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��������� ��������� �������! ����" �#$��%, "�����% # �"��!"�����% &�������# '�-
�# &���(��� ������� �������)���% �#���#�# # ������� ��&�)*����! +���#����". 
/�# &���0# ������ ��7���(��% �#���#�# '��# "�(#����� ����'�������� �"�%��"� 
&���(#"7#!�) �������� �������! ����". /���$��� �������#$�8#) �������#"��! ����-
'��#% " �������! ����!. /�������� ���&�������#� (#��� ������� &� &����8#������ 
;���+#)� # $��(��#)� ��&�#����. ��&��"���#) &����8#% "������" �+��"����+� ���-
0��#) ������� &���$��# �!����"� �#$��(�������! �������#"��! ����'��#% � �&�#(�-
��#�# ����'��#)�# " ��#������!. ��������� )(�%�# �������! ����" ��������#"��#�� 
��� ;����������� )(�%�# ��#������", �'����<0#� &��#��#(���#�# +���#(���# ����-
"#)�#. �� ����"� ;��+� &���&���*��#) '��# &�������� �#�&���#����� ��#"�� �����-
��! ����", ������� ���*� &���$��# ��#������&���'#� �������#"��! ����'��#%. 
 
	 � " # � ! $ �  � � � ! %: ��*�������)���� "$�#����%��"#), �������)���) �#���#��, 
��7���(��) �#���#��, �������� ����, �������#"��� ����'��#), ��$�"�� &���!���.  

�������� 

/�# �#$�#! ���&�������! "��� �'��$��� '���7�� ���#(���"� ��#�����#(���#! # �������! 
��������, # " !��� ��$"#�#) ;��&��#���������% ��!�#�# �����"�<��) "�� ��"�� ��$� "���.  
= (�������#, " &������#� +��� ���'���� "��#� #������ � �������� �����. = 1984 +. '��# &��-
"����� ;��&��#����� &� ��$���#< �������! "�0���" ���"�#"��#�� �"����+� "�0���"� �#*� 
���&������� ��#�����#$�8## *#���% �+� ��$� [ 1 ]. ?�� &�$"��#�� ��#������ &���%�# " �����-
��< ��$�. ?��&��#���� &��"��#��) � #�&���$�"��#�� " ��(���"� ��#������ �'�(��+� ���� (Ih, 
+����+�������) ���������). C��# &���(��� �"� ��$�#(��� �"����� ��$� "���, �� #��<0#� 
������+� &��)���: �������% ��� �#$��% &�������# (low density amorphous ice, LDA, 0,92 +/��3) 
# �������% ��� "�����% &�������# (high density amorphous ice, HDA, 1,17 +/��3). /�# ;��� 
"&��"�� '�� �'����*�� ��$�"�% &���!�� ����": ��� Ih—HDA—LDA. ?�� ������#� &���*#�� 
��(��� #�����#"���� #$�(��#< &��#����#$�� # &�&����� ���� �+� ���������� �'M)����#�  
# �&#���#�. /�$*� '��� ������� �����) ��$� [ 2 ] — �������% ��� �"��!"�����% &�������# 
(very high density amorphous ice, VHDA, 1,24 +/��3). =��"#+��#�� ��$�#(��� &���&���*��#)  
� &�#���� �������! ��$: ��������� #������"����# &���+��#, (�� ��� HDA )"�)���) &����*�-
��(��% ��$�% ��*�� LDA # VHDA " �")$# � #! ���'#�������< &�# ��$��! ��"���#)! [ 3—5 ], 
���+#� [ 6 ] &���+��#, (�� " �")$# � +�����+�������< ��������� HDA # +���+�������< �������� 
LDA # VHDA ��� HDA ��*�� )"�)���) �����< �������! ����" #�# ��*� �����)�� #$ ����-
��$�����! ���+�����" ��#�����#(����+� ����, !���#(�� ���&���*����! �����#������ ���+ 
���+�, (�� &���"��*������ �!�*����< �+� ����'�������+� �&����� �� ����� VI [ 7, 8 ]. C��� &�-
��$��� [ 6, 9, 10 ], (�� " &��8���� &���!��� ��*�� ��$�#(���# ��������# ��$��# �'��$�<��) 
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&����*���(��� ���������, ������� ��+�� '��� ��� �����< �"�! ��$ �������! ����", ���  
# �������)�������# ����������#, �� &���!��)0#�# " LDA, HDA #�# VHDA &�# ��#������% 
�������8## [ 11, 12 ]. =��"#+����� &���&���*��#�, (�� �������� ���� HDA # LDA )"�)<��) 
�"�����# ��$��# �"�! *#������%. ��+����� &���&���*��#<, ;�# *#�����# �'����<� ��$��% 
&��������< # �'��$�<��) " �'����# ��0���"�"��#) +��'��� &����!��*�����% "��� [ 13, 14 ], 
(�� &���)�� &��'���� ��0���"�"��#) "����% ��#�#(����% ��(�# [ 15—20 ] — ��(�# "�$��*��-
+� ����0���"�"��#) +��'��� &����!��*�����% "��� # �������! ����" LDA # HDA. 

