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��������, ��� ��������� �!����� ��"��#�$% &�"'���!# ����!( � ����'���$�! )!%*�-
)$�! �)!'��!��! )��+*�!�)��!� �+�(!/!����!� ���&������! +�)����!� �)"%����!�-
��# ��**���(!����# /"��(!! DP(t) = �[ri(t) – ri(0)] �[rk(t) – rk(0)]�, �&��*"'���$� ) ��-
���"��*��-�!���!����!% ������% )��$ ! '!���9� �*9���. ;�� ��������, ��� ) '!���-
���% )+���� )����'�� �"<���)�)��!� )!%*�# �������+!����!% *����*�) (+�*���� ��-
����� ��'�����"��*�$% *�������!#).  
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� � " # � $ % �  & � � $ �: '!�����!, )���, '!��!# �*9��, �����"��*��� �!���!��, ���-
����!)�$� A//���$, )!%*�)$� �)!'��!�.  

 
B ��F!% !������)��!�% �������!)�$% �!//"�!���$% +*�(����) ) ���+�G��*�$% ������% 

)��$ �$ �&��*"'!�! ���&$���� +�)����!� �)"%����!��$% ��**���(!���$% /"��(!#, �+!�$-
)�G<!% ����)*������� �)!'��!� �)"% �����"�, ����*$� ) �������$# ������ ��%��!�!�� �� 
�������� *�������!! R0 �*"9 �� �*"9� [ 1, 2 ]. ��!&���� !���*���� )���� ��&� /"��(!�, ���)��-
��� ���! DP(t), ����*�� ���� �*����� �����*��� +*�!�)����!� )����*�) ���<��!# �)"% ����-
�"�: DP(t) = �[ri(t) – ri(0)] �[rk(t) – rk(0)]�. �� *!�. 1, � +������� ����� /"��(!� ��� ����# !� ����- 
 

 
 

���. 1. H�)!�!����! �� )*����! ��**�����*� DP ) �����"��*��-�!���!����!% ������%. 
B�*�!������� +*���� +����$)��� )*��� +*�%�'���!� �����"��# +���)!�$ *�&*� &���� ta/2 = (a/2)2/6D. � — )��� 
(+���� +*�9*��� Gromacs, +����(!�� SPCE): 150 000 �����"� +*! T = 310 K, a/2 = 82,64 Å, ta/2 = 3300 +�. 
*!)$� 
����)����)"G� �������$� *�������!�� ��'�" ����!(��! R0 (�)�*%" )�!�): 2—3, 20, 40, 60, 80, 100 Å; �  — '!��!# 
�*9�� (+����(!�� �����*�—�'����): 500 000 �����), �* = 1,1, �* = 0,85, a/2 = 41,9, � = 142,6 Å, ta/2 = 10 140 +�,  
                                                           � = 3,4 Å. R0 (�)�*%" )�!�): 1, 6, 15, 25, 35, 40, 70 � 
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�"��*��-�!���!����!% ������# )��$. ;�� /"��(!� ������� *����� �� )*������, �� +����,  
) ������*$# ������ t�, )$%��!� �� +���� ! �� !��������� ) �����!� ���9!% �������"��. �*! 
A��� )$���� +���� ��� )$F�, ��� ����F� +�*)���������� *�������!� ��'�" ����!(��!. ���'� 
�$ "�����)!�!, ��� ����� '� +�)����!� ��**�����* DP(t) �&��*"'!)��� ! ) '!���� �*9��� [ 3 ] 
(��. ���'� *!�. 1, �). �����)�������, A�� �+�(!/!������ �)�#��)� �� �)����� � �"<���)�)��!�� 
) )��� ����! )���*���$% �)���#, ���, )!�!��, ���� �&<�� ��������*����� )��% +����$% '!���-
���#. 


