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1 Uvod

Tématem me disertacni préce je studium fyzikdlnich interakci s nanotextiliemi, které by
mélo vyustit v teoretické modelovani prostupu tepla a vihkosti nanotextilii. Pro popis
interakci na nanotextilii je nutné nejprve zjisti interakce s jednim nanovlid&knem.
Z makroskopického hlediska zanedbavame nekteré interakce pusobici na materidl. Toto si
v3ak v nanosvété nemuzeme dovolit. Zcelajisté zde piasobi Van der Waalsovi sily ¢i dopolove
momenty. Poté je potiebova vytvorit 3D model, na kterém budou interakce modelovany
pomoaci programu COMSOL MultiPhysic.

2 Van der Waalsova sila

Van der Waasova sila je ngdabSim typem interakce mezi nenabitymi  atomy
amolekulami. Je to interakce, pii které dochazi k reakci nepolérnich atomt za okamzitého
vzniku dipdlu, jehoz velikost i smér se rychle méni. K vzniku dipélu dochézi diky pohybu
elektronu vzhledem k atomovému jadru. Dochézi ke vzniku odchylky v rovnovéze kladného
azaporného naboje. Existuje nekolik zpasobi, jak se muze tento dipdl vytvorit a proto jsou
van der Waalsovy sily rozdéleny na disperzni interakce, interakce indukované a interakce
mezi permanentnimi dipdly. (Hosek, Pavlik, and Pavlikové 2009)

Peridynamic (obr. 1) je metoda, ktera se pouziva k analyzovani vlivu van der Waalsovy
sily na mechanické chovani nanovléken. Tato metoda spociva v tom, Ze umoziuje prirozené
zaclenéni sil jako jsou van der Waalsovy sily. VSechny interakce jsou totiz zvazovany jako
interakce s "dlouhym doletem". Tato studie ukazuje, Ze piitomnost van der Waalsovych sil
muze zvySit pevnost i houZevnatost nanovlidkenné sité. (Bobaru 2007) Bobaru poufZil
polyethylenova (PE) vl&kna, kterd byla vyrobena z usporadané sit¢ molekul PE podé osy
vldkna (obr. 2). Atomy podél struktury jsou spojeny pomoci kovaletni vazby, zatimco mezi
bocni fetézci pusobi van der Waalsovy sily. VIdkna byla prezentovana pomoci dvourozmérné
miizky. Uzly této miiZky jsou ve sméru z propojeny pomoci €l astickych prutd, které simuluji
intrafetézcovou kovaentni vazbu. Predpokladem bylo, Ze vSechny tetézce maji konecnou
molekulovou hmotnost, proto maji fetézce urcitou délku. Deformace viaken byly simulovany
postupné a to tak, Ze dochézelo k premistovani uzlt v horni ¢asti miizky ve sméru osy z
Vychézelo se z rovnovazného usporadani tak, aby prirastek oe byl v kazdém kroku simulace
funkci casového kroku ot. V okamZiku, kdy dojde k napéti miizky (de), nova rovhovézna



poloha se spocitd pomoci numerického agoritmu (viz kapitola 3 Gonz lez and LLorca 2003).
Napéti pasobici na elastické pruty je stanoveno. Pri experimentu se vyuZzivalo metody Monte
Carlo a teorie lomu. Teorie lomu piedpoklédd, Ze kovaletni vazby a van der Waalsovy sily
jsou propojeny oscilacemi za neustdé tepelné vibrace. Uginek vazby tak piedstavuje
Eyringova kineticka teorie lomu a mira preruseni vazby je dana
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kde B a o je napéti odpoveédné za preruSeni vazeb, 1 je tepelné kmitani vazeb, k je
Boltzmannova konstantaa T je absolutni teplota. (Gonz lez and LLorca 2003)

Obrézek 1: Princip metody Perdynamic: generovani nového uzlu ve sméru, ktery

ztistava uvniti kuzele (vlievo), vysledna opticka sit’ (vpravo) (Bobaru 2007)
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Obrazek 2: (a) Usporadani PE sité podd vlakna, (b) | dealizace dvour ozmérné sité
(Gonz lez and L L orca 2003)
Pokud bychom chtéli urcit pocet prerusenych vazeb béhem jednoho ¢asového kroku dt, je
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Vazby byly vybrany nahodné a postupné byly porovnavéany s nahodnym cislem p., které se

p, =

pohybuje mezi 0 a 1. K preruSeni vazby dochazi v piipadé, Ze toto ndhodné ¢ido je vysSi
nez p.. Je zitggmé, ze ke ztréé rovnovéazné polohy dochézi az po poruse urcitého poctu
kovaletnich a van der Waalsovych vazeb. Predpokladalo se, Ze van der Waa sovy sily, jejichz
smykové napéti bylo v nové rovnovézné poloze pod 10%, by se mohli znovu zformulovat.
U kovalentnich vazeb k tomuto dojit nemiZe. Numericky algoritmus byl aplikovan na trikrat,
dokud nebyly znovu vytvoreny van der Waalsovy sily, aby dodo ke konetné rovnovéze
amohl tak byt cely postup znovu zopakovan. (Gonz lez and L Lorca 2003)

