukowych stanowiacych podstawe postepowania

habilitacyjnego (ze szczegétowym wskazaniem i scharakteryzowaniem elementéw rozprawy

habilitacyjnej, ktore zostaty wykonane samodzielnie):

H1. k. Figiel, F.P.E. Dunne, C.P. Buckley “Computational modelling of large
deformations in layered-silicate/PET nanocomposites near the glass transition” Modelling
and Simulation in Materials Science and Engineering, 18 (2010), 015001 (21pp),
IF=2.167.

M6j wktad w powstanie tej pracy polegat na wykonaniu wszystkich eksperymentow
komputerowych, analizie wynikbw, napisaniu pierwszej wersji tekstu oraz
wspotredagowaniu pozniejszych jego wersji. MOj udziat procentowy szacuje na 85%.

H2. C. Pisano, L. Figiel ,Modelling of morphology evolution in intercalated PET-clay
nanocomposites during semi-solid state processing® Composites Science and
Technology 75: 35-41, 2013, IF=3.569.

M&j wktad w powstanie tej pracy polegat na wypracowaniu koncepcji badar i kierowaniu
nimi, wspofprzygotowaniu programu do rekonstrukcji morfologii nanokompozytu w 2D,
wspoéfudziale w przygotowaniu opisu konstytutywnego skfadnikéw nanokompozytu (w
tym zaimplementowaniu i testowaniu modelu konstytutywnego dla osnowy polimerowej
PET), analizie wynikow, napisaniu pierwszej wersji tekstu i redagowaniu jego kolejnych
wersji. Moj udziat procentowy szacuje na 60%.

H3. L. Figiel “Effect of the interphase on large deformation behaviour of polymer-clay
nanocomposites near the glass transition: 2D RVE computational modelling”
Computational Materials Science 84: 244-254, 2014 [Korekta: Computational Materials
Science 89: 264, 2014], IF=2.131.

Moj wktad w powstanie tej pracy jest 100%.

H4. M. Stepien, L. Figiel ,Morphology evolution and macroscopic behaviour of PLA-
organoclay nanocomposites during extensional rheology: experimental study“ Polymer
Testing 42: 79-88, 2015, IF=2.240.

M&j wktad w powstanie tej pracy polegat na wypracowaniu koncepcji badar i kierowaniu
nimi, przeprowadzeniu wstepnych badann doswiadczalnych rozciggania w stopie,
wspotudziale w analizie wynikOw i przygotowaniu pierwszej wersji tekstu, i redagowaniu
jego kolejnych wersji. M&j udziat procentowy szacuje na 50%.
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H5. L. Figiel, C.P. Buckley “Elastic constants for an intercalated layered-silicate/polymer
nanocomposite using the effective particle concept - a parametric study using numerical
and analytical continuum approaches”. Computational Materials Science, 44(3), 1332-
1343, 2009, IF=2.131.

Mo¢j wktad w powstanie tej pracy polegat na wykonaniu wszystkich eksperymentow
komputerowych, analizie wynikbw, napisaniu pierwszej wersji tekstu oraz
wspotredagowaniu pozniejszych jego wersji. Moj udziat procentowy szacuje na 90%.

H6. C. Pisano, P. Priolo, L. Figiel “Prediction of strength in intercalated epoxy-clay
nanocomposites via finite element modelling” Computational Materials Science 55, 10-
16, 2012, IF=2.131.

M6j wktad w powstanie tej pracy polegat na wspofopracowaniu koncepcji badan i
kierowaniu nimi, wspofudziale w opracowaniu programu do rekonstrukcji morfologii 2D
nanokompozytu oraz w opise konstytutywnym skfadnikow nanokompozytu, wspofudziale
w analizie wynikéw i napisaniu pierwszej wersji tekstu oraz wspoéfredagowaniu jego
kolejnych wersji. M6j udziat procentowy szacuje na 45%.

H7. D. Weidt, L. Figiel “Predictions of energy absorption characteristics of aligned CNT-
epoxy nanocomposites” In: J. Njuguna (ed.), Structural Nanocomposites, Springer-
Verlag Berlin Heidelberg 2013 (DOI: 10.1007/978-3-642-40322-4_9).

Moj wktad w powstanie tej pracy polegat na wypracowaniu koncepcji badan i kierowaniu
nimi, wspoétudziale w budowaniu modelu nanokompozytu oraz opisie konsytutywnym
Jego skfadnikéw (w tym implementacji i testowaniu modelu konstytutywnego dla zywicy
epoksydowej), wspoéfanalizie wynikbéw, wspofudziale w przygotowaniu pierwszej wersji
tekstu oraz redagowaniu jego kolejnych wersji. Méj udziat procentowy szacuje na 50%.

