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1. К-структура рідких одноатомних спиртів з даних коливальної спектроскопії

2. The V-structure of liquid monohydric alcohols from the data on vibrational spectroscopy

Реферат:
1. Дисертаційна робота присвячена з’ясуванню особливостей структури рідких одноатомних спиртів
(метанолу та етанолу), визначенню фізичних параметрів асоціатів, що утворюють цю структуру, та характеру
коливальної релаксації в них. Виконано квантово-хімічне моделювання асоціатів, що утворюють структуру
рідкого метанолу, розраховано їх оптимальну просторову будову, енергетичні та електричні параметри.
Визначено, що структура рідкого метанолу утворена переважно циклічними тримерами та тетрамерами.
Вивчено зміни в геометрії молекул метанолу, що виникають при їх об’єднанні в кластери. З’ясовано, що
найбільшого впливу зазнає довжина водневого зв’язку: вона неухильно зменшується із збільшенням кількості
молекул в асоціаті. Досліджено контури смуг КР у метанолі та етанолі в температурному діапазоні існування
конденсованої фази (160 – 340 К). Зафіксовано стабільність К-структури рідких одноатомних спиртів в
дослідженому діапазоні температур. Проведено кореляційний аналіз спектрів КР метанолу та розраховано



час коливальної релаксації. Обґрунтовано гіпотезу про те, що розширення коливальних смуг обумовлене
дисоціацією водневих зв’язків між молекулами спирту.

2. The work is devoted to the determining of the structure peculiarities of liquid monohydric alcohols (methanol
and ethanol), physical parameters of the clusters, which form this structure, and the character of vibrational
relaxation in these alcohols. Quantum-chemical calculations of the associates forming the structure of liquid
methanol were made. Their optimal space geometry, forming energy and electrical parameters were calculated. It
was determined, that the structure of liquid methanol is formed mainly by cyclic trimers and tetramers. The
changes in the molecule geometry of methanol, which occur at the molecular association, were studied. The
Raman profiles in methanol and ethanol were investigated in the temperature region of the condensed phase
existing (160 – 340 K). The dynamical stability of the structure of liquid monohydric alcohols in the investigated
temperature region was registered. The correlation analysis of the Raman spectra of methyl alcohol was made. The
time of vibrational relaxation was calculated. The broadening of the vibrational bands in the spectra of alcohols can
be explained by the process of hydrogen bond dissociation.
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