Souhrn

Voda je nejdulezitejsi kapalinou na Zemi, ale pies nesmirné sili Jsme ji jeste
zcela neporozuméli. U vody byla potvrzena fada termodynamickych anom4li{
(napf. maximum hustoty pti 4°C) a jejich vyskyt byl intuitivné din do sou-
vislosti se silnou mezimolekuldrni asociativni silou, tj. vodikovou vazbou.
Nicméneé, dosud nebyla zformulovana rigorézni molekuldrni teorie.

Piedklddand prace se snaz navrhnout a aplikovat rigorézni statisticko-
-mechanicky piistup k vodé. Tento piistup je zalozen na neddvnych po-
znatcich, ze struktura asociativnich tekutin je urcena predevsim krdtkodo-
sahovymi silami (jak odpudivymi, tak pritazlivymi). Tato skutetnost ndm
umoziuje aplikovat poruchovou teorii a pouzit krétkodosahovy model jako
referenci. Vlastnosti kratkodosahového referenénfho modely jsou poté odhad-
nuty pomoct jednoduchého, tzv. primitivniho, modelu. Primitivnf modely se
analyticky konstruuji tak, aby reprodukovaly struktury kratkodosahového
referenéniho modelu a pfitom zachovaly jednoduchost interakei dostateénon
k teoretickému popisu. Pi{spévek primitivntho modelu vyjadieny Werthei-
movou TPT2 je pouzit jako referencni ¢len v poruchovém rozvoji. Stavovs
rovnice se potom dopluf o disperzn{ a dipdl-dipdlovy korekeni élen.

Hlavni vysledky préce jsou nasledujict: (i) Je vySetfovdno chovani jedno-
duché stavové rovnice zalozené na primitivnim referenénim ¢lenu. Ukazuje se,
ze takové rovnice je v principu schopna popsat nékolik anomalii, jmenovite
maximum hustoty, minimum izobarické tepelné kapacity a minimum izoter-
mické stlacitelnosti. Rovnice je poté fitovana na RKP data, TIP4P vody s
dobrou piedpovéd{ teploty maxima hustoty. (ii) Je navrzena vylepsena verze
referenéniho modelu, kterd vykazuje vyse uvedené anomalie, aniz by byly
potreba korekce. (iii) Za Wdcelem kvantifikovat dipél-dipdlovy korekéeni élen
byly provedeny simulace MC a navrzena teorie pro modifikované dipoldrn{
tuhé koule. Teorie selhava v popisu simulac¢nich dat kvili ndstupu ferroelek-
trického prechodu.
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