������, ��� '� �# '��# "��#�# ��$�#(#) ��*�� ����#)�# � &�#���� �������! ����", ��$-
�#(��� ���#�#��8## �������+� ���� �'M��#�)�� &��)"���#� �������#"��! ����'��#%, �"�%-
��"����! ��#�������. = ��'��� [ 21 ] �"���� &���$��# ��0���"�"��#� �������#$�"����! ����-
'��#% " ���&��)��(����! �#�����!. = ������%7�� '��� ���� ������#(����� �&#���#� ������-
�#"��! ����'��#% " �������! ����! LDA, HDA # VHDA [ 22—24 ]. ������� ��7���(��% �#-
���#�# '��# ����(#���� ����'�������� �&����� �������! ����" # &���$���, (�� " ������-
�#"��! (�������#$�"����!) ����'��#)! ��+�� �(���"�"��� �� 70 % ������� "���. /�#���� ��-
�#! ����'��#% ��*�� '��� �")$��� � ��!�����#�� ����# "��������! �")$�% &�# &���!��� ��#-
�����#(����+� ���� " �������� �����)�#�, (�� ���*� ��*�� ���$�"��� "�#)�#� ��� �� ������#-
���#(���#� �"�%��"� ���#! �������! ����", ��� # �� ��!��#$�� &��#������! &���!���". 
	��*� �������#"��� )"���#) #������"��#�� &�# �#���$#����� �"#*��## ������� "���  
&�������"�� �������)���-�#���#(���#! ������%. = ��$������� ;�#! #������"��#% [ 25 ] '��� 
"����$��� &���&���*��#� � ��0���"�"��## "#!��"�+� �"#*��#) �������, (�� ��+�������)  
� [ 24 ]. 

P���< �����% ��'��� )"�)���) ���(�� ����'�������+� �&����� �������! ����" �#$��%, 
"�����% # �"��!"�����% &�������#, � ���*� #$�(��#� �#���#(���#! �"�%��", �&�����)<0#! 
&�#���� �#$��(�������! ����'��#% " �������! ����!.  

