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

, +��) (�����%) "�% �������$��'�#� ������� 6���'�-)�!�$��'�) &��*����� � @���) '���-
'�) ��� '�!&������) !��������) �������% �"���������� ���"���� — &���)�" ' ����!������1 
�����)�$��'�� �����!� !�"����, �����$�10�)�% ���&���1 "�������*�� ����!�"�����(10�) 
$����* [ 1, 2 ]. B���!���� "�% &��������% !�"���� ���)��) (������ &��($�1��% �� ���$����  
� ���'�(�������!� !�"��%!� !���8�#� ���!���. ���� &�������!��� !�"��� &�� ��'�! &�)�"� 
(��'�����: �&���%�� �� '�������-!�)���$��'�� �&������ ��� &����) &���*�&���, ��� !�@�� 
�)������ ����( ���'���'� �+��@��� �����)�$��'�� �����!�, �(0�������� &���8�% ��"�@����� 
���(�������.  

����" ���!-���!��) &����*�����, �������� &���*�&� '�����#� ���� �6��!(�������� 
�.�. 
����#���"�'�! [ 3 ], &��($�� 8���'�� ���&����������� � '�!&�1�����! !�"���������� 
!���'(�%���) �����!. 
�1$���% �"�% +��#� !���"� — (�������������� ��"� 6(�'*��, �&���-
��10�� +���#�1 ����!�"������% "�() ���!�� [ 4 ]. ��"���"(������ )���'�������'� ���!��, 
����!�10�) '��'������ !���� � ��($��!�) !���'(��), ($�����1��% � &�!�0�1 �0������� 
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&�"�������) � ����!�� ��#���������) ����'(&������ '�������, ��A�"��%�!�) �, ��' �������-
!��, ������� &��%. �������� ���������� (�!. ����� [ 5 ]) +�� ������ ������ � 1965—1985 ##.  
� ��&����������! ����8�#� ��A�!� "����), &��($����) +'�&���!��������!� � '�������-
)�!�$��'�!� !���"�!�.  

�����!����� ������ ������) &���� &�����%1� ����$����� � ����'�� ��$�����1 ���('�(�-
��� � ���!�"���!�$��'�� )���'�������'� �����$��) ��0����, ��&����(% �"�� � �� @� 6(�'-
*��������� ������!����: &����*���� '(������'�#� � ������"-"@������'�#� ��&� "�% ����-
������) ����!�"������� � &������ '��"����$��� &����*��� (��'�� K('�) "�% ($��� "�6��!�-
*�� ��������) (#��� � )�!�$��'�) ��%���.  

B�!�!� &���'� &���!����� &����*�����, '�!&�1������ !�"���������� ��"� � ��"��) 
��������� ����(�� ��8���% "�&����������) ��"�$, )���'�����) "�% '��"�����������#� ��-
���%��%. ��-�� �#����$������� ��$����������) ���(���� &��)�"���% ����!�������� !�"��� 
'���$��#� ���!���, ���"% &����"�$��'�� #����$��� (�����% [ 6, 7 ] ("���� — BK�), '�' � 6���-
'� ����"�#� ���� [ 8 ]. B�������1 (�����%% &����)������� +66�'��, BK� "���1� !�"����(�-
!(1 �����!( ���#����$���, �� &�� +��! ��� &���������� �� ����������(1 @�"'���%! ������%-
*����(1 ��!!����1. 	�! �� !���� ���"(�� ��!�����, $�� &�#��8�����, �����!�% ��'(������-
��� &����"�$�����1, (�����%���% +'����&��%*��� ' ���!�"���!�$��'�!( &��"��( ���(������� 
���$���� �����! �����$��#� ���!���. L���� ��#�, �!���� &����"�$����� &�����%�� &��($��� 
("����� "�% ���$��� +���#�� �����!� 6��!(��, ($�����10�� �� ����'� ����!�"������% $��-
��** � �������� %$��'�, �� � � �) ������!�, ��&���%10�!� �'�(@�10�� &�����������.  

�������8(1 ����������� &��($��� "��, '�����) &� ����� �(��, �&����� ���$��� &����*�-
������ +���#�� !�"���� � BK�: !���" ���@��8�#� ������ [ 6, 7 ] � &�")�", ���������� �� &��-
����������� ���8���$��)� �(!! � ������ �)�"%0���% �%"� (�!. [ 9 ] "�% '(������'�#� � [ 10 ] 
"�% ������"-"@������'�#� &����*�����). , &����! ��($�� ($��������% ����!�"������� ����'� 
� �"��! (���@��8�!) ������! $����*� �������� %$��'�, �� �����! — �� ���!� �� 3D &����-
"�$��'�!� ������!�. , �����!����� &��'��'� !���" ���@��8�#� ������ &��!��%���% ��"'�, 
&��$�! �� ����'� ��-�� ���"���% ��������) &�#��8������ � �����"(�!(1 !�"���, �� � ��-�� 
���'�� ��$����������� +66�'�������� ('��"����$��% ������!���� �� $���� $����*). , �� @� 
���!% �����#� !���"� ?����"�, ��&����(10�� ����$��� �&&��'��!�*�� ���%"���#� ���&��"�-
����% (��&��!��, PME [ 11 ]), ��&�����, &��($��� 8���'�� ���&����������� � !�"����������, 
����&�$���% � ����'(1 ��$�����, � &������"���������� ��&� N lnN (N — $���� &��*������) 
���%"�� � %$��'�).  

, ������ ��#����!�� &���@���� ��$����������� ��("��!'���� "� N lnN �$������% �$��� 
'�(&��! "����@����!, �"��'� "�@� � � +��! ��($�� ("������ �������#� ���!��� !�"��� &�-
����(�� (����$���% ���!��� ������ '�!&�1���� ����� $�! � "��%�� ���. ���&������������� 
��(������) *�'��� � &��#��!!�), ��&����(10�) !���" PME [ 11 ], ���#� ��8� (!���8��� ���-
���( &�����!�, �� �� (�����%�� ��, ��' '�' !�'��!������ (�'������ ���$���� �&��"��%���% �� 
'���$�����! ��&����(�!�) &��*�������, � "���� �����&�����������#� '�"� &��#��!!� [ 12 ].  

��"�'�����! ���"����! ��8���% &�����!� ����� ��A�!� ��$������� � (����$����! ���-
!��� !�"��� %��%���% "�!����% (&��������������%) "�'�!&���*�% [ 13 ]. B��'���'( &�� +��! 
����8�% ��)�"��% ��"�$� ����������% �� ���'���'� �"�����!���� ��&���%�!�) &�"��"�$ 
!���8�#� ���!��� ('���$����� &��*������� &��&��*�������� $���( "�!����), �� ������� '�-
���"����#� ���!��� ��'��0�1��%, ����!%�� ' ���$���%! "�% !�"����, ����������(10�) ���-
!���! &�"��"�$. , ���$���) !���"�! �����-
���� !�@�� "������% &��'��$��'� �"������� (��-
#����� [ 14 ]) !��8�����(�!���� ��#����!��, ���� ��&���%�� &��*�"(�( �����&����� [ 6, 7 ]  
� ���'���'�!� $����*�!� �"�����!����, &� �"��� � '�@"�! "�!��� [ 15 ]. ���"(�� ��!�����, 
$�� !�'��!�����% &������"���������� &����������) ��$������� &� ��'�� �)�!� "����@�!� 
��8� &�� (������ ��������$��'�� ��������!���� $����*, �"�����!���� ��!��%10�) ���� &�-
��@���� � &�����������. , ���1 �$���"�, ��&������� +��#� ���������% ����&�$������% &(��! 
��'(��������#� �#����$���% ��"�(�� ����!�"������%.  
                                                                 
* ��-�� ����@���% BK� &��#����$��� !���'(�� !�#(� ���� &��"�������� � �������� %$��'� ���'���-
'�!� 6��#!����!� ($����*�!�). 
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�������% *��� "����� ������ — ��%�����, ���'���'� ������ ��'�@�1��% ���(������ ���-
$��� ���('�(���) � ���!�"���!�$��'�) )���'�������' ��"� &�� ��&���������� �����$��) 
�&������ �6���$��'�-��!!����$��#� �#����$���% ��"�(�� ����!�"�������.  

,�� ���$��� ��&������ �� �(&��'�!&�1���� ���!������� � �K�, ���'��*.  

	����(�	��� �)����(���� 
*�������	�
�� 

B(��� ����!�"������� $����* !�"����(�!�� @�"'���� ����@����% &�&���� �""������!� 
&����*������!� 6(�'*�%!� u(r), �����%0�!� ����'� �� ��&� $����* � ������%��% r !�@"( �) 
*�����!�. , &������8�! ��($��, '�#"� @�"'���� ������� �� �"���'���) (��$�$��)) $����*,  
� '�@"�� !�!��� ���!��� � �6���$��'�! ���� ���0��� dr, ���&���@����! �� ������%��� r �� 
$����*� i, ��"��@���% dNi(r) = 4�r2ngi(r)dr $����*. U"��� gi(r) — �!#�������%� ��"������% 
6(�'*�% ���&��"�����%, ����$������% "�% $����*� i � ��"����� !�!��� ���!���; n — ���"��� 
$���� $����* � �"���*� ��A�!�. ����#���(% &� ��"�(�(, &��($�! ����@���� "�% ���$��� +���-
#�� ����!�"������% i-�� $����*� @�"'���� �� ���!� ��������!�:  

2

0
4 ( ) ( ) .i iU n u r g r r dr

�
� � � �  

W(�'*�% gi(r) )���'�����(���% ���'�!� '�������%!� �� ���$���� � ������� !���) r. �"��-
'� �� "�����*�%), &����8�10�) ���-"��-�������� "��!��� $����*� � 3—4 ����, ��*���%*�� 
&�������1 ���()�1�, � gi(r) ������ ����!���% ' 1. ?�� �����%�������� &�����%��, ���"���� ��-
����� ����#��������% �� "�� $���� &���!����! R� � ��!���� gi(r) � &����! ����#���� �(!!�� 
Nc ����������(10�! ������! ���!��������) �-6(�'*��, � �� �����! — �"���*��, &��($��� 
����� ("���(1 "�% &��'��$��'�#� &��!�����% 6��!(�(:  
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  — +���#�% ����!�"������% � NC $����*�!�, ("������!� �� i-�� �� ����� 

$�! �� R� (���@��8�� ����"�). B�%���8�%�% &�� +��! '���$��% �(!!� ���� ���(����� &������-
������% &����#� ����#����, ��"��@��8�#� ����0����� �-6(�'*��.  

B���%� �� �����! ����#���� gi(r) = 1, !� �� ����'� (�������� ������!���� &����*������� 
+���#�� $����*� �� ���&���@���% �� "���'�) ����"��, �� � &���8�� ' ����!������1 ����� 
&������ !�"���, �&�����10�� ����!�"������% $����* � �"����"��� ������&��� @�"'����.  
, ��!'�) +��#� &�����@���% "�% ���$��� &����*������� +���#�� $����*� ����(���% &���(!-
!������� ����'� �'��"� ���@��8�) ����"�� � "������� ������������ ������8(1 &�&���'(, 
�!����(10(1 ���"������� ��������) $����* �� ���8��� ���"�. ��!���!, $�� +��� &�")�" 
!�@�� &��!��%���% ����'� "�% ��) u(r), "�% '�����) �� ���(8����% (������ �)�"�!���� �����-
�������#� ����#���� � ����@���� "�% �'��"� iU�.  

���&����% 6(�'*�% 1/rm %��%���% �������� ���&������������ 6��!�� ���!-���!��) &�-
���*�����. ��-�� ����$�% !��@����% r2 (������ �)�"�!���� ����#���� � iU� ��&���%���% ����-
'� "�% m > 3. ?�� ����$���, $�� ����@����� ��8� �&���� ���$��� '����'���(10�) &�&����' 
�����% &��!����� � ��($�� '(������'�#� &����*���� "�% ���$��� +���#�� ����!�"������� ��&� 
���%"—���%", ���%"—"�&��� � "�&���—"�&���. , ���)�"�!���� ����#���� �� 6��!(�� "�% 

iU �  ��� ��$�#� 6�������#�. ?�� ���#� ��8� 6�'�, ���"��������(10�� � ��("�$��! ������ �&�-
���� ($��� +��'��������$��'�) ����!�"������� � "���'�!� $����*�!�. U�!���!, $�� &� ����� 
�(�� Ui ����������(�� +���#�� ��!���������*��, &�+��!( �� ����$��� '���$�� � !�@�� ���� 
����$����� �� ������ +'�&���!��������) "����).  
 
