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lHaszn8lt®s&@ki d?2
LDA (low density amorphous): alacsps Tr Ts ®g T ¢veg
HDA (high density amorphous): nagyT r Ts ®gT ¢veg

[LBevezet ®s

A vZzz egy k°zismert k®mi ali anyag, amel |
tal 8l kozunk. Nem is gondol n§nik?2 akbo ke kfindd§®p ¢d
t ©mbf 8mennyioskokdtan t ul aj dons8ggkhd a eméedgheahek
Arendeseno vangagdl kR oamm &lt j g kmi°rsts z@Q taklkajrddr
mondhatjuk el'EzbBkgk°agbn8zz§ 8&rlaa giesnbiesmert, h
on a legsTrTbb, ®s a h®nkMPnapisT(He®ggorslaiks

Az anom8Ili 8k oka, hpogmgdafl kléyzaRde®ky. sA ebrererzee
hi dr og®n kt°at s@stejk§ k b ikzoinal € o h ®z i1 - Ft8.2n®a gvi28& mol ek
geometri 8j 8nak, Il 1l etkezmPrikek®pperrlkkegyetv®rze
hi drog®nk°t ®sben vehetdon®szt k ekt Radkd®dtoeHni mt npr
an®gyes, tetr a®deSrlensat el rae nhdeexzaRgdoRs§Ai 92 7 ®bh § e |
sTrTbb, mint a j®g, energiafartal maeshAzmebd k G
ol vads8si szabadéntkdl moa . ) ACk°ot ®sek a koval
el ektr oncfse®l nh®Rsk pkePllar i z81 hat - s 8§ e§FRkin ®$ z Err Rasz b
2 gy szobahRm®r s®kl et en f el sz ak adehlaltenna&Gr e ® sa
szerkezete @mz®keéPbét Rul aj dons8ga is mutat.
a Vvisgkaokimngom8s hat 8s8ra t°rt®nNRKRiw&lktowz § |Sas.
monoton nR,ahmayombssafllod syad®kokhoz. Al acsony
azonban, ahol a v2z szerkezete m®g megtarto
egybi zony o saj@r tv@ksizgk,0z i’t §s nRni kezd.

A v2z anom8lis visel ked®s ®n ebke ne gsyzi &m?2|te-hge®
szimul 8ci - k aluanpkja8ng r Proeatigetkti@sn diué |- p o nt az Vo
nyol cvanas ®v ek b@tnf @&l2es Rarnhoertfe kj esgoert§ nt Ada va k e |
density amorphouso (LDA, ®saldaecrssoingyn sgHDArsp&hgoTu sa
nagys Tr Ts®9 T f&8mdrsfbk ®bRbhk. sTr Ts®ge ~8A94, az
sz8§m2t - - g®peaszts zviamu-Is8zc2inTs 2t et t eannakhagaieogye z  a Kk
alacsony hRmegy®Bisetén elg®@te h Sl ly®tAaezhii ko R® zvi2 sz
k2 s ®r éddignent lehgéttbi zony2t ansegyeres Kuw P8zt j Snak a



190 jK8nt & al §l hat -, a vizet-58zAG@bahg8etdt gnm®g

ez a hi pot ®zi s i gaz l enne, akkor k¢l ©onf ®I €
anom8l i 8it, amelyek el sRdlegesen sz® sR®rt ®k
szimul 8ci -k ®s ki sm®r t @Gkyb/g naaan lrotpErer®ekd ka pij E nl e
extrapol 81 ) daanl®er ma@kghetbb i r §-wopad b azuperkkitksl Yan . V
tartomBny®an sgeleg§l8aszt - g°rbe kritiSsuwms pont
folyad®kf §zi.slelItlaesmzoRj8en,y 8§tbaqqy b8§r itt szigor}y
sz-, a keresztben sz8&8mol t-stTulTasj®djq n 4iBEmdk s@X1 h
kompresszibilit8s) I nfl exi -t mgtyans@klye | gy
f ol y8tnaatleS8ksi nt het R

A v2z Vi zsg8l at 8§neatket man mét e e®teg®@PEbzi k
szi mulA§cliedgt ° b b azombadvea nl mnaekk h i. AznSPG/BE®E g ai®T| P5 P
elterjedt nem pol aSBACE#bdels T r T ®y m@dldleriwvana. Az
1,012 g/cm®r t @k &k @y §8bKK®saa f 8§zi sdianganhalypSaA kv al i |
TIP5P¢ modells Tr Ts ®g ma x i -emuvan@,982 @cvi ®K t F®sela j ®gf §zi s
sTr Ts®98 gbni.9 7Mi ndk ®t model | g§8z%¥ &zbizenyos| i K|
m®rt ®kig a folyad®kf&gzisban is megmarad.

