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Abstrakt

Tématem vibra¢nich spekter molekul vody jsem se zabyvala vramci mé bakalaiské prace.
Klasickymi metodami Monte Carlo jsem generovala konfigurace klastrii pro (H20)4 (H20)10 @ (H20)4g pfi
teploté 30 K a tlaku 10° Pa. Ziskané konfigurace jsem dale pouzila k vypoctu vibracnich spekter téchto
klastrii. Ty byly nésledné pouzity k vypoctu tepelné kapacity klastru (H20)10 a nasledné porovnany s
kvantovymi simulacemi. Déle jsme vytvofila kalorickou kiivku a kfivku tepelné kapacity pro (H20)4g a
porovnavala jsem je S experimentalnimi daty.
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Obrazek 1. Primérna vibraéni spektra (H,0)4, Napravo vibraéni spektra pii optimalizaci celého
klastru a nalevo pfi optimalizaci jednotlivych molekul

(H,0), (H,0),

Intenzita
Intenzita

Na obrazku 1 jsou vyobrazeny grafy, ve kterych lze vidét tii Sedé linie, ty vyobrazuji nejvyssi
vibra¢ni frekvence jedné izolované molekuly vody, jakozto srovnavaci hodnoty. Pii optimalizaci celého
Klastru zanedbavame Sest pohybu s nejnizsi vibraéni frekvenci, jedna se o frekvence v rozsahu 0 az 5 THz.
Tyto hodnoty zanedbavame, jelikoz translaci a rotaci klastru se neméni energie klastru a vlivem
numerickych nepfesnosti frekvence nevySly zcela nulové. Nasleduji  intermolekulové pohyby
s frekvencemi od 5 THz do 23 THz u optimalizace celého klastru a od 0 THz do 27 THz u optimalizace
jednotlivych molekul. Dale nas zajima pohyb s frekvenci 47-49 THz pii optimalizaci jednotlivych
molekul a 47-51THz piti optimalizaci celého klastru, jedna se o ohyb (bending) molekul. Nejvyssi
frekvence v rozsahu 95-111 THz (pro optimalizaci molekul) a 93-111 THz (pro optimalizaci celku)
odpovidaji asymetrickému a symetrickému stretchingu molekuly [1.]. V grafech lze vidét posun skupiny
pohybt od nejrychlejsich, coz je zptsobeno vodikovymi mustky mezi molekulami.

Na obrazku 2 je vyobrazeno srovnani nasich teoretickych vysledki ziskanych pomoci kvantové
fyziky v harmonické aproximaci s experimentem [2.]. Kaloricka kfivka je napravo a nalevo je kiivka
teplené kapacity pro (H,0)ss. Z obou grafti Ize vidét, ze naSe vypoéty dobfe aproximuji experimentalni
ktivky pfi nizkych teplotach, ptiblizné do 100K, ale pro vyssi teploty se jiz rozchazime.

Kfivky vyobrazené na obrazku 3 znazornuji tepelné kapacity klastru (H;0);o pocitanych klasickymi
(Cerna kiivka) a kvantovymi (Eerna kiivka) simulacemi Monte Carlo, které provedl FRANTSUZOV [3.].
Modrou kiivkou je znazornéna tepelna kapacita klastru (Hj0)10, kterou jsme pocitali kvantove
pomoci harmonické aproximace z vibra¢niho spektra klastru. Nami ziskané hodnoty (modra kiivka) pfi
velmi nizkych teplotach opisuji ¢ernou kiivku. I pfes tento uspéch je dobré podotknout, Ze kvantova
simulace by méla byt piesna pro vSechny teploty, ale nase vypocty jsou spolehlivé jen tam, kde plati
harmonicka aproximace (tzn. pro nizké teploty).
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Obrazek 2. Kaloricka kiivka a teplena kapacita (H20)4s
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Obrazek 3. Tepelna kapacita (H20)10

Ve vypoctech vibra¢nich spekter chceme pokracovat nadéale. Konkrétn€ bychom je radi
vyuzili k vypoctiim infraervenych spekter klastrti molekul vody v zévislosti na teplot¢ a tlaku.
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