
SIMOLANT 2002

Program pro ukázku skupenských pøemìn a výuku molekulárních simulací

Poèítaèové simulace, pseudoexperimenty, molekulární simulace metodami Monte

Carlo a molekulární dynamiky { to v¹e jsou synonyma pro moderní þexperimentálníÿ ná-

stroj ke studiu problémù fyziky, chemie i biochemie na mikroskopické úrovni. K jejich pou¾ití

musíme znát vlastnosti jednotlivých molekul, tj. jejich strukturu a interakèní energii dvojice

molekul. Metodami poèítaèových simulací pak urèíme vlastnosti systému mnoha molekul.

SIMOLANT 2002 simuluje dvojrozmìrný model látky. Molekuly jsou kulièky (èi

spí¹e koleèka), které mají kvalitativnì vlastnosti reálných molekul, tedy pøitahují se, jsou-li

blízko u sebe, ale nemohou se pøekrývat. I tento jednoduchý model popisuje tøi skupenství

a mnoho dal¹ích jevù.

Úèel programu SIMOLANT 2002 je dvojí.

Pro výuku fyziky a chemie na základní a støední ¹kole: Je mo¾né pozorovat, jak pøi

ochlazení plynu dojde ke kondenzaci a pøi dal¹ím ochlazení ke krystalizaci a naopak pøi

ohøátí k tání a varu. Lze studovat i nìkteré poruchy krystalové møí¾ky.

Pro univerzitní kurs poèítaèových simulací: Lze simulovat metodou Monte Carlo a

molekulární dynamiky, pøi konstantní energii i teplotì, pøi rùzných okrajových podmínkách,

mìnit délku kroku èi zku¹ebního posunutí, ukazovat radiální distribuèní funkci a koordi-

naèní èíslo.

SW/HW po¾adavky: DOS (napø. DOS box pod Windows), VGA 640� 480� 16, my¹

Kopírování: Freeware (GNU General Public License)

Dostupnost: http://sta�old.vscht.cz/fch/cz/pomucky/simolant.html,

http://www.icpf.cas.cz/jiri/skripta
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