Munk8&8m soeBnkifgesztett BK3 v2zmodel PPtEz dgpszn §|
pol ari z8Il halfar vmozdetlul,ajadnrons 8§gai t panhelyesenan v a
becsl i az eg®sz f8§zisdiagram tartom8nyS8ban.
jelentkezik 1,00 glcnP s Tr Ts Apaxamog | i s j ®g s-Er0P @M. A273 K
fagy8spont j%gR50miKnt ugyahP4PD@YWOotETmokel hogk
elektrosztatikus modelleknek 62, 3 k J/ mo | khoih8Rreyi w ks veanre ra i lae x a
eset ®bayne nnaik a BRr odbl|l @mgmowé d8s8hoz sz¢ks®ge:

hRm®r s®kl eten a sTrTs®g ®s f8§zisstabilit§gs
TIP4P/2005* Nagyon nagy nyom8s®kh easeBKB1 b(g cRsgl ®¥lel
ponobsan k°zel2ti a relat2v permittivitgs sTr
j -s8ga a BK3 polariz8l hat  -s8g8b- | kovet kezi
term®szete a strukt¥ra | e2r 8s8t | w@nsphanemh 0s 2 t |
a k°rnyezet polariz8l- - Hatgsainak az eredRje

Szakdol gozatom eR R®Pm@®empe Vagyga el Reer tK8r ol
tudom8nyos di 8RRk °ami ndod |gaopziuhl€Chem.dPhyshiez adtkket.t a
Erre szervese® p ¢ | mostan? gy oldgtoneyaet@oeng, ei t jelenlega mi nt
folytatottk ut atn@somk°® z°l het R eredm®nyeit tartal maz:z



Adol gozatban a v2zszer kezembemutatnisSgkdn at 8 n a
vedgek il yen i,r8hg Y%t Xhdtak 8sedapi k°irvgéenm®fnpek |
d apvet Ren a t Yl hTss® tatl,a tstoik s8Il ol kaghodt gogk santy @ik izrstg
Widomv onal a8®ta, olvdal ami nt a szi muHBAI isokal el |
modelljeit is™® Sz §lonmma tetr a®deri eg o @y &atpkWat a hidrog
ar 8ny viEzsg8lbaatno mt @arb kel 8bbihalgty:- | a tetra®der e
hidrogeRahk°e ®pgm8stnkl fgpghmdrn em tetra®deress

hi drog®nk°t®ses h8l - -zat | ®t-exi g@rf i ali88bhanra
geometri ali kr iHi®rri cugrrkk ca I®@s k8§ nt.er m®szet esen
ne®l k¢l i's | ®t rfeerj d2hted tnte kh e lvy isezomMder raast ¢ e®de va

a n®ggrog®nk°ot ®st .

A k°vetkezR fajtzat E®hpaheradam®@®mer essam®glszer
meghat 8roz8s8ra haszaek&l o&, g®e meneg ikathio mlmd t; 8 r ok
hi drog®nk°t @skEXkenlkaBaphosttak Vaazgaoxbrmgmeg@®KSEr o
al rBarsci 81 i s &g Kw®m e ®ftgecl ibaosnetl uynekt a mi ndenkor
har madi k, stb. szoms z ®ddk Ez-t] tsozv&rbnhjdilenj | ¢ £t
dolgozatombam mol ekul 8k tetr a®der ess Rheplgzete szériatimi nt
felbon@ sokat . sEx?Pell °an d et Ploom8skagy amegvi zsgs8l |
szer kezterta®®@d e rae st emo Isa k wikg Kam &° a pil At t-dhbmgey | ®t r
sTr Ts©°d®s e kA I®@dejezeibenbamut§teao kv.i zsg§l attai m er ed m®r

. A vizsgs8l at. m- dszer ek

A mol ekul adi nami kai szimul 8ci - katortram ¢ S 0P
90 nyelvT k-¥WAalhRm®ge ® kHeenre ¢ r nooddz@& &t tnaylo m§ s t
Anderserb ar os2¢s Batb &llyozza a program, m2mga a®smo z ¢
munkait§gn a | l e2rt explicif®oldjadseg 2 fowse ri iR i®pi®s sie

kvat r ni onos form8ban 2rt k-d a termoszt§8lt rc
k°ozolt m- ds? @ Coulomika®slzensglnhaat 8§ s-¢ as pegd @SUHE wall kda
A |l ev8gs8si sugl8lr ja. dA rree&km al®sktrreos z tta&vik us

j 8rul ®kait a k-d a szok8sos m-don kezeli. A
sz8§m2tja egy m8sodref#dT mptedukB8kritszg&8mhaldBaz
szimul 8ci-s dobozban. Az 8§tl agok vy Ttjotz®st@n e k
egyes 8llapot ®sate!l f ®lso znayt oons§ sin@tvred . ®s B elf uh § g ¢



egyenl et ak®ntdRk?P z°?t Sitapdtomiraotmm 8O & asme g2t s
dolgoztanfel.

. 1. A tetra®deress®g param®t er ei

A tetr@@®Pdweirzse8| abakgPnaal Gg8gRFesmatbBil yo
Vizsg8lAometra®deress®g Vvizsg8tatg§ea medlYk®
|l enne, ekkor egy szab8ray onsolteekturla8&d eg ehoenze tvrii S8z
molekul a oxi g®nj ®t ®s ennek a tetra®dernek a k
el sR n®gy szomsz®dja 8l tal al kotl etstzkteeltRr 8®d

forgat n@aj d az egyes °sszep8ros2totk C s Yac
nN®yzet®°sszeg®veelt gterlad ®&dmeerzens@Gsn®g et . Mi n®]I ki se
tetra®deresebbnek sz8m2tana a k°zponti mo |l e
jell emezn® a tetra®deress®g mer t ®k ®t . Sz8m

b or gat §skor nagymennyi s®gT konfigurgci -t k
sz°gekkekefeag®@wmg&a®°zel i bb 8l 1l apotot. R8ad§8su

az egy®rtel mis®g kezel ®se is gondot okozna.
A | eggyakrabban h atsrzan®d etr e d e ®gn?m@r-t @k ®tt
poz2ci-j8b-1 sz8&8molt sz°ggel jellemzi

estise 3

aholia k°z®pp®stikzomsz®dos atoglokazndxzkg®n ®s
t 8vol s8§gok. A ykoesgzyi nnuSs# Rt @&gogyecRn®rett k°nnyen h.

t°k®l etes illeszked®sre, ahol a tetra®deress
32 434 1§
g'tl-—a a oy, +_0 2
j=1k=j+1C 3+
egyenlet adjameg. EQyr ®s zec s k ®b R 8l 1 - renddgzdgadg a k?©°
mega j ell emzR tetra®deress®get
1.0
1= . 3
q Ng‘lq' 3)



Ezzel anal-g form#¥l 8t 2rt | e Matsumoto i s.