Takto vytvoreny model byl vyutit ke studiu vlivu molekulové hmotnosti, deformacni
rychlosti a teploty na pevnostni chovani PE vldken. VI&kna s vysSi molekulovou hmotnosti
byla kiehka a silnd. Kiivky napéti - deformace (obr. 3a) byly téméi linearni az do doby, kdy
dodlo k poruSeni. Pokud byla vidkna o nizké molekulové hmotnosti byla daleko dabsi a
davala vyznamnou nelineérni deformaci. VIiv rychlosti deformace a teploty vyrazné ménily
mechanické chovani PE viaken. Jelikoz bylo dosazeno kvalitnych vysledkd, 1ze tyto modely
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pouzivat pro simulovani deformaci polymernich vlidken. (Gonz lez and LLorca 2003; Bobaru
2007)
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Obrézek 3: (a) VlIiv molekulové hmotnosti PE vliaken na tahové kiivky napéti -
deformace, (b) vyvoj molekulové hmotnosti v pribéhu deformace, (c) Podil preruSené

van der Waalsovy interakce v pribéhu deformace (Gonz lez and L L or ca 2003)

3 Piezoeletricky jev

Piezoel ektrického jevu | ze dosahnout u stiedové nesymetrickych krystala. To jsou krystaly,
které maji krystalovou miizku tvorenou kladnymi a zépornymi ionty. Tyto ionty se soustiedi
na jedné ploe, tzn. Ze kladné se soustiedi na jedné strané a zdporné na strané druhé.
Pri deformaci krystalu dochézi k deformaci jeho krystalické miizky i ¢astic v ni. Tyto ¢astice
se pousouvaji a vznikaji dipdly, které maji za nasledek tvorbu povrchového napéti opacného

polarity. Z pohledu tohoto principu je tedy mozné definovat piezolektricky jev jako deformaci
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krystalu pti niz dochazi ke zméné povrchového napéti. Tento jev se rozdéluje na piimy
anepiimy.Primy jev byl jiz popsan. Pri nepfimém jevu dochazi k deformaci krystalu za
pritomnosti elektrického pole. Je zde potiebné velke elektrické napéti. (Budina 2014)

Pro¢ zde popisuju piezoelektricky jev? Pro vyrobu nanotextilii se mimo jinych polymerta
také pouziva polyvinyldifluorid (PLDF).

Pro ovéreni piezoelektrickych vlastnosti PVDF vl&kna byla nanesena na ohebnou destu a
piipevnéna pomoci stiibrného vodivého laku. Desky byly upevnény a vystaveny opakujicim
se mechanickym Uderam. Druhym zpusobem, kterym se ovérovala piezoelekticita PVDF
vl&ken, bylo vkladani do vnéjSiho elektrického pole. Mé&fici aparatura se skladala ze dvou
desek kondenzétoru, které byly napojeny na zdroj vysokého napéti. Tak mezi sebou mohly
vytvorit elektrického pole, jez pasobilo na nanovlidkna. Predpokladem bylo, Ze po viozeni by
se méla vliakna odpuzovat (obr. 4). Autor piSe, Ze pii ovéirovani piezoelektrickych viastnosti
nanovl&ken PV DF metoda vkladani do vnéjsiho el ektrického pole nic neprokézala. Pri metode
pomoci ohybu bylo z namérenych prabéha patrné, Ze nanovlakna pii dynamickém zatéZovani
vykazuji piezoelktické vlastnosti v podobé generovanych napétovych pulza (obr. 5 a 6). Na
obrazku pét vlevo jsou patrny pulzy, které vznikly pii ohybu desky pii pouhém tuknuti prstu
ruky. Muselo byt provedeno kontrolni meteni (obr. 5 vpravo) v klidovém stavu. Na obrazku 6
jsou pak vysedky, kdy probihalo méreni za pomoci elektrikého motorku. Autor vSak uvadi,
Ze tuto metodu je naddle potieba rozvijet. Jen dalsi vyzkum muZe dyt kvalitnéjsi vysledky.
(Budina 2014)

