1 Molekuli kuju
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Figure 1: The atom labels used in the simulation

2 MSD graafikud

2.1  Li-Nafion npt MSD
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Figure 2:  Li-Nafioni npt-simulatsioonist süsinike MSD
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Figure 3: Li-Nafioni npt-simulatsioonist vee MSD
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Figure 4:  Li-Nafioni npt-simulatsioonist muude aatomite MSD

2.2  Na-Nafion npt MSD
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Figure 5:  Na-Nafioni npt-simulatsioonist süsinike MSD
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Figure 6: Na-Nafioni npt-simulatsioonist vee MSD
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Figure 7:  Na-Nafioni npt-simulatsioonist muude aatomite MSD

3  RDF graafikud

3.1  Li-Nafion npt RDF
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Figure 8:  Li-Nafioni npt-simulatsioonist liitiumiiooni RDF graafikud
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Figure 9: Li-npt-rdf-vesi-naf Li-Nafioni npt-simulatsioonist vee ja Nafioni vahelised RDF graafikud
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Figure 10:  Li-Nafioni npt-simulatsioonist vee RDF

Na-Nafion npt RDF 
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Figure 11:  Na-Nafioni naatriumiiooni RDF graafikud
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Figure 12:  Na-Nafioni vee-Nafioni RDF graafikud
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Figure 13:  Na-Nafionis sisalduva vee-vee RDF graafikud

4  Mean Residence Time graafikud

4.1  Li-Nafion npt MRT
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Figure 14:  Li-HW Residence Time for Li-Nafion

4.2  Na-Nafion npt MRT

