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B ��6�" �((���!����*" �!���������" ��AA���!���" #�!��((!� � �!$#F)�����" $!���*" 

�!�� [ 1, 2 ] � +���!/! ��/!�� [ 3 ] $� !0����+��� ��!0�'�!� #!������� ���"'�(��'��" �!���-
�*��!���" A�����&, !#�(���)%�" !��!���$���!� ���+���� ���" $!�����, �!�!��� � ��'��F-
��& $!$��� ��"!����(F �� ������!$ ��((�!*��� ���/ !� ���/�. G�����* DP(t), �!�!��* �(�F 
(������ (���*��!� #�!��������� ����!�!� ($�%���& ���" '�(���: DP(t) = �[ri(t) – ri(0)] �[rk(t) – 
– rk(0)]�, (��'��� ��(��� (! ���$���$, �! #!�!$ ��"!��� �� #���! � �� ��$��*��(* � ��'���� 
$�!/�" ���!(�����. ��� ?�!$ ��(!�� #���! ��$ ��6�, '�$ $��F6� #���!��'��F�!� ��((�!*��� 
$�+�� '�(����$�. �� #������ ���!�!��� ��/�$���� � #!�F�� �!/!, '�! ���!� ���������F�!� 
#!������� �!����*�!�� DP(t) !0�(�!����! ��"��!0�����$� ���+���*$� '�(��� � #�!��((� 
��AA����, #�!(����)%�$�(* �� ��(*��� ��/(���$ � ��*%�$�(* (!��� #��!(�����. B [ 4 ] $� 
#!������, '�! ?�� (�!&(��� �!����*�!�� DP(t) �!(#�!���!��� $!���F, � �!�!�!& �(��((�����! 
!�/����!������ ��"����� ���+���* ���!+��� �� (��'�&��� 0��+����* '�(���. �! ?�! �(� ��-
�� ��6F �!(������ �������* �� #��(��(���� ��"��&. ��* ��*�����* �" ��&(������F�!/! (�%�-
(��!����* ��!0"!��$! ��#!(���(�����! ��!0�����F ��AA���!���� #���$�%���* '�(��� � �!$-
#F)����!$ ?�(#���$����. ����� #!�!0��& ������ ����������F��" ������!��& '�(��� #!��!-
��� (�����F ���!� ! ����'�� ����$�'�(�!& /����!/���!(�� � �!!#�������!(�� ($�%���& � #�-
��!"��+�����" +���!(�*" � (�����" [ 5—7 ]. B ����!& (���F� $� ���$ #����& #��$�� �������-
����� �!��������!/! ���+���* '�(��� ��* $!�����*��!-����$�'�(�!& $!���� +���!/! ��/!��. 

��-�"/. 50 000 ��!$!� ��/!�� � 0!�(� ( #���!��'�(��$� /����'��$� �(�!��*$�. ��+��!$-
�!� ����$!��&(���� !#�(����!(F #!�������!$ �������-�+!�(� ( #���$����$� � = 0,3405 �$, 
�/kB = 119,8 K [ 8 ], !0�������$ �� ��((�!*��� 2,5� � (�������$ ����" ��* �(�������* ������� 
�� �����(� !0������*. �!�����*��!-����$�'�(�!� $!�����!����� #�!�!���� � #����� Gromacs 
[ 9 ]; 6�/ ����/���!����* (!(����*� 2 A(; ���+���� ������ $�(( (�(��$� �(����*�� ��+��� 100 
6�/!�; ��$#������� #!����+����� (�!"�(��'�(��$ #���$�(6��0��!�����$ (�!�!(��& (v-rescale 
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���$!(���) ( �T  = 0,5 #(; �(#!�F�!���� (���������� �!������� ��* ?���/�� � �������*. 	����-
�!��� ��* ������� #!��'��� #�� #!(�!*��!$ !0V�$� (�(��$� #!(�� �� �����!��6�����* � ��-
'���� 10 �(. ��0�! $!���F�!/! 0!�(� a = 13,2957 �$ � 39�. 	�$#�������, #�!��!(�F � �������� 
� #���������" �������" (!(����*��: T* = 0,85, 	* = 0,84, P* = 0,85. 	���* ��$#������� ��-
(�!�F�! #����6��� ��$#������� ��!&�!& �!'�� T tr* = 0,68, � #�!��!(�F #��0�������F�! (!!�-
���(����� 	tr* = 0,85 [ 8 ], �.�. �((�����$!� (!(�!*��� (!!����(����� �!�$��F�!& +���!(��. 

