17IOPIC TAKBIPBLIBBI:

MaxkpoMoJieKkyaaapaibIK dpeKeTTecyaepAiH 3aMaHaAYH KOHUENIUJIAPbI: TEOPHS KIHE
Moj1eJibaep

1. lppicTin makcaTbl

e MakpomoreKyaapablK dpeKeTTeCyIepAiH TaOUFaThIH, TYPJIEPiH JKOHE OJIapIbIH
MaTepHall KaCHeTTepiHe dCepiH TYCIHAIPY;

o Tlomumep xylenepinaeri GU3NKaNBIK XoHE XUMUSIIBIK OaiiylaHbICTapABIH TEOPUSIIBIK
HETi3/IepiH KapacThIpy;

e 3amaHayu MOJIENbB/Ep MEH €CeNTey diCTePi apKbUIBI MaKpOMOJICKYJIallapAbIH ©3apa
OpeKeTTeCyiH CUIaTTay NPUHLIUITEPIH MEHIepY.

2. KoJ1 :xeTKI3UIETIH OKY HOTHIKeJIepi
Jopic coHpIHa O1TiM aTyIIbL:

1. MakpomoreKynaapaiblK OpEeKEeTTECY/ IIH HEeT13r1 TypJepiH axbIpaTa ajabl;

2. TlonmmepnepaiH GU3NKa-XUMISUIBIK KACHETTEPIH OpPEKEeTTeCyJIep TYPFhICBIHAH TYCIHIIpe
ayapl;

3. MakpoMoJIeKyTalbIK KYHeJIep/IiH 3aMaHayu TCOPHUSUTBIK MOJISIIBICPIH CUIIATTAM ajla/Ibl;

4. EcenrTey XUMHUSCHl MEH MOJIEKYJIAJBIK IMHAMUKA SAICTEPiH KOJJaHy Heri3iH Oinei;

5. TMomumepiik MaTepuangapsIH KYpblIbIM—KacueT—(pyHKIUs OaillaHbICBIH TYCiHEI.

3. Jlopic KoHcneKTicCi
3.1. MakpoMoJieKky.1aapaJibIK dpeKeTTecy1iH MIHi

MakpoMoseKyraapaiblK opeKeTTeCyiep — OYJI MOJIMMep TI130€KTepl apachbiHAAFbl (PUUKATBIK
HeMece XUMUSUIBIK OailJIaHbICTap, OJlap MaTepUalblH MEXAHUKAJIBIK, )KbUTYJIBIK JKOHE
epITIITIK KACUETTEPIH aHBIKTANIbI.

Heri3sri apekettecy Typiepi:

e Ban-gep-Baaanc kymrepi (1ucriepcusIIbIK, OpUSHTAIMSIIBIK, WHIYKIUSIIBIK);

e CyrekTik 0ails1aHBbIC,

e DJIEKTPOCTATHKAJIBIK dpeKeTTecyJiep (MOHAbI OJIUMEpIepE);

e T'uapodo0THIK KIHE T—T JpeKeTTeCcyJIep;

o KoBajeHTTIK koHe KOOPAUHANMSAJIBIK OallyiaHbIcTap (KEJIIMIENTeH, CIIUTHIN
MIOJINMEPIIEPLIE).

by opekeTTecynepiH TaOUFAThl MOJIUMEPIIH KYPHUIBIMBIMEH (TaKTUKAIBIK, MOJIEKYJIAJIBIK,
Macca, OJISIPIBIK, T.0.) THIFbI3 OAMIaHBICTHI.

3.2. TeopusiabIK Herizaep

1. ®aopu—Xarruuc TeopHschl

[Tonmmmep epiTIHAIIEPIHIH TEPMOIUNHAMUKAIBIK TYPAKTHUIBIFBIH CUTIATTANTBI.

Heri3sri mapameTp — y (MHTepaxius mapaMeTpi), ol epiTKIIll TIeH MOJINMEp apachIHIaFbl ©3apa
OpEKEeTTEeCy SHEPTHUSICHIH KOPCETE/I].

EpiTiHAiHIH €pKiH SHEPTUSCHIL:



AG=RT(N1$1Inp1+N2d2Ind2+xdp1d2)

2. Pyounmreiitn—Koapaym (Reptation) mogedi

by monens mosmmmMep Ti30€KTEpiHIH KO3FAIbICHIH IIEKTEYJI OpTaaa (TopJa) CUIaTTaiabl.
MaxkpomorieKyJa «KbUTaH» Topi3/li KO3Fana bl — OYJI TYTKBIPJBIK IIEH CEPIIMALIIK KaCHETTEPiH
TYCIHIIpYyTe MYMKIHJIIK Oepe/i.

