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������� ���������������!� "��#���� �� �$, %�$ & ����&$�� '��(����#��$&$) ����$�! 
(+
) � 0$��������� & �����$�� �$���"�! 0$��������� ����� 6&� ���� ��#��%�!0 $��"-
7���). �6�$ �$$�&����&"�� �&$8$6�!� �$���"���, � 6�"'$� — ���$(���$&���!� � +
. 
�6���$ ����$6� ���0 ���$(���$& $������� �����$). �! ��$&��� �$��$��$��$� �$���"-
����$-6�����%���$� �$6����$&���� ����&$�$& +
 & �����$��. 9$��#��$, %�$ & $���%�� 
$� &$6�!0 ����&$�$& & �����$�� �� $8��#"���� ���!0 "��$)%�&!0 �������$& +
, & �$� 
%���� & ����"���&�� 0$���������. ;$#�����<�� ���!� ���$(���! �� ����� %����0 
���"��"� � �"<���&"�� �� 6$��=�, %�� 6������ ���$���"�6. �(����! �$�(�����(�� ���0 
�������$& � �$������! �0 "��$)%�&$���. 9��6�$��'�����, %�$ 6�� $8>������� �������-
��������!0 6���!0 ��$80$6��$ 6$�"����� �"<���&$&���� 8$��� ��"��!0 ���$(���$&.  
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� � " # � ! � �  $ � � ! �: �$���"����$-6�����%���$� �$6����$&����, &$6�!� ����&$�!, 
'��(����#��$&�� ����$��, 0$��������, �����$�, ���"��"�� ���$(���$&. 

		������ 

; ���$6�$) ��6�(��� =��$�$ �#&����� �������� �# �$��� �$�$6��, �$�$�!) �$6��7�� '��-
(����#��$&"� ����$�" (+
) � ���$��#"���� 6�� ��%���� � ��$F�������� ��#��%�!0 #�8$��&�-
��) [ 1, 2 ]. ; ��8$��0 [ 3—10 ] 8!�$ $���%��$, %�$ +
 �$�$'��� ����&$����� ���$�$�!0 ���$-
����&$���!0 �������&���!0 �$���"�, $6���$ 6������!) ��0���#� ��$'$ 6$ �$�(� �� �$���. 
��6�&��� �$���"����$-6�����%���$� �$6����$&���� 6����$& +
 & &$6� & ����"���&�� �$��-
�"�! 0$��������� �$��#��$, %�$ ��� ��#��0 �$�(�����(��0 �$���"�! +
 $8��#"�� "��$)%�&!� 
6����!, � ��� ����%�� '�6�$F$8�$) �$���"�! (0$���������) &$#������ "��$)%�&!� ���$(��-
�!, & �$�$�!0 �$���"�� 0$��������� ����$��'����� ��6$� � 6����$� [ 11 ]. ��� ����&$�$& & ��-
���$�� ����� ��8$�! �� ��$&$6�����. �6���$ ���$(��(�� �$���"� +
 � 0$��������� & �����$�� 
�����6$&��� ���$6$� G�� & ��8$�� [ 12 ], '6� 8!�$ �$��#��$, %�$ �"<���&"�� 6&� ���� �$����-
�$'$ $��"7���� 0$���������, �$�$�!� �$7�$ �����������$&��� ��� �&$8$6�!� � ���$(���$-
&���!� � +
 �$���"�! 0$���������. �(���� �$��#���, %�$ ���0�$������ ����0 ���$(���$& 
+
/0$�������� �$���&���� 2:1. �6���$ ����$6� ����0 �$������$& $������� �����$), �� �#&���-
�! �� �0 ��#���!, �� &���� 7�#��. 

; 6���$) ��8$�� �! �#"%��� ���$(��(�� �$���"� +
 � 0$��������$� & �����$��, ���$��-
#"� �$��$��$��$� �$���"����$-6�����%���$� �$6����$&����, %�$ �$#&$���� �$�"%��� 6���!� 
$ ���$���� � �&$)��&�0 ���!0 ���$(���$&. 
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���. 1. �$���"�� '��(����#��$&$) ����$�! (
) � 0$��������� (! ) 
 

