Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 88, ćżŕ. 10, ś. 771 { 776 cfl 2008 č. 25 ŋő£ąř£

Şŕőř£ďőůěŋĺě ďĺŕőńĳŋżţ ňőňěŋšőć ňőńěłşń ć ŋăŋőřăğňěřŋőň łńăśšěřě ćőďż

Ď. đ. Ďşąőć^{1)}, Ă. Ă. Ćőśšřĺłőć

Ĺŋśšĺšşš šěŕńőťĺğĺłĺ ĺň. Ś.Ś. Łşšăšěńăďğě Śĺąĺřśłőčő őšď. ŘĂŊ, 630090 Ŋőćőśĺąĺřśł, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 29 ăćčşśšă 2008 č.

Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 20 őłš£ąř£ 2008 č.

Ňěšőďőň łńăśśĺůěśłőľ ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ ćżŕőńŋěŋő ňőďěńĺřőćăŋĺě łńăśšěřă ćőďż, śőďěřęăźěčő 1000 ňőńěłşń. Řăśůěš ŕřőćěďěŋ ďń£ \čĺąłőľ" ćěřśĺĺ TIP4P-ŕőšěŋűĺăńă ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ŕřĺ ŕőśšő£ŋŋőľ šěňŕěřăšşřě łńăśšěřă 180 Ł. Őąŋăřşęěŋő, ůšő śšăąĺńĳŋżňĺ śšřşłšşřăňĺ £ćń£¿šś£ łńăśšěřż ś šćěřďżň łřĺśšăńńĺůěśłĺň ĺńĺ ăňőřťŋżň £ďřőň, őłřşęěŋŋżň ęĺďłőŕőďőąŋőľ őąőńőůłőľ. Ďń£ śšřşłšşř őąőĺţ šĺŕőć őąŋăřşęěŋő ťěřřő¡ńěłšřĺůěśłőě şŕőř£ďőůěŋĺě ďĺŕőńĳŋżţ ňőňěŋšőć ňőńěłşń űěŋšřăńĳŋőľ ůăśšĺ łńăśšěřă, ŕřĺćőď£źěě ł ąőńĳÿőňş śşňňăřŋőňş ďĺŕőńĳŋőňş ňőňěŋšş ¡šĺţ čřşŕŕ ňőńěłşń. Őďŋăłő ¡šőš ¡ťťěłš łőňŕěŋśĺřşěšś£ ďĺŕőń£ňĺ ŕěřĺťěřĺľŋżţ śńőěć łńăśšěřă, ĺ, ć űěńőň, śřěďŋĺľ ďĺŕőńĳŋżľ ňőňěŋš łńăśšěřă őłăğżćăěšś£ śşźěśšćěŋŋő ňěŋĳÿě šőčő, ůšő ŋăąń¿ďăńś£ ąż ŕřĺ śńşůăľŋőľ őřĺěŋšăűĺĺ ňőńěłşń ć łńăśšěřě.

PACS: 31.15.Xv, 36.40.�c, 61.46.�w, 77.80.�e

§ćńěŋĺě őřĺěŋšăűĺőŋŋőčő ĺńĺ ŕřőšőŋŋőčő řăğşŕőř£ďőůěŋĺ£ ć čěłśăčőŋăńĳŋőň, I_h, ĺ łşąĺůěśłőň, I_c, ćőďŋżţ ńĳďăţ ĺğćěśšŋő şęě ąőńěě śěňĺďěś£šĺ ńěš. Ăšőňż łĺśńőřőďă ňőńěłşń ćőďż őąřăğş¿š šěšřă- ¡ďřăńĳŋş¿ ŕěřĺőďĺůěśłş¿ śšřşłšşřş, ć šő ćřěň£ łăł ŕőńőęěŋĺě ăšőňőć ćőďőřőďă ŕőďůĺŋ£ěšś£ ńĺÿĳ ďćşň \ŕřăćĺńăň ńĳďă" Ŕőńĺŋčă [1]: 1) ňěęďş łăęďőľ ŕăřőľ ąńĺğńěęăźĺţ ăšőňőć O ŋăţőďĺšś£ šőńĳłő őďĺŋ ăšőň ćőďőřőďă; 2) ćőłřşč łăęďőčő ăšőňă O řăśŕőńőęěŋż ďćă ăšőňă H, ść£ğăŋŋżě ś ŋĺň ţĺňĺůěśłőľ ść£ğĳ¿, ĺ ďćă ăšőňă H, ść£ğăŋŋżě ś O ćőďőřőďŋőľ ść£ğĳ¿. Ćśńěďśšćĺě ¡šĺţ ŕřăćĺń ďń£ ťřăčňěŋšă, śőďěřęăźěčő n ňőńěłşń, śşźěśšćşěš W = 2^{2n} · (6/16)^n ćőğňőęŋżţ łőŋťĺčşřăűĺľ, ŕřĺćőď£źĺţ ł łőŋťĺčşřăűĺőŋŋőľ ¡ŋšřőŕĺĺ (S = k ln W ), ć řăśůěšě ŋă ňőńĳ řăćŋőľ 3.37 Ďę/ňőńĳ·Ł. Ďăŋŋőě ğŋăůěŋĺě ąńĺğłő ł ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ŋăąń¿ďăěňőľ ćěńĺůĺŋě [1, 2], ůšő ŕőłăğżćăěš ŕřĺňěřŋő řăćŋş¿ ćěřő£šŋőśšĳ řěăńĺğăűĺĺ łăęďőčő ĺğ ćőğňőęŋżţ śőśšő£ŋĺľ. Łőŋěůŋő, śşźěśšćşěš ŋěłőšőřă£ ŋăĺąőńěě ąńăčőŕřĺ£šŋă£ łőŋťĺčşřăűĺ£, śőőšćěšśšćş¿źă£ čńőąăńĳŋőňş ňĺŋĺňşňş čĺŕěřŕőćěřţŋőśšĺ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ, őďŋăłő řăğńĺůĺě ć ¡ŋěřčĺ£ţ čńőąăńĳŋőčő ĺ ńőłăńĳŋżţ ňĺŋĺňşňőć ŋăśšőńĳłő ňăńő, ůšő ňőęěš ążšĳ ğăňěůěŋő šőńĳłő ŕřĺ ŋĺğłőľ šěňŕěřăšşřě. Ŋă ŕřăłšĺłě ęě ďőśšĺęěŋĺ¿ čńőąăńĳŋőčő ňĺŋĺňşňă ŕřĺ őţńăęďěŋĺĺ ńĳďă ŕřěŕ£šśšćşěš ğăňőřăęĺćăŋĺě őřĺěŋšăűĺőŋŋőľ ŕőďćĺęŋőśšĺ ňőńěłşń ćőďż ŋĺęě 100 Ł [3].

