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Kazdy material charakteryzuje si¢ pewnym uporzadkowaniem w skali atomowej, ktore
wplywa na jego wiasciwosci fizyczne (np. lepko$é, gestos¢, napigcie powierzchniowe) oraz
chemiczne (np. reaktywnos$¢, odporno$¢ na korozje). Metody dynamiki molekularnej
umozliwiajg poznanie na poziomie atomowym uporzadkowania atomowego w materiale i jego
zachowania podczas zmiany sktadu chemicznego, czynnikoOw zewngtrznych (temperatura,
ci$nienie). Uzupetnieniem metod symulacji atomistycznych sa metody badania struktury,
wlasciwos$ci materiatow jak rowniez analizy topologicznej do opisu sieci atomow i ich
potaczen.

Glownym celem prowadzonych badan byt opis struktury i wiasciwosci materialow
krystalicznych, amorficznych i cieklych metodami dynamiki molekularnej i1 analizy
topologicznej. Dla ciektych metali i stopow, badania dotyczyty opisu struktury i jej wptywu na
wiasciwosci w cieklych metalach i stopach w ujeciu metody analizy Woronoja z mozliwoscia
jej rozszerzenia dla materialow polikrystalicznych. Dla materiatow amorficznych - opisu
struktury i kinetyki wzrostu cienkich filméw na podiozu krystalicznym w ujeciu reaktywne;j
metody dynamiki molekularnej i analizy topologicznej.

Dla ciektych metali i stopow, najwazniejszym osiagni¢gciem bylo wykazanie, ze lokalne
uporzadkowanie ikosaedryczne bliskiego zasiggu (ISRO) ma korzystny wptyw na stabilizacje¢
stanu cieklego, co wynika z ich gesto upakowanej struktury i wptywu na zachowanie
wlasciwosci transportowych, termodynamicznych jak réwniez kat zwilzania czy powierzchni¢
rozptywu. Dla materiatow krystalicznych w ujeciu metody analizy Woronoja, istotnym
osiggnieciem jest mozliwos¢ identyfikacji 1 opis ,,cech topologicznych” (,,topological features™)
uporzadkowania atomoéw oraz uzyskanie jasnego obrazu znaczenia ,,cech topologicznych”
uporzadkowania atomowego ma struktur¢ rdzenia granicy ziarna 1 jego grubosci.
Dla materiatow amorficznych, waznym osiggnigciem byta mozliwos¢ analizy topologii sieci
atomow 1 potgczen W ultracienkich warstwach tlenkowych. Co wigcej potwierdzenie obecnosci
naprezenia Sciskajgcego na poczatkowych etapach utleniania i jego wpltywu na rdznice w
strukturze i topologii sieci atoméw i ich potgczen dla dwoch powstatych ultracienkich warstw
tlenku na podtozu AI(100) i Al(111).

Podsumowujac, najwazniejszym osiggnigciem bylo pokazanie, ze dynamika molekularna w
pofaczeniu z analiza Woronoja otwiera nowe mozliwosci i perspektywy do badania zaleznosci
struktura-wlasciwosci materialow poddanych réznym czynnikom zewnetrznym. W rezultacie
uzyskano spdjny i zwarty opis struktury i jej wplywu na wlasciwos$ci badanych materiatow.