�� '� �&X���!�� ����# )!� /"��(!! DP(t)? ����� �$ +������! [ 1, 2 ], ��� ) �����! ��"-
��#��9� &�"'���!� ��)��!����#��)"G<!% ������$% ����!( ��� �!���!% ��**���(!#: DP(t) 
/�"��"!*"�� )��*"9 �"�� +*! �G&$% �������$% *�������!�% ��'�" ����!(��!. B +����$% 
'!������% ���<��!� ������!% ����!( ��!�&�'�� ���**��!*�)��$, ��� �&X������ �"<���)����� 
��������!� �� �"�� /"��(!! DP(t). Z�� &���F� "�����$ ����!($ �*"9 �� �*"9�, ��� ����F� 
���**��!*�)��$ !% ���<��!� ! ��� ����F� DP(t) ����������� �� �"��. ������(, +*! ����� 
&���F!% *�������!�% �*"9 �� �*"9� ����!($ +*�!�"<���)���� �)!'"��� ) +*��!)�+���'�$% 
��+*�)���!�%, ���&$ ���+���!*�)��� �)!'��!� ) ����� ��+*�)���!! &�!'�!% ����!( ! ��%*�-
�!�� *�)����)� �"�G �"���*��9� !�+"���� �!����$. � ")��!���!�� )*����! ��&�G���!� ���-
�!($ )�� &���F� ! &���F� "����G��� �*"9 �� �*"9�, ���+��� ��**���(!! !% �)!'��!� +�����,  
) *��"������ ��9� ���"�� ���*���! !������!� /"��(!! DP(t) +*! �G&$% �������$% *�������!-
�% ��������� "����F�����, ! /"��(!� )$%��!� �� +����. H����!�, ��� A��� )$%�� �� +���� 
������ �&X���!�� �9*��!���!�� �� ��!�" ���<��!� ) �!����� � +�*!��!����!�! 9*��!��$�! 
"���)!��!. B ��F�� �����!*�)��!! �$ "�!�$)��! +�*!��!������ "���)!# ������ +*! "���� 
)��!����#��)!� �����"�, ��9�� ��� )����*$ ���<��!# *���! ���9*��!�����, ��� +*��)������, 
��+*!��*, ) ���9*��!������ �!��#��� *���� �� )*������ �*����9� �)��*��� !��!)!�"�����9� 
���<��!� ����!( (��. [ 2 ]). 	��!� �&*����, �&<�� ������)����� +�)����!� ��**�����*� DP(t) 
+������.  

�"<���)����, ��� )$%�� �� +���� ��� )��% �������$% *�������!# +*�!�%��!� +*! +*!&�!-
�!������ ����� ! ��� '� )*����! tC, ����*�� �$ ���)��! �)*������ +����# +���*! ��**���(!! 
�)!'��!��. B �� ����� &���F!% ������% (!� 10 000 ����!( ��� )��$ [ 2 ] ! 50 000 ����!( ��� 
'!���9� �*9��� [ 3 ]) )*��� )$%��� DP(t) �� +���� tC &$�� &�!��� � )*����! �!//"�!! �����"� 
�� *�������!� +���)!�$ *�&*� &����: t�/2 = (a/2)2/6D. ��A���" ��'�� &$�� �"����, ��� ��&�G-
����$# A//��� �)���� � +�*!��!����!�! 9*��!��$�! "���)!��!. ������ ��� �����! )��$ !� 
50 000 �����"� &$�� �&��*"'���, ��� /"��(!! DP(t) )$%���� �� +���� �� )*�����%, ����!-
������ ����F!%, ��� ta/2 [ 2 ]. B �����# *�&��� �$ +*!)��!� ��)$� *��"�����$ ��� �<� &ó��-
F!% ������#: )��$ !� 150 000 �����"� ! '!���9� �*9��� !� 500 000 �����) (��. *!�. 1). H���� 
������!)� )!���, ��� ) �&�!% �!�����% tC ����!������ ����F�, ��� t�/2: ��� )��$ ta/2 = 3,3 ��  
! tC � 2 ��, ��� �*9��� ta/2 = 10 �� ! tC � 6 ��. 	��!� �&*����, ����)����)"G<�� )*����! tC %�*��-
��*��� *�������!� RC = (6DtC)1/2, �� ����*�� +*�!�%��!� �+����� +���*� ��**���(!! �)!'��!��, 
) A�!% &���F!% ������% "'� �� �!�!�!*"���� +�*!��!����!�! 9*��!��$�! "���)!��!. ;�� 
*�������!� RC, *�)��� � 64 Å ��� )��$ ! � 110 Å ��� �*9���, �"'�� �"����, �+*��������� ��+�*� 
���&��������! �������!)��# �!//"�!����# �!���!�!.  

