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1. £ÄÇÆÇÐËÇ

±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÉËÆÍÑÔÕË ÄÑÄÔÇ ÐÇ âÄÎâáÕÔâ
ÃÇÔÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÏË ÔÖÃÔÕÂÐÙËâÏË, Ô×ÑÓÏËÓÑÄÂÎËÔß ÔÓÂÄ-
ÐËÕÇÎßÐÑ ÐÇÆÂÄÐÑ (ÕÓËÆÙÂÕÞÇ ÅÑÆÞ ÒÓÑÛÎÑÅÑ ÔÕÑÎÇÕËâ),
ÍÑÅÆÂ ÔÕÂÎÑ ÑÚÇÄËÆÐÞÏ, ÚÕÑ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÂâ ÏÑÆÇÎß ÉËÆ-
ÍÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÐÇ ÆÇÎÂáÜÂâ ÓÂÊÎËÚËÌ ÏÇÉÆÖ ÅÂÊÑÏ Ë
ÉËÆÍÑÔÕßá, ÐÇ Ä ÔÑÔÕÑâÐËË ÑÒËÔÂÕß ÏÐÑÅËÇ (Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË,
ÍÓËÕËÚÇÔÍËÇ) âÄÎÇÐËâ. ²ÇÐÕÅÇÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËâ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, ÐÂÚÂÄÛËÇÔâ Ä àÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ, ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ
Ä ÉËÆÍÑÔÕâØ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÐÇÍÑÕÑÓÞÌ ÒÑÓâÆÑÍ, ÊÂÍÎáÚÂá-
ÜËÌÔâ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÃÎËÉÂÌÛÇÇ ÑÍÓÖÉÇÐËÇ ÍÂÉÆÑÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÐÂÒÑÏËÐÂÇÕ, ØÑÕâ Ë ÃÑÎÇÇ ÓÞØÎÖá Ë ÒÑÆÄËÉÐÖá,
ÖÒÂÍÑÄÍÖ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐËÇ Ñ ÃÎËÉÐÇÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÏ ÒÑÓâÆÍÇ Ä ÉËÆÍÑÔÕâØ.

´ÂÍÑÇ ÒÑÐËÏÂÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑ ÆÂÉÇ ÆÎâ ÅÂÊÑÄ,
ÍÑÕÑÓÞÇ (ÑÔÑÃÇÐÐÑ, ÒÎÑÕÐÞÇ ÅÂÊÞ) ÕÑÉÇ ÏÑÅÖÕ ØÂÓÂÍÕÇ-
ÓËÊÑÄÂÕßÔâ ÐÇÍËÏ ÃÎËÉÐËÏ ÒÑÓâÆÍÑÏ. ©ÂÏÇÕËÏ, ÚÕÑ
ÍÓËÔÕÂÎÎÞ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÍÂÍ ÃÎËÉÐËÏ, ÕÂÍ Ë ÆÂÎß-
ÐËÏÒÑÓâÆÍÑÏË, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÒÓÑÙÇÔÔ ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË
ÔÄâÊÂÐ Ô ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËÇÏ ÆÂÎßÐÇÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ,
ÂÏÑÓ×ÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÔÖÜÇÔÕÄÖáÜËÇ ÒÓË ÕÇØ ÉÇ ÕÇÓÏÑ-
ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÖÔÎÑÄËâØ, ÚÕÑ Ë ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ (ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕß, ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ), ÑÃÎÂÆÂáÕ ÕÑÎßÍÑ ÃÎËÉÐËÏ ÒÑÓâÆ-
ÍÑÏ (ÏÅÐÑÄÇÐÐÑ ÊÂÏÑÓÑÉÇÐÐÂâ ÉËÆÍÑÔÕß) Ë ÐÇ âÄÎâáÕÔâ
ÍÓËÔÕÂÎÎÂÏË.

±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ñ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÏ ÑÒËÔÂÐËË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ
ÎÇÅÎË Ä ÑÔÐÑÄÖ ØÑÓÑÛÑ ËÊÄÇÔÕÐÑÌ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÌ, Ë Ä ÕÑÉÇ
ÄÓÇÏâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ, ÏÑÆÇÎË ÉËÆÍÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÓÂÊÓÂ-
ÃÑÕÂÐÐÑÌ ÊÂÏÇÚÂÕÇÎßÐÞÏ ÖÚÇÐÞÏ Á. ¶ÓÇÐÍÇÎÇÏ ÆÎâ
ÑÒËÔÂÐËâ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ Ë ÍËÐÇÕËÍË
ÍÓËÔÕÂÎÎÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ [1]. £ ÒÑÔÕÓÑÇÐËË ¶ÓÇÐÍÇÎâ ÆÄË-
ÉÇÐËÇ ÍÂÉÆÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÌ ÔÑ-
ÔÕÂÄÎâáÜÇÌ Ä ÍÄÂÊËÍÓËÔÕÂÎÎÑÒÑÆÑÃÐÑÌ âÚÇÌÍÇ Ë ÕÓÂÐÔ-
ÎâÙËÑÐÐÞØ ÔÍÂÚÍÑÄ àÕÑÌ âÚÇÌÍË (ÅÓÖÒÒÂ ÂÕÑÏÑÄ ÃÎËÉÂÌ-
ÛÇÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ) ÍÂÍ ÙÇÎÑÅÑ Ô ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÆÎËÐÑÌ
ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÒÓÑÃÇÅÂ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÉËÆÍÑÔÕË ÒÓËÒË-
ÔÞÄÂáÕÔâ ÍÂÍ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ, ÕÂÍ Ë ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÅÂÊÑÄ.
¬ÑÏÒÑÊËÙËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ: ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ, ÆÂÄÎÇÐËâ Ë ÆÓÖÅËØ ÏÂÍÓÑÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÑÄ. ´ÇÑÓËâ ¶ÓÇÐÍÇÎâ âÄÎâÇÕÔâ, ÒÑ ÄÔÇÌ ÄËÆËÏÑÔÕË,
ÒÇÓÄÑÌ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ÕÇÑÓËÇÌ ÉËÆÍÑÔ-
ÕÇÌ, ÍÑÕÑÓÂâ, ÍÂÍ ÃÖÆÇÕ ÄËÆÐÑ ÐËÉÇ ÐÂ ÒÓËÏÇÓÂØ ÒÑÔÕÓÑÇ-
ÐËâ ÃÑÎÇÇ ÒÑÊÆÐËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÆÎâ ÄÑÆÞ, ÄÔÇ
ÇÜÇ ÑÔÕÂÇÕÔâ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÌ. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÏÞ ÖÄËÆËÏ,
ÚÕÑ ÄÔÇ ÃÇÊ ËÔÍÎáÚÇÐËâ ÔÖÜÇÔÕÄÖáÜËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ
ÏÑÆÇÎË âÄÎâáÕÔâ Ä ÕÑÌ ËÎË ËÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÍÑÏÒÑÊËÙËÑÐ-
ÐÞÏË, ÅÆÇ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÑÏÒÑÊËÙËÑÐÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÞÔÕÖ-
ÒÂáÕ ËÎË ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÕËÒÞ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ, ËÎË
ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÕËÒÞ ÔÕÇÒÇÐÇÌ ÔÄÑÃÑÆÞ, ÒÓËÔÖÜËÇ ÓÂÊÐÞÏ
ÂÅÓÇÅÂÕÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËâÏ, Ë Õ.Æ.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ¶ËÛÇÓÖ [2] Ë ¿ÌÊÇÐÃÇÓÅÖ Ë ¬ÑÊÏÂÐÖ [3] Ä
ÉËÆÍÑÔÕâØ ÏÑÉÐÑ ÓÂÊÎËÚÂÕß Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ËØ ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓÐÞÏË ÄÓÇÏÇÐÂÏË ÕÓË ÕËÒÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓ:

1) ÏÅÐÑÄÇÐÐÂâ ËÎË I-ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÃÎËÉÐÇÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ,
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÂâ ÆÎâ ÃÞÔÕÓÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ô ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÏ
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ÄÓÇÏÇÐÇÏ � 10ÿ15 Ô. °ÃÞÚÐÑ ÕÂÍÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÏÑÉÐÑ
ÐÂÃÎáÆÂÕß Ä ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ,
ÛÂÅ ÒÑ ÄÓÇÏÇÐË ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ
ÆÄËÉÇÐËâ Ä ÏÇÕÑÆÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË Dt4 10ÿ15 Ô;

2) ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑ ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÂâ ËÎË V-ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ Ô
ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÏ ÄÓÇÏÇÐÇÏ � 10ÿ12ÿ10ÿ13 Ô. ªÏÇÐÐÑ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐËâ Ñ V-ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÎÇÉÂÕ Ä ÑÔÐÑÄÇ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÓÂÊ-
ÎËÚÐÞØ ×ÇÐÑÏÇÐÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÑÆÞ;

3) ÆË××ÖÊËÑÐÐÑ-ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÂâ ËÎË D-ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ, ÑÒË-
ÔÞÄÂÇÏÂâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ,
ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÏË ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÌ ËÐÔÕÓÖÏÇÐÕ
ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ [4 ë 6].

£ÇÔßÏÂ ÒÑÎÇÊÐÞÏ Ë ÐÂÅÎâÆÐÞÏ âÄÎâÇÕÔâ ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎÇÐËÇ Ñ F-ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ËÎË ÔÍÓÞÕÑÌ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ
(inherent hidden structure), ÄÄÇÆÇÐÐÑÇ £ÇÃÇÓÑÏ Ë ³ÕËÎ-
ÎËÐÆÉÇÓÑÏ [7]. ¿ÕÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÏËÐËÏÖÏÖ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË Í ÃÎËÉÂÌÛÇÌ ÏÅÐÑÄÇÐÐÑÌ
I-ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ.

±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ñ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÏ ÒÑÓâÆÍÇ Ä ÉËÆÍÑÔÕâØ
ÔÑÆÇÓÉÂÕÔâ Ä ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÌ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÑÓËË ÉËÆ-
ÍÑÔÕÇÌ, Ä ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÕÑÓÑÌ ÎÇÉËÕ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÂâ ÔËÔÕÇÏÂ
ÊÂÙÇÒÎâáÜËØÔâ ËÐÕÇÅÓÑÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ
ÆÎâ N-ÚÂÔÕËÚÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ¢ÑÅÑÎáÃÑÄÂ ë
¢ÑÓÐÂ ë¤ÓËÐÂ ë¬ËÓÍÄÖÆÂ ëªÄÑÐÂ (¢¢¤¬ª) [2], ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâáÜËØ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÐÂØÑÉÆÇÐËâ ÎáÃÞØ ÅÓÖÒÒ, ÔÑÔÕÑâ-
ÜËØ ËÊ N ÚÂÔÕËÙ, Ä ÕÑÌ ËÎË ËÐÑÌ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÕÂÍÑÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑ Ë ÆÎâ ÅÂÊÑÄ Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÐÂÛËÏ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏ Ñ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ. ¢ÑÎÇÇ ÕÑÅÑ,
ÕÂÍÑÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ âÄÎâÇÕÔâ ÂÆÇÍÄÂÕÐÞÏ Ë
ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÞØ Ë ÆÂÉÇ ÂÏÑÓ×ÐÞØ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÌ [5]. °ÆÐÂÍÑ ÄÑÒÓÑÔ Ñ ÕÑÏ, Ä ÍÂÍÑÌ ÔÕÇÒÇÐË Ë ÍÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ ÔËÔÕÇÏÂ ¢¢¤¬ª ÒÓËÅÑÆÐÂ ÆÎâ ÐÂØÑÉÆÇÐËâ
×ÖÐÍÙËÌ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ, Ä ÒÑÔÎÇÆÐÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÔÕÂÇÕÔâ
ÑÕÍÓÞÕÞÏ. ¶ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÐÂÃÑÓÑÏ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ
ÕÇÏ, ÚÕÑ ÚÇÓÇÊ ÐËØ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ ÄÞÓÂÉÂáÕÔâ ÄÔÇ ÕÇÓÏÑ-
ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ Ë ÆÓÖÅËÇ ÏÂÍÓÑÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÔËÔÕÇÏÞ Ë
ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÖÔÕÂÐÂÄÎËÄÂÇÕÔâ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÂâ ÔÄâÊß
ÏÇÉÆÖ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ Ë ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË.

³ËÔÕÇÏÂ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ¢¢¤¬ª ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÓÂÔÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐËá ¤ËÃÃÔÂ Ä ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÇÆÇÎÇ N!1,
V!1, r � N=V � const. ¯ÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑÇ Ë ÔÕÓÑÅÑÇ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ¢¢¤¬ª, ÑÆÐÂÍÑ, ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ
ËÊ-ÊÂ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕË ÑÃÓÞÄÂ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËÌ, ÚÕÑ ÒÑÓÑÉÆÂÇÕ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ Ë ÐÇ ÄÔÇÅÆÂ âÔÐÞÇ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ. ¬ÂÍ ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ [4, 6, 8], àÕÂ ÔËÔÕÇÏÂ,
ÒÓË ÖÔÎÑÄËË ÒÂÓÐÑÌ ÂÆÆËÕËÄÐÑÔÕË ÔËÎ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ,
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÕÓÑÅÑ ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐÂ Ä ÔÄâÊÂÐÐÖá ÊÂÏÍÐÖ-
ÕÖá ÔËÔÕÇÏÖ ÖÉÇ ÒÓÑÔÕÑ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÆÎâ
ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÑÌ Ë ÆÄÖØÚÂÔÕËÚÐÑÌ ×ÖÐÍÙËÌ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ,
ÒÓËÚÇÏ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÂÆÆËÕËÄÐÑÔÕË ÐÂÎËÚËÇ ÕÑÎßÍÑ
ÎËÛß àÕËØ ×ÖÐÍÙËÌ ÖÉÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÄÔÇØ ÏÂÍÓÑÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ.