��������	
��� 

�#&����! 6&� �#$���� +
, $���%��<���� 	
��—"��-�$�F$���(��) & ���������$&$� �'-
���$�� [ 13—15 ]. Q�� F$��! +
 ����$���$ ��#��%����� �$ F�#�%����� �&$)��&��, & %����$-
���, & ��$�$8�$��� � '���$8��#$&���� [ 15, 16 ]. ; �������"�� �0 $8$#��%��� ��� �- � �-F$��!, 
���%�� & ����$6� &����%����� & $��$&�$� �-F$���. 
�$�� �$'$, ������� ��#��%�!� �$�F$���-
(�� #� �%�� ���� '���$#�6�!0 �&�#�), $6�� �# �$�$�!0 �&�#!&��� ��76" �$8$) ��0���!� $����-
��, � 6�"'�� ����$�6����� �0 � ������$&$�" $��$&" (���. 1, 
). ;$#�$7�! 6&� ��#��%�!� �$�-
F�'"��(�� ���0 �&�#�), �$�$�!� ���7� ��#!&��� �- � �-�&�#���. ; ����$6�$) +
 $8� '���$-
#�6�!� �&�#� ����� �-�$�F�'"��(�� [ 14, 15 ]. �� ��" $�$8���$��� ���$���� +
 ��$'6� �� $8-
��<��� &������� ��� �$6����$&���� � ��8$���� � �-�&�#���, 0$�� & ����$6� &����%����� 
�$���$ �-�&�#�. ; 6���$) ��8$�� �! ���$��#$&��� ��� �-, ��� � �-'���$#�6�!� �&�#�. ; $8$�0 
��"%��0 ������$&!) $��$& 8!� & ����$6�$) �-F$���. 

; ��"%�� �-�&�#�) ���$��#$&��� ���������#�(�� +
 �# ��=�) ���6!6"<�) ��8$�! [ 11 ]. 
9��������#�(�� 6�� �-�&�#�) �! �� ��=�� & �������"��, �$��$�" ��$&��� �&$� � ���$��#$&�-
���� �$��) ��� GAFF (6�� �'���$��) [ 17 ] � GLYCAM (6�� '���"�$�$&!0 ����$� & 6���0�-
��6�$) %����) [ 18 ]. ��� 0$��������� 8!�� &#��� ���������#�(�� �# �$�� Amber [ 19 ], 6�� ��-
���$�� TraPPE [ 20 ]. 

�$���"����$-6�����%���$� �$6����$&���� ��$&$6��� & ������ Gromacs [ 21 ]. ^�' �$6�-
���$&���� �$���&��� 2 F�, ��6�"� $8��#���� &#���$6�)��&�) 1 ��, ������$�����%���$� &#���$-
6�)��&�� ����%��!&��� ���$6$� Particle Mesh Ewald, &������!� �$��8���� �&�#�) � "%������ 
��$�$& &$6$�$6� $'����%�&����� ��'$����$� LINCS. 	�������"�" & ������� �$66��7�&��� 
6&"�� $�6����!�� ����$������� v-rescale, $6�� 6�� ����&$����!0 �$���"�, � 6�"'$) 6�� ���-
�&$������. ��&����� & �$6����$� 8$��� � ����$6�%������ '����%�!�� "��$&���� �$66��7�-
&��� 8��$����$� 9���������$—������ � $�$ �$���&���$ 1 8�� 6�� &��0 �$6���). ��� &�#"���-
#�(�� �$�F�'"��(�) �$6��� ���$��#$&��� ��$'����" VMD [ 22 ]. ���$��#"��!� �$���"�! �$-
��#��! �� ���. 1. 

������ �� 	 ���
���� 

; ��8$�� [ 11 ] 6�� "����$&����� ���$(��(�� �$���"� +
 & �$���"����$-6�����%���$� �$-
6����$&���� 8!�$ ���6�$7��$ ����%��!&��� ����'�� ������6-67$��$&��$'$ &#���$6�)��&�� 
ELJ ��76" ��$���� �$���"�, �� �&�#���!0 �$&������!�� �&�#���. ; ������ Gromacs ���6"-
��$����� &$#�$7�$��� &!%������ ����'�� &#���$6�)��&�� ��76" ��$���� #�6���$) '�"��!.  
; 6���$� ��"%�� ��$ ��$�! �$���"� +
, #� ���6����� 1—4 &#���$6�)��&�) [ 23 ]. Q�� ����'�� 
�� ����� ���(�����$'$ F�#�%���$'$ ��!��� � ���$��#"���� ���� �����%������$ ��� "6$8��� 
���� 6�� "����$&����� F���� �8��7���� �$���"�. (H������, %�$ ELJ ����$'$ $���%����� $� ��-
����$) ����'�� ������6-67$��$&��$'$ &#���$6�)��&�� ��76" ��#�!�� �$���"���� +
, �$-
��$���" & ��=�� ��"%�� "%��!&��� ���7� ������6-67$��$&��$� &#���$6�)��&�� ��76" "6����- 
 