H8. D. Weidt, L. Figiel “Finite strain compressive behaviour of CNT/epoxy
nanocomposites: 2D versus 3D RVE-based modelling” Computational Materials Science
82: 298-30, 2014, IF=2.131.

M6 wktad w powstanie tej pracy polegat na wypracowaniu koncepcji badarn i kierowaniu
nimi, przygotowaniu i testowaniu pierwszej wersji rekonstrukcji morfologii 3D
nanokompozytu, przeprowadzeniu eksperymentow komputerowych 2D, wspoéfudziale w
opisie konstytutywnym sktadnikéw nanokompozytu, wspoétudziale w opracowaniu i
implementacji nieliniowego podejscia metody homogenizacji w 3D, wspotudziale w
analizie wynikow, wspdfudziale w przygotowaniu pierwszej wersji tekstu oraz
redagowaniu jego kolejnych wersji. M6j udziat procentowy szacuje na 50%.

H9. D. Weidt, L. Figiel “Effect of CNT waviness and van der Waals interaction on the
nonlinear compressive behaviour of epoxy/CNT nanocomposites” Composites Science
and Technology 115: 52-59, 2015, IF=3.569.

M6 wktad w powstanie tej pracy polegat na wypracowaniu koncepcji badarn i kierowaniu
nimi, wspotudziale w rekonstrukcji morfologii 3D, wspoéfudziale w opisie konstytutywnym
sktadnikow nanokompozytu, wspdfudziale w analizie wynikbw, wspofudziale w
przygotowaniu pierwszej wersji tekstu oraz redagowaniu jego kolejnych wersji. MJQj
udziat procentowy szacuje na 50%.
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II. Wykaz innych (niewchodzacych w sktad osiggniecia wymienionego powyzej)
opublikowanych prac naukowych oraz wskazniki dokonan naukowych

A. Publikacje naukowe w czasopismach znajdujgcych sie w bazie Journal Citation Reports
(IF za rok 2014):

1.

I. Uysal Unalan, C. Wan, L. Figiel, R.T. Olsson, S. Trabattoni, S. Farris ‘Exceptional
oxygen barrier performance of pullulan nanocomposites with ultra-low loading of
graphene oxide’ Nanotechnology 26, 275703, 2015, IF=3.821.

Mo6j wktad w powstanie tej pracy polegat na przeprowadzeniu eksperymentéw
komputerowych dla wyznaczenia wfasciwos$ci mechanicznych nanokompozytu,
analizie i opisie otrzymanych wynikow oraz wspotredagowaniu tekstu. Moj udziat
procentowy szacuje na 15%.

L. Figiel, C.P. Buckley ‘On the modelling of highly elastic flows of amorphous
thermoplastics’, International Journal of Non-Nonlinear Mechanics, 44(4), 389-395,
2009, IF=1.977.

Moj wkiad w powstanie tej pracy polegat na wypracowaniu koncepcji badan,
przeprowadzeniu wszystkich eksperymentéw komputerowych, analizie otrzymanych
wynikéw, przygotowaniu pierwszej wersji tekstu oraz wspotredagowaniu kolejnych
jego wersji. M6j udziat procentowy szacuje na 90%.

L. Figiel, M. Kaminski ‘Numerical probabilistic approach to sensitivity analysis in a
fatigue delamination problem of a two layer composite’. Applied Mathematics and
Computation, 209, 75-90, 2009, IF=1.551.

Moj wkiad w powstanie tej pracy polegat na wypracowaniu koncepcji badan,
przeprowadzeniu wszystkich eksperymentéw komputerowych, analizie otrzymanych
wynikéw, przygotowaniu pierwszej wersji tekstu oraz wspoétredagowaniu kolejnych
jego wersji. M6j udziat procentowy szacuje na 90%.

E. Harkin-Jones, L. Figiel, P.E. Spencer, R. Abu-Zurayk, W. Al-Shabib, V. Chan, R.
Rajeev, K. Soon, C.P. Buckley, J. Sweeney, G. Menary, C. Armstrong, H. Assender,
P. Coates, F.P.E. Dunne, T. McNally, P. martin. Performance enhancement of
polymer nanocomposites via multiscale modelling of processing and properties.
Plastics, Rubber and Composites 37 (1-3), 113-123, 2008, IF=0.583.