¿ÕÂ ÔËÔÕÇÏÂ ÆÄÖØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ Ë âÄÎâÇÕÔâ ÑÔÐÑÄÐÞÏ
ËÐÔÕÓÖÏÇÐÕÑÏ Ä ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ÔÄÑÌÔÕÄ
ÉËÆÍÑÔÕÇÌ. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÂÆÆËÕËÄÐÑÔÕË
ÐÇÕ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕË ÓÇÛÂÕß ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÆÎâ ÄÞÔÛËØ ×ÖÐÍ-
ÙËÌ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÑÐË ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÔÕÓÑÅÑ
ÄÞÓÂÉÇÐÞ ÚÇÓÇÊ ÒÇÓÄÞÇ ÆÄÇ ×ÖÐÍÙËË [6]. £ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ
ÄÐÇÛÐÇÅÑ ÒÑÎâ ÔËÔÕÇÏÂ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÒÓÇÄÓÂÜÂÇÕÔâ Ä
ØÑÓÑÛÑ ËÊÄÇÔÕÐÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ °ÓÐÛÕÇÌÐÂ ë¸ÇÓÐËÍÇ (°¸)
ÆÎâ ÒÂÓÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË Ë ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ
ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ [6]. ¯Ñ ÆÂÉÇ Ä ÕÂÍÑÏ ÃÑÎÇÇ

ÒÓÑÔÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÐÇ ÄÔÇ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÕÇÑÓËË Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÓÇÛÇÐÞ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ. £ ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß àÕÑ
ÍÂÔÂÇÕÔâ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÊÂÏÞÍÂÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËâ °¸ ËÎË ÒÓÑÃ-
ÎÇÏÞ ÐÂØÑÉÆÇÐËâ ÄËÆÂ ÃÓËÆÉ-×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÑÄ, ÄØÑÆâÜËØ
Ä ÖÓÂÄÐÇÐËâ [4 ë 6]. £ÕÑÓÂâ ÄÂÉÐÂâ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÔÑÔÕÑËÕ Ä
ÕÑÏ, Ä ÍÂÍÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÖÓÂÄÐÇÐËâ, ×ÑÓÏÂÎßÐÑ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ
Ä ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÇÆÇÎÇ, ÒÓËÅÑÆÐÞ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ
ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÞØ ËÎË ÆÂÉÇ ÂÏÑÓ×ÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÕÂÍ ÍÂÍ
Ä ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÇÆÇÎÇ ÐÇ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÏÇÕÂÔÕÂ-
ÃËÎßÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, Â ÂÏÑÓ×ÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÄÑÑÃÜÇ ÐÇ
âÄÎâáÕÔâ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÏË, ØÑÕâ ÄÓÇÏÇÐÂ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË Ë
ÏÑÅÖÕ ÔÚËÕÂÕßÔâ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÞÏË.

£ÑÆÂ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í "ÐÇÒÓÑÔÕÞÏ" ÉËÆÍÑÔÕâÏ, Ä ÍÑÕÑ-
ÓÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË ÖÉÇ ÐÇ ÑÒËÔÞ-
ÄÂáÕÔâ Ô×ÇÓËÚÇÔÍË-ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË, ÐÑ ÊÂ-
ÄËÔâÕ Ë ÑÕ ÑÓËÇÐÕÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ ÆÓÖÅ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ
ÆÓÖÅÂ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÎÑÉÐÑÌ ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÑÌ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË ×ÖÐÍÙËÌ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ. ¯ÑÄÞÇ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÄÑÊÐË-
ÍÂáÕ ÒÓË ÑÒËÔÂÐËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎÂÏË ÄÑÆÞ. ªÏÇÐÐÑ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ àÕËÏ ÔÄâÊâÏ Ä ÄÑÆÇ
ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÖÐËÍÂÎßÐÞÌ ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍËÌ ÃÎËÉÐËÌ ÒÑÓâ-
ÆÑÍ, Ô ÍÑÕÑÓÞÏ Ë ÔÄâÊÂÐÞ ÄÔÇ ÐÇÑÃÞÚÂÌÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ
ÄÑÆÞ, ÑÕÎËÚÂáÜËÇ ÇÇ ÑÕ ÆÓÖÅËØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, Ë ÐÇÑÃÞÚÂÌ-
ÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÑÅÓÑÏÐÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÄÑÆÐÞØ
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ.

ªÊ ÔÍÂÊÂÐÐÑÅÑ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÑÒËÔÂÐËÇ ÄÑÆÞ Ä ÑÃÞÚÐÞØ
Ë, ÍÂÍ ÃÖÆÇÕ ÄËÆÐÑ, ÐÇÑÃÞÚÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ ÄÍÎáÚÂÇÕ ÄÇÔß
ÐÂÃÑÓ ÒÓÑÃÎÇÏ, ÔÕÑâÜËØ ÒÇÓÇÆ ÕÇÑÓËÇÌ. ª ÇÔÎË ÆÎâ
ÒÓÑÔÕÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ ×ÎáËÆ ÕÄÇÓÆÞØ
Ô×ÇÓ, ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍÂâ ÔËÔÕÇÏÂ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÒËÔÞ-
ÄÂáÕÔâ Ô×ÇÓËÚÇÔÍË-ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÏË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏË ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÏÐÑÅËÇ ÒÓÑÃÎÇÏÞ Ä ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË
ÒÓÇÑÆÑÎÇÐÞ [2 ë 6], ÕÑ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÄÑÆÞ ÄÑ ÏÐÑÅËØ
ÔËÕÖÂÙËâØ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÂâ ÕÇÑÓËâ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÑÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕÔâ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÌ. ±ÑàÕÑÏÖ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÄÑÆÞ Ë ÇÇ ÔÄâÊË Ô ÐÇÑÃÞÚÐÞÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÒÓËÃÇÅÂáÕ Í
ÏÇÕÑÆÂÏ ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ (ÏÇÕÑÆ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË (®¥), ÏÇÕÑÆ ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ (®¬)). ª Ä ÕÑ
ÉÇ ÄÓÇÏâ ÇÜÇ Ë ÔÇÌÚÂÔ ÓÂÊÓÂÃÂÕÞÄÂáÕÔâ Ë ÒÓÑÄÇÓâáÕÔâ
ÄÔÇ ÐÑÄÞÇ Ë ÐÑÄÞÇ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞÇ ×ÇÐÑÏÇÐÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ
ÏÑÆÇÎË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÑÆÞ ÆÎâ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ
ÐÇÑÃÞÚÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ.

£ ÆÂÐÐÑÏ ÑÃÊÑÓÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ Ë ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÔÖÜÇÔÕÄÖá-
ÜËÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÑÓËË, ÑÔÐÑÄÂÐÐÑÌ ÐÂ
ÖÓÂÄÐÇÐËâØ °¸. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÚËÔÎÇÐÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ Ë ×ÇÐÑÏÇÐÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇ-
ÎÇÌ Ä ÕÑÌ ÔÕÇÒÇÐË, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÑÐË ÔÄâÊÂÐÞ Ô ÂÐÂÎËÊÑÏ Ë
ÒÑÎÖÚÇÐËÇÏ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ.

2. ¡ÐÑÏÂÎßÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ
Ë ×ÂÊÑÄÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ÄÑÆÞ

1. ±ÑÚÕË ÄÔÇ ÊÐÂáÕ, ÚÕÑ ÒÓË ÑÃÞÚÐÞØ ÆÂÄÎÇÐËâØ ÏÂÍÔË-
ÏÂÎßÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÄÑÆÞ r ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
4 �C, Ë ÄÔÇ ÄËÆâÕ, ÚÕÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÎßÆÂ ÏÇÐßÛÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÄÑÆÞ, ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÑÕÑÓÑÌ ÎÇÆ ÐÂØÑÆËÕÔâ. ¦ÔÎË ÏÞ
ÄÑÊßÏÇÏ ÑÃÞÚÐÞÌ ÎÇÆ Ë ÐÂÅÓÇÇÏ ÇÅÑ ÆÑ ÕÑÚÍË ÒÎÂÄÎÇÐËâ,
ÕÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕß r ÖÄÇÎËÚËÕÔâ ÐÂ 8 ë 9% [9]. ¿ÕÑ, ÍÑÐÇÚÐÑ,
ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËÕ ÄÔÇÏ ËÐÕÖËÕËÄÐÞÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏ Ñ
ÒÓËÓÑÆÇ ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ. ¯ÑÄÞÇ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÂ
ÔÄâÊÂÐÞ Ô ÕÇÏ, ÚÕÑ ÇÔÎË ÄÑÆÖ ÑØÎÂÆËÕß ÐËÉÇ ÕÑÚÍË
ÒÎÂÄÎÇÐËâ, ÒÇÓÇÄÑÆâ ÔËÔÕÇÏÖ Ä ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÇ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÇ ÄÒÎÑÕß ÆÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ T � 37ÿ38 �C, ÕÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕß
ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÌ ÄÑÆÞ ÕÂÍÉÇ ÒÑÐËÉÂÇÕÔâ [9, 10].

834 ¤.¯. ³¡²¬ª³°£ [µ¶¯ 2006



2. ®ÐÑÅËÇ ÕÂÍÉÇ ÊÐÂáÕ, ÚÕÑ ÂÐÑÏÂÎßÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÆÓÖÅËÏË ÉËÆÍÑÔÕâÏË ÄÇÆÇÕ ÔÇÃâ ËÊÑÕÇÓÏË-
ÚÇÔÍÂâ ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕß ÄÑÆÞ, ÆÑÔÕËÅÂâ ÏËÐËÏÖÏÂ ÒÓË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 46 �C. £ ÑÃÞÚÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕâØ ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕß
ÄÔÇÅÆÂ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ô ÒÑÐËÉÇÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ. £ ÄÑÆÇ Ô
ÒÑÐËÉÇÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÐËÉÇ 46 �C ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕß ÓÂÔ-
ÕÇÕ, ÒÓËÚÇÏ àÕÑÕ ÓÑÔÕ ÒÓÑÆÑÎÉÂÇÕÔâ Ë Ä ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÌ
ÑÃÎÂÔÕË.

3. µÆËÄËÕÇÎßÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÄÇÆÖÕ ÔÇÃâ Ë ÄÑÆÐÞÇ ÓÂÔ-
ÕÄÑÓÞ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, àÐ-
ÕÂÎßÒËâ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÂ. ¯Ñ
ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ
Ë Ô ÄÑÆÑÌ ÏÐÑÅÑ ÔÎÂÃÇÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎÂÏË ÄÑÆÞ, ÑÉËÆÂÇÏÞÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÆÑÎÉÇÐ ÃÞÎ ÃÞ ÃÞÕß
ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÏ.

4. ¥Îâ ÑÃÞÚÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÕÇÓÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÓÂÔÛËÓÇÐËâ a ÄÔÇÅÆÂ ÒÑÎÑÉËÕÇÎÇÐ. ¥Îâ ÄÑÆÞ a ÒÑ
ÄÇÎËÚËÐÇ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛÇ ÑÉËÆÂÇÏÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ Ë
ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ô ÒÑÐËÉÇÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ, ÒÓËÚÇÏ ÐËÉÇ
4 �C ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ a ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÄÇÔßÏÂ ÃÞÔÕÓÑ Ë ÒÓË
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÐËÊÍÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ a4 0.

¯ÇÑÃÞÚÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÄÑÆÞ, ÍÂÍ ÄÞâÔÐËÎÑÔß ÔÓÂÄÐË-
ÕÇÎßÐÑ ÐÇÆÂÄÐÑ [11], âÓÚÇ ÄÔÇÅÑ ÒÓÑâÄÎâáÕÔâ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÇÇ
ÒÇÓÇÑØÎÂÉÆÇÐËâ ÐËÉÇ 0 �C. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, Ô ÒÑÐËÉÇ-
ÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÕÂÍËÇ ÄÇÎËÚËÐÞ, ÍÂÍ ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕß,
ÕÇÒÎÑÇÏÍÑÔÕß, ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÛËÓÇÐËâ,
ÔÕÓÇÏâÕÔâ àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËÑÐÐÑ Í ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ
ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ T � ÿ45 �C. ¥ÑÔÕËÉËÏÞÏË ÑÍÂÊÞÄÂ-
áÕÔâ ËÊÏÇÓÇÐËâ ÎËÛß ÕÑÎßÍÑ ÆÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ T �
� ÿ38 �C. ¿ÕË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÅËÒÑÕÇÊÇ Ñ ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÑÄÂÐËË Ä ÄÑÆÇ ÄÕÑÓÑÌ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË ÒÓË ÑÕÓËÙÂ-
ÕÇÎßÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ, ÚÕÑ ÑÊÐÂÚÂÎÑ ÃÞ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ Ä
ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ×ÂÊÑÄÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ (ÒÑ ÄÔÇÌ
ÄËÆËÏÑÔÕË, ÒÇÓÄÑÅÑ ÓÑÆÂ) ÒÑ ÂÐÂÎÑÅËË Ô ×ÂÊÑÄÞÏË
ÒÇÓÇØÑÆÂÏË ÅÂÊ ëÉËÆÍÑÔÕß Ä ÔÕÂÃËÎßÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÔÖ-
ÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ÄÑÆÞ Ô ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË Tc � 647 ¬, rc �
� 0;328 Å ÔÏÿ3, Pc � 22 ®±Â. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, Ä ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÑ-ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ [12] ÃÞÎÂ ÒÑÍÂÊÂÐÂ
ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÉËÆ-
ÍÑÔÕß ëÉËÆÍÑÔÕß ÏÇÉÆÖ ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÌ ÄÑÆÑÌ ÐËÊÍÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË (low density liquid, LDL) Ë ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÌ
ÄÑÆÑÌ ÄÞÔÑÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (high density liquid, HDL) Ô
ÍÓËÕËÚÇÔÍËÏË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË Tc � 220 ¬, rc � 1 Å ÔÏÿ3,
Pc � 100 ®±Â. ´ÂÍÂâ ÉÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÃÞÎÂ ÒÓÑÆÇÏÑÐ-
ÔÕÓËÓÑÄÂÐÂ Ô ÒÑÏÑÜßá ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏË-
ÚÇÔÍËØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÌ [13, 14].

