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Rys. 2 Intensywnosci i pozycje pasm dla
roznej wielkosci klasterow wody
otrzymane metodami DFT [2].



Dane eksperymentalne

Przygotowywanie 1% roztworu wodnego w rozpuszczalnikach chloropochodnych:
CcCl, ,CHCI, ,CH,CI,,

—15 min: Roztwory w fiolkach zostaty poddane dziataniu
ultradzwiekow.

5 min: Wymagana przerwa by nie dopuscic¢ do

~——

przegrzania sie wody w myjce ultradZzwiekowej

Po 24 godzinach prébke mierzono na
spektrofotometrze UV-VIS-NIR (Varian Inc.
Carry 5000) w zakresie 175-3300 nm
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A The Polarizable Continuum Model (PCM)
N the Integral Equation Formalism (IEF)
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Podsumowanie:

W przypadku 1% roztworu wody w dichlorometanie:

e uzycie tej metody daje dobre wyniki w porownaniu z
eksperymentem

e woda formuje minimum 6 cztonowe klastry, co zgadza sie z
badaniami chemii teoretycznej, ktéra wskazuje iz sg one bardziej
korzystne energetycznie

* widzimy takze wode zdyspergowang molekularnie

* liczba i pozycja pasm w widmach IR zmienia sie wraz z liczbg i
wielkoscia  klasterow wody. Po  porownaniu  widm
doswiadczalnych i eksperymentalnych stwierdzono iz pozycje
pasm od wigzan OH i sklastrowanej wody, a takze
dichlorometanu odpowiadajg minimum 6- cztonowym klastrom.

Podziekownia dla grantu NCN 2013/09/B/ST4/03010, oraz
infrastruktury PIGrid.
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Widmo IR dla klastréw wody w dichlorometanie

1xH20 in CH2CI2
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