Rendezetlen rendszerben aldg%mmiat haam®nit ku
i nvar P 8Histati taz °sszes | ehets®ges invari §ns |
szi mmetri &8n§gl a szorszRlkgmdagy)y zr8@&o4d g acs Ak ma d&
azi nvari 8nsok ®rt ®k®t nem | ehet kvantitat?2yv
| ehet Rs®g, ®Wi tmu bbkakal@aztakpogyk i sz8&mol t 8k az i nv
vl etl enszerTen torz2tott el rendez®skkak, m
sz8molt ®rt®ekekkel

Egy par am®t er haszng8l aam® Ahel8ydtatl §lkan t Rts
sz°gf ¢ggR param®ter egy vari 8nsa

2

3. 14
A= &0y, +-0 4
Q 32a_.1 ka].+l(; mjk 3_ ( )
mel | et tambgygzmBlsti k ki fejez®st is, toamel ¥y a&etctHt

t 8vol s8g8nak az egyformas8g8t vizsg8lja

4 i - r)?
QD:}a (‘ro r

-— 5
3 j=1 4r2 ( )

Az 8tl agos t8vols8g klaszterenk®nt v8ltozott

LA, 6)

r=

.|>

Mivel a sTkTsa®kw8IntbhdzReS§RPVapEYEeygads & §w
v8l aszt8sa el Rny°sebb, mint egy 8lland- 8t a



QD =0,0033 0,06
T | j€g273K - 995%

m jég 273K Jeg > ppp—
© . i 208 K viz298K - 95,1 % ! = jég2BK
2 0.006 e viz 600K - 63,7% s i
s B viz, 600K 2 =2 = e " viz 600K
© — S =
% QD =0,0035 s 0044
= I ~ m L]
2 0,004 Jeg2laR. =96% Fl - QA =0,065
% : viz298 K - 959 % ) . jg2T3K - 999%
£ viz600K - 66,2 % £ : viz298K - 413%
73 2 . viz600OK - 541 %
g 5 0024
=} 3 "
@ © )
8 % :
o Pt
i m

A 0,004 " T T T T
0,000 0,002 0,004 0,006 0,008 0,010 0,0 02 04 0.6 08 1,0
QD paraméter QA paraméter

1-2. 8br8k: Tetra®deraas QPo®bi gu QABec ®r t ®X

Az 1. ®s a 2. 8bra a t et wtat@dAediagramonk o nf i ¢
feltg¢nhogytabem par ekn@elelr ®rt la v 2z k¢l ©°nb°zR
ar8nyban tal 8l n8nk tetra®deres elrendezRd®se

A k ®t sz8m®rt ®k et vi sszaad- fé¢éggv®ny €
k ®s z2iteehthteezm 8 lar &zZRd | tpaam a m®t er fesgod ve®&nuyl &bke ns za8 r
(34 . .hg t8kkathhogy a tetra®deress®g m®rt ®ke az
K-es | ®gr e (e3gy S8sbzriant vegwnl!l at k¢l °n 8br §zol v
meghat 88oyatda tetr a®dermapogntedkliriap s(zmisnt idzd ek
2 gy kapott el lipszisek egyi k nagytengel y®t
l'ine8ri vyoflgggy®reyzt het R:

QA=1,7413470' (@D + 7,53A0°. (7)

Cgy egy ekgyi t®rti @knkteR agneil | egneamak kor mi nd

®rt @k ®t jel zi. Egy ®me e Kusls&re-vio n 8§ sedk [Rogyl gopajr &
o ~2 o ~2

tetra®der esned k‘égkyéetnklg’aeztl?teel%%@#a Dgslzerint:
c Ahut+ C Dcut+



4,167E-4
3,646E-4
3,125E-4
2,604E-4
2,083E-4
1,563E-4
1,042E-4
5,208E-5
0

4,63E-5

4,051E-5
3,472E-5
2,894E-5
2,315E-5
1,736E-5
1,157E-5

QD

5,787E-6
0

0,02
QA

34. 8br8k: A k®t param®ter f i igvIRRM®be@kI§
j ®gr e2bBl Kt aBm®r s®kl et T vzzre

0,04 - 0,90 cut1
i . X 210K
0,854 : . X 250K
S, 0804 x lcut 2
E= x b e 210K
0,034 5 0751 y ® 230K
& A X " 250K
w© 00 ° » = 270K
2oesd v v X b cut 3
0,02 o . B . ’ e | m 210K
< O 0.604 ¢
(e £ M = .| e 20K
» 055 ¥ X e | e 20K
[ A X e 270K
3 © 050 « 0 e I -
0,011 3 AT " . * .
b = L
- © 0454 X B 2
= . o *
g 0,40 B ¥ i
¥
0,00 T T 1 0.35 T T T T T T 1
0.0000 0,0005 0,0010 0,0015 0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500
QD p/bar

