
     1) Praca wykonana w ramach grantu 8T11F01214.

     2) Problem Keplera sprowadza się do znalezienia najgęstszego (ale niekoniecznie periodycznego) upa-
kowania twardych kul. W 1611 roku Kepler wysunął przypuszczenie, że najgęstsze upakowanie twardych
kul odpowiada gęsto upakowanej sieci kubicznej powierzchniowo centrowanej.
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Streszczenie. Współczesne symulacje komputerowe umożliwiają wyznaczanie ener-
gii swobodnej różnych faz termodynamicznych. W niniejszej pracy przedstawiono
kilka podstawowych metod obliczania energii swobodnej. Jako ilustracji działania
tych metod użyto klasycznego układu twardych kul. Wybór tego układu podykto-
wany jest jego znaczeniem w teorii cieczy oraz wynikami najnowszych badań teore-
tycznych i symulacji komputerowych dotyczących fazy stałej twardych kul. Ostatnio
bowiem Hales rozwiązał problem Keplera2), a najnowsze symulacje komputerowe
pozwoliły wykazać, że spośród różnych struktur twardych kul, których objętość w gę-
stym upakowaniu jest minimalna, najbardziej stabilną jest struktura kubiczna po-
wierzchniowo centrowana (f.c.c.). Wyniki te pozwalają zrozumieć struktury krysta-
liczne gazów szlachetnych.
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