¦ÜÇ ÑÆÐËÏ ÐÇÑÃÞÚÐÞÏ ÔÄÑÌÔÕÄÑÏ âÄÎâÇÕÔâ ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÑÄÂÐËÇ ÆÄÖØ ×ÑÓÏ ÂÏÑÓ×ÐÑÌ ÄÑÆÞ (ÂÏÑÓ×ÐÑÅÑ ÎßÆÂ).
¡ÏÑÓ×ÐÞÌ ÎÇÆ ÐËÊÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (low density amorphous
ice, LDA) ËÊÄÇÔÕÇÐ ÆÂÄÐÑ [15]. ³ÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÐÇÆÂÄÐÑ
ÃÞÎÂ ÒÑÍÂÊÂÐÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ÆÓÖÅÑÌ
×ÑÓÏÞ ÂÏÑÓ×ÐÑÅÑ ÎßÆÂ ì ÎßÆÂ ÄÞÔÑÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
(high density amorphous ice, HDA) [16, 17]. ¹ÂÔÕËÚÐÑ
ÓÇÂÎßÐÂâ, ÚÂÔÕËÚÐÑ ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍÂâ ×ÂÊÑÄÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ
ÄÑÆÞ ËÊÑÃÓÂÉÇÐÂ ÐÂ ÓËÔ. 1 [10]. ©ÆÇÔß C ì ÓÇÂÎßÐÂâ
ÍÓËÕËÚÇÔÍÂâ ÕÑÚÍÂ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÅÂÊ ëÉËÆÍÑÔÕß, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ
C 1 âÄÎâÇÕÔâ ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍÑÌ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÂ ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÂâ ÉËÆÍÑÔÕß ëÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÂâ ÉËÆ-
ÍÑÔÕß. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 1 ÄËÆÐÑ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ
ÂÏÑÓ×ÐÞÏË ×ÑÓÏÂÏË ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑ ÄÑÊÏÑÉÇÐ
×ÂÊÑÄÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ, ÒÑØÑÉËÌ ÐÂ ÒÇÓÇØÑÆ ÒÇÓÄÑÅÑ ÓÑÆÂ
LDA>HDA. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ
ÂÏÑÓ×ÐÞØ ×ÂÊ Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÐÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÒÑÎËÂÏÑÓ-
×ËÊÏÑÏ ÒÑ ÂÐÂÎÑÅËË Ô ÒÑÎËÏÑÓ×ËÊÏÑÏ, ÑÃÑÊÐÂÚÂáÜËÏ

ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ.
¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÔÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÄÑÆÂ ÏÑÉÇÕ ÒÓÇÃÞÄÂÕß Ä
30 ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ×ÑÓÏÂØ, ÚÂÔÕß ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ, ÒÑ ÄÔÇÌ
ÄËÆËÏÑÔÕË, âÄÎâáÕÔâ ÂÏÑÓ×ÐÞÏË ×ÑÓÏÂÏË. ¯Â ÓËÔÖÐ-
ÍÇ 2 ÆÂÐ ÑÃÝÇÏÐÞÌ ÄËÆ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÄÑÆÞ [9].

3. ¶ÇÐÑÏÇÐÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ
ÏÑÆÇÎË ÄÑÆÞ

£ÔÇ ÂÐÑÏÂÎËË ÄÑÆÞ ÑÃÝâÔÐâáÕÔâ ÑÔÑÃÞÏ ÔÕÓÑÇÐËÇÏ ÇÇ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë, Ä ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß, àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏ ÔÕÓÑÇÐËÇÏ
ÂÕÑÏÂ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ. ºÇÔÕß àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ ÄÐÇÛÐÇÏ àÐÇÓÅÇ-
ÕËÚÇÔÍÑÏ ÖÓÑÄÐÇ ÄÞÔÕÖÒÂáÕ ÍÂÍ ÆÄÂ ÐÇÔÒÂÓÇÐÐÞØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÂ, ÔÒÑÔÑÃÐÞØ ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕß s-ÔÄâÊß Ô ÂÕÑÏÑÏ ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÂ, Ë ÆÄÇ ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÞÇ ÒÂÓÞ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÑÃÓÂÊÖáÜËØ
ÆÄÂ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ ÙÇÐÕÓÂ. SP3-ÅËÃÓËÆËÊÂÙËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÓÃËÕ ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂÇÕ ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍËÌ
ØÂÓÂÍÕÇÓ ÐÂÔÞÜÇÐÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞØ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâ-
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²ËÔ. 1. TÿP-×ÂÊÑÄÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ÄÑÆÞ: (Â) C ì ÍÓËÕËÚÇÔÍÂâ ÕÑÚÍÂ
×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÅÂÊ ëÉËÆÍÑÔÕß,C 1 ìÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍÂâ ÍÓËÕËÚÇÔÍÂâ
ÕÑÚÍÂ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÉËÆÍÑÔÕß ëÉËÆÍÑÔÕß Ä ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÌ
ÑÃÎÂÔÕË. ËÐËâ F ì ÎËÐËâ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ, ËÔØÑÆâÜÇÅÑ ËÊ
ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË C 1, ÓÂÊÆÇÎâáÜÂâ ×ÂÊÖ ÐËÊÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë ×ÂÊÖ
ÄÞÔÑÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ËÐËË L Ë H ÑÃÑÊÐÂÚÂáÕ ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÞÌ
ÒÓÇÆÇÎ ×ÂÊ HDA Ë LDA. ËÐËâ Tn ì ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍÂâ ÎËÐËâ ÐÖÍÎÇÂ-
ÙËË (ÒÓÇÆÇÎ ÆÑÔÕËÉËÏÑÔÕË ËÊÏÇÓÇÐËÌ). ±ÓË P � 1 ÂÕÏ, Tn � ÿ38 �C
Tx ì ÎËÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË ËÊ ÂÏÑÓ×ÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ [10]; (Ã) ÏÑ-
ÎÇÍÖÎâÓÐÑ-ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÂâ ÏÅÐÑÄÇÐÐÂâ ÍÂÓÕËÐÂ LDL Ë HDL ÔÑÔÖ-
ÜÇÔÕÄÖáÜËØ ÉËÆÍËØ ×ÂÊ.
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ÊÇÌ. ªÏÇÐÐÑ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎ ÄÑÆÞ ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕß ÐÇ
ÃÑÎÇÇ ÚÇÕÞÓÇØ ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍË ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞØ ÄÑÆÑÓÑÆ-
ÐÞØ ÔÄâÊÇÌ Ë ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÖÐËÍÂÎßÐÑÔÕß ÂÉÖÓÐÑÌ ÐÇÒÎÑÕ-
ÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÉËÆÍÑÌ ÄÑÆÞ. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 3
ËÊÑÃÓÂÉÇÐÂ ÎËÐÇÌÐÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ ÆÄÖØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄÖáÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÄÑÆÞ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ. ²ÂÄÐÑÄÇÔÐÑÇ
ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ° ë¯ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÓÂÄÐÑ 1,78 A

�
, Â

àÐÇÓÅËâ ÓÂÊÓÞÄÂ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÒÓËÏÇÓÐÑ
5,5 ÍÍÂÎ ÏÑÎßÿ1, ÚÕÑ ÐÂ ÒÑÓâÆÑÍ Ë ÃÑÎÇÇ ÏÇÐßÛÇ àÐÇÓÅËË
ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ Ë ÐÂ ÒÑÓâÆÑÍ ÃÑÎßÛÇ àÐÇÓÅËË ÆËÔÒÇÓ-
ÔËÑÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ [18].

£ÒÇÓÄÞÇ ÐÂ ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÍÑÑÓÆËÐÂÙËË
ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÉËÆÍÑÌ ÄÑÆÇ ÑÃÓÂÕËÎË ÄÐËÏÂÐËÇ ¢ÇÓÐÂÎ Ë
¶ÂÖÎÇÓ [19]. ³ ËØ ËÏÇÐÂÏË ÔÄâÊÂÐÑ ÐÂÚÂÎÑ ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ËÊÖÚÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÄÑÆÞ, Ë ËÏË ÃÞÎÂ
ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ ÒÇÓÄÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÂâ ÏÑÆÇÎß ÄÑÆÞ. ª, ØÑÕâ Í
ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÏÐÑÅÑ ÕÇÑÓËÌ Ë ÏÑÆÇ-
ÎÇÌ ÄÑÆÞ, ÍÑÏÒÑÊËÕÐÑÇ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇ ËÆÇÌ ¢ÇÓÐÂÎÂ Ë
¶ÂÖÎÇÓÂ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖÇÕ ÒÑÚÕË ÄÑ ÄÔÇØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÏÑÆÇ-
ÎâØ, ÒÑàÕÑÏÖ ÏÞ ÑÒËÛÇÏ ËØ ÏÑÆÇÎß ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÒÑÆÓÑÃ-
ÐÇÇ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÏÑÆÇÎË ¢ÇÓÐÂÎÂ Ë ¶ÂÖÎÇÓÂ Ä ÉËÆÍÑÌ ÄÑÆÇ
ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÕÓË ÑÔÐÑÄÐÞÇ ×ÑÓÏÞ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ. ±ÓË ÐËÊÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÒÓÇÑÃÎÂÆÂÇÕ ÎßÆÑÒÑÆÑÃ-
ÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÕÓËÆËÏËÕÂ (ÄÑÆÂ 1); ÒÓË ÔÓÇÆÐËØ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÂØ ÒÓÇÑÃÎÂÆÂáÜÇÌ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ, ÐÂÒÑÏË-
ÐÂáÜÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÍÄÂÓÙÂ (ÄÑÆÂ 2); ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ

ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÕËÒ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÓËÃÎËÉÂÇÕÔâ Í ÒÎÑÕÐÇÌ-
ÛÇÏÖ (ÄÑÆÂ 3). £ ÄÑÆÇ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÏÑÆÇÎßá ¢ÇÓÐÂÎÂ
Ë ¶ÂÖÎÇÓÂ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÇ ÓÂÄÐÑÄÇÔËÇ

Woda1>Woda2>Woda 3 ;

ÍÑÕÑÓÑÇ ÒÓË ËÊÏÇÐÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÔÏÇÜÂÇÕÔâ Ä ÕÖ ËÎË
ËÐÖá ÔÕÑÓÑÐÖ. ¿ÕÂ ÏÑÆÇÎß ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÃÝâÔÐâÇÕ ÏÂÍÔË-
ÏÖÏ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÓË 4 �C.

µÔÎÑÄÐÑ ÄÔÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÄÑÆÞ ÏÑÉÐÑ ÓÂÊ-
ÃËÕß ÐÂ ÆÄÂ ÍÎÂÔÔÂ. ¿ÕÑ ÍÎÂÔÔ ÆËÔÍÓÇÕÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ Ë
ÍÎÂÔÔ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ. ¬ ÆËÔÍÓÇÕÐÞÏ ÑÕÐÑÔâÕÔâ
ÖÒÑÏâÐÖÕÂâ ÏÑÆÇÎß ¢ÇÓÐÂÎÂ Ë ¶ÂÖÎÇÓÂ Ë, ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ØÑÓÑÛÑ ËÊÄÇÔÕÐÂâ ÍÎÂÔÕÇÓÐÂâ ÏÑÆÇÎß ¯ÇÏÇÕË Ë ºÇÓÂÅË
[20], ÍÑÕÑÓÂâ âÄÎâÇÕÔâ ÆÄÖØÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ÏÑÆÇÎßá ÒâÕË
ÔÑÔÕÑâÐËÌ. £ ÑÔÐÑÄÇ ÏÑÆÇÎË ÎÇÉËÕ ÆÑÒÖÜÇÐËÇ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÞ ÐÂØÑÆâÕÔâ ËÎË Ä ÍÑÏÒÂÍÕÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖ-
ÓÂØ ì ÍÎÂÔÕÇÓÂØ Ô ÚËÔÎÑÏ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ 1 ë 4 Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ, ËÎË ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÍÂÍ ÐÇ ÔÄâÊÂÐÐÞÇ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ
ÔÄâÊßá ÏÑÐÑÏÇÓÞ. ¿ÕË ÆÄÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑ ÔÏÇ-
ÛÂÐÞ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÏËÐËÏÖÏÑÏ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË.
®ÑÆÇÎß ÃÂÊËÓÖÇÕÔâ ÐÂ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË Ñ ÍÑÑÒÇÓÂÕËÄÐÑÏ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË Ë ÓÂÊÓÖÛÇÐËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ
ÍÑÕÑÓÑÏÖ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÑÆÐÑÌ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË (ËÊ-ÊÂ
ÎÑÍÂÎßÐÞØ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ àÐÇÓÅËË) ÒÑÐËÉÂÇÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎß-
ÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÔÎÇÆÖáÜÇÌ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ
ÔÄâÊË, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÍÂÔÍÂÆÐÑÏÖ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÍÎÂ-
ÔÕÇÓÂ. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÑÃÓÂÕÐÞÌ
ÍÑÑÒÇÓÂÕËÄÐÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ. ²ÂÊÓÞÄ ÑÆÐÑÌ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâ-
ÊË ÄÎÇÚÇÕ ÊÂ ÔÑÃÑÌ ÓÂÊÓÖÛÇÐËÇ ÄÔÇÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ. £ÑÊÐËÍÐÑ-
ÄÇÐËÇ Ë ÓÂÊÓÖÛÇÐËÇ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÑÔÕÑâÐÐÑ.
®ÂÍÔËÏÖÏ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÐÂÎËÚËÇÏ ÆÄÖØ ×ÂÍÕÑ-
ÓÑÄ. ³ ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÓË ÒÎÂÄÎÇÐËË Ä ÄÑÆÇ
ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÐÇÓÂÊÑÓÄÂÐÐÞØ
ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ, ÕÑ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÇ ÒÑÄÞÛÇÐËÇ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÞ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ËØ ÒÑÔÕÇÒÇÐÐÑÏÖ ÓÂÊÓÖÛÇÐËá Ë ÖÄÇÎË-
ÚÇÐËá ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÚËÔÎÂ, Õ.Ç. ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË. ³ ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, Ô ÓÑÔÕÑÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÑÔÖÜÇÔÕ-
ÄÎâÇÕÔâ Ë ÑÃÞÚÐÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ ÓÂÔÛËÓÇÐËâ, ÒÓËÔÖÜËÌ
ÄÔÇÏ ÉËÆÍÑÔÕâÏ. ¥Ñ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ 4 �C ÆÑÏËÐËÓÖÇÕ
ÒÇÓÄÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ, Â ÆÂÎÇÇ ì ÄÕÑÓÑÌ. ´ÂÍÑÇ ÕÑÎÍÑÄÂÐËÇ
ÏÂÍÔËÏÖÏÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÓËÔÖÜÇ Ä ÕÑÌ ËÎË ËÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË
ÄÔÇÏ ÔÖÜÇÔÕÄÖáÜËÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÏ ÏÑÆÇÎâÏ ÄÑÆÞ.