Méj wktad w powstanie tej pracy polegat na przeprowadzeniu eksperymentéw
komputerowych dla systemu PET-nanoglinka, analizie i opisie otrzymanych wynikéw
oraz wspotredagowaniu tekstu. MGj udziat procentowy szacuje na 20%.

L. Figiel, B. Gunther ‘Modelling the high temperature longitudinal fatigue behaviour
of metal matrix composites (SIC/Ti-6242): nonlinear time-dependent matrix
behaviour'. International Journal of Fatigue 30: 268-276, 2008, IF=2.275.

Moj wktad w powstanie tej pracy polegat na wspoétwypracowaniu koncepcji badan,
przeprowadzeniu eksperymentéw komputerowych dotyczgcych dwuwarstwowego
modelu konstytutywnego, analizie i opisie otrzymanych wynikdéw, napisaniu pierwszej
wersji tekstu i wspoéfredagowaniu jego kolejnych wersji. MGOj udziat procentowy
szacuje na 60%.

L. Figiel, B. Lauke ‘Interface Fracture of Polymer Films: Blister Test Experiments and
Modelling’. International Journal of Fracture 139: 71-89, 2006, IF=1.566.

Moj wktad w powstanie tej pracy polegat na wspotwypracowaniu koncepcji badan,
przeprowadzeniu prac doswiadczalnych i eksperymentéw komputerowych, analizie i
opisie  otrzymanych wynikbw, napisaniu pierwszej wersji tekstu oraz
wspotredagowaniu kolejnych jego wersji. M6j udziat procentowy szacuje na 90%.
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7.

10.

11.

12.

I. Kondyurina, A. Kondyurin, B. Lauke, L. Figiel, R. Vogel, U. Reuter ‘Polymerisation
of composite materials in space environment for development of a moon base’.
Advances in Space Research 37: 109-115, 2006, IF=1.358.

Moj wktad w powstanie tej pracy polegat na przeprowadzeniu obliczen naprezen,
analizie i opisie otrzymanych wynikdw oraz wspofredagowaniu tekstu. MOj udziat
procentowy szacuje na 5%.

L. Figiel, N.E. Zafeiropoulos, B. Lauke ‘Numerical analysis of the elastic constants’
effects on the delamination propagation in a curved layered composite beam under
cyclic shear loading’ Composites Part A: Applied Science and Manufacturing, 36(2):
153-162, 2005, IF=3.071.

Moj wktad w powstanie tej pracy polegat na wypracowaniu koncepcji badan,
przeprowadzeniu wszystkich eksperymentéw komputerowych, analizie otrzymanych
wynikéw, napisaniu pierwszej wersji tekstu i wspofredagowaniu jego kolejnych wersji.
Méj udziat procentowy szacuje na 90%.

L. Figiel, M. Kaminski, B. Lauke ‘Analysis of a compression shear fracture test for
curved interfaces in layered composites’ Engineering Fracture Mechanics 71(7-8):
967-980, 2004, IF=1.767.

Moj wktad w powstanie tej pracy polegat na wspoftwypracowaniu koncepcji badan,
przeprowadzeniu wszystkich eksperymentéw komputerowych, analizie otrzymanych
wynikow, napisaniu pierwszej wersji tekstu i wspdétredagowaniu jego kolejnych wersiji.
Méj udziat procentowy szacuje na 80%.

E.C. Botelho, L. Figiel, M.C. Rezende, B. Lauke ‘Mechanical Behavior of Carbon
Fiber Reinforced Polyamide Composites’ Composites Science & Technology, 63(13):
1843-1855, 2003, IF=3.569.

Moj wktad w powstanie tej pracy polegat na wspodtudziale w doswiadczalnym
wyznaczaniu witasciwosci mechanicznych oraz analizie otrzymanych wynikéw, oraz
wspotredagowaniu tekstu. Moj udziat procentowy szacuje na 10%.

L. Figiel, M. Kaminski ‘Mechanical and thermal fatigue delamination of curved
layered composites’ Computers and Structures, 81 (18-19): 1865-1873, 2003,
IF=2.134.

Moj wkitad w powstanie tej pracy polegat na wspotwypracowaniu koncepcji badan,
przeprowadzeniu wszystkich eksperymentéw komputerowych, analizie otrzymanych
wynikdéw, przygotowaniu pierwszej wersji tekstu oraz wspoétredagowaniu kolejnych
jego wersji. M6j udziat procentowy szacuje na 90%.

