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Nadawany tytut doktor

Tytul rozprawy Wplyw  struktury molekularnej na wiasciwosci termotropowych
w jezyku polskim chiralnych  zwigzkéw  cieklokrystalicznych  badany metodami
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Stowa kluczowe
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molekularne, kinetyka krystalizacji, przej$cie szkliste

Streszczenie
rozprawy
(maksymalnie
1 400 znakow)

Dziesig¢ chiralnych estrow z cieklokrystalicznych —szeregdw
3FmXPhX; (m = 2, 4, 5, 6, 7, X}, X = H, P przebadano
komplementarnymi metodami eksperymentalnymi i obliczeniowymi
pod kgtem wplywu struktury molekularnej na przemiany fazowe
i wiasciwodei fizyczne. W oparciu o obliczenia kwantowo-
mechaniczne dla izolowanych molekut (metoda DFT i pét-empiryczna
metoda AM1) zdefiniowano poprawke na nieliniowy ksztatt molekut,
przetestowano jej cztery warianty oraz wykazano, ze jej wprowadzenie
umozliwia wyznaczenie wartosci nasycenia kata pochylenia tego typu
molekut w oparciu o pomiary dyfrakcyjne. Wyniki przeprowadzonych
obliczen DFT wykorzystano rowniez do analizy widm w podczerwieni
dla zwigzku 3F2HPhF. Zbadano polimorfizm faz smektycznych
i krystalicznych, a dla wybranych homologéw (3FmHPhF i 3FmFPhF,
m =5 i 7) przeprowadzono badania kinetyki krystalizacji. Wyznaczono
temperaturowe  zalezno$ci  spontanicznej  polaryzacji, czasu
przelgczania, lepkosci rotacyjnej, grubosci warstw smektycznych, kata
pochylenia molekut oraz srednig odleglo$¢ miedzy molekutami
i dlugos¢ korelacji w warstwach smektycznych. Zidentyfikowano
procesy relaksacyjne w fazach smektycznych (proces Goldstone’a,
proces migkki, fazon ferroelektryczny, fazon antyferroelektryczny,
proces domenowy, proces alfa). Na podstawie temperaturowej
zaleznoscei czasu relaksacji procesu alfa okreslono warto$é parametru
kruchosci dla homologéw 3FmHPhF (m = 5, 6, 7), wystepujacych
w zeszklonej fazie SmCy*.




Tytut rozprawy
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Influence of molecular structure on properties of thermotropic chiral
liquid crystals investigated by experimental and computation methods

Stowa kluczowe
(maksymalnie 5)

chiral smectic phases, X-ray diffraction, molecular modelling,
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Streszczenie
rozZprawy
(maksymalnie
1 400 znakow)

An influence of the molecular structure on the phase sequence and
physical properties of ten chiral liquid crystalline esters of the
3FmX,PhX; series (m = 2, 4, 5, 6, 7; X, X, = H, F) were studied by
complementary experimental and computational methods. Based on
quantum-mechanical computations (by DFT and semi-empirical AM1
method) a correction for the nonlinear shape of the molecules was
proposed, its four different definitions were tested and it was shown
that the saturated values of the tilt angle of molecules can be
successfully estimated based on X-ray diffraction as long as the shape-
related correction is considered. The DFT results were also used to
analyze the FT-IR spectra of the 3F2HPhF compound. Polymorphism
of liquid crystalline and crystalline phases were investigated, moreover
the kinetics of the crystallization process were studied for chosen
homologues (3FmHPhF and 3FmFPhF, m = 5, 7). The temperature
dependencies of the spontaneous polarisation, the switching time, the
rotational viscosity, the smectic layer thickness, the tilt angle as well as
the average distances between molecules and the correlation length
within smectic layers were determined. Relaxation processes in the
smectic phases were identified (as the Goldstone mode, soft mode,
ferroelectric phason, antiferroelectric phason, domain mode and alpha
mode). For three 3FmHPhF homologues (m = 5, 6, 7), exhibiting the
vitrified SmCa* phase, the fragility parameter was determined based
on the temperature dependence of relaxation time of the alpha mode.




