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L'eterna domanda: sperimentale o teorico?

�...the craft of experimental physics is

the sublime quality of patience -

patience in accumulating data -

patience with recalcitrant

equipment...�

-Abdus Salam

�(1) write down the problem

(2) think very hard

(3) write down the answer�

-Richard Feynman



La terza via

�Traditional scienti�c knowledge has generally taken the form of either

theory or experimental data. However, where theory and experiment

stumble, simulations may o�er a third way.�

-Simulation, Johannes Lenhard et al.



Un ponte tra teoria ed esperimento



Simulazioni: dove e perchè



Pro e contro della simulazione

Grandi vantaggi rispetto

all'esperimento:

Controllo dei parametri

Ampio range di spazio e tempo

Semplicità di esecuzione

Isolamento delle proprietà di

interesse

E allora perchè andiamo ancora in

laboratorio??

Non tutto è oro quel che luccica,

vari problemi delle simulazioni:

Errori numerici

Limiti di potenza di calcolo

Un modello, niente di più

�All models are wrong, but some are

useful�

- G. Box



Dinamica Molecolare

�... I took a number of rubber balls and stuck them together with rods of a

selection of di�erent lengths ranging from 2.75 to 4 inches. I tried to do

this in the �rst place as casually as possible, working in my own o�ce,

being interrupted every �ve minutes or so and not remembering what I had

done before the interruption� - J.D. Bernal, 1962



Dinamica molecolare

L'ingrediente principale: come

interagiscono due elementi del

sistema?

Le proprietà di ogni elemento

e l'interazione di coppia

de�niscono completamente il

modello.

Se diventano tanti, però...

(1024 atomi in una mole!)

Un problema algoritmico

Così semplice che anche un computer

è in grado di farlo!



Cos'è un polimero?

Polimero: una lunga catena di

elementi ripetuti (i monomeri)

Grande varietà, sia naturali che

arti�ciali:

proteine

DNA

plastiche

Si possono simulare a varie

risoluzioni, in base al fenomeno �sico

di interesse



Liquidi polimerici

Studio delle proprietà collettive, in un modello sempli�cato:

Simulazione caratterizzata da numero

e lunghezza delle catene, volume,

temperatura, pressione...

Si ottengono informazioni sulle

proprietà macroscopiche e di singolo

monomero



La transizione vetrosa

Repentino ra�reddamento: aumento

del tempo di rilassamento strutturale

a T = Tg
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