M. Kaminski, . Figiel ‘Effective elastoplastic properties of the periodic composites’
Computational Materials Science 22(3-4): 221-239, 2001, IF=2.131.

Moéj wktad w powstanie tej pracy polegat na przeprowadzeniu wszystkich
eksperymentow komputerowych, analizie otrzymanych wynikdw ze wspofautorem,
przygotowaniu wstepnej wersji tekstu oraz wspotfredagowaniu kolejnych jego wersji.
M&j udziat procentowy szacuje na 70%.
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. Zrealizowane oryginalne osiagniecia projektowe, konstrukcyjne | technologiczne.
e Projekt NCN 2011/01/B/ST8/06492
o Modele komputerowe do przewidywania zachowania nanokompozytéw w
warunkach technologicznego formowania
o Eksperymentalna bazy danych dotyczgca zwigzku pomiedzy przetwarzaniem,
morfologig a wtasciwosciami makroskopowymi nanokompozytow PLA-
nanoglinka

. Udzielone patenty miedzynarodowe i krajowe
Brak

. Wynalazki oraz wzory uzytkowe, ktore uzyskaty ochrone i zostaty wystawione na
wystawach lub targach.
Brak

. Monografie, publikacje naukowe w czasopismach miedzynarodowych, lub krajowych
innych niz znajdujgce sie w bazie, o ktérych mowa w pkt. Il A:

1. D. Weidt, L. Figiel, M. Buggy ‘Prediction of energy absorption characteristics of
aligned carbon nanotube/epoxy nanocomposites’ IOP Conference Series-Materials
Science and Engineering, Volume: 40, Article Number: 012028, 2012.

M6j wkiad w powstanie tej pracy polegat na wypracowaniu koncepcji badarn i
kierowaniu nimi, udziale w analizie wynikéw, wspéfudziale w przygotowaniu
pierwszej wersji tekstu oraz wspoéfredagowaniu jego kolejnych wersji. Méj udziat
procentowy szacuje na 40%.

2. D. Weidt, L. Figiel, M. Buggy ‘Influence of interphase properties on the macroscopic
response of single- and double-walled CNT/epoxy nanocomposites: a numerical
study’ Materials Science Forum 714, 3-11, 2012.

Moj wktad w powstanie tej pracy polegat na wypracowaniu koncepcji badan i
kierowaniu nimi, udziale w analizie wynikéw, wspéfudziale w przygotowaniu
pierwszej wersji tekstu oraz wspoéfredagowaniu jego kolejnych wersji. Méj udziat
procentowy szacuje na 40%.

3. C. Pisano, P. Priolo, L. Figiel ‘Multiscale Finite Element Modelling of Gallery Failure
in Epoxy-Clay Nanocomposites’. Materials Science Forum 714, 25-32, 2012.

Méj wktad w powstanie tej pracy polegat na wspoiwypracowaniu koncepcji badan i
kierowaniu nimi, wspoéfanalizie wynikéw, wspodfudziale w przygotowaniu pierwszej
wersji tekstu oraz wspdéfredagowaniu jego kolejnych wersji. Méj udziat procentowy
szacuje na 40%.

4. L. Figiel ‘A Two-Scale FE? Approach for Simulation of Forming Processes for
Polymer Nanocomposites’ In: G. Menary (Ed.) AIP Conference Proceedings, Volume
1353, Pages: 1226-1231, 2011.

Méj udziat procentowy wynosi 100%.
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()

. L. Figiel , F.P.E. Dunne, C.P. Buckley 'Multiscale Modelling of Layered-Silicate/PET

Nanocomposites during Solid-State Processing’ In: R. Pyrz, J.C. Rauhe (Eds),
IUTAM SYMPOSIUM ON MODELLING NANOMATERIALS AND NANOSYSTEMS,
IUTAM Bookseries, Springer, Volume 13, Pages: 19-26, 2009.

Moj wkiad w powstanie tej pracy polegat na wykonaniu wszystkich eksperymentow
komputerowych, analizie wynikéw, przygotowaniu pierwszej wersji tekstu oraz
wspofredagowaniu jego kolejnych wersiji. Moj udziat procentowy szacuje na 85%.

L. Figiel, B. Lauke, M. Kaminski ‘Sensitivity analysis in a fatigue delamination

problem of an elastic two-layer composite’. Engineering Transactions 56(1), 65-87,
2008.