Obrazek 4: Ukézka odpuzovéani vidken ve vnéjSim elektrickém poli
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Obrazek 6: Vystupni pribéh desky

4  DLVO potenciél

Pro popis nanosvéta existuji rizné modely. Pro tyto Ucely se v poslednich letech zacal
pouZivat tzv. Derjaguin, Landau, Verwey, Overbeek (DLVO) model. Tento model popisuje
sily puasobici na elektricky nabité ¢astice v dielektrické kapaling. Tento model miaZe byt
aplikovan ngjlenom na interakci neorganickych nanocéstic snanovldkny, ae i na pohyb
mikroorganismii. Zde je uvedena zakladni rovnice tohoto modelu, kde se urcuje silovy
potencid U mezi dvéma kuli¢kami o poloméru a s ndbojem Z ve vzdalenosti r od sebe. DalSi
veliciny popisuji razné vlastnosti prostredi, jako permetivita &, koncentrace iontd n
ateplotaT. Tyto rovnice mohou byt modifikovany raznymi zpusoby. Napriklad v poslednich
letech se objevily ¢lanky, kde na zakladé tohoto modelu jsou odvozeny rovnice popisujici
adhezni sily mezi nanocésticemi a nanovlaknem, mezi fullereny v koloidnich roztocich

adokonce i mezi mikroorganizmy a podlozkou.
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Kaedin a jeho kolegové zkoumali sklenéna mikrovidkna s nanovlidkny oxidu
ahydroxidu hlinitého. Tyto nanovlakna mély 2 nm pramér a délku 250 nm. Toto spojeni si
Ize predstavit jako vdlec s drsnym povrchem (obr. 5). Bylo zji&téno, Zze se vytvéari
vyznamné elektrické pole, které je schopné pritahovat ¢astice o velikosti v fadech nano
amikro az ze vzdaenosti 0,3 mm zangkolik sekund. Tento vysledek je vSak o nekolik
fadu vySSi nez jak predpovidd DLVO model. Tento experiment ukazuje, Ze dana sestava
vytvari silné elektrické pole a je tak schopna pritahovat submikronové ¢éastice jako jsou
viry, bakteriofégy, bakterie ¢i latexové koule. Netkané materidly absorbuji submikronové
Céstice spiSe na z&klade jejich prirozeného naboje, nez fyzikdnim zachycenim na zékladé
velikosti ¢astic. (Kaledin, Tepper, and Kaledin 2014)
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Obrazek 7: (a) Navazany oxid hlinity na sklenéné vliakno, (b) sklenéné vlidkno,
kteréjecelé pokryto oxidem hlinitym (Kaledin, Tepper, and Kaledin 2014)

5 Zavér

V této seminarni praci jsem vybrala zatim jen tii druhy interakci, tj. van der Waalsovi sily,
piezoelektricky jev a DLVO potencid. Pro¢ jsem s vybrala zrovna tyto interakce?
V nalezenych ¢lancich jsem se piedevSim soustredila na materidly, ze kterych jsou u nas



nanotextilie vyrdbeny ¢i je v planu je vyrébét. Proto jsem se rozhodla pro detailngjSi popsani
metod, které jsem nadla a které bychom pozdgji vyuZivat pii naSem vyzkumu. Z prace je tedy
patrné, Ze v soucasné dobé studujeme nanotextilie na bazi PVDF a v planu jsou i jiné
polymery. V poslednim ¢lanku, ktery popisuju v kapitole DLVO potencid jsem vybrala
sklenéna viakna, na kterych je aplikovan oxid a hydroxid hlinity. Je snaha nanotextilie
obohacovat také dalSimi slou¢enami pro zlepSeni jegich viastnosti. Postup, ktery pouzivaji
védci v tomto ¢lanku, bychom moZnajednou mohli také aplikovat na naSe vlidkna.

Tato seminarni préce by se méla stat soucasti mé reSersni ¢asti disertacni préace. Proto bych
ji 1 naddle réda rozSirovala. V ramci této prace jsem bohuzel vice metod a interakci nestihla
prozkoumat, protoZe je slozité ngjit ¢lanky, ve kterych by zkouSeli materidly, které jsou
podobné tém naSim a bylo by tak mozné postupy modifikovat a pouZit pro naSe experimenty.
V soucasnosti bych se jesté chtéla podivat na uhlikova nanovlidkna a jaké interakce na né

pusobi ajak se zkoumaji a modeluji.
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