5. 8br a:ak S zaihnotlv caegnio 6. 8bTeatr a®der es mo
bizonyosh § n gytatd ®d eP®&e s | v8§l toz8&sa a nyom8ssa
eset ®n mellett

A tetra®der ed®si®get ®t P bhm®] e ms evMBRizatssz R lott d m
vol na a magd:fQBd:= 0,030 rut2aQDct= 0, 0 0 &B: QB.s = (BO035
krit®riumokkal glers§zmb vak ud 8 k e taog\ess @ diréndek | 8t |
v8l toz8s8ban nem okoz k¢l °asdka ®g§ey o saa np aa sa°mek
kapott ®rt @k et a shki gotléb bt @arr ammMa bnyekea p Azt §
csak k®t hpme@enmfs®k| 282 et tekinthet Rs®g kedv®®r
sor gm2par am®t elras zfnoSghame nnyi ben .BEemageEzekng8e
munkat 8r sai g8l tal-edha®r n®k ®nelg pdy @itzenylag fazagd 4
krit®rdema trendek v8ltoz8sa nagyayjobbans onl
tudomv i z s glgasaterekl ®t r ehoz8s8r Bgywyeas - vihasg ¢ &lmatt ok n § |
egyszgor Yabb | ev 8g8sifindhmabbt ®Ir i o m®$ o k ddtogiys ameg t u
acutd: QDcyt=0, 0024 kri t ®r i um, k¢l on jel zem, ahol €
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£Erdekes azt i's tudni a tetra@®derggsn8mbbelk
vagyis alkotnake °esfs;zgg R sz ab8&taosabbenm ®svafgy i nk8bet
sz®tsz-r-dva tal 8l hat - anke gnye ggr 8 rkreeke s\Ri zpsrgo&lr
tetra®der es molkiadkterek8tk b8 ino Ifjea ®p g $ Re , ®s mega
me k k or a Mmdilyee gydkorgileBea mol ekul 8k h8&nyad r ®sze
gr 8f ban.

Klasztere | 0s z | &Itk aki8zad8a o k i s. Err igaigat @8n ®s
egyenl et al apj &n gyTjtott®R A at §wdlrsaf®y e rses
szab8l yoss8§got azonban ngégm eligRglhl hBRhumPpnuslz
mol ekul 8kat nem vett®k figyelembe. AReR kIl as
l ine8ris objekd ulmodsaztod reeile dEeI®t t ®rr ®sAzr e ki s
alak vi z2d R&kziksr88mol tam a | eghosszabb OO t 8§
mol ekul 8tkiltagztad maken bel ¢1 , ennek a mol ekul
val - s z?2 hogpsaBKded Rl | kl aszterei nem | [Ere&r i s ak
a nagyobb ©°sszef¢iggR tetr a@ddé redaklaBldsaie®n e kr e
belsgcZzzdams z®dai ki selBmazIsge8inesri s8bbEeit ymok

szomsz®etl &lezRemad !l ekul 8knak kellene domin8l ni
ezek ar8nya igen Kkicsi z B8 Oetkku | e8ske tf &n @ nCebkb ,n @n
szomsz®dj a volt. A hRm®r s®kIl et n°vel ®s ®v e |

molkk ul 8k ar8nya, de m®g a ter mPszesrEremE?Z®F0D NG
mol ekul 8k sz8mottevR ar8nyban, 2 gy bs§gr h o s
hRm®r s®kl et T klaszterek, m®g mindig maradnal
klasz er ei s znnlbga h Rm®ir s ®bli eb@ny os mer t ®k tkkegrd ° skt gk
eredm®ny,hogyazEt ehegt on ®s munkat Seleakkaravd@t] t a l %
minta z 8 lvti azlsg2g5l6t mol ekul a), ®s az 8l tak@khats:
SPC/E modeliolt.

11



Sz s° Zm§s nz] | 210K | 230K | 250K | 270K | 290K | 300K
0 0,000 | 0,000 | 0000 | 0000 | 0,000 | 0000
1 0015 | 0061 | 0129 | 0182 | 0199 | 0202
2 0097 | 0222 | 0325 | 0378 | 0393 | 0397
3 0327 | 0396 | 0367 | 0325 | 0310 | 0312
4 0560 | 0321 | 0179 | 04115 | 0098 | 0,090

1. t8bl &z8t :nagyob el emsz8§m¥% Kk
kl aszteren bel ¢li szomsA®dbjaai my
k¢l °onb°zR hRm®r s®kl et e
A tetra®decsepra mk bt ks BBdcue®sut®kzrti t ®ralisyu mo k k
ahd azt a v8rhat, heorgeyd mdeng/d n gkeadpiliGtitfma b at a m®thdr
t et rea alekulapagydb a klaszter k el e A B M . hRm®r s ®k |l et mel

szimul 8§ci -k -8&r egdim®lyents aeml ®l t et em.

