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Przedmiotem rozprawy doktorskiej jest opis deteosci termodynamicznych oraz
strukturalnych cieczy polarnych oraz roztworow élelitu metodami symulacji Monte Carlo.
Przedstawiono wyniki obliczonych wafth energii wewrtrznych, pojemngci cieplnych
oraz wzgédnych przenikalngci elektrycznych érodka dla modelu DHS (Dipolar Hard
Sphere) oraz nieprymitywnego modelu elektrolitu @s@ole kanonicznym. Oldleno take
funkcje radialne i orientacyjne dla posszych modeli.

Szczegolny nacisk potono na obliczenie wspotczynnikow aktywsco metody
IGCMC dla r&nych modeli cieczy polarnych oraz dla nieprymitygyaanodelu elektrolitu.
Wyniki uzyskane z symulacji poréwnano z obliczonyna podstawie teorii MSA (Mean
Spherical Approximation) oraz PT (Perturbation Tiygo W przypadku modelu DHS
przebadano wpltyw gptasci zredukowanej, momentu dipolowegoednicy, oraz temperatury
na wartdci wspotczynnika aktywniei. Natomiast, dla bardziej ztony model cieczy
polarnej tj. dipolowego Yukawy i Stockmayera analano wplyw gstasci zredukowanej
oraz zredukowanego momentu dipolowego na wanwespotczynnika aktywniei. Wyniki
poréwnano z uzyskanymi z MSA, PT oraz z tgopracowan przez Kronome-Liszi-Szalai.

W przypadku nieprymitywnego modelu elektrolitu Br@vano wplyw stzenia,
zredukowanego momentu dipolowego ofeednicy casteczek rozpuszczalnika na wado
wspétczynnika aktywnii. Pokazano,ze MSA daje lepsze warol wspoétczynnikow
aktywndci niz PT.



