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,Zastosowanie modelu hantli w badaniach wtasciwosci fizykochemicznych
i strukturalnych uktadéw homo- i heterogenicznych metodg Monte Carlo”

Termodynamiczne i strukturalne wiasciwosci liniowych czgsteczek i jondw
modelowanych za pomocg hantli w ukfadach homo- i heterogenicznych zostaty
zbadane za pomocg symulacji Monte Carlo. Hantle sktadajg sie z dwdch
przylegajgcych do siebie sztywnych kul. Omoéwione zostaty radialne funkcje rozktadu
oraz zalezno$ci wspoétczynnika aktywnosci, sredniej energii potencjalnej, pojemnosc¢
cieplna przy statej objetosci od stezenia.. Wyniki poréwnano z modelami:
PM i RPM+SPM. Dla uktadu heterogenicznego rozwazane sg dwa przypadki s3a:

1. nienatadowany model sktadajgcy sie z ptaskiej sciany i hantli

2. model z tadunkiem skfadajgcy sie z ptaskiej elektrody i elektrolitu zawierajgcego

dodatnio natadowane hantle.

Struktura uktadéw heterogenicznych opisana zostata za pomocg singletowych
funkcji rozktadu oraz funkcji orientacji sredniej. Analizowany jest wptyw srednicy oraz
stezenia. W modelu z tadunkiem wifasciwosci podwodjnej warstwy elektrycznej
sg opisane za pomocg potencjatu elektrostatycznego i elektrycznej pojemnosci
rézniczkowej dla szeregu stezen elektrolitu i gestosci tadunku powierzchniowego.
Zbadane zostaty jednowartosciowe, dwuwartosciowe i elektrolit o asymetrycznych
tadunkach oparte na modelu hantli. Réwniez przeprowadzona zostata analiza fuzji

kul hantli oraz modelu z niecentrycznie umieszczonym tadunku w kuli.



