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Мова дисертації:
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Тема дисертації:
1. Комп'ютерне моделювання диметилсульфоксиду та його електролітних розчинів методом молекулярної
динаміки

2. Computer simulation of dimethylsulfoxide and its electrolyte solutions by molecular dynamics method

Реферат:
1. Об'єкт дослідження: Структурні та динамічні аспекти сольватації у неводних розчинах Мета дослідження:
Розвиток концептуальних уявлень про структурну організацію та динаміку молекул ДМСО в іон-
молекулярних системах на підставі аналізу впливу на ці властивості типу іона та величини його заряду, а
також температури і концентрації електроліта. Результати, новизна: 1)У роботі вперше запропонована та
обгрунтована концепція основних та додаткових центрів координації іонів у молекулі розчинника.
2)Запропоновані моделі молекулярних асоціатів у ДМСО, а також моделі орієнтації молекул ДМСО у різних
областях розчину. 3)Вперше описана геометрія розподілу центрів координації молекул ДМСО навколо іонів,
що є принципово важливим для опису експериментальних даних ІЧ спектроскопії та електричної
провідності. 4)Описані моделі переорієнтації молекул ДМСО та виявлено анізотропію переорієнтаційної та
обертальної динаміки молекул розчинника. 5)Математичні моделі руху іонів описують особливості
поведінки останніх у ДМСО. Галу зь використання: підбір матеріалів із зазделегідь заданими властивостями,



спецкурси з фізичної хімії та статистичної механіки.

2. Object of research: The structure and dynamical aspects of ionic solvation in nonaqueuos solutions. Aim of
research: development of conceptions of structure organization and dynamics of DMSO molecules in ionic-
molecular systems from the analysis of influence of ionic type and charge, temperature and electrolyte
concentration on these properties. Results and novelty: 1)For the first time a conception of main and auxiliary ionic
co-ordination centre of solvent molecule is proposed and proved. 2)The models of molecular clusters and of
orientation of DMSO molecules in different regions of solution are proposed. 3)For the first time the geometry of
distribution of DMSO molecule's co-ordination centres around the ions is elucidated, that is very important for
interpretation of experimental data on IR spectroscopy and conductivity. 4)Models of reorientation of DMSO
molecules are described, and the anisotropy of reorientational and rotational dynamics of solvent molecules is
revealed. 5)Mathematical models of the ionic movement describe the behaviour of ions in DMSO. Sphere of usage:
selection of materials with predicted properties, courses on physical chemistry and statistical mechanics.
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