Procesy samoorganizacji sq zjawiskami powszechnie wystepujagcymi w przyrodzie. Obejmujq one
szeroka game roznych jednostek elementarnych, uktadajacych sie w wieksze struktury uporzadkowane.
Wsrdd nich wyrézni¢ mozna powstawanie chromosomoéw z histondw i DNA czy tez spontaniczne
formowanie sie dwuwarstwy lipidowej, dzialajacej jako poiprzepuszczalna btona w komérkach.
Samoorganizacja jest rowniez istotnym zjawiskiem, pomocnym w projektowaniu nowych materiatlow
znajdujacych zastosowanie np. w medycynie. Z tego powodu, badano réznego rodzaju zwiazki
organiczne, ktére posiadaty zdolnos¢ do samoorganizacji ze wzgledu na wystepowanie specyficznych
wigzan kierunkowych takich jak wigzania halogenowe, wodorowe, czy koordynacyjne oraz ogolnie
pojete sily van der Waalsa.

Ze wzgledu na fakt, iz przeprowadzanie eksperymentéw, w ktorych zaadsorbowane monowarstwy
zwiazkow tego pokroju tworzg struktury uporzadkowane jest dos$¢ trudne, symulacje komputerowe
wydaja sie by¢ prostym i wygodnym substytutem w celu (i) minimalizowania kosztow tego typu badan
oraz (ii) umozliwienia szybkiego rozpoznania jak dany uklad moze sie zachowywac. Umozliwiaja one
réwniez znalezienie odpowiedzi na takie zagadnienia jak mechanizm formowania sie danej struktury
uporzadkowanej. Ponadto, dzieki symulacjom komputerowym w relatywnie szybkim czasie mozliwe
jest rozwazanie wielu czynnikéw, takich jak geometria czastek, warunki termodynamiczne, rodzaj oraz
sita oddzialywan miedzyczasteczkowych, ktore moga wplywaé na efekt koncowy procesu
samoorganizacji.

Gléwnym celem rozprawy doktorskiej byto ustalenie mechanizméw, towarzyszacych procesom
samoorganizacji przy pomocy symulacji komputerowych metoda dynamiki molekularnej. W pewnych
przypadkach zostaly przeprowadzone dodatkowe symulacje metoda Monte Carlo. W trakcie badan,
najwieksza uwaga poswiecona zostala czastkom o geometrii czteroramiennej oraz liniowe;j.
Rozpatrywano réowniez mieszaniny dwusktadnikowe czastek liniowych z atomami metali o réznym
rozmiarze. Dodatkowo, przeprowadzono uzupehiajace symulacje czastek o innej geometrii w celu
zademonstrowania wszechstronnosci zaproponowanego w dysertacji ,,gruboziarnistego” modelu.

Otrzymane struktury uporzadkowane byly porownywane z wynikami eksperymentalnymi. Ponadto,
charakteryzowane byly przy pomocy wielu parametréw porzadku. Stwierdzono duza zgodnosSc¢
przewidywan teoretycznych z danymi literaturowymi. W zwiazku z tym, zaproponowano alternatywny,
,bardziej rzeczywisty” model, ktory w wiekszym stopniu jest w stanie odzwierciedla¢ architekture
czastki. We wspolpracy z Katedra Chemii Organicznej i Instytutem Fizyki UMCS wykonywane sa
badania nad zachowaniem sie 5,5’-bis(4-hydroksyfenyl)-2,2’-dihydroksy-1,1-bifenylu  na
powierzchniach metalicznych.