���
� �����
���� 

��) #$�(��#) �����# �������! ����" �#$��%, "�����% # �"��!"�����% &�������# '��# 
#�&���$�"��� ������ �������)���% [ 26 ] # ��7���(��% �#���#�#. /��+������� �'��&�(��#�, 
#�&���$�"����� ��) ���(���" ������� ��7���(��% �#���#�#, '��� ��$��'����� " ��'������## 
����#��#(����% ������#���#�# �������#��"����! ��$ ����#���� ����+��#(����% !#�## �� 
���. = ���(���! #�&���$�"��# ���#�#8#��"����% &����8#�� SPC/E ��) ������� "���.  
= ;��% ���#�#��8## ��"��"����� ������)�#� O—H 1 Å, ��"��"����% �+�� H—O—H 109,47�, 
�������� "��� �(#��<��) *����#�#. ��) ���(��� ;���+## "$�#����%��"#) =��-���-=������ 
#�&���$�"��# &����8#�� �������-�*����, &���������"����) # ;���+��#(����) �#��"�� ���-
������ ������+� '��# &�#�)�� ��"���# 3,1556 Å # 0,65063 ��*/���� ����"����"����. ?����#-
��"����% $��)� �����" �#������� # "������� �����"�)�� 0,8476 |e| # 0,4238 |e| ����"����"����, 
+�� e — $��)� ;��������. ��������� ��&��M)(�%�# �������! ����" )"�)<��) ��'#(���#�#  
# �����*�� &� 512 ������� "���, (�� &�$"��)�� ��(�� "��&��#$"��#�� �#���#(���#� !������-
�#��#�# �������! ����". 

��������� ����" LDA, HDA # VHDA '��# &���(��� #$ ��#�����#(����+� ���� Ic, �����-
���� ������+� '��� &�������� �'������ ������� �����-
���� &� ������ ��%������% �#-
����8##. �������� ���� '��# &���(��� #$ ��#�����#(����+� ���� &�# &���0# ������ ����-
���)���% �#���#�#: ��� HDA �*��#�� �� 1,4 N/� &�# ���&������� 77 K; ��� LDA &�# ��+��"� 
���� HDA �� 140 K &�# ����������� ��"���##; ��� VHDA &�# ��+��"� ���� HDA �� 150 K &�� 
��"���#�� " 1,2 N/�. ��) ��!�*���#) �#�#����" &����8#�����% ;���+## ������� "��� #�-
&���$�"��# ����� ��&�)*����! +���#����". C���� ��������) #������8#) � &���(��## �����-
��� &������"���� " ������ [ 27 ]. 

��) ���(��� (����� # "����"�! "������" ����'��#% #�&���$�"��# ����� ��7���(��% �#��-
�#�#, ����"��� ���#(#� ������+� �� ������ �������)���% �#���#�# $���<(����) " �#��#��"�-
�## ��"��"����! &���*��#% ������� "���, "�(#������! &�# &���0# ������ ��&�)*����! 
+���#����", # ����������## ����'��#% ������� "��� "'�#$# ��(�� ��"��"��#). =�*��� &��-
#��0���"�� ������ ��7���(��% �#���#�# )"�)���) "�$��*����� &������#�� &�"����#� ��-
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������+� ����'��#) " �#����� &�# ��$�#(��! ����"#)!, "�$��*����� �����#��"��#) �#����, 
�����)0#! #$ ��+�#! �����", � ���*� "�$��*����� #�&���$�"��#) ;��+� ������ &�# �#$�#! ���-
&�������!, ��+�� �"����"�� ;������ �����")��) �&�����)<0#�# # ���'!��#�� #! �(#��"���. 
����� ��7���(��% �#���#�# ����"�� �� ���(��� &�&����+� "$�#����%��"#) ��*�� ��������-
�#, �����"���## �#���#(����% ����#8� �#����� # ������%7�� "�(#����## �� ��'��"����! 
"������" # $��(��#%, (�� &�$"��)�� �&�����#�� (������ # "����"�� "������ ������� "��� ��) 
��*��+� ����'��#). C���� &����'�� � ������ ��7���(��% �#���#�# ��*�� �$���� " [ 31, 32 ].  

����� [ 24, 27, 28, 30 ] '��# &��"����� (#������� #������"��#) ����������!, �#���#(�-
��#! # ������#���#(���#! �"�%��" ����", ��$������� ������! &���$��# ��"&����#� � ;��&��#-
����������# ������#, (�� +�"��#� � ��(����# �����#. C��� &���$���, (�� ����� "��������! 
�")$�%, ����#�)<0�) "�� �������� "��� ��#�����#(����+� ���� " &��8���� ��$�"�! &���!���" 
�� ��$��7����), � ������ ������#�����) [ 22 ]. 