 
                                                                 
* http://parallel.ru/cluster 
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��&�����, "�% &����*���� ������"-�@���� &�&���'� ��$���%���% +��!�������! ����#��-
�������! � &���)�"�! ' &��"��( r � �. ��% 6(�'*��������� 6��!� ��"� LJ 12 6( ) B Au r

r r
� �  &�-

�($��!:  

LJ 9 3
C C

4 .
9 3i

B AU n
R R

� 
 �
� � � �� �� �

� �
 

���"(�� ��!�����, $�� � "����! ��($�� &�&���'� �� ���%�� �� ���(����� &��*�"(�� �����&�-
���� [ 6, 7 ], ��&���%�!�� � ��!'�) !���"� �����-
���� &�� ������ ����#� &���@���% ��"���-
��� $����*�.  

, �(!!���(1 +���#�1 !�"����(�!�� �����!� N $����*, ����!�10�) ��A�! V, '����'*�% 
"��� �'��"  

2

LJ 9 3 9 3
C C C C

24 .
2 9 3 9 3
N B A N B AU n

VR R R R
� 
 � 
 ��

� � � � � � �� � � �� � � �
� � � �

 

B�� !�"���������� ��"� � ���!�����) (�����%) LJU �  �������� �� ����� 0,2 % �� ����$��� 
&����� &����*������� +���#�� �����!�, ���� ��%�� R� = 1,4 �!. , �� @� ���!% &����0���� 
+���#��, &��($��!�� �����!�� �� �$�� '����'���(10�� &�&���'� &�� ������ ����#� ���$���% 
��A�!�, �&���� ��&������!� �� �'��"�! ����!�"������� � ���@��8�!� ����"%!� � "��@�� 
���� ($���� � ���$���) "�% ��������-������!�$��'�#� NpT-����!��% [ 7 ].  

, &����"(10�) #����), #"� ��$� &��"�� �� +��'��������$��'�) ����!�"������%), �("(� 
��&��������� ���(������ ���$����, � '�����) &��!��%��% �!���� +��� !���" �#����$���% ��-
"�(�� "������% &����*���� ������"-�@����.  

+������	����(�	��� 
*�������	�
�, 
 �����,�  
	 �������(�	���� )����(���� �	��
�,�� 

����!���$��'�� !�"��� @�"'�����, ���������� �� ��&���������� BK�, &��"�����%1� ��-
��� 3D &����"�$��'�� �����!� ������� ��"��@�!�#� �������� %$��'�. ?��'��������$��'�% 
+���#�% '�@"�� ��'�� �����!� ����@����% � ��"� ���'���$��#� $������#� �%"�, $���� '�����-
#� &��"�����%1� '(������'�� ����!�"������% ���) $����* �������� %$��'� !�@"( ����� � � �) 
���$�������!� ������!�. � �����! � ���(����! �(!!����! ���%"�! +��� �%" %��%���% ���)�-
"%0�!�%, � ( +��'�������������) !�"���� �� �)�"���% (������. ���"(�� ��!�����, $�� ����-
$�� (������� �)�"�!���� ����� �� ����$��� ��#�, $��, ���@�� � &�!�0�1 '�!&�1���� ����8�� 
$���� $����� �%"�, !� &��($�! &��������� ���$���� +��'��������$��'�� +���#��. ���� � ��!, 
$�� ���(����� �(!!�������% �(0�������� ������� �� &��%"'�, � '�����! ���"(1� $���� (����-
�� �)�"%0�#��% �%"� (�!. §2.4 � '��#� [ 16 ]).  

?��#�����% � �&���� '����'���% � !���!���$��'�� ��$'� �����% &��*�"(�� ��8���% +��� 
&�����!�, &�����%10�% &��($��� �����, �� &��������$�0�� +��'���"���!�'� �&��8��) ���", 
&��"�������� � ������ [ 17 ]. , �� ������ ��@�� !���" �(!!�������% �%"��, ��%������ � ����-
��!� ?�����, ����% � B(������ (�!. §8.42 � '��#� [ 16 ] � ����������(10�� ��'�� � +�*�'��&�-
"�� [ 18 ]). ��#����� +��!( !���"(, '�@"�� $��� ��)�"��#� �%"� l

l
a
  (!��@����% �� ��'���-

��� !��@����� f l(s) ��', $���� &��($��8���% �%" ( )l l
l

a f s
  �)�"���% �����1��� (� �����!��-

�� &� &���!���( s) ' �(!!� �(s). 	�#"�, ���� "�% '�@"�#� l ����� 
0

lim ( ) 1ls
f s

�
� , �� � '�$����� 

�(!!� �%"� l
l

a
  !�@�� ��%�� 
0

lim ( )
s

s
�

� . , ������ [ 17 ] ��&����������� !��@����� ��"� e–s |l |2, 

��"�10�� &�������� '�����6���$��'�� &��%"�' �(!!�������% �'��"�� ���) ������� �������� 
%$��'� (�!. ���. 5.7 � '��#� [ 7 ]). B�!�!� &��$�#�, ������ [ 17 ] &�'�����, $�� &�� ���$��� +��'-
��������$��'�� +���#��, &��)�"%0���% �� ������(1 %$��'(, ���"(�� ($������� �� ����'� 
����!�"������%, �&������!�� +66�'�����! 3D &����"�$��'�! &����*����! +����"���'�#� 
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��&� �EW(r) [ 9 ], �� � �$��� �(0��������� &�� �&��"������) (�����%) �'��" +���#�� &��%��-
��*�� ���� �����!� %$��' � *���!. ��!���!, $�� +��� ���(����� (@� ��� &��($�� ����� [ 19 ] �� 
������ '�����$��'�� ������ ��1������'�#� &����*����. ����0���% �� ��($�� 
	���������-
�
�� ��� &����������� 6��!� ����!������ � ������) [ 20—22 ]. 

����'(&����� �"���'���) %$��', 6��!��(10�%�% � &��*���� &�������#� �(!!�������%, 
&��"�����%�� ����� �����!���� &��%���������� 8�� � &��%����*��� P = M /V, � *����� '���-
��#� ���&���@��� �������% %$��'� ��A�!� V, ����"�10�% "�&�����! !�!����! M. U��%"�, 
&�%��%10���% �� &����)����� ��'�#� 8��� ��-�� &��%����*�� ��"��@�!�#�, &������"%� � �#� 
��(������) ������%) �����!����� +��'���$��'�� &��� 0

4
3
�

� �E P  (�!. §4.2 � '��#� [ 23 ]). 

,'��" ���$�������) %$��', �����8�)�% ��� ������� �(!!�������%, !�@�� ��$������ � ��!'�) 
!�'���'�&�$��'�� '��*�&*�� ���'�����#� &��% [ 24 ], ���"% &�&���'( ��"� 2( 1) 4

2 1 3rf
� � �

�
� 	

E P  

[ 25 ], ($�����10(1 "�&����������� ���%"�, #������(�!�� ���8��� ���"�� � "�+��'���$�-
�'�� '��������� �, �'�(@�10�� &��%���������� 8��. 	�'�! ������!, $����*� �������� %$��-
'� �'�����1��% &�" ���"�������! �"����"��#� +��'���$��'�#� &��% 0

4
2 1p rf

�
� 	 � �

� 	
E E E P  

� &����*����! 4 ( )( ) ( )
(2 1)p p V
� �

� � � � �
� 	
r Mr r E .  

���', �'��" +��'��������$��'�) ����!�"������� � &����*�����(1 +���#�1 N $����*, ��-
)�"%0�)�% � �������� %$��'� !�"����(�!�� �����!� � BK�, !�@�� ���� &��"������� � ��"�  

2

el EW EW EW
1 1

1 1 2( ( ) ( )) ( ) ,
2 2 (2 1)

N N

i i p i i i p
i i

U q q U U
V� �

�
� � 	 � � � 	 � 	

� 	
 
 Mr r r  

#"� qi — �) ���%"�; 
1

N

i i
i

q
�

�
M r . U"��� � "���� � 6��!(��) "�% ���$��� +��'��������$��'�� +���-

#�� (&����*����) !� �� �("�! ('������� ���!��������� '�+66�*����. B�� ��&���������� 
�"���* �� ���(����� ���"(�� ���"����� �� 4��0 (�0 � 8,85 �10–12 W/!), � "�% ���$���� 
� ''��/!��� (q � "��%) ���%"� &������, r � ��#����!�)) — (!��@��� �� 331,6.  

B��'��$��'�, &��%����*������ �'��" ���$�� �� ($�����1�, 6��!����� &���#�%, $�� ���-
��!� ������� �������� %$��'� �������� � �"�����(1 &����"%0(1 ���"( � � = �. �"��'� ���(�-
*�% �� ��' &�����, '�' +�� !�@�� &�'������% � &����#� ��#�%"�. ���� � ��!, $�� ���"��� '��"��� 
"�&�����#� !�!���� %$��'� ��%��� � "�+��'���$��'�� '��������� ���"� (��������! [ 26 ]:  

2

B

( 1)(2 1) 4
Vk T

� � � 	 �� �
�

�
M  

(�"��� ($����, $�� "�+��'���$��'�� '�������� ��"��@�!�#� �������� %$��'� � �'�(@�10�� 
���"� �"���'���; kB — &����%���% L���*!���; T — �����1���% ��!&����(��; �…� ����$��� 
(���"����� &� '��6�#(��*�����!( &����������(). ��&����(% ��%�� � � �M2�, &��($�!, $�� 
���"��� ���$���� &��%����*�����#� �'��"�  

2
B

B
2 ( 1) 1
(2 1) 2 2p

k TU k T
V

�� � � �
� � � � � �

� 	 �
M  

� +���#�1 !�"����(�!�� �����!� �� ������� �� � � ���!��� !�"���. B� �(��, "�&������ !�-
!��� �������� %$��'� %��%���% "�&����������� ���&���1 �����"� ��&� #��!���$��'�#� ��-
*���%����. _���, $�� � ���"��! ����$��� �Up� ��$��@�� &� ��������1 � �UEW�. 	�! �� !���� 
($�� &��%����*�����#� �'��"� !�@�� �'������% &������!, �#����$���% �!&���("( 6�('�(�*�� 
"�&�����#� !�!���� �������� %$��'�.  

���$�� "�&�����#� !�!���� �������� %$��'� M  �� &��"�����%�� �����) ��("������ &�� 
!�"���������� �����!, �����������) �� +��'�������������) ���!��) #�(&& (!���'(�), ��' 
'�' �) "�&������ !�!���� �� �����%� �� ������ ��$��� '���"����. �"��'� &������������%  
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'���"���� ���%@����) $����*, ��&���%�!�� � ������������ � BK� &�� &�����$���� #����*� 
%$��'�, �("(� �������� �������������� �'�$'��������� ��!������ "�&�����#� !�!���� �����-
��� %$��'�. ��% ��8���% +��� &�����!� &�� ��$������� M  ���"(�� ��&��������� '�&�1 ��-
���� '���"���� ���%@����) $����*, �� ���&��$���(1� ����1"����! BK� [ 27 ].  

����!����! "���� �'��" 3D &����"�$��'�� '�!&������ +��'���$��'�#� &����*���� � +��'-
��������$��'(1 +���#�1 $����* �������� %$��'�. B(��� � �������� %$��'� ��A�!� V ���&���-
@��� N ��$�$��) ���%"�� qi (i — &��%"'���� ��!�� ���%"�), ��#"� &��������������� ���&��"�-
����� ���%"� �("�� )���'�����������% &��������1 �(r) ��'��, $�� �(r + l) = �(r). U"��� l  — ��-
"�(�-��'���� (���� ��8��'�, &��($�10���% &�� ����@���� BK� �� ������(1 %$��'(. ?��'-
���$��'�� &����*��� �(r), #������(�!�� ���%"���! ���&��"������! � &��������1 �(r), %��%-
���% ��8����! (�������% B(������ ��(r) = –4��(r).  

B��'���'( �(r) — &����"�$��'�% 6(�'*�%, $������ &����"�$��'�� ��8���� �(r) +��#� 
(�������% !�@�� ��'��� � ��"� �%"� W(���:  

( )1 ˆ( ) ( ) ,ie
V

�� � �

�
k r

k
r k  

#"� i
�

 — !��!�% �"���*�; k — ��'���� �������� ��8��'�; ( )ˆ ( ) ( ) .i

V
e d� �� � ��

�
k rk r r  ��% ��8���' 

'(��$��'�#� ��&� 2 { , , },x y zk k k
L
�

�k  �"��� kx,y,z � Z (*���� $����), � L — "���� ����� %$��'�. 

