Przedstawiona rozprawa doktorska koncentruje si¢ na badaniu ztozonych zagadnien
zwigzanych z samoorganizacja, polimorfizmem i wzrostem cienkich warstw w konteks$cie
nauki o materiatach. Badania te miaty na celu zglebienie zwigzkow i mechanizmoéw kierujacych
procesami samoorganizacji, polimorfizmu krystalicznego oraz wzrostem cienkich warstw w

roznych uktadach materiatowych.

Rozprawa doktorska rozpoczyna si¢ od wprowadzenia w szeroko pojeta dziedzing nauki o
materiatach i1 podkres$lenia jej znaczenia dla rozwoju technologii, rozwigzywania problemow
spolecznych oraz umozliwiania przetoméw w dziedzinach takich jak energetyka, kataliza 1
elektronika. Nastepnie, skupiajac si¢ na samoorganizacji, polimorfizmie krystalicznym i
wzroscie cienkich warstw, rozprawa analizuje fundamentalne zalezno$ci i mechanizmy

kierujace tymi procesami.

W ramach badan nad samoorganizacja, analizowane sg procesy tworzenia ztozonych struktur
samorzutnych, z wykorzystaniem technik symulacji dynamiki molekularnej. Wyniki tych badan
dostarczaja cennych informacji na temat formowania si¢ struktur samo-organizujacych oraz ich
potencjalnego zastosowan w materiatach o funkcjonalno$ciach sterowanych na poziomie

molekularnym.

Kolejnym waznym obszarem badan jest polimorfizm krystaliczny, gdzie szczegdlna uwage
poswigca si¢ zaleznosciom miedzy energia konformacyjng a energig sieci krystalicznej a
stabilnoscig 1 preferencjami konkretnych form krystalicznych. Badania te pozwalaja na lepsze
zrozumienie mechanizméw ksztattujacych polimorfizm i1 umozliwiaja zaprojektowanie 1

syntez¢ materiatdéw o pozadanych wtasciwos$ciach dla réznych zastosowan.

Rozprawa doktorska skupia si¢ rOwniez na epitaksji, szczegdlnie w przypadku cienkich warstw
tlenkéw kobaltu. Badane sa zmiany strukturalne zachodzace podczas procesu utleniania
alkoholu, co pozwala na lepsze zrozumienie zachowan i potencjatu katalitycznego cienkich
warstw. Odkrycia te majg istotne znaczenie dla rozwoju modelowych katalizatorow oraz

pozwalaja na lepsze zrozumienie wzrostu cienkich warstw w warunkach katalitycznych.

Wykorzystanie zaawansowanych technik obliczeniowych, w szczegdlnosci metod opartych na
teorii funkcjonatu gestosci (DFT), umozliwia przewidywanie struktur molekularnych, energii 1
wlasciwos$ci materiatow. W rozprawie doktorskiej omawiane sg podstawowe zasady 1 zalozenia
zwigzane z obliczeniami DFT, a takze opisywane sa korzysci zwigzane z wykorzystaniem tych

technik w przewidywaniu struktur, energii i wtasciwosci molekularnych.



Podsumowujac, rozprawa doktorska przyczynia si¢ do zglebienia proceséw samoorganizacji,
polimorfizmu krystalicznego i wzrostu cienkich warstw, oferujac spojrzenie na nauke o
materialach. Przedstawione wyniki badan poszerzajg nasza wiedze w dziedzinie nauki o
materiatach 1 majg istotne implikacje dla projektowania materialbw oraz zastosowan

katalitycznych.