1)e-mail: molebin@itp.nsc.ru

Ďăńĳŋőďěľśšćş¿źěě ďĺŕőńĳ-ďĺŕőńĳŋőě ćğăĺňőďěľśšćĺě ňőńěłşń ćőďż ďăěš ğŋăůĺšěńĳŋżľ ćłńăď ć ŕőńŋş¿ ŕőšěŋűĺăńĳŋş¿ ¡ŋěřčĺ¿. Ŕő¡šőňş ňőęŋő ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő ŋăĺąőńěě ąńăčőŕřĺ£šŋă£ łőŋťĺčşřăűĺ£ ĺňěěš, ŕő łřăľŋěľ ňěřě ůăśšĺůŋő, şŕőř£ďőůěŋŋżě ďĺŕőńĳŋżě ňőňěŋšż. Ďćă łřăľŋĺţ śńşůă£ şŕőř£ďőůěŋĺ£ { ¡šő 1) ŕřěďěńĳŋă£ łőňŕěŋśăűĺ£ ďĺŕőńĳŋżţ ňőňěŋšőć ňőńěłşń ś řěğşńĳšĺřş¿źĺň ŕőńŋżň ňőňěŋšőň μ = 0 (šăł ŋăğżćăěňőě ăŋšĺťěřřő- ¡ńěłšřĺůěśłőě şŕőř£ďőůěŋĺě [3, 4]); ĺ 2) ŕřěďěńĳŋőě ťěřřő¡ńěłšřĺůěśłőě şŕőř£ďőůěŋĺě (ŕőń£řĺğăűĺ£) ś ňăłśĺňăńĳŋő ćőğňőęŋżň ďń£ šěšřă¡ďřĺůěśłőľ śšřşłšşřż ďĺŕőńĳŋżň ňőňěŋšőň (μ = μ_1 · n/ √ 3). Ğďěśĳ μ { ŕőńŋżľ ďĺŕőńĳŋżľ ňőňěŋš ťřăčňěŋšă ĺğ n ňőńěłşń ĺ μ_1 { ďĺŕőńĳŋżľ ňőňěŋš ňőńěłşńż ćőďż ć ść£ğăŋŋőň śőśšő£ŋĺĺ. Ćőŕřőś, ł łăłőňş śńşůă¿ ąńĺęě řěăńĳŋőě şŕőř£ďőůěŋĺě ćő ńĳďăţ I_h ĺ I_c, őśšăěšś£ ďő śĺţ ŕőř őšłřżšżň. İłśŕěřĺňěŋšż ŕő ďőŕĺřőćăŋĺ¿ ńĳďă ňăńżň łőńĺůěśšćőň KOH, şćěńĺůĺćă¿źĺň őřĺěŋšăűĺőŋŋş¿ ŕőďćĺęŋőśšĳ ňőńěłşń H_2O ŕřĺ ŋĺğłĺţ šěňŕěřăšşřăţ, ďă¿š ăřčşňěŋšż ć ŕőńĳğş ťěřřőşŕőř£ďőůěŋĺ£ [3]. Ć šő ęě ćřěň£ čńőąăńĳŋżľ ňĺŋĺňşň čĺŕěřŕőćěřţŋőśšĺ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ďĺňěřă ćőďż śőőšćěšśšćşěš šřăŋś-śšřşłšşřě, šő ěśšĳ ĺňěŋŋő šőľ łőŋťĺčşřăűĺĺ, łőšőřş¿ ĺňě¿š ćśě ŕăřż ňőńěłşń H_2O ć ăŋšĺťěřřőşŕőř£ďőůěŋŋőň ńĳďě [4].

Ěźě ňěŋěě ĺśśńěďőćăŋ ćőŕřőś őą őřĺěŋšăűĺĺ ďĺŕőńěľ ć śćőąőďŋżţ łńăśšěřăţ ćőďż, čďě £řłő ŕřő£ćń£ěšś£ řăğňěřŋżľ ¡ťťěłš. Ďń£ ňăńżţ łńăśšěřőć (H_2O)_n (n = 3−6 ňőńěłşń) őąźěŕřĺŋ£šő, ůšő čńőąăńĳŋżě ňĺ-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 9 { 10 2008 771 9^� ŋĺňşňż ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ śőőšćěšśšćşěš łőńĳűěćżň śšřşłšşřăň ś ůăśšĺůŋőľ ĺńĺ ŕőńŋőľ łőňŕěŋśăűĺěľ ďĺŕőńĳŋżţ ňőňěŋšőć ňőńěłşń. Ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ šěňŕěřăšşřż łńăśšěřă ňőęěš ŕřőĺśţőďĺšĳ ŕěřěśšřőľłă śšřşłšşřż ć łőŋťĺčşřăűĺ¿ ś ą«ońĳÿĺň ğŋăůěŋĺěň μ [5, 6]. İšő śőčńăśşěšś£ ś ŋěďăćŋĺňĺ ŕşůłőćżňĺ ĺğňěřěŋĺ£ňĺ ďĺŕőńĳŋżţ ňőňěŋšőć ňăńżţ łńăśšěřőć ćőďż [7]. Łńăśšěřż ćőďż śřěďŋěčő řăğňěřă (ŕřĺňěřŋő ďő n = 200) śőţřăŋ£¿š ăňőřťŋş¿ śšřşłšşřş, ěďĺŋĺůŋżě řăśůěšż ĺţ ďĺŕőńĳŋőčő ňőňěŋšă ŕřĺ ćżśőłĺţ šěňŕěřăšşřăţ [8, 9] ďă¿š ćěńĺůĺŋş, ąńĺğłş¿ ł łőŋťĺčşřăűĺĺ śńşůăľŋő őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ ňőńěłşń. Ďń£ śřăćŋěŋĺ£ śő ńĳďőň I_c ĺ I_h ŋăĺąőńěě ĺŋšěřěśŋż ąőńĳÿĺě łńăśšěřż, ć őąžěňě łőšőřżţ ŋăůĺŋăěš ťőřňĺřőćăšĳś£ ăŋăńőčĺůŋă£ łřĺśšăńńĺůěśłă£ ťăğă [10, 11]. Śńěďşěš şůĺšżćăšĳ, ůšő šăłĺě ůăśšĺűż, śšřőčő čőćőř£, ŋě £ćń£¿šś£ ŕőńŋőśšĳ¿ łřĺśšăńńĺšăňĺ: ĺţ ŕřĺŕőćěřţŋőśšŋă£ ůăśšĳ ŕřěšěřŕěćăěš śĺńĳŋş¿ śšřşłšşřŋş¿ řěńăłśăűĺ¿ [11, 12], ůšő ňőęěš ćńĺ£šĳ ŋă ¡ŋěřčěšĺłş śőśšő£ŋĺľ ś řăğńĺůŋőľ őřĺěŋšăűĺěľ ćŋşšřěŋŋĺţ ňőńěłşń. Řăśůěšż ďĺŕőńĳŋżţ ňőňěŋšőć šăłĺţ łńăśšěřőć ŋăň ŋěĺğćěśšŋż. Ćőŕřőś őą şŕőř£ďőůěŋĺĺ ňőńěłşń£řŋżţ ďĺŕőńěľ ć ąőńĳÿĺţ łńăśšěřăţ ćőďż őąśşęďăńś£ ŋăňĺ řăŋěě [13, 14] ŋă őśŋőćăŋĺĺ ŕşůłőćżţ ¡łśŕěřĺňěŋšőć ŕő ŕřĺńĺŕăŋĺ¿ ł łńăśšěřăň ňěďńěŋŋżţ ¡ńěłšřőŋőć. İšőš ŕřőűěśś ůşćśšćĺšěńěŋ ł ďăńĳŋőďěľśšćş¿- źěňş ŕőšěŋűĺăńş ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ¡ńěłšřőŋă ś łńăśšěřőň, ćłń¿ůă¿źěňş ć śěą£ ŕőń£řĺğăűĺőŋŋżľ ĺ ďĺŕőńĳŋżľ ćłńăďż [13]. Ďĺŕőńĳŋżľ ňőňěŋš łńăśšěřőć (H_2O)_{200}�_{2000}, őűěŋěŋŋżľ ŕő ĺğňěřěŋŋżň ăąśőń¿šŋżň śěůěŋĺ£ň ŕřĺńĺŕăŋĺ£ ¡ńěłšřőŋă ł łńăśšěřş ć řăňłăţ ŕřőśšőľ łćăğĺłńăśśĺůěśłőľ ňőďěńĺ [14], őłăğăńś£ ğăňěšŋő ćżÿě, ůěň ňőňěŋš ŕřĺ śńşůăľŋőľ őřĺěŋšăűĺĺ ňőńěłşń. Śőőšćěšśšćěŋŋő, ňőęŋő ążńő ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő ć ąőńĳÿĺţ łńăśšěřăţ ćőďż ŕřőĺśţőďĺš ůăśšĺůŋőě ťěřřőşŕőř£ďőůěŋĺě ďĺŕőńěľ. Ćőŕřőś ő ťőřňĺřőćăŋĺĺ ďĺŕőńĳŋőčő ňőňěŋšă łńăśšěřă ćőďż ćăęěŋ, ŕőśłőńĳłş ćěńĺůĺŋă ňőňěŋšă ćńĺ£- ěš ŋă ťĺğĺłő-ţĺňĺůěśłş¿ ăłšĺćŋőśšĳ łńăśšěřă łăł ć ĺőŋĺğăűĺőŋŋżţ [13], šăł ĺ ć őŕšĺůěśłĺţ [6] ŕřőűěśśăţ ć čăğőćżţ śřěďăţ, ćłń¿ůă£ ăšňőśťěřş Ğěň- ńĺ. Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ňěšőďőň ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ ĺśśńěďőćăŋő şŕőř£ďőůěŋĺě ďĺŕőńĳŋżţ ňőňěŋšőć ňőńěłşń ćőďż ć łńăśšěřě, śőďěřęăźěň 1000 ňőńěłşń. Ňőďěńĺřőćăŋĺě ćżŕőńŋěŋő ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕăłěšă ŕřőčřăňň GROMACS [15]. Őśŋőćŋżňĺ ŕăřăňěšřăňĺ řăśůěšă ążńĺ:

