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POPULARNONAUKOWE STRESZCZENIE PROJETKU RGN 2. KU el

SYMULACYJNE I EKSPERYMENTALNE BADANIA CIECZY TWORZACYCH SZKLA W
OPARCIU O NOWA STRATEGIE EFEKTYWNEGO MODELOWANIA MOLEKULARNEGO

Niezaprzeczalnie powstanie pierwszego komputera mozna uzna¢ za jeden z najbardziej przetomowych
momentéw minionego wieku. Spowodowane jest to nie tylko ogromnym zwigkszeniem predkosci
wykonywanych obliczen, lecz rowniez powstaniem zupelnie nowych metod badan. Jedna z nich s3 symulacje
komputerowe, ktére aktualnie sa powszechnie wykorzystywane do modelowania zachowan wielu fizycznych,
chemicznych, biologicznych, meteorologicznych, jak réwniez ludzkich ukladow. Ogromne znaczenie naukowe
tej metody wynika z faktu iz jako jedyna taczy ona wyniki eksperymentalne z teoretycznymi przewidywaniami.
Wyniki otrzymane za pomoca symulacji komputerowych modelowego ukladu sa poréwnywane z wynikami
eksperymentalnymi, weryfikujac poprawno$¢ modelu. Z drugiej strony, wykorzystujac pewne zalozenia, mozna
otrzymac¢ teoretyczny opis ukladu, prowadzacy do wynikow, ktorych poréwnane z wynikami symulacji
komputerowej dostarcza informacji o stusznosci poczynionych zatozen. Tak wigec symulacje komputerowe sa
nieroztaczng cze$cig nowoczesnej nauki.

Jednym z pierwszych badan, w ktérych wykorzystano symulacje komputerowe, bylo modelowanie
zachowania dynamiki cieczy. Interesujace jest jednak, ze modelowe systemy, ktdre badane byly w potowie
poprzedniego stulecia, do dzisiaj ciesza si¢ zainteresowaniem naukowcow. Sg to tak zwane ciecze proste, czyli
systemy, ktorych czasteczki traktowane sg jako sfery oddzialujace migdzy sobg w sposob zalezny wytacznie od
odlegloéci migdzy nimi. Warto zaznaczy¢, ze omowiona forma oddzialywan miedzyczasteczkowych posiada
silne teoretyczne podstawy, poniewaz popularny potencjal Lennarda-Jonesa jest przyktadem potencjatu cieczy
prostych. W konsekwenql teoretyczne podstawy cieczy prostych wraz z fatwoscia obliczeniowa symulacji ich
dynamiki spraw1ajq, ze ciecze proste w dalszym ciggu sg chetnie wykorzystywane do badania natury wielu
fizycznych procesoOw na najbardziej fundamentalnym poziomie - interakcji migdzyczasteczkowych. Jednym z
przyktadow jest szeroko dyskutowane prawo skalowania ggstosciowego. Zgodnie z tym konceptem, dynamiczne
wlasnosci cieczy przechtodzonych np. czasy relaksacji strukturalnej, lepko$¢ czy wspdtezynniki dyfuzji (X )
mozna niezaleznie od warunkéw termodynamicznych przeskalowa¢ na jedna wspolna krzywa, ktéra spetnia

rownanie skalowania, f (X ) = TV", T oznacza temperaturg, V' objeto$¢, natomiast -y jest stala materialowa,

ktorej warto$¢ bezposrednio wynika z potencjatu migdzyczasteczkowego. Fakty iz skalowanie gestosciowe taczy
miedzyczasteczkowe interakcje z wielkosciami makroskopowymi uktadu oraz, iz ponad sto ré6znych materiatow
spelnia regule skalowania sprawiaja, ze skalowanie gestosciowe jest aktualnie jedna z najczesciej badanych
wlasnosci cieczy przechtodzonych. Interesujace jest jednak, ze forma oddziatywan migdzyczasteczkowych, ktora
prowadzi to skalowania gestosciowego, implikuje jednocze$nie réwnanie opisujace izotermiczna zalezno$é