��&����(% �"�����!���� � �(r) ����������(10�� �����@���� "�% �(r), &��($�! &���� &�"���-
���'� � (�������� B(������ �����!( ��#�����$��'�) (�������� "�% '�+66�*������ �) �%"�� 
W(���:  

2 ˆ ˆ| | ( )  4 ( ).� � ��k k k  
��% ���) k � 0 '�+66�*����� ˆ ( )� k  �"�����$�� ����@�1��% $���� ����������(10�� ˆ( )� k :  

2
4ˆ ˆ( ) ( ).

| |
�

� � �k k
k

 

��������� "�% �(����#� '�+66�*����� ˆ ( )� 0  �� �!��� ��8���% &�� ˆ ( ) 0� �0 , �� "�&(�'��� ���-
'���$�� !��#� ��8����, ���� ˆ ( ) 0� �0 .  

B� ����� �(�� 1ˆ ( ) ( )
V

d
V

� � ��0 r r  %��%���% (���"������ &� %$��'� ����$���� +��'���$��'�-

#� &����*���� !�"����(�!�� �����!�. , 6���'� &����*��� ���'���$�� "���'�) ��� &���%�� 
�$����� �����! �(�1, � &��'���'( ����!�������!�% !�"��� @�"'���� ���������� �� ���'���$-
��#� $���� �"���'���) %$��', �� ��*�������� ��%�� "�% ˆ ( )� 0  �(����� ���$����.  

����!����! &������8(1 �����!( � BK�, ��"��@�0(1 � �������� %$��'� ����'� �"�� ��-
$�$��� ���%" 1+. B�������� ���%"� � +��! ��($�� ����@����% &����"�$��'�� 6(�'*��� 

0 ( ) ( ),� � � 	

l

r r l  

#"� �(r) — &��������������% �-6(�'*�% ����'�. ,�� '�+66�*����� �%"� W(���, &��"�����%1-
0�#� ��'(1 ������!����, �("(� ����� �"���*�. 	�' '�' ˆ ( ) 0� �0  — ��8���% � ��"� &����"�$�-
�'�#� &����*���� "�% ��'�#� ���%"���#� ���&��"�����% �� �(0����(��, � ��!� !�"��� �� %��%-
���% 6���$��'� �����%�������, &��'���'( �� +��'��������$��'�% +���#�% ���'���$�� ��� ����-
��!���� �� ���!��� %$��'�.  

f���� ��&������ ���(�*�1, ����)�"�!� ���(���� 0ˆ ( )� 0 . �"�� �� �&������ �"����� +�� — 
����!������ !�"�6�*�������(1 6(�'*�1 &�������� ���%"�  

1
1( ) ( ).
V

� � � 	 � 	

l

r r l  
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W(���-�%", &��"�����%10�� 6(�'*�1-'�������( –1/V, ��"��@�� ���#� �"�� $��� (–1), ��-
��������(10�� k = 0, ��' $��  

1
1, ,

ˆ ( )
0, .

��
� � � ��

0
0

k
k

k
 

, +��! ��($�� (�������� B(������ �("�� �!��� $������ ��8���� "�% &����"�$��'�#� &�-
���*���� �1(r) � ��"� �%"� W(���  

( )ˆ( )
1 1 2

1 4ˆ( ) ( )
| |

i
i ee

V V

�
�

�

�
� � � �
 


0

�
k r

k r

k k
r k

k
 

� '�+66�*�����!�  

2
1

1 , ,
ˆ ( ) | |

0, .

� � � � �
 ��

0

0

k
k k

k
 

�� +��#� &��!��� ���"(��, $�� +��'���$��'�� &����*��� � !�"��%) � BK� #������(���% �C+B�-
$����*�!� [ 28 ], �.�. ���%"�!�, '�@"�� �� '�����) �!��� ����������� ���������(10�� 6��.  

�� &��'��'� +�� 6��!(�� "�% �1(r) �� &��!��%���% ��-�� !�"������ �)�"�!���� �)�"%0�#� 
� ��� �%"�. ��% (�'�����% �)�"�!���� �%"�, &��"�����%10�#� &����*���, ?����" [ 29 ] &��"��-
@�� ��!����� � &����� $���� (�������% B(������ ���#(�%��(1 �-6(�'*�1 �� #��"'�� ���&��-
"������ ���%"� � ��"� �6���$��'�-��!!����$��#� #�(������, ���!��������� �� 1:  

2 2| | /
3

1( ) .
( )g e� !� �
! �

rr  

U"��� ! — &���!���, ��"�10�� ���!�� %"�� +��#� ���&��"�����%. ?��'��������$��'�� &����-
*���, #������(�!�� 3D &����"�$��'�� �����!�� #�(������� � �"����"��! ���������(10�! 
6���, %��%���% ��8����! (�������%  

1( ) 4 ( )g gV

 �

�� � � � � 	 � 	� �
� �



l

r r l  

� !�@�� ���� &��"������� � ��"� �%"� W(���:  
2 2| |

( ) 4 ( )
2 2

4 4ˆ( ) ( ) .
| | | |

i
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g g
e e e
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� �

� �
� � � �
 


0 0
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�

k
k r

k r

k k
r k

k k
 

f���� ������������ �1(r) — &����*��� ���������������� ��8��'� ��$�$��) �"���$��) ���%-
"��, ��"�, ���"(% ?����"( [ 29 ], "������� ' �g(r) &�&���'( �c(r), %��%10(1�% ��8����! (���-
����% B(������ "�% ����������#�� (� – #�(�����) ���&��"�����% ���%"�:  

1 1
1( ) ( ) ( ) 4 ( ) ( ) 4 ( ( ) ( )).c g g gV


 �
 �
�� � �� � �� � � � � � � 	 � 	 � � � � 	 �� 	� �� �� �� �� �


 

l l

r r r r r l r l r l  

,���@���� "�% '����'���(10�#� &����*���� !�@�� &��($���, �� ��8�% (�������� B(������, 
��$�% �� &����*���� ��$�$��#� ���%"� 1/|r| 6(�'*�1, ��"�10(1 ���$���% +��'��������$��'�#� 
&����*���� ��(��� �6���$��'�-��!!����$��#� ���%"���#� ���&��"�����% #�(�����#� ��&�.  

B����*��� � ��$'�, ("������� �� *����� #�(����� ���&��"�����% �"���$��#� ���%"� �� 
������%��� r = |r |, %��%���% �(!!�� &����*���� �i(r) 8��� ��"�(�� r, �)������10�#� *���� ���-
&��"�����%, � &����*���� �e(r), #������(�!�#� ���8��!� &� ����8���1 ' ��$'� r �6���$�-
�'�!� ���%!� +��#� ���&��"�����%. 	�', �i(r) +'���������� &����*���( ��$�$��#� ���%"� ����-

$���� 2

0
4 ( )

r

g R R dR� ��  �� ������%��� r �� ��#�:  

2 22 /
3

0

4( ) .
( )

r
R

i R e dR
r

� !�
� �

! � �r  
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����#���(% &� $���%!, &��($�!:  
2 2 2 2 2/

/ /

0

2 2 erf ( / ) 2( ) .
r

t r r
i

re dt e e
r r

!
� � ! � !!

� � � � �
� ! � ! ��r  

, ���1 �$���"�, �e(r) +'���������� &����*���( '��*�����$��'�) �6���$��'�) ����� � ��"�(-
��!� � "��&����� �� r "� �:  

2 2 2 22 / /
3

( ) 4 2( ) 4 .
( )

g R r
e

r r

R
R dR Re dR e

R

� �
� ! � !� �

� � � � �
! �! �� �r  

	�'�! ������!,  
1 1 erf ( / ) erfc( / )( ) ( ( ) ( )) .c i e

r r
r r r

� ! !
� � � � 	 � � �r r r  

��#����� &���*�&( �(&��&���*�� +��'���$��'�) &����, '����'���(10�� &����*��� � !�-
"��� � BK� �("�� �!��� ��":  

| |erfc
( ) .

| |c

	
 �
� �!� �� �
	


l

r l

r
r l

 

�'��$�������� ��" 6��!(�� "�% �1(r) &��!�� &���� "��������% ���!�����$��� '������-
�� CEW, ����)�"�!�� "�% ����&�$���% ��������� �(�1 ���"��#� &� %$��'� ���$���% +��'���-
�����$��'�#� &����*����. B��'���'( 1 1 ˆ( ) ( ) ( ) 0,g V g g

V
d

V V
�� � � � � � �� 0r r r   

EW

| |erfc
1( ) .

| |c V
V

C d
V

	
 �
� �!� �� ��� � � �
	
�

l

r l

r r
r l

 

, "����! ��($�� &�"����#������� ����@���� &��"�����%�� �(!!( �'��"�� �)������� &�-
���*���� �'�(@�10�) %$��'. 	�' '�' ��� %$��'� �"���'���, ����#��� &� �������� %$��'� 
�(!!� �'��"�� �)������� !�@�� ��!����� ����#����! &� ���!( &����������( � �6���$��'�) 
'���"�����):  

2
2

EW
0

4 erfc( / ) .rC r dr
V r V

�� ! �!
� � � ��  

, ���#� �!��! "�% &����*���� +��'�������������� 3D ��8��'� ��$�$��) �"���$��) ���%"�� 
("���� �("�! �������� �#� &����*����! ?����"�) ���"(10(1 6��!(�(:  

2 2| |
24 ( )

EW 2

| |erfc
4( ) .

| | | |
i ke e

V V

!
�

�

�

	
 �
� � � �!!� �� � 	 �
	
 


0

��
k

r

l k

r l

r
r l k

 

��!���!, $�� �����#�$��� ����@���� (��� CEW, �� � ��"����� ��&������! "�% l = 0 $����! 
&����� �(!!�) ���� &��($��� ?����"�! (@� � ������ [ 9 ] '�' &���$��� &��"('� ��8���% ��-
��� ��0�� &�����!� ���$��� ��'�����#� &����*���� +��'���!�#�����#� &��% � '��������$�-
�'�) ��0�����).  

?���#�% &����������� �����!� N ���%"�� qi !�@�� ���� �&��"����� [ 23 ] '�'  

1 1 1

1 1( ) ( ).
2 2

N N N

i i i j ij
i i j

U q q q u r
� � �

� � �
 

r  

U"��� u(rij) — &����*������% 6(�'*�%, )���'�����(10�% +���#�1 ����!�"������% ���%"�� qi  
� qj; rij = |ri – rj | — ������%��� !�@"( ��!�. f���� � i = j &��"�����%1� ����� �'��"� ������-
������ +���#��� ���%"�� (�!. §37 � '��#� [ 30 ]). , !�"��%) ��� &��������������) �#����$���� 
� ��'((!� u(rij) �!��� ����"������ ��" 1/rij ('(������'�� &����*���), � +���#�% �����!� ���%-
"�� � +��) (�����%)  
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1 1

1 .
2

N N i j
v

i j ij

q q
U

r� �
� 

  

����������� +���#�� ��$�$��) ���%"�� � ��'((!� %��%1��% �� �����%0�!� �� �) ����!��-
#� ���&���@���% ���'���$��!� ����$���!� � �� ����!������% ��'�1$�1��%. B�� ����@���� 
BK� '(������'�� &����*��� ���%"� q !�"�6�*��(���%, ������%�� &����"�$��'�!, � ��������-
��% +���#�% +��#� ���%"� &��($��� "����'(  

2

0

1lim ( ) ,
2s r

qU u r
r�


 �� �� �
� �

 

'����(1 ����)�"�!� ($���� &�� ���$��� +���#�� �����!� ���%"�� � BK�.  
E��� �� �����!( N ���%"�� ����@��� BK� ��', $�� ��� ����!��� ������(1 %$��'( ��A�-

!�! V, �� &�� ���$��� �� +��'��������$��'�� +���#�� ���"(�� ��&��������� &����*�����(1 
6(�'*�1 u(rij) = �EW(rj – ri). 	�'�! ������!, �!��!:  

2 2( | | )/4 2
( ( ))

EW 2
1 1 1 1 1 1

| |
erfc

1 2 .
2 | | 2| |

j i

j i
N N N N N Ni

i j i j i j
i j i j i jj i

eU q q q q e q q
V V

� !
�

� � � � � � �

� 	
 �
� �! � �!� �� 	 �

� 	

 
 
 

 


0

�k
k r r

l k

r r l

r r l k
�  

B� &������! ��#���� "������������) � '�!&��'���) $���� +�( 6��!(�( !�@�� &���&�-

���� � ����� '�!&�'���� 6��!�. ��% +��#� ���&����(�!�% ��@"�����! 
2

1 1 1

N N N

i j i
i j i

q q q
� � �


 �
� � �
� �



 
   

