STRESZCZENIE

Na przedlozong rozprawe doktorska skiada sie tres¢ spojnie
tematycznych artykutéw z lat 2022-2024 opublikowanych w
recenzowanych czasopismach znajdujacych sie na liscie filadelfijskiej.
Zawiera ona wyniki badan, ktérych gtéwnym obiektem jest dynamika
molekularna modelowych cieczy van der Waalsa. Metodologia badan
obejmuje symulacje komputerowe modelowych ultaddw, a ich celem jest
weryfikacja teorii dotyczacych dynamiki molekularnej cieczy w ujeciu
objetosci swobodnej i skalowania gestoSciowego oraz odniesienie tych
teorii do uktadéw rzeczywistych molekut.

W pracy zaproponowana zostala alternatywna metoda
wyznaczania objetoéci wykluczonej (wielkoéci niezbednej do obliczenia
objetosci swobodnej), ktéra wykorzystuje dystanse miedzyczasteczkowe
bezposérednio dostepne z symulacji dynamiki molekularnej. Oszacowana
w ten sposcb objetosé wykluczona, wbrew powszechnie przyjmowanym
w literaturze zatozeniom, jest parametrem zaleznym od stanu ukfadu.
Interesujace jest to, ze wyznaczony stosunek objetosci wykluczone] do
swobodnej  przyjmuje taka sama  warto¢ ~w  punktach
termodynamicznych charakteryzujacych sie taka sama dynamika
molekularna. W konsekwencji czasy relaksacji oraz wspdtczynniki dyfuzji
wyznaczone w r1oznych warunkach termodynamicznych mozna
wykreéli¢ na jednej wspdlnej krzywej zaleznej wylacznie od stosunku
objetosci wykluczonej do swobodnej. Alternatywne skalowanie dynamiki
molekularnej jest znane w literaturze jako skalowanie gestoSciowe.
Poréwnanie argumentéw obu funkgji skalujacych sugeruje, ze stosunek
wyznaczonych objetoéci zawiera informacje o wyktadniku skalowania
gesto$ciowego, a zatem zawiera réwniez informacje o potencjale
oddziatywan zachodzacych miedzy czasteczkami. Co wiecej, wykazanie,
ze stosunek objetosci jest niezmiennikiem w ujeciu teorii izomorféw
bazujacej na wielko$ci fizycznej jaka jest entropia nadmiarowa sugeruje,
ze koncepcje wyjadniajace spowolnienie dynamiki molekularnej cieczy
przechtodzonych oparte na entropii i objetoéci swobodnej, powszechnie
uznawane za konkurencyjne, moga by<¢ w istocie potaczone.

W dalszej kolejnosci praca skupiona jest wokot skalowania
gestoSciowego i préby sformutowania definicji wyktadnika skalujacego
uklad6éw molekularnych. Badania obejmuja szczegétowa analize teorii
izomorféw wyjasniajacej pochodzenie wyktadnika skalowania dla
ukladéw prostych, a ich celem jest jej zastosowanie i uogoélnienie dla
ukiadéw  molekularnych o wyzszym  stopniu  zlozonosdi,
uwzgledniajacych cechy rzeczywistych czasteczek tj. anizotropie
strukturalna i elastycznosé wiazan. W ramach rozwiniecia teorii, opierajac
sie o miedzyczasteczkowa zalezno$¢ wiriatu i energii potencjalnej
wyprowadzona zostata definicja wyktadnika skalujacego uktadéw
molekularnych 0 czysto-odpychajacych oddziatywaniach
miedzyczasteczkowych opisanych odwrotnym prawem potegowym.






