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Ve své prvni ¢asti piispévek seznami s moznostmi molekulové dynamiky (MD) a pokusi se je
konfrontovat s experimentem. Shrnou se zakladni principy klasické MD a kvantové MD,
zalozené na minimalizaci Hamiltonianu jako funkcionalu elektronové hustoty. Upozorni se na
artefakty vypoctl a jejich vztah ke spolehlivosti a realisticnosti vysledkt. Vysledky simulaci
budou demonstrovany na nékolika skelnych systémech: Na,O-CaO-SiO,, 15K,0.85Si0, a
taveniné Na,O-Ca0O-SiO,.

V dalsi casti pfispévku bude presentovana jednoduchd analyza vibrac¢nich spekter. Vibracni
spektroskopie jsou strukturné citlivé metody, které se Casto pouzivaji pii studiu skla.
Interpretace jejich spekter je vSak praveé diky nekrystalickému charakteru skla velice slozita.
Zde budou presentovany vysledky ziskané rozkladem spektra na symetrizované vibracni
mody.

Vysledky klasické MD se pouzily k vytvofeni a zoptimalizovani vypoctu objemového a
sttizného modulu skelnych systémii. Pomoci kvantové MD bylo pfipraveno sklo
15K,0.85810,. Po iontova optimalizaci systému, odebrani draselnych kationii ze struktury a
nasledné iontova optimalizaci se opét analyzovala struktura. Bylo zjiSténo, Ze nemitstkové
kysliky vytvofili v této, o alkalie ochuzené struktufe, peroxidové vazby. V dal§im kroku byla
zvySena teplota a sledovéana strukturni relaxace. Ta spocivala v eliminaci molekuldrniho
kysliku, ktery se uvolnil z peroxidovych vazeb nékolika stupfiovym procesem pies
pétikoordinované transitni stavy kiemiku a nestalé¢ ozonidové struktury.