� ��!, $��  
( ( )) ( ) ( )( )( ) .j i j ii i i

i j j iq q e q e q e� � *
� � �k r r k r k r� � �  

U"��� ����"�$'� ����$��� �&���*�1 '�!&��'���#� ��&�%@���%. , +��! ��($�� "�����% �(!!� �� 
�����! $���� 6��!(�� "�% UEW &��"�����%�� ����� '��"��� !�"(�% '�!&��'���#� $����, ��-

������#� � '��������6���'� &�" ��������! ����('�(���� 6�'���� ( )

1
( ) i

N
i

i
i

S q e
�

�

�
k rk � . 
��!� 

��#�, "�% &��'��$��'�) ���$���� ����)�"�!� ��'�1$��� ����������� +���#�� ��$�$��) ���%-
"�� �� &����#� $���� UEW, ����!����� ��"����� �'��"� � i = j:  

2 2
01 1

1 erfc( / ) 1 erfc( / ) 1 2 erfc( / )lim .
2 | | 2 | |

N N

s i iri i

rU q q
r r�� � � �


 � 
 � 
 � 
 �! ! !
 �� � � 	 � � � 	� � � � � � � �� � ! �� �� � � � � � � �

 
 
 


0 0l l

l l
l l

 

���', +��'��������$��'�% +���#�%, &��)�"%0�%�% �� ������(1 %$��'( !�"����(�!�� ���-
��!� � BK�, !�@�� ���� ��$������ &� 6��!(��:  

2 2 2( | | )/4 21
2

el 2
1 1 1

| |
erfc

2 | ( ) | .
| | 2| |

j i
N N N

i j i s p
i j i ij i

eU q q S q U U
V V

� !�

� � 	 � �

� 	
 �
� �! 
 �� �!� �� 	 � 	 	� �� 	 � �
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k

l k

r r l

k
r r l k

 

U����8�% +�( #���(, ����)�"�!� ��!�����, $�� 3D &����"�$��'�� �����!�, ��' @� '�'  
� ��$�$��� ���%"�, %��%1��% !���!���$��'�!� ������'*�%!�. ������������ ��A�'�� � �����-
��! !��� �!�1� '���$��� !�'���'�&�$��'�� ���!��, !�'���'�&�$��'(1 ���"����"����� ��-
�%"���#� ���&��"�����% (&���@������� ���%@����� ���!��� %"��, �'����� � +��'������) 
�����'�)�, ���(0�) ����*�������� ���%") �, '�' ���"����� +��#�, "������ ("�&������) +��'-
���$��'�� ���� ���0���1 &��%"'� ���!��� ���!� �� &����)����� ��($��!�#� �����*�. ��-�� 
����$�% "�����#� ���% ��� ��$'� &�����������, ���&���@����� � ��(������� ������� &����)-
�����, �#����$���10�� ������*, &��������1� "�&���������� +��'���$��'�� &����*��� 
�d l  = 4�" (�!. §14 � '��#� [ 31 ]), �"��� " — &����)������% &�������� "�&�����#� !�!����. U��' 
�d l  ���&�"��� �� ���'�! ���%"� �� ��(������� &����)����� ���%.  

�@� &����� �*��'� �dl, �"������� _.�. W���'���! [ 32 ] �� ������ �����$�$��� !�"��� 
�������% ���!� L���—�����6��"�, &�'�����, $�� ���"��� ���$���� +��'���$��'�#� &����*���� 
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��(��� !������$��'�) ��� !�@�� "����#��� ���'���'�) �����. ,&����"����� �����#�$��� ����-
"� ���� �"����� � "�% ����� ��$��) ���!��) !�"���� [ 33 ]. B�"������ +�� ��!� ���(@"����%  
� ������ [ 34 ], #"� ����!������ '�������� �����$��), � ��! $���� ��!������$��'�) ��0����.  

, �� @� ���!% ���$��� �������� &����*����� �� #����*� &��—@�"'����, ��&��������  
� ��&����������! ���!-���!��) &����*������) 6(�'*��, "�1� ���$���%, ����$�10���% �� �d l  
�� &��%"�' ����$��� [ 35, 36 ]. B��$��� ���)�@"���% � ��!, $�� � '�@"�! �� +��) &�")�"�� 
&��!��%1��% ���������� �� �����8���� �����) &���*�&�) !�"��� ���&��"�����% ���%"� 
��(��� ���!�� � !���'(�. 
�' &�'����� � ������) [ 37, 38 ], �������� �'��" � �d l  "�1� ������� 
������ ���!��) %"��, ��#"� '�' � ���$���) !���"�!� !���'(�%���� "���!�'� � �����-
���� 
&��*������� ���%"� �� ������) *�����) "� ��'�) ������%��� �� ����@�1��%.  

�� ��!�! "���, ���"�����$����� ����$��� &����)������#� �'�$'� +��'��������$��'�#� 
&����*���� �� %��%���% ��&���"���!�� &��#��"��. �� &��'��'�, '�' &������, ��($�1��% +��'-
�������������� �����!�, &�+��!( �1��� &����%���� $����, "���������� ' 6��!(�� "�% +��'-
��������$��'�#� &����*����, �'��"� � +���#�1 �����!� �� "�"(�, �("($� (!��@����!� �� 

2

1
0

N

i
i

q
�


 �
�� �

� �

 . B�"���%10�� ����8������ ����� &� !�"���������1 �����! � ���(����! �(!-

!����! ���%"�! ��%���� � �*��'�� �����"��� +���#�� ��������*�� ��"�����) ����� [ 39, 40 ]. 
, +��) ������) ��� &��"�����%�� ����� ������"-"@������'(1 $����*( �&��"������#� ���!���, 
���"�10(1 � ������������ &������, � *����� '������ &�!�0�� ��$�$��� ���%" ����. B�� &�-
����$���� &����)����� ���"��� ������������—&������ �("�� &����)�"��� �������� �'�$�' 
&����*����. _���, $�� � ���$���) +���#�� ��������*�� ���"(�� ($������� �'��"� "�() &����)-
������. 	���'� � +��! ��($�� ��� �&����� �&��"�����% ���"��#� +��'���$��'�#� &����*���� �� 
�("(� "����� &��������$���� ���(������ [ 41 ].  

��	(�� 	���������� � �����������(�	��� ���������	��� 
���  
	 �	����*�
����� ���������� +
����� 

B��@"� $�! &����(&��� ' &����"���1 ������������#� ������� �����$��) �&������ �#��-
��$���% "��&����� +��'��������$��'�) ����!�"�������, ����)�"�!� ��&������ ���$�� )���'-
�������' !���'(�%���� �����!� � ��&����������! &����*���� ?����"�. , "������8�! +�� ��-
�(������ � ����'(&����� � +'�&���!��������!� "����!�, �!�10�!��% � �������(��, �("(� 
��(@��� � '�$����� +������� "�% �����'��'� ��("�$��) '����'�"�����(10�) !�"�6�'�*�� 
'(������'�#� &����*����.  

���$�� ���('�(���) � ���!�"���!�$��'�) )���'�������' ��"� &����"���% !���"�! ���-
��-
���� "�% NpT-����!��% &�� ��!��6����! (1,013 �105 �/!2) "������� � ��!&����(�� 290 K. 
��"����(�!�% �����!� ��"��@��� 2494 !���'(�� ��"� SPC/E [ 42 ] � �������� %$��'� '(��$�-
�'�� 6��!� � BK� ("���� ����� %$��'� #4,2 �!). ?���#�1 ���-"��-���������) ����!�"������� 
��$���%�� %��� ����'� "�% ���!��) &��, ���&���#�10�)�% �� ������%��%) ���@�, $�! 
R� = 14 Å "�(# �� "�(#�. ,'��" ����!�"������� � ����� "���'�!� ���!�!� ($������� � &�!�-
0�1 &�&���'� LJU �  ' &����� +���#�� �����!� (�!. &��"&����"��� ����* ������ #����). W(�'-
*�1 erfc(x) ��$���%�� &� �����&��%*������ 6��!(�� 7.1.26 �� �&����$��'� [ 43 ]. B��%����*�-
����� �'��" Up �$�����% �����! �(�1 (����'(&����� ������� �������� %$��'� �'�(@��� �"�-
������ &����"%0�� ���"��). $ �������%#�� ���&�� '�� ������
� ������	�&���� ����� ��-
���
(�&��
�� �	�
�����
� ��( �(������), �� ��'�1$����! ���������� �&����� ($��� +��'���-
�����$��'�) ����!�"������� �, � ��'�����) ��($�%), '���$����� !���'(� � �������� %$��'�.  

B�� ���$��� +��'��������$��'�� +���#�� � ��&����������! &����*���� ?����"� (�!. 6��-
!(�( � '��*� &��"�"(0�� #����) �������8�% $���� '�!&�1�����#� ���!��� �("�� ���)�"�-
�����% �� ��$������� �'����'�"�����(10�#�� �'��"� ("������ *�'� &� !���'(��! � *�'� l &� 
'�����6���$��'�! ���%! ������� �������� %$��'�). 
 �$����1, (����$���% ���$���� &���!���� 
!, !�@�� �(0�������� (!���8��� "���( *�'�� l. L���� ��#�, &�� ��"��@�0�! ������ ! �� +��-
#� *�'�� !�@�� �����! ��'������%, ��&����(% ���@��8�� ������ ���!��. , �� @� ���!%, (�'�-
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�%% �� �$�� (����$���% &���!���� ! �)�"�!���� �(!!� &� ��'����! l, !� �������������� ��-
!�"�%�! �'������ �)�"�!���� �(!!� &� ��'����! k �������� ��8��'�.  

��% ����!�������!�� � "����! ��($�� !�"��� � "����� ����� �������� %$��'� L $ 4,2 �! 
�'������� ("����! ��%�� ! = 0,622 �! (��� *�'�� &� l) � ($���� ��� ��'���� k ��'��, $�� 

2 2

2
| | 49

4
L

%
�
k . ��-�� ��!!����� � *�'�� &� k !�@�� ��"���������� (� ����������(10�! ����!) 

����'� ��'���� � ������*�������! &� '���"����� x &��(&�����������. B�#��8����� ��$������% 
&����*���� �"���$��#� ���%"� &�� ��'�! ������ &���!����� �� &�����)�"�� 5 �10–5 ''��/!���. 
���('�(���� 6�'��� ����$�������% &� !(����&��'������!( ��#����!(, &���������!( �� ��-
���� &��#��!!��#� '�"� � &����@���� f.22 ' '��#� [ 7 ].  

B�� ��&���������� @���'�) !�"���� !���'(� ����!�"������� ���!��, &����"��@�0�) 
�"��� !���'(��, �� ����!������% ��'�1$����% (� &��*���� !�"���������% ����!��� &���@���� 
+��) ���!�� �� ��!��%���%). �"��'� ��'�1$����� &��� ���!�� �("(� "����� �'��" � &���(1 
+���#�1 !�"����(�!�� �����!�, �����#�$��� �'��"( ����������� +���#�� ��$�$��) ���%"�� 
&�� ����@���� BK�. ��&��!��, �����������% +���#�%� @���'�� ���)���!��� !���'(�� ��"� 
��&� SPC/E [ 42 ] ����� –0,126 ''��/!��� � !�@�� ���� ��$������ &� 6��!(��:  

3 3
2

OH HH
1 1 OH HH

1 erfc( / ) 1 6 4 1lim erf ( / ) erf ( / ) .
2 ij

s i j r ri j

rU q q q r r
r r r r�� �


 �!
 �� � � � 	 ! � !� �� � ! �� � � �


   

U"��� ($���� ������% �)�"�!���� �%"� &� l  &�� ! = 0,622 �!; q — &��*������� ���%" �� ���!� 
��"���"� � !�"��� SPC/E [ 42 ]. 

��% ���$���� !���"�! �����-
���� �����$��) )���'�������' ��"� �� ������ &����*���� 
?����"� ��&��������� ���#������(1 &��#��!!(, ��&���%10(1�% �� 64 &��*�������) %"��). 
B�� ��������'� &��#��!!� &��!��%�� &�")�" �� ������ ��&��'�*�� "����) (������ "����)  
� '�@"�! ��$����������! &��*���� �"���'����, �� '�@"�� &��*�������� %"�� ������������ 
���1 &��*�1 *�'�� &� !���'(��! � ��'����! k). ��% &����"���% !�"����(�!�� �����!�  
� ����������� �����%��� ���� ��&������ 5 !�������� ��&������ '�@"�� !���'(�� &� &��*�-
"(�� �����&����� [ 6, 7 ]. ����� ���$���% ��A�!� �������� %$��'� ����#������ ��#����� +��� 
@� &��*�"(�� $���� '�@"�� 10 *�'��� &� ���! !���'(��!. ��'�!�� )���'�������'� ��"� ���-
�$������� (���"�����! &� ��������$��'� ���$�!�� �����'� !���'(�%���) '��6�#(��*��, 
�#������������� (&���� ��)�"� �����!� � ����������� �����%���) � ���(������ ��&������%  
� +��! @� ��@�!� 25 !�������� *�'��� ��&������ &� ���! !���'(��!.  

