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Un modello realistico per visualizzazioni in didattica

ANTONELLA D1 VINCENZO,* MICHELE A. FLORIANO,*

“ Dipt. STEBICEF, Universita di Palermo, Viale delle Scienze Ed. 17,
90123, Palermo
e-mail antonella.divincenzo@unipa.it

Nella didattica chimica le visualizzazioni di fenomeni a livello atomico/
molecolare sono un ausilio indispensabile nella razionalizzazione di feno-
meni macroscopici utili a prevenire possibili misconcetti. Esistono infatti
numerosi esempi di animazioni molecolari di fenomeni e processi di inte-
resse chimico ma, quasi sempre, il comportamento dinamico non ¢ basato
su leggi fisiche realistiche. Attualmente, comunque gli strumenti di calcolo
comunemente accessibili e la disponibilita di pacchetti software efficienti
per simulazioni molecolari online hanno reso praticabile I’uso di modelli
realistici anche a scopo didattico.

In questo lavoro ¢ stato messo a punto un modello 2D per la simulazione
del fenomeno di nucleazione ¢ crescita di nanoparticelle basato sul metodo
della Dinamica Molecolare (MD) che utilizza 1’ambiente generale di simu-
lazione disponibile su una piattaforma ad libero accesso.! In particolare, il
modello consente di illustrare che, durante il processo di crescita di nano-
particelle, il rapporto superfice/volume diminuisce e cio giustifica 1’elevata
attivita catalitica delle nanoparticelle rispetto al materiale bulk.

Figura 1. Processo di crescita di nanoparticelle. Sono riportati rispettiva-
mente il numero di particelle libere (nero), superficiali (rosso) e aggregate
( ) ed il rapporto fra le ultime due quantita (fucsia).

Durante la simulazione vengono visualizzate immagini simili a quelle di Figura
1 che riporta un esempio a T=300K per 200 particelle con diametro 6=1.4A, mas-
sa=40g/mol, interagenti mediante un potenziale di Lennard-Jones con e=0.1eV.
Si puo notare che il rapporto superficie/volume diminuisce rapidamente per rag-
giungere un valore costante quando si ¢ formato un aggregato unico. E possibile
modificare tutti i parametri della simulazione in modo da studiarne I’effetto.
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