M6j wkiad w powstanie tej pracy polegat na wypracowaniu koncepcji badan
wykonaniu  wszystkich eksperymentow komputerowych, analizie  wynikow,
przygotowaniu pierwszej wersji tekstu oraz wspéfredagowaniu jego kolejnych wersiji.
Moj udziat procentowy szacuje na 85%.

L. Figiel, M.M. Kaminski ‘Deterministic and probabilistic sensitivity analysis of fatigue
fracture model parameters for a curved two layer composite’, In: T. Simos, G.
Maroulis (Eds.) LECTURE SERIES ON COMPUTER AND COMPUTATIONAL
SCIENCES, Volume: 4A-4B, Pages: 1062-1064, 2005.

M6j wkiad w powstanie tej pracy polegat na wypracowaniu koncepcji badan
wykonaniu  wszystkich  eksperymentéw komputerowych, analizie wynikow,
przygotowaniu pierwszej wersji tekstu oraz wspotfredagowaniu jego kolejnych wersji.
Moj udziat procentowy szacuje na 90%.

L. Figiel, M. Kaminski ‘Numerical analysis of the damage evolution in a composite
pipe joint under cyclic static axial tension’ Engineering Transactions 51(4): 469-485,
2003.

M6j wkiad w powstanie tej pracy polegat na wypracowaniu koncepcji badan
wykonaniu  wszystkich eksperymentéw komputerowych, analizie  wynikéw,
przygotowaniu pierwszej wersji tekstu oraz wspotredagowaniu jego kolejnych wersji.
Méj udziat procentowy szacuje na 90%.

. Opracowania zbiorowe, katalogi zbioréw, dokumentacja prac badawczych, ekspertyz,
utwordw i dziet artystycznych

Brak

. Sumaryczny Impact Factor wedtug listy Journal Citation Reports (JCR) zgodnie z rokiem
opublikowania

33.67

. Liczba cytowan publikacji wedtug bazy Web of Science:

134 (bez autocytowan)

Indeks Hirscha wedtug bazy Web of Science:

6
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Published Items in Each Year Citations in Each Year
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':' Citing Articles [2] : 143
1 61 Citing Articles without self-citations [2] : 130
I I I l : | I II ' | Average Citations per Item [?]: 5.96
LR (R
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~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~

The latest 20 years are displayed. The latest 20 years are display=d.

Sort by: | Times Cited — highest to lowest 4 Page|1 of 3 b

2011 2012 2013 2014 2015 Total  Average
« - Citations
per Year

Use the chedkboxes to remove individual items from this Citation Report

or restrict to items published between | 2001 |~ | and | 3045 ~ Go 18 22 22 24 14 155 12.82

|:| 1. Mechanical behavior of carbon fiber reinforced polyamide composites
By: Botelhe, EC; Figiel, L; Rezende, MC; et al 5 2 4 8 4 51 3.92
COMPOSITES SCIENCE AND TECHNOLOGY Volume: 82 Issue: 12 Pages: 1843-1855 Fublished: OCT 2002

[] 2 Elastic constants for an intercalated layered-silicate/polymer nposite using the effective particle
concept - A parametric study using numerical and analytical continuum approaches

By: Figiel, L.; Buckley, C. P.
COMPUTATIONAL MATERIZ € SOIFMCE Valimae: 44 lssies 4 Pance 1277.1247  Puhkliched: FER 200G

Kierowanie miedzynarodowymi i krajowymi projektami badawczymi oraz udziat w takich
projektach. Tytut projektu, lata, nazwa organu finansujacego, charakter udziatu.

‘Optymalizacja morfologii i wtasciwosci nanokompozytéw na bazie polimerow
czesciowo krystalicznych w warunkach technologicznego formowania’, 2011-2014,
Narodowe Centrum Nauki (2011/01/B/ST8/06492). Rola: Kierownik projektu

‘Preparation, testing and modelling of nanocomposite surface coatings to improve the
impact behaviour of advanced composite laminates’, 2010-2014, Irish Research
Council (IRC), Embark Programme, Rola: Kierownik projektu

‘Performance enhancement of polymer nanocomposites via multi-scale modelling of
processing and properties’, 2006-2009, Engineering and Physical Sciences
Research Council (EPSRC) (EP/C006984/1). Rola: Gtéwny wykonawca

‘Failure mechanics of unidirectional metal matrix composites under
thermomechanical fatigue’, 2005, German Research Foundation (DFG), PO 405/5-
1,2; HE 3370/1-1,2). Rola: Gtéwny wykonawca

