KONWERSATORIUM INSTYTUTU FIZYKI UMCS

05.01.2012 r., godz. 11 Aula IF im. St. Ziemeckiego

Mgr Macig Czarnacki
(Studia Doktoranckie IF UMCYS)

,Badanie frakcjonowania izotopowego walzy faz ciekig i gazowy
wybranych zwgzkéw nieorganicznych”

Badania procesOw wymiany izotopowe] pierwiastkOwvarunkach réwnowagi termodynamicznej
maja zastosowanie w wielu ggtiach nauki: fizyce, chemii, biologii, geologii, lpaklimatologii jak
rowniez kryminalistyce. Giéwnym problemem w stosowaniuatemrzdzia jest znajomit doktadnych
wartasci wspotczynnikdw frakcjonowania izotopowego w fgjiktemperatury i pH srodowiska,
w ktérym nastpuje wymiana izotopow.

Celem moich badgjest stworzenie teoretycznego opisu zjawisk wymi@otopowej oraz metody
wyznaczania wspotczynnikow frakcjonowania izotopgwgomedzy faz ciekla a gazow w uktadach
H2OcieczH20para H2SagH2Sya; 0raz SQ,SOxgax W niniejszym referacie przedstaywvyniki wyznaczania
wspotczynnikow frakcjonowania izotopowego tlenu iarki z wykorzystaniem modelowania
molekularnego - teorii funkcjonatu egtosci (DFT), w pohczeniu z analiz populacji klasteréw
molekularnych (HO),, H,S(H,0),, SO-(H,0), dla n=1,2,...,6. W przypadku siarkowodoru oraz
dwutlenku siarki uwzgidnione zostaty procesy dysocjacji tych molekut swodowisku wodnym.
Otrzymane wyniki daj pelen obraz procesow jakie zachgda reakcjach wymiany izotopowej na
poziomie molekularnym. Uzyskane przeze mnie wyndoretyczne &da porOwnane z wartgiami

doswiadczalnymi.

Uprzejmie zapraszam wszystkich pracownikéw, dokttira i studentow Instytutu Fizyki.
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