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Povzetek

Preprost dvodimenzionalni model smo uporabili za opis (anomalnih) lastnosti vode.
Prednosti takega modela so predvsem vecja racunska ucinkovitost, enostavna vizuali-
zacija sistema ter primernost za uporabo v statisticnomehanskih teorijah. Uporabili
smo vrtni¢ni model ter Mercedes-Benz model, pri katerem so molekule modelirane kot
Lennard-Jonesovi diski z eksplicitnim orientacijsko-odvisnim potencialom za vodikove
vezi. Cilj raziskave je bil preuciti lastnosti vrtnicnega modela v razli¢nih sistemih, po-
leg tega pa razviti pristope, ki nam omogoc¢ajo ¢im hitrejsi izracun lastnosti (tekoce)
vode. S simulacijami smo dolocili obmocja anomalnih lastnosti vrtnicnega modela ter
jih razvrstili v hierarhijo. Ta hierarhija je nekoliko drugac¢na kot pri pravi vodi in je
odvisna od parametrizacije modela. Pomembna anomalna lastnost vode je tudi njeno
pestro fazno obnasanje. S termodinamicno perturbacijsko teorijo smo dolocil ravnote-
zno krivuljo tekocina-para ter perkolacijsko krivuljo. Nekoliko ve¢ faznih prehodov smo
uspeli dolociti z algoritmom gnezdenega vzorcenja. Ker pa smo hoteli fazni diagram
dolo¢iti na ¢im bolj enostaven nacin, smo razvili pristop, ki z uporabo metod nenadzo-
rovanega strojnega ucenja prakticno avtomatsko doloci celoten fazni diagram modela
vode. S simulacijami molekulske dinamike smo preucili obnasanje vrtni¢nega modela
vode v stati¢nem in casovno odvisnem elektricnem polju. V moc¢nem polju molekule
vode izgubijo vse znaéilnosti vode in se obnasajo kot dipoli v elektriénem polju. Ce
je jakost polja priblizno enaka jakosti vodikovih vezi, pa postanejo anomalne lastnosti
vode bolj izrazite. Razvili smo model, ki opise frekven¢ni odziv vode na casovno od-
visno elektricno polje glede na statistiko vodikovih vezi. Razvili smo tudi strukturni
model vode, ki temelji na analiticnem modelu vode. Model generira snezinkam po-
dobne strukture, ki sluzijo kot priblizek strukture tekoce vode. Analiticen model smo
s tem razvili v kompleten model, ki omogoca izracun termodinamic¢nih, dinami¢nih in
strukturnih lastnosti vode.
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