{ ůěšżřěţšőůěůŋă£ ňőďěńĳ ňőńěłşńż ćőďż TIP4P [16] ć ňőďĺťĺłăűĺĺ ś čĺąłĺňĺ ćŋşšřĺňőńěłşń£řŋżňĺ ść£ğ£ňĺ [17];

{ łńăśśĺůěśłă£ ŋĳ¿šőŋőćśłă£ ďĺŋăňĺłă ś ÿăčőň ŕő ćřěňěŋĺ 1 ťś;

{ őšśşšśšćĺě őąřěğăŋĺ£ ŕőšěŋűĺăńă ňěęňőńěłşń£řŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ łăł ďń£ łşńőŋőćśłőľ, šăł ĺ ďń£ ńěŋŋăřď-ďęőŋśőćśłőľ łőňŕőŋěŋš;

{ šěřňőśšăšĺřőćăŋĺě łńăśšěřă ć řăňłăţ śţěňż śńăąőľ ść£ğĺ (šěřňőśšăšă Ąěřěŋďśěŋă) [18] ś ŕăřăňěšřőň ść£ğĺ τ = 100 ťś.

Ŕő ďăŋŋżň ¡ńěłšřőŋŋő-ďĺťřăłűĺőŋŋżţ ĺğňěřěŋĺľ, ć ŕşůłě ś şćěńĺůěŋĺěň śřěďŋěčő řăğňěřă łńăśšěřőć ŕřĺ n ≈ 200 łńăśšěřż (H_2O)_n ŕřěšěřŕěćă- ¿š ŕěřěţőď őš ăňőřťŋőľ śšřşłšşřż ł ŋăŋőłřĺśšăńńĺšăň ăńňăğőŕőďőąŋőľ šěšřă¡ďřăńĳŋőľ łşąĺůěśłőľ śšřşłšşřż I_c [10]. Őďŋăłő ŋăąń¿ďěŋĺě łřĺśšăńńĺğăűĺĺ ŕřĺ ňőńěłşń£řŋő-ďĺŋăňĺůěśłőň (ŇĎ) ňőďěńĺřőćăŋĺĺ šřěąşěš ąőńĳÿĺţ ćřěňěŋŋżţ řěśşřśőć: ćřěň£ \ĺśłń¿ůĺšěńĳŋő ążśšřőľ šřăŋśťőřňăűĺĺ ł łşąĺůěśłőňş ńĳďş" ć ¡łśŕěřĺňěŋšě śőśšăćń£ěš őłőńő ďěś£šłă ňĺłřőśěłşŋď [19], ůšő ŋă ŕőř£ďłĺ ŕřěćżÿăěš őążůŋőě ćřěň£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£. Ŕő¡šőňş ć ŋăÿĺţ řăśůěšăţ ć łăůěśšćě ĺśţőďŋőľ łőŋťĺčşřăűĺĺ ĺśŕőńĳğőćăńś£ ĺśłşśśšćěŋŋő ŕřĺčőšőćńěŋŋżľ łńăśšěř ć ćĺďě śťěřż ŕőďţőď£źěčő řăďĺşśă, \ćżřěğăŋŋőľ" ĺğ ĺďěăńĳŋőčő I_c łřĺśšăńńă ńĳďă. Ŕřěďćăřĺšěńĳŋőě ňőďěńĺřőćăŋĺě šăłőčő łńăśšěřă ŕőśńěďőćăšěńĳŋő ćłń¿- ůăńő: 3-ŋăŋőśěłşŋďŋżľ őšęĺč łńăśšěřă ŕřĺ 400 Ł (ăšőňż łĺśńőřőďă ŕřĺ ¡šőň ĺśłşśśšćěŋŋő şďěřęĺćăńĺśĳ ćąńĺğĺ şğńőć łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ ś śĺńőćőľ łőŋśšăŋšőľ 1000 łĎę/ňőńĳ·ŋň^2); ňĺŋĺňĺğăűĺ¿ ¡ŋěřčĺĺ ňěšőďőň ŋăĺśłőřěľÿěčő śŕşśłă; ňěďńěŋŋżľ (40 Ł/ŋś) ŋăčřěć łńăśšěřă őš 0 ďő 180 Ł, šő ěśšĳ ďő šěňŕěřăšşřż, łőšőřă£ ĺğňěřěŋă ďń£ łńăśšěřőć šăłőčő řăğňěřă ć ŕşůłőćżţ ¡łśŕěřĺňěŋšăţ [10]. Őśŋőćŋă£ ůăśšĳ řăśůěšă ćłń¿ůăńă ŇĎ ňőďěńĺřőćăŋĺě łńăśšěřă ć šěůěŋĺě 10 ŋś, ďń£ ăŋăńĺğă ĺśŕőńĳğőćăńăśĳ šřăěłšőřĺ£ ůăśšĺű ŋă ŕőśńěďŋĺţ 7 ŋś. İšőčő ćřěňěŋĺ őłăğăńőśĳ ďőśšăšőůŋő ďń£ ¡ťťěłšĺćŋőľ ŕěřěőřĺěŋšăűĺĺ ňőńěłşń ć łńăśšěřě, ůšő ŕőďšćěřęďăěšś£ śĺňňěšřĺůŋőśšĳ¿ řăśŕřěďěńěŋĺľ ŕřőěłűĺľ ďĺŕőńĳŋőčő ňőňěŋšă łńăśšěřă ŋă ďěłăřšőćżě őśĺ ğă ćřěň£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£.

