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Streszczenie pracy doktorskiej
pt. LWLASNOSCI TERMODYNAMICZNE I DYNAMICZNE ANIZOTROPOWYCH
MODELI ELIPSOIDALNYCH BADANE METODA SYMULACJI DYNAMIKI
MOLEKULARNEJ”

Rozprawe doktorskg stanowi zbiér tematycznie powigzanych artykutdw naukowych
opublikowanych w recenzowanych czasopismach. Celem pracy pracy doktorskiej jest zbadanie wptywu
anizotropii oddziatywan miedzymolekuarnych na dynamike molekularng cieczy tworzacych szkta.

Na poczatku XXI wieku wykazano skalowanie sie danych eksperymentalnych potwierdzone, dla
ponad 100 réznych substancji. Zauwazony wtedy fenomen zostat nazwany koncepcjg skalowania
gestosciowego. Poczatkowo powigzano ten fenomen z oddziatywaniem potencjatu Lennarda-Jonesa,
taczac wyktadnik odpychajacy potencjatu z wyktadnikiem skalujgcym. Na tej podstawie wyprowadzono
pozniej teorie izomorféw, ktdra faczy warto$é¢ wyktadnika skalujgcego z wartoscig nachylenia korelacji
wiriatu i energii potencjalnej. Na tej samej podstawie wyprowadzono pdzniej réwnanie stanu, ktore
rowniez zwracato tg samg wartos¢ wspdtczynnika skalujacego, sukcesywnie skalujgcego wéwczas dane z
symulacji komputerowych. Niestety, zastosowanie zaproponowanych metod w przypadku cieczy
rzeczywistych prowadzito do sporych rdinic w wyktadnikach rzeczywiscie skalujgcych dane
termodynamiczne, w stosunku do tych uzyskanych z proponowanych metod.

Powodem tych rozbieznosci wydaje sie by¢ fakt, ze ksztatt rzeczywistych molekut nie jest
izotropowy. Poprowadzito to do zamodelowania cieczy przechtodzonych w symulacjach komputerowych
za pomocy anizotropowego potencjatu Gaya-Berna co wykonano w artykule 1. Zastosowanie
anizotropowego potencjatu umozliwito uzyskanie eksperymentalnie obserwowanej rozbieznosci
pomiedzy wyktadnikami skalujgcymi dane dynamiczne i dane wolumetryczne. Waznym wnioskiem
ptyngcym z przeprowadzonych analiz jest takze wykazana korelacja wartosci wyktadnika skalujgcego dane
dynamiczne, do wielkosci anizotropii, ktdra w tym przypadku oznaczata stosunek dtugosci do szerokosci
molekuty. W dalszej czesci pracy zaproponowane w ramach koncepcji skalowania gesto$ciowego metody
wyznaczania wyktadnika skalujgcego dane dynamiczne, zostaty szczegétowo przeanalizowane pod katem
zastosowania ich w modelach anizotropowych. Wyniki tych analiz ukazujg, ze zaproponowane dotychczas
metody oparte miedzy innymi o réwnanie stanu czy wspotczynnik nachylenia korelacji wiriatu i energii
potencjalnej, dajg niepoprawne wartosci wyktadnika skalujgcego dane dynamiczne. Tylko jedna koncepcja
kryterium izochronicznego data poprawng warto$¢ wyktadnika skalujgcego, co potwierdza wczesniejsze
whnioski z eksperymentéw rzeczywistych. W pracy znajdujg sie takze analizy zwigzku entropi z koncepcja
skalowania termodynamicznego ukazanych w artykule 2. Warto$¢ entropi konfiguracyjnej, ktéra dla tego
typu eksperymentéw zostata z sukcesem wyznaczona po raz pierwszy, podlega prawu skalowania
gestosciowego. Entropia konfiguracyjna skaluje sie z tym samym wyktadnikiem co czasy relaksacji
strukturalnej. Z przeprowadzonych analiz wynika ponadto, ze zasugerowana alternatywna koncepcja
stosowania entropi nadmiarowej, w stosunku do entropi gazu doskonatego, nie spetnia prawa skalowania
gestosciowego.

Gtéwnym wynikiem przedstawionej pracy jest fakt, ze anizotropia odgrywa kluczowa role w
modelowaniu dynamiki molekularnej cieczy tworzgcych szkta.



