Simulace adsorpce ethanolu na chlorid sodny
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Abstrakt

Co se stane, kdyz pustim sklenénou kouli z patnactého patra? To je otdzka, na
kterou chceme znat odpovéd vsichni. JenZe jak u toho nezabit 7 lidi? Nasimulovat
to. To jsme sice nedélali, ale simulovali jsme, co se stane, kdyz se v kuchyni vylije
alkohol na kuchynskou sul - méfili jsme volnou energii ethanolu, ktery se vaze na
povrch krystalického chloridu sodného. Zjistili jsme, Ze se vaze kyslik na sodik, jaka
je energie této vazby a pri jakych teplotdch tato vazba probéhne.

1 Uvod

Pocitacové simulace se dnes daji pouzit na sirokou skalu aplikaci. Krom toho, ze jsou désné
cool, se vyuzivaji naptiklad na zjistovani riznych vlastnosti materidli a zmén jejich fazi,
¢i pro urc¢ovani vhodnych nastaveni experimentu (depozice, implantace).

V této préaci jsme se konkrétné zamérili na studium adsorpce ethanolu na krystalu chloridu
sodného.

Adsorpce je jev, kdy se molekula navaze na povrch materidlu. Znalost pritbéhu adsorpce
je dulezita z hlediska vybéru vhodnych materialu a molekul pro aplikacni ucely vyuzivajici
jejl process, jako jsou plynova cidla.

Nasim cilem bylo ur¢it adsorpcni energii a vzdalenost, ve které se molekuly navazou
pomoci simula¢ni metody molekuldrni dynamiky:.

2 Nastaveni simulaci

Pro simulace jsme pouzivali program LAMMPS|I]|. Data jsme poté vizualizovali ptes
OVITO[2].

Casovy krok jsme zvolili na 1 fs. Celkovy ¢as simulace byl 13,2 ns. Vyuzili jsme peri-
odickych okrajovych podminek ve smérech x, y, z.

2.1 Aproximace meziatomového potencialu

Potencidlni energii atomu jsme aproximovali ptes jejich vzajemné pritazlivé sily vypoctené
podle Coulombova zékona"), Lennard-Jonesové potencial® a harmonicky potencial®
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kde @ jsou néboje ¢astic, r je jejich vzdalenost a € je permitivita

Ui’ (rig) = 4 (<%>12 = (%)6) (2)

kde r je vzdalenost c¢astic, ¥ je hloubka potencialu a o je vzdéalenost, pti které je
potencialni energie minimalni

Ul = ki(r; = ro)° (3)

kde k; je aproximace tuhosti vazby, jako tuhost pruziny, r; je vzdalenost dvou atomu
a 1o je jejich klidova vzdéalenost zavisla na typech konkrétnich dvou atomu.

Parametry meziatomarnich potencialu pro NaCl jsme brali z The journal of Physical
Chemistry[3], pro ethanol Journal of chemical theory and computation[1], oboji jsme nasli
na webu Crystallography Open Database|>).

2.2 Metoda analyzy

Pro méreni volné energie jsme pouzili metodu Umbrella sampling. To znamend, ze k
simulaci systému jsme pouzili ruzné reakéni koordinaty z - vzdalenost molekuly ethanolu
od chloridu sodného a méfili energii pii této fixni vzdalenosti. Jelikoz zafixovanim pozice
jsme dodali ethanolu potencidlni energii, museli jsme se zpétné dopocitat k redlnym datum
pomoci metody WHAM]IG] - Weighted Histogram Analysis Method.

3 Vysledky a diskuze

Pozorovali jsme, ze molekula ethanolu se véaze kyslikem na atomy chloru v NaCl (viz
obrazek 1).

Obrazek 1: Adsorpce molekuly ethanolu na povrchu NaCl



Hodnota adsorpéni energie byla vypoctena pro teplotu 300K, jako 6 kcal /mol, zatimco
pro teplotu 666K to jsou 2 kcal/mol. Vzdélenosti, pii kterych je energie vazby nejmensi
vysly pro 300K 1,38 nm, zatimco pro 666K se tato vzdélenost zvysila na 1,98 nm.
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Obrazek 2: Namérené hodnoty volné energie ethanolu jako funkce o vzdalenosti od NaCl

V nésledujici tabulce jsou shrnuta namérena data.

Teplota (K) | Vzdélenost (nm) | Adsorpéni energie (kcal/mol)

300 1,38 6
666 1,98 9
4 Shrnuti

V miniprojektu jsme simulovali adsorpci ethanolu na krystalickém NaCl metodou mole-
kularni dynamiky. Zjistili jsme, Ze ethanol se vaze na NaCl kyslikem s chlorem a urcili
jsme adsorpcni energie ethanolu pro teploty 300K a 666K a jeho rovnovazné vzdélenosti od
povrchu NaCl. Celkové lze fici, ze jsme si vyzkouseli simulovani interakci dvou sloucenin
metodou molekuldrni dynamiky a praci v programu LAMMPS a OVITO.
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