Ďĺŕőńĳŋżě ňőňěŋšż řăśśůĺšăŋŋőľ śšřşłšşřż śřăćŋĺćăńĺśĳ ś ňőňěŋšăňĺ, łőšőřżě ťőřňĺřőćăńĺśĳ ąż ŕřĺ śńşůăľŋőľ őřĺěŋšăűĺĺ ňőńěłşń£řŋżţ ďĺŕőńěľ. Ğăďăůă ő řăśŕřěďěńěŋĺĺ ďńĺŋ śşňňż n ŋěğăćĺśĺňżţ ćěłšőřőć ć 3D ŕřőśšřăŋśšćě řăśśňőšřěŋă, ŋăŕřĺňěř, ć [20]. Şęě ŕřĺ n ≥10 šőůŋőě řěÿěŋĺě ţőřőÿő ăŕŕřőłśĺňĺřşěšś£ řăśŕřěďěńěŋĺěň, śńěďş¿źĺň ĺğ űěŋšřăńĳŋőľ ŕřěďěńĳŋőľ šěőřěňż [20]:

f_{rand}(k) = ( 3 n )_{3/2} √ 2 π · k^2 · exp ( − 3 k^2 2 n ) , (1)

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 9 { 10 2008 čďě k = μ/μ_1 { őšŋőÿěŋĺě ďńĺŋ śşňňż ćěłšőřőć (ďĺŕőńĳŋőčő ňőňěŋšă łńăśšěřă) ĺ őšďěńĳŋőčő ćěłšőřă (ďĺŕőńĳŋőčő ňőňěŋšă ňőńěłşńż). Śřěďŋ££ ćěńĺůĺŋă k řăćŋă √ 8 n/3 π, ůšő ŋěňŋőčő ąőńĳÿě ğŋăůěŋĺ£, ŕřĺ łőšőřőň f(k) ďőśšĺčăěš ňăłśĺňşňă. Őšňěšĺň, ůšő ć ňőďěńĺ TIP4P ćěńĺůĺŋă μ_1 = 2.25 Ď şůĺšżćăěš ďőŕőńŋĺšěńĳŋş¿ ŕőń£řĺğăűĺ¿ ňőńěłşńż ćőďż ć łńăśšěřě őšŋőśĺšěńĳŋő čăğőćőľ ťăğż [21, 22].

Ŋă řĺś.1 ŕőłăğăŋő řăśŕřěďěńěŋĺě ăąśőń¿šŋżţ ğŋăůěŋĺľ ďĺŕőńĳŋőčő ňőňěŋšă μ łńăśšěřă řăğňěřőň n =

Řĺś.1. Řăśŕřěďěńěŋĺě ăąśőń¿šŋżţ ćěńĺůĺŋ ďĺŕőńĳŋżţ ňőňěŋšőć łřĺśšăńńĺůěśłőčő łńăśšěřă (H2O)1000 (1) ĺ ěčő őšďěńĳŋżţ čřşŕŕ ĺğ 250 ňőńěłşń (2{5). Łřĺćă£ 2 { ŕőćěřţŋőśšĳ, 3 { ćŋěÿŋ££ őąőńőůłă, 4 { ćŋşšřěŋŋ££ őąőńőůłă, 5 { £ďřő łńăśšěřă. Śŕńőÿŋżě ńĺŋĺĺ { ŇĎ řăśůěš, ŕşŋłšĺřŋżě { řăśŕřěďěńěŋĺ£ ŕřĺ śńşůăľŋőľ őřĺěŋšăűĺĺ ňőńěłşń ć łńăśšěřě ĺńĺ čřşŕŕě. Řăśŕřěďěńěŋĺ£ 2{5 ďń£ ŋăčń£ďŋőśšĺ śďćĺŋşšż ŕő ćěřšĺłăńĺ ĺ śčńăęěŋż

= 1000 ğă ćřěň£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ (śŕńőÿŋă£ łřĺćă£ 1) ćňěśšě ś řăśŕřěďěńěŋĺěň f_{rand}(μ) (ŕşŋłšĺřŋă£ ńĺŋĺ£ 1). Ŋăąń¿ďăěšś£ śĺńĳŋőě ăŋšĺťěřřő¡ńěłšřĺůěśłőě şŕőř£ďőůěŋĺě ďĺŕőńěľ, ć řěğşńĳšăšě ůěčő ŕőńŋżľ ďĺŕőńĳŋżľ ňőňěŋš łńăśšěřă őłăğżćăěšś£ śşźěśšćěŋŋő ňěŋĳÿě, ůěň ŕřĺ śńşůăľŋőľ őřĺěŋšăűĺĺ ňőńěłşń. Ąőńěě ďěšăńĳŋżľ ăŋăńĺğ řěğşńĳšăšőć ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ŕőłăğăń, ůšő ńőłăńĳŋă£ śšřşłšşřă łńăśšěřă łăřďĺŋăńĳŋő ĺğňěŋ£ěšś£ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš řăśśšő£ŋĺ£ ďő űěŋšřă ňăśś łńăśšěřă. Łăł şęě şŕőňĺŋăńőśĳ, ŕřĺ řěńăłśăűĺĺ ŕőćěřţŋőśšĳ łăł šćěřďőčő, šăł ĺ ęĺďłőčő łńăśšěřőć ŕřěšěřŕěćăěš ğŋăůĺšěńĳŋżě śšřşłšşřŋżě ĺğňěŋěŋĺ£ [8, 11, 12], ĺ šőńĳłő £ďřő ďőśšăšőůŋő ąőńĳÿőčő ňőńěłşń£řŋőčő łńăśšěřă śőţřăŋ£ěš śšřşłšşřş łőŋďěŋśĺřőćăŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£ [23]. Ůšőąż ŕřő-