������ �	��
	����� ����. 2017. 	. 58, f 2  287

 
 

���. 2. 9$&�6���� ����'�� ������6-67$��$&��$'$ &#���$6�)��&�� ELJ 6&"0 �$���"� +
  
& ����&$�� �����$�� ��� �$���"����$-6�����%���$� �$6����$&����. 

;!8�$�! �� ���&$) "��#!&���, %�$ & 6���!) �$���� &������ �$���"�! ��0$6���� & �$������ 
 

�!�� (�$ �&�#��) ��$���� $6�$) �$���"�!, �$�$�!� �$'"� �8��7����� ��� �#'�8���� �$���"-
�!. �6���$ ��$ �� ���#!&����� �� &!6������ ���$(����.) 

9�� �8��7���� �$���"� &���%��� ELJ ���!�!&��� ��#��) ���%$�. �� ���. 2 �$��#��$ �$&�-
6���� ����'�� ELJ 6�� �$6���, '6� & �$6����$) �%�)�� � �����$�$� ����&$���! 6&� �$���"�! 
+
. ;�6�$, %�$ &������&=���� �$���"�! +
 &��$�� ���0$6����. �������, %�$ & &$6� ��8��6�-
���� 6�"'$� �$&�6����: �8��#�&=���� �$���"�! +
 8$��=� �� ���0$6���� 6$ �$�(� �$6����$-
&����, ��. ��8$�" [ 11 ] � ���. 2 & ��). 
�$�� �$'$, & �����$�� ELJ-&#���$6�)��&�� 6�� ���! �$-
���"� +
 �� ���&!=��� �$ &���%��� 160 kT, �$'6� ��� & &$6� 8!�$ $�$�$ 250 k�. 	���� $8��-
#$�, �$6����$&���� �$��#!&���, %�$ �$���"�! +
 & �����$�� �� $8��#"�� "��$)%�&!0 ���, ��� 
8!�$ & &$6�. 9$6%������, %�$ & ���0 ���%���0 �! ���$��#$&��� +
 ��� � �-, ��� � � �-'���$#�6-
�!�� �&�#���, � & $8$�0 ��"%��0 �$���"�! +
 �$��#��� $��"���&�� ���������� � ���$(��(��. 


�
��� �
��� 
����
��	 	 �
��	��� 

��� 8$��� �$6�$8�$'$ �#"%���� ���!0 ���$(���$& +
 � 0$��������� & �����$�� �! ��$&�-
�� �$���"����$-6�����%���$� �$6����$&���� ����&$�� &$���� �$���"� +
 � 6&"0 �$���"� 
0$��������� & �����$�� ��� ��������"��0 300 � 285 K. ��#��� 8$��� (8,7 ��) � �$��%���&$ �$-
���"� �����$�� (9637) 8!�� &!8���! ������, %�$8! �$�(�����(�� +
 �$���&���� 20,4 ��$��/�, 
%�$ ���8��#������$ & 2 ��#� 8$��=�, %�� & ���������������$) ��8$�� [ 12 ]. ��� "��#���!0 
��������"� 8!�� �$�"%��! � �����6$&��! ��&�$&���!� �$���"����$-6�����%����� ������$-
��� 6�������$���� 200 � 500 �� �$$�&����&���$. 	���%��� �$�F�'"��(�� ���0 �$6���) �$��#�-
�� �� ���. 3. 

��� �#"%���� &$#�����<�0 ���$(���$& �$���"� +
 � 0$��������� 6�"' � 6�"'$� �! ���$-
��� �	����	
��# �$�����$&, ���6�$7���!� & �&$� &���� +.+. ������$&!� [ 24 ]. �� ���. 4 �$-
��#��� 0�$�$'����� 6�� ��������"�! 285 K. ������!&�!�� ������� ($���#�� ��#�$) 6���!) 
$���%����� ����$6! &������, & ��%���� �$�$�!0 6����� ���� �$���"� ��0$6����� & �$������.  
 


