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SIMOLANT 2002

Program pro ukazku skupenskych premén a vyuku molekularnich simulaci

Pocitacové simulace, pseudoexperimenty, molekuldrni simulace metodami Monte
Carlo a molekularni dynamiky — to vSe jsou synonyma pro moderni ,experimentalni“ na-
stroj ke studiu problémi fyziky, chemie i biochemie na mikroskopické urovni. K jejich pouziti
musime znat vlastnosti jednotlivych molekul, tj. jejich strukturu a interakéni energii dvojice
molekul. Metodami pocitacovych simulaci pak ur¢ime vlastnosti systému mnoha molekul.

SIMOLANT 2002 simuluje dvojrozmérny model latky. Molekuly jsou kulicky (¢i
spise kolecka), které maji kvalitativné vlastnosti redlnych molekul, tedy pritahuji se, jsou-li
blizko u sebe, ale nemohou se prekryvat. I tento jednoduchy model popisuje t¥i skupenstvi
a mnoho dalsich jevi.

Ucel programu SIMOLANT 2002 je dvoji.

Pro vyuku fyziky a chemie na zakladni a stredni skole: Je mozné pozorovat, jak pri
ochlazeni plynu dojde ke kondenzaci a pii dalsim ochlazeni ke krystalizaci a naopak pfti
ohrati k tani a varu. Lze studovat i nékteré poruchy krystalové mrizky.

Pro univerzitni kurs pocitacovych simulaci: Lze simulovat metodou Monte Carlo a
molekuldrni dynamiky, pti konstantni energii i teploté, pii riiznych okrajovych podminkach,
meénit délku kroku ¢ zkusebniho posunuti, ukazovat radialni distribu¢ni funkci a koordi-
nacni cislo.
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SW/HW pozadavky: DOS (napt. DOS box pod Windows), VGA 640 x 480 x 16, my$
Kopirovdni: Freeware (GNU General Public License)

Dostupnost: http:/ /staffold.vscht.cz/fch/cz/pomucky /simolant.html,
http://www.icpf.cas.cz/jiri/skripta

Autor: RNDr. Jiff Kolafa, CSc., Ustav fyzikalni chemie VSCHT, Technicka 5, 166 28
Praha 6, e-mail:jiri.kolafa@vscht.cz, http://www.icpf.cas.cz/jiri/.



