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@ Vysvétlené anomalie

@ Voda v mikrovince

@ Jaky tvar ma kapka
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Je voda anomalni? voda

Voda vykazuje prekvapujici radu fyzikalnich vlastnosti, nékteré zjevne jedinecné,
které slouzi k definici jeji neobvyklé , osobnosti“.

F. H. Stillinger

Adv. Chem. Phys. 31, 1 (1975)
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Je voda anomalni? voda

Voda vykazuje prekvapujici radu fyzikalnich vlastnosti, nékteré zjevne jedinecné,
které slouzi k definici jeji neobvyklé ,,osobnosti“.

F. H. Stillinger

Adv. Chem. Phys. 31, 1 (1975)

Stalo se populdrnim zddraznovat ,anomalni“ aspekt vlastnosti vody. Tato méda
smeruje k zakryti faktu, ze tyto ,,anomalie” jsou vétsinou pouze malymi odchylkami
od normalnich vlastnosti asociujicich kapalin.

C. M. Davis & J. Jarzynski
ve sborniku Water and Aqueous Solutions
(red. R.A. Horne), Wiley, NY (1972)

Pozn.: asociujici kapalina = majici vodikové vazby (viz dale)
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Led plave na vode voda

@ objem ledu : objem vody = 1.091
@ pomérné vzacné; prvky: Si (1.112), Ga (1.03), Ge, Ce, Bi (1.028), Pu

@ pri zvyseni tlaku teplota tani klesa
(do —22°C pri 210 MPa)

@ tlak 25 MPa po zmrznuti vody v uzaviené naddobé
(ledova bomba)

e

@ .regelace” ledu

T i,

@ tézky led se potopi v obycejné vodé
— oby¢ejny led pfi teploté téni (0°C): 0.9167 gcm—3
— tézky led pti teploté tani (3.8°C): 1.0177gcm—3



Regelace ledu

B (ad Qtani)°Pled

1 1
)\mthém’( —
Pled Pvoda

t = Cas

A = tepelna vodivost dratu

m = hmotnost zavazi

Qtani = specificka entalpie tani
(teplo tani na jednotku hmotnosti)

a = pramér ledu

d = prumér dratu

© = hustota

g = tihové zrychleni

5/37
voda




Studena voda (0°C) plave na teplejsi (4 °C)

@ maximum hustoty pri 3.98 °C (tézka voda: 11.19°C)

/7

@ unikatni chovani
@ mizi za vysokych tlakd
@ rybniky zamrzaji odshora

6/37

voda
-15°C vzduch
led
0°C

voda
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Hodne tepla! voda

@ vysoké body tani a varu
podobné latky jsou plyny: H>S, NH3, HF (tyary = 19°C)
@ velkd tepelnd kapacita v porovnéni s ostatnimi latkami (ale NH3, aj.)
@ velkd tepelnd kapacita v porovnani s ledem a parou
@ velké vyparné teplo i teplo tani

. spolecné s ostatnimi asociujicimi kapalinami



Porovnani teplot tani a varu - elektronova struktura

T/K

700

600

500

400

300

200

100

0

critical point

boiling point

melting point

CH,

NH;  H,0

HF

Ne

8/37
voda



o o 9/37
Porovnani teplot tani - homology voda
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Tepelna kapacita voda

Kolik tepla pohlti 1 kg latky pri ohrati o 1 °C:
(presné ,izobaricka specificka tepelna kapacita“, drive ,mérné teplo*)

voda > para,led

latka Cp,sp/(J kg~ 1K™1)
voda 4.2
vodni para 1.95
led 2.1
amoniak (stlac.) 4.7
sulfan (—63°C) 2.0
ethylalkohol 2.4
pentan 2.3
kys. octova 2.0
benzen 1.7
chlorid uhlicity 0.8
rtut’ 0.14
sulfan 1.05
amoniak 2.2
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Dalsi rekordy voda

@ velkd viskozita (pomalu tece)
0.89 mPas, cf. pentan 0.22 mPas (25 °C)

@ mald stlacitelnost (mald zména objemu s tlakem)
0.46 GPa—1, cf. CClsg 1.05GPa—! (25°C)

@ velké povrchové napéti (vodomérky se neutopi) \ =
\\ P —

_,_.-ﬁ-'“"“-.,_).-.f - i '!