$�����$� �! �%����� ���"�(��, �$'6� �����$���� ��76" 
������-��8$ ��$���� ���! �$���"� 8!�$ ����=� #�6��-
�$) &���%��! (& 6���$� ��"%�� ���$��#$&��� #��%���� 
0,35 ��, %�$ �$$�&����&"�� �����$���� 6�� $���6������ 
&$6$�$6�$) �&�#�). �$�$'����� �$��$�� �# 6����� �$�$� 
(�$ %���" ���$��#"��!0 �$���"�, �$�$�!� ��$�"���$&�-
�! %������ $� 1 6$ 10). �&� &��0��0 (10 � 9) $��$�����  
 

���. 3. 
$�F�'"��(�� �$���"����$-6�����%���$) �$6��� ���-
�&$��, �$6��7�<�'$ 8 �$���"� +
 � 2 �$���"�! 0$���������  
                                              & �����$��. 
;�6�! ���$(���! �# 6&"0 � ���0 �$���"�. �$���"�! +
 � 0$���������  
                         �#$8��7��! &��-6��-&�����$&!�� �F����� 
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���. 4. �$�$'����� �$�����$& �$���"� +
 � 0$��������� 6�� ����&$�� & �����$�� ��� 285 K. 
�&� &��0��0 �$�$�! $��$����� � �$���"��� 0$���������, $������!� 8 — 6�� +
. +$��#$������!� $���#- 
                             �� $���%��� &���� �$������ �$$�&����&"�<�) ���! �$���"�, ��. ����� 

 
� �$���"��� 0$���������, � $������!� — � +
. ; ��76$) �$�$�� ������� 6����� 6$�$7��, ���-
7� ��$�"���$&���!0 $� 1 6$ 10. ����, ���� �� ���$�$�$� �����&��� &������ ��=�) �$���"-
����$-6�����%���$) ������$��� �$���"�� i ����� �$����� � �$���"�$) j, �$ �� j-$) 6$�$7��  
i-$) �$�$�! ���"���� �����, �$$�&����&"�<�� 6���$�" ����$6" &������. 	���� $8��#$�, 0�$-
�$'����� $���7��� &�� ���$��� �$�����$& �$���"� ��76" �$8$). (H������, %�$ 0�$�$'����� 
��������%�� � #����� i �� j.)  

�# ���. 4 0$�$=$ &�6�$, �$ & 6���$) ������� ��� "��$)%�&!0 ���$(���$& �# ��=�0 �$��-
�"�. $�� �$7�$ "��$����� ���!, 7�&"<�� &��$�� 6$ 100 ��, ��������, �$���"�! +
 � �$��-
���� 8 � 4, � ���7� 1 � 5. ��������$, %�$ �$���"�! 0$��������� 6��$������"�� �$���$ �$�$�-
��� �$�����! ��� 6�"' � 6�"'$�, ��� � � +
. �$�$'����! 6�� 6�"'�0 ��������"� 6��$�����-
�"�� �0$6�"� ������". ��� 300 K 6�������$��� �$�����$& ����$'$ "����=����� (����� 6$�-
'$7�&"<�� ���� ��$�"<���&$&��� $�$�$ 60 ��). 

��F$���(�� $ �$������0 ��76" �$���"���� $���6����� '��F �&�#�$���, �# �$�$�$'$ � �$-
�$<�� ����6����!0 ��'$����$& $���6������ �&�#�!0 �$��$���� �� '��F�0 [ 25 ] ��'�$ ��)�� 
&�� �������! �# ��=�0 �$���"�. ����%��!&�� �������! 6�� ��#�!0 �$����$& �$���"����$-6���-
��%���$) ������$���, �! �$7�� $(����� ���6��� %���$ ���$(���$& 6���$'$ ��#���� & ��=�)  
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%��"��	
"�� 
���"�
�� 	
&���� ���
�
 (& ��$��/�) � 	
���	� 8 ������� +
  
� 2 ������	��
 � ��
���� $	� 300 K (��	���� &�
�����) � 285 K (��'���) 