ciSnienia od objetosci. Rownanie to posiada parametr v, . , ktory rowniez jest bezposrednio powiazanych z

potencjatem migdzyczasteczkowym. Ponadto definicje obu parametrow implikuja, Zze v = 7, . Jednakze w

przypadku rzeczywistych materialow rowno$¢ pomiedzy warto$ciami obu parametréw nie zostata nigdy
zaobserwowana, podczas gdy przypadku symulacji cieczy prostych, powyzsza rownosc¢ jest spetniona. Sprawia
to, powstanie naturalnego pytania dotyczacego stopnia w jakim ciecze proste mogag imitowac¢ zachowanie
prawdziwych materiatdéw oraz powodu wystapienia rdznicy pomiedzy wynikami otrzymanymi dla modelowych i
rzeczywistych uktadow.

W ramach projektu naukowego planujemy bada¢ nowe modelowe, quasi-rzeczywiste uktady —
zaprojektowane w taki sposob, aby odzwierciedlaly cechy rzeczywistych czasteczek, ktore pomijane sg w
symulacjach cieczy prostych, utrzymujac przy tym w jak najwigkszym stopniu prostot¢ standardowych
modelowych uktadow. W konsekwencji prostota nowych uktadéw umozliwi otrzymanie ich teoretycznych
opiséw (podobnie jak jest to mozliwe w przypadku cieczy prostych) oraz zapewni minimalizacj¢ wptywow
innych (nie badanych) wlasnosci wewnatrzczasteczkowych. Bazujac na nowych modelowych uktadach,
bedziemy bada¢ w jaki sposob architektura molekul, przestrzenny rozktad ich tadunku oraz ich sztywno$é
wplywa na strukturalne, dynamiczne i termodynamiczne wiasnos$ci systemoéw. W tym kontekscie warto
zaznaczy¢, ze nasze wstepne badania sugeruja, ze strukturalna anizotropia czasteczek jest odpowiedzialna za
rozbieznosci pomigdzy warto$ciami parametrow 7y 17y, .. Biorac powyzsze wyniki pod uwage, planujemy
okresli¢ ktore  wewnatrzczasteczkowe wlasnosci sg najbardziej istotne dla skalowania ggstoSciowego,
krystalizacji, wzrostu dynamicznej heterogeniczno$§¢ podczas ochtadzania ukladu oraz innych fizycznych
procesow, ktore sa charakterystyczne dla cieczy przechlodzonych. Zatem, otrzymane wyniki
umozliwig unifikacje rezultatdw otrzymanych dla cieczy prostych i rzeczywistych materiatow i w konsekwencp
beda stanowic naturalny krok w przod, zmierzajacy do catkowitego zrozumienia natury badanych procesow.

Jednakze realizacja tych niezwykle ambitnych celow wymaga przeprowadzenia nie tylko
obliczeniowych, lecz takze eksperymentalnych badan. Dlatego w ramach projektu przeprowadzimy
eksperymentalne weryfikacje wynikéw symulacji komputerowych. W tym celu, znajdziemy rzeczywiste
substancje, réznigce si¢ miedzy soba glownie wybrana wewnatrzczasteczkowa wilasnoscia. Wybodr ten
zminimalizuje efekty innych wlasnosci molekut i umozliwi eksperymentalne potwierdzenie uzyskanych
wnioskdéw. W konsekwencji, szczerze wierzymy, ze planowane badania dostarczg wartosciowych wskazoéwek do
przewidywania fizycznych wlasnosci systemu, bazujac wylacznie na chemicznej strukturze czasteczek. Zatem
efekty projektu badawczego mogg stanowi¢ kamien wegielny pod unifikacje chemii i1 fizyki cieczy
przechtodzonych.



