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Spontaniczna samoorganizacja czasteczek w warstwach zaadsorbowanych na
granicy gaz/ciato state i ciecz/ciato state jest obiecujagcg metody otrzymywania
powierzchni nanostrukturalnych o zadanych witasciwosciach fizykochemicznych.
W warunkach laboratoryjnych trudno jest zazwyczaj przewidzie¢ jakie warunki musza
by¢ spetnione w celu otrzymania warstwy o zadanej morfologii, a w przypadku wielu
wspotistniejgcych  struktur powierzchniowych niemozliwym jest wcze$niejsze
ocenienie, ktéra ze struktur bedzie przewaza¢ w uktadzie. Trudno$¢ ta powoduje, ze
w praktyce w celu uzyskania warstwy o zatozonych parametrach konieczna jest synteza
kilku potencjalnych czasteczek organicznych, majaca na celu wytonienie z nich tej, ktora
uformuje zadang strukture. Podobny problem dotyczy mieszania 1 segregacji
w warstwach zbudowanych z dwéch lub wiecej sktadnikéw. W zaleznos$ci od rozmiaru
I ksztattu czgsteczek obserwuje sie tu tworzenie struktur o mieszanym sktadzie lub
spontaniczng segregacje czasteczek o odmiennych witasciwosciach. Segregacja
w warstwach zaadsorbowanych jest procesem zachodzgcym takze w przypadku
czasteczek chiralnych i prochiralnych, ktére w odpowiednich warunkach tworzg

powierzchniowe domeny bedace swoimi lustrzanymi odbiciami.

Niniejsza rozprawa doktorska dotyczy teoretycznego opisu formowania
chiralnych monowarstw czasteczkowych zaadsorbowanych na powierzchniach ciat
statych. Gtéwny cel badan, ktérych wyniki przedstawiono w dysertacji, obejmuje
okreslenie wptywu czynnikéw takich, jak: geometria czasteczki, wielko$¢ oddziatywan
miedzyczasteczkowych, obecnoéé¢ kierunkowych pél zewnetrznych, chiralno$¢ molekuty
czy temperatura na morfologie otrzymywanych warstw molekularnych. Do realizacji
wyznaczonego zadania wykorzystano technike symulacji komputerowych za pomocag

metody Monte Carlo.

Rozprawa podzielona jest na dwie czeéci: literaturowg oraz dyskusje wynikéw.,

W  czesci literaturowej scharakteryzowano chiralne warstwy zaadsorbowane,
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przedstawiono sposoby otrzymywania zwigzkéw enancjomerycznie czystych,
z uwzglednieniem najwazniejszych metod laboratoryjnych stosowanych do rozdziatu
mieszanin racemicznych, a takze opisano eksperymentalne i teoretyczne techniki

badania chiralnych warstw zaadsorbowanych.

Dyskusje wynikéw rozpoczyna opis zastosowanego modelu symulacji Monte
Carlo wraz z jego wariantami, za$ kolejne rozdziaty dysertacji obejmuja analize
uzyskanych wynikéw. Na podstawie przeprowadzonych symulacji MC wykazano, iz
rozdziat chiralny w gestych warstwach zaadsorbowanych mozna uzyskaé poprzez
ograniczenie swobody orientacyjnej czasteczek, przy czym mozliwo$¢é jego wywotania
zalezy silnie od geometrii czasteczki, szczegélnie od jej ksztattu i proporcji budowy.
Ponadto wykazano, ze separacje enancjomeréw mozna uzyska¢ przy uzyciu czynnikéw
zewnetrznych, ktérym jest np. kierunkowe pole magnetyczne lub elektryczne i ustalono
warto$¢ energii oddziatywania molekuta - pole niezbedng do uzyskania rozdziatu
enancjomeréw. Wykonane symulacje MC potwierdzity réwniez mozliwo$¢ wywotania
spontanicznej separacji enancjomeréw przy pomocy czynnikéw zaleznych tylko od
oddziatywan miedzyczasteczkowych, wykazujac tym samym, Ze rozdziat chiralny
w warstwach zaadsorbowanych mozna uzyskaé¢ wykorzystujac jedynie wiasciwosci

samej czasteczKi.

Przedstawione w rozprawie rozwazania teoretyczne moga by¢ pomocne
w rozwoju nowych technik eksperymentalnych, w ktérych czynniki zewnetrzne
wykorzystuje sie do wywotania kontrolowanej segregacji powierzchniowej
w warstwach zaadsorbowanych. Ponadto, zaproponowany prosty model siatkowy
symulacji MC pozwala przewidzieé strukture warstw zaadsorbowanych zbudowanych

z prochiralnych czgsteczek o zréznicowanym ksztatcie i dostarcza wstepnych informacji

na temat doboru czasteczki-budulca moggcej utworzy¢ homochiralne domeny.