$�������� $�������� 
���$(���* 

0  1  2  
���$(���* 

0  1  2  

— — 0,05�0,02 3 +
 0,53�0,20 0,09�0,06 0 0 +
 
— — 0,11�0,04  0,41�0,08 0,05�0,03 0 
— 0,57�0,14 0,01�0,003 4 +
 0,03�0,02 0,01�0,004 0 1 +
 
— 0,56�0,06 0,00�0,002  0,29�0,19 0,04�0,02 0,00�0,001 

1,99�0,23 0,16�0,08 0,01�0,008 5 +
 0 0 0 2 +
 
2,21�0,18 0,19�0,06 0  0,06�0,05 0,00�0,003 0 

 
 

 

* 
$�(�����(�� �$�$���$& �$���&��� [+
1] = 13,11 � 12,04 �� 6�� 300 � 285 K, 0$��������� 
[1] = 4,06 � 4,04 �� �$$�&����&���$. 9$���� �$�(�����(�� ����$�! [+
] = 20,4 ��, 0$��������� 
[] = 5,1 ��. �(���� $=�8$� ��$�#&�6��� �$ ��#8�$�" #��%���) ��� ��#8����� &��) ��-������$-
��� �� 5 ��&�!0 &������!0 $���#�$&.  

 
�$6��� �, ���6$&������$, ����%����� �0 �$�(�����(��. ; ��8��(� ���&�6��! ��)6���!� �$�-
(�����(�� ���$(���$& 6�� 6&"0 ��#�!0 ��������"�. ; $8$�0 ��"%��0 �! &�6�� �$���$ ���!� 
���$(���!. ��������%���� ��#��%��! �� 8$��� %�� ��������!, & �$���& �$�$�!0 �$7�� &0$6��� 
0$�������� (��. &!6�����!� �%�)��). 

;�6�$, %�$ ���8$��� &��$���!�� �&������ ���$(���! �# 6&"0 � ���0 �$���"� +
 8�# 0$��-
�������. 9�� ��$� 0$�������� ���6�$%����� �$�������$&��� � $6�$) �$���"�$) +
 � ����$'$ 
��7� � 6&"�� ��� �����.  

H��� �$�(�����(�� ��#�!0 ���$(���$&, �$7�$ &!������ 6�� ��0 �$������! "��$)%�&$���. 
9$��$���" & ��=�� �$6����$&���� �! ���$��#"�� $'����%���$� %���$ �$���"� ����&$����!0 
�$��$����, �$ �$�"%��<���� " ��� ���$(���! �� �$'"� �$$�&����&$&��� ������$�" ����&$�" 
�$) 7� �$�(�����(��, & �$�$�$� �$��%���&$ ����&$����!0 �$���"� �$6��#"��&����� ��$'����-
%���!�. 	�� �� ����� �! $(����� �$������! "��$)%�&$��� 6�� ��$���)=�0 ���$(���$& �$�-
�������� �# 6&"0 � ���0 �$���"�: 

(I) +
 + +
 � +
2,     (II) +
 +  � +
 , 
(III) +
2 + +
 � +
3,     (IV) +
  + +
 � +
2 ,     (V) +
2 +  � +
2 .  

���$����, %�$ �$������� ����(�� a + b � ab &!%�������� ��� k = [ab] / ([a] [b]). ���$��-
#"� ��$ $���6������ � 6���!� ��8��(!, �$�"%��� ���6"�<�� #��%���� �$������ "��$)%�&$��� 
6�� ���$(���$&: (I) 11,6, (II) 10,7, (III) 20,3, (IV) 21,4, (V) 19,8, 6�� ��������"�! 300 K � (I) 15,2, 
(II) 11,5, (III) 15,4, (IV) 28,2, (V) 21,3 6�� 285 K. 
$������! #������! & ����6����!0 �6���(�0 
(�$��/�). ����$��� �� �$, %�$ ��)6���!� ���� �$������! �$'"� "��#!&��� �$���$ �� �$��6$� 
&���%��!, �! � "&�����$���� �$7�� ���#���, %�$ ����"���&"�<�� ���$(���! &$#������ & ��-
#"������ 6�����%���$'$ ��&�$&���� & ����&$�� � �� �$'"� $8>������ �"<���&$&���� 6&"0 ��#-
�!0 ���$& $��"7���� " �$���"�! 0$���������, F�����"��!0 & G�� ������������. 

