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Тема дисертації:
1. Вплив природи адсорбата та розчинника на взаємодію феноксикарбонових кислот з поверхнею
нанодисперсного кремнезему

2. Influence of the nature of adsorbate and solvent on interaction of phenoxycarboxylic acids with the silica
surface

Реферат:
1. Дисертація присвячена дослідженню особливостей впливу природи розчинника та модифікування
поверхні кремнезему (гексаметилдісилазаном) на адсорбцію оксикарбонових кислот. За допомогою
квантово-хімічних розрахунків встановлена кореляція між сорбційними та сольватаційними ефектами.
Вперше показано, що полярність розчинника та його електронодонорна здатність визначають величини
вільної енергії Гібса адсорбції карбонових кислот. Проведено порівняння величин адсорбції та десорбції
оксикарбонових кислот і встановлена їх залежність від ступеня модифікування поверхні кремнезему.
Запропоновано механізм адсорбції оксикарбонових кислот на поверхні кремнезему. З'ясовано, що з
поверхневими центрами карбонові кислоти реагують як по гідрофільному, так і по гідрофобному механізмах.
Вперше встановлена залежність адсорбції оксикоричних кислот та пирокатехіну від рКа на метильованій
поверхні кремнезему. Встановлено структури адсорбційних комплексів на поверхні кремнезему для



ассоційованих кислот.

2. The influence of the nature of solvent and silica surface modification (using hexamethyl disilazane) on
adsorption of oxycarboxylic acids has been studied. Using quantum-chemical calculations the relationship
between adsorption and salvation effects was detected. For the first time it was shown that polarity and electron-
donating ability of a solvent determine the magnitudes of Gibbs free energy and adsorption of oxycarboxylic acids.
The dependencies of adsorption and desorption of oxycarboxylic acids on degree of surface modification were
determined. The mechanism of adsorption of oxycarboxylic acids on silica surface was supposed. It was
established that carboxylic acids react with surface sites via both hydrophylic and hydrophobic mechanisms. For
the first time the dependency of adsorption of hydroxy-cinnamic acids and pyrocatechol on pKa on methylated
silica surfaces was measured. The structure of adsorption complexes on silica surfaces for the self-associated
acids was established.
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