°ÕÏÇÕËÏ ÇÜÇ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ àÍÊÑÕËÚÇÔÍÖá ÍÎÂÕÓÂÕÐÖá
ÏÑÆÇÎß ±ÑÎÎËÐÅÂ [21], àÎÇÏÇÐÕÑÏ ÍÑÕÑÓÑÌ âÄÎâÇÕÔâ
ÆÑÆÇÍÂàÆÓ, ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÞÌ ÄÑÆÑÓÑÆÑÔÄâÊÂÐÐÞÏË ÏÑÎÇÍÖ-
ÎÂÏË, Ä ÒÑÎÑÔÕË ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÐÂØÑÆËÕÔâ ÐÇÔÄâÊÂÐÐÂâ ÄÑÆÂ.
³ÂÏË ÆÑÆÇÍÂàÆÓÞ ÕÂÍÉÇ ÔÄâÊÂÐÞ ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ, ÑÃÓÂÊÖâ
ÐÇÍÑÕÑÓÖá ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÖá ÔÇÕÍÖ. ¿ÕÂ ÏÑÆÇÎß ÑÚÇÐß
ÃÎËÊÍÂ Í ÏÑÆÇÎË ÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ ³ÂÏÑÌÎÑÄÂ [22].
£ ÑÔÐÑÄÇ ÇÇ ÎÇÉËÕ ËÆÇâ, ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÞ ÑÃÓÂÊÖáÕ
ËÔÒÑÓÚÇÐÐÖá ÓÂÊÏÞÕÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÎßÆÂ I Ô ÚÂÔÕËÚÐÞÏ
ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇÏ ÒÑÎÑÔÕÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÐÑÏÇÓÂÏË, ÒÓËÚÇÏ Ä
ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÆÄËÉÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÇÛÇÕÍÂ ÄÔÇ ÄÓÇÏâ ÒÇÓÇ-
ÔÕÓÂËÄÂÇÕÔâ. ³ÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ Ö ÄÑÆÞ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÕÇÏ, ÚÕÑ ÒÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÑÕ
0 �C, Ô ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ÖÔËÎËÄÂáÕÔâ ÍÑÎÇÃÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ
ÑÍÑÎÑ ÒÑÎÑÉÇÐËÌ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ Ë ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÔÕÇÕ à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÓÂÆËÖÔ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, Â Ô
ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ÖÔËÎËÄÂÇÕÔâ ÕÓÂÐÔÎâÙËÑÐÐÑÇ ÆÄËÉÇÐËÇ
Ë ÄÔÇ ÃÑÎßÛÇ ÏÑÎÇÍÖÎ ÒÑÒÂÆÂÇÕ Ä ÒÖÔÕÑÕÞ. ±ÇÓÄÑÇ
ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá ÑÃÝÇÏÂ, ÄÕÑ-
ÓÑÇ ì Í ÖÒÎÑÕÐÇÐËá.

£ÇÔßÏÂ ÃÎËÊÍÂ Í àÕÑÌ ÏÑÆÇÎË ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÂâ ÐÇÒÓÇ-
ÓÞÄÐÂâ ÏÑÆÇÎß ËÊÑÅÐÖÕÞØ ÔÄâÊÇÌ ±ÑÒÎÂ [23], Ä ÍÑÕÑÓÑÌ

1,4

1,2

1,0

0,8

0,6
0

1 P, ¤±Â

V, ÔÏ3 Åÿ1

0
200

400T, ¬

LDA LDL

L

HDA HDL

XIV

c.p.

IV

²ËÔ. 2. µÓÂÄÐÇÐËÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÄÑÆÞ V � V�P;T �. ³ÒÎÑÛÐÞÇ ÎËÐËË
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÎËÐËâÏ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÎßÆÂ IV Ë ÎßÆÂ XIV. °ÃÇ ÉËÆÍËÇ
×ÂÊÞ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÒÇÓÇØÑÆâÕ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÂÏÑÓ×-
ÐÞÇ ×ÂÊÞ.

y1

y2

w1

w2

jO1

O2

D1

D2

H1 2

H2 2

H2 1

H1 1

²ËÔ. 3.ËÐÇÌÐÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ ÆËÏÇÓÂ ÄÑÆÞ.±âÕß ÖÅÎÑÄ y1, y2, w1, w2,
j ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÖá ÑÓËÇÐÕÂÙËá ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ-
ÏË. ±ÓËÄÇÆÇÐÐÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÅÎÑÃÂÎßÐÑÏÖ ÏËÐË-
ÏÖÏÖ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÆÎâ ÏÑÆÇÎË TIP4P. ©ÆÇÔß r � 2;75 A

�
,

y1 � 57�, y2 � 135�, j � 180�, w1 � 90�, w2 � 0�.

836 ¤.¯. ³¡²¬ª³°£ [µ¶¯ 2006



ÄÑÆÑÓÑÆÐÂâ ÔÄâÊß ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇ-
ÔÍËÏË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏË ÏÇÉÆÖ ÒÓÑÕÑÐÂÏË ÑÆÐÑÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ Ë ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÑÌ ÒÂÓÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÄÕÑÓÑÌ. ¶ÂÍÕË-
ÚÇÔÍË ÄÔâ ÔËÔÕÇÏÂ ÔÄâÊÂÐÂ ÅËÃÍÑÌ Ë ÓÂÔÕâÉËÏÑÌ ÔÇÕÍÑÌ
àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ. ±ÑÆÑÃÐÞÇ ÔÇÕÚÂ-
ÕÞÇ ÏÑÆÇÎË ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ ÖÔÒÇÛÐÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ Ä ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞØ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓËÎÑÉÇÐËâØ [23, 24] ÒÑ ÕÑÌ
ÒÓËÚËÐÇ, ÚÕÑ ÏÐÑÅËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, ÕÂÍËÇ ÍÂÍ
ÆË××ÖÊËâ, ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕß Ë Õ.Æ., ÏÑÉÐÑ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑ ÍÂ-
ÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ËÐÕÇÓÒÓÇÕËÓÑÄÂÕß ÍÂÍ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÆÇÎßÐÑÌ
ÔÇÕÍË.

³ÑÄÓÇÏÇÐÐÂâ ÕÇÑÓËâ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, Ä ÒÓËÐÙËÒÇ, ÔÒÑ-
ÔÑÃÐÂ ÓÇÛÂÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÊÂÆÂÚË Ä ÑÃÎÂÔÕË ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂ-
ÐËâ ÔÕÂÃËÎßÐÑÌ ÄÑÆÞ, Õ.Ç. ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÄÞÛÇ 0 �C.
°ÆÐÂÍÑ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÞØ Ë, Ä ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË,
ÂÏÑÓ×ÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÄÑÆÞ ÒÓÑÃÎÇÏÞ, ÔÕÑâÜËÇ ÒÇÓÇÆ
ÕÇÑÓËÇÌ, ÄÞÅÎâÆâÕ ÒÑÍÂ ÕÓÖÆÐÑÒÓÇÑÆÑÎËÏÞÏË. ªÏÇÐÐÑ
ÒÑàÕÑÏÖ ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÔÓÇÆÔÕÄÑÏ ÓÇÛÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ Ë
ÆÓÖÅËØ ÒÓÑÃÎÇÏ Ä àÕËØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ âÄÎâáÕÔâ ÏÇÕÑÆÞ
ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ. ªÏÇÐÐÑ ÒÑ àÕÑÌ ÒÓËÚËÐÇ
ÑÒËÔÂÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÑÆÞ ÒÓÑÆÑÎÉÂÇÕÔâ Ë ÔÇÌÚÂÔ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÐÑÄÞØ ×ÇÐÑÏÇÐÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ-
ÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ, ÖÚËÕÞÄÂáÜËØ ÄÔÇ ÐÑÄÞÇ Ë ÐÑÄÞÇ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÔÄÇÆÇÐËâ Ñ ÄÐÑÄß ÑÕÍÓÞÄÂÇÏÞØ ÐÇÑÃÞÚÐÞØ
ÔÄÑÌÔÕÄÂØ ÄÑÆÞ. µÆËÄËÕÇÎßÐÑ ÕÑ, ÚÕÑ, ØÑÕâ Ë ÒÓÇÆÎÂ-
ÅÂáÕÔâ ÐÑÄÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÞ Ä ÏÑÆÇÎâØ, ÔÂÏÑ
ÒÑÔÕÓÑÇÐËÇ, ÍÂÍ Ë ÓÂÐÇÇ, ÐÑÔËÕ ÕÑÕ ÉÇ ÍÑÏÒÑÊËÙËÑÐÐÞÌ
ØÂÓÂÍÕÇÓ. ´ÂÍ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÕÜÂÕÇÎßÐÑÅÑ
ÂÐÂÎËÊÂ ×ÖÐÍÙËÌ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ, ÐÂÌÆÇÐÐÞØ Ä àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂØ ÒÑ ÓÂÔÔÇâÐËá Ä ÄÑÆÐÞØ ÂÏÑÓ×ÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ
[26], ÃÞÎÂ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ ÐÑÄÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÂâ ÏÑÆÇÎß Ä ÄËÆÇ
ÍÑÏÒÑÊËÙËË ÂÏÑÓ×ÐÑÅÑ ÎßÆÂ ÐËÊÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë ÂÏÑÓ×-
ÐÑÅÑ ÎßÆÂ ÄÞÔÑÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ô ÖÚÇÕÑÏ ÕÑÅÑ ÑÃÔÕÑâÕÇÎß-
ÔÕÄÂ, ÚÕÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ Ä ÂÏÑÓ×ÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ËÐÕÇÓÒÓÇÕËÓÑÄÂÐÂ ÍÂÍ ÊÂÏÑÓÑÉÇÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÉËÆÍÑÌ
ÄÑÆÞ. ±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÕÂÍÑÇ ÒÑÔÕÓÑÇÐËÇ ÑØÄÂÕÞÄÂÇÕ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÄÑÆÞ ÇÆËÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÍÂÍ Ä ÔÕÂÃËÎßÐÑÌ
ÑÃÎÂÔÕË ÒÓË T5 0 �C, ÕÂÍ Ë Ä ÒÇÓÇÑØÎÂÉÆÇÐÐÞØ Ë
ÂÏÑÓ×ÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÐËÉÇ 0 �C. °ÆÐÂÍÑ ÆÇÕÂÎßÐÞÇ
ÓÂÔÚÇÕÞ ÏÇÕÑÆÑÏ ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍ-
ÙËÌ ÂÏÑÓ×ÐÞØ ÎßÆÑÄ ÒÑÍÂÊÂÎË [27 ë 29], ÚÕÑ ÒÓÑÔÕÂâ
ÍÑÏÒÑÊËÙËâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÂÏÑÓ×ÐÞØ ÎßÆÑÄ
âÄÎâÇÕÔâ ÔÎËÛÍÑÏ ÖÒÓÑÜÇÐÐÑÌ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ
ÑÃÞÚÐÑÌ ÄÑÆÞ.

4. ®ÑÆÇÎßÐÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ
ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË ÄÑÆÞ

³ÕÇÒÇÐß ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÔÕË ÑÒËÔÂÐËâ ÔËÎ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË ÄÑÆÞ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ Ë ÔÕÇÒÇÐß ÂÆÇÍÄÂÕ-
ÐÑÔÕË ÄÔÇØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ Ë ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÔÎÇÆÔÕÄËÌ, ÄÞÕÇ-
ÍÂáÜËØ ËÊ ËØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ËÎË ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÒÓË-
ÏÇÐÇÐËâ. ±ÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô ÓÇÂÎßÐÞÏË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÏË Ë
ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÒÑÎÖÚÂÇÏÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÄÑÊÐËÍÂáÜËÇ
ÓÂÔØÑÉÆÇÐËâ ÏÑÅÖÕ Ä ÓÂÄÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÃÞÕß ÔÎÇÆÔÕÄËÇÏ
ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÑÔÕË ÍÂÍ ÏÑÆÇÎßÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÌ, ÕÂÍ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ËÎË ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ ÒÑÆØÑÆÑÄ.
±ÑàÕÑÏÖ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÞÏ âÄÎâÇÕÔâ ÆÑÔÕÑÄÇÓÐÑÇ ÏÑÆÇ-
ÎËÓÑÄÂÐËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ. °ÃÞÚÐÂâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ Ä ÕÂÍËØ
ÔÎÖÚÂâØ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂÐË-
ÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË
ÐÂÃÑÓÑÏ ×ÖÐÍÙËÌ, ÔÑÄÏÇÔÕËÏÞØ Ô ÂÒÒÂÓÂÕÑÏ ÒÓËÏÇÐâÇ-
ÏÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÂÐÂÎËÊÂ, ÐÂÒÓËÏÇÓ Ô ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏË
ÖÓÂÄÐÇÐËâÏË ÆÎâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ. ´ÂÍ, ÕÓÇØÕÑ-

ÚÇÚÐÂâ ÏÑÆÇÎß MCY [30] ÃÂÊËÓÖÇÕÔâ ÐÂ ab inicio ÓÂÔÚÇÕÂØ
ÆËÏÇÓÂ ÄÑÆÞ Ë ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ Ä ÄËÆÇ ÂÆÆËÕËÄÐÑÌ ÔØÇÏÞ
ÒÂÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ
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¯ÇÖÚÇÕ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞØ
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�
.

¥ÓÖÅËÇ ÏÑÆÇÎË, ËÏÇáÜËÇ ×ÑÓÏÖ (1), ËÊÄÇÔÕÐÞ ÍÂÍ
ÕÓÇØÕÑÚÇÚÐÂâ SPC-ÏÑÆÇÎß (simple point charge) [31] Ë ÇÇ
ÏÑÆË×ËÍÂÙËâ SPC/E [32] ÏÑÆÇÎß, ÖÚËÕÞÄÂáÜÂâ ÒÑÎâÓË-
ÊÖÇÏÑÔÕß ÄÑÆÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ. ¦ÜÇ ÑÆÐÂ ÕÓÇØÕÑÚÇÚÐÂâ
ÏÑÆÇÎß ËÊÄÇÔÕÐÂ ÍÂÍ TIP3P (transferable intermolecular
potential with three points) [33]. ¹ÇÕÞÓÇØÙÇÐÕÓÑÄÂâ
ÏÑÆÇÎß TIP4P [34] ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÐÂ ËÊ TIP3P ÒÖÕÇÏ
ÄÄÑÆÂ ÐÑÄÑÅÑ ÄËÓÕÖÂÎßÐÑÅÑ ÙÇÐÕÓÂ ÐÂ ÃËÔÔÇÍÕÓËÔÇ ÖÅÎÂ
¯°¯ Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÔÑ ÔÏÇÜÇÐËÇÏ
ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä àÕÑÕ ÙÇÐÕÓ.
ªÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ àÕÂ ÏÑÆÇÎß ØÑÓÑÛÑ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆËÕ ÏÐÑ-
ÅËÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÔÕÂÃËÎßÐÑÌ
ÄÑÆÞ. ¦ÜÇ ÑÆÐÂ ÏÑÆÇÎß ì ÒâÕËÕÑÚÇÚÐÂâ ÏÑÆÇÎß ST2 [35]
Ô ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍË ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞÏË ÊÂÓâÆÂÏË Ë Ô ÐÇÌÕ-
ÓÂÎßÐÞÏ ÙÇÐÕÓÑÏ ÕÇÕÓÂàÆÓÂ, ÖÚÂÔÕÄÖáÜËÏ Ä ÏÇÉÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÞØ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâØ.ª, ÐÂÍÑ-
ÐÇÙ, ÏÑÆÇÎß ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÔËÎ CF (central force) [36],
ÑÕÎËÚÂáÜÂâÔâ ÕÇÏ, ÚÕÑ Ä ÐÇÌ ÐÇÕ ÓÂÊÎËÚËÌ ÏÇÉÆÖ
ÑÒËÔÂÐËÇÏ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ Ë ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ. ¡ÕÑÏÞ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ë ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÓÂÔÔÏÂÕ-
ÓËÄÂáÕÔâ ÍÂÍ ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÇ ÏÂÕÇÓËÂÎßÐÞÇ ÕÑÚÍË, ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄÖáÜËÇ ÆÓÖÅ Ô ÆÓÖÅÑÏ ÒÑ ÕÂÍÑÏÖ ÉÇ ÊÂÍÑÐÖ, ÍÂÍ Ë Ô
ÂÕÑÏÂÏË ÆÓÖÅËØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ±Ñ ÔÖÕË, ÄÑÆÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ
ÍÂÍ ÒÓÑÔÕÂâ ÔÏÇÔß ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ë ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ô
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÒÑÆÑÃÓÂÐÐÞÏË ÕÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ, ÚÕÑÃÞ ÑÃÇÔÒÇÚËÕß ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ ÔÕÂÃËÎßÐÞØ
ÏÑÎÇÍÖÎ ÄÑÆÞ Ô ÂÆÇÍÄÂÕÐÞÏË ÔÕÓÑÇÐËÇÏ Ë ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË.

±ÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞÌ ÔÒËÔÑÍ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÆÎâ
ÄÑÆÞ ÔÑÆÇÓÉËÕ, Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ, ÄÔÇ ÑÕÎËÚËÕÇÎßÐÞÇ ÒÓËÊ-
ÐÂÍË, ÒÓËÔÖÜËÇ Ë ÆÓÖÅËÏ ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞÏ ×ÇÐÑÏÇÐÑÎÑ-
ÅËÚÇÔÍËÏ ÏÑÆÇÎâÏ. £ ÙËÕËÓÖÇÏÑÌ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÚÇÔÍËÇ ÆÇÕÂÎË Ë ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÕÑÚÇÚÐÞØ ÏÑÆÇ-
ÎÇÌ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË ÄÑÆÞ, ÒÑàÕÑÏÖ
ÏÞ ËØ ÊÆÇÔß ÐÇ ÒÑÄÕÑÓâÇÏ. ®Þ ÐÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏ ÊÆÇÔß
ÕÂÍÉÇ ÔÎÖÚÂÌ ÒÑÎâÓËÊÂÙËÑÐÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ, ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞØ
ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÚÕÑÃÞ ÒÓÂÄËÎßÐÑ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆËÎËÔß ÐÇ
ÕÑÎßÍÑ ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ, ÐÑ Ë ÏÑÏÇÐÕÞ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑ-
ÍÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ. ¶ÂÍÕËÚÇÔÍË àÕÑ ÔÄÑÆËÕÔâ ËÎË Í ÒÇÓÇÑÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËá Ë ÖÕÑÚÐÇÐËá ÊÐÂÚÇÐËÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ Ä ÓÂÔÔÏÑÕ-
ÓÇÐÐÞØ ÕÑÚÇÚÐÞØ ÏÑÆÇÎâØ, ËÎË Í ÒÑâÄÎÇÐËá ÐÑÄÞØ
ÄËÓÕÖÂÎßÐÞØ ÙÇÐÕÓÑÄ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. ªØ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ,
ÑÆÐÂÍÑ, ÄÇÔßÏÂ ÊÂÕÓÖÆÐËÕÇÎßÐÑ Ä ÏÇÕÑÆÇ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ
ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÕÇÑÓËË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, Í ÑÃÔÖÉÆÇÐËá ÍÑÕÑÓÑÅÑ
ÏÞ ÔÇÌÚÂÔ ÒÇÓÇÌÆÇÏ.

5. ®ÇÕÑÆ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ
ÆÎâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ
Ä ÒÓËÏÇÐÇÐËË Í ÄÑÆÇ

µÓÂÄÐÇÐËÇ °¸ ÆÎâ ÒÂÓÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË h�r�
ÆÎâ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑ ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
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ÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË ÍÑÕÑÓÑÌ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ Ô×ÇÓËÚÇ-
ÔÍË-ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÏË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ,
ËÏÇÇÕ ÄËÆ [4 ë 6]

g�r12� � h�r12� ÿ C�r12� � r
�
C�r13� h�r23� dr3 : �2�

¿ÕÑ, ÐÂ ÒÇÓÄÞÌ ÄÊÅÎâÆ, ÒÓÑÔÕÑÇ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ,
Ô ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ÕÂËÕ Ä ÔÇÃÇ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÄÇÔßÏÂ ÕÓÖÆÐÑ-
ÓÂÊÓÇÛËÏÞØ ÒÓÑÃÎÇÏ, Ô ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, âÄÎâÇÕÔâ ÑÔÐÑ-
ÄÑÌ ÏÐÑÅËØ ÒÑÆØÑÆÑÄ Ä ÕÇÑÓËË ÍÂÍ ÒÓÑÔÕÞØ, ÕÂÍ Ë
ÔÎÑÉÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ. £ ÖÓÂÄÐÇÐËË (2)

h�r� � g�r� ÿ 1 � exp

�
ÿF�r�

kT
� o�r�

�
ÿ 1 : �3�

©ÆÇÔß g�r�ì ÑÃÞÚÐÂâ ÓÂÆËÂÎßÐÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ×ÖÐÍ-
ÙËâ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÂâ ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ:

g2�r1; r2� � V 2

��
1

QN
exp

�
ÿUN�r1; r2; . . . ; rN�

kT

�
dr3 . . . drN ;

�4�
ÅÆÇ QN ì ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÌ ËÐÕÇÅÓÂÎ, UN ì ÒÑÕÇÐÙË-
ÂÎßÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÔËÔÕÇÏÞ. £ ÒÓÑÔÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ g2�r1; r2� �
� g�jr2 ÿ r1j� � g�r�, o�r� � o�r;T; r� ì ÕÇÓÏËÚÇÔÍËÌ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, ÊÂÄËÔâÜËÌ ÑÕ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ ÔËÔÕÇÏÞ, r � N=V ì ÒÎÑÕÐÑÔÕß. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ,
o�r� � g�r� � B�r�. ±ÓÑÃÎÇÏÂ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËË
ÔÄâÊË C � C�h�r�� Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (2) ËÎË, ÚÕÑ ÕÑ ÉÇ ÔÂÏÑÇ, Ä
ÐÂØÑÉÆÇÐËË ÃÓËÆÉ-×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ B�r�, ÍÑÕÑÓÞÌ, ÍÂÍ
ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÓâÆÂ ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÞØ
ÆËÂÅÓÂÏÏ [37]. ¿ÕÂ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÐÇ ÓÇÛÇÐÂ Ä ÒÑÎÐÑÌ ÏÇÓÇ Ë
ÒÑ ÔÇÌ ÆÇÐß, ØÑÕâ ËÊÄÇÔÕÐÞ ØÑÓÑÛËÇ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË B�r�
(ËÎË ËÐÂÚÇ ÊÂÏÞÍÂÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËâO¸). ¹ÇÓÇÊ ÓÂÆËÂÎßÐÖá
ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÖá ×ÖÐÍÙËá g�r� ÄÞÓÂÉÂáÕÔâ ÄÔÇ ÏÂÍÓÑ-
ÔÍÑÒËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ Ä ÂÆÆËÕËÄÐÑÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËË
ÒÑÎÐÑÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔËÔÕÇÏÞ [4 ë 6, 37].
¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÔÂÏÑ ÒÑ ÔÇÃÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (2) âÄÎâÇÕÔâ ÕÑÚÐÞÏ
Ë ÂÃÔÑÎáÕÐÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÄËÓËÂÎßÐÞÏ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâÏ
×ÖÐÍÙËË h�r�. £ÔÇ àÕË ÔÄÇÆÇÐËâ ØÑÓÑÛÑ ËÊÄÇÔÕÐÞ Ë ÆÂÐÞ
ÊÆÇÔß ÆÎâ ÆÂÎßÐÇÌÛËØ ÒÓËÎÑÉÇÐËÌ.

5.1. ³ÕÓÖÍÕÖÓÂ Ë ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÄÑÆÞ
Ä ÏÑÆÇÎË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÔËÎ
¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍË ÏÑÆÇÎË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÔËÎ [36, 38],
ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÑÌ ÇÏÃÇÓÅÑÏ Ë ³ÕËÎÎËÐÆÉÇÓÑÏ, ÒÇÓÇÍÓÞ-
ÄÂáÕÔâ ÑÚÇÄËÆÐÞÏË ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÂÏË Ä ÓÇÂÎËÊÂÙËË ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËÌ. ±ÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ, ÄÑÆÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ ÒÓÑÔÕÂâ
2ÿ1-ÔÏÇÔß ÄÑÆÑÓÑÆÑÄ Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÑÄ, Ë ÒÓË àÕÑÏ ÐÇÕ
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕË ÔÒÇÙËÂÎßÐÑ ÄÞÆÇÎâÕß ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÖá
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ Ë ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ
ÔÄâÊË. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 4 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ CF ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÄÑÆÞ
(ÛÕÓËØÑÄÞÇ ÎËÐËË) Ë ËØ ÐÇÃÑÎßÛÂâ CF1 ÏÑÆË×ËÍÂÙËâ
(ÔÒÎÑÛÐÞÇ ÎËÐËË) [39]. ±ÑÚÕË ÐÇÄËÆËÏÂâ ÐÂ ÒÇÓÄÞÌ
ÄÊÅÎâÆ ÓÂÊÐËÙÂ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂØ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÌ
ÓÂÊÐËÙÇ Ä ÓÇÊÖÎßÕËÓÖáÜÇÏ ÆÂÄÎÇÐËË, ÚÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ
ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÔÄÑÌÔÕÄ ÏÑÆÇÎË ÑÕ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÑÄ. ¥Îâ ÑÃÇËØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÊÂÓâÆÞ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ ÄÑÆÑÓÑÆÂ
ÃÞÎË ÓÂÄÐÞ qH � 0;3283e, ÅÆÇ e ì ÊÂÓâÆ ÒÓÑÕÑÐÂ; ÐÂ
ÂÕÑÏÂØ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂØÑÆËÕÔâ ÊÂÓâÆ qO � ÿ2qH. ¯ÇÙÇÎÞÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ ÊÂÓâÆÑÄ ÐÇ âÄÎâáÕÔâ ÂÓÕÇ×ÂÍÕÑÏ, Â ÑÕÓÂÉÂáÕ
àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐËÇ, ÔÄâÊÂÐÐÑÇ Ô ÒÑÎâÓËÊÂÙËÑÐÐÞÏË à××ÇÍ-
ÕÂÏË ËÊ-ÊÂ ÄÍÎÂÆÑÄ ÕÓÑÌÐÞØ Ë ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÌ Ä à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÒÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ [39]. µÓÂÄÐÇÐËÇ
O¸ Ä ×ÖÓßÇ-ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ ÒÓËÑÃÓÇÕÂÇÕ ÂÎÅÇÃÓÂËÚÇÔÍËÌ

ÄËÆ

~g�k� � r ~C 2�k�
1ÿ r ~C�k� �5�

Ô ÊÂÏÞÍÂÐËÇÏ C�r� � F
ÿ
g�r��.

¥Îâ n-ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÑÌ ÔÏÇÔË ËÏÇÇÏ

hab�r12� � Cab�r12� �
Xn
s� 1

rs

�
V

Cas�r13� h�r23� dr3 �6�

ËÎË Ä ×ÖÓßÇ-ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ

ĥ � Ĉ� Ĉr̂ĥ ; �7�

ÅÆÇ ĥ Ë Ĉ âÄÎâáÕÔâ ÏÂÕÓËÙÂÏË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ×ÖÐÍ-
ÙËÌ, Â r̂ ì ÆËÂÅÑÐÂÎßÐÂâ ÏÂÕÓËÙÂ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÌ. ±Ñ
ÂÐÂÎÑÅËË Ô (5) ËÏÇÇÏ

ĝ � Ĉ�Iÿ r̂Ĉ �ÿ1 ÿ Ĉ : �8�

©ÆÇÔß I ì ÇÆËÐËÚÐÂâ ÏÂÕÓËÙÂ, ĝ � ĥÿ Ĉ. µÓÂÄÐÇÐËÇ (8)
âÄÎâÇÕÔâ ÕÑÚÐÞÏ ÓÇÛÇÐËÇÏ ÖÓÂÄÐÇÐËâ O¸ (1). ¥Îâ
ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ ÒÓÑÆÄËÉÇÐËâ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÔÆÇÎÂÕß ÐÇÍÑÕÑ-
ÓÞÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ Ë ÆÑÒÖÜÇÐËâ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÇ
×ÖÐÍÙËË, ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÇ ÐÂ ÓËÔ. 4, ÔÑÆÇÓÉÂÕ ÓÂÔØÑÆâÜËÇÔâ
ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÇ ÚÎÇÐÞ, ÕÑ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (8) ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÂÕß. °ÆËÐ ËÊ ÔÒÑ-
ÔÑÃÑÄ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÍË, ÒÓËÄÑÆâÜËÌ Í ÆÇÃÂÌ-ØáÍÍÇÎÇÄ-
ÔÍÑÏÖ àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐËá, ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÓÂÊÆÇÎÇÐËË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÐÂ ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÖá ÚÂÔÕß (s) Ë
ÆÂÎßÐÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÖá ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÖ (l):

Uab � U s
ab �U l

ab : �9�

´ÑÅÆÂ

C � C s ÿ bU l
ab ; �10�

ÅÆÇ b � 1=kT (ÐÇ ÒÖÕÂÕß Ô ËÐÆÇÍÔÑÏ!) Ë

h � h s � q : �11�

ÿ100

ÿ150

200

Uab, kT

150

100

50

0

ÿ50

0 2 4 6 8 10
r, A

�

OO

HH

OH

²ËÔ. 4. ±ÑÕÇÐÙËÂÎßÐÂâ àÐÇÓÅËâ Uab�r� Ä ÇÆËÐËÙÂØ kT ÒÓË T � 25 �C
ÆÎâ CF (ÛÕÓËØÑÄÞÇ ÎËÐËË) Ë CF1 (ÔÒÎÑÛÐÞÇ ÎËÐËË) ÏÑÆÇÎÇÌ ÄÑÆÞ.
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©ÆÇÔß ÏÂÕÓËÙÂ q ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÂÐ-
ÐÞÌ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ

qab�r� � ÿ bqaqb
4pr

exp �ÿwr� ; �12�

ÅÆÇ wì ÑÃÓÂÕÐÂâ ÆÇÃÂÇÄÔÍÂâ ÆÎËÐÂ [39].
¤ÎÂÄÐÂâ ËÆÇâ ÆÓÖÅÑÅÑ ÔÒÑÔÑÃÂ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÍË ÖÓÂÄ-