‘Electrokinetic measurements and direct force measurements to describe an
influence of environmental conditions on crack propagation in polymeric materials’,
2000-2004, German Research Foundation (DFG), LA 818/11-1). Rola: Gtéwny
wykonawca

‘Theoretical and experimental research on shear strength and mode-Il toughness of
curved composite materials’, 2000-2001, German Research Foundation (DFG), (LA
818/6-3). Rola: Gtéwny wykonawca

Miedzynarodowe i krajowe nagrody za dziatalno$¢ naukowa.

e Composite Award, Institute of Materials, Minerals, and Mining (IOM3), Londyn,
Wielka Brytania, 2009.
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Ill. Dorobek dydaktyczny i popularyzatorski oraz informacja o wspétpracy
miedzynarodowej habilitanta.

A. Aktywny udziat w miedzynarodowych i krajowych konferencjach naukowych. Autorzy,
rok, tytut, nazwa konferencji, miejsce.

1.

10.

11.

12.

13.

14.

15.

M. Stepien, L. Figiel Morphology evolution and macroscopic response of PLA-
organoclay in extensional melt deformations: experiments and modelling. 16™
International Conference on Deformation, Yield and Fracture of Polymers, 451-
454, Kerkrade (Holandia), March-April, 2015.

L. Figiel. Interphase effects on polymer nanocomposite processing: physically-
based multiscale modelling. 11" World Congress on Computational Mechanics.
Barcelona (Hiszpania), 20-25 July 2014.

L. Figiel Modelling interphase effects on large deformation behaviour of
thermoplastic polymer-clay nanocomposites. Third International Conference on
Material Modelling, p. 240, Warszawa (Polska), September 2013.

D. Weidt, L. Figiel, M. Buggy Prediction of energy absorption characteristics of
CNT/epoxy nanocomposites International Conference on  Structural
Nanocomposites, Cranfield University (Wielka Brytania), 2012.

L. Figiel, C. Pisano, M. Zaréd, Computational modelling of quasi-solid state
processing of PET-clay nanocomposites. Polymers for Advanced Technologies,
tédz (Polska), pp. 37, 2011.

L. Figiel, A Two-scale FE? Approach for Simulation of Forming Processes for
Polymer Nanocomposites. 14" ESAFORM Conference on Material Forming,
American Institute of Physics Conference Proceedings 1353, pp. 1226-1231,
Belfast (Irlandia Poinocna), 2011.

L. Figiel, Multiscale modelling of quasi-solid state processing of nanoclay/PET
nanocomposites, 4" IUPAC International Conference on Polymer Behaviour,
tédz (Polska), pp. 37, 2010.

L. Figiel, Two-scale Approach for Simulation of Forming Processes for Polymer
Nanocomposites, 9" World Congress on Computational Mechanics, Sydney
(Australia), pp. 233, 2010.

L. Figiel, K.H. Soon, C.P. Buckley, Modelling and simulation of the large
deformation behaviour of nanoclay/PET nanocomposites near the glass
transition. 14™ International Conference on Deformation, Yield and Fracture of
Polymers (DYFP), Kerkrade (Holandia), 183-186, 2009.

t. Figiel, Computational Approach to Delamination Problems for Elastic
Laminates using Interfacial Fracture Mechanics, 8" World Congress on
Computational Mechanics/5" European Congress on Computational Methods in
Applied Sciences and Engineering, Venice (Wiochy), July, 2008.

t. Figiel, F.P.E. Dunne, C.P. Buckley ‘Multiscale modelling of layered silicate/PET
nanocomposites during solid-state processing’. IUTAM Symposium on Modelling
Nanomaterials and Nanosystems, Aalborg (Dania), May, 2008.

t. Figiel, F.P.E. Dunne, C.P. Buckley ‘Multiscale modelling of large deformation
behaviour of layered silicate/PET nanocomposites’. International Forum on
Material Behaviour across the Lengthscales: a Meeting in Honour of David
Hayhurst, Oksford (Wielka Brytania), April, 2008.

t. Figiel, F.P.E. Dunne, C.P. Buckley ‘Physically-based modelling of large
deformations clay/polymer nanocomposites’. International Workshop on
Computational Mechanics of Materials (IWCMM-17), Paryz (Francja), 2007.

t. Figiel, F.P.E. Dunne, C.P. Buckley ‘Modelling morphology evolution during
quasi solid-state processing of clay/polymer nanocomposites’. 16" International
Conference on Composite Materials (ICCM-16), Kyoto (Japonia), 2007.

t. Figiel, C.P. Buckley ‘The relationship between morphology and elastic
deformation in a layered silicate polymer nanocomposite — a numerical study’.
Deformation and Fracture of Composites (DFC9), Sheffield (Wielka Brytania),
2007.
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16. L. Figiel, S. Brookes, P. Peters, B. Gunther ‘Modelling of high temperature fatigue
behaviour of metal matrix composites (SiC/Ti-6242)’ International Workshop on
High Temperature Thermo-Mechanical Fatigue, Berlin (Niemcy), 2005.

