Povzetek
[bookmark: _GoBack]S pomočjo simulacije gibanja molekul v sistemu, kjer smo posameznim prostostnim stopnjam (translacija, rotacija) predpisali različne temperature, smo raziskali vpliv teh prostostnih stopenj na hidratacijo enostavnih ionov. Zanimalo nas je kako se, glede na izbrani model vode, hidratacija enostavnih ionov odziva na povišanje rotacijske temperature.  Pokazali smo, da se modeli vode, skladno s porazdelitvijo negativnega naboja na molekuli, ločijo v dve skupini. Do različnega odziva zato prihaja predvsem pri hidrataciji kationa. Za 3- in 4-točkovne modele vode (npr. SPC model), kjer je negativni naboj v središču molekule vode, hidratacija kationov z naraščujočo temperaturo rotacije narašča. V nasprotju s tem pa pri 5-točkovnih modelih vode (npr. TIP5P), hidratacija kationov z višanjem temperature rotacije slabi. Pri vseh obravnavanih modelih vode se hidratacija anionov zmanjšuje s povišanjem rotacijske temperature. Razlog je podobna porazdelitev pozitivnega naboja pri vseh modelih vode. Vpliv translacijske temperature je pri vseh topljencih  in za vse modele vode kvalitativno enak – vsako povišanje temperature slabi korelacijo med topljencem in vodo. 