���"(�� ��!�����, $�� �'��" "�����"�����(10�� $���� &����*���� ?����"� (�(!!� &� 
��'����! �������� ��8��'�) � &����0���� &����� +���#�� �����!� �� �$���"��! 8�#� &��*�-
"(�� �����&����� [ 6, 7 ] �������%��, � ���"��!, 3—4 % &�� ("�$��! � #1 % &�� ��("�$��! 
��&������ (���!!����% ������� @���'�� ���'*��� &����*���� ������"-�@���� �� ���8'�! 
������ '����'�� ���!��). ����� �����$�������� ���%��� ���%"��, ��)�"%0�)�% �� ("������, 
&����8�10�! ���!�� �������� %$��'�, %��%���% ��������! ���!(��! "�% ��&���������% '�-
���'�"�����(10�) &����*����� � !�"���������� ��"� � ��"��) ��������� ���&���!����.  

�������� ��@��!� ���"� ���('�(���) )���'�������' ��"� %��%1��% ��"������� 6(�'*�� 
���&��"�����% (�W�) ���!�� '������"� � ��"���"� (���. 1), � ��'@� ������!���� ���$���% ��-
&����#� 6�'���� 
��'�("�  

K
1

1( )
ij

N

i j
i r r

G r
N � %


 �
� �� �
� �
� �


 
/ /  

�� ��"�(�� r ����!�������!�� ������� (���. 2), ����@�10�� ������%*������ � �������*���-
��� '�����%*�� � ���&���@���� !���'(� ��"� ��������������. �#����� �'��'� ����$�1� (�-
��"����� � &� !���'(��!, � &� '��6�#(��*�����!( ����!��1. ����!�������!�� � ���!�"���-

!�$��'�! &��"��� 6�'��� 
��'�("� 0
2

( )
o

g �
�

/ M  [ 44, 45 ] ��(@�� +66�'������ '���$���������  
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���. 1. �W� ���!�� ��"�. ���(������ !�"�������-
��% �����!� �� 2494 !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ] 
 � ��&����������! &����*���� ?����"� (!���" EW) 

 ���. 2. U�����!���� ����$��� 6�'���� 
��-
'�("� GK �� r — ��"�(�� �6���$��'�� �����-
��, ����!�������!�� &�� �#� ��$�������. 
 ��"����(�!�% �����!� �� @�, $�� � �� ���. 1 

 
)���'�������'�� "�&�����) '�����%*�� � @�"'���%). U"��� & � & — ��'��� "�&�����#� !�-
!���� !���'(�� ��"� � �#� !�"(��; M0 — �(!!� "�&�����#� !�!���� !���'(�� ��"� � ���"-
��#� "�&�����#� !�!����, ����"����#� +��� !���'(��� � �'�(@�10�� ���"�.  

	��!�"���!�$��'�� )���'�������'� ��"� (("�����% ��&���!'���� cp, �@�!��!����, "�-
+��'���$��'�% '�������� � "�.) ��$���%���� &� 6�('�(�*�����! 6��!(��! [ 46 ]. B�� ���$��� 
cp � '�$����� �'��"� '�����$��'�� +���#�� ����� ����$��( 3,6 '��/!���/#��", ($�����10(1 
'�������� +66�'�� ��(���!���'(�%���) � �����*�����) '�������� � �������� ��"� [ 47 ]. 
���%��(1 ��&���( ��&�����% ��"� �&��"��%�� &� 6��!(��:  

�Hvap = –�U + PV� + RT  – �H0 – �Q  – �Upol. 
U"��� U — &����*������% +���#�%, &��)�"%0�%�% �� �"�( !���'(�( ��"�; (#����� �'��'� ����-
$�1� (���"����� &� &��"������������ �����'� !#�������) '��6�#(��*�� !�"����(�!�� �����-
!�, #������(�!�) � &�!�0�1 &��*�"(�� �����&����� [ 6, 7 ]; RT — ������, &������"�!�% &�� 
���8������ �"��#� !��% �"������#� #���; �H0 — &�&���'�, ($�����10�% �#� ���"���������.  

B�� ���'�) "������%) ��"%��� &�� !�@�� �$����� �"������! #���!. B� �*��'�!, �"����-
��! � ������ [ 48 ] �� ������ "����) � ��!&����(���� ������!���� �����#� ���������#� '�+6-
6�*�����, &�� T  = 25 '� ����$��� �H0 �� &�����)�"�� 0,0072 ''��/!���. ��% &�&���'� �Q , 
($�����10�� '�������� +66�'�� ��(���- � !�@!���'(�%���) '�����������) !�" ��"�, � ��-
($��� �������(�� �!����% ���'���'� ��������� ���$����: 0,065 [ 48 ], 0,2 [ 47 ], 0,447 ''��/!��� 

[ 49 ]. , �����%0�� ������ &���%��, $�� �Q  = 0,447 ''��/!���. B�&���'� 
2

pol
( )

2
l gU

a
& �&

� �  = 

= 1,247 ''��/!��� [ 42 ] (a — &��%���(�!���� !���'(�� ��"�) �������0���� �����( &� (����$�-
��1 "�&�����#� !�!���� !���'(��, &������"���(1 &����� +��'���$��'�#� &��% &�� �� &���-
)�"� �� #����������� 6��� � @�"'(1.  


�' ��"�� �� �����*�, ���!�"���!�$��'�� )���'�������'� ��"�, &��($����� � ��8�) ���-
$���) �� ������ &����*���� ?����"� (!���" EW), �&���� ����������(1� +'�&���!��������! 
"����! (����'� exp).  

�)����(���� �����	� 
*�������	�
�, 
 �����,� 	 ������
	��� ����������� 

��&���������� '(������'�#� &����*���� "�% !�"���������% �����! � BK� ����(�� ($��� 
����!�"������% $����* �������� %$��'� � �) ������!� � ����%) ��'�) @� %$��', ���&���@��-
��) ��'�(# '�����6���$��'�!� ���%!�. B������8�� �&���� �#����$���%, ������(�!�� &(��! 
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��	�����������
�� ��	�
��	����
� &��* �	� �����	���	� 290 K  
� �����/�	��� (1,013 �105 �/!2) ��&����� 

����" �Hvap, ''��/!��� �, #/�!3 cp, '��/!���/#��". KT(106, ��!–1 !p(105, #��"–1 �, ���. �". 

exp 10,58 [ 50 ] 0,9988 [ 51 ] 17,99 [ 51 ] 46,4 [ 51 ] 17,4 [ 51 ] 81,3 [ 52 ] 
EW 10,19 1,0013 18,1 48,2 44,9 76,8 
MI 29,8 1,21 25   5,3 30,2 57,5 
XI 10,18 0,9993 18,9 46,0 42,9    4,53 
MIM 11,06 1,0757 17,3 36,3 76,6    3,62 
SC 10,51 1,0286 19,6 44,1 55,9    3,74 
XIM 10,19 1,0013 18,1 47,2 45,4    3,96 
RF 10,20 0,9974 18,0 49,2 49,1 75,8 
MIR 17,6 1,12 14   7,0 10,4 58,9 
MIS 15,7 1,08 15   6,1 15,5 55,7 
MIY 12,22 0,9940 18,5 47,2 51,2 78,1 
Y0 15,20 1,0263 22,1   6,3   5,9 80,8 
Ysh 12,27 0,9958 18,8 48,3 52,6 78,0 
MEI4 10,71 0,9994 18,2 45,3 46,3 73,1 
MEI5   9,22 1,0089 17,9 42,2 35,7 77,5 
PF1 12,52 1,0931 23,4 41,9 43,7 80,1 
PF2 10,20 1,0018 18,8 47,4 47,1 76,2 
PF3 10,19 1,0005 18,2 47,2 46,9 77,7 
PF4 10,21 0,9992 18,4 48,1 48,6 73,3 
PF5 10,18 1,0013 18,9 45,5 39,6 75,3 
PF6 10,19 1,0012 18,0 45,1 40,2 74,1 

B � � ! � $ � � � �. ���$��� &����"��� � ��&����������! !�"��� !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ]. �Hvap — 
!��%���% ��&���� ��&�����%; � — &��������; cp — �������$��'�% ��&���!'����; KT — ������!�$��'�% 
�@�!��!����; !p — ��A�!��� '�+66�*���� ��&����#� ���8�����%; � — "�+��'���$��'�% &����%���%.  
, '��"�����) �'��'�) (����'� exp) ('����� ����'� �� +'�&���!��������� ������. ,� ���) ���$����) 
!���"�), �� ��'�1$����! MI, MIR � MIS, ��������$��'�% &�#��8����� ��$������� �� &����8��� 2 %,  
� "�% ���$���� &�������� — 0,5 %. ��% !���"�� MI, MIR � MIS &����"��� "����� � !������������) ��-
���%��%), ����������8�)�% � &��*���� ���$���. , ��!'�) !���"�� XI, MIM, SC � XIM ���!�@�� &��($��� 
����� ��������$��� ���$���% �, ��&����(% 6�('�(�*����(1 6��!(�( "�% ���� '���$��#� ���!���, �'�(-
@����#� ��'((!�! [ 7, 25 ].  
 
���(����% +���#�� ����!�"������% ��$�$��) ���%"��, ���� ������%��� !�@"( ��!� &������� 
��"���(1 ����$��( R�, � "����! ��($�� &��!��%�� �� ���"(��. ���� � ��!, $�� ��-�� 6�('�(�-
*�� �(!!����#� ���%"� ��(��� �6��� ����!�"������% ��$����� ��$������% ���$���� +��'���-
�����$��'�� +���#�� �("�� '����� ���'��. f���� ����@��� &����� ��$�����, ����)�"�!� ��-
'��"����� �#����$���� �� �� ������%��� !�@"( ���%"�!�, � �� "���( ��8���$��#� ��'���� l, 
('�����10�#� �� '��'������ ����� �������� %$��'�. ��&��!��, ���� ������� |l | % L 3 , &��-
"���% ($���� ����!�"������% ���) $����* �������� %$��'� �� ���!� $����*�!� �� 26 �� ������� 
(���@��8�) ����"��). �$���"��, $�� ����!�������!�� &�")�" %��%���% �$��� ��("��!'�!  
� ��$����������� ��$'� �����%.  

����'� ��&��������8���% � &����� "��%������% '�!&�1�����#� !�"���������% !���" 
���@��8�#� ������ [ 6, 7 ] ���� �� $�� ����, '�' ��($�� |l | = 0. B�� +��! �!���� $����* �� ����"-
��) %$��' ���(��% $����*� �������� %$��'�, �"���(��� ��', $�� '�!&������ ������%��% !�@"( 
������!� *�����!� &� '�@"�� '���"����� �� &�����)�"�� 0,5L. B��!������ +��#� !���"� "�% 
��($���% ������� &������8�) �����! ���%@����) $����* &�����%��, &�� ����1"���� �&��"�-
�����) (������, &��($��� �&���� ���(!��� ���(������ [ 53, 54 ].  
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���. 3. ���('�(�� ��"�, �6��!��������% &�� ($��� +��'-
��������$��'�) ����!�"������� !���"�! ���@��8�#� 
������ (MI). ,�" � ��&��������, &��&��"�'(�%���! �"- 
                     ��� �� #����� �������� %$��'�. 
������@���� )�!�$��'�) ��%��� � ��"� ����@��� ��&�������-
�� "�% ��#�, $���� &�'����� ����8� !���'(� ��"� (���!� ��- 
                           "���"� ��!�$��� ����! *����!) 

 

 ��@�����1, !���" ���@��8�#� ������ ��-

���8���� ��&��#�"�� "�% ($��� +��'��������$�-
�'�) ����!�"������� &�� !�"���������� ��"�  
� ��"��) ���������. f���� &��"�!������������ 
+��, ��!� ���� &����"��� �����"������ �����!�, 
�����#�$��� ����!�������� � &��"�"(0�� #����, 
�� �!���� &����*���� ?����"� � ���$��� +���#�� 
����!�"������% ���@��8�) ������� ���%"�� ��-
&��������� '(������'�� &����*���. �'�������, $�� 

� +��! ��($�� !�"����(�!�% �����!� &�������1 (���$����� ��� &�����'� !���'(�%���� @�"'�-
���, &�����0�%�� � ���'��������(1 !���( � &��������1 �� 20 % ����8�, $�! ( ��"� � ���-
!�����) (�����%) (�!. �����*(, !���" MI).  

