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Charakteristika výsledkov

Evidenčné číslo: 51-045302

Súhrn výsledkov riešenia projektu a naplnenia cieľov projektu (max. 20 riadkov) - slovensky:
Boli merané charakteristiky anihilačného procesu pozitrónov na vzorkách oligomérov propylenglykolu,

glycerolu, diethylphthalatu ako aj polypropylen-glykolu s prísadami solí lítia a sodíka. Na týchto vzorkách boli
urobené i merania vodivosti resp. dielektrickej spektroskopie. Experimentálne výsledky sa použili na
testovanie modelov popisujúcich dynamiku sklo-tvorných kvapalín.

Štrukturálne a kinetické procesy, ktoré sú u podchladených kvapalín v blízkosti teploty sklovenia Tg, sa
dajú popísať modelom difúzie defektov (MDD). Tieto defekty da dajú chápať ako pohyblivé zoskupenia
(klastre) voľných objemov detekovaných pozitróniom. Klastre defektov interagujú a difundujú v teplotách
vyšších ako Tg. Schopnosť modelu DD popísať rôzne experimentálne výsledky ukazuje na významnú úlohu
voľného objemu v dynamike podchladených kvapalín.
      Boli urobené simulácie štruktúry glycerolu a propylenglykolu metódami molekulárnej dynamiky
a následnej analýzy voľného objemu. Simulácie sú schopné zachytiť niektoré obecné charakteristiky voľného
objemu.

      Ciele projektu boli dosiahnuté. Začali sa robiť i nové experimenty umožňujúce skúmať dynamiku molekúl
uväznených v nano-objemoch.

Súhrn výsledkov riešenia projektu a naplnenia cieľov projektu (max. 20 riadkov) - anglicky:
The characteristics of positron annihilation process on samples of propyleneglycol oligomers, glycerol,

diethyl phthalate and poly (propylene glycols) doped by Li and Na salts have been measured. The conductivity
and dielectric spectroscopy measurements on these samples were applied to test several theoretical models
used to description of glass-forming liquids.

The best description of data was achieved by the defect diffusion model (DDM). It can be used to interpret
structural and kinetic changes which occur near the glass transition temperature Tg for glasses and super
cooled liquids. Mobile packets of free volume detected by positronium behave as interacting defects in super
cooled liquids and experience an intermittent diffusion throughout the system above Tg.

The results indicate the important role of free volume in control of dynamics of super cooled liquid.
The significance of free volume information from positronium decay was tested by means of molecular

dynamics simulation followed by an appropriate free volume analysis of the generated microstructures. Such
modeling is able to catch-up some general features of free volume.

The project aims were achieved new class of experiments to understand dynamics of finite number of
molecules confined in nano-pores were started.
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