Jak vznika kov - védci z matfyz v Science

Jak vznika kov? Na vyzkumu z titulky Science se podileli i
védci z matfyzu

Ondiej Marsalek, Krystof Biezina a Tomas Martinek tvofi vypocetni jednotku, ktera se podilela na mezinarodni studii
, na kterou poutala i titulni strana prestizniho &asopisu Science. Spolu s v&dci z Ustavu organické chemie a biochemie
Akademie v&d CR (UOCHB), Los Angeles a Berlina detailn& zmapovali proces, jak se z nekovové latky stava kov. Co
tomu pfedchazelo a jak takovy vyzkum vibec probiha?


https://science.sciencemag.org/content/368/6495/1086

Definice kovu fika: Kov je charakterizovan volnymi elektrony, které zpUsobuiji jeho velkou elektrickou vodivost. Jak ale
vznika? Pravé to se podafilo po experimentalni i vypocetni strance objasnit védcim z tymu prof. Pavla Jungwirtha z
dejvického UOCHB a ze skupiny doktora OndFeje Marsalka z Matematicko-fyzikalni fakulty UK ve spolupréci s kolegy z
USA a Némecka. S vyuzitim fotoelektronové spektroskopie a pokrocilych numerickych vypoétd popsali zrod kovového



roztoku alkalickych kovl v amoniaku z pavodniho elektrolytu. ,Pomoci molekularni dynamiky jsme numericky pogitali,

jak se béhem extrémné kratkych ¢asovych usekl systém vyviji na molekularni Urovni a jaké zaujima za dané teploty

struktury,” Fika Ondrej Marsalek.

Jak to celé zacalo?

.Podnétem byl slavn???y Skolni experiment, kdy hodite sodik do vody a ono to vybuchne,” vysvétluje Krystof Bfezina.

.Kolega Phil Mason tento vybuch Cisté ze zajmu a pro sva popularizacni videa na YouTube zacal natacet na

vysokorychlostni kameru a uz na tomto zaznamu pozoroval vznik modré barvy solvatovan??ych elektron ve vodé,”

popisuje podnét k seriéznimu vyzkumu Krystof. Zména vodného prostfedi za amoniak byl jen nastroj, jak celou reakci

studovat. Solvatované elektrony jsou totiz v amoniaku, na rozdil od vody, dlouhodobé stabilni. ,Ukazalo se, Ze kombinace

alkalickych kovl s amoniakem nabizi zcela jiné moznosti a reakce nez znama $kolni reakce ve vodé. Napfiklad Ize

pozorovat zvySujici se koncentraci iontl, ktera dava vzniknout zlaté barvé roztoku,“ komentuje dr. Marsalek.

Video, které cely vyzkum popisuje:

Experimenty versus vypocty

Experimenty a vypoéty se vzajemné dopliuji. ,Potfebujeme se navzajem. Experiment je nutné partner vypoctl a vzdy

je potfeba najit co nejvice styénych bodud mezi otazkami, na které muze dat odpovédi pouze experiment nebo naopak

pouze vypocet,“ popisuje Ondfej Marsalek.

Experiment napfiklad snadnéji poskytne data o rliznych teplotach a koncentracich. Numerické vypocty maji zase vétsi

rozliSeni v Case a prostoru, a to v extrémnich detailech: ,My se na studovany systém divame jako pres velikou lupu —

az na uroven atomu a v fadu femtosekund,” vysvétluje teoreticky fyzik KrysStof Brezina.

» Sazka o dva elektronvolty
»Z predchozich studii a méreni na jednodusSich systémech byly mé odhady, Ze energie odpovidajici elektronim
rozpu$ténym v tekutém amoniaku bude spiSe nizs8i hodnoty. Naopak Pavel Jungwirth odhadoval, Ze energie bude
vyrazné vyssi. Tak jsme se vsadili o pivo, zda to bude nad nebo pod 2 elektronvolty,“ popisuje sazku Tomas Martinek.
Jak to dopadlo? Remizou — vysledek je 2 elektronvolty.

Ani nelze fici, ze by jedno pfedchazelo druhé. ,Nékdy jsme s vysledky byli vice napfed my s vypocty, jindy

experimentatofi. Je ale pravda, ze experimentatofi ziskavali vysledky skokové. Vzdy dlouho pfemysileli, planovali, co a

jak budou méfit, pak jeli na synchrotron, tyden nespali a nahle méli mnoho vysledk( (sméje se). My jsme pracovali vice

prabézné,” popisuje vedouci vypocetni podjednotky Ondrej Marsalek.

