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-l . INFORMACJE O CZASOWEJ
Rotacyjna dynamika molekularna EWOLUCJI WSZYSTKICH CZASTECZEK
- Kinetyke proces krystalizacji W UKtADZIE
- Kinetyka procesy polimeryzaciji
- Badania procesu przejscia szklistego
Badania w warunkach podwyzszonego Ograniczenia wynikajgce z mocy
cisnienia obliczeniowej komputerow

- Pomiary lepkosci
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Role of anisotropy in understanding the
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ZWIEKSZENIE ANIZOTROPII
POPRZEZ DODANIE
MOMENTU DIPOLOWEGO

- redefinicja tadunku
poszczegblnych atomow

- moment dipolowy jest
kluczowy dla eksperymentu BD!
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The effect of molecular architecture

on the physical properties of supercooled
liquids studied by MD simulations: Density
scaling and its relation to the equation of state
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/WIEKSZENIE ANIZOTROPII
POPRZEZ DODANIE
MOMENTU DIPOLOWEGQ PROSTE IZOTOROPOWE MODELE SA NIEWYSTARCZAJACE
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- uktady roznigce sie wytgcznie
wartos$cig momentu dipolowego
- wyznaczenie czasowej ewolucji
funkcji korelacji wzajemnych

F. Pabst et al. J. Phys. Chem.
Lett. 2021, 12, 3685-3690

F. Pabst et al. Phys. Rev. E
2020, 102, 010606(R)

POSTULAT:

- rézna wrazliwos¢ eksperymentéw
na korelacje miedzyczasteczkowe
- korelacje wzajemnych wynikajg z
odziatywan dipolowych

- ksztatt funkcji relaksacji Debye’a

- zanikajg wolniej
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ODWZOROWANIE EKSPERYMENTU BDS

EXTERNAL ELECTRIC FIELD M(t) — Zi'vzlﬂi(t)
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PHYSICAL REVIEW LETTERS 129, 025501 (2022) - czas wystarczajgco dtugi aby ukfad sie catkowicie spolaryzowat

- wartos$c¢ pola dobrana tak aby pozosta¢ w zakresie odpowiedzi

liniowej
Computational Evidence for the Crucial Role of Dipole Cross-Correlations
in Polar Glass-Forming Liquids

Kajetan Koperwas " and Marian Paluch



Decay of system's polarization
—and correlation function at equilibrium
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- dla stabo polarnego uktadu: funkcja korelacji catkowitego
momentu dipolowego pokrywa sie z funkcja korelacji
witasnych pojedynczej czgsteczki

- dla silnie polarnego uktadu: zaréwno korelacje wtasne jak i
wzajemne dajg istotny wktad do funkcji korelacji catkowitego
momentu dipolowego

- wartos¢ korelacji wzajemnych rosnie wraz z polarnoscia
czasteczek — brak korelacji wzajemnych dla czgsteczek
niepolarnych



Rozktad katow
miedzyczasteczkowych
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- dla stabo polarnego uktadu: widoczny trend w
preferowanych wzajemnych ustawieniach czgsteczek

- pozytywny wktad pochodzgcy od ustawien rownolegtych jest
neutralizowany poprzez negatywny wktad pochodzgcy od
ustawien anty-rownolegtych



Rozktad katow
miedzyczasteczkowych

-1 0 1
cosinus kata pomiedzy dwoma czgsteczkami

- dla stabo polarnego uktadu: widoczny trend w
preferowanych wzajemnych ustawieniach czgsteczek

- pozytywny wktad pochodzgcy od ustawien rownolegtych jest
neutralizowany poprzez negatywny wktad pochodzgcy od
ustawien anty-réwnolegtych

- zwiekszenie momentu dipolowego przesuwa dystrybucje w
kierunku ustawien rownolegtych co w konsekwencji prowadzi
do powstania widocznych korelacji wzajemnych
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JAK WYGLADALABY FUNKCJA KORLEACJI WZAJEMNYCH GDYBY
DYSTRYBUCJA KATWO BY+A PRZESUNIETA W KIERUNKU
USTAWIEN
ANTY-ROWNOLEGtYCH
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- brak prostego modelu cieczy charakteryzujgcego sie
tendencjg czgsteczek do anty-rownolegtych ustawien 0.00999

- brak mozliwosci zbadania czasowej ewolucji funkcji korelac;ji
i ich wzajemnych relacji
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sizable non-polar core polar rotor
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New J. Phys. 27 (2025) 093504

New Journal of Physics
The open access journal at the forefront of physics

PAPER

Can the liquid system relax faster than its individual
molecules?—Negative dipole correlations revealed by molecular
dynamics simulations

Kajetan Koperwas® (% and Marian Paluch©

https://doi.org/10.1088/1367-2630/ac0361
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- ujemna wartos¢ funkcji korelacji
wzajemnych

- korelacje wtasne i wzajemne zanikajg
wolniej niz funkcja korelacji catkowitego
momentu dipolowego

- MAKROSKOPOWA ODPOWIEDZ UKtADU
ZANIKA SZYBCIEJ NIZ RELAKSUJA
POSZCZEGOLNE CZASTECZKI - informacja
jak interpretowad¢ wyniki eksperymentalne
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