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O vodnim ledu vime, Ze taje pfi nula stupnich Celsia. Nicméné to neplati pro led, ktery je
prostorové omezeny na Skale nanometrll. U takovychto systém(l mlze byt teplota tani nizsi
az o desitky stupnid. Prostorové omezena voda je hojna, v pfirodé se vyskytuje napfiklad
uvniti bunék. PFitomnost vody Casto ovliviiuje experimentalni méfeni, jelikoz je obtizné se ji
zbavit. Pfikladem je prace [1] ve které jsme studovali rozhrani grafenu a kfemicitanu (Obr. 1).
V tomto pfipadé mrznuti a tani ledu ovliviiovalo naméfené vlastnosti grafenu a bylo mozné
vypozorovat, kdy voda taje. Pfi pocitaCovych simulacich tohoto procesu bylo problémem
dosahnout toho, aby voda zamrzla. Tato obtiz byla hlavné zplsobena tim, Ze dynamika vody
je pri nizkych teplotach velmi pomala a simulovany systém obsahoval desitky tisic atomu.

V projektu pouzijeme pocitacové simulace a zjistime teplotu tani pro neomezenou vodu a pro
rlzné prostorové omezené modely, napf. pro uhlikové nanotrubicky riznych primérd. Dale
otestujeme pouziti nukleacniho jadra, kdy do vody pfidame jiz zmrzly kousek ledu obsahujici
nékolik molekul. Pro vypocty pouzijeme programy, které se vyuZzivaji pro simulace biomolekul.
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Obr. 1: Snimek z pocitacové simulace vody v
nanotunelu zdola vymezeném vrstvou
kfemicitanu a z vrchu vrstvou grafenu [1].
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