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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Вплив зовнішніх фізичних факторів на молекулярні процеси у м’якій речовині, актуальні для ядерної
енергетики, медицини та природозберігаючих технологій.

Назва роботи англійською:
The influence of external physical factors on molecular processes in soft matter relevant to nuclear energy,
medicine and environmental technologies.

Реферат українською:
Об’єкт дослідження – механізми впливу зовнішніх фізичних факторів на рівноважні та кінетичні властивості
м'якої речовини, а саме у рідинних системах (зокрема, магнітних та іонних), у медико-біологічних системах
(модельні розчини та системи організму), у полімерних системах із нанодомішками. Мета роботи –з’ясування
механізмів впливу зовнішніх факторів (температури, тиску, гравітаційного поля землі, кривизни та стану
поверхні міжфазних границь, електромагнітного, у тому числі рентгенівського, випромінювання,
нейтронного опромінення) на структуру, рівноважні та кінетичні властивості м’якої речовини (рідинних
систем, іонних рідин, наноструктур, полімерів, медико-біологічних об’єктів). Методи дослідження: акустичні,
оптичні, п’єзометричні, діелектричні, калориметричні, віскозиметричні, комп’ютерного моделювання,
теоретико-аналітичні. Проведений аналіз комп’ютерного експерименту з визначення теплофізичних
характеристик рідких аренів. Була перевірена можливість одержання рівноважних просторових структур
усіх існуючих конформерів молекул для ряду речовин з кількісною оцінкою похибки моделювання
внутрішньомолекулярних електростатичних взаємодій. Були досліджені структурно-динамічні особливості
нескінченно розбавлених рідинних систем «іонна рідина - dmim+/Сl- - ароматичний вуглеводень».
Встановлений зв'язок між характеристиками адсорбції між двовимірною рідиною та двовимірним газом,
характеристиками двовимірного фазового переходу та характером залежності потенціалу міжмолекулярної
взаємодії. Розроблений алгоритм, що дозволяє будувати розширені рівняння стану неідеальних розчинів.
Проведений аналіз впливу обмеженого простору нанопор кремнієвої матриці на фазові перетворення в 1-
октадецені. Пояснена залежність електропровідності рідинних систем з нанотрубками від концентрації
лапоніту. Запропонована модель структури водних розчинів гідроксипропілцелюлози з концентраціями до
1.5 г/л. Запропонована модель процесу електропровідності у водних розчинах альбуміну.

Реферат англійською:
Object of study - mechanisms of influence of external physical factors on the equilibrium and kinetic properties of
a soft substance, namely in liquid systems (in particular, magnetic and ionic), in medical and biological systems
(model solutions and systems of the body), in polymeric systems with nanodimensions. The purpose of the work is
to find out the mechanisms of influence of external factors (temperature, pressure, gravitational field of the earth,
curvature and surface state of interfacial boundaries, electromagnetic, including X-ray, radiation, neutron
radiation) on the structure, equilibrium and kinetic properties of soft matter ( fluid systems, ionic liquids,
nanostructures, polymers, biomedical objects). Research methods: acoustic, optical, piezometric, dielectric,
calorimetric, viscometric, computer simulation, theoretical and analytical. A computer experiment was conducted
to determine the thermophysical characteristics of liquid arenas. The possibility of obtaining equilibrium spatial
structures of all existing conformers of molecules for a number of substances with a quantitative estimation of the
error of modeling of intramolecular electrostatic interactions was tested. Structural-dynamic features of infinitely
diluted liquid systems "ionic liquid - dmim + / Cl- - aromatic hydrocarbon" were investigated. The relation
between adsorption characteristics between two-dimensional liquid and two-dimensional gas, characteristics of
two-dimensional phase transition and character of dependence of potential of intermolecular interaction were
established. An algorithm is developed that allows to build extended equations of state of non-ideal solutions. The



influence of the limited space of the nanopores of the silicon matrix on the phase transformations in 1-octadecene
is analyzed. The dependence of the electrical conductivity of liquid systems with nanotubes on the concentration
of laponite is explained.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Моделі та механізми впливу зовнішніх факторів на молекулярні процеси у
м'якій речовині.

Назва НТП англійською: Models and mechanisms of influence of external factors on molecular processes
in soft matter.

НТП, яку передбачалося створити:
Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати: моделі та молекулярні механізми

Галузь застосування: 72. Наукові дослідження та розробки

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Проведений аналіз комп’ютерного експерименту з визначення теплофізичних характеристик
рідких аренів. Була перевірена можливість одержання рівноважних просторових структур усіх існуючих
конформерів молекул для ряду речовин з кількісною оцінкою похибки моделювання
внутрішньомолекулярних електростатичних взаємодій. Були досліджені структурно-динамічні особливості
нескінченно розбавлених рідинних систем «іонна рідина - dmim+/Сl- - ароматичний вуглеводень».
Встановлений зв'язок між характеристиками адсорбції між двовимірною рідиною та двовимірним газом,
характеристиками двовимірного фазового переходу та характером залежності потенціалу міжмолекулярної
взаємодії. Розроблений алгоритм, що дозволяє будувати розширені рівняння стану неідеальних розчинів.
Проведений аналіз впливу обмеженого простору нанопор кремнієвої матриці на фазові перетворення в 1-
октадецені. Пояснена залежність електропровідності рідинних систем з нанотрубками від концентрації
лапоніту. Запропонована модель структури водних розчинів гідроксипропілцелюлози з концентраціями до
1.5 г/л. Запропонована модель процесу електропровідності у водних розчинах альбуміну. Розроблено метод
мінімізації дозового навантаження на пацієнта при комп’ютерній томографії зі збереженням діагностичної
цінності отриманих зображень. Визначені основні особливості багаторівневої структурної організації водних
суспензій детонаційних наноалмазів із розширеним застосуванням малокутових методів розсіяння.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Економія матеріалів

Вплив НТП на довкілля:
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