��� )$�����!� A�!% ���&�������#, ����*$� �+*�����G� ! ����*���$# )!� ��**�����*� 
DP(t), �"'�� *��*�&����� �����$ )!�"��!��(!! �������!)�$% �)!'��!# ) ���+�G��*�$% ��-
����%. �� A�� ���� &"�"<�9�. B �����# *�&��� �$ *������*!� ��**���(!G �)!'��!� ����!(  
� �*"9�# ���*��$, � !�����, +�+$������ ��#�! )!� ��**���(!!, )��+*�!�)���<!# /�*�" /"��-
(!! DP(t) ) +����$% '!������%. ��� A��9� *������*!� �)� )!�� ������#, ) ����*$% � ��"��#-
�$� ���<��!�� ��&�)���!�� �&����! �������!)��9� �)!'��!� *����9� �!+�. ��"��#��� &�"'-
���!� 9���*!*�)��! ������� �����-
�*�� ��� 10 000 ����� ) �"&!������ &���� � *����*�� 
66,88 Å — ����� ����� '�, ��� ) �����! )��$ +*! N = 10 000. B��!�!�� ����!������9� ���<�-
�!� �� ��!� �����-
�*�� F�9 ! )*���, +*!+!�$)����� A���" F�9", &$�! )$&*��$ ���, ���&$ 
��A//!(!��� �����!//"�!! �������� ���!� '�, ��� ) )��� +*! T = 280K (�����! ��. ) [ 2 ]).  
B *��"������ �� ��'��� F�9" �����-
�*�� )�� ����!($ ���<��!�� ��"��#�� ) +*�!�)������ 
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���. 2. ����'��!� �� ��"��#��� &�"'���!� ����!( +�*��������9� ���<��!�  
                  ) �)"% +����!% ����% ) +*��!)�+���'��� ��+*�)���!!. 
�������$ )����*$ ���<��!# (5 %) ��!&���� &$��*� �)!'"<!%�� ����!( (�); /"��-
(!! D�(t) (� ). 
*!)$� ����)����)"G� �������$� *�������!�� ��'�" ����!(��! R0  
                                  (�)�*%" )�!�): 2—4, 12—15, 20—22, 30—32 Å 

 
��+*�)���!! �� �*����� *�������!� 0,6 Å. 
*��� ��9�, ����!($, +�+�)F!� ) ������*$� )$��-
����$� �&����!, "����)�)��! ) ��+���!�����$% �������!)�$% �)!'��!�%, �� ��*"F�G<!% *�-
)����)� �"�G �"���*�$% !�+"���� ! ������� !�+"���� �!����$ ����!(.  

U$�! *������*��$ �)� �!+� ����'���$% �������!)�$% �)!'��!#. ������! �������!)��9� 
�)!'��!� +�*)�9� �!+� +*�����)���! ��&�# +*����!��#�$� �&����!, "��)���)�*�G<!� +� ��! 
Y "���)!�� 33,4 Å < Y  < 43,4 Å ! 56,8 Å < Y  < 66,8 Å ! �� �9*��!����$� +� ���� X ! Z. Z���!(�, 
�����)F���� ) +�*)�# �&����!, �� ��'��� �����-��*��)���� F�9" ��+���!������ ���<����� 
)���� ��! X �� *�������!� 0,4 Å )��)�, � )� )��*�# — �� �� '� ����� *�������!� )+*�)�. �� 
*!�. 2 !��&*�'��� 5 % ����� � ��!&���F!� ���<��!�� �� �*! F�9� (+*���(!� �� +�������� 
XY). 
�**�����*$ D�(t) ��� A��# �����! +������$ �� *!�. 2, �: ��! ��������� *���"� �� )*�-
����� ! �� )$%���� �� +����. 