0,02+

250 K, cut3
250 K, cutl = |bar

= | bar 400 bar
400 bar = 800 bar
800 bar 1200 bar
1200 bar
1600 bar

= 1600 bar
= 2000 bar
= 2400 bar
L]

Tetraéderes molekulak aranya
Tetraéderes molekulak aranya

|
= 2000 bar
= 2400 bar 2800 bar
& = 2800 bar = 3200 bar
K ® 3200 bar
3 — ; t T N : - - .
0 100 200 300 400 500 100 200 300 400 500
Klaszter elemszama Klaszter elemszama

7-8. 8br 8§k: mbltekturl 8&d 8rle ak wilkiooopdPm&kbabzt
param®t ebe®@ mekeéeR®nl 8§t tartal maz- r

N1.22Ahidr og®nk°t ®s par am®t er ei

A hidrog®nkhe®sekaiPRrz%mz ®I B0 hédr og®nk?ot
alUPAGdef i n2ci - szerint egy Vvonanelyé&gy maekutan hat §
al kot -el eméd yagqy mehoX Xy&Hbnz®Rd ,t edomle gat 2 vabb ato
atom vagy atomelgtopotrozkd®@tzceaogydmamhhez vagy e
ami kor | 8that- - %% k°t®s form8l - -d§sa.

A hi drog®nk®°t ®sekr e sz8mtal an definz2ci
oszthatijuk. lpg Bent defemgiS88 ki al ale ezt neh®z p

12



rendszer energi 8j a sokf ®I e k°l cs°nhat 8§s °
topol -giailag -me@yghdat8ymd ziig,h atdzr gktantb d e ga tv a
alkalmaztam. A megadott para®t er hat 8r ok mester s®gesek, m+
er Rss®g®bamnosfaonk v8Iltoz: -zzkel !l ca° mh altsZ delretr élgy c 3
megha §r 0z ni ;evaywningsm dvoatnt b Bs o @Mk ®t ®sol ekul a k°

Ebben adolgozatbark b ° n sm& mbil dr o ga®rn&kPE §&ts etket r a®d e r ¢
A hidrogk®n&Ay ®s , Yachy g®r tae nmeol | keoktuol tat 8kl°tta®s e k s z
az elvleg maxi m8l i san | ®t rehozhat - n®ggyel . A

sz®l esk°r Ten 2adikats maBatamtdeRiomsaz ®dot Vi zsgs
oOXi-g®ng®n t,8¥P5is8&§mz akcépbolld b ygtRPWNI,s<| g,

2525, ®sO a®&s -Pavekto®k &l t al H<8xAFrel t®2 ey ekkel del
hidrog®niC®tizosar & ny o kak nénpedga 8 sk t ®sek pontos
meghat 8r oz 8s av 2wvzariotd e | | tul apdBks §gpdiyt ®a 0 :a tCe

egy®bl&@h ty 8lelgz eredm®nyt .
A hats8grfelt®tel

feltemtedvweghbs, hog WpEIIIIIIIIC
en Vvizsg§ltzid®goO® 057 L L .ewm T
t al §tl hiat - hki cdtiRgg ey 5 .0 g
v2Zzmol ek uBltae s h e hieltl % . :Eiggt

. % 0,85 ‘ m jég 270K
t ©bb hki°dtr@®sgt®n val ¢ g viz, 370 K
j ®gben nagy a hidr 2%
A t8vol s8gok adot 075 e ——————)

30 31 32 33 34 35 36 37

szo°gkrit®rium ekzBri Sz6g paraméter
megvi zs @8l thankrd ®Bregk gy alr of®nk°ot ®sek ar
ar §neynrétek f ¢ gdEwme&ny ®ben bsz°g @®rt®k®vel
v8l toztat 8sBwgVy &ngRkrisa®kblbetlreR n®| m-cd @aka Ima rn8 nmyg |
(l'i ne,8rviasgayni)s a meg8l |l ap2that:- trendek nem f
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273 K, 1. szomszéd

273 K, 2. szomszéd

3.8

4.8E-4

4E-4
42E-4 3,5E-4
< 3.6E-4 = 3E-4
g iE4 LED 2,5E-4
:% 24E-4 \% 2E-4
=19 18E-4 =L 1,SE-4
1.2E-4 1E-4
6E-3 SE-5
0 0
0 25 50

0 25 S0
Szog / fok Szog / fok

273 K, 3. szomszed

273 K, 4. szomszéd

3,2E-4
2.8E-4
E 2 4E-4 5 4
o0 =)
3 24 E 1,75E-4
§ 1.6E-4 § 1.SE4
1,2E-4 1.25E-4
8E-3 1E-4
4E-3 7.5E-5
0 SE-5
E 50 2,5E-5
SZ(")gf’ fok SZng fok o
273 K, 5. szomszéd 273 K, 6. szomszéd |
Ed
< 1E-4 ~ 1,1E-4
—~ “é[,)
=P 8,75E-5 © 9.625E-5
= [
e 7,5E-5 & 8,25E-3
R =
= 6,25E-5 6,875E-5
SE-5 5,5E-5
3,75E-5 4,125E-5
2,5E-5 2,75E-5
5 50 1,25E-5 25 50 1,375E-5
Szog / fok