�!#!������F�! �� !(�!�� �� $!���� ��/!�� 0��� !�/����!���� $!���F (��'�&��" 0�!-
��!�(��" #���$�%���&. ��* ?�!/! ����!�� ($�%���& ��+�!& '�(���� � $!���� ��/!�� ��$��*-
�� �� (��'�&���: ��+��) �� ���" �!$#!���� ����!�� (��'�&�! ��0����� �� �!�$��F�!/! ��(-
#��������* ( ���!& 6����!&, '�!0� �!?AA������ ��AA���� (!!����(��!��� ���!�!$� � $!���� 
+���!(��. W�! #!��!���! #�!��(�� (�������� ( (�(��$!&, �$�)%�& �� +� #���$���� ��AA�-
���, �! � �!�!�!& !�(��(���)� �!����*��� $�+�� ($�%���*$� '�(���. 

��4�-. ��* �((���!����* �!��������!(�� ���+���* ��+�! �������F /��##� '�(���, �!-
�!��� ���/�)�(* (!�$�(��!. �� 0���$ �����*�F ��!$�, ��#�������� ($�%���* �!�!��" �� 
!'��F !���'���(* !� ��#�������* ($�%���* 0��+�&6�" (!(���&. W�! ������(* (����)%�$ !0-
���!$. �$�%���* �(�" '�(��� 
r ��(($������)�(* �� ���!�!��& �!(���!'�! 0!�F6!& #�!$�+�-
�!� ���$��� 
t (���$� (�!��$�, ��(($������)�(* (������ (�!�!(�� ��!$!� 
r/
t �� ���$* 
t). 
B ��'�(��� #���$���� (!�$�(��!(�� #���$�%���& J $� ��*�� (�����& �!(���( �/�� $�+�� ��-
#��������$ ($�%���* ����!/! ��!$� 
r0 (�� ���$* 
t) � ��#�������*$� ($�%���& (!(���& 
rj, 
��"!�*%�"(* � #������" (A��� ���!�!�!/! �����(� R �!���/ ����!/! ��!$� J = �cos(
r0, 
rj)�. 
� $� 0���$ ��(!���F ����!� ($�%���* ����!/! ��!$� 
r0, �(�� ?�!� #���$��� 0!�F6� !#����-
����!/! ���'���* �: J � �. 