B��*�# �!+ �������!)��9� �)!'��!� +*�����)��� ��&�# (!�!��*!����!� )!%*! � ����! 
)���� ���*�!���$ Z ! �!����*�� ) +���)!�" ��������9� &���� 33,4 Å. B +�*)�# �����! &$�� 
!�+�����)��� �)� ���!% )!%*� � ���*�!�����! ���# x = 16,7, y = 50,1 Å ! x = 50,1, y = 16,7 Å. 
Z���!(�, ��%���<���� ) ����#-�!&� !� A�!% (!�!��*!����!% �&�����#, ��+���!������ ���<�-
���� � ����# ! ��# '� "9��)�# ���*����G, ����)����)"G<�# ���<��!G ) 0,4 Å �� �*�G )!%*�:  
) +�*)�� (!�!��*� +*��!) ����)�# ��*���!, )� )��*�� — +� ����)�# ��*����. �� *!�. 3 !��- 
 

 
 

���. 3. ����'��!� �)"% +*��!)�+���'�� ��+*�)����$% (!�!��*!����!%  
                                       )!%*�# �� ��"��#��� &�"'���!�. 
�!�"��! (�,� ) +���*���$ ��� '�, ��� ! *!�. 2. 
*!)$� (� ) ����)����)"G� R0 (�)�*%"  
                                  )�!�): 2—4, 12—15, 20—22, 24—26, 30—32 Å 
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���. 4. ����'��!� ���$*�% (!�!��*!����!% )!%*�# �� ��"��#��� &�"'���!�. 
�!�"��! (�,� ) +���*���$ ��� '�, ��� ! *!�. 2 ! 3. �� *!�"��� � R0 (�)�*%" )�!�): 2—4,  
    8, 15, 20, 35 Å. �������$ 5 % �����"� (!� 10 000) � ���$�! &���F!�! ���<��!��! 

 
&*�'��� 5 % ����� � ��!&���F!� ���<��!�� �� �*! F�9� (+*���(!� �� +�������� XY). 
�**�-
����* D�(t) ��� �����# �����! ��+�*� )$%��!� �� +����. �� A�� +���� +*��)�*����� ����!�"-
���, ����*�9� �� &$�� ) D�(t) *�����$% '!������#. ;��� ����!�"� ��&�G������ ��'� ��� 
��!&���� �����!% ������# � ��*!(�������# )$����# +����. 

;�� ���!�!� ��'�� "��*��!��, ��)��� ���!����)� (!�!��*!����!% )!%*�# ) �����! �� ��-
�$*�% (*!�. 4, �): �)� !� �!%, *��+���'���$� )���� ����# ! ��# '� �!�9����! +�������! XY, 
)*�<�G��� +� ����)�# ��*����, � �)� �*"9!� — +*��!). ���*���� )*�<��!� )!%*�# �� '�, ���  
! ) +*��$�"<�# �����!. `�*�� �*!)$% ��**�����*� D�(t) (��. *!�. 4, �) ��+�*� ����� +�%�'� 
�� !% )!� ) �����"��*��-�!���!����!% ������% )��$ ! �*9���: �*!)$� )$%���� �� +����, 
+*��)�*�G<!� +���� ����!�"�$ ���"���)"G� ! )$���� +���� �����)!��� ��*!(�������#, ��9�� 
+�*)���������� *�������!� ��'�" ����!(��! R0 +*!&�!'����� � +���)!�� ��!�$ *�&*� &���� 
() �����# �����! a/2 = 33,4 Å). 

	��!� �&*����, �$ +*��������*!*�)��!, ��� !��"���)���� �*9��!��)���$� )!%*�)$� 
�)!'��!�, ����'���$� �� ��"��#�$� &�"'���!� ����!(, )��+*�!�)���� %�*����*�$� ���*!)!-
����$� �)�#��)� ��**�����*� DP(t), �&��*"'���$� ) ������% )��$ ! '!���9� �*9���. ���"��-
����, *������*���$� �����! �������!)�$% �)!'��!# ��!F��� 9*"&$, ���&$ ����)����)�)��� 
�)!'��!�� ����!( ) *�����$% '!������%. ������ +��"����$� *��"�����$ +��)���G� �"����, 
��� !����� )!%*�)$� �)!'��!� (�� �� +�*�������$� +�*���<��!�) ��9"� &$�� +*!�!��# ��-
�&$���9� +�)����!� /"��(!! DP(t) ) '!������%.  

 
��&��� )$+������ +*! /!�����)�� ����#��)!! ����!#���9� /���� /"�����������$% !�-

�����)��!#, +*����$ \ 12-03-00119� ! \ 15-03-00971�. 
�*����  +������-�/ 
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