ÐÇÐËÌ (8) ÔÑÔÕÑËÕ [40] Ä ÑÙÇÐÍÇ ÂÔËÏÒÕÑÕËÍ ×ÖÐÍÙËÌ C Ë h
ËÔØÑÆâ ËÊ ×ÂÍÕÂ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐËâ ÊÂÓâÆÑÄ Ë
ÒÑÆÃÑÓÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÔØÑÆâÜËØÔâ ×ÖÐÍÙËÌ. ¦ÔÎË
ÕÇÒÇÓß ÄÄÇÔÕË ÏÂÕÓËÙÖ

V̂ � I� r̂q̂ ; �13�

ÕÑ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (8) ÏÑÉÐÑ ÒÇÓÇÒËÔÂÕß Ä ÖÍÑÓÑÚÇÐÐÑÏ ÄËÆÇ
ÍÂÍ

rg s � VrC s�Iÿ VrC s�Vÿ rC s ; �14�
g s � h s ÿ C s �15�

Ô ÖÍÑÓÑÚÇÐÐÞÏ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÂÐÐÞÏ ÊÂÏÞÍÂÐËÇÏ

C s
ab � exp �ÿbU s

ab � gab � qab � Bab� ÿ 1ÿ gab ÿ qab : �16�

¬ÂÍ ÖÉÇ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß, ÙÇÐÕÓÂÎßÐÖá Ë ÐÇ ÄÒÑÎÐÇ
ÓÇÛÇÐÐÖá ÒÓÑÃÎÇÏÖ ÕÇÑÓËË ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ
ÆÎâ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÐÂØÑÉÆÇÐËÇ ÄËÆÂ ÃÓËÆÉ-
×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ B � B

ÿ
g�r�� [4 ë 6, 37, 41]. ³ÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ

ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ ÔÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ, ÄÍÎáÚÂáÜËÏ ÆÂÎßÐÑ-
ÆÇÌÔÕÄÖáÜËÇ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÇ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ, ÐÂËÃÑÎÇÇ ÂÆÇ-
ÍÄÂÕÐÞÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇÏ âÄÎâÇÕÔâ ÅËÒÇÓÙÇÒÐÑÇ ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËÇ B � 0. ¶ÂÍÕËÚÇÔÍÂâ ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕß ÕÑÅÑ ËÎË ËÐÑÅÑ
ÊÂÏÞÍÂÐËâ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÏ ÍÓËÕÇÓËÇÏ
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÔÕË ËÎË ÔÓÂÄÐÇÐËÇÏ Ô
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ [42], ÚÕÑ ÔÖ-
ÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÅÓÂÐËÚËÄÂÇÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÕÇÑÓËË. ª ÇÔÎË
ÆÎâ ÒÓÑÔÕÞØ ÔËÔÕÇÏ ÔÑ Ô×ÇÓËÚÇÔÍË-ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÏË
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÐÂÌÆÇÐÞ à××ÇÍÕËÄÐÞÇ
ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÞÇ ÊÂÏÞÍÂÐËâ, ÕÂÍËÇ ÍÂÍ ÊÂÏÞÍÂÐËÇ ±ÇÓ-
ÍÖÔÂ ë«ÇÄËÍÂ, £ÇÓÎÇ, ®S [43 ë 45], ÕÑ ÆÎâ ÔÎÑÉÐÞØ
ÔËÔÕÇÏ Ô ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÏË ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÏË ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÐÞØ ÊÂÏÞÍÂÐËÌ ÒÓÑÔÕÑ ÐÇ
ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ. £ ÙËÕËÓÖÇÏÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ [39] Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ B ÃÞÎ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÃÓËÆÉ-×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ,
ÐÂÌÆÇÐÐÞÌ Ä ÚËÔÎÇÐÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ
ÕÄÇÓÆÞØ Ô×ÇÓ ËÔØÑÆâ ËÊ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÑÔÕË Ë
ÆÑÒÖÔÕËÏÑÌ ÒÇÓÇÐÑÔËÏÑÔÕË àÕËØ ×ÖÐÍÙËÌ. ¬ÑÓÓÇÎâÙËÑÐ-
ÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË àÕÑÌ ÏÑÆÇÎË Ë ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ
[46], ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 5. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÄÒÇÓÄÞÇ ÍÑÓÓÇ-
ÎâÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÆÎâ ÄÑÆÞ ÃÞÎË ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ¬ÂÕÙÑ-
ÄÞÏ [47] ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ ÒÑ ÓÂÔÔÇâÐËá ÓÇÐÕ-
ÅÇÐÑÄÔÍËØ ÎÖÚÇÌ, ÅÎÂÄÐÑÌ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕßá ÍÑÕÑÓÞØ ÃÞÎË
ÒÇÓÄÞÌ ÏÂÍÔËÏÖÏ ÒÓË r � 2;9 A

�
Ë ÄÕÑÓÑÌ ÒÓË r � 4;5 A

�
.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 6 ÔÓÂÄÐËÄÂáÕÔâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÂâ [48] Ë
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË

ST�k� � DOO�k�SOO�k� �DOH�k�SOH�k��
�DHH�k�SHH�k� ; �17�

ÅÆÇ Dab�k� ì ÄÇÔÑÄÞÇ ×ÂÍÕÑÓÞ, Â Sab�k� ì ÚÂÔÕËÚÐÞÇ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ×ÂÍÕÑÓÞ:

Sab�k� � 4pr
� V

0

dr r 2h�r� sin kr
kr

: �18�

5.2. ¡ÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞÌ (ÙÇÐÕÓ-ÙÇÐÕÓ) ÒÑÆØÑÆ
Ä ÑÒËÔÂÐËË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÑÆÞ
¯Â ÏÇÕÑÆ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÔËÎ ÄÇÔßÏÂ ÒÑØÑÉ ÒÑ ×ÑÓÏÇ, ÐÑ
ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÒÑ ÔÖÕË ÏÇÕÑÆ ÑÒËÔÂÐËâ
ÔÎÑÉÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ô ÒÑÏÑÜßá ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÒÓÇÆÔÕÂ-
ÄÎÇÐËâ. £ ÐÇÏ ÔËÔÕÇÏÂ ÖÉÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÐÇ ÍÂÍ
ÆÄÖØÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÂâ ÔÏÇÔß Ô×ÇÓËÚÇÔÍË-ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÂÕÑ-
ÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ë ÄÑÆÑÓÑÆÂ, Â ÍÂÍ ÑÆÐÑÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÂâ
ÔËÔÕÇÏÂ, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË
ÔÍÎÂÆÞÄÂÇÕÔâ ËÊ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÏÇÉÆÖ ÑÕÆÇÎßÐÞÏË
ÂÕÑÏÂÏË, ÒÓËÚÇÏ Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÑÒËÔÂÐËâ Ä ÏÇÕÑÆÇ

3
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gHH
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²ËÔ. 5. ²ÂÆËÂÎßÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÆÎâ ÏÑÆÇÎË CF1
(ÔÒÎÑÛÐÞÇ ÎËÐËË) ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ T � 25 �C Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË
r � 1;0 Å ÔÏÿ3 Ë ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ (ÛÕÓËØÑÄÞÇ ÎËÐËË)
[46]. ±ÖÐÍÕËÓ ì ÏÑÆÇÎß SPC/E. ±ÑÔÎÇÆÐËÇ ÆÄÇ ×ÖÐÍÙËË ÊÂÆÂÐÞ ÒÓË
ÒÎÑÕÐÑÔÕË r � 0;997 Å ÔÏÿ3.
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S x
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ÿ0,6
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ÿ1,0
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� ÿ1

²ËÔ. 6. ³ÕÓÖÍÕÖÓÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ S x
T�k� ÆÎâ CF1 ÏÑÆÇÎË ÒÓË T � 25 �C

(ÔÒÎÑÛÐÂâ ÎËÐËâ), ÒÎÑÕÐÑÔÕß r � 1;0 Å ÔÏÿ3. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ [48] ì
ÛÕÓËØÑÄÂâ ÎËÐËâ, r � 0;997 Å ÔÏÿ3.
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ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÔËÎ ÊÆÇÔß ÅÇÑÏÇÕÓËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÞ ÊÂÆÂ-
ÇÕÔâ ËÊÐÂÚÂÎßÐÑ, Â ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ë
ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË ËÏÇáÕ ÕÑÎßÍÑ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞÌ ÔÏÞÔÎ. SSOZ (site-site Ornstein ëZernike) ÖÓÂÄÐÇÐËâ
ËÎË RISM (reference interaction site model) ÃÞÎË ËÊÐÂ-
ÚÂÎßÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ¹ÂÐÆÎÇÓÑÏ Ë ¡ÐÆÇÓÔÇÐÑÏ [49].
¤ÇÑÏÇÕÓËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä àÕÑÏ ÑÒËÔÂÐËË ÄÄÑÆËÕÔâ ÏÂÕÓË-
ÙÇÌ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ [50]

oab�r� � d�rÿ lab�
4pl 2ab

�19�

ËÎË Ä ×ÖÓßÇ-ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ

oab�k� � sin klab
klab

; �20�

ÅÆÇ lab ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË a Ë b Ä ÔÂÏÑÌ
ÏÑÎÇÍÖÎÇ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÏÞ ÄËÆËÏ, ÚÕÑ ÏÇÕÑÆ ÓÂÊÆÇ-
ÎâÇÕ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ Ë ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËË, ÑÃÝÇÆËÐÇÐÐÞÇ Ä ÏÑÆÇÎË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÔËÎ.

´ÇÒÇÓß SSOZ-ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÄÞÅÎâÆâÕ Ä ×ÖÓßÇ-ÒÇÓÇÏÇÐ-
ÐÞØ ÕÂÍ [40, 49 ë 51]:

h�k� � o�k�C�k�o�k� � o�k�C�k� rh�k� : �21�

¥Îâ ÖÆÑÃÔÕÄÂ ÏÞ ÑÒÖÔÍÂÇÏ ÊÐÂÚÍË ÐÂÆ ÏÂÕÓËÙÂÏË.
±ÑÆÚÇÓÍÐÇÏ ÊÆÇÔß ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ. µÓÂÄ-
ÐÇÐËÇ (21) Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (7) ÔÂÏÑ ÒÑ ÔÇÃÇ ÖÉÇ ÐÇ
âÄÎâÇÕÔâ ÔÕÓÑÅËÏ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÐÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÕÑÚÐÞÏ
ÄËÓËÂÎßÐÞÏ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâÏ. ¦ÅÑ ÏÑÉÐÑ ÒÇÓÇÒËÔÂÕß Ä
×ÑÓÏÇ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÇ (14),

rg � orC�Iÿ orC�ÿ1oÿ rC : �22�

±ÓË ÐÂÎËÚËË Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËØ
ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÂÐÐÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÃÖÆÇÕ ËÏÇÕß
ÄËÆ ×ÑÓÏÖÎÞ (14) Ô ÕÑÌ ÓÂÊÐËÙÇÌ, ÚÕÑ ÕÇÒÇÓß

V � o� rq : �23�
°ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ ÃÇÔÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÚÂÔÕËÙ o! 1.

´ÑÚÐÑÌ ×ÑÓÏÑÌ ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ âÄÎâáÕÔâ
CSL-ÖÓÂÄÐÇÐËâ [52] (Chandler ë Silbey ëLadanyi), Ä ÍÑÕÑ-
ÓÞØ ÒÂÓÐÂâ (total) ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ h�r� ÒÓÇÆÔÕÂ-
ÄÎÇÐÂ Ä ÄËÆÇ ÔÖÏÏÞ ÚÇÕÞÓÇØ ÚÎÇÐÑÄ:

hab�k� � h o
ab�k� � h l

ab�k� � h r
ab�k� � h b

ab�k� ; �24�

ÅÆÇ ÍÂÉÆÞÌ ÚÎÇÐ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÒÑÆÍÎÂÔÔÂÏ
ÆËÂÅÓÂÏÏ Ä ÓÂÊÎÑÉÇÐËË ×ÖÐÍÙËË h�r�. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ Ë ÏÂÕÓËÙÂ ÒÓâÏÞØ ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏ-
ÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ Ci �i � o; l; r; b�.

CSL-ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÊÂÒËÔÂÐÞ Ä ÏÂÕÓËÚÐÑÌ
×ÑÓÏÇ [53], ÐÂÒÑÏËÐÂáÜÇÌ SSOZ:

Ĥ�k� � Ĉ�k� � �Ĉ�k� � Ŝ�k�� r̂�Ĥ�k� � Ŝ�k�� : �25�

©ÆÇÔß

r̂ � r r
r 0

� �
; �26�

Ĥ�k� � ĥo�k� ĥ r�k�
ĥ l�k� ĥ b�k�

 !
; �27�

Ĉ�k� � Ĉ o�k� Ĉ r�k�
Ĉ l�k� Ĉ b�k�

 !
; �28�

Ŝ�k� � 0 0
0 rÿ1o�k�

� �
; �29�

ÅÆÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÂâ ÏÂÕÓËÙÂ o ÒÑ-ÒÓÇÉÐÇÏÖ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ
×ÑÓÏÖÎÑÌ (19). ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑ ×ÑÓÏÖÎÇ (16) ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ
ÊÂÏÞÍÂÐËâ CSL-ÖÓÂÄÐÇÐËÌ:

h i
ab � h i

ab�Uab;B
i
ab� ; �30�

Ci
ab � Ci

ab�Uab;B
i
ab� ; �31�

ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÞ ÊÆÇÔß ÐÇ ÒÓËÄÑÆËÏ, ÐÑ ÍÑÕÑÓÞÇ ËÏÇáÕ
ÕÑÚÐÞÇ ÆËÂÅÓÂÏÏÐÞÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ. ±ÑÆÚÇÓÍÐÇÏ, ÚÕÑ
ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÑÔÕß Ä ÄÞÃÑÓÇ ÃÓËÆÉ-×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÑÄ ×ÂÍÕË-
ÚÇÔÍË ÔÄÑÆËÕ ÐÂ ÐÇÕ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÂ ÕÑÚÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ CSL,
ÆÇÎÂâ ËØ ÕÂÍÉÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÞÏË. ¯Â ÓËÔÖÐÍÂØ 7 ë 9
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞOO,OHËHHÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐ-
ÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË Ä ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâØ Ë ÒÑÎÖÚÇÐ-
ÐÞÇ Ä ÚËÔÎÇÐÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ. £ËÆÇÐ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÌ
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²ËÔ. 7. °° ÓÂÆËÂÎßÐÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ gOO�r� ÆÎâ SPC-
ÏÑÆÇÎË ÄÑÆÞ, T � 25 �C, r � 0;997 Å ÔÏÿ3: 1 ì CSL-HNC (ÅËÒÇÓÙÇÒ-
ÐÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ, B � 0) (ÔÒÎÑÛÐÂâ ÎËÐËâ), 2 ì CSL-HNC�B 0

ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ (ÛÕÓËØÑÄÂâ ÎËÐËâ), B 0 ì ÃÓËÆÉ-×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ, ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐÐÞÌ ÄÞÚËÔÎÇÐËÇÏ ÒÇÓÄÑÌ ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÑÌ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ Ä ÓÂÊÎÑÉÇ-
ÐËË B, 3 ì SSOZ-HNC ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ (ÒÖÐÍÕËÓÐÂâ ÍÓËÄÂâ), 4 ì
ÚËÔÎÇÐÐÞÌ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ (ÏÇÕÑÆ ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ) (ÍÓÖÉÍË) [33].
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²ËÔ. 8. °¯ ÓÂÆËÂÎßÐÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ gOH�r� ÆÎâ SPC-
ÏÑÆÇÎË ÄÑÆÞ,T � 25 �C, r � 0;997 Å ÔÏÿ3. °ÃÑÊÐÂÚÇÐËâ ÕÇ ÉÇ, ÚÕÑ Ë ÐÂ
ÓËÔ. 7.
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ÓÂÊÃÓÑÔ ÆÂÐÐÞØ Ë ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÑÕ ÚËÔÎÇÐ-
ÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ, ÒÓËÚÇÏ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ CSL-×ÖÐÍ-
ÙËË ÐÇ ÄÞÅÎâÆâÕ ÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞÏË, ÚÇÏ Ä SSOZ-ÒÓËÃÎËÉÇ-
ÐËË.