Szog / fok 0

1015 8b k§k © nhzoznis z ®d mo |l ekul 8§k e(l,9)®=5| §gs&al itd &9 zO«

f¢ggv®ny ®ben

Kor 8bban Kumar ®s munkat 8r sai

szintvonal as 8br8kon kettR
al apj 8n

Vi zsgs8lt:
fé¢éggv®ny ®ben 8br
azonos2tviAza8!l It @V & gn§ shia stz av8i§ 2t © kpdtrad B®
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megn®ztem az el sR hat szomsiza@d Ol da®@svliozselyo s z
®s dizvekBo k 8§11 t al besz8rmtt(015z° gb®8k®Pke Megfigyel
°t°di k szomsz®EBmky aedl@y ilsi z2zmemgyfoeed el het ®s hidro
ezek 8br8j8&8n tal §8llhat8.g8edy hiart§8lrteaki® zselgubgetn a®
el hel yezked®se j obb a hi dr digoByosk eset@beeak szetl
negyedikk®y ez ®r tazneenl seR ®YRgyYy szomsz®dot vizsgs8ln

N1.3.Agr)f el bonts&§g8nod I8 s a

A folyad®kot al kot - mol ekul 8k nem rende
azonban a pillanatnyi poz2ci-i k k°z°tt kKor
szerkezetiets Kogrnoel®hogeXRelp8rkbetell &2irnd . f ¢gg
val -sz2nTs®g®t adja meg,r @onzmgec seBy®o Fbi Svgsrlaa snzet ke
val -sz2nTs®ggekde taal 8émMci®re e RELELE@RPO®h ez vi sz on
8l tawls&ZnS m2t 8s msnondeén reszecegk®hegyme pi@aty8§rro®@s
t°megk®z®ppontjragyal $ gdhvaas tl a8y RERYlYe g° mb h®) ban
kapott tS8ivmndae®go®Razewmlg&p §8e gagrarkbh em&zino |

Asz8&8mo8rtkorrel §cir-°sntfiletgegnve@ntyreokn di f frakci -
eredm®nyei vel.ExekbBlI ReASfgf-¥els zjRBelk® |l t szerkezet

amkb RHouriert r ans zf or m8akmegaypadi S8k a mh pt&r K grgrge IR ¢/ ie Kk

A p8Srkorrel 8ci-s f¢gggv®nyexkihmul 8vcal--s iplrloe
(SPCIE TIP4P)opt i mal i z8I| §s &§nakvoltéf Wizk @hiRas zresnpto n BK 3
modellt ©°bb tul ajdons8&8g8b- | ad-d-an igve®ny&k - al

vi zsg8HnanteSkr aegyi k fsRo@EE®Os hogyz2at §s hel yett
tasz?2t §stagwyasdzamddira8l t OO p8rkorrel 8ci-s f¢ggg
meg | egpontosabban a k2s®rl| etABIS maedellrdl hasz
p8r k orsr efl ;8gcgsvh® nbyaeh a t Segyezk alm® tel@$ 1 t a | megat 8r oz
k2s®rl eti OH p8rkorrel8ci-s f¢gggv®nyholm8§sodi k
donor mol ekul a OH k°t ®s®nek kmegrn ¥l 8Sosx8 vga®n &
t8vols8g cs®°kken. Ez a megny% 8s merev mode
modellav al -mang8yob b t 8vol s8gn§gl kezdRdR ®s magas
féeéggv®ny t°bbi resze viXaokivet ke kKRUGpasakiekl o h
ref er esnzc8r8nbél@ n 8k r a)
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expt

—— BK3
—— TIP4P/2005
204 —— GCPM

1,6 - 1,8 1
1,4 1.6
1,24 1,4 4

1,21
1,04

1,0

9o

0,8 1
0,8 4

g,

0,6 4
0,6 -

0,4 4 0,4

0,2 1 J } 0,2 4
00 2 00
2 5

3r(A)4 6 7 1 2 3 4I’(A)5 6 7

16 8WEBm&korRP el 8§ck -w? A kyegrmy URATY aKy*d(AMBPAR20054a
kor 8bban eml 2t emodella @RPMyeqlya rgi8z§I8edatsr a ki f

modell.)

Vi zsgs8s ansggm8m kor fglgyvi®ng t S Z#@thvo& |Rd sez t 07 & maj
szerint is Tudom&nylo 8kk°ri dol gozatunkban Varga |
mindenkor i el sR, m8 s o8d itka,| satdbo.t t s zZ c8msuz @®dkwkk r a
szomsz®dofll wiems gfSellvbao nt § s t®se InRIm&kdarnt §@gGrze eky 1
ban’®*A t ov8bbiakban sz®t bontottam a f¢s ggv®nyek

°togiolmsg ®dj uk helyzete szerint is.
Az ©° tsPzdoinks z®d poz2ci-ja fontos a v2z szerk
nagyj 8b - | 81 I and - me glod s Bgmtai, tred I8¢ dhzah @It - b e k

k°zel ebbi SszomsazzRdelks k °®@%® a sm8sodi k klhbordin!

kialakul - szerkezetek vizsg8lat8ra megke¢l 2nt

16



az adott konf iagwt § cik-°bzapnkRdziel smbbe k wlagty- It §8v o
tartoznak krmaek.°tA dinkod ekul 8k at sz®t vs8logatt e
konfigur8ci-ban az R °t°dik szomsegiietvg ack t 8V
°todi k szomsz®dokat is megk¢l °nb%°ztettem asz
®s t §vodiakb bs z o°Mi sz Gkdejzaeit. Vv i z s g 8aga)tvi lsed ke ld®3 ®m ¢
I smerete ki sebb5t)Svales8gokegt ®siletwee30 j-yg ®s zen
regi szt rdéRirtt aRrk @&k dettetn3 |

