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Samorzutne porzadkowanie (samoorganizacja) jest to proces podczas ktorego czasteczki bedace w stanie
nieuporzadkowanym w wyniku wzajemnych interakcji oraz fluktuacji termicznych tworza uporzadkowane, sta-
bilne termodynamicznie struktury. Gdy czasteczki znajdujg si¢ w na tyle duzej objgtosci, ze geometryczne
ograniczenia nie maja wplywu na samoorganizujaca si¢ strukture, wowczas o symetriach i ksztalcie stabilnych
struktur decyduje wypadkowy potencjat oddziatywan pomiedzy czasteczkami. Jednak, gdy odleglosci pomig-
dzy ograniczajacymi uktad Sciankami sg porownywalne z dtugoscia korelacji pomigdzy czasteczkami, wowczas
zaré6wno rozmiar uktadu jak i oddziatywania $cianek z czasteczkami odgrywaja znaczacg rolg w procesie sa-
moorganizacji. Niniejsza rozprawa doktorska pos§wigcona jest badaniu jaki wptyw na proces samoorganizacji
maja warunki brzegowe.

Pierwszym etapem przeprowadzonych badan bylto poréwnanie wiasnosci dwoch klas samoorganizujacych
si¢ uktadéw w nieograniczonej objgtosci. Pierwsza klasa uktadow, to sferycznie symetryczne czasteczki od-
dziatujace migdzy sobg izotropowym potencjatem charakteryzujacym si¢ krotkozasiegowym przyciaganiem i
dlugozasiggowym odpychaniem (tzw. potencjatem SALR). Oddziatywania tego typu mozna zaobserwowac
w m. in. zawiesinach koloidalnych, roztworach biatek czy tez pomi¢dzy kropkami kwantowymi. Druga klasa
uktadow, to uktady czasteczek amfifilowych tj. czasteczek oddziatujacych anizotropowym potencjatem charak-
terystycznym np. dla lipidow, ktorych jedna czes¢ jest hydrofilowa, a druga hydrofobowa, lub dla blokowych
kopolimerow, ktorych bloki posiadajg r6zng charakterystyke chemiczng. Jednowymiarowe, generyczne modele
z potencjatami oddziatywan obu klas rozwigzalismy $ci§le za pomocg metody macierzy przej$cia. Dodatkowo
skorzystaliSmy z komputerowych symulacji typu Monte Carlo, oraz wykonaliS§my obliczenia w przyblizeniu
pola $redniego. Pordéwnanie uzyskanych izoterm ci$nienia w funkcji gestosci, funkcji korelacyjnych, ciepet
wlasciwych oraz stanow podstawowych wykazalo istotne podobienstwa pomiedzy badanymi uktadami, oraz
istotne réznice pomie¢dzy nimi a plynami prostymi. Z tego powodu, dalsze badania w przestrzeni dwuwymia-
rowej przeprowadzilismy jedynie dla uktadu z izotropowym potencjalem oddziatywan typu SALR. W dwodch
wymiarach uzyskali$my pierwszy kompletny diagram fazowy dla uktadow z tego typu potencjatem. W szcze-
goblnosci odkrylismy, wezesniej nie uwzgledniang w diagramach w fazowych fazg¢ "stopionych paskow".

Znajac wlasnosci uktadu w duzej objetosci dalsze badania skupiliSmy na wptywie ograniczonej geometrii
uktadu. Zatozylismy, ze rozpatrywany uktad ma geometri¢ szczeliny i przeprowadzili$my badania tego uktadu
w wersji jedno- i dwuwymiarowej. W przypadku jednowymiarowego modelu z przepuszczalnymi $ciankami
wyznaczyliSmy S$cisle wyrazenia opisujace profile gestosci i efektywne oddzialywania pomiedzy §ciankami.
Dla uktadu z nieprzepuszczalnymi $ciankami za pomoca symulacji Monte Carlo badalismy profile ggstosci oraz
réwnanie stanu. Oba rodzaje scianek byty rozpatrywane w wersji sztywnej i elastycznej. Przypadek sztywnych
scianek analizowalismy pod katem wptywu niewspotmiernosci rozmiaru uktadu z okresem samoorganizujacej
si¢ struktury. OdkryliSmy przy tym wiele anomalii nieobecnych w ptynach prostych oraz jako$ciowg réznice
pomigdzy rozkladami klasterow w zespotach kanonicznym i wielkim kanonicznym pomimo tozsamych warun-
kéw termodynamicznych. Przy okazji analizy wplywu elastycznych $cianek odkryliSmy nowy sposéb w jaki
uktad ztozony moze samorzutnie zmienia¢ swoj rozmiar. Ot6z, okazalo si¢, iz gdy plyn samoorganizuje si¢ w
strukture z periodycznym porzadkiem, wowczas elastyczna sita Scianek i sita wyindukowana przez pltyn moga
konkurowaé ze sobg w taki sposob, ze przyjecie przez uktad dwoch réznych rozmiaréw jest rownie prawdo-
podobne. Co wiecej, roznica pomigdzy tymi rozmiarami moze by¢ tak duza jak okres struktury stabilnej w
zerowej temperaturze.

Analiza modelu dwuwymiarowego o geometrii szczeliny wykazala, iz skonczone rozmiary uktadu moga
wptywa¢ na uktad porzadkujaco. W poréwnaniu do uktadu nieograniczonego, ktérego stan podstawowy byt
silnie zdegenerowany, struktury stanu podstawowego modelu ograniczonego sa wyznaczone jednoznacznie.
Obecnos¢ Scianek moze jednak spowodowacé, iz w strukturach, ktore sg stabilne w przypadku nieograniczonego
uktadu, pojawia sie defekty. Pokazalismy, ze defekty te moga wystepowac zaréwno lokalnie (tuz przy scianach
w przypadku fazy klastrowej), jak i globalnie (na calej szerokosci szczeliny w przypadku fazy paskowej). Co
cieckawe, zaobserwowane defekty pojawiaja si¢ w sposob zorganizowany z ustalonym okresem w kierunku
réwnoleglym do $cian szczeliny. Co wigcej porzadek ten zachowany jest nawet w niezerowej temperaturze.



