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ДОКЛАД О ПРОДЕЛАННОЙ РАБОТЕ И ПРЕДСТАВЛЕНИЕ СТАТЬИ

Базилевский М.В. (в.н.с., д.х.н.)

“ Интерпретация эффектов избирательной сольватации в рамках усовершенствованной континуальной диэлектрической модели среды.”

М.В.Базилевский, А.В.Одиноков, Е.А.Никитина, Н.Х.Петров

Характерным признаком эффектов сольватации в бинарных смесях полярного и неполярного растворителей является неоднородность состава среды. Она проявляется как накопление полярной компоненты растворителя в ближайшем окружении растворенных полярных или заряженных молекулярных систем.  Для последовательного описания сопутствующих эффектов в рамках континуальной теории диэлектрической среды необходим явный учет ее неоднородности через пространственную зависимость диэлектрической проницаемости. Такая модель была разработана в нашей группе за последние несколько лет. Она будет обсуждена в первой обзорной части доклада вместе с приложением к простейшим объектам – сферическим ионам. Во второй части доклада будет описана оригинальная разработка, в которой  эта методика распространена на растворенные объекты произвольной формы и применена к расчету потенциалов эффективного взаимодействия ионных пар в бинарных  смесях бензол/DMSO. Ее практическим приложением является интерпретация зависимости от состава бинарной смеси для квантовых выходов различных процессов дезактивации возбужденных синглетных состояний цианиновых красителей (исследования проводились в ЦФ РАН).

Статья:

“THE DIELECTRIC CONTINUUM SOLVENT MODEL ADAPTED FOR TREATING PREFERENTIAL SOLVATION EFFECTS”

M.V. Basilevsky, A.V. Odinokov , E.A. Nikitina, N.Ch. Petrov

Theoretical investigation of electrostatic solvation effects in binary solvent mixtures composed of non-polar and polar ingredients require the elaboration of advanced continuum solvent models in order to treat explicitly the non-uniformity of the dielectric medium, which is an inherent feature of such complicated systems. The present article gives a concise account of the appropriate continuum-level theory developed recently and tested on the solutions of spherical Born ions in the mixtures of benzene and dimethylsulfoxide (DMSO). Its further application for studies of the interaction of ion pairs in the same solvent mixtures with the DMSO contents varying in a wide range is reported. The results are compared with the MD simulations of the same systems which allows for the proper calibration of the parameters of the continuum solvent model.
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