��6&"/4!4*. B ��'�(��� R $� ��*�� �����( ��!�!& �!!�������!��!& (A��� R = 2,5� = 
= 0,85 �$, � �!�!�!& � (�����$ (!���+��(* �N� = 54,4 ��!$�. ���'��� $� #���*�� 
t = 10 #( (�� 
?�! ���$* ��!$ #���$�%���(* � (�����$ �� 3,4 Å, �.�. �� (�!& ���$��� �), #!��/�*, '�! (!�$�(�-
��� #���$�%���* �� $!/�� ����F(* �!�/!. �����! ��!+�����! !�����!(F, '�! #�!*�����* �!�-
�������!(�� (���!�*�(* �!�F�! 0!��� ���������F��$� #�� �����'���� 
t. �� �(�" #�������-
��" ���(F ��(����" ��!0��+��� ($�%���* ��!$!� ��/!�� �� 
t = 100 #(. ������� ($�%���� �� 
���!� ���$* (!(����*�� 1,1 �$ � 3,2�. �� ��(����, � #!������ ����!�� ($�%���& ��!$!�  
( (�$�$� 0!�F6�$� ���'���*$� J: #!����� 1 % ��!$!�, � �!�!��" J � 0,48. B���!, '�! #�� ��-
������� (!�$�(��! ���+�%�"(* '�(��� �!(���!'�! !�$����F 1 % ��!$!�, ��#�������� ($�%�-
��& �!�!��" ���0!��� 0����! � ���!��$ (!(����" '�(���, '�!0� ������F �!(���!'�! #�!�*-
+����� ���(����. ��(��!� ��$!�(������� 0!�F6�) ����$�'�(��) ��!��!�!��!(�F: ��!$� (! 
($�%���*$� � !��!$ ��#�������� !0����)� ���(����, �!�!��� ��(#!�!+��� !��)�F �� �! 
�(�" $�(��" (�(��$�. W�!� A��� (�$ #! (�0� ������(��. �! ��* ����& ����!& (���F� ��+��� �!, 
'�! ($�%���* ��!$!� � (!(����" ���(����", !0V����**(F, !0����)� ����� �!��. W�� #!�!�� 
(���!�*�(* 0!��� ��$����$� #�� �����'���� '�(�� ���������" '�(���. 	��, �� ��(����, � ��-
�����! 3 % ��!$!�, '�! (!!����(����� J � 0,41. Y��(F $� ����$ "!�!6! (A!�$��!������ #!�!-
�� (!��#�������! ���+�%�"(* '�(���. W�� #!�!�� ��������*)�(* � ��/�*�*� ��� '�(�� ��"��-
��" ���+���&. 
������ ��"��#!�!0��" ���+���& (���!���(* �%� 0!��� ����+���!& #�� 
���F��&6�$ �����'���� '�(�� �����*�$�" (!�$�(��! ���+�%�"(* '�(��� (#�� �$��F6���� 
#�����F�!/! ���'���* #���$���� J). �� ��(����, $ #!������ ������� ��* 10 % ���������" ��!-
$!�. �����! ��(($�������F ����� ������� (���!���(* �����������F�! ��-�� ���!+���* $�!/�" 
����!�!�. 

������" ��"����" (������� �� ��0�)����(* � $!���� (��'�&��" #���$�%���& — ($. ��-
(��!�, ". Y��(F, '�!0� �������F 1 % ��!$!�, ���+�%�"(* � !��!$ ��#�������� (! (�!�$� (!(�-
�*$�, #��"!���(* 0���F J � 0,172. W�! �� ��!$�, � �!�!��" � �����F���� (��'�&�!& A��������� 
(���� 0��+�&6�" (!(���& !�����!(F '��F 0!�F6� ����", �!�!��� ���+��(* #��$���! � �� +� 
(�!�!��. 

����, � $!�� "�!��'�(��" ��AA���!���" ���+���& '�(��� � +���!(�� (�%�(����� ���!&-
�! #�!���� ��!$!�, �!�!���, #���$�%�*(F (!�$�(��!, !0����)� ��"��#!�!0��� (��������. W��  
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B���!�� ($�%���& ��* ��!$!� ( (�$�$� 0!�F6�$� ���'���*$� #���$���� (!-
�$�(��!(�� J = �cos(
r0, 
rj)�: ������� 1 % ��!$!�, � �!�!��" J � 0,48 (�); ��-
�����! 3 % ��!$!� ( J � 0,41 (� ); �������! 10 % ��!$!� ( J � 0,31 ($); $!���F 
(! (��'�&�! �����'����$� ($�%���*$�, #!������ ����!�� ($�%���& ��* 1 %  
                                                  ��!$!� ( J � 0,172 (") 

 
(�������� ��*��*)�(* �!�F�! #�� ��0�)����� ���+���& �� 0!�F6�" ���������" ���$��� — 
#!�*��� ��(*��!� � (!��� #��!(�����; !�� �$�)� $��!(�!#�'�(��& $�(6��0 — ��(�!�F�! ��-
(*��!� ��/(���$. 

 
��0!�� ��#!����� #�� A����(!�!$ (!��&(���� �!((�&(�!/! A!��� A����$�����F��" �(-

(���!����&, #�!��� U 15-03-00971�. 
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