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Streszczenie

Ciekte krysztaty (CK) to mezofaza, ktéra taczy whasciwodci cieczy i ciat statych.
Sa one powszechnie obecne w przyrodzie i stanowig podstawe technologii wyswie-
tlaczy ciektokrystalicznych (ang. liquid-crystal display — LLCD). Nematyki sg ro-
dzajem CK, w ktorych gestosé uktadu jest jednorodna, ale czasteczki orientujg sie
w preferowanym kierunku. Od ich odkrycia w 1888 roku przez Reinitzera, kolejne
cztery generacje nematykéw zostaty zidentyfikowane eksperymentalnie, za kazdym
razem otwierajac nowe mozliwosci i znajdujac nowe zastosowania. Dwie najnowsze
generacje zaobserwowane w XXI wieku, obejmujace fazy takie jak nematyk twist-
bend (Ntg), nematyk splay (Ng) i nematyk ferroelektryczny (Ng), sa przedmiotem
trwajacej debaty naukowej. Podczas gdy nowe klasy czasteczek, ktore je tworza, sa
syntetyzowane przez eksperymentatordw, teoretycy dyskutujg nad czynnikami mo-
lekularnymi, ktore je stabilizuja. Greco i Ferrarini [2015 Phys. Rev. Lett. 115(14)
147801] wykazaty, ze oddziatywania czysto entropowe wystarczajg do promowania
modulacji typu twist-bend w systemach bent-core, co zostato pdzniej potwierdzone
przez kolejne badania komputerowe. Z drugiej strony, pochodzenie Ng i Np wcigz
jest dyskutowane. Dwoma najwazniejszymi czynnikami wydajg sie by¢ stozkowaty
ksztatt i duzy moment dipolowy czasteczki.

Niniejsza praca doktorska, obejmujaca czasteczki o wytacznie twardych oddzia-
tywaniach, poprzez symulacje Monte Carlo, ma na celu poszerzenie zrozumienia
efektu ksztattu w uktadach Nrtg i okreslenie ich stabilnosci przy réznicowaniu pa-
rametréw, oraz ocene mozliwosci uzyskania faz Ng i Ny bez pomocy oddziatywan
dipolowych. Stwierdzono, ze faza Nrpp jest stosunkowo odporna na modyfikacje
ksztattu czasteczek. 7 drugiej strony, w uktadach stozkowych z wylgcznie twar-
dymi oddziatywaniami, dtugozasiegowa polaryzacje i porzadek typu splay zaobser-
wowano dopiero dla faz krystalicznych, podczas gdy dla cieczy byto one najwyzej
lokalne. Praca opiera si¢ na pieciu artykutach naukowych, sposrod ktérych cztery
zostaty juz opublikowane. Przed zaprezentowaniem ich krotkiego podsumowania,
przedstawia teoretyczne podstawy postawionych zagadnien, oraz omawia techniki
symulacyjne i oryginalny pakiet symulacyjny RAMPACK, ktéry byt rozwijany
przez ostatnie cztery lata.



