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Âàæíîé õàðàêòåðèñòèêîé ãðàíèöû äâóõ ôàç ÿâëÿåòñÿ ôîðìèðî-
âàíèå äâîéíîãî ýëåêòðè÷åñêîãî ñëîÿ (ÄÝÑ). Äëÿ îïèñàíèÿ ýëåêòðî-
êèíåòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ðàñòâîðîâ øèðîêî ðàñïðîñòðàíåíà ìîäåëü Ãóè-
×àïìåíà [1], îñíîâàííàÿ íà ïðèáëèæåíèè èäåàëüíîãî ðàñòâîðà. Â îáëà-
ñòè âûñîêèõ êîíöåíòðàöèé ýëåêòðîëèòîâ ïîâåäåíèå ñâîáîäíûõ èîíîâ
ñòàíîâèòñÿ ñèëüíî êîððåëèðîâàííûì è ïåðåñòàþò ðàáîòàòü ìîäåëè, îñ-
íîâàííûå íà òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ. Íà äàííûé ìîìåíò íåò àíàëèòè-
÷åñêèõ òåîðèé, êîòîðûå ìîãëè îïèñàòü ÄÝÑ â ýòîì äèàïàçîíå êîíöåí-
òðàöèé.

Îáúåêòîì èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿëñÿ ÄÝÑ íà ãðàíèöå äâóõ âîäíûõ ðàñ-
òâîðîâ èîíîâ LiCl, ñ ðàçíîé êîíöåíòðàöèåé Li+. Ãðàíèöà îïèñûâàëàñü
ñòåíêîé íå ïðîíèöàåìîé äëÿ èîíîâ Li+ è ïðîíèöàåìîé äëÿ îñòàëüíûõ
àòîì è èîíîâ. Â õîäå ðàáîòû äëÿ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëè-
ðîâàíèÿ (ÌÄ) èñïîëüçîâàëñÿ ïðîãðàììíûé ïàêåò LAMMPS.

Â õîäå ðàáîòû áûëà ðåàëèçîâàíà ïðîãðàììà äëÿ ïîñòðîåíèÿ ïðî-
ôèëåé ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ïî ÌÄ òðàåêòîðèÿì, îñíîâàí-
íàÿ íà ðåøåíèè óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà. Â îáëàñòè âûñîêèõ êîíöåíòðàöèé
ýëåêòðîëèòîâ ïîëó÷åíà ýêñïîíåíöèàëüíàÿ àñèìïòîòèêà ýëåêòðîñòàòè-
÷åñêîãî ïîòåíöèàëà. Ïðè ND < 0.1 (n < 0.4 M) ìîäåëü ñîâåðøåííî-
ãî ðàñòâîðà äàåò óäîâëåòâîðèòåëüíîå îïèñàíèå ñòðóêòóðû ÄÝÑ (rD).
Òàêæå áûëî ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ñ äàííûìè ïî ýëåêòðîêàïèëëÿðíûì
ýêñïåðèìåíòàì [2]. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî âûøå ND < 0.07 (n > 0.7 M)
ïðîèñõîäèò îòêëîíåíèå â ñòîðîíó áîëüøåãî ýêðàíèðîâàíèÿ ýëåêòðîäà
äëÿ ÌÄ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ îòíîñèòåëüíî ìîäåëè ñîâåð-
øåííîãî ðàñòâîðà. Ýòî îòêëîíåíèå ìîæåò áûòü îáúÿñíåíî óâåëè÷åíèåì
èîí-èîííûõ âçàèìîäåéñòâèé èç-çà ïåðåêðûòèÿ ãèäðàòíûõ îáîëî÷åê â
ðàñòâîðå LiCl.
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