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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
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Тема дисертації:
1. Теоретичне моделювання взаємодії поверхні наночастинок кремнезему з водними розчинами електролітів

2. Theoretical simulation of interaction of surface nanoparticular silica with aqueous solution of electrolytes

Реферат:
1. Знайдено рівноважну будову відповідних адсорбційних комплексів, а також структури активаційних
комплексів, які утворюються при переходах між молекулярним станом та станом з просторово розділеними
зарядами, що дозволило визначити енергії депротонування силанольної групи поверхні не лише з
урахуванням енергії, витраченої на руйнування зв'язку ?Si-OH, а й взяти до уваги енергію гідратації протона.
У межах розвинутої моделі показано, що адсорбція деяких катіонов лужних металів на поверхні кремнезему
відбувається переважно на депротонованих силанольних групах в результаті іонного обміну. При цьому
відбувається зсув протолітичної рівноваги поверхневих груп. Розрахунки свідчать про утворення катіонної
форми силанольної групи при контакті поверхні кремнезему з кислим середовищем. Коефіцієнт її
депротонування визначається природою аніона та зростає за абсолютною величиною при збільшенні його
радіуса. Запропонована модель дозволяє розрахувати значення точки нульового заряду поверхні кремнезему
в присутності на ній адсорбційних комплексів різної природи. В рамках узагальненої моделі гідратованих
адсорбційних комплексів сполук лужних металів у молекулярному стані та стані з розділеними зарядами за



участі молекул Н2О та силанольних груп поверхні кремнезему розраховане значення рКМе, яке збільшується
в ряду Li<Na<K, що відповідає експериментальним даним.

2. The equilibrium spatial structures have been found of respective adsorption complexes as well as those of the
activated complexes formed due to transitions between the molecular states and charge-separated ones what
gives an opportunity to evaluate the deprotonation energy values for surface silanol groups taking into account not
only the energy necessary to rupture a Si-OH bond but also the proton hydration one. It has been shown within
the frameworks of the model developed that adsorption of cations on silica surface seems to occur preferably on
deprotonated silanol groups due to ion exchange. This is accompanied by changes in the protolytic equilibrium of
surface groups. The results of calculations testify the formation of a cationic form of silanol group due to contact
of silica surface with acidic medium. Relative deprotonation constant is determined by the anion nature and its
absolute value increases with an increase in its radius. The model proposed gives a possibility to evaluate the value
of zero charge point for silica surface provided it bears adsorption complexes of various nature. Within the
frameworks of generalized model for hydrated adsorption complexes of alkali metal compounds in the molecular
states and in charge-separated ones involving water molecules and silanol groups of silica surface the pKMe values
have been calculated that increase in a row Li<Na<K, what agrees with experimental data. rption on fumed silica
corresponds to four-step model, and the pH-dependence of adsorption is determined by the contribution of
electrostatic and hydrophobic interactions of BMPA molecules with the sorbent surface. Quercetin and rutin are
adsorbed on the fumed silica from organized solutions much more effectively than from aqueous solutions due to
the formation of supramolecular complexes (in solution or on the surface), and the pH-dependence of flavonoid
adsorption in the composition of these complexes is determined by the sorption properties of individual PVP, HSA
and BMPA.
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