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Zakladni principy CMD a QMD

Limity a omezeni, vztah k realité

MD ve vztahu k technologiim: pro€ nedélame tailoring kiemicitého skla?
Struktura skla a tavenin

Dopovani prvkd do systému

Uprava skla na mikrourovni elektronovym svazkem

Zaver
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R = (I’l,..., FN), n(l‘) Distribuce atomu, hustota elektront

Elektronova relaxace
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Rovnovazny systém: statisticky ansambl = Casovy vyvoj

statistické stfredovani = termodynamika

Nerovnovazny systém: aplikace vnejSich sil
zmény vnitfnich parametru
chlazeni = skelny (fazovy) pfechod = sklo

neergodicky system — stfredovani pouze v Case

Sklo: struktura

vysoka fiktivni teplota (7,)

Institute of Chemical Technology, Prague
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Kratke Casy: ps — ns:
sklo ??7? s vysokou fiktivni teplotou
struktura blizka experimentalni
Periodické okrajové podminky

pseudokrystalicky systém

CMD Komplementarni QMD
Nariust QMD
Empiricke potencialy Ab-initio potencialy
Velké systémy (nerelativisticke, zakladni stav)

Dlouhé &asy Malé systemy
Kratkeé Casy

RealnéjSi struktura ?7?7?
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VDOS [a.u]

0 200 400 600 800 1000 1200
Wavenumber [cm-1]

Hustota vibracnich stavu pro sklo Na,0-3SiO,
(pocet atomu 114-798)
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Vliv velikosti bunky (poc¢tu ¢astic) na distribuci cyklu
(MRO-LRO)

~
(6)]

S
2
5 50
=
S
=
o

N
(6)]

Ring size




Nové skelné a keramické materialy a pokrocilé postupy jejich priprav a vyrob Praha 2008

Problémy: i) representativnost struktury

ii) stabilita potencialu vuci strukture

SRO: RDF, AD = délka vazeb, vazebné uhly, koordinace
MRO: Q-jednotky, distribuce a konektivita
LRO: FSDP, BP, konektivita sité, cykly

Cil: identifikace struktury = nalezeni strukturniho isomorfismu (obdoba
primitivni bunky v krystalickych latkach

Institute of Chemical Technology, Prague
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Prirozeny nano-material (FSDP ~ 1 nm)

Experimentalné nedostupna struktura mezi SRO a P Ansambl

Neexistujici popis struktury ~ 6N parametrt

Laa AD)

Sklo nema mikroskopicky protéjSek

Cil

Institute of Chemical Technology, Prague

Homomorfismy

,Pochopeni“ materialu
Kvalitativni popis vlastnosti
Kvantitativni popis vlastnosti

Predikce chovani (vlastnosti)
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B [GPa]
G [GPa]
E [GPa]

v, [ms]

v, [ms]
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(15,8 wt.% Na,0, 10,5 wt.% CaO, 73,7 wt.% SiO,)

(24 Si, 4 Ca, 12 Na, 66 O)

cnf-1
40.1
23.8
59.5
0.253
5527
3216

cnf-3
32.8
22.5
54.9
0.221
5193
2763

QMD
36.5+4.5
23.1+3.4
57.2

0.237
5360 * 542
2989 + 483

exp.
41.3
28.6
69.8
0.218
5248
3363




Aplikace Il — Vibracni spektra

—total — symetric — anti-symetric — bending
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Aplikace Il — Vibrac¢ni spektra

—total — Q2-nbO — Q3-nbo  Q2-bo — Q3-bo — Q4-bo
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Aplikace Ill - Chovani S v tavenineé
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(20 ps; 2500K )
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slozeni (ochuzeni o alkalie)
morfologie povrchu (drsnost)
reaktivita (volné kysliky, peroxidové vazby)

index lomu (hustota)

Peroxidova vazba ve skle K15, Ozonidova vazba (?) ve skle
vznikla po dealkalizaci K15, vznikla po dealkalizaci

Institute of Chemical Technology, Prague




Aplikace IV —
Uprava skla na mikrourovni elektronovym svazkem

peroxidové
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MD — unikatni metoda (simulace versus realita? — MRO!!!)
CMD a QMD komplementarni

Potencialy, pseudopotencialy

Struktura

Co to je sklo? — atomarni pohled
Aplikace MD: i) kde experiment nemuze (T, p, t, radiace)
ii) kde je experiment drahy

iii) kde experiment je Casové narocny (zavislosti na
sloZeni, na vnéjSich podminkach)

Vyhled - rust QMD
- povrchy

- rozhrani
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