Teplotni zavislosti

@ hustota: max. pfi 4°C
@ izotermicka stlacitelnost: min. pfi 46 °C

@ adiabaticka stlacitelnost = rychlost zvuku:
max. pri 73 °C)

@ tepelnd kapacita (pri konst. tlaku): min. pri 35°C
@ rozpustnosti plynt (He, Ne, ...) maji teplotni minimum

@ viskozita klesne (pro t < 30°C) pfi zvyseni tlaku

podivnosti pri malych teplotach
obvyklé chovani pri vyssich
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Anomalie: Teplotni zavislosti

-30 -20 -10 O

10 20 30 40 50 o0 70 30 950 100
Temperature, °C
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voda

hustota
tepelna kapacita

rychlost zvuku

viskozita
izotermicka kompresibilita

dn/dp (=0 pro 35 °C)

credit: http://wwwl.lsbu.ac.uk/water/anmlies.htm/



Hustota, roztaznost, kompresibilita, tepelna kapacita 1\,t/d3a7

simple liquid simple liquid
P i
e®®®%00g’. | '-'-. ----------
P ... . ; [o \C( = ()
.. 4oC L ] 4C
. water * water
. °
T T
 water E
k3
. . . L
. simple liquid e
% '.
| o= o . G Sotem o olo seee’
o P o " .
T 35°C
o __’__
46C simple liquid

T T

credit: Debenedetti: J. Phys.: Condens. Matter 15, R1669 (2003)
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Podchlazena voda voda

Kam ani védec nemuze, tam nastrci singularitu

X

\

ll odhad
1
|

podchlazena
voda
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tep. kapacita/stlacditelnost ...

Speedyho—-Angellova singularita

-45-328 0

... pozdéji modifikovano



Mnoho ledu
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credit: http://wwwl.lsbu.ac.uk/water
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Mnoho ledu (zvétseno) voda
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credit: http://wwwl.lsbu.ac.uk/water
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Tezka voda voda
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credit: Angell, Kanno, 1976 Science 193, 1121 (1976)

TMD = teplota maximalni hustoty (Temperature of Maximum Density)
TH = teplota homogenni nukleace
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Ledy ve vesmiru voda

@ Ic za nizkych teplot (komety)
@ VI (mozné i dalsi) na Ganymedu (Jupiter Il1)

Polar frost Hexagonal ice (1p,)

Ganymede

- Llr:ll'-'IT terrain
Lrater -

Grooves

By Kelvinsong - Own work, CC BY-SA 3.0, https://commons.wikimedia.org/w/index.php?curid=31404095



_ [show/krystaly.sh]20/37
Mnoho ledu aj. struktur voda

Il

obycejny led Ih led Ic klatrat typu |
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Struktura vody voda

starsi pristupy (Roentgen): dve struktury: ledu-podobna a vodeé-podobna
moderni pristupy: studujeme sit’ vodikovych vazeb

Vodikova vazba (mustek):

@ slabsi nez kovalentni vazba: C-C

@ silnéjsi nez disperzni (van der Waalsova) sila: CHg---CHg

@ smérové zavislost

@ typicka doba Zivota = pikosekundy (1ps = 1x10~125s)

@ kromé vody: NH3, organické kyseliny, alkoholy (asociujici kapaliny); bilkoviny,
DNA, ...

@ v modelech obvykle popsana parcidlnimi naboji
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Studium vodikovych vazeb v kapalné vode e

@ v pocdita¢i modelujeme (simulujeme) vzorek nékolika set molekul vody
@ vypolteme korelaéni funkce a dalsi vlastnosti a srovname s experimentem

@ studujeme dalsi vlastnosti vodikovych vazeb
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Probléem

Kdy jsou dvé molekuly vazany vodikovou vazbou?

3 .
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r/nm

0
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voda

Probléem

Kdy jsou dvé molekuly vazany vodikovou vazbou?

3 .
291
2_

g 1.5F o4
1 |

0.5} .
O 1 1 1 1 1
0 0.1 0203 04 0.5 0.6
0.244
r/nm

... kdyz |OH| < 0.244 nm



) ; ; ; [show/tetraedr.sh],g /37
Voda jako sit’ vodikovych vazeb voda

@ systém vodikovych vazeb je propojen

@ v prdméru 3-4 vazby na molekulu

@ nejvice je molekul s 3-4 vazbami

@ nejblizsi sousedi molekuly jsou ¢asto uspo-
radani do ctyrsténu

@ sit’ obsahuje kruhy: 5-6 nejcastéjsi

@ typicky ¢as zmény struktury je 1ps na 1
vazbu

@ vyraznéjsi pri nizsich teplotach




Vysvetlené anomalie - struktura

3 |

g(r) ‘,\’ a(r)
, |

3 |-

f j"‘ > kapalny argon ¢
0
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UBI oo

voda

0 1 0
rfnm

... ale podobne CCly, Si

0.4
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0.8
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Vysvetlene anomalie - hustota voda

