Ciecze wykazuja anomalie, ktorych pochodzenia nauka jeszcze nie rozumie. Wszyscy wiemy,
Ze rozszerzaja si¢ one przy wzroscie temperatury, na przyktad gdy temperatura wzrasta o jeden
stopien Celsjusza. Przy niskich cis$nieniach oraz przy niskich temperaturach, wzrost
temperatury o 1 stopien Celsjusza, powoduje, ze ciecz rozszerza si¢ bardziej, niz wowczas, gdy
temperatura jest wysoka. Bazujac na powyzszym, rozszerzalno$¢ zalezy rowniez od ci$nienia
wywieranego na ciecz. Jest to zatem dosy¢ intuicyjne, ze im wyzsze jest ciSnienie, tym mniejsza
jest ekspansja cieczy przy tej samej zmianie temperatury. Z drugiej strony, mniej intuicyjne jest
to, ze dla wybranej cieczy, gdy cis$nienie jest wyzsze od pewnego progu, rozszerzalnosc jest
wigksza w nizszych temperaturach niz w wyzszych, co prowadzi do zmiany tendencji przy
nizszych ci$nieniach.

To zjawisko, ktore wedlug niektorych teorii ma by¢ uniwersalne, tzn. ma dotyczy¢ wszystkich
cieczy, jest rzeczywiscie obserwowane doswiadczalnie tylko dla niektérych z nich. Bardzo
zastanawiajgce jest rowniez to, ze ciecze o bardzo podobnym skiadzie czgsteczkowym
zachowuja si¢ w bardzo rozny sposob, niektore z nich wykazuja odwrotng zalezno$¢
rozszerzalno$ci w wysokiej 1 niskiej temperaturze od ci$nienia, a inne nie.

Odwrdécenie trendu rozszerzalnosci cieplnej w funkcji temperatury po przekroczeniu danego
progu ci$nienia wplywa rowniez na inne wilasciwosci cieczy. Rozwazmy na przyklad tzw.
pojemno$¢ cieplng, czyli ilo$¢ energii, jaka trzeba dostarczy¢ do cieczy, aby podniesc jej
temperature 0 1 stopien Celsjusza. Pojemnos$¢ cieplna cieczy okre§la na przyktad jej
przydatnos¢ jako czynnika chtodzacego: (zimna) ciecz o duzej pojemnosci cieplnej jest bardzo
skuteczna w chlodzeniu gorgcego obiektu. Gdyby miala mniejsza pojemnos¢ cieplng, do
schlodzenia tego samego obiektu potrzebna bytaby wigksza ilo$¢ cieczy. W przypadku cieczy,
w ktorych trend ekspansywnosci cieplnej jest odwrotny, pojemnos¢ cieplna wykazuje minimum
w poblizu ci$nienia progowego. Dlatego tez ciecze te nie sg najlepiej przystosowane do pracy
w takich warunkach ci§nieniowych.

Pomimo intensywnych badan eksperymentalnych i teoretycznych w tej dziedzinie, naukowcy
nie zrozumieli jeszcze, jakie wlasciwosci chemiczne czasteczek wchodzacych w skiad cieczy
decyduja o charakterystyce jej rozszerzalnosci cieplnej, wynikajacej z tego "anomalii"
pojemnosci cieplnej itp. Dzieje si¢ tak dlatego, ze techniki te, mimo swojej mocy, nie daja
bezposredniego dostepu do mikroskopowego zachowania uktadu, nie pozwalaja poznac jego
tajemnic na poziomie atomistycznym. Dzieki postgpowi mocy obliczeniowej komputerow
i technik obliczeniowych stosowanych w fizyce i chemii chcemy rzuci¢ $wiatfo na opisang
powyzej zagadke. Posluzymy sie¢ dynamika molekularng, technika polegajaca na symulacji
zachowania atoméw w cieczy. Dynamika molekularna pozwala nam "$ledzi¢ film tanczacych
atomow w szklance z ciecza". W rzeczywistosci nie bedziemy $ledzi¢ prawdziwych atomow
cieczy, lecz atomy symulowane na superkomputerze, maszynie zdolnej do wykonywania
tysigcy miliardow operacji matematycznych na sekunde. Co ciekawe, ciecze mozna symulowac
w komputerze w warunkach, np. cis$nienia 1 temperatury, przewyzszajacych te, ktore sg
dostepne w eksperymentach. Co wigcej, na komputerze mozna badaé ciecze, ktore trudno
byloby zsyntetyzowa¢ w laboratorium, nawet ciecze wytworzone przez nieistniejace gatunki
atomow. W ten sposdb mozna wyodrebni¢ efekty, ktorych w laboratorium nie da si¢ zbadac.
Innymi stowy, bedziemy uzywac superkomputeréw jako laboratoriow na chipie, ktore pozwola
nam pozna¢ intymng natur¢ cieczy otrzymanych w warunkach, ktore moga by¢ trudno dostepne
W prawdziwym laboratorium, a w koncu zidentyfikowa¢ mikroskopowe pochodzenie
niektorych bardzo zagadkowych anomalii w cieczach.



