Streszczenie w jezyku polskim

Przedmiotem rozprawy doktorskiep snetody obliczeniowe oparte na zespotach
mechaniki statystycznej: mikrokanonicznym i kananygm. Zaproponowany i przetestowany
zostat nowy termostat typu Noségo-Hoovera opartyemaperaturze konfiguracyjnej, ktory
wraz z termostatem Allena i Schmida (AS), opartyantemperaturze kinetycznej, twerz
nowy typ termostatu parowego. Zaproponowana zostalniez metoda wykorzystyra
formalizm transformaty Laplace’a do wyznaczenia tadkych formut na wielkéri
termodynamiczne uktadu gsteczek oddzialggych za pomag potencjalu odwrotnie
potegowego.

Termostaty parowe genegujrozktad kanoniczny pofen i peddw, zachowyy
bezwarunkowo catkowity gal i moment pdu ukfadu, a réwnania ruchy siezmiennicze
wzgledem transformacji Galileusza. Termostaty te smpetnic wazna rolg w zagadnieniach,
w ktorych istotny jest momentegu uktadu. Przykiady takich zagadfhi®bejmujy ciata
obracajce s¢, w ktérych rotacja ma dy wptyw na ich wtasnéci strukturalne, dynamik
drgax i wlkasngci termodynamiczne. Procesy powstawania i zlepi&iaatrow, powstagce
mikroturbulencje w cieczach oraz badania dynamikierzéx klastrow g obszarami
potencjalnego zastosowania termostatow parowych. rd&prawie termostaty parowe
poréwnane zostaty z termostatami Noségo-Hooveraaig®Travisa, ktére opartey f1a
kinetycznej i konfiguracyjnej definicji temperaturyR&nice w dziataniu termostatoéw
obserwuje i w nierdbwnowagowej dynamice molekularnej przepty@ouette. Termostaty
oparte na temperaturze konfiguracyjnej addjardzo podobyn monotoniczg zaleznosé
lepkdsci scinania od pgdkosci scinania, podczas gdy w ukladzie termalizowanym
rownaniami NH obserwuje gniecihgtosé lepkasci i powstawanie ‘fazy fecuchowej'. Metoda
AS powoduje cigty wzrost lepkéci scinania ze wzrostem ¢atkosci scinania. W rozprawie
zaproponowany rowniezostat uogolniony termostat parowy oraz omowioostaty maliwe
kierunki dalszych badanad termostatami parowymi.

Doktadne formuty uzyskane z metody transformaty laeg@a tworz podstaw do
wyznaczania wiasroi termodynamicznych ukiadu oikkich sfer w calym zakresie
migkkosci i gestasci, co jest pagdary sytuacy w przypadku uktadu referencyjnego. W tym
przypadku wielkéci termodynamiczne magzosté obliczone na podstawie znajofcd
réwnania stanu i jego pochodnej pgstpsci. W niskich gstasciach zaobserwowano istnienie
minimum w cieple wiéciwym przy statym dinieniu, co jest now obserwagj w uktadzie
czgsteczek z oddziatywaniem wygznie odpychagcym. Rozwaono i przedyskutowano
przypadki graniczne: graricwardych i bardzo mgkkich sfer oraz granicniskogstasciows.
Otrzymane wielkéci termodynamiczne in strukturalne wskagog istnienie trzech obszaréw
migkkosci oddzialywania. Ta jak@iowa r&nica w zalenosci od mekkosci powoduje,ze
kryteria krzepngcia oparte na radialnej funkcji rozktadu lub jechodnej nie $ uniwersalne.



