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BNAVB TMAPATALII FHOKO3W

HA 1T ICPUCTANI3ALIHO

p36oscbka O.B., WtaHreea H.l.,, FopAiitvyk H.l. - HauionanbHuil yrisepcuTeT xapuosux

TEexXHOnNoril

| YkpaiHi Ta iHwmnx KpaiHax CH/, i3 KyKypyA43siHo-

B rio Kpoxmaso NpoOMUCNIOBUM LUSIIXOM OTPUMYIOTb
KpUcTaniuHy Koy y BUrnagi MoHorigpary'. MpakTuu-
HWIA IHTepec K)ae BUPOOHMLTBO I/1H0OKO3W B aHTigpuAaHil
thopmi. KpucTanu aHrigpuaHoi rnoKosmn BigHOCATLCS L0
POMGIYHOT CMCTEMM, BOHWM MILHILWI i MatoTb 6inbL foc-
KOHaJTy (hopMyii HidXK FigpaTHi, AKi KpUCTaniaytoTbCa y BUT-
napi nnactMHok. Kprctanisawis aHrigpugy rinokosv Big-
6yBaeTbCs 3a BUCOKUX TemnepaTyp (noHag 50°C) 3HauHO
LUBWALLIE HDK .FifpaTy, WO cnpuse NiABULLEHHIO eheKTUB-
HOCTi BMpOGHMYTBA. poTe, BUPOOHULTBO aHTigpUAHOI
NIFOKO3U CTPUMYETLCS BHACMIAOK TEXHOMOTIYHUX TPYL-
HOLLIB, & NUTaLHA DOPMOYTBOPEHHA KPUCTaNIB rNHOKO3N
3aMLWAaThCA 0CTATOYHO He 3'acoBaHuMK [1].

Cnig BIAMITATK, L0 3a1€XKHICTb PO34YNHHOCTI FTHOKO-
31 Ta B'A3KOCTI 11 PO3UMHIB Bif TeMMNepatypu, a Takox
pexXumu KpucTanisayii rnioKo3n B aHrigpuaHii abo rig-
paTHii! hopmi BCTaHOB/IEHI eMMiPpUUYHUM WNsaxXoM. [ns
MOACHEHHA MeXaHi3My YTBOPEHHSA 3a TUX YU iHLLIMX TEX-
HOMOTiYHMX YMOB KpUCTaNiB PisHUX KpUcTanorpapivuHnx
cucTem HeobXxifHO 3'icyBaTh 0COBNMBOCTI B3aEMOLIT MO-
NeKy”N BOAM 3 TNIH0KO3010, CTPYKTYPY rigpaTis r/loKo3mn Ta
X cTabifbHICTb. PO3WMPEHHS 3HaHb 3 eHepreTuUKu rig-
paTauii rt0Ko3n fa€e MOXMBICTb HAYKOBO 06IpyHTYBa-
TW YTBOPEHHSA KPUCTaNiB rNHOKO3M TigpaTHOT abo aHrig-
PUAHOT hopmu.

"NoKo3a Ha. iCXKinb 40 PeYOBUH JO6pPE PO3UMHHMX Y
BoZi. BOHA aKTMBHO TifpaTyeTbCs Y BOLHUX PO3UMHAX
3aBAAKN YTBOPEHHIO BOJHEBUX 3B'A3KiB. PO3YMHHICTB,
B'A3KICTb, €/1EKTPONPOBIAHICTb, ABULLE MyTapoTav,ii Ta iH-
LU BNAaCTUBOCTI PO34YMHIB I/IKOKO3M TICHO NMOBYA3aHi 3 ABU-
Wwem rigpatauii. Came Le 3yMOB/IIOE HE Ti/fIbKW TEOpeTUY-
Hy, @ I 3Ha4Hy NPaKTUYHY BaX/MBICTb BUBYEHHSA rigpaTa-
LiT rnoKo3Kn Ta NOB'A3aHi 3 HeHD TEXHOMOTIYHI HacNiAKN.

Asuwe rigpaTauii BUABNSAETLCA B MOMITHOMY BifXu-
NEHHI NoBeAiLKM PO3UMHIB /IIOKO3W Bif ifeasbHUX. 3a
LaHUMK pobiT [3—6], MpUCBAYEHNX SOCNIMKEHHAM Tig-
patauii caxapufis, MOXHa MNPUNYCTUTH, WO B Mipy
30iNblUEHHA KOHLeHTpaLiT rHoKo3M B PO3UYMHI 3pOCTaE
yacTka Hezamep3aruoi Boau (Tob6To, 3B8'A3aH0I) BigHOC-
HO 3arasbHoro! ii BMICTy, NpoTe YacTka 3B'A3aHOT BOAM,
Lo npunagae Ha o4MHNLIO PO3YNHEHOT IIHOKO3WN 3MEH-
LIYETbCA. 3 UbOr0 BUXOAUTD, iL0 NPU 36iMbLUEHHI KOH-
LleHTpaLii roKo3n, NOHaj SKYCb BU3HAYeHYy BEeNUYMHY,
CTYMiHb 11 TigpaTHIT 3MeHLWYeTbCA. MOXHa BBaXaTw,
LL,0 3MiHa (hopMK KpUCTaniB rNOKO3M NpU KpucTanisayii
3 NepecnyeHnX POo34UMHIB PI3HUX KOHLeEHTpauili 3ane-