= ���(���! #�&���$�"��# &���&���*��#�, (�� ��������� ��&��M)(�%�# �������! ����" 
�#$��%, "�����% # �"��!"�����% &�������# )"�)<��) ;�����������# )(�%���# ��#������  
� �(���� &��#��#(���#! +���#(��! ����"#%. ?�� &���&���*��#� &�$"��)�� #$�(��� �#���#(�-
��#� !�������#��#�# �������! ����" "���� $��� C�#��<;��. /��+������� �'��&�(��#� ��) 
���(���" ������� ��7���(��% �#���#�# '��� ���"��7����"�"��� ��) &��"����#) ���(��� �#-
���#(����% ����#8�, �� ��'��"����! $��(��#% # ��'��"����! "������" ((����� ����'��#% ��-
����� # ��'�� #! "������" ���0��#)) &� "��% &��"�% $��� C�#��<;�� (k) �#��#"��+� ��#����-
��, (�� &�$"��)�� ����(#��"��� �#���#(���#� �"�%��"� �#�����. 

���&'����� ���&
����� 


���'�������� !�������#��#�# �������! ����" #������"��#�� " �'����# (����� [0; 
1000] ��–1, (�� ����"����"��� �#�&�$��� [0; �30] 	N8. �'����# (����� [0; �300] ��–1 # [�500; 
1000] ��–1 ����"����"�<� (������� ������)8#����! # �#'��8#����! ����'��#% ����"����"��-
��. 
���'�������% �&���� ��#�����#(����+� +����+�������+� ���� Ih #���� 0��� " �'����# 
[�300; �500] ��–1, (�� �$��(��� �������"#� ���#!-�#'� ����'��#% � (�������#, ��*�0#�# " ;��� 
#����"���. = �������! ����! "������"#� ����7��#) ��+���������# ����'��#% 0��� ��*�� 
������)8#�����# # �#'��8#�����# ����'��#)�# �������"���. 
�+���������� ����7����) 
"������"#� ��$��7��#) ������+� &��)��� # �������8## ����# "��������! �")$�% &�# �'��$�-
"��## �������! ����" #$ ��#�����#(����+� ����. 

= �����% ��'��� ���'�% #������ ����)�# �'����# (�����, " ������! ��0���"�<� ������-
�#"��� ����'��#). ?�� �'����� [0; �100] ��–1. �� �#�. 1 &������"���� ���# ������� pj (parti-
cipation ratio, PR) �� �'0�+� (#��� �������, #��<0#! ��#'���� "����#� $��(��#) ��&�#����  
# �(���"�<0#! " ����'��#)! � �����% (������%, "�(#������� &� �������: 

2 1
2 4| | | | ,

N N
j j

j i i
i i

p = N
�

� � � �
� � � �
	 
 	 

� �u u  

+�� j
iu  — "����� ���0��#) �� ��"��"����+� &���*��#) i-+� �����, �(���"�<0�+� " j-� ����'�-

�##. ��#'���7#% "���� " $��(��#� pj ��<� ��������, #��<0#� ��#'���7#� $��(��#) ��&�#-
���� ����'��#). 
���'��#), " ������! �(���"��� '���� &���"#�� �������, ��$�"�<��) ������-
�#"���#. ��# '���� &����'�� '��# ����������� " ��'���! [ 24, 28, 30 ]; " �#! '��� &���$���, 
(�� ��������, ������� #��<� �������(�� "������ $��(��#� ��&�#���� # �(���"�<� " ���-
����#"��! ����'��#)!, ���&���*��� &� "���� �'M��� ��������! ��&��M)(���, � �� �'��$�<� 
�����#$�"����� ����'�������� ��������. 
������#"��� ����'��#) )"�)<��) �������#$�"��-
���#.  

