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Ur ceni e pohyblivosti i6nov je nevyhnutné pre spravnu anal yzu vysl edkov z
i 6nového pohyblivostného spektronetra (I MS). Na vypocet pohyblivosti vybranych
i 6nov sne pouzili pocitacovy nodel zal ozeny na nol ekul ovej dynam ke
| rpl et &ci a pocitacoveho nodel u sa uskutocnila v programe DL_Poly 3.09
(DL_poly). Medzi vystupnyni daté&m programu DL_poly je aj koeficient
difuzie pre jednotlivé atoény v studovanom systéne. Vypoctom s pouzitim
Ei nstei novho vztahu sme z koeficientu difuzie ziskali pohyblivost. Pohyblivost
danych i6nov sne urcili pre viacej typov forcefieldov, aby sa zistila ich
vhodnost pre nas dany problém Urcovali sne pohyblivosti i6nov NO2- a
NCG3- v dusiku. VWypocitané vysledky snme porovnali s datam naneranym na
Kat edre experinmental nej fyziky.