£ćĺšĳ ¡šő ĺğňěŋěŋĺě, ňż řăğąĺńĺ ćěśĳ łńăśšěř ŋă ůěšżřě čřşŕŕż ŕő 250 ňőńěłşń ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš řăśśšő£ŋĺ£ ăšőňőć łĺśńőřőďă ďő űěŋšřă łńăśšěřă. Ŕřĺ ¡šőň şśńőćŋő ćżďěńěŋő ůěšżřě čřşŕŕż: ŕőćěřţŋőśšĳ, ćŋěÿŋ££ őąőńőůłă, ćŋşšřěŋŋ££ őąőńőůłă ĺ £ďřő łńăśšěřă. Ćěńĺůĺŋă śřěďŋěčő řăďĺşśă łńăśšěřă ążńă őŕřěďěńěŋă łăł ŕőńőćĺŋă ňăłśĺňăńĳŋőčő řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ăšőňăňĺ łĺśńőřőďă ňőńěłşń ć łńăśšěřě ĺ śőśšăćĺńă 1.997 (0.027) ŋň (ć śłőąłăţ ďăŋő śšăŋďăřšŋőě őšłńőŋěŋĺě ŕřĺ ĺğňěŋěŋĺĺ řăďĺşśă ğă ćřěň£ ŋăąń¿ďěŋĺ£). İšő śőőšćěšśšćşěš ŕńőšŋőśšĺ 0.938 č/śň^3, ůšő ţőřőÿő śőčńăśşěšś£ ś ŕńőšŋőśšĳ¿ ńĳďă (0.917 č/śň^3 ŕřĺ 0 ffiC). Ŕřĺ ¡šőň řăďĺşśż śťěř, řăğčřăŋĺůĺćă¿- źĺě čřşŕŕż ĺğ 250 ňőńěłşń, śőśšăćĺńĺ 1.728 (0.005), 1.522 (0.006) ĺ 1.207 (0.007) ŋň. Ąőńěě ćżśőłă£ ŕőďćĺęŋőśšĳ ňőńěłşń ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ łńăśšěřă ŕřĺćőďĺš ł ğăňěšŋő ąőńĳÿěňş řăğąřőśş řăďĺşśă łńăśšěřă ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś řăďĺşśăňĺ řăğčřăŋĺůĺćă¿źĺţ śťěř. Ğăňěšĺň, ůšő ňż ĺśŕőńĳğőćăńĺ ďćă śŕőśőąă řăğąĺěŋĺ£: ďĺŋăňĺůěśłőě ĺ śšăšĺůěśłőě. Ŕěřćőě őśŋőćăŋő ŋă ňčŋőćěŋŋőň ŕőńőęěŋĺĺ ňőńěłşń. Ŕřĺ ¡šőň ĺğğă śćőěľ ŕőďćĺęŋőśšĺ ňőńěłşńż ćřěň£ őš ćřěňěŋĺ ňőčşš ňěŋ£šĳ čřşŕŕş. Śšăšĺůěśłőě řăğąĺěŋĺě ćżďěń£ńő čřşŕŕż ŕő łőőřďĺŋăšăň ňőńěłşń, şśřěďŋěŋŋżň ğă ćřěň£ ŋăąń¿ďěŋĺ£. Őąă śŕőśőąă ďăńĺ ąńĺğłĺě řěğşńĳšăšż, ůšő şłăğżćăěš ŋă ŋěćżśőłş¿ šřăŋśń£űĺőŋŋş¿ ŕőďćĺęŋőśšĳ ňőńěłşń ć łńăśšěřě ŕřĺ šěňŕěřăšşřě ňőďěńĺřőćăŋĺ£ (180 Ł). Őąśşęďăěňżě ŋĺęě řěğşńĳšăšż ążńĺ ŕőńşůěŋż ŕřĺ ďĺŋăňĺůěśłőň śŕőśőąě ťőřňĺřőćăŋĺ£ čřşŕŕ.

Śšřşłšşřŋżě řăğńĺůĺ£ řăğŋżţ čřşŕŕ (őąńăśšěľ łńăśšěřă) ďěňőŋśšřĺřş¿š łĺśńőřőď-łĺśńőřőďŋżě řăďĺăńĳŋżě ťşŋłűĺĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£ (ŘŤŘ), łőšőřżě ŕőłăğăŋż ŋă řĺś.2 łřĺćżňĺ 1{4. §ďřő łńăśšěřă śőţřăŋ£ěš łşąĺůěśłş¿ łřĺśšăńńĺůěśłş¿ śšřşłšşřş ś ţăřăłšěřŋżňĺ ďń£ I_c őśőąěŋŋőśš£ňĺ ŘŤŘ. Ŕřőňěęşšőůŋżě ćŋşšřěŋŋ££ ĺ ćŋěÿŋ££ őąőńőůłĺ ŕőłăğżćă- ¿š ŕőśšěŕěŋŋőě şňěŋĳÿěŋĺě łřĺśšăńńĺůŋőśšĺ ĺ şŕőř£ďőůěŋŋőśšĺ ňőńěłşń, ă ŕőćěřţŋőśšĳ őłăğżćăěšś£ ăňőřťŋőľ (ęĺďłőŕőďőąŋőľ).

Ďĺŕőńĳŋżě ňőňěŋšż őšďěńĳŋżţ čřşŕŕ ňőńěłşń (śň. řĺś.1, łřĺćżě 2{5) šăłęě śşźěśšćěŋŋő řăğńĺůă¿šś£. Ŕřĺ śřăćŋěŋĺĺ ś řăśŕřěďěńěŋĺěň f_{rand}(μ) ďń£ 250 ňőńěłşń£řŋżţ ďĺŕőńěľ (ŕşŋłšĺřŋă£ ńĺŋĺ£ 2) ćĺďŋő, ůšő ąńĺğłĺě ł ŕőćěřţŋőśšĺ łńăśšěřă ňőńěłşńż (śŕńőÿŋă£ łřĺćă£ 2) ŋě őąŋăřşęĺćă¿š łăłőčőńĺąő ćğăĺňŋőčő şŕőř£ďőůěŋĺ£ ďĺŕőńěľ. İšő śőčńăśşěšś£ śő śšřşłšşřőľ ŕőćěřţŋőśšĺ \čőř£ůěčő" ęĺďłőčő łńăśšěřă ćőďż, čďě ćăęŋő ńĺÿĳ ŕőńőęěŋĺě ďĺŕőńěľ őšŋőśĺšěńĳŋő ŋőřňăńĺ ł ŕőćěřţŋőśšĺ (ďĺŕőńĺ ňőńěłşń őřĺěŋšĺřş¿šś£ ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő ćďőńĳ ŕőćěřţŋőśšĺ [8]), ůšő, őůěćĺďŋő, ŋě ćńĺ£ěš ŋă řěğşńĳšĺřş-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 9 { 10 2008