30

HaBefeHO pe3ynbTaTu LOCNigXeHb rigpaTauiirnto-
K031 3a 4ONOMOTOK KOMMN'lO TEPHOiXimMii Ta06-
rPyHTOBAHO BNAUB pPi3HUX (haKTOPiB Ha KpUCT ani-
3alito pi3HUX (hOpM FNOKO3MN B rigpaTHIih abo aH-
rigpigHin dpopmi.

XWTb Bifj XapakTepy 3B'A3KiB MONEKYN [/1Il0OKO3M 3 BOAOH
Ta HasBHOCTI B PO34MHi JOMILLOK.

MiXMONEKYNAPHI B3aEMOAIT rIOKO3U B PO3UMHAX
3HAYHO YCKNAAHIOKTb TeOpPeTUYHE AOCNILKEHHSA NPO6-
nemu. [pAMUIA KBAHTOBO-MEXAHIYHWIA PO3pPaxyHOK
06 €4HaHOT CMCTEMM PO3YMHHUK —PO34YNHEHA PEYOBU-
Ha B 3a/1eXKHOCTI Bij TeMnepaTypu Ta KOHLeHTpauii pe-
YOBUWHW Ha JaHOMY eTarli HEMOX/MBUIA Yepe3 o6uncnio-
BasIbHI TpyaHowWi. Tomy, K NpaBuio, BUKOPUCTOBYHOTb
CMPOLLEHI NiAXOAN ANA CTBOPEHHS afeKBaTHOT MOZeni,
fKa Oyfe BpaxoByBaTu creyndiky B3aeMOAil MONeKyn
rNHOKO3W Ta BOAM. 3a A0MOMOroK crnelianbHoT nporpa-
mu HyperCiiera Hamu 6ynu npoBefeHi po3paxyHKu
eNIEKTPOHHOT 6y0BMN MOJSIEKY/IN TIHOKO3M Yy a- Ta (i-Tay-
TOMepHUX (hopMax Ta MOHOTIPATIB rMOKO3M MeToLamMu
MOJIEKYNAPHOT MeXaHIKM Ta KBaHTOBO-XiMIYHUMK. 3rif-
HO LMX pO3paxyHKiB Haibinbll eHepreTMYHO BUTigHe
MONOXEHHA Y MOIEKYN P-rNOKOo3uM B KoH(opmauii Cl Ta
1C, W0 NOACHIOE YTBOPEHHS KPUCTaNiB MepeBaXKHO
a-r/10KO03W, SIKa € MeHL CTabifIbHOK B PO3UMHI. Takox
6ynn po3paxoBaHi 3HaYEHHS 3aranbHOI eHeprii MOXnu-
BUX MOHOTIfpaTiB [/HOKO3M | BCTaHOB/EHI HaibinbL
CTabinbHi, WO BiANOBIJaE MNOMOXKEHHIO OCTaHHbLOI CKO-
OPLVHOBAHOT IHOKO30t0 MOJIEKY/IV BOAMN.

3MiHa MILUHOCTI BOAHEBMX 3B'S3KiB BHACNIAOK 3MiHU
KOHLIeHTpaLii po34nHy Mae CynpoBOKYBATUCh 3MiHOHO
eHepreTMYHOro CTaHy faHoro po3uunHy [5]. Komntotep-
Ha XiMiTl Jae MOX/IMBICTb BCTAHOBUTU 3MiHW 3aranbHOro
eHepreTUYHOro CTaHy CUCTEMMU B 3a/1EXKHOCTI Bif Aii TOro,
Yy iHLWOro YNHHMKA Ha faHy cuctemy. KBaHTOBO-XiMiy-
HUMW MeTogamMun By/no BU3HAUYEHO XapaKTep 3a/1eXKHOCTI
eHepril rigpatis a- Ta p-r1OKO3U Bif CNiBBIAHOLIEHHS
KiNIbKOCTi MOJIEKYN BOAW i FMOKO3U B PO34YMHi. B AKOCTI
mMogeneii Ans pospaxyHkiB 6ynn obpaHi Monekynu
a-roKo3n Ta P-rftoko3n y Bakyymi B KoHopmauii Ci.
[aHi monekynu posmiwysanu y "60okcax" pisHUX po3mi-
piB i npoBoguan po3paxyHku. KomniotepHe mopfesnto-
BaHHSA CTPYKTYP, AKi YTBOPIOKOTLCA Y PO3UMHAX TTHOKO3M
Pi3HOT KOHLeHTpaLii, BUKOHYBANOCb Ha OCHOBI MeTOAYy
MONEeKYNApHOT MexaHiku MM+. ocTynoBo BUAansoumn
MOJIEKY/IN BOAM 3 “BoKca", OTpUMYBaiM Pi3Hi rigpatu
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monekyn rnokosu, NBN r

