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Конформационная структура и динамика молекул 4‑n‑гептилокси‑4'‑цианобифенила в жидкокристаллической фазе

Кобылин Игорь Васильевич

Целью работы является установление молекулярной структуры термотропного  жидкого кристалла 4-н-гептилокси-4'-цианобифенила (7OCB) ме​тодами ЯМР и компьютерного моделирования.

Выполнен анализ экспериментальных спектров ЯМР жидкого кристалла 7OCB. Проведено компьютерное моделирование системы из 784 молекул методом молекулярной динамики. Моделирование проходило с использованием полноатом​ной модели в каноническом ансамбле NVT. В процессе моделирования был осуществлён переход к модели объединённых атомов и обратный переход к полноатомной модели в целях сокращения времени моделирования.

В ходе наблюдения эволюции системы были вычислены параметр ориентационного порядка, параметр двухосности жидкого кристалла, коэффициент диффузии, распределения двугранных углов, цилиндрические функции распреде​ления плотности атомов молекул, константы диполь-дипольных взаимодействий.
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