Řĺś.2. Řăďĺăńĳŋżě ťşŋłűĺĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£ ăšőňőć łĺśńőřőďă ć őšďěńĳŋżţ čřşŕŕăţ ňőńěłşń łřĺśšăńńĺůěśłőčő (1{4) ĺ ăňőřťŋőčő (5) łńăśšěřă (H2O)1000. Łřĺćă£ 1 { ŕőćěřţŋőśšĳ, 2 { ćŋěÿŋ££ őąőńőůłă, 3 { ćŋşšřěŋŋ££ őąőńőůłă, 4 ĺ 5 { £ďřő łńăśšěřă. Řăśŕřěďěńěŋĺ£ 2{5 śďćĺŋşšż ŕő ćěřšĺłăńĺ

¿źĺľ ďĺŕőńĳŋżľ ňőňěŋš. Ůěň ąńĺęě ňőńěłşńż ł űěŋšřş łńăśšěřă, šěň ćżÿě ťěřřő¡ńěłšřĺůěśłőě şŕőř£ďőůěŋĺě ĺţ ďĺŕőńěľ. Śřěďŋĺľ ďĺŕőńĳŋżľ ňőňěŋš 250 űěŋšřăńĳŋżţ ňőńěłşń ŕőůšĺ ć ďćă řăğă ŕřěćżÿăěš ďĺŕőńĳŋżľ ňőňěŋš ŕřĺ ĺţ śńşůăľŋőľ őřĺěŋšăűĺĺ. Ĺŋšěřěśŋă£ őśőąěŋŋőśšĳ { śşęěŋĺě řăśŕřěďěńěŋĺ£ ďĺŕőńěľ: ÿĺřĺŋă ŋă ŕőńşćżśőšě řăśŕřěďěńěŋĺ£ ďĺŕőńĳŋżţ ňőňěŋšőć £ďřă śőśšăćń£ěš ńĺÿĳ 37% őš ÿĺřĺŋż řăśŕřěďěńěŋĺ£ f_{rand}(μ) (1).

Ś űěńĳ¿ şśšăŋőćĺšĳ ćńĺ£ŋĺě łřĺśšăńńĺůŋőśšĺ łńăśšěřă ŋă şŕőř£ďőůěŋĺě ďĺŕőńěľ ňż ŕőćšőřĺńĺ řăśůěš ďń£ ŕőńŋőśšĳ¿ ăňőřťŋőčő łńăśšěřă. Ć ¡šőň śńşůăě łńăśšěř (H_2O)_{1000} ŕřěďćăřĺšěńĳŋő ćżďěřęĺćăńś£ ć šěůěŋĺě 10 ŋś ŕřĺ šěňŕěřăšşřě 240 Ł, šő ěśšĳ ŋěňŋőčő ŋĺęě šěňŕěřăšşřż ŋăůăńă ĺŋšěŋśĺćŋőčő ĺśŕăřěŋĺ£ ňőńěłşń ĺğ łńăśšěřă [24]. Ğăšěň łńăśšěř ňěďńěŋŋő őţńăęďăńś£ ďő 180 Ł. Šăłă£ ŕřőűěďşřă ŕőńŋőśšĳ¿ řăğřşÿăńă łřĺśšăńńĺůěśłş¿ śšřşłšşřş, őďŋăłő ŕřĺ őśŋőćŋőň ňőďěńĺřőćăŋĺĺ (10 ŋś ŕřĺ 180 Ł) śřěďŋ££ ŕőšěŋűĺăńĳŋă£ ¡ŋěřčĺ£ ăňőřťŋőčő łńăśšěřă (≈ −46.8 ŇĎę/ňőńĳ) ążńă ğăňěšŋő ćżÿě, ůěň ć śńşůăě łńăśšěřă ś łřĺśšăńńĺůěśłĺň £ďřőň (≈ −47.6 ŇĎę/ňőńĳ).

Ŕő řăśůěšăň O-O ŘŤŘ őšďěńĳŋżţ čřşŕŕ ĺğ 250 ňőńěłşń ăňőřťŋőčő łńăśšěřă śšřşłšşřă ŕőćěřţŋőśšŋőľ čřşŕŕż őłăğăńăśĳ ąńĺğłă ł śšřşłšşřě ŕőćěřţŋőśšĺ łřĺśšăńńĺůěśłőčő łńăśšěřă, šő ěśšĳ ęĺďłőŕőďőąŋőľ. Őďŋăłő ąńĺęě ł űěŋšřş łńăśšěřă ŋăąń¿ďăěšś£ ŕőśšěŕěŋŋőě şŕőř£ďőůěŋĺě ăšőňőć łĺśńőřőďă (śşęěŋĺě ĺ şśĺńěŋĺě ŕĺłőć ŘŤŘ), śőőšćěšśšćş¿źěě őšćěřďěćăŋĺ¿ ăňőřťŋőľ śšřşłšşřż. ŘŤŘ £ďřă ăňőřťŋőčő łńăśšěřă ŕőłăğăŋă ŋă řĺś.2 łřĺćőľ 5.

Ąńĺğłĺě ŕő ŘŤŘ čřşŕŕż ŕőćěřţŋőśšĺ ăňőřťŋőčő ĺ łřĺśšăńńĺůěśłőčő łńăśšěřőć őąŋăřşęĺćă¿š řăğńĺůŋżě řăśŕřěďěńěŋĺ£ ďĺŕőńĳŋżţ ňőňěŋšőć (řĺś.1 ĺ 3). Ć ăňőřťŋőň łńăśšěřě ďăęě ďń£ ŋĺţ ŋăąń¿ďăěšś£ ğăňěšŋőě ťěřřőşŕőř£ďőůěŋĺě. Ć šő ęě ćřěň£ śĺńĳŋőě

Řĺś.3. Řăśŕřěďěńěŋĺě ăąśőń¿šŋżţ ćěńĺůĺŋ ďĺŕőńĳŋżţ ňőňěŋšőć ăňőřťŋőčő łńăśšěřă (H2O)1000 (1) ĺ ěčő őšďěńĳŋżţ čřşŕŕ ĺğ 250 ňőńěłşń (2{5). Őąőğŋăůěŋĺ£ łřĺćżţ šě ęě, ůšő ĺ ŋă řĺś.1

řăğńĺůĺě ć śšřşłšşřăţ £ďěř łńăśšěřőć śńăąő ćńĺ£ěš ŋă ŕőćěďěŋĺě ĺţ ďĺŕőńĳŋżţ ňőňěŋšőć: ťěřřő¡ńěłšřĺůěśłőě şŕőř£ďőůěŋĺě ňőńěłşń ć ăňőřťŋőň £ďřě őłăğăńőśĳ ďăęě ŋěňŋőčő ą«ońĳÿĺň, ůěň ć łřĺśšăńńĺůěśłőň. Ĺŋšěřěśŋő, ůšő ć ŋěďăćŋěň ŇĎ řăśůěšě ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň CFM-ňőďěńĺ őąŋăřşęěŋő, ůšő ďĺŕőńĺ ňőńěłşń ćőďż ć łőŋďěŋśĺřőćăŋŋőľ ăňőřťŋőľ ťăğě ňőčşš şŕőř£ďőůĺćăšĳś£, ŋăŕřĺňěř, ŕőď ďěľśšćĺěň čřăďĺěŋšă šěňŕěřăšşř [25].