Puc. 1. 3anexHicTb 3aranbHoieHepriimogeneii Bignosig-
HO a- Ta {i-rnKo3u Bif cNiBBIgHOLWEHHSA KiNbKOCTI
MOEKyn BOAW i FNIOKO3M Ans "6okca" po3mipom:

HM; 3, 4 - 1X1X1 HMm

r7IFOKO3U, NPOBO/IUAN ONTUMI3aLit0 Mogeneit i Bu3Hava-
NN BIANOBIAHY™ 32TV HY eHeprito. [aHi 3aneXxHocTi 3a-
rafibHO! eHeprH rigpatis rnKo3W Bif CNiBBigHOLIEHHS
bKOCTi MO/IEKY/T BOAW 4,0 MOJIEKY/ T1H0KO3U NBNr Ans
6OKCIB pi3HUX po3MipiB NpeacTaBneHi Ha puc 1
Ha rpacgiky MoXKHa BUAINNTY TP 0671acTi 3 PI3HNMM
Haxunamu Kpumemx. [leplumii 3anoM cnocTepiraeTbcs
OpW 3Ha4YeHHI cniBBigHOLWEHHA NBN r 6/113bKO 4...5, 110
BIZMOBIfae KOHLEHTpPaL i rNHOKO3HOI0 PO3UnHY 67 71%
| cTaHy Hacu4eHHs]3a Temnepatypu 50°C. 3 aHanisy nos-
paxoBaHWX faHUX, LPYrUiA 3a10M MOXHA BM3HAYUTU B
Mexax cnieBigHoweHHA NBNr 6nm3bko 33..35. Taka
KifIbKiCTb BOAW NpUNagae Ha MOJMIEKYY IHOKO3U Y PO3-
YynHax KoHLUeHTpauieto 28...30%. Takum YMHOM, BU3Ha-
YeHHS TPbOX CTPYKTYPHUX 30H MNMHOKO3HUX PO3YUHIB AK
NposB ABMLLA rigpaTayii fae MOX/IMBICTb NOACHUTU paj
BNaCTMBOCTEN TMHOKO3HUX PO3UYMHIB | NOBH3AHUX 3 HU-
MU TEXHOMOTIYHUX NNTaHb.
AHanisyoun rpadik po34MHHOCTI [1H0KO3M Y BOLI B 3a-
B, TemlICpaTypu, OTpuMaHuii AOCTIAHUM LNS-
XOM 12], MOXKHa BUAINNTY TpU 061acTi KOHLEHTpaLii ans
HaCcMYeHNX PO3UYMHIB rNHOKO3UN: KoHLUeHTpauia 30..33%
LUPlMo™to € ,HacnyeHOMY pO3YUHY 3a TemrepaTyp
...0,5 C, oonacibi KoHueHTpauin Big 30% go 70% Big-
noBifae HacuueHHto Jatemnepatyp 0,5..50°C ge B po3
YMHI iCHYe piBHOBAra 3 TBepfot0 (ha3oto rifpaTHOi KO-
, @32 BiflbLl BUCOKMX KOHLEHTpaLiil, SKi MOXuBI 3a
Temnepatyp Buxe 30:C, B pO34MHi BCTAHOB/HOETHCA PiB-
oBara 3 TBepZot patoto aHrigpuay rnokosu. Bouesunib
CMOCTEPIraeThCs Y3ro4pKeHICThb i3 BU3HAYEHUMU HaMU 30-
HaMun rigpartauii rnKosu, Wo NigTBEpLKYE iCHYBaHHS
CTPYKTYPHUX 3MiH Y PO3UMHAX Pi3HUX KOHLEeHTpaLiil.
AKLIO NPUIAHATM PO3MOAIS BOAW B PO3UUHI HA YaCTUHY
LLIOYTBOPIOE BMIACHE PO3YUMH i YALLIUHY MOJIEKYN BOAW, SKi
6epyTb yyacTb B rigpartauii rnoKo3u (BifibHY i 3B'A3aHy)
MO>XHA LLIUTY BUCHOBKY, LLLO MNPV NiABULLEHHI KOHLEHTPa-
LT, KiNbKICTb BUTPAYaEMOT Ha rigpartaLito BOAM i3 3arab-
HOrO L, BMIiCTY 36iNbLUYETHCA. Y HACUYEHMX PO3YMHax 3a
Tanoi TemMrepartypu icHye piBHOBara Mix rifparosaHumm
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MOJIeKynlaMu FNHOKO3U i BifIbHOT BOAW. 3rigHo Teopii M.I
[Jaiwesa, 3 NigBuLLeHHAM TemnepaTypu 3a paxyHOK
36iNbLUeHHA KIHETUYHOT eHepril MOSIeKy 3MEeHLUYETLCA