17. L. Figiel, M. Kaminski ‘Fatigue sensitivity analysis for a curved composite beam’
7th International Symposium on Brittle Matrix Composites (BMC7), Warszawa
(Polska), 2003.

18. L. Figiel, M. Kaminski ‘Fatigue of composite pipe joint under axial tension’ 14"
European Conference on Fracture (ECF14): Fracture mechanics beyond 2000,
Krakow (Polska), 2002.

19.t. Figiel, M. Kaminski, B. Lauke ‘Fracture and fatigue of curved composite
beams’ 8" International Conference on Composites Engineering ICCE/S,
Teneryfa (Hiszpania), 2001.

. Udziat w komitetach organizacyjnych miedzynarodowych i krajowych konferencji

naukowych. Nazwa konferenciji, rok, miejsce, rola habilitanta

e 3"International Conference on Advanced Composite Materials and Technologies
for Aerospace Applications, May 13-16, 2013, Wrexham (Wielka Brytania). Rola:
Cztonek miedzynarodowego komitetu naukowego.

e 21%International Workshop on Computational Mechanics of Materials, University
of Limerick (Irlandia), 2011. Rola: Czlonek lokalnego komitetu organizacyjnego.

. Otrzymane nagrody i wyrdznienia inne niz wymienione w pkt Il K.

e 2008, Nagroda na wyjazd konferencyjny (ang. Travel Grant Award), Royal
Academy of Engineering (Wielka Brytania)

e 2003, Stypendium konferencyjne im. Marii Sklodowskiej-Curie (ang. Maria
Sktodowska-Curie Travel Scholarship) (Unia Europejska)

e 2001, Stypendium naukowe Max’a-Buchner’a (Niemcy)

. Udziat w konsorcjach i sieciach badawczych
¢ Konsorcjum QUBOX w ramach projektu EPSRC w latach 2006-2009, przy
udziale Uniwersytetéw w Oksfordzie, Bradford i Belfascie.

. Kierowanie projektami realizowanymi we wspotpracy z naukowcami z innych
osrodkéw polskich i zagranicznych oraz we wspoétpracy z przedsiebiorcami, innymi
niz wymienione w pkt Il J

Brak

Udziat w komitetach redakcyjnych i radach naukowych czasopism
Brak

. Czlonkostwo w miedzynarodowych i krajowych organizacjach oraz towarzystwach

naukowych

e Institute of Materials, Minerals and Mining (IOM3), UK. Rola: Absolwent (ang.
Professional Graduate (ProfGradIMMM)), od 2015 r. (Wielka Brytania)

e Engineering Professors Council (EPC), UK. Rola: cztonek, od 2015 r. (Wielka
Brytania)
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. Osiaggniecia i doswiadczenia dydaktyczne
o Cztonek Akademii Szkolnictwa Wyzszego (ang. Fellow of the Higher
Education Academy) w Wielkiej Brytanii, od 2015 r.
e Uniwersytet w Warwick, Wielka Brytania, od 2014 r.:
o Matematyka dla Inzynieréw i Modelowanie Ukfadow (studenci 1go roku:
¢wiczenia),
o Mechanika, Konstrukcje i Termodynamika (studenci 1go roku: ¢wiczenia),
o Obwody Elektryczne oraz Uktady Mocy (studenci 1go roku: éwiczenia),
o Wprowadzenie do Zarzadzania Firmami Inzynierskimi (studenci 1go roku:
¢wiczenia),
o Wprowadzenie do Materiatéw Kompozytowych: Nauka i Inzynieria
(studenci 2go roku: wyktady)
e Uniwersytet w Portsmouth, Wielka Brytania, 2013-2014:
o Zasady Matematyczne (studenci 1go roku: éwiczenia),
o Wprowadzenie do Mechaniki Ciata Statego i Dynamiki (studenci 1go roku:
laboratorium),
o Mechanika Ciata Statego i Dynamika (studenci 2go roku: wyktady),
o Uktady Materiatowe i Inzynierskie (studenci 3go roku: nauka na
odlegtosg).
o Uniwersytet w Limerick, Irlandia, 2009-2012:
o Mechanizmy Lotnicze (studenci 2go roku: wyktady, ¢wiczenia,
laboratorium),
o Wprowadzenie do Analizy Metodg Elementéw Skorhczonych (studenci
3go roku: wyktady, éwiczenia, laboratorium),
o Nieliniowa Analiza Metodg Elementéw Skonczonych (studenci
magistranci: wyktady, ¢wiczenia, laboratorium)
e Uniwersytet w Oksfordzie, Wielka Brytania, 2008:
o Wiasciwosci Materiatéw (studenci 1go roku: éwiczenia),
o Metody Matematyczne (studenci 2go roku: éwiczenia),
o Konstrukcje i Mechanika (studenci 2go roku: ¢wiczenia)

