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Проблема
Роль физико-химических  взаимодействий и непроницаемости 
атомов при формировании структуры вещества. 

Истоки этой проблемы
Структура зависит не только от межмолекулярного взаимодействия, но и 
от того, насколько молекулам тесно.
Итак, 

при изучении структуры вещества, кроме физ-хим взаимодействий следует 
учитывать геометрические законы заполнения пространства 
непроницаемыми частицами.

Простейшие примеры геометрических требований:  

- невозможно заполнить пространство шарами более, чем на 74% (плотнейшая
кристаллическая решетка). 
- невозможно создать некристаллическую упаковку шаров плотнее чем 64%. Ей 

соответствует отдельный бассейн в конфигурационном пространстве.









Функции радиального распределения g(r) для заряженной и 
нейтральной систем   (для всех зерен).
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Функция d(r) для центров
интерстициальных сфер для
заряженной и нейтральной
систем.
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Интерстициальные сферы 
для молекулярной системы 



Анализ пустот

Распределения радиусов 
интерстициальных сфер. 

Интерстициальные сферы 
для молекулярной системы 











Итак, несмотря на то, что а структура заряженной и 
нейтральной систем в целом одинакова, структуры 
подсистем сильно различаются.
Как такое возможно?

Возможно!  И это легко понять:
Геометрические законы упаковок непроницаемых частиц 
определяют набор допустимых структур (бассейн в 
конфигурационном пространстве).

В рамках этого бассейна возможны различные 
пространственные  расположения частиц, реализация 
которых зависит от физико-химического взаимодействия 
между ними.





Заключение

1.   Общие пространственные корреляции в смесях заряженных 
и нейтральных молекул сходной формы совпадают. Это 
означает, что структура в ионных жидкостях определяется, в 
первую очередь, непроницаемостью атомов, а не зарядами.

2. Заряды определяют взаимное расположение анионов и 
катионов в рамках общей структуры, в пределах бассейна в 
конфигурационном пространстве, который соответствует 
молекулам данной формы при данной плотности.
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