N.4Az LDA ®§8ai BBDR el R8I 1 2t 8sa

C ®@m volt a BK3 modellele | R 8 Ikl¢2l t°antbt® z R aismow g v ijzesggeSkl enti
ezeket Varga | mr@AXKSeloRy! k®sgS tearn &n emi.nd a
a nyom8s Vv8ltozt ata®8«Ke6 o Ko Dbatro snayno m8°sided ®&n?tz b R
cvegs8l ehpogad8§sakor f,onhtoogsy Kkar ik a®pratutm gwdg 8§
h Rm®r sa@kyloem§s ®s &°gEBl Fs@®grsal ktvis®st1@hidj Bk t ®
cveg8l |l apaztjelerd, ®agy@si®f %z i - s| e8gdlag&dhbdb 2 lmagys8g
kKiindul ®sleSt81 | apot

Azal acsony sTr €3 ®QEmMBNV eeyn kBRI NRri®sc s° k kaent ®s ®
kiindul §8si Inyamfsddssziekiere d/cn?seigyl s®,gF4 cveget e
198 K-en 1 bar . AyagwSsadrs ®gT f 8zisorl&ht r ah hzR§E®r
nagy mPmegene®s e ut §n | ett a folyad®k ©°9sszenyo
sTrTs®g el ¢ Gag 17@m’ sk Rbveerg N2 26 0B bar nyom8sor

IV.Er edm®nyek ®s diszkusszi

IV1A tetra®deress®g vVvizsgs8lat a

Aklaszterk m®r et ®ne k f8zpd w@&n ya® it eent r &abRrd Bogye s s ® g
a tetra®desz2SmBhwa eked §kadogorndi bédl en@®@s 28 ia ci s nR
ter mPszet esnek (17280t.s z)8 bzefpkk d M® R Y e |klaszteezk8bnih
mi nden hRm®r s®kl et en valngk wHaglyms ias telt Rfa®rdcu
felt®tl en¢l alkotnak h8l - -zatot egym8ssal
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210K

0,05+

nyomis, tetraéderes molekulik arinya

4
N
M-
%
i

L
o
n

= |bar 0,817
= 400bar 0,832
g = 800b 0,845
£ 0044 120058
© ar 0,762
® = 1600bar 0,640
® o3| * 2000bar 0623
2 = 2400bar 0,621
2 * 2800bar 0,594
€ gopd| * 3200bar 0582
19}
o
(]
3
8 0,01 ﬁ
]
0‘00 T T
0 100 200
Klaszter elemszama
005~ 250K
B nyomis, tetraéderes molekulik arinya
n = lbar 0,575
2 0,04- 400bar 0,547
© = 800bar 0,524
g 1200 bar 0,501
© 0,034 - 1600 bar 0,485
2 = 2000bar 0,468
x * 2400bar 0455
€ 0,02+ = 2800bar 0,444
? = 3200bar 0,433
s
el
‘0
o
©
l_
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100
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200

T
300

T
400 500

Klaszter elemszama

17208 br 8k a®4d4et esr mol
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Tetraéderes molekuldk aranya

0,05+

0,04+
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0,02+

0

A tetss®dernme sTr Ts®g

nagyobb

A° s s pa $zerkegteti a 21

k¢l °nbs®gekkel

A tetra®deress®yzdloggvOn@®bERE Bhagyepy 8§t
h Rm®r s ®kclse°tkekna ndb\ved s diRin8egredld gina - m2ngara d

adott

n°vel

vV e.

230 K
nyomis, tetraéderes molekulik arinya
= | bar

400 bar
800 bar

1200
1600
2000
2400
2800
3200

0,699

0,656
0,609

bar 0,587
bar 0,571
bar 0,547
bar 0,526
bar 0,513
bar 0,500

Klaszter elemszama

270K

nyomas, tetraéderes molekulik arinya

1 bar
400 bar
800 bar
1200 bar
1600 bar
2000 bar
2400 bar
2800 bar
3200 bar

0,476
0,460
0,442
0,428
0,414
0,404
0,394
0,384
0,374

100

0,014
0,00

300

200 400 500
Klaszter elemszama
ekul 8k kl aszt e

2 a et ®s ®merlghoaysa8 k k @ n .
sTrTs®gn®l | noswalsb | ehert Rs®gt ak iszladku |
8br &n a -nylom§48 @A vigant ozi k, 4

tetra®deresa®gya@am&@kie tnR s
k¢l ©°nbs®gewkel

cs°kk
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m 210K

= 230K =
250K i |
g |a ® 270K 1
5 0384 370K
o [ m 370K
@
~ L] -
% " " s
= 0,61 . . L] — -444
i, <]
g - "o, ? EmmEE D
1] " . [ ] g
o 04 e, [ s
§ S 48 s =
£ -
& 0,24 LI
T T T 1 | T v T T T T 1
0,95 1,00 1,05 1,10 115 02 04 0,6 0,8
B g*cm’3 Tetraéderes molekulék aranya
21, 88beara@d@deress®g a 22 8bra: A belsR en

fé¢ggv®ny ®ben

IV2.A hidro@@®ak®°vi zsgs8l at a

A hi dkrPotgB®ne k ar 8nya a nyonms8ksi sfn®rgtvEkkbgenb e n
cs°kken®sagyar,ghipgdyat -nyoms8s n°vel ®se ©°sszetr
szer k@xets®trmdut §n nem megl epR, hagyma@&r ts@k blesn
(24. §tmiva negf i gyhedyae s Rr TsnmiBys af ¢gygor ®ny ®ben KkK©° z
vl tozi k ebbe@5 asSttadasdmImswmam®s a nyom&s | in
210Kes trajekt - -ri 8k eset®n ,nemerltSteszeok ta stz®pje
k°zel v amsneak®sah ejze;g i liltet vaez lad hmects,o ntyo hyRm®r s ®
anom8lia jelenik Imeg da fhRgRW BrRgkgedit keJrt SR&sy § n a k
nyom8sel ®s t h atk®sRr@astl @z §8ng-rdao srudhte | s R26ener g
§brmvelahi dr oge®n k2 ®m8nak a ki sm®rt® kT cs°kken
sTrTs®gekbRI k°vetkezR erRteljesebb koh®zi