Łăł ďń£ łřĺśšăńńĺůěśłőčő, šăł ĺ ďń£ ăňőřťŋőčő łńăśšěřőć śřěďŋĺě ďĺŕőńĳŋżě ňőňěŋšż őšďěńĳŋżţ čřşŕŕ őłăğăńĺśĳ ğŋăůĺšěńĳŋő ćżÿě, ůěň ŕőńŋżľ ňőňěŋš łńăśšěřă. İšő őğŋăůăěš, ůšő śşźěśšćşěš łřşŕŋőňăśÿšăąŋă£ łőřřěń£űĺ£, łőňŕěŋśĺřş¿źă£ ąőńĳÿĺě ďĺŕőńĳŋżě ňőňěŋšż řăğńĺůŋżţ čřşŕŕ. Łőňŕěŋśăűĺ£ ŕřő£ćń£ěšś£ ćő ćğăĺňŋőľ őřĺěŋšăűĺĺ ćěłšőřőć ďĺŕőńěľ. Ć šăąńĺűě ŕřĺćěďěŋż şśřěďŋěŋŋżě ŕő ćřěňěŋĺ ćěńĺůĺŋż şčńőć ňěęďş ďĺŕőńĳŋżňĺ ňőňěŋšăňĺ řăğŋżţ čřşŕŕ (ďăŋż šőńĳłő ŋěďĺăčőŋăńĳŋżě

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 9 { 10 2008

Śřěďŋĺě şčńż ňěęďş ŋăŕřăćńěŋĺ£ňĺ ďĺŕőńĳŋżţ ňőňěŋšőć řăğńĺůŋżţ čřşŕŕ ňőńěłşń ć łńăśšěřě (H2O)1000

Čřşŕŕż Ćŋşšřěŋŋ££ Ćŋěÿŋ££ Ŕőćěřţŋőśšĳ ňőńěłşń őąőńőůłă őąőńőůłă §ďřő 150ffi/156ffi 128ffi/109ffi 90ffi/77ffi Ćŋşšřěŋŋ££ 61ffi/77ffi 103ffi/104ffi őąőńőůłă Ćŋěÿŋ££ 112ffi/143ffi őąőńőůłă

¡ńěňěŋšż ňăšřĺűż θ_{i,j} , ůĺśńă ďő ĺ ŕőśńě łőśőľ ůěřšż śőőšćěšśšćş¿š łřĺśšăńńĺůěśłőňş ĺ ăňőřťŋőňş łńăśšěřăň). Ćĺďŋő, ůšő ňőňěŋšż £ďřă łńăśšěřă ĺ ąńĺęăľÿěľ ł ŋěňş (ćŋşšřěŋŋěľ) őąőńőůłĺ { ŕőůšĺ ŕřőšĺćőŕőńőęŋżě ćěłšőřż, šőčďă łăł łőřřěń£űĺ£ ňěęďş ąőńěě şďăńěŋŋżňĺ ďřşč őš ďřşčă čřşŕŕăňĺ ŕőśšěŕěŋŋő śŕăďăěš. Ćğăĺňŋă£ őřĺěŋšăűĺ£ ďĺŕőńěľ ŕőćěřţŋőśšĺ ĺ ćŋěÿŋěľ őąőńőůłĺ ć ăňőřťŋőň łńăśšěřě ğăňěšŋő őšńĺůăěšś£ őš śńşůă£ łřĺśšăńńĺůěśłőčő łńăśšěřă. Ćőğňőęŋő, ¡šő śńěďśšćĺě řăğńĺůŋőľ ŕőďćĺęŋőśšĺ ďĺŕőńěľ ć ¡šĺţ śšřşłšşřăţ.

