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Тема дисертації:
1. Квантово-хімічний аналіз кластеризації амінів, тіоспиртів і цис-моноєнових карбонових кислот на
поверхні розділу фаз вода/пара

2. Quantum-chemical analysis of clusterization of amines, thioalcohols and cis-monoenic acids at water/air
interface.

Реферат:
1. В роботі наведено результати квантово-хімічних розрахунків в рамках напівемпіричного методу РМ3
ентальпії, ентропії і енергії Гіббса утворення і кластеризації амінів, тіоспиртів і цис-моноєнових карбонових
кислот на міжфазній поверхні вода/пара. Спонтанна кластеризації тіоспиртів починається при довжині
вуглеводневого радикала в 14-15 атомів вуглецю, амінів - при 18-19, цис-моноєнових кислот - при 17-19.
Розраховані параметри добре узгоджуються з відповідними експериментальними. Величини
термодинамічних характеристик кластеризації моноєнових кислот не залежать від положення подвійного
зв'язку в радикалі, за виключенням його крайнього розташування, коли зміняється число міжмолекулярних
Н-Н взаємодій. В рамках запропонованої моделі виділено п'ять типів межмолекулярних взаємодій між СН2-
групами, що відповідають різному взаємному розташуванню атомів водню в них. Показано, що "а"-тип таких
взаємодії найкращим чином описує наявні експериментальні дані. Запропоновано "Простий" метод



попередньої оцінки термодинамічних параметрів кластеризації ПАР на поверхні розділу фаз вода/пара, який
добре відтворює як термодинамічні параметри кластеризації, одержані в рамках адитивних схем, так і
відповідні експериментальні параметри.

2. In the work results of quantum-chemical calculations of entalpy, entropy and Gibbs energy of formation and
clusterization of amins, thioalcohols and cis-monoenic carbon acids on a water/air interface within the framework
of semiempiric method of PM3 have been held. Spontaneous clusterization of thioalcohols starts at length of
hydrocarbon radical in 14-15 atoms of carbon, amins - at 18-19, cis-monoenic acids - at 17-19. Calculated
parameters conform with proper experimental well. The values of thermodynamics parameters of clusterization of
monoenic acids do not rely on position of double bond in a radical, except for its extreme position, when the
number of intermolecular H-H bonds changes. Five types of intermolecular interactions between СН2-groups
were defined. It is shown, that "a"-type of such interactions describes experimental data the best. The "Simple"
method of preliminary estimation of thermodynamics parameters of clusterization of surface-active compounds
on the surface was offered, it reproduces the thermodynamics parameters of clusterization, got within the
framework of additive scheme, and proper experimental parameters well.
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