» Zazitky ze synchrotronu
Krystof Brezina se i jednou téastnil méfeni na synchrotronu v Berliné: ,Cas na synchrotronu je velmi vzécny a drahy,
proto se méri na dvé smény, 24 h. Cely ten experiment a aparatura vypada velmi jednoduse, ale docilit toho, aby
to fungovalo, to byl unikat. Vznikl o tom samostatny clanek, popisuje. ,Muj podil na experimentech, protoze jsem
teoretik, byla likvidace mrazeného amoniaku po méreni — v jednom experimentu ziskate cca pul kila ,amoniakové
zmrzliny“. Coz byla hrozna prace, protoZe je to jedovaté, dusivé a extrémné to smrdi, nicméné je to stejné dulezita
soucast experimentt jako samostatné méreni. Nevyhnulo se to ani Pavilovi Jungwirthovi, ktery je také teoretik,“
popisuje se smichem. A pridava dalSi vedlejsi efekt méreni na synchrotronu: ,Mezi likvidaci ¢pavku jsem hral s
kolegou Sachy a vyrazné jsem se zlepSil.“

»V8ak vy jen néco nastavite na pocitaci.“

Véta, kterou teoreti¢ti vypocetni chemici od laiki nebo kolegli experimentatord pfimo nesnasi. ,| nase prace je

experimentalni, jen nemusime myt nadobi nebo chodit krmit mysi,“ komentuje Krystof Bfezina. Jejich praci Ize rozdélit

do tfi ¢asti. Prvni je volba vhodného systému. ,Na zacatku se musime ptat: Co chci zjistit? Budu mit dostatek dat?

Dostanu z nich odpovédi na otazky, na které se ptam? Mam k tomu vhodné nastroje nebo dokazu je vytvofit? Nedilnou

soucasti prvniho kroku je i hledani a nastaveni parametrt. ,To zahrnuje mnoho testovacich simulaci, kdy zjistujete

vhodné parametry a odhalujete a napravujete chyby. A tak pofad dokola. Je to velmi kreativni ¢ast,” popisuje Toma$

Martinek. | vypocetni fyzici mohou zazit "vybuch" - tak oznacuji vypocty, které nefunguji. Pfi hledani chyb védci vychazi

z pfedchozich zkuSenosti i z literatury.



Druhd ¢&ast jsou vypocty pocitatem. ,Tam sice kromé priibézné kontroly neni pfimo potfeba lidska ¢innost, ale zase
trvaji dlouho. Ty levnéjsi probihaji pfimo na matfyzu, slozit€jSi-drazsi vypocty putuji do velkého pocitacového centra v
Ostravé,” popisuje Tomas Martinek. LevnéjSi a drazsi se ve vypocCetni hantyrce mysli slozitost vypoctu a ne cena ve
smyslu penéz, ale tzv. jadrohodin — pfidéleného €asu pro vypocet.

V poslednim kroku nasleduje analyza dat, ktera vygeneroval pocitac. ,Z dat je potfeba ziskat informace. To muze trvat
klidné mésic i vice. Napfiklad ze 100 GB pocitatem vygenerovanych dat ve vysledku musite extrahovat par Cisel,
ktera popisuji kfivku a objevi se v €lanku,“ uvadi na pfikladu Ondfej MarSalek a dodava: ,Vysledkem naSi prace jsou
matematické rovnice a €isla, ne barevné bubliny, které se hybou. Ty slouzi pouze pro vizualizaci.”

Vyzkum z titulky Science
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K vysledné publikaci vedla dlouha cesta. ,V tomto pfipadé neslo o zadné "wow, mame objev", ale spiSe postupné
ziskavani vysledk, které se skladaly dohromady jako puzzle,“ shoduji se fyzici. Ziskat jeden vysledek molekulového
modelovani trva i pll roku. | samotny publikaéni proces je dlouhy a nejisty.
,Dones uz v online systému muzete sledovat jednotlivé kroky — a tak jsme napjaté sledovali, jak editor ¢lanek nevyhodil
hned, ale poslal to k recenzim, coZ nam dalo nadgji. Cekali jsme, dostali jsme recenze, museli jsme udélat fadu zmén
i novych experimentl a vypoctl. Revize nam trvaly tfi mésice a byla to velmi intenzivni prace. Ale méli jsme motivaci a
nadéji, navic podnéty recenzentu nasi praci jesté vice zlepSily. Pak poslete novou verzi opét k recenzim, znovu ¢ekate
a stale nemate jistotu, ale nakonec to vyjde,“ popisuji cely proces ,védci z titulky“.
* RNDr. Ondrej Marsalek, Ph.D.

PuUsobi jako vedouci skupiny na Fyzikalnim ustavu UK, Matematicko-fyzikalni fakulta. Jako postdoktorand stravil

dva roky na New York University a témér tfi roky na Stanford University. Od roku 2017 je zpét na Univerzité Karlové.
* Ing. Krystof Brezina

Studuje prvni roénik doktorského studia na Fyzikalnim ustavu UK, Matematicko-fyzikalni fakulta.
* Ing. Tomas Martinek

Pracuje ve skupiné prof. Jungwirtha na UOCHB a dokoné&uje doktorské studium na VSCHT v Praze.