3. Mouekyaanabik nuHamuka (M) :xone MonTte-Kapso moaeabaepi

o MakpomoseKysaapaiblK e3apa oCepi CaHAbIK €CENTey KOHE BU3yaTu3alysiay YIIiH
KOJIJAaHBLIAIbI.

e M/l ozici apKbUIBI TOJIUMED Ti30€TiHIH KYPBUIBIMBI, SHEPTHICHI, TEMIIEpaTypa acepi
3epTTenei.

e MonTte-Kapmo ofici cTaTuCTUKATIBIK TEHIepIMIETT KOH(DUTYpaUsIap bl MOICITbICH/T.

4. Cy-epiTtinai koHe 6monoJnMepJiik e3apa acepJiep

buononumepnep (akysi3, JIHK) cy MonekynanapbIMeH OpeKeTTeCy apKbUIbl ©3 KEHICTIKTIK
KYPBUIBIMBIH TYPaKTaH IBIPAIBI.

['unpodoOTHIK ocep MeH CyTeKTik OalaHbIcTap — TaOUFU MaKpPOMOJIEKYIaapaibIK
OpEKEeTTEeCY/iH HETi3r1 KO3FayIIbl KYIITEPI.

3.3. MakpoMoJieKky1aapaJibIK dpeKeTTecyaepain dcepi

e MexaHMKAJBIK KACHETTEpPre: CepIiMIUIIK, OCPIKTIK, TYTKBIPIIBIK;

o JKpLIyJBIK KacHeTTepre: MIbIHBUIAHY TeMepaTypachl (1Q), 6anky Temreparypacsl;
o Epirimrikke xoHe (pazajbIK Kyiire: KOMnaTHOMIBALUTIK, MUKpOGa3abiK 06IiHYy;

e  Mopdoaorusra: KpUCTAIIBUIBIK JIPEKeci, aMOP(THIK aifMaKTap IbIH CHUTIATHL.

3.4. 3amanayu 0arbITTap MeH MojieJibjep

1. KomnbloTep/iik XUMHUA KdHe KBAHTTHIK MexaHnuka yaicrepi (DFT, QM/MM):
[Tonmmepiik xyHenepaeri SHeprust anMacyblH, OaiaHbIc OEpPIKTITiH ecenTeyre
MYMKIHJIIK Oepei.

2. KoonepaTtusTti apekerTecy Moaeab/aepi:
bip MakpomMosiekyiaHbIH KYHi Kepii Ti30ekrepre acep etei (OenokTap/siH OyKTenyi,
HAaHOKOMITO3HT TY31Ty1).

3. I'mOpuaTi MaTepuajaap Teopuschol:

OpraHukaibiK koHe 0eHOpraHUKaIbIK KOMIIOHEHTTEP/IIH 63apa OpEeKETTECYiH
CUMaTTaiibl (MbICalbl, CHIIMKAT-TIOIMMEP HAHOKOMITO3UTTEPI).

4. BUOMHMETHKAJIBIK MOJeJIbAep:

TaOuru xyienepaiy opeKeTTecy NPUHIUNTEPIH CHHTETUKAIBIK TIOJTMMEpIIepre KOIJIaHy.

4. KOpbITBIHABI

MakpomoreKyiaapaiblK 9peKeTTecysiep — MOoJIUMEpIepAiH KYPbUIBIMbI MEH KaCHETTEPiH
AHBIKTAUTHIH HET13T1 hakTop.

3amaHayu Teopusiiap MeH Mojensaep (Prnopu—Xarruue, penrtanus, MOJIeKyIalbIK JHHAMUKA,
DFT) nonumep xyienepiHiH MiHe3-KYJIKbIH 9] O0JKayFa MYMKIHAIK Oepei.

by GarbIT MaTepuantany, OMOMOIMMEP XMMHUSCHI KOHE HAHOTEXHOJIOT U callalapblH/ia )KaHa
OybIH (QYHKIMOHAJIBI MaTepUATIAAPBIH K00aTayIbIH TEOPUSIIBIK HET131H Kypan/bl.

5. KoipanbLiran dgeduerrep
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