@ pri niZsich teplotach je usporadani '/‘-'
molekul Ctyrsténovitéjsi (ledu-podobné)

VvV sV 7/

@ okolo ¢tyfsténovitéjsich molekul je vic
prazdného prostoru

néama
odikdé
vazby
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Samoopakujici se struktury Voda
O
60
!__ l 0° 120‘}( 180n(~! : ‘ //’”
zakrytové tetramery stridavé tetramery

[Speedy, 1984]



Samoopakujici se struktury 2\,90/d3a7

@ Mame zdkrytovy tetramer = bude nejspis v pétithelniku (Ghel 108°)
@ Mame pétithelnik = mnoho zdkrytovych tetramerd
@ U pétithelnikd jsou dutiny

@ Méme stiidavy tetramer = bude nejspis v Sestidhelniku . ..
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Vysvetleneé tepelné viastnosti voda

@ vodikové vazby maji hodné energie

@ se zvysujici se teplotou je jich méné a jsou slabsi
. ale kvantové efekty tepelnou kapacitu za nizkych teplot naopak snizuji =
tezka voda je anomalnejsi
@ v pére (témér) nejsou
@ v ledu jsou nasycené = neméni se s teplotou

@ podobné ostatni asociujici kapaliny



31/37

Vysvetlené mechanické vlastnosti voda

@ velka viskozita: sit’ vazeb brani pohybu vrstev kapaliny

@ snizeni viskozity s tlakem: porusi se systém vodikovych vazeb (molekuly se na-
tlaci do prazdnych mist)

@ mald stlacitelnost: tuhd sit’ (i kdyz mezi molekulami je hodné mista — ale pro
nizké teploty se zvysuje)

@ o to vse se zvyrazni pro nizké teploty



Podchlazena voda

@ vétsina molekul ma 4 vodikové vazby
@ mnoho pétithelnikd
@ o0 néco méné Sestithelnikd

@ (polo)pravidelné mnohostény

32/37
voda
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Voda v mikrovince voda

@ dielektrickd relaxace v proménném elektrickém poli — dipdly nestihaji vysokou
frekvenci (2.45 GHz, stejné jako staré Wi-Fi)
er = (dielectric) - i (dielectric loss)

Frequency, GHz
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@ Joulelv ohtev elektricky indukovaného proudu — ionty jsou nuceny béhat sem a
tam
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Kuchynsky pokus: slana voda v mikrovince -

Do 3 stejnych nadob dejte po 100 g:

a) Cisté mekké vody,

b) ,polévky” (cca 1 hm.% NacCl),

c) koncentrovanéjsiho roztoku
(5-10 %).

Nechte ustalit teplotu (roztok se rozpousténim soli
mirné ochlazuje). Pak umistéte symetricky do mik-
rovinky a zapnéte ji na pul minuty az minutu. Ktery
vzorek bude nejteplejsi a ktery nejstudenégjsi? (Pri
mereni pozor na to, ze vzorky bez izolace rychle
chladnou.)

e|dal AjeJiz nojsod e nyounod n BAIIYRZ ZDUAOJ DS
3210ZA ‘D3] eAnoAepeded oxel jgosnd 1SOAIPOA eX0SAA) IsBuspnisieu (2
(0]da3 onoa|nof eAepldd as 1oexe|al aao|odip ) Isle|dailsu (Q
Alda3 supais (e



Tvar dest’'ové kapky

<2mm

> 2 mm

<5 mm > 5 mm

credit: Wikipedia
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Moderni meteorologické radary s dualni
polarizaci umoznuji rozlisit anizotropni
kapky od v primeéru izotropnich krup.
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The End




SIMOLANT

http://www.vscht.cz/fch/software/simolant/index-cz.html

Vyukovy software pro pocitacové simulace skupenskych premen.
Pomoci dvourozmérného modelu latky Ize pozorovat:

@ kondenzaci plynu a krystalizaci kapaliny

@ taveni a vyparovani pri zahfiv

@ smésovani kapalin a plynd
@ kapildrni elevaci a depresi
@ defekty krystalu v pohybu
@ plyn v gravita¢nim poli

@ dopad télesa na pevnou
prekazku
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voda
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