�� ���. 3 &�'����� !������������% '��6�#(��*�% 2494 !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ], �6��!�-
�����8�%�% � �������� %$��'� &���� ��&������% 10 !�������� *�'��� &��*�"(�� �����&���-
�� &� ���! !���'(��!. ���!���% �� ��, $�� ��$�����% '��6�#(��*�% !���'(� ���� �������  
� &�!�0�1 #��������� �����!���� ���&��"������) &���"���($����) $����, *����� ���!�� '�-
�����"� !��#�) !���'(� ��"� &��'��$��'� ���&�"�1� ��-�� &���*�������% &�� &��������� +��-
#� ���(�'�. ��'����(1 (&��%"�$������� !�@�� ��!����� � � ���&���@���� ���!�� ��"���"�.  

�������������% "�% ��"� ��#(�%���% ���('�(�� — ���"����� ��&��������� �*��'� +���#�� 
����!�"������% &��*������) ���%"�� �� �� ���!�). B��������������� �#����$���%, ������(�-
!�� � ��!'�) !���"� ���@��8�#� ������, ���"�1� ��'�(# '�@"�#� ���!� �������� ��"�!����� 
'(��$��'�� 6��!�. B�� +��! �!���� +��'���$��'� ����������� !���'(��, $����$�� ��8�"-
8�� �� #����*( �������� ��"�!�����, ���!( �("�� &��"&����� ����!�"���������� � "�(!% ��-
�%@����!� 6��#!����!� +��� !���'(��, ���&���@����!� �� &������&���@��) #���%) '(��- 
 

$��'�� �������. B�!�!� +��#�, � ���(������ ��'�) &������������� ������%��� "� ���!��, �'�-
���8�)�% � ���8��� ������� #����*� '(��, ���������% �(0�������� '���$�. ?���#���$��'�� 
���#��8 &�� +��! ����� ����', $�� �&��#����$��� +66�'��� &�������1 "�!����(1� ��" 
����!�"������%!� ��&����"������� '����'���(10�) !���'(� ��"�, ���(@"�% �) 6��!���-
���� ���('�(�� &� ��&( '(��$��'�#� '��������, '�' �� ���. 3.  

��"�'�����#� (�($8���% ���(������� (&���"�, *���� ���'�#� (����$���% ��A�!� ��$����-
���) !�@�� "������%, ($�����% ����!�"������% � $����*�!� �� ����"��) %$��'. ��!� ���� 
&����"��� !�"���������� �����!�, (&�!����8���% ��8�, �� ��&��� �!���� �#����$���% |l | = 0 
��� ��($�� ������� � | 3| L%l  (�������% %$��'� � 26 �� ���@��8�) ����"��, "���� — !���" 
XI*). ���$�� ��&���%�� �� 80 &��*�������) %"��). ��-�� ���'�� �'������ ��$������� ���� 
��&������ ����'� 5 !�������� *�'��� &��*�"(�� �����&����� [ 6, 7 ] &� ���! !���'(��! ��-
������ %$��'�. �� ��) &����� !������ *�'��� (8�� �� ����'��*�1 !�"����(�!�� �����!� � 
� ���$��� ���!�"���!�$��'�) ����$�� �� ��&���������%.  

�� �����*� ��"��, $�� &�$�� ��� (�� ��'�1$����! �) ���!�"���!�$��'�� )���'�������'� 
+��� !�"��� ����$�� ��#���(1��% '�' � ���(������!� ���$��� !���"�! ?����"� (EW), ��'  
� � +'�&���!��������!� "����!�. ��!���! ��'@�, $�� #��6�'� �W�, &��($����� !���"�!� XI 
� EW, &��'��$��'� ���&�"(�, ���� �) &�������� �!���� � !��8���� ���. 1. ��&�����, "�% '��-
��), ������@�10�) ������!���� GK(r), ����'�� ���$���% ����1"�1��% ��8� � ������� !���) r  
 

                                                                 
* ��'��0���� �� �eXtended Images� [ 54 ]. 
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���. 4. U�����!���� ����$��� 6�'���� 
��'�("� GK �� 
r — ��"�(�� �6���$��'�� �������, ����!�������!�� 
&�� �#� ��$�������. ���(������ !�"���������% �����- 
     !� �� 2494 !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ] !���"�! XI 

 
(���. 4). B���� +��#� ����$��� ��&����#� 6�'���� 

��'�("�, ����$������% !���"�! XI, ������ 
(!���8����% "� 0,18, "�!�������(% ���!&����$�-
�'�� &���"����, )���'������ "�% !�'���'�&�$�-
�'�) �����! '���$��#� ���!��� (�!. !�"��� 2.2  
� ������ [ 55 ]).  


�' ���"(�� �� &����"����) � +��� #���� ���(�������, ��#������� +66�'��, ������@��� 
&�� �#����$���� ��"�(�� '(������'�#� ����!�"������% ���%"��, �� �����(� ���$�������) &�-
#��8������ � ���$���) ���!�"���!�$��'�) )���'�������' !�"����(�!�) �����! � ��($���� 
��'���!�������� ��'�����#� (&��%"�$���% �) ���!�� � !���'(�, ���� ��&��������� "������$�� 
����8�� �������� ��"�!�����. �"��'� &�����!� &����)������#� ���%"�, &�%��%10�#��% �� 
#����*� +��� ������� ��-�� ����@���% BK� � ���"�10�#� #��������� "�&��%���(10�� &��� 
(�!. #�. 6 � [ 56 ]), �������% ����8�����. _���, $�� � +��) (�����%) �������*������ '�����%*�� 
!���'(� ��"� �� ����8�) ������%��%), � ����"����� +��#� ���$���% � � GK(r), �� �("(� ����-
����������� "���������������.  

B��!��%% +������$��'�� !���"� "�% ��8���% +��� &�����!�, !�@��, ���"(% ���(�*��, 
���&����������% "�&�����! &�����@����! "�% �&�����% +��'��������$��'�) ����!�"������� 
����������) !���'(� (���!��) #�(&&) ���, � ��0�! ��($��, ��"���������� � ���$���) +���#�� 
����!�"������% &��*������) ���%"�� ������ !�"�6�'�*�� '(������'�#� &����*����, )���'��-
���(10���% ����� ����'�� �'������1 (������% � ������%���!. , "�() &����"(10�) #����) 
���(@"�1��% ���(������ !�"���������% ��"�, ��&�������� � ��&����������! �����$��) ��-
������� ��'�#� &�")�"�.  

�)����(���� �����	� 
*�������	�
�, ����������� ������� 

?���#�% +��'��������$��'�#� ����!�"������% "�() �"�����%"��) ����� � ��'((!� !��#�-
'����� &�����)�"�� ���"��� (������ ��&����) 6�('�(�*��, "�@� ���� �) ���"��%1� ������%-
��% � "��%�'� ��#����!. B�#��8�����, �����!�� � !�"��� &���� ��!��� '(������'�#� &����-

*���� 6(�'*��� ��"� C

C

1/ ,
( )

0,
r r R

u r
r R

%�
� � )�

 (spherical cut-off), ����� ����'�, $�� "���1� ���(����-

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

, 80—90-) #�"�) XX ��'� 8���'(1 &�&(�%������ &��($��� !���"�, ��&����(10�� +��'-
���$��'(1 ������������� ������8�) !���'(� � ���!��) #�(&&. �������������, � +��! (&� �(-
�� — "�&�����!) &�����@���� +���#�% ����!�"������% ����������) !���'(� ��&� ��"� ��-
���� ���������� (@� �� ������%��%) 8—10 Å, $�� &�����%�� ��&��������� ��)��'( �&��'�� ���-
@��8�) ����"�� "�% (�'�����% ��$�������. ���!���% �� ��, $�� &��*�"(�� ���(����% "�&���-
��) ����!�"������� �� ����8�) ������%��%) �� %��%���% !���!���$��'� '����'����, "����% 
�&*�% (group based spherical cut-off) "� ��) &�� �!����% � ������� !��#�) &�'���� "�% !���'(-
�%���#� !�"���������%.  

B��'��$��'� !���" �6���$��'�#� �#����$���% "��&����� ����!�"������% ����������) 
#�(&& ���!�� ��(0�����%���% &� &���*�&( ���� ��� ��$�#��, � ������!���� �� ������%��% !�@-
"( *�����!� +��) #�(&& ��� !���'(�. E��� ������%��� !�@"( *�����!� "�() #�(&& �� &����- 
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���. 5. U�����!���� ����$��� 6�'���� 
��'�("� GK �� 
r — ��"�(�� �6���$��'�� �������, ����!�������!�� 
&�� �#� ��$�������. ���(������ !�"���������% ���- 
 ��!� �� 2494 !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ] !���"�! MIM  

 
�)�"�� R�, �'��" � +��'��������$��'(1 +���#�1 
"�1� ��� &�����$�����% ���%"�� +��) #�(&&, "�@� 
���� '�'�%-���� &��� ���%"�� ���&���@��� �� 
������%���, &����8�10�! R�. , &�������! ��(-
$�� +���#�% ����!�"������% "�() #�(&& �$������% 

������ �(�1, ���!���% �� ��, $�� ������%��� !�@"( ��'�����!� &���!� ���%"�� !�@�� �'�-
�����% !���8� R�. f���� ����&�$��� ���(!��� (������ ��$�����, ����$��� R� "��@�� ���� 
!��#� ����8� ���!��� #�(&&�.  

, '�$����� *����� !���'(�� ��"� ���$�� ������1� %"�� ���!� '������"� (C3) ��� �$��� 
����'�� ' ��!( *���� !��� !���'(�� ��"�. , �������(�� !�@�� ��������� � "�(#�� ��������: 
��&��!��, ����"��� �����'� H…H [ 57 ] (C1 — *���� !���!������ �6���, �)������10�� ��� 
���!� !���'(�� ��"�), "�&������ *���� [ 58 ] (C2 —– ����"��� �����'����� (#�� H—O—H) 
��� C4 — ��$'�, �����("������% �� ���) ���!�� !���'(�� ��"� [ 59 ]. 
��!� ��#�, �!����% 
����8�� $���� &(���'�*��, � '�����) ���&���@���� *����� !���'(�� ��"� ����0� �� ���(@-
"����%. ��!���!, $�� ����� &���@���% *����� !���'(�� ��"� �(0�������� ���%�� �� ����$�-
�( �'�$'� +��'���$��'�#� &����*���� �dl �� &����)����� ���"��� &��—@�"'����, ��&����(�-
!(1 � ���$���) +���#�� #�"����*�� ����� [ 40 ].  

,�&��'� �@�"���%!, ���$�� ������� �����!� �� 2494 !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ], ��&��-
������ !���"�! ���@��8�#� ������ �� ������ ($��� ������%��� !�@"( *�����!� !���'(�, "�-
�� &����"�������� ���(������ (�!. �����*(, !���" MIM, 10 !�������� *�'��� &��*�"(�� ���-
��&����� &� ���! !���'(��!) "�@� ��� ��&���������% �6���$��'�#� ��������% ��"�(�� !�@!�-
��'(�%���) ����!�"�������. 	�' '�' ��&���� ��&�����% � &�������� ��!���� ������� (&� 
��������1 � +'�&���!��������!� "����!�), !�@�� �"����� ����", $�� !���" MIM &����*���-
���� ���( !�@!���'(�%���) ����!�"�������. ���!������ )���'��� '�����%*�� !�@"( ��-
&�������%!� ��'����� "�&�����) !�!����� !���'(� ��"� ��#�%"�� ����@����% � ��� ������-
�������� 6��!� (���. 5), '����(1 � "����! ��($�� &����!��� ������!���� GK(r).  

	������$��'�� ������, ��&�������� � ������ [ 55 ] "�% �6���$��'�-��!!����$��� '��6�-
#(��*��, &�'����, $�� �#����$���� "��&����� "������% "�&�����#� &����*���� � "�+��'���'� 
'���$��#� ���!��� &����"�� ' �����'������1 ������$��� "�&��%����*�� � ��(������� �����-
�� �6��� ���(����% &����*����, '�����%, � ���1 �$���"�, '�!&�����(���% &��%����*��� 
���8��) �����. , !�"��%) � BK� ���(�*�% ����� ���@��%, &��'���'( ��-�� '(��$��'�� 6��!� 
�������� %$��'� ���!�� ������� "������% "�&�����#� &����*���� ������� �� ��&�������%. ��-
�!���% �� ����8(1 �!&���("( &��%����*�����) '�������� (�!. ���. 5), ����$��� !�"(�% "�-
&�����#� !�!���� �������� %$��'� �������% ����'�� ' �(�1, ����&�$���% ���!&����$��'�� 
���$���� GK �� (����� 0,13.  

