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Реферат:
1. Дисертацію присвячено з'ясуванню кластерної структури деяких одноатомних спиртів в конденсованому
стані, зокрема, поблизу точки фазового переходу тверде тіло-рідина та визначенню відмінностей
спектроскопічних проявів фазового переходу тверде тіло - рідина для спиртів з парною та непарною
кількістю атомів вуглецю. Виконано квантово-хімічне моделювання для різних типів кластерів метанолу, 1-
нонанолу та 1-деканолу, визначено просторову будову та енергетичні параметри всіх модельних структур,
розраховані частоти спектрів ІЧ поглинання. Зроблено висновки щодо особливостей змін кластерної
структури досліджуваних спиртів в конденсованій фазі. З'ясовано, що в області валентних коливань
гідроксильної групи для метанолу та 1-деканолу спостерігається характерне зміщення смуг поглинання в
область низьких частот при плавленні, що свідчить про перехід від менших кластерів до більших, а для 1
нонанолу - навпаки, смуга зміщується в область високих частот.



2. The thesis deals with the study of cluster structure of some monohydric alcohols in condensed phase,
particularly near the point of phase transition solid - liquid and the study of differences in phase transition
spectroscopic changes due to the number of carbon atoms in alcohol molecules oddness. Quantum-chemical
calculations for different types of clusters of methanol, 1-nonanol and 1-decanol were carried out to get
energetically optimal structure and IR absorption spectra for each cluster. The changes of cluster structure of
investigated alcohols in condensed phase were determined. In spectral region of stretching O-H vibrations,
characteristic red shift is observed for methanol and 1-decanol and blues shift is observed for 1-nonanol in melting
process. These changes in spectra were assigned to transition from smaller clusters to bigger ones in methanol
and 1-decanol, vice versa for 1-nonanol - spectral blue shift in process of heating was determined as a result of
redistribution from bigger clusters to smaller ones.
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