® 210K
b T ® 230K O i
= . . 5 s " 250K . i " s a mm

0,95 e T T T R 11} 0.95 L LI
g 370K g
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g L] ] " s - . . g . NN " .o
S 090- S 0,904
[0] [0]
b D
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2 0385 2 o085
o) o
0 0
S S
S 0,804 S 0,80
T T

0,75 T T T 0,75 . - . . - 2

0 1000 2000 3000 0,95 1,00 1,05 1,10 1,15
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23 8§ bhriad r AAge®kn kW § I®tso z § s 24 §Mhiadr otg@n kw81 t 0z § s
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k © z ehhrmada0,2%-ed z ®st et.Lg®thates hogy a tetra®der
szomsz®dja nem ker ¢l bele a k°%zel ebbi r ®s z
sz8rmAz i kXt 8dokwsz®d k°zell ebbhkergt®sRYE®S Ki

ener gi 8t nwerszaonmol2egkyulaa,szab8l yos tetra®der ¢

| 273 K, tetraéderesek 5. szomszédja I I 273 K, nem tetraéderesek 5. szomszédja I

7E-5
6,125E-5
5,25E-5
4,375E-5
3,5E-3
2,625E-5
1,75E-5
8,75E-6
0

3.2E-5
2,8E-5
2.4E-5

Tavolsag / A
Tavolsag / A

o

2E-3
1,6E-5
1,2E-5

8E-6
4E-6

PA] 50
Szog / fok

25 50
Szog / fok

2829, 8br8k: @statma®dttaetproa®d e rmdkie kmbk 8 ®d mo |
el oszl 8sa az OO t8§§volsg§8§g ®s a vi z:

IV.4. A Widom-vonalk ° r ny ®k e ')medell® k

A vizsgs8l ati ponohpbhomatkeaedVidoim vEIl aszto
f8zisegyens¥l yi g°rbe kritikus ponA @i z t Yal i
m8sodi k, alacsony hRm®rs®kletT kritinems pon
igazol hat - . A hipot®zis alapja, hogy a v2z
cveges f8zist k ®pez. Sz8m2t: - g®pebatssrioreuh a8tc-i
ki hashogy@aWida@anvonala kr i ti kus pont f etham)tatoknkea s z up
pontoknak a helye, ahol a m8sodi k derivs8lta
sz®| s ROmek@dt*eAhovlesezz avisg®l s ®®P®$ ®egszTni k, C
pont . Mi v el sz renché&dhal § radB4P200%8 wmade idonme s
von&#h@sznsglatrana,f ellogy a t % hTtott tartom8nyt
v8lansksiz a Vvizsg8ltepedth®hagea.pj Kor, Sidgpebb@tac | ezt
tatonrBnyban a TIP4P/ 2005t u®dsajdomBKB8ganodreé*m nagy
'l yenf or m8n aataVgelgaas z&so tniu npkoantt 8or ksViidom-gohalpa | me g |
Tdi agr amj 8nf ikneir8el f4armal ( 3dOe.
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AWidomvonal jelenl® ® e a sTrTs®g hRm®r s ®k
tetra®deress®g ®s a hidrog®@nk°gm®s8k) sbheHlRS%
ki sm®rt ®k T trenMgyénbet 8z ®sek Uehkbonkk hEWRMeK
azonban mivel i gen kK inoydR | vr8d meolkdgPirdotd 8 bba n ¢
vizsgs8l at ok l enn®nek S z ¢-kopalg e keeekztbe kvett © n b © .
8l | apotsorozat o¥klklad ®d rve szh&sa redintyi mbdeg§da pol

miattnay sz 8m2t 8§si.g®nyt jelentene

.
14001
\ . . 112qD
| ° -
& 1200- a0 1104 9
2 ° 3
P e
1000{ o 3 B Nyomis-érckek | 1) 96
®  Siriség-értékek
L —#— Widom-vonal
800 . ; : : 0.88
160 180 200 220 240 260
TIK
30 8br a: vAendszezelng S ly o m 3.8 bra: A hidrog®nk
(n®gyzetek) @®shRM®rTsdf ¢ggv®hay @bze2nn&tkr &®i3Wa |
fé¢éggv®ny ®ben meg a vizek edeétl®n,

8l |l apotokat | el

32 8bra: A tetra®dere 33. §bra: A tekral®Rdsazl
ia sz2n&kr &®i3Wal egye sz2nek2a 8®F §8n®geeng yjeezl
eset ®n, a k %8l°ka pao tjoek egyes 8l lapotol

Sokszor felt®tel ezt ®k, h o g yendezetleneBb®s s Tr T
rendezeiebbt ar t o m§ ny oldnne¥®eAv ewr2@k es Tr Ts ®g®hez k®pest
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