=������"#� ��+�, (�� "�� ����'��#) ������)8#����% �'����# ����'�������+� �&����� �'��-
��<� ��(���"���� �!�*#�# �"�%��"��#, �� �������� ��������#� ��# ����'��#), (������ ����-
��! &�#�����*�� �#�&�$��� [0, �100] ��–1, � ���) �(���#) " �#! ������� &��"�7��� 50 %. ?�� 
����'��#) ���� LDA � (������% �71 ��–1 # PR �0,62, ����'��#� ���� HDA � (������% �26 ��–1  
# PR �0,64 # ���� VHDA � (������% �28 ��–1 # PR �0,63. �� �#�. 2 &������"���� &����8##  
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���. 1. \�"#�#����# PR �� (������ ����'��#% ������� ��) ����" Ih, LDA, HDA # VHDA. 
N��#$��������) �#�#) ���$�"��� ���#(#� ����'��#%, " ������! �(���"��� �"�7� 50 % ������� 

 
�+��"����! "������" ���0��#) ������� "���, �(���"�<0#! " ���$����! ����'��#)!. �� 
&������"�����! �#�����! "#��� �������#��"������� " �"#*��## �������, ������� �'��$�<� 
��� '� $�������� ����'�������� �������. /�# ;��� �+��"����% 8���� ���� �#����� �� ���-
0����), � ��������% �#&�����% ������ �#����� ���+� ����7� �#&�����+� ������� ����% 
�������� "���. ?�# !�������#��#�# �������#"��! ����'��#% �������! ����" �"�%��"���� 
�&�#(���#� ����'��#)� " ��#������!. ��) '���� &����'��+� #$�(��#) ��#������&���'#) ���-
����#"��! ����'��#% " �������! ����! '��# #������"��� ���&�������#� ���#(���"� ������� 
&� &����8#������ ;���+#)�# # ���&�������#� (#��� ������� &� �����#������� ��&�#�����.  
 

 
 

���. 2. /����8## "������" ���0��#) ������� "��� ����" LDA, HDA, VHDA 
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���. 3. ���&�������#� (#��� ������� &� �����#������� ��&�#����� (�) # &� &����8#������ ;���+#)�#  
                                                         (�) �������! ����" LDA, HDA, VHDA. 

=���#������) �#�#) ���$�"��� $��(��#� &����8#�����% ;���+## ��) ���� Ic 
 

/��)�#� �����#������% ��&�#���� �$��(��� ����7��#� ��&�#���� ����'��#) �&���������% 
�������� � ����#�������� $��(��#< ��&�#���� ��) �����+� ����'��#). �� �#�. 3 &�#"����� 
+���#�# ;�#! ���&�������#%. =#���, (�� "��#(#�� ��&�#��� ����'��#% ������� "��� ��*��  
" �������(�� �$��� #����"��� $��(��#% # '�#$�# � ����#�������� $��(��#<, � "��#(#�� &�- 
 

 
 

���. 4. �#�&���#����� ��#"�� ���� Ih # �������! ����" �#$��%, "�����% # �"��!"�����% &�������# [100] 
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���8#�����% ;���+## ������� "��� ��*#� " �������(�� �$��� #����"��� $��(��#%. �����#� 
$��(��#) &����8#�����% ;���+## ������� "��� " �������! ����! �����"�)�� –58,5 ��*/���� 
��) ���� LDA, –58,1 ��*/���� ��) ���� HDA, –57,7 ��*/���� ��) ���� VHDA. ?�# $��(��#) 
'�#$�# � &����8#�����% ;���+## ������� "��� ��#�����#(����+� ���� ��'#(����% ��������� 
Ic, ��"��% –61,2 ��*/����. 