�
��	������ %�
�����
 �����
��
 �� 

��8��6���$� & ������������ �"<���&$&���� ���$(���$& +
 � 0$��������$� & �����$�� 
�$7�� 8!�� �&�#��$ � ����%��� & ������$� ����&$�� 8$��� ��"��!0 ���$(���$&. �6���$ ��$ �� 
����$��$��%����� ��(���!, �$��$���", ��� $���%��� �������������$�!, ����&$� $������� 
��$#��%�!�. 	$� F���, %�$ �$���"�! +
 ��$�$8�! F$����$&��� & &$6� 6����! ���(�F�%���$) 
���"��"�! (��� 8!�$ �$��#��$ & [ 11 ]), 6��� $��$&���� ���6�$�$7���, %�$ & �����$�� ���7� �$-
'"� 8!�� "��$)%�&!� ���$(���! ���(�F�%���$) ���"��"�!, �$ 8$��� ��"��!�, %�� 6����!.  
; ��%���&� ���$'$ �'��'��� �! �����$����� F��'���� ���������%���$) ���"��"�! +
 [ 14 ].  
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���. 5. �$6����!) 8$�� � �'��'��$� �# &$���� �$���"� +
 � %��!��0 �$���"� 0$��-
�������, �$���$���!� �� $��$&� ���������%���$) ���"��"�! +
. ���"7��<�� 9649 
�$���"� �����$�� �� �$��#��! (
). 
������� �����6� 6���$'$ �'��'��� & �����$��:  
                 #�&����$��� %���� �$���"� & ���8$��=�� �������� $� &������ (!) 

 

������� +
 �&������ �!0�!� � �$�"%��� �'$ "6����� �$���$ ��� &&�6���� ���8���#��"�<�0 
6$8�&$� (��$��$�$&$) ����$�!), �$��$���" & ��� ����"���&"�� =��$��� �����!, 6$��"��!� 
6�� �$���"�-'$���). 

�! �$���$��� F��'���� ��������� �# &$���� �$���"� +
, ���8���#��$&���!) %��!���� 
�$���"���� 0$���������, �$�$�!� 8!�� %����%�$ �$'�"7��! & ����<���� �����! ��76" +
 
(��. ���. 5, 
). Q�$� �'��'�� 8!� �$��<�� & �����$� ��� ��������"�� 300 K. ���%��� �! ��$&�-
�� ���6&��������"� �������(�� $��"7���� & ��%���� 100 ��. H���� 8!�$ #��"<��$ ����6���-
�$� �$6����$&����. 9������$ %���# 10 �� ������� ��%�� 8!���$ �����6����� � � 40 �� $� ��'$ 
�� $����$�� � ���6� (��. ���. 5, !). 	���� $8��#$�, &!8����!) �'��'�� $��#���� ��"6�%�!� ���-
���6���$� �� �$�� "��$)%�&$'$ ���$-���$(���� �# +
 � 0$���������. �6���$ ��$&�6���!) ���-
%�� �� #���!&��� &$��$� $ &$#�$7�$��� �"<���&$&���� "��$)%�&$'$ �'��'��� ���(�F�%���$) 
���"��"�! & �����$��. ��������$ $��$8$&��� 6�"'�� ��$�$8! 6�� �$�"%���� ����0 �������$&. 
��������, ��8$��� � ����&$�$� &!�$�$) �$�(�����(�� +
 � 0$���������, �$7�$ �$�"%��� 6$�-
���$%�$ ��$��!) ����$$�'���#$&���!)� �'��'��, �$�$�!) �$7�� $��#����� 6$�'$7�&"<��  
� ��� ��#��0 �$�(�����(��0. �6���$ ��$ �&������ ���6���$� $�6����$'$ �����6$&����. 


����
�& 	 ����� 	��
—���
��� 

�! ���7� ��$&��� �����6$&���� ���$(��(�� ��=�0 �$���"� & ���=���$� ����&$�� ����-
�$�—&$6� & �$���!0 6$��0 0,7/0,3, 0,5/0,5 � 0,3/0,7. ��� &$6! ���$��#$&��� �$6��� 
TIP4P/2005. 
$�(�����(�� � �$��%���&$ �$���"� +
 � 0$��������� �$66��7�&��� ������ 7�, 
��� ��� ��8$�� � %���!� �����$�$�. ��� �$6���, �$6��7�<�) ���8$��=�� �$��%���&$ &$6!, 
���$��#$&��� 11557 �$���"� &$6! � 4800 �$���"� �����$��, ��#��� 8$��� �$���&��� �8,7 ��. 
	�������"�� ����&$�$& ��&������ 300 K, 6�������$��� ������$��� 200 ��. ��=�) (���� 8!�$ 
"#����, ��� ����0 �$��%���&�0 &$6! ��%����� F$����$&����� "��$)%�&!) ���$(��� �# �$���"� 
+
 � 0$���������. 