Ŕřőćěďěŋŋőě ŇĎ ňőďěńĺřőćăŋĺě łńăśšěřă ćőďż ĺğ 1000 ňőńěłşń ŕőłăğăńő őřĺěŋšăűĺőŋŋőě şŕőř£ďőůěŋĺě ňőńěłşń ć łńăśšěřě. İšő ŕřő£ćĺńőśĳ ć řăśŕřěďěńěŋĺĺ ďĺŕőńĳŋżţ ňőňěŋšőć łńăśšěřă ć űěńőň ĺ ěčő ůăśšěľ. Ŋăĺąőńĳÿěě ťěřřő¡ńěłšřĺůěśłőě şŕőř£ďőůěŋĺě ďĺŕőńěľ őąŋăřşęěŋő ďń£ ňőńěłşń ć £ďřě łńăśšěřă łăł łřĺśšăńńĺůěśłőľ, šăł ĺ ăňőřťŋőľ śšřşłšşř. Őďŋăłő ąőńĳÿőľ ďĺŕőńĳŋżľ ňőňěŋš £ďřă łőňŕěŋśĺřşěšś£ ňőńěłşńăňĺ ŕěřĺťěřĺľŋżţ śńőěć, ůšő şňěŋĳÿăěš ŕőńŋżľ ďĺŕőńĳŋżľ ňőňěŋš łńăśšěřă. Ţőš£ ĺśśńěďőćăŋĺ£ ŕřőćěďěŋż ďń£ łńăśšěřă őďŋőčő řăğňěřă, řăğňěřŋżľ ¡ťťěłš őřĺěŋšăűĺőŋŋőčő şŕőř£ďőůěŋĺ£ ćŕőńŋě őůěćĺďěŋ, ŕőśłőńĳłş ć ŕřĺŕőćěřţŋőśšŋőň śńőě őřĺěŋšăűĺ£ ňőńěłşń ŋě £ćń£ěšś£ ŋĺ ťěřřő-, ŋĺ ăŋšĺťěřřő¡ńěłšřĺůěśłőľ. Šőńźĺŋă ¡šőčő śńő£ ć řăśůěšě śőśšăćĺńă őš 0.3 ŋň ďń£ łřĺśšăńńĺůěśłőčő ďő 0.5 ŋň ďń£ ăňőřťŋőčő łńăśšěřőć. İšő őğŋăůăěš, ůšő ć łńăśšěřě, śőśšő£źěň ňěŋěě ůěň ĺğ ŋěśłőńĳłĺţ ďěś£šłőć ňőńěłşń ćőďż, ćğăĺňŋőľ łőřřěń£űĺĺ ďĺŕőńĳŋżţ ňőňěŋšőć ŋěš. Ć šő ęě ćřěň£ ŕřĺ ŋěłőšőřżţ řăğňěřăţ (ą«ońĳÿĺţ ĺśśńěďőćăŋŋőčő) ďőńęěŋ ŋăůăšĳś£ ŕěřěţőď ł řăğşŕőř£ďőůěŋŋőśšĺ, ţăřăłšěřŋőľ ďń£ ćőďŋżţ ńĳďőć I_h ĺ I_c [1, 2]. Ĺŋšěřěśŋżňĺ ŕřěďśšăćń£¿šś£ šăłęě ĺśśńěďőćăŋĺ£ šěňŕěřăšşřŋőľ ğăćĺśĺňőśšĺ ĺ ďĺŋăňĺłĺ ďőśšĺęěŋĺ£ ťěřřőşŕőř£ďőůěŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£. Ć ŋăÿĺţ řăśůěšăţ šěňŕěřăšşřă łńăśšěřă ążńă ćżąřăŋă řăćŋőľ šěňŕěřăšşřě łńăśšěřőć šăłőčő řăğňěřă ć ŕşůłőćżţ ¡łśŕěřĺňěŋšăţ [13], ůšő ŕőğćőńĺńő śřăćŋĺšĳ řěğşńĳšăšż ś őűěŋłăňĺ, ćżŕőńŋěŋŋżňĺ ć řăąőšě [14]. Řăśśůĺšăŋŋżě ćěńĺůĺŋż μ őłăğăńĺśĳ ŋĺęě šěţ, ůšő śńěďş¿š ĺğ ŋăąń¿ďăěňżţ śěůěŋĺľ ŕřĺńĺŕăŋĺ£ ¡ńěłšřőŋă ł łńăśšěřş [13, 14]. Ćőğňőęŋő, ůšő ŕřĺůĺŋőľ řăğńĺůĺ£ £ćń£ěšś£ ćż£ćńěŋŋă£ ŕřĺ ňőďěńĺřőćăŋĺĺ śńőęŋă£ śšřşłšşřă łńăśšěřă ćőďż. İšő ŕřĺćőďĺš ł śşźěśšćěŋŋőňş őšńĺůĺ¿ ŕőšěŋűĺăńă ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ¡ńěłšřőŋă ś łńăśšěřőň őš ŕőšěŋűĺăńă \ğăř£ď-šőůěůŋżľ ďĺŕőńĳ", ĺśŕőńĳğőćăćÿěčőś£ ŕřĺ őűěŋłě ďĺŕőńĳŋżţ ňőňěŋšőć ć [14]. İšő ŕřěďŕőńőęěŋĺě ĺŋĺűĺĺřşěš ŕőśšăŋőćłş ŋőćőľ ğăďăůĺ { ĺśśńěďőćăŋĺ£ ťőřňĺřőćăŋĺ£ őšřĺűăšěńĳŋőčő ĺőŋă ŕřĺ ğăţćăšě ¡ńěłšřőŋă ć ŕőšěŋűĺăńě śšőńĳ śńőęŋőľ śšřşłšşřż.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ŕőďďěřęłě Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (ŕřőěłšż # 06-03-32751 ĺ # 07-02-00825).

1. L. Pauling, J. Am. Chem. Soc. 57, 2680 (1935). 2. Ď. İľğěŋąěřč, Ć. Łăşűňăŋ, Śšřşłšşřă ĺ śćőľśšćă ćőďż, Ń.: Čĺďřőňěšěőĺğďăš, 1975.

3. S. M. Jackson, V. M. Nield, R. W. Whitworth et al., J.

Phys. Chem. B 101, 6142 (1997).

4. V. Buch, P. Sandler, and J. Sadlej, J. Phys. Chem. B 102, 8641 (1998).

5. A. A. Vostrikov, S. V. Drozdov, V. S. Rudnev, and L. I.

Kurkina, Comp. Mat. Sci. 35, 254 (2006).

6. Ă. Ă. Ćőśšřĺłőć, Ď. Ď. Ďşąőć, Ś. Ć. Ďřőğďőć, Ŕĺśĳňă ć ĘŠŤ 34, ćżŕ. 5, 87 (2008).

7. R. Moro, R. Rabinovich, C. Xia, and V. Kresin, Phys.

Rev. Lett. 97, 123401 (2006).

8. V. V. Zakharov, E. N. Brodskaya, and A. Laaksonen, J.

Chem. Phys. 107, 10675 (1997).

9. Ă. Ě. Čăńăÿěć, Ő. Ř. Řăţňăŋőćă, Ć. Ŋ. Ůşłăŋőć, ĘŤŢ 79, 1644 (2005).

10. G. Torchet, P. Schwartz, J. Farges et al., J. Chem. Phys.

79, 6196 (1983).

11. V. Buch, S. Bauerecker, J. P. Devlin et al., Int. Rev.

Phys. Chem. 23, 375 (2004).

12. S.-P. Ju, S.-H. Yang, and M.-L. Liao, J. Phys. Chem. B 110, 9286 (2006).

13. Ă. Ă. Ćőśšřĺłőć, Ď. Ď. Ďşąőć, ĘŠŤ 76, ćżŕ. 12, 1 (2006).

14. Ď. đ. Ďşąőć, Ă. Ă. Ćőśšřĺłőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 86, 520 (2007).

15. D. van der Spoel, E. Lindahl, B. Hess et al., J. Comput.

Chem. 26, 1701 (2005); www.gromacs.org.

16. W. L. Jorgensen, J. Chandrasekhar, J. D. Madura et al., J. Chem. Phys. 79, 926 (1983).

17. D. M. Ferguson, J. Comp. Chem. 16, 501 (1995).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 9 { 10 2008

776 Ď. đ. Ďşąőć, Ă. Ă. Ćőśšřĺłőć

18. H. J. C. Berendsen, J. P. M. Postma, A. DiNola, and

J. R. Haak, J. Chem. Phys. 81, 3684 (1984).

19. J. Huang and L. S. Bartell, J. Phys. Chem. 99, 3924

(1995).

20. Ć. Ťěńńěř, Ććěďěŋĺě ć šěőřĺ¿ ćěřő£šŋőśšěľ ĺ ěě ŕřĺńőęěŋĺ£, š. 2, Ň.: Ňĺř, 1967.

21. J. K. Gregory, D. C. Clary, K. Liu et al., Science 275,

814 (1997).

22. E. R. Batista, S. S. Xantheas, and H. Jonsson, J. Chem.

Phys. 111, 6011 (1999).

23. L. S. Bartell, J. Phys. Chem. 99, 1080 (1995). 24. C. Caleman and D. van der Spoel, J. Chem. Phys. 125, 154508 (2006).

25. F. Bresme, A. Lervik, D. Bedeaux, and S. Kjelstrup, Phys. Rev. Lett. 101, 020602 (2008).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 9 { 10 2008