5.3. °ÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ Ä ÄÑÆÇ
±ÑÎÐÂâ ÆÄÖØÚÂÔÕËÚÐÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ (±¬¶)
ÆÎâ ÔÎÑÉÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÓÂÆËÂÎßÐÞØ r Ë ÖÅÎÑÄÞØ
O ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ:

gi j � g�ri j;Oi j� : �32�

¥Îâ ÄÑÆÞOi j ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÐÂÃÑÓ ÒâÕË ÖÅÎÑÄ, ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ
ÐÂ ÓËÔ. 3. ·ÑÕâ ×ÑÓÏÂÎßÐÑ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ O¸ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÒÓËÏÇÐÇÐÑ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ Í ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ
ÎáÃÑÌ ÔÎÑÉÐÑÔÕË, ÓÇÂÎßÐÑ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÆÎâ ÄÑÆÞ, àÕÑ
ÔÆÇÎÂÕß ÑÚÇÐß ÐÇÒÓÑÔÕÑ ËÎË ÆÂÉÇ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ. ´ÓÖÆÐÑ-
ÔÕË ÔÄâÊÂÐÞ, ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ, Ô ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕßá ÄÞÚËÔÎâÇÏÞØ
ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ Ë Ô ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕßá ËØ ÏÐÑÅÑÍÓÂÕÐÑÅÑ
ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ Ä ËÕÇÓÂÙËÑÐÐÞØ ÒÓÑÙÇÆÖ-
ÓÂØ. ¢ÑÎÇÇ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ, ÑÆÐÂÍÑ, ÕÑ, ÚÕÑ ÆÎâ ÓÇÂÎß-
ÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÏÐÑÅÑÏÇÓÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ-
ÐÑÌ ÑÅÓÑÏÐÞÏ ÑÃÝÇÏÑÏ ÚËÔÎÑÄÑÅÑ ÏÂÕÇÓËÂÎÂ, ÒÓËØÑ-
ÆËÕÔâ ÄÔÇ ÓÂÄÐÑ ÑÃÓÂÜÂÕßÔâ Í ÒÓÑÇÍÙËâÏ àÕÑÌ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, ÑÆÐËÏ ËÊ ÄÂÓËÂÐÕÑÄ ÚÇÅÑ Ë âÄÎâÇÕÔâ ÂÕÑÏ-
ÂÕÑÏÐÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ. ±Ñ ÔÖÕË ÆÇÎÂ, Ä àÕÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇ-
ÐËË ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÒÓÇÆÔÕÂ-
ÄÎâáÕ ÔÑÃÑÌ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÞ ÑÕ ÒÑÎÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËÑÐÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË Ë, ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÚÂÔÕß ËÐ×ÑÓÏÂÙËË, Â
ËÏÇÐÐÑ ÚÂÔÕß ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ
ÖÕÇÓâÐÐÑÌ.

£ÑÊÏÑÉÐÑÇ ÓÇÛÇÐËÇ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÓÂÊÎÑ-
ÉÇÐËÌ ÃËÐÂÓÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÒÑ Ô×ÇÓËÚÇ-
ÔÍËÏ ÅÂÓÏÑÐËÍÂÏ Ë ÐÂØÑÉÆÇÐËÇÏ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÆÎâ ÍÑà×-
×ËÙËÇÐÕÑÄ àÕÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ [54, 55]. ¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ
ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÕÑ
ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ, ÚÕÑ ±¬¶ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÕÑÚÐÑ [56] Ä
ÒÓÇÆÇÎÇ ÏÂÎÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ, Õ.Ç. ÆÎâ ÆÄÖØ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞØ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ®ÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß ÒÓË-
ÃÎËÉÇÐËÇ, ÍÑÕÑÓÑÇ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ×ÂÍÕÑÓËÊÂÙËË ×ÖÐÍÙËÌ
ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ Ë, ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ä
ÒÑÐËÉÇÐËË ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕË, ÒÓËÚÇÏ ÄÞÃÑÓ ÔÒÑÔÑÃÑÄ ×ÂÍÕÑ-
ÓËÊÂÙËË ÑÔÐÑÄÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÒÑÄÇÆÇÐËË Ä ÒÓÇÆÇÎÇ ÐËÊÍËØ
ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ. ±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ±¬¶ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß

ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÍÂÍ ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËÇ:

g
ÿ
r;O�1; 2�� � g�r� g

�
O�1; 2�

r

�
: �33�

©ÆÇÔß ÒÇÓÄÞÌ ÔÑÏÐÑÉËÕÇÎß ì ÓÂÆËÂÎßÐÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐ-
ÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ÆÎâ ÆÄÖØ ÄÞÆÇÎÇÐÐÞØ ÙÇÐÕÓÑÄ ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ
ÄÑÆÞ (Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ì àÕÑ ÂÕÑÏÞ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ):

g�r� � 1
�O 2

�
g�r;O�1; 2��dO�1; 2� : �34�

¥Îâ ÐÇÎËÐÇÌÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ �O � 8p2. £ÕÑÓÑÌ ÔÑÏÐÑÉËÕÇÎß
g
ÿ
O�1; 2�=r� ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÖá ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐ-

ÐÖá ×ÖÐÍÙËá (°¬¶) Ë âÄÎâÇÕÔâ ÖÔÎÑÄÐÑÌ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕßá
ÕÑÅÑ, ÚÕÑ ÆÄÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÞ ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ
ÖÅÎÑÄÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÒÓË ÊÂÆÂÐÐÑÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËË ÏÇÉÆÖ
ÙÇÐÕÓÂÏË. µÔÎÑÄËÇ ÐÑÓÏËÓÑÄÍË ÇÔÕß

1
�O 2

�
g

�
O�1; 2�

r

�
dO�1; 2� � 1 : �35�

±ÓË ÐËÊÍËØ ÒÎÑÕÐÑÔÕâØ ±¬¶, ÍÂÍ Ë ÄÔÇ ×ÖÐÍÙËË ÓÂÔÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËâ, ÊÂÄËÔâÕ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ [6, 57]:

g
ÿ
r;O�1; 2�� � exp

�ÿbUÿr;O�1; 2��� ; �36�

ÅÆÇ U ì àÐÇÓÅËâ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.
´ÑÅÆÂ ÆÎâ ÓÂÆËÂÎßÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË (²¬¶)
ËÏÇÇÏ

g�r� � 1
�O 2

�
exp

�ÿbUÿr;O�1; 2���dO�1; 2� : �37�

¥Îâ °¬¶ ÒÑÎÖÚÂÇÏ

g
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O�1; 2�

r

�
� �O 2 exp

�ÿbUÿr;O�1; 2����
exp

�ÿbUÿr;O�1; 2��� dO�1; 2� ; �38�
ÅÆÇ�

dO�1; 2� � 2p
�
sin y1 dy1 sin y2 dy2 dj dw1 dw2 : �39�

³ÑÆÇÓÉÂÐËÇ ÄÔÇØ àÕËØ ×ÑÓÏÖÎ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ.
±ÑÏËÏÑ ÅËÒÑÕÇÊÞ ×ÂÍÕÑÓËÊÂÙËË ÒÓËÐËÏÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÍÂ-
ÚÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ °¬² Ä ÉËÆÍÑÔÕË ÕÂÍÑÇ ÉÇ, ÍÂÍ Ë Ä
ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ, Õ.Ç. ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, Ë, ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÐÇÒÓâÏÂâ ÚÂÔÕß
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÔÓÇÆÐÇÌ ÔËÎÞ Ä °¬¶ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÖÚÕÇÐÂ
ÒÖÕÇÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÒÑÒÓÂÄÑÍ. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 10 ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐÞ ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÑ ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÞÇ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ Ë Ä ÉËÆÍÑÔÕË, ÓÂÔÔÚËÕÂÐ-
ÐÞÇ Ô ÒÑÏÑÜßá 4-ÙÇÐÕÓÑÄÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ TIP4P [34],
ËÏÇáÜÇÅÑ ÒÑØÑÉËÌ ÐÂ ×ÑÓÏÖ (1) ÄËÆ
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� 0;155 ÍÍÂÎ ÏÑÎßÿ1. ²ÂÆËÂÎßÐÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ×ÖÐÍ-
ÙËâ °° ÆÎâ ÆÂÐÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÆÂÐÂ ÐÂ ÓËÔ. 11. ®ÂÓÅË-
ÐÂÎßÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ, ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËÇ ÄÇÓÑâÕ-
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²ËÔ. 9. ¯¯ ÓÂÆËÂÎßÐÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ gHH�r� ÆÎâ SPC-
ÏÑÆÇÎË ÄÑÆÞ,T � 25 �C, r � 0;997 Å ÔÏÿ3. °ÃÑÊÐÂÚÇÐËâ ÕÇ ÉÇ, ÚÕÑ Ë ÐÂ
ÓËÔ. 7.
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ÐÑÔÕß ÊÐÂÚÇÐËÌ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÖÅÎÑÄ Ë ÒÂÓÞ ÖÅÎÑÄ, ÊÂÒËÔÞ-
ÄÂáÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ:
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r

�
�
�
g
ÿ
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ÿ
O�1; 2�=r� dO�1; 2�k 0i; j�

dOk 0i; j
; �42�

ÅÆÇ i; j � 1ÿ5. ¯Â ÓËÔÖÐÍÂØ 12 ë 14 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ
ÏÂÓÅËÐÂÎßÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË, ËÎÎáÔÕÓËÓÖá-
ÜËÇ ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ Ä ÄÑÆÇ.

5.4. ³ÕÓÖÍÕÖÓÂ ÄÑÆÞ ÐËÊÍÑÌ Ë ÄÞÔÑÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
¥Ñ ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ ÄÓÇÏÇÐË Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖáÕ ÍÂÍËÇ-
ÎËÃÑ ÆÂÐÐÞÇ Ñ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ
ÖÓÂÄÐÇÐËÌ SSOZ ËÎË CSL ÆÎâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ Ë
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÌ ÄÑÆÞ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÑÕÓËÙÂÕÇÎß-
ÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ. ¬ ÒÓÑÃÎÇÏÂÏ, ÔÄâÊÂÐÐÞÏ Ô ÑÒËÔÂÐËÇÏ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË ÄÑÆÞ, ÒÓËÃÎËÉÇÐ-
ÐÞÏ ØÂÓÂÍÕÇÓÑÏ ÔÂÏËØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ Ë ÒÑËÔÍÑÏ ÊÂÏÞÍÂÐËÌ
ÖÓÂÄÐÇÐËÌ, ÆÑÃÂÄÎâÇÕÔâ Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÂâ

Ë ÐÇ ÔÑÄÔÇÏ ÒÑÐâÕÐÂâ ÒÓÑÃÎÇÏÂ Ñ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÒÓËÏÇÐÇ-
ÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ Ä ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÆÎâ ÑÒËÔÂ-
ÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ Ä ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË Ä ÖÔÎÑÄËâØ, ÍÑÅÆÂ
ÔÕÂÃËÎßÐÞÏË âÄÎâáÕÔâ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ. £ ÔÎÖÚÂÇ
ÒÓÑÔÕÞØ ÔËÔÕÇÏ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ °¸ ÒÓËÅÑÆÐÑ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ
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²ËÔ. 10. °ÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÑ ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ ÄÑÆÞ: 1 ì ÅÂÊÑÄÂâ ×ÂÊÂ (ÔÒÎÑÛÐÂâ ÎËÐËâ), ÉËÆÍÂâ ×ÂÊÂ
(ÛÕÓËØÑÄÂâ ÎËÐËâ), T � 25 �C, P � 1 ÂÕÏ; 2ì ÔÅÎÂÉÇÐÐÑÇ ÒÑ ÅÂÊÑÄÑÌ
×ÂÊÇ (ÐÂÚÂÎßÐÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ) ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÑ ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÑÇ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÇ (ÔÒÎÑÛÐÂâ ÎËÐËâ) Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô ÕÑÚÐÑÌ ×ÑÓÏÑÌ (ÛÕÓËØÑÄÂâ
ÎËÐËâ), ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÌ Ä ÚËÔÎÇÐÐÑÏ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÇ. ¬ÓËÄÞÇ 2 ÔÆÄËÐÖÕÞ
ÄÄÇÓØ ÐÂ 2 ÍÍÂÎ ÏÑÎßÿ1.
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²ËÔ. 11. °° ÓÂÆËÂÎßÐÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ÒÓË T � 25�C,
P � 1 ÂÕÏ (ÔÒÎÑÛÐÂâ ÎËÐËâ), P � 10000 ÂÕÏ (ÛÕÓËØÑÄÂâ ÎËÐËâ).
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²ËÔ. 12. ¶ÖÐÍÙËâ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ g�y� Ä ÅÂÊÇ (ÔÒÎÑÛÐÞÇ ÎËÐËË) Ë Ä
ÉËÆÍÑÔÕË (ÛÕÓËØÑÄÞÇ ÎËÐËË): 1 ì r � 2;8 A

�
Ä ÅÂÊÇ, r4 2;8 A

�
Ä

ÉËÆÍÑÔÕË, 2 ì r � 3;2 A
�

Ä ÅÂÊÇ, 2;84 r4 3;4 A
�

Ä ÉËÆÍÑÔÕË, 3 ì
r � 4;5 A

�
Ä ÅÂÊÇ, 3;44 r4 5;6 A

�
Ä ÉËÆÍÑÔÕË. ¬ÓËÄÞÇ 1 Ë 2 ÔÏÇÜÇÐÞ

ÄÄÇÓØ ÐÂ 2 Ë 1 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

0 40 80 120 160

1,0

2,0

3,0

4,0

g

w, ÅÓÂÆ

1

2

3

²ËÔ. 13. ¶ÖÐÍÙËâ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ g�w� Ä ÅÂÊÇ (ÔÒÎÑÛÐÞÇ ÎËÐËË) Ë Ä
ÉËÆÍÑÔÕË (ÛÕÓËØÑÄÞÇ ÎËÐËË). °ÃÑÊÐÂÚÇÐËâ ÕÇ ÉÇ, ÚÕÑ Ë ÐÂ ÓËÔ. 12.
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²ËÔ. 14. ¶ÖÐÍÙËâ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ g�j� Ä ÅÂÊÇ (ÔÒÎÑÛÐÞÇ ÎËÐËË) Ë Ä
ÉËÆÍÑÔÕË (ÛÕÓËØÑÄÞÇ ÎËÐËË). °ÃÑÊÐÂÚÇÐËâ ÕÇ ÉÇ, ÚÕÑ Ë ÐÂ ÓËÔ. 12.