B�� ��($���� !�"���� ����8�#� ���!��� ("���� ��&��������� !���" ���@��8�#� ������ 
�� �6���$��'�! ���������! +��'��������$��'�#� &����*���� !���'(� (SC). , +��! ��($�� 
!�@�� "������% ���$�������#� (�'�����% ��$�������, ������ ����$��( R� ��', $���� ��� ��-
�� !���8�, $�! &������� "���� ����� �������� %$��'�. �"��'�, '�' &�'�����1� ���$���, �6�-
��$��'�� ��������� �� ����'� ������ ����� ����6�'�� � �������� ��($��!�) !�"����, �� � &��-
��"�� ' &�%�����1 ������!���� ���(������� �� ������ ���&���@���% !���'(�%���#� *�����.  

����"�! �����-
���� ���� &����"��� !�"���������� $�����) �����!, ��"��@�0�) � ��-
������ %$��'� &� 2494 !���'(�� ��"� SPC/E [ 42 ]. ?���#�1 ����!�"������� �$����� ������ 
�(�1, ���� ������%��� !�@"( *�����!� !���'(� &����8��� R� = 10 Å. ��"��������8���% ���-
��!� ����$����� "�(# �� "�(#� ����'� ������! *����� !���'(��. ��% "����@���% ���!�"���-
!�$��'�#� ���������% '�@"�� �����!�� ��&������ 10 !�������� (� ���$��� �� �"�( !���'(�(  
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���. 6. gOO — �W� ���!�� '������"� ��"�. ���(������ !�-
"���������% �����!� �� 2494 !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ] 
� ��&����������! �6���$��'�#� ��������% &����*���� �� 
������ ������%��% !�@"( *�����!� !���'(� ��"� RC =
= 10 Å. C1—C4 — �������� ������ &���@���% *����� !�-
                          ��'(�� (�!. ��'��, !���" SC) 

 

 
 

���. 7. ���('�(�� ����6����+��'���$�-
�'�#� ��&�, �6��!������8�%�% � �����-
��� %$��'� &�� NpT-!�"���������� 729 
!���'(� ��"� TIP3P [ 60 ] � ��&�������-
���! �6���$��'�#� ��������% &����-
*���� �� ������ ������%��% !�@"( *��-
���!� !���'(� ��"� (!���" SC, ������� 
C3, RC = 9 Å). 	�!&����(�� 290 K, "���� 
     ����� '(��$��'�� %$��'� #2,76 �! 

 
��"�) ��&������ &� &��*�"(�� �����&�����. B��"������������ �����'� "�% (���"����% #�-
������������ � )�"� ��&������% 50 !�������� ��&������ � ���$��� �� �"�( !���'(�(.  

, *���! ��"������� 6(�'*�� ���&��"�����% ���!�� ( ���) $�����) ��������� ���&���@�-
��% !���'(�%���#� *����� ��#�%"%� &��'��$��'� �"���'��� (���. 6). �"��'� � �����! ������%-
��% !�@"( ���!�!� ���)�@"���% � ���$���%) 6(�'*�� gOO ������%��% �$��� ��!����!� 
(�!. (����$����� ������@���� ����������(10�#� ($���'� #��6�'�� �� �����'� ���. 6). ���&��-
"������ gOO "�% �������� C2 �!��� )���'������ ������������� ����6�'� � ������� ROO = R� = 
= 10 Å. ,������� C1 � C4 "�!�������(1� ����'�� (������ '�����%*�� "�% ����8�) ������%-
���. � �������� C3, ��&�����, "���'�� '�����%*�� ���()�1� �������, $�� �&���� !�@�� ���-
�!�������� '�' ����!�� ��#(!��� � &����( ������ +��#� &���@���% "�% *����� !���'(�� ��"� 
&�� "������8�! ����!�������.  

��!���!, $�� ����8������ ���('�(���) � ���!�"���!�$��'�) )���'�������', ����$����-
��) "�% ���) $�����) �����!, �&���� ��#���(���% � +'�&���!��������!� "����!� (�!. ����'( 
SC � �����*� "�% �������� C3 � R� = 14 Å). ��("���������, $�� ����� (&��0���(1 ���'���'( 
!�@!���'(�%���) ����!�"������� �&���� "� ��"����#� ���!��� �'����� &��!��%�� � !�"���-
������� ��"��) ��������� ���&���!����!  


 ��@�����1, �$��� ��������� &�����!�, &�%!� ('�����10�� �� ��'����'������ ��&���-
������% &������8�) !���"�� �#����$���% ��"�(�� ����!�"������% ����������) !���'(� � !�-
"���������� ��"� � ��"��) ���������, ���'����1��% ��8� &�� ����� �0�������! ��($���� 
������������ �������*�����) '�����%*�� !���'(�%���) "�&����. , $��������, �'�������, $�� 
&�� �&��"������) ��$�����%) "���� ����� �������� %$��'� � R� � !�"����(�!�� ��"� 6��!�-
�(���% �����!� ����� !���'(� ��"� � ���������������! ������#� "�&�����#� !�!���� (���. 7), 
�� ����1"�10�%�% ( �������� ��"� &�� ����"�����) (�����%). ,&����� +��� 6���!�� ��� 
�&���� � ������ [ 61 ]. ���(������ ������� (������ �����'������% ������� ���('�(�� "�% ���-
��$��) !�"���� !���'(�� ��"� &��"�������� � ������) [ 62, 63 ].  

��% ��($���% ���%��% R� � ���!��� �������� %$��'� �� )���'��� "�&�����) '�����%*�� 
&�� ��&���������� �6���$��'�#� ��������% +��'��������$��'�#� &����*���� !���'(� ��!� 
���� ��&������ "�� #�(&&� ��$����������) +'�&���!����� !���"�! �����-
����. ���$���  
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���. 8. U�����!���� ����$��� 6�'���� 

��'�("� GK �� r — ��"�(�� �6���$��'�� 
�������, ����!�������!�� &�� �#� ��$��-
�����. B�'����� ���(������ !�"�������-
��% �����!� �� 4871 !���'(� ��"� SPC/E 
[ 42 ] "�% 8���� ���$���� RC � ��&�������-
���! �6���$��'�#� ��������% &����*���� 
�� ������ ������%��% !�@"( *�����!� !�- 
        ��'(� ��"� (!���" SC, ������� C3) 

 
&����"��� !�"���������� �����!� �� 
4871 !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ], ����-
!�10�) '(��$��'(1 %$��'( � BK�  
� "����� ����� #5,2 �!. ���$��� ��-
&���%�� "�% 8���� ���$���� R�: 10, 
12, 14, 16, 18 � 20 Å. U���! � ��&�����-

�����! R� = 10 Å !�"��������� �0� �"�( �����!( � "����� ����� �������� %$��'� #15 �!, ��-
"��@�0(1 113625 !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ]. , '�$����� !���'(�%���#� *����� ��� ������ 
������� C3. ��% "����@���% ���!�"���!�$��'�#� ���������% '�@"�� �����!�� �����8��� 10 
!�������� (� ���$��� �� �"�( !���'(�( ��"�) ��&������ &� &��*�"(�� �����&�����. B��"���-
��������� �����'� "�% (���"����% #����������� � )�"� ��&������% 50 !�������� ��&������ 
� ���$��� �� �"�( !���'(�(.  

W��!� #��6�'�� GK(r), &��"���������) �� ���. 8, ���"��������(�� � ��!, $�� &��%����*�% 
��0�����, �'�(@�10�#� '�@"(1 !���'(�( ��"�, &���������� ������������� )���'���. B�� 
+��! �'��"� ����"��) �����, "����#�% �$��� ����'�) ����$��, '�!&�����(1� "�(# "�(#�. ���-
�� � �!&���("� &��%����*�����) ���� &�%!� �����%� �� R�, &��$�!, '�' (@� ���� &�'�����  
� [ 61—63 ], (����$���� R�, ����!�������!�� � ������) '��*� XX ��'� � '�$����� ���"���� "�% 
&���8���% ��"�@����� ���(������� !�"���������%, ��"�� ��8� ' ����( ����6�'��� !�"�����-
����%. , �� @� ���!% ���"(�� ��!�����, $�� ��*���%*�� ��"������) 6(�'*�� ���&��"�����% 
���!�� ��"� ���()�1� �������'� ������, $�� '�(&��!��8������ &��%����*������ ����6�'�� 
�� (�&���1� �������� � ��) ��!����#� ���"�, &�+��!( #��6�'� �W� ��#�%"%� �$��� ��������$-
�� (������� C3 �� ���. 6).  

, ����$�� �� &���!���� R� ���!�� �������� %$��'� �� �'������� &�%!�#� ���%��% �� "��-
�( � �!&���("( &��%����*������ �����. 
�������� +66�'��, ����@�10���% � ��'�@���� 
�������� 6��!� �� ����8�) ("�����%), &��%��%1��% ��8� &�� ���("�$��)� ��$�����%) R�  
� "���� ����� �������� %$��'� (�!. ������!���� "�% R� = 16 � 18 Å �� ���. 8). E��� � !�"���-
������� ��&��������� �"���'���� ���$���% &���!���� R�, �� &���@���% +'����!(!�� 6(�'*�� 
GK(r), ����$������) "�% �����! �����$��#� ���!���, �("(� ���&�"��� � ����'�� ��$�����1. 
B�� +��! ��*���%*�� �(!!����#� "�&�����#� !�!���� �6���$��'�� ������� ��"�, �'�(@�1-
0�� &����(1 ��"�(1 !���'(�(, �!�1� $��'� ����@����� )���'���, ����8(1 �!&���("( � !�- 
 

#(� ���&�������%���% �� "��%�'� ��#����! (���. 9).  

�' � � &��"�"(0�� #����, ���'�#� (�($8���% ���(������� !�@�� "������%, ����(�8���  

' &����!( ($��( ����!�"������� !�@"( !���'(��!� � �������� %$��'� � � �) ������!� � 26 
����"��) %$��'�). , ��'�� !�"�6�'�*�� (������! �� XIM), ��$����������� ��#����! ��)���%-
�� *���������� !���'(�� &�� &�����$���� #����*� %$��'�, ������(% BK� ������������ !���-
'(�%���#� *�����. B��($����� +��! ��$����������-��("��!'�! !���"�! �W� � ���!�"���-
!�$��'�� )���'�������'� ��"� (�!. �����*(, ����'� XIM) �$��� )���8� ���&������"%� +'�&�-
��!��������� "�����, � ��'@� ���(������ ���$���� !���"�!� EW � XI. �"��'� ������!���� 
GK(r) &���%�� &��'��$��'� ��� @� ��", $�� � ( !�"��� XI (�!. ���. 4), "���% ��'����'����  
� "����� '��6�#(��*�� ���$���� �. 	�'�! ������!, ���8���� ��"�(� "������% +��'��������$�-
�'�#� &����*���� !���'(� �� &��"��� �������� %$��'�, !� (�������� ���� �����'������% ��-
����$��� &��%����*�� � "�&��%����*��, �� �� ���������� �� ���%��% &����)������) ���&��- 
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���. 9. ?���1*�� ����$��� 6�'���� 
��'�("� 
GK � �����! r — ��"�(�� �6���$��'�� �������, 
����!�������!�� &�� �#� ��$�������. ���$�� 
"�% �����!� �� 113625 !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ] 
� &��!������! �6���$��'�#� ��������% &����-
*���� �� ������ ������%��% !�@"( *�����!� !�-
��'(� ��"� (!���" SC, ������� C3, RC = 10 Å). 
B����������� ��$������% �� 2048 &��*�����-
��) %"��) � ��&����������! &���������������  
               "�'�!&���*�� (64 "�!���) [ 13 ] 

 
"������ ���%"��, �����'�10�) �� #����*� 
������� ��"�!���� ��-�� &��������������) 
�#����$����.  

��% (��������% ��#������#� ���"������% &����)������) ���%"�� � ��($��!(1 !�"��� ���-
"(�� ������ '�!&�����(10�� &���. 
�' &�'����� � ������ [ 55 ], � ��($�� �6���$��'�-
��!!����$��� !�"��� &�����!� ��8����% "���������! �"����"��#� +��'���$��'�#� &��% ��', 
$���� �(!!����� &����*��� �� #����*� �������� ��"�!����� "�&��% ����0���% � ���� ��� 
�'�$'�. �������� &�")�"%0�! "�% +��#� ��($�% %��%���% ���'������ &��� ����#��� [ 24 ], +6-
6�'����� ($�����10�� &��%����*�1 "�+��'���$��'�� ���"� �� &��"���!� �6���$��'�� &�-
�����, �'�(@�10�� ��$�$��� "�&���.  