���#��$��, %�$ �$�� &$6! ����=� �����$��, ��=� �$���"�! �� ��������� $8>�6�������. 

�%���&���$ �0 �$&�6���� ���$� 7�, ��� & %���$� �����$��: &$#������ ��8$��=�� ���$(���!, 
�$�$�!� 7�&"� ���$�$�$� &����, #���� �����6����� � $8��#"���� �$&!�. �6���$ ���� &$6! 
����$&���� 8$��=�, �$ ���"�(�� �������� ����(�������$. 

�# ���. 6, 
 &�6�$, %�$ �$���"�! �$�������$ ��������� � "7� � 90 �� &�� �$8�������  
& �6��!) ���$(���, �$�$�!) �$0�������� 6$ �$�(� �$6����$&����. 9�� ��$� & ���$(���� $�� 
�$&��=��� �$��%�&���� � 6�7� �$'"� ������ �&$� �$�$7����. �$���"�! 0$��������� %����%-
�$ ��$'�"7��!� & ���$(���, $6���$ &���� $� &������ &!0$6�� �� �'$ �$&��0�$���. 

�$7�$ 6"����, %�$ 8$��=$) ������� �$7�� $8��#$&����� � ��� ����=�) 6$�� &$6!, $6���$ 
6�� �'$ �$�"%���� �$7�� �$���8$&����� 8$��� 6�������$� �$6����$&����. � 6�"'$) ��$�$�!, 
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���. 6. �#������� �$ &������� %���� �$���"� +
 � 0$��������� & ���$(���� �����-
�����$'$ ��#���� & ����&$�� �����$�—&$6� �$���&� 0,3/0,7 (
). ��������(�� ���$-
(����, �$�"%�&=�'$�� %���# 100 ��. x��7�)=�� �$���"�! ����&$������ (&$6! � ��- 
                                        ���$��) �$��#��! �&$��� ��������� (! ) 

 
�! �%�����, %�$ & %���$� �����$�� � �$�$<�� ������%���$'$ �$6����$&���� ��&$#�$7�$ �$-
�"%��� "��$)%�&!� ���$-���$(���!. ��� ��$'$ �$��6$8��$�� 8! �����$��$��%���$�� &���� �$-
6����$&����. 

�
��'(���� 

� �$�$<�� �$��$��$��$'$ �$���"����$-6�����%���$'$ �$6����$&���� �$��#��$, %�$,  
& $���%�� $� &$6�!0 ����&$�$& [ 11, 26 ], & �����$�� ���!� ���$(���! ��� '��(����#��$&$) ��-
��$�! (+
), ��� � +
 � 0$��������$� �&������ ��"��$)%�&!�� $8��#$&������. � �$�$<�� 
0�$�$'����! �$���"����!0 �$�����$& �����6$&��� 6������� $8��#$&���� � �����6� ���$(��-
�$&. ����%����� ���6��� �$�(�����(�� ��#��%�!0 ���$(���$& (6����$&, ������$& � �������-
�$&), �6����� $(���� 6�� �0 �$������ "��$)%�&$���. 

	���� $8��#$�, ���������������$� "��#���� [ 12 ] �� �"<���&$&���� 6&"0 �$��$���) 0$��-
������� & ����&$�� � +
 & �����$�� (�&$8$6�$� � & ���$(����) �$7�$ $8>������ �$���$ ����%�-
�� 8$��� ��"��!0 $8��#$&���) �# �$���"� +
, &���%��<�0 & ��8� 0$��������. �6���$ �$6�-
���$&���� ����0 ���$(���$& ���8"�� ���(�����!0 �$60$6$& � &!%���������!0 #�����. 

 
��8$�� �$66��7��� '����$� �$���)��$'$ F$�6� F"�6���������!0 �����6$&���) f 15-03-

03329. 
�(���%  )��*���+�/ 
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