842 ¤.¯. ³¡²¬ª³°£ [µ¶¯ 2006



ÍÂÍ ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÒÇÓÇØÑÆÂ ÅÂÊ ëÉËÆÍÑÔÕß [5,
58], ÕÂÍ Ë ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ
ÑÃÎÂÔÕË ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ [5]. ´ÂÍÂâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÑÍÂÊÂÐÂ Ä
ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞØ ÒÓËÏÇÐÇÐËâØ ÖÓÂÄÐÇÐËâ °¸ Ä ÒÓÑÔÕÞØ
ÔËÔÕÇÏÂØ. ¯ÇÍÑÕÑÓÑÇ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËÇ ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËâ °¸ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÆÂÐÑ
Ä ÑÃÊÑÓÇ [5].

¥Îâ ÄÑÆÞ, ÄÑÆÐÞØ ÔËÔÕÇÏ Ë ÆÓÖÅËØ ÔËÔÕÇÏ, ÔÑÔÕÑâÜËØ
ËÊ ÔÎÑÉÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÓÇÂÎßÐÂâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ÔÄÑÌÔÕÄ Ä ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÞØ Ë ÕÇÏ ÃÑÎÇÇ
ÂÏÑÓ×ÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÃÂÊËÓÖÇÕÔâ ÐÂ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ ËÎË
ÓÇÂÎßÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ ËÎË ËØ ÔËÐÕÇÊÇ. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑ Ô ÒÑÏÑÜßá ÆË×ÓÂÍÙËË ÐÇÌÕÓÑÐÑÄ [59] ÏÑÉÐÑ,
ÐÂÒÓËÏÇÓ, ËÊÏÇÓËÕß ÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓ-
ÐÞÇ ×ÂÍÕÑÓÞ (18) ÒÓË ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ (Ä ÙËÕËÓÖÇ-
ÏÑÌ ÓÂÃÑÕÇ T � 268 ¬) Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕ-
ÄÖáÜËØ ËÐÕÇÓÄÂÎÖ ÑÕ ÄÑÆÞ ÐËÊÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË LDL ÆÑ
ÄÑÆÞ ÄÞÔÑÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË HDL. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÕÑÎßÍÑ
ÚÂÔÕËÚÐÞØ ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ ÐÇÆÑ-
ÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÎâ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑÅÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞØ
ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ (Ä ÑÃÞÚÐÞØ ÔËÕÖÂÙËâØ ÄÑÔÔÕÂ-
ÐÑÄÎÇÐËâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÒÑ ÓÂÔÔÇâÐËá ÑÆÐÑ-
ÊÐÂÚÐÑ), Ä ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞÇ
ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÑÒÓÇÆÇÎâÎËÔß ÒÑ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇ-
ÆÇÐËá Ô ËØ ÒÑÏÑÜßá ÓÇÂÎßÐÞØ ÚÂÔÕËÚÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ
×ÂÍÕÑÓÑÄ. ±ÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ SPC/E-ÏÑÆÇÎß
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ. ¥ÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÏ ÖÔÎÑÄËÇÏ âÄÎâÇÕÔâ
ÖÉÇ ÖÒÑÏâÐÖÕÑÇ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ Ñ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÄÑÆÞ ÍÂÍ Ñ
ÎËÐÇÌÐÑÌ ÍÑÏÃËÐÂÙËË ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÄÑÆÞ ÄÞÔÑÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
Ë ÄÑÆÞ ÐËÊÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË [26, 60, 61]:

r�T;P� � a�T;P� rH�T � �
�
1ÿ a�T;P�� rL�T � ; �43�

rgi j�r� � a�T;P� rH�T � gH
i j �r� �

�
1ÿ a�T;P�� rL�T � gL

i j �r� ;
�44�

Si j�k� � a�T;P�SH
i j �k� �

�
1ÿ a�T;P��SL

i j �k� ; �45�

ÅÆÇ a�T;P�ì ÏÑÎßÐÂâ ÆÑÎâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÞÔÑÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË.

³ÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐËÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ, ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ Ë ÖÔÎÑÄËÌ (43) ë (45)
ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÄÑÔÔÕÂÐÑÄËÕß ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ
×ÖÐÍÙËË Ä ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË. °ÐË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ
ÐÂ ÓËÔ. 15. ¡ÐÂÎËÊ àÕËØ ×ÖÐÍÙËÌ Ë ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔ-
ÕÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ä ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÂØ ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÄÞÄÑÆÖ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ×ÑÓÏÂ ÄÑÆÞ ÐËÊÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
(rL � 0;0295 ÏÑÎÇÍÖÎ A

� ÿ3) âÄÎâÇÕÔâ ÑÕÍÓÞÕÑÌ ÄÑÆÑÓÑÆÑ-
ÔÄâÊÂÐÐÑÌ ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ Ä
ÄÑÆÇ ÄÞÔÑÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (rH � 0;0402 ÏÑÎÇÍÖÎ A

� ÿ3) ÖÅÑÎ
°°° ÖÉÇ ÐÇ âÄÎâÇÕÔâ ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍËÏ, Ë ÒÓË àÕÑÏ
ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÓÂÊÓÞÄ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎÂÏË, ÐÂØÑÆâÜËÏËÔâ Ä ÒÇÓÄÑÌ Ë ÄÑ ÄÕÑÓÑÌ ÍÑÑÓÆËÐÂ-
ÙËÑÐÐÞØ Ô×ÇÓÂØ. ±ÑÆÚÇÓÍÐÇÏ àÕÑÕ ÄÂÉÐÞÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÌ
ÄÞÄÑÆ.

£ÔÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ âÄÎâáÕÔâ ÔÎÇÆÔÕÄËÇÏ
ÓÑÔÕÂ ÆÂÄÎÇÐËâ Ë ÒÓÑËÔØÑÆâÕ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÏÇÉÆÖ ÒÇÓÄÞÏ
Ë ÄÕÑÓÞÏ ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞÏË ÔÎÑâÏË. £ ÓÂÏÍÂØ ÆÄÖØ-
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ÏÑÆÇÎË, ÐÑ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ Ä ÆÓÖÅÑÌ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂ-
ÙËË ÃÞÎË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑ-ÆËÐÂ-
ÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ä ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÕÑÚÍË ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÄÑÆÞ
[62]. £ÑÆÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÔÏÇÔß ÏÑÎÇÍÖÎ, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÏÑÅÖÕ ÐÂØÑÆËÕßÔâ Ä ÆÄÖØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ. £ ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÆËÐÂÏË-
ÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÄÇÎÑÔß ÐÂÃÎáÆÇÐËÇ ÊÂ ÄÓÇÏÇÐÐ �yÏË
ÄÂÓËÂÙËâÏË ÎÑÍÂÎßÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ, ÒÑ-

ÔÕÓÑÇÐÐÞØ Ä ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ ÐÂÃÎáÆÇÐËâ [63] (Ä
ÓÂÔÚÇÕÂØ ÕÂÍÉÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÂÔß TIP4P). ¢ÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,
ÚÕÑ ÍÂÉÆÂâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÒÑÒÇÓÇÏÇÐÐÑ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÆÄÖØ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ (ÒÇÓËÑÆÂØ) ì ÒÇÓËÑÆÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓË-
ÓÑÄÂÐÐÑÔÕË, ÄÑ ÄÓÇÏâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÎÑÍÂÎßÐÂâ ÄÑÆÑÓÑÆÑÔÄâ-
ÊÂÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÄÞÓÂÉÇÐÂ ÔËÎßÐÑ, Ë Ä ÒÇÓËÑÆÇ ÆÇÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓËÓÑÄÂÐËâ, ÄÑ ÄÓÇÏâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÄÞÓÂÉÇÐÂ
ÔÎÂÃÑ. ¿ÕË ÐÂÃÎáÆÇÐËâ Ä ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÄÑÊÄÓÂ-
ÜÂáÕ ÐÂÔ Í ËÆÇâÏ ¶ÓÇÐÍÇÎâ Ñ ØÂÓÂÍÕÇÓÇ Ë ÏÇØÂÐËÊÏÇ
ÆË××ÖÊËË Ä ÉËÆÍÑÔÕâØ ÐÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ Ë ÐÂ
ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâØ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ âÄÎâÇÕÔâ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÑÌ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ. ³ÕÇÒÇÐß ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÎÑÍÂÎßÐÞÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÏ ËÐÆÇÍÔÑÏ (local
structure index, LSI) [63], ÍÑÕÑÓÞÌ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ
ÄÕÑÓÑÌ ÏÑÏÇÐÕ ÑÕ ÓÂÆËÂÎßÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ×ÖÐÍ-
ÙËË. ¬ÓËÕÇÓËÌ LSI ÔÎÖÉËÕ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÏ ÒÑÓâÆÍÂ Ë
ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÔÕÇÒÇÐß ÎÑÍÂÎßÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ.
³ÓÂÄÐÇÐËÇ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ (neutron-weighted) ÍÑÓ-
ÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ×ÖÐÍÙËÇÌ [12] ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÖÕÄÇÓÉÆÂÕß, ÚÕÑ
"ÔÕÓÖÍÕÖÓËÓÑÄÂÐÐÞÇ" ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÕ Í LDA-
ÕËÒÖ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ "ÆÇÔÕÓÖÍÕÖÓËÓÑÄÂÐÐÞÇ"
ÏÑÎÇÍÖÎÞ âÄÎâáÕÔâ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË HDA-ÕËÒÂ. ´ÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ, Ä ÄÑÆÇ ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÆÄÂ ÕËÒÂ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ, ÒÑ-
ÔÕÑâÐÐÑ ÒÓÇÑÃÓÂÊÖáÜËØÔâ ÆÓÖÅ Ä ÆÓÖÅÂ. ®Þ ÄËÆËÏ, ÚÕÑ
ÆÂÐÐÞÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÒÑÚÕË ÐËÚÇÏ ÐÇ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÑÕ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ ÆÓÖÅËØ ÍÑÏÒÑÊËÕÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ, ÊÂ ËÔÍÎá-
ÚÇÐËÇÏ ÕÑÅÑ, ÚÕÑ ÕÇÒÇÓß ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÏË àÎÇÏÇÐÕÂÏË
âÄÎâáÕÔâ àÎÇÏÇÐÕÞ ÂÏÑÓ×ÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 16
ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÆÄÂ ÕËÒÂ ÎÑÍÂÎßÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍ-
ÙËÌ, ÐÂ ÓËÔ. 17 ËÊÑÃÓÂÉÇÐÑ ÏÅÐÑÄÇÐÐÑÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑ-
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²ËÔ. 15. ¡ÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞÇ ÓÂÆËÂÎßÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÄÑÆÞ
ÐËÊÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (ÔÒÎÑÛÐÞÇ ÎËÐËË) Ë ÄÞÔÑÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (ÕÑÚÍË),
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ
×ÂÍÕÑÓÑÄ, ËÊÏÇÓÇÐÐÞØ Ä ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ.
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ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓËÓÑÄÂÐÐÞØ Ë ÆÇ-
ÔÕÓÖÍÕÖÓËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÒÓË ÓÂÊÐÞØ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏË-
ÚÇÔÍËØ ÖÔÎÑÄËâØ.

6. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ

£ ÆÂÐÐÑÏ ÑÃÊÑÓÇ ÏÞ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÎË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ñ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÄÑÆÞ Ô ÑÒËÔÂÐËÇÏ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÏ ÐÂ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËÑÐÐÞØ×ÖÐÍÙËâØ. ¿ÕË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ËÏÇáÕ×ÖÐÆÂÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËÇ. µÆËÄËÕÇÎßÐÑ, ÐÑ
ÆËÔÍÖÔÔËË Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÉÇ âÄÎâÇÕÔâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÉËÆÍÑÔÕË
(Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÄÑÆÞ), ÄÔÇ ÇÜÇ ÒÓÑÆÑÎÉÂáÕÔâ Ë
ÏÑÕËÄËÓÖáÕÔâ ÉÇÎÂÐËÇÏ ÑÃÝâÔÐËÕß ÏÐÑÅËÇ ×ËÊËÍÑ-
ØËÏËÚÇÔÍËÇ âÄÎÇÐËâ Ä ÐÂÅÎâÆÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËØ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâØ. ´ÂÍÑÌ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËÌ ÒÑÆØÑÆ,
ÃÇÊÖÔÎÑÄÐÑ, ÑÒÓÂÄÆÂÐ Ä ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ÒÓËÎÑÉÇÐËâØ.

°ÅÓÑÏÐÞÌ ÑÃÝÇÏ ÔÄÇÆÇÐËÌ Ñ ÔÄÑÌÔÕÄÂØ ÄÑÆÞ ËÏÐÑÅËÇ
ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÑÔÕÂÎËÔß ÄÐÇ ÓÂÏÑÍ ÆÂÐÐÑÌ ÔÕÂÕßË. ¯Ñ ÆÂÉÇ
ÕÂÍÑÇ ÄÞÃÑÓÑÚÐÑÇ ÔÒÇÙËÂÎßÐÑÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇ-
ÐËÇ ÄÞÔÄÇÚËÄÂÇÕ ÄÔÇ ÕÓÖÆÐÑÔÕË, ÔÕÑâÜËÇ ÒÇÓÇÆ ÕÇÑÓËÇÌ, Ë
ÕÇ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÞÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË, ÍÑÕÑÓÞÏË ÑÐÂ ÓÂÔÒÑÎÂ-
ÅÂÇÕ.
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Various suggestions on the structure of water are reviewed and the corresponding intermolecular interaction models are discussed. To
describe the structure of water, the method of correlation function integral equations is borrowed from the theory of liquids. Some
numerical simulation results obtained with the Monte Carlo and molecular dynamics methods are also discussed in structural terms.
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