��#'���� !���������% (����% �&�#(���#! ����'��#% " "�0���"�, #��<0�� ��#�����#(�-
���< ��7����, )"�)���) ���#(��� �� ���) $��(��#� (������ (;���+##) �#�&���#����% ��#"�%  
" 8����� $��� C�#��<;��. �#�&���#����� ��#"�� �����#(���#! ����'��#%, ��&���#", #��<� 
����"�� $��(��#� (������ " 8����� $��� C�#��<;��. �� �#�. 4 &������"���� �#�&���#����� 
��#"�� �������! ����" LDA, HDA # VHDA, � ���*� ��#�����#(����+� ���� +����+�������% 
��������� Ih. �����#(���#� ����'��#) #��<� ����� ������ &�# (������! [0; 20] ��–1, ��+�� ��� 
" �'����# (����� "�7� # �� 100 ��–1 #��<� ����� ������ ����'��#), �#�&���#����� ��#"�� 
������! #��<� ������"�� $��(��#� (������ " 8����� $��� C�#��<;��, � $��(#�, " �������! 
����! ��0���"��� ��#������&���'��� &�"����#� ����'��#%. 

�#����# 1—4 ��+�)��� &���$�"�<�, (�� " �������! ����! ��0���"�<� ��#������&���'-
��� �������#$�"����� �&�#(���#� ����'��#).  

�	
(����� 

C��# ����������� ����'�������� �"�%��"� �������! ����" �#$��% (LDA), "�����% 
(HDA) # �"��!"�����% (VHDA) &�������#. �� ����"� &���(����! �����! � ����'�������! 
�&�����! # ����������! �"�%��"�! '��# &�������� $�"#�#����# ���# �(���#) ������� " ����-
'��#)! �� (������, �+��"����� &����8## "������" ���0��#), ���&�������#) (#��� ������� &� 
$��(��#)� �����#������% ��&�#���� # &����8#�����% ;���+##. ����(#���� �#�&���#����� 
������7��#) # &�������� �#�&���#����� ��#"��, &�$"��#"7#� �'����*#��, (�� " �������! 
����! ��0���"�<� ��#������&���'��� �&�#(���#� �������#"��� ����'��#), ������� ��+�� 
���*#�� &�#(#��% ��'�<�����+� ;��&��#��������� ��$�"�+� &���!��� &��"�+� ���� ��*�� 
�����# LDA # HDA [ 33 ]. /�# #$�����## ���&������� #�# ��"���#) �������� "��� " �����-
��! ����! &�#�'����<� ��#��< �����"�)<0�< (������, (�� �"#��������"��� � ����� ��&�#-
���� ����'��#) # &��#���## ��������% �#�#���� &����8#�����% ;���+##. ?���+#) ����'��#) 
���7���#� " �������! ����! �����"�)�� 20—30 % �� &����+� $��(��#) �"�'����% ;���+## �#�-
����, &�;���� "���� ����'�������% �����"�)<0�% " ������#���#�� �������! ����" ��*�� 
'��� "����� ��0���"�����. 


������#"��� ����'��#) " �������! ����! #��<� �#$��< (������, "������"#� (�+� ��-
&�#���� #����� ;�#! ����'��#% &�# &��#*��## ���&������� '���� ����# " &��"�< �(�����. 
C��+����) ����, (�� �������#"��� ����'��#) )"�)<��) �������#$�"�����#, &���������#� 
��������� ��(����) ����"������� &� "���� �'M��� "�0���"�. �����+#(�� &��"���#< ��#����-
�� &�# "�&�����## ��#���#) �#�������, �������% ��� ��*�� ����&��"#���)�, &���%�#  
" �������< ��$�, '���� ;���+��#(���# "�+����< &�# ;��% ���&�������. 

/������"�����) ������ ���� "�$��*����� ��) #������"��#) �� ������ �������! ����", �� 
# �<'�! ���+#! �������! "�0���". 

 
�������"��#� "�&������ &�# �#�����"�% &�����*�� ����#%���+� ����� ������������-

��! #������"��#% " �����! ���(��+� &������ Y 14-02-31105 ���_�. 
�"��#$ %��&���'�( 
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