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1. Вплив молекул розчиненої речовини на структуру та термодинамічні властивості води.

2. The influence of the molecules of the soluted substance on the structure and thermodynamical properties of
water.

Реферат:
1. Дисертацію присвячено визначенню впливу полярності та будови молекул розчиненої у воді речовини на
зміну структури їх ближнього оточення та термодинамічних властивостей водних розчинів. Встановлено, що
із збільшенням різниці значень дипольних моментів молекул розчиненої речовини і води збільшуються
зміни структури ближнього оточення введеної молекули. Аналіз радіальних функцій розподілу, енергій
міжмолекулярних взаємодій та числа найближчих сусідів для водного розчину етилового спирту при
різному вмісті етанолу дозволив визначити концентрації, при яких утворюються кластери: при xet=0.22 м.д.
утворюються кластери з молекул етанолу; при xet=0.75 м.д. починають утворюватись кластери з молекул
води.



2. The thesis is devoted to the determination of the influence of the structure, po-la-ri-ty and concentration of the
soluted substance on the structure and energetics of aqueous solutions at temperature 300 K. It was found out
that the less polarity of the soluted molecule the stronger influence of that molecule on the change of the solution
hydrogen bond net. The analysis of the radial distribution functions, the energies of intermolecular interactions
and numbers of the nearest neighbours for the aqueous solution of ethanol at different concentrations has allowed
to determine the concentrations at which the clusters are formed in the solution: at xet=0.22 м.д. the clusters of
the ethanol molecules are formed; at xet=0.75 м.д. the clusters of the water molecules begin to form.
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