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Abstrakt

Co se stane, když pust́ım skleněnou kouli z patnáctého patra? To je otázka, na
kterou chceme znát odpověd’ všichni. Jenže jak u toho nezab́ıt 7 lid́ı? Nasimulovat
to. To jsme sice nedělali, ale simulovali jsme, co se stane, když se v kuchyni vylije
alkohol na kuchyňskou s̊ul - měřili jsme volnou energii ethanolu, který se váže na
povrch krystalického chloridu sodného. Zjistili jsme, že se váže kysĺık na sod́ık, jaká
je energie této vazby a při jakých teplotách tato vazba proběhne.

1 Úvod

Poč́ıtačové simulace se dnes daj́ı použ́ıt na širokou škálu aplikaćı. Krom toho, že jsou děsně
cool, se využ́ıvaj́ı např́ıklad na zjǐst’ováńı r̊uzných vlastnost́ı materiál̊u a změn jejich fáźı,
či pro určováńı vhodných nastaveńı experiment̊u (depozice, implantace).
V této práci jsme se konkrétně zaměřili na studium adsorpce ethanolu na krystalu chloridu
sodného.
Adsorpce je jev, kdy se molekula naváže na povrch materiálu. Znalost pr̊uběhu adsorpce
je d̊uležitá z hlediska výběru vhodných materiál̊u a molekul pro aplikačńı účely využ́ıvaj́ıćı
jej́ı process, jako jsou plynová čidla.
Naš́ım ćılem bylo určit adsorpčńı energii a vzdálenost, ve které se molekuly navážou
pomoćı simulačńı metody molekulárńı dynamiky.

2 Nastaveńı simulaćı

Pro simulace jsme použ́ıvali program LAMMPS[1]. Data jsme poté vizualizovali přes
OVITO[2].

Časový krok jsme zvolili na 1 fs. Celkový čas simulace byl 13,2 ns. Využili jsme peri-
odických okrajových podmı́nek ve směrech x, y, z.

2.1 Aproximace meziatomového potenciálu

Potenciálńı energii atomů jsme aproximovali přes jejich vzájemné přitažlivé śıly vypočtené
podle Coulombova zákona(1), Lennard-Jonesově potenciál(2) a harmonický potenciál(3)
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kde r je vzdálenost částic, ψ je hloubka potenciálu a σ je vzdálenost, při které je
potenciálńı energie minimálńı
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kde ki je aproximace tuhosti vazby, jako tuhost pružiny, ri je vzdálenost dvou atomů
a r0 je jejich klidová vzdálenost závislá na typech konkrétńıch dvou atomů.

Parametry meziatomárńıch potenciál̊u pro NaCl jsme brali z The journal of Physical
Chemistry[3], pro ethanol Journal of chemical theory and computation[4], oboj́ı jsme našli
na webu Crystallography Open Database[5].

2.2 Metoda analýzy

Pro měřeńı volné energie jsme použili metodu Umbrella sampling. To znamená, že k
simulaci systému jsme použili r̊uzné reakčńı koordináty z - vzdálenost molekuly ethanolu
od chloridu sodného a měřili energii při této fixńı vzdálenosti. Jelikož zafixováńım pozice
jsme dodali ethanolu potenciálńı energii, museli jsme se zpětně dopoč́ıtat k reálným dat̊um
pomoćı metody WHAM[6] - Weighted Histogram Analysis Method.

3 Výsledky a diskuze

Pozorovali jsme, že molekula ethanolu se váže kysĺıkem na atomy chloru v NaCl (viz
obrázek 1).

Obrázek 1: Adsorpce molekuly ethanolu na povrchu NaCl



Hodnota adsorpčńı energie byla vypočtena pro teplotu 300K, jako 6 kcal/mol, zat́ımco
pro teplotu 666K to jsou 2 kcal/mol. Vzdálenosti, při kterých je energie vazby nejmenš́ı
vyšly pro 300K 1,38 nm, zat́ımco pro 666K se tato vzdálenost zvýšila na 1,98 nm.

Obrázek 2: Naměřené hodnoty volné energie ethanolu jako funkce o vzdálenosti od NaCl

V následuj́ıćı tabulce jsou shrnuta naměřená data.

Teplota (K) Vzdálenost (nm) Adsorpčńı energie (kcal/mol)
300 1,38 6
666 1,98 2

4 Shrnut́ı

V miniprojektu jsme simulovali adsorpci ethanolu na krystalickém NaCl metodou mole-
kulárńı dynamiky. Zjistili jsme, že ethanol se váže na NaCl kysĺıkem s chlorem a určili
jsme adsorpčńı energie ethanolu pro teploty 300K a 666K a jeho rovnovážné vzdálenosti od
povrchu NaCl. Celkově lze ř́ıci, že jsme si vyzkoušeli simulováńı interakćı dvou sloučenin
metodou molekulárńı dynamiky a práci v programu LAMMPS a OVITO.
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