Opieka naukowa nad studentami
e Studenci licencjaci/magistranci
o Uniwersytet w Portsmouth, 2013-2014, Wielka Brytania. Promotor 2
magistrantéw (prace obronione).
o Uniwersytet w Limerick, 2009-2012, Irlandia. Promotor 4 magistrantéw
oraz 4 licencjatéw (prace obronione).

Opieka naukowa nad doktorantami

¢ D. Weidt, Uniwersytet w Limerick, Irlandia, 2010-2014 (wraz z Prof. M.A. Carthy
(drugi promotor), Uniwersytet w Limerick, Irlandia); praca doktorska obroniona w
2014 r. Moja rola: Promotor gtéwny

e C. Pisano, Uniwersytet w Limerick, Irlandia, 2009-2012 (wraz z Prof. F. Aymerich
(drugi promotor)), Uniwersytet w Cagliari, Wiochy); praca doktorska obroniona w
2012 r. Moja rola: Promotor gtéwny

Z3-10



. Udziat w zespotach eksperckich i konkursowych
¢ Narodowe Centrum Nauki, Panel ST8, Krakow, 2012.

Recenzowanie projektéw miedzynarodowych i krajowych (organ zlecajacy, okres,
rodzaj projektu np. badawczy, liczba zrecenzowanych projektow)

¢ Narodowe Centrum Nauki, 2012-2015, ok. 20 projektow.

¢ Canada Foundation for Innovation, 2011, 1 projekt.

. Recenzowanie publikacji w czasopismach miedzynarodowych i krajowych (Nazwa
czasopisma, okres, liczba zrecenzowanych manuskryptow)

Computational Materials Science: 14 recenzji (od 2008 r.)

Polymer: 5 recenzji (od 2010 r.)

Philosophical Magazine: 1 recenzja (od 2012 r.)

European Journal of Mechanics — A/Solids: 1 recenzja (od 2014 r.)

Modelling & Simulation in Materials Science & Engineering: 1 recenzja (od 2014
r.)

Composites Part B: Engineering: 1 recenzja (od 2014 r.)

e Polymer Testing: 1 recenzja (od 2015 r.)
e Composites Science and Technology: 1 recenzja (od 2015 r.)

. Inne osiggniecia, niewymienione w pkt Il A-Ill M (nazwa, rok, charakterystyka,
charakter udziatu)

Wyktady wygtoszone na zaproszenie w instytutach zagranicznych:

k. Figiel, Multi-scale computational modelling for performance enhancement
of polymer nanocomposites. 1st UK-China Symposium on Polymer
Nanocomposites, Uniwersytet w Warwick (Wielka Brytania), Grudzieh 2014.
t. Figiel, Performance Enhancement of Polymer Nanocomposites via Multi-
scale modelling. Faculty Research Conference, Uniwersytet w Portsmouth
(Wielka Brytania), Lipiec 2014.

L. Figiel, Processing and Mechanical Properties of Polymer Nanocomposites:
physically-based computational modelling. Faculty of Engineering Seminar
Series, Uniwersytet w Nottingham (Wielka Brytania), Luty 2014.

k. Figiel, Computational modelling of processing and properties of polymer
nanocomposites. Materials Modelling Colloquium, Uniwersytet w Stuttgarcie
(Niemcy), Grudzien 2012.

k. Figiel, Multiscale modelling of large deformations in layered-silicate/PET
nanocomposites near the glass transition. Materials Modelling Colloquium,
Uniwersytet w Stuttgarcie (Niemcy), Kwiecieh 2009.
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