y7cMHw IY  TallliT/IOKO3M 1 BLUC/IAOK 3B-bHEHT
T71FOKO3M LU BOﬁlgl’ 36i!‘IbI.IJ¥€TbCH PO3YMHHICTb
NOKO3M. Y BUCOKOKOHLIEHTpOBaHNX po3ymHax yci Mosie-
KY/MBO T MOXYTb BBXATNCA 3KOOPAVHOBAHUMU MOSie-
Kynamu rnoKo3n. TakMm YNHOM, MOXHa BBaXKaTu Lo B
MeXxXax KOHLeHTpauii Big 30% go 70% = 4...35 Ha
puc. 1) Monekyna raOKo3W YTBOPKE BeNUKY KifbKiCTb
BOZHEBMX 3B A3KLU i3 MOIEKY1aMW BOAM | NPpY HaBMXKeH-
Hi O KOHUeHTpauii p034nHy 70% PakTUYHO HEMAE MO-
non 6 3 : HE 3BAH/X 6e3nocepeaHbo 3 TNHOKO30H0,
wo 06ymoBntoe MILHICTb faHOI CTPpYKTypu. [pu Lbomy
MOXYTb BMHUKATW MOMIMEPHi acouiaTy MOHOrigparis
rNHOKO3M, K, BOYA0BYIOTHCA B KPUCTaNIYHY peLliTKy
Mpw nepeBULLLEHHI KOHLEHTPALIT HACMYEeHOro po3yn-
HY r110K03U noHag 70% (Lo MOXIMBE NP NigBULLEHHI
TemnepaTypu po3unHy noHag 50°C) HopMuy?t™ w e -
PepBLLETL CITKU BOAHEBMX 3B’A3KIB Moekin BOOY Mpwu

renrr ™ “0nekyn BOAW CTaE HeLOCTATHLOHO,
KO3 ¢ _ yBaT MONEKYNAPHY B3aEMOAIIO T/1H0-
Ko3n Llel ctaH po3uyuHy BUIMNOBIAAE CNIiBBIgHOLEHHIO

r MmeHwe 4 (Puc- O- Came LA B3aEMOAINA CNPUSE yT-
BOPEHHIO acowiaTiB rMKo3M i BUHUKHEHHIO TBEPAOT (ha-

HEHHA fos&T datihkbOxAcio ETRKHARSAYN, AT ARSIuAl
MAa cal Pa4a€NaCA NEBHa eHepri -OEOM Ha Hall NOr-=
m:rﬁ Came 3a Temneparypu BVILI.Lg ) TayKOHLI,eHTpaLI,II
pO34UmMHYy rnoKo3n Bulle 70% cuctema npu 3MeHLUEHHI
KLWbKOCTI MOJIeKyn BOAW, 3KOOPAWHOBAHWUX T/IHOKO30H0
Mae AOCTaTHIl piBeHb eHeprii 4ff 0CTaTOYHOro 3Bifb-
Hwu B N JEKYTHOKU Biﬂ, Monekyn B°[ln, 3B'43aHNX 3
HUMW BOLHEBMMM 3BH3KaMU, YTBOPeHHS acouiaTiB Lo
3YMOB/IHOE BUHUKHEHHSA TBEPAOI (ha3un aHrigpuay rioKo-
3u. EHeprig, fka BUAINAETLCA NPU KpUCTanisauii, BUKO-
PUCTOBYETLCA AN MNOJanblUOi Aerigpatauii Monekyn
rNIOKO3N 1 yTBOpeHHA 11 acouiatiB. Tomy yTdeni aHrig-
PUAHOT FNIOKO3M 0X0N04XYBaTU HKYe 50°C He cnif

laknM ymHOM, rigpaTayis MONEKYN rMOKO3N € O4HUM
i3 HaMBaXXNMBILLMX YNHHWKIB, SIKi BMMBAKOTL Ha acoli-
aLito MONeKyn, a OTKe i Ha MPoLEeC 3apoLXKeHHSA TBepAOi
(ha3n, PopmMOYTBOPEHHA Ta POCTY KpUCTaiB.
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