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2. The thermal motion of water molecules according to experimental data on quasi-elastic incoherent thermal
neutron scattering

Реферат:
1. Дисертація присвячена дослідженню властивостей води згідно даним з квазіпружного некогерентного
розсіювання повільних нейтронів. На їх основі були обчислені характерні параметри теплового руху молекул
– повний коефіцієнт самодифузії, його колективну складову, часи осілого життя та переходу з одного
тимчасового положення рівноваги в інше. Визначена область застосування квазікристалічних уявлень в воді.
На основі даних комп’ютерного моделювання середньоквадратичного зміщення молекул води отримані
оцінки величини та температурної залежності фактору Дебая-Валлера. Був запропонований новий механізм
самодифузії у воді, згідно якому переміщення молекули води з одного положення в інше відбувається навіть
при наявності двох водневих зв’язків. Досліджена роль іонів електролітів на характер теплового руху



молекул води.

2. The dissertation is devoted to the investigating of water properties according to quasi-elastic incoherent
neutron scattering data. On the its basis the typical parameters of molecules’ thermal motion – the full self-
diffusion coefficient, its collective contribution, the residence time and transition time from one temporary
equilibrium position to other. The applicability region of quasi-cristallic representation is determined. On the basis
of computer modeling mean square displacement data the value and temperature dependence of Debye-Waller
factor are estimated. The new self-diffusion mechanism in water is proposed. According to this mechanism the
displacement of water molecule takes place even in the presence of two H-bonds. The electrolyte ions’ influence
on character of thermal motion of water molecules is investigated.
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