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Koalescencja kropelek jest codziennym, naturalnym procesem, podczas ktérego kro-
ple deszczu tacza si¢ podczas opadania, tworzac wieksze krople deszczu. Alternaty-
wnie moga zjednoczy¢ sie na powierzchni li§cia, tworzac malownicza rose w rzeski
wczesny jesienny poranek. Co wiecej, zjawisko to znajduje liczne zastosowania. Na
przykiad w druku atramentowym uzyskanie wysokiej jakosci wydrukéw zalezy od
precyzyjnej koalescencdji kropel farby na powierzchni papieru. W mikrofluidyce kap-
sulkowanie bioczastek w kropelkach staje sie mozliwe poprzez dodanie surfaktan-
tow utrudniajacych koalescencje. W licznych badaniach prébowano wyjasnié koales-
cencje zardéwno metodami numerycznymi, jak i eksperymentalnymi. Jednakze metody
te czesto charakteryzuja sie staba rozdzielczoscla, szczegélnie w poczatkowym sta-
dium koalescencji, znanym jako ,.etap szczypniecia”. Etap ten pozostaje niedostepny
zaréwnoe pod wzgledem rozdzielczosel przestrzennych i czasowych, w symulacjach
metoda kontinuum i eksperymentalnych. To wlasnie tu role moze odegra¢ dynamika
molekularna, ktéra zapewnia odpowiednio wysoka rozdzielezo$¢ w czasie i przestrzeni,
aby uchwyci¢ poczatkowa faze szczypniecia. Po szczypnieciu nastepuje utworzenie
mostu pomigdzy dwiema kropelkami. Dynamika wzrostu tego pomostu odbywa sie
w ramach réznych rezimdéw; zaproponowano dotychczas rézne sporne wyjasnienia
dotyczace tego zjawiska. Ponadto opisanie mechanizmu transportu masy czasteczek
surfaktantu podczas koalescencji stanowi kolejne wyzwanie. W symulacjach ciaglych
mozliwe jest zbadanie konwekdji i dyfuzji surfaktantéw pod wplywem sit kapilarnych,
wynikajacych gléwnie z zakrzywionej powierzchni styku miedzy dwiema kropelkami.
Dodatkowo w gre wchodza efekty Marangoniego, generujace przeplywy powierzch-
niowe w wyniku gradientéw napiecia powierzchniowego w obecnosci surfaktantu.
Matematyczny opis tych proceséw obejmuje rdzne réwnania, kazde oparte na okre-
§lonych zatozeniach.

Jednakze nigjasne pozostaja szczegbly opisu transportu masy surfaktantéw w skali
molekularnej, szezegdinie w odniesieniu do pomostu i poczatkowych etapéw koales-
cencji. W przypadku koalescencji kropelek osiadlych wiadomo jeszcze znacznie mniej,
pomime znaczenia tego przypadku dla mikroprzeplywdw i technologii powlekania.
Roézne rodzaje podloza, od niezwilzalnego do zwilZzalnego, moga wplywaé na proces
koalescendji i dynamike wzrostu mostka.



Celem tej pracy jest kompleksowe wyjaénienie koalescencji kropel z wykorzys-
taniem metod dynamiki molekularnej. Badanie to obejmuje trzy rézne typy surfaktan-
téw i rézne stezenia. Dodatkowo brane sa pod uwage kropelki polimeréw o réznych
dtugo$ciach faricucha. W niniejszej pracy zaobserwowano obecnosé dwéch odrebnych
reziméw w dynamice wzrostu mostéw: rezim termiczny i inercyjny. W szczeg6lnosci
wykazano, ze przejécie miedzy tymi dwoma rezimami staje sie bardziej wyrazne, gdy
stezenie surfaktantu znacznie przekracza CAC (krytyczne stezenie agregacji). Ponadto
drugim celem tej pracy jest kompleksowe wyjasnienie mechanizmu transportu ma-
sowego. Tutaj poréwnany zostaje mechanizm transportu masy podczas koalescencji
pod katem stezeri surfaktantu zaréwno ponizej, jak i powyzej CAC, obejmujac trzy
rézne gatunki surfaktantu. Wyniki pokazuja, ze proces koalescencji rozpoczyna sie od
lokalnego wzrostu koncentracji surfaktantu, po czym nastepuje utworzenie warstwy
pomiedzy dwiema kropelkami. W przypadkach, gdy stezenie przekracza CAC, film
ten staje sie ciagly, utrudniajac tym samym udziat wody w poczatkowych etapach ko-
alescencji. Ponadto wielkoskalowe symulacje dynamiki molekularnej sa wykorzysty-
wane do badania koalescencji kropelek pokrytych surfaktantem, osadzonych na po-
wierzchniach o réznej zwilzalnosci. Na uwage zastuguja podobieristwa ktére obser-
wuje sie pomiedzy koalescencja kropelek osadzonych o réwnowagowych katach zwilza-
nia przekraczajacych 90° a swobodnie zawieszonymi kropelkami. Znaczaca zmiana
dynamiki mostu i mechanizmu transportu masy nastepuje ponizej kata zwilzania 90°,
gdy poczatkowy punkt styku przeksztatca sie w mala, liniowa strukture, wywierajaca,
wyrazny wplyw na rézne aspekty procesu koalescencji. Taka konfiguracja pozwala
wodzie aktywnie uczestniczy¢ w koalescencji od samego poczatku. W koricu zbadano
koalescencje osadzonych kropelek polimeru o réznych dlugosciach laricucha, biorac
pod uwage wplyw zwilzalnoéci podtoza i lepkoéci kropel na dynamike koalescencji
i wzrostu mostka. Z przeprowadzonych badari wynika, Ze obecnosé podloza i jego
zwilzalno$¢ maja istotny wplyw na dynamike pomostu. Ogolnie rzecz biorac, zwiek-
szenie dtugosci tarficucha polimeru powoduje zmniejszenie szybkosci wzrostu pomostu
i szybkosci koalescencji.

Podsumowujac, niniejsza praca oferuje kompleksowy opis koalescencji kropel, co
moze odegra¢ wazna role w réznych zastosowaniach, w ktérych szczegétowe zrozu-
mienie zachowania koalescencji kropel, zaréwno swobodnie zawieszonych jak i znaj-
dujacych sie na powierzchniach (siedzacych), jest przedmiotem zainteresowania. Pon-
adto badania te moga na rézny sposéb przyczyni¢ sie do rozwoju dziedziny. Moga na
przyklad zaoferowac nowe rozwiazania w przypadkach, gdzie dotychczasowe metody
numeryczne lub eksperymentalne nie umozliwiaja badania zjawisk na odpowiednio
matej skali, czy to na poziomie mikro, nano, czy mniejszym.
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