Streszczenie

Zbadano wptyw wielkosci czgsteczek rozpuszczalnika na wiasciwosci strukturalne
i termodynamiczne granicy faz elektroda/elektrolit z SPM metodg GCMC i poréwnano
tak otrzymane wyniki z uzyskanymi z teorii MPB. Symulacja GCMC wymaga
znajomosci wspotczynnikow aktywnosci. Do ich obliczenia zastosowano odwrdcong
technike IGCMC. W celu interpretacji wynikdéw otrzymanych dla elektrolitu z SPM
badania rozpoczeto od analizy dwusktadnikowej mieszaniny sztywnych kul.
Nastepnie badano model elektrolitu z SPM o réwnych i r6znych srednicach jondw i
czasteczek rozpuszczalnika. Stwierdzono, ze mniejsze kule w mieszaninie z
wiekszymi majg nizszg wartos¢ wspotczynnika aktywnosci. Do opisu wspétczynnikdw
aktywnosci elektrolitbw rzeczywistych zatozono, ze aniony i czasteczki
rozpuszczalnika majg rézne srednice. W badaniach tych uwzgledniono hydratacje
jonéw i asocjacje czasteczek rozpuszczalnika. Otrzymano bardzo dobrg zgodnos¢
wynikow symulacji IGCMC z eksperymentem. Potwierdzono réwniez stusznos$¢ teorii
Marcusa mowigcej, ze rodzaj soli ma wptyw na wielkos¢ asocjatow wody. Nastepnie
badano wpltyw wielkosci czgsteczek rozpuszczalnika na witasciwosci strukturalne i
termodynamiczne granicy faz elektroda/elektrolit z SPM za pomocg symulacji GCMC
i teorii MPB. Stwierdzono, ze mniejsza $rednica czgsteczek rozpuszczalnika sprzyja

przyleganiu anionéw do powierzchni dodatnio natadowanej elektrody.