,&����� '����'*�% ���'�����! &���! ���� &��!����� "�% !�"���������% ��"� � ������ 
[ 64 ], #"� &�!�!� ����"�����#� '(������'�#� �'��"� � +���#�1 ($������� ����!�"������� ��-
$�$��#� "�&��% !���'(�� � ���'�����! &���!, ����(@"��!�! ����'(&��! "�&�����! !�!��-
��! &��� !���'(�, �'����8�)�% ��(��� �6��� ��������% &����*���� +��� !���'(�� [ 65 ]. B�� 
��&���������� ���!-���!��#� &����*���� 6��!(�� "�% ��$������% +���#�� +��'��������$�-
�'�#� ����!�"������% &��*������) ���%"�� qi � qj, &����"��@�0�) �����! !���'(��!, *����� 
'�����) ��)�"%��% �� ������%��� �� &����8�10�! R�, �!��� ����� ("����� ��" [ 66, 67 ]:  
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 [ 66 ], &���������!(1 �� �$�� ��!�����% 

����������� +���#�� !���'(�� ��"� � ���'�����! &���. U"��� & — !�"(�� "�&�����#� !�!��-
�� !���'(��; �r f  — "�+��'���$��'�% '�������� ���"� �� &��"���!� �6��� ��������% &����*��-

��. ���$�� ���(� �r f  = � (!�����), � +��! ��($�� 
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, ��!'�) +��#� &�")�"� (!���" RF, �6���$��'�� ��������� &����*���� �� ������%��� 
R� = 14 Å �� !���'(�%���#� *����� � "���������! '����'���(10�#� ���'�����#� &��%) ��!� 
���� &����"��� !�"���������� $�����) �����! �� 18562 !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ], �����-
$�10�)�% ����'� ���&���@����! !���'(�%���#� *�����. ����������% "���� ����� �������� 
%$��'� �8,2 �!. , +��) (�����%) ����������% +���#�% '�@"�� !���'(�� "�����%��  
–0,0145 ''��/!��� � &���(1 +���#�1 ����!�������!�� �����!�. ���$��� ���('�(���) � ���-
!�"���!�$��'�) )���'�������' ��"� ��&���%���� � &�!�0�1 &����������) ��$������� �� 
320 &��*�������) %"��) � ��&����������! &��������������� "�'�!&���*�� (8 "�!����) [ 13 ]. 
��% "����@���% ���!�"���!�$��'�#� ���������% '�@"�� �����!�� �����8��� 8 !��������  
(� ���$��� �� �"�( !���'(�( ��"�) ��&������ &� &��*�"(�� �����&�����. B��"������������ 
�����'� "�% (���"����% #������������� � )�"� ��&������% 40 !�������� ��&������ � ���$��� 
�� �"�( !���'(�(.  
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���. 10. U�����!���� ����$��� 6�'���� 
��'�(-
"� GK �� r — ��"�(�� �6���$��'�� �������, ���-
�!�������!�� &�� �#� ��$�������. ���(������ 
!�"���������% �����!� �� 18562 !���'(� ��"� 
SPC/E [ 42 ] � ��&����������! �6���$��'�#� ��-
������% &����*���� �� ������ ������%��% !�@"( 
*�����!� !���'(� ��"� (RC = 14 Å) � '����'��-
�(10�#� ���'�����#� &��%. C1—C4 — �������� 
������ &���@���% *����� !���'(�� (�!. ��'��,  
                                  !���" RF) 

 
��% ���) $�����) �����! ���� &��($�-

�� �$��� ����'�� ���$���% �����$��) )�-
��'�������'. 
�' ��"�� �� �����*� (� ����'� 

RF &����"��� "����� "�% �������� C3), ��� ���, �'�1$�% "�+��'���$��'(1 '�������(, �$��� 
)���8� ��#���(1��% � � +'�&���!��������!�, � � ���$����!� "����!� (!���" ?����"�, ����'� 
EW). �"��'�, ���!���% �� ��&��������� ���!&����$��'�� &���"����, #��6�'� GK(r) (�����"�-
���� #�(��'�� &����� � ��!����� ��*���%*�� � ������� ���$���� r, &��!�'�10�) ' R� (���. 10; 
"�% "�(#�) !�"���� !���'(�� ��"� �!. ���. 2 � [ 67 ] � [ 68 ] "�% MCY [ 69 ] � TIP4P [ 60 ] ����-
����������, � ��'@� ���. 3 � [ 70 ] "�% TIP3P [ 60 ]). 
��!� ��#�, �� ���. 10 )���8� ��"�� ����-
��!���� ���(������� ���$��� �� ���&���@���% *����� !���'(�� ��"�. ����6�'�� �W�, �����-
#�$��� ������@����! �� ���. 6, (�������� �� ("�����.  

�������8�� &��#���� � +��! ��&�������� !�������%���, &��'���'( "�&������ &�����@�-
��� �������� �� '��*�&*�� ��$�$��#� "�&��%, �#�����(10�� '���$��� ���!��� � ��������-
��� ���%"���#� ���&��"�����% !�"���� ��"�, &��!��%�!�) � '�!&�1�����) ���$���).  

�)����(���� �����	� 
*�������	�
�, 
 �����,�  
	 ����������
����� ������
	���� ����������� 

�� ���!�� &����) ����� &� '�!&�1�����!( !�"���������1 ��"� [ 71, 72 ] ���� ��������-
�� ����8�� $���� !�"�6�'�*�� '(������'�#� &����*����, �!����(10�) ���������� +��'���-
�����$��'�) ����!�"������� �� ����8�) ������%��%) � ��"��� ���"�. , +��� #���� !� ���-
�!����! ����'� ��'������ �� ��) '�' �������� ��@��� � '����'��� "����� ������.  

B������8�� ���"� ��) %��%���% &����*������% 6(�'*�% ��"� 2( ) i j
ij

ij

q q
u r

r
�  [ 73 ]. 
�!&�1-

������ &��#��!!� � +��! ��($�� ��&���%1��% �������� ������, ��' '�' � ���$���) +���#�� �� 
����(1��% �&���*�� &� �����$���1 '��"�����#� '���%. W���$��'�� �!��� 6��!(�� ������ 
%���!, ���� �������� ������%��% � ��#����!�), � "�&����������� !��@����� rij � ���!������� 
����!�������� '�' "�+��'���$��'(1 �'�������(� �(rij) = rij, �����%0(1 �� ������%��% � +66�'-
����� ($�����10(1 ����0���� &��%����*�� "�+��'���$��'�� ���"� � ��&����"�������� ���-
����� �� ���%"�� [ 74—78 ].  

��"���������� �����!� �� 2494 !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ] &�'�������, $�� ��&���������� 
6(�'*�� 1/r2 (!���" MIR) �!���� 1/r (!���" MI) ��"�� ' ��!����!( (�($8���1 ���(�������, 
&��($��!�) � ��!'�) !���"� ���@��8�#� ������. ���"(�� ��!�����, $�� "����#�(��� �(�($8�-
��%� �� &������ ' &��#����( �� '�$��������! (�����. ,��!(0���%, �����!�� 6�('�(�*�%!� 
���%"� ������ #����*� �������� ��"�!�����, ����1��% "������$�� ������!� &� ��������1  
� ����!�"������%!� !�@"( ����"��!� !���'(��!� ��"�. 
�' ���"����� +��#� — &���8����% 
&��������, ��*���%*�� �W� �� ����8�) ������%��%) (���. 11) � ���'�% �'������ ����'��*���-
��) &��*�����, �� &�����%10�% �#����������� &��"����������(1 �����'( !���'(�%���) '��-
6�#(��*��.  

, ����!�������!�� �����!� �����% ��(0������� ���������� +��'��������$��'�) ����!�-
"������� ����� $�! � 20—30 ��� � &�!�0�1 ������!���� 1/r2, &��'���'( &������� "���� �����  
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���. 11. gOO — �W� ���!�� '������"� � �����!� 
�� 2494 !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ]. ����" ���-
@��8�#� ������ � ���"����! ������!���� "�-
+��'���$��'�� �'��������� �� ������%��% !�@"( 
���%"�!� (�������� MIR � MIS). B�� ���!����'� 
���) �W�, ���(@"��!�) � "����� ������, ��&���-
������ ����"������ ���$���� &�������� ��"� 
(����'� exp, �!. �����*(). ���)�@"���% ���!&��� 
�W� �� +��! � ���"(10�) ���(�'�) ����@�1� 
�����������(1 �����*( ����������) ���$���� 
&��������, ������(10�)�% � ��!'�) '��'�����#� 
�&����� ($��� +��'��������$��'�) ����!�"�������  

 
�������� %$��'� �������%�� #21 Å. �����$�-
���! ���!��� !�"��� ��� ��&����������! 
!�"�6�*��������#� &����*���� ��"� 1/(cr2) ���(�*�1 �� ��&������. , &����! ��($�� ���'� 
��������� ��A�! ��$�������. ,� �����! ��($��, ��-�� ���������% ����!�"������� ����"��) 
!���'(�, !�"����(�!�% �����!� �("�� �!��� ���8'�! ���'(1 &�������� (#0,91 #/�!3) (@� "�% 
� = 1,2 Å–1, � &�� � > 1,45 Å–1 (������ ������������. ������(% � +��! ��&��������, !�@�� &�&�-
�����% &��!����� ����� ��$��� 6��!� '���$��������#� ����@���% "�+��'���$��'�) )���'��-
�����' ��0���� �� !�'���'�&�$��'�! (�����.  

��#����� �������$��'�! �*��'�!, �"������! � ������ [ 79 ] "�% ���@�������'�� !�"��� 
�������*�����) 6�('�(�*�� [ 56 ], �������% ������!���� ��"� �(r) = 1 + r �!��� !���� ����'� 
�� &��"����� !���) ������%��%) (�� ����� 7 Å). B�� "������8�! ("������ �� ���%"� "�+��'-
���$��'�% '�������� ������ ����������, "����#�% !�'���'�&�$��'�) ���$���� �� ������%��� 
15 Å [ 74—78 ]. ��% &��'��$��'�#� &��!�����%, ��&��!��, � !�"���������� ���&���!����  
� ��%���! ($���! �����������%, ��&����(1� �����$��� �������$��'�� ����@���% [ 80—82 ], 
�&&��'��!��(10�� ��#!��"����(1 6��!( ������!���� �(r).  


�' � � &��"�"(0�! ��($��, "�% �����!� �� 2494 !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ] ���� ��&��-
���� ����� ���$��� � ��!'�) !���"� ���@��8�#� ������, �� ��&��� ���$���% "�+��'���$��'�� 
'�������� ��$���%���� &� 6��!(�� [ 81 ]:  

�(r) = D – 0,5(D – 1)(r2s2 + 2rs + 2)e–rs, 
#"� D � s — &���!����, ��"�10�� �����( ���!&����$��'�#� &���� � '�(����( &���)�"��� ��-
����� ��#!��"������ '�����. , ����!�������!�� �����!� D = 80, � s = 0,3. ?��� ����� ���$�-
��� &���!����� ����&�$����� 80-'������ ���������� +��'��������$��'�) ����!�"������� �� 
������%���, �����! &������� "���� ����� �������� %$��'�. ���!���% �� &����@����� (��-
��%, � � +��� ��� (!���" MIS, �!. �����*( � ���. 11) �� ("����� "������% ���$�!�) (�($8���� 
���(������� !�"���������%.  

���"(�� ��!�����, $�� !���"�! MIR � MIS &���(0� �&�*�6�$��'�% &�����!�, ��%�����%  
� ���$���! �'��"� ����������� +���#�� !���'(� ��"� � &���(1 +���#�1 ����!�������!�) ���-
��!. , &����! ��($�� +�� �����% �"�����, &��'���'( 2

0
lim(1 / 1 / )
r

r r
�

�  �� �(0����(��, � �� ���- 

��! — ��$������% "�1� 33,8 ''��/!���, $�� &�$�� �"��� &����8��� ����$��( ���"��� &����-
*������� +���#��, &��)�"%0���% �� �"�( !���'(�( ��"� � "����� !�"���. B�+��!( � �����*� 
���$���% �Hvap "�% !���"�� MIR � MIS "��� ��� ($��� +��#� �'��"�.  

L���� ������#� ���������% +��'��������$��'�) ����!�"������� � !�"����(�!�) �����!�) 
!�@�� "����$�, ��&����(% ������!���� ��"� e–*r/r, &��"�����%10(1 &����*��� �"���$��#� ��-
�%"�, +'�����������#� ����'�! &����������� (�����% ����%—
1''��% [ 83 ]) ��� ����(�����) 
$����* (&����*��� �'��� [ 84 ]). ?�� !�"�6�'�*�% '(������'�#� &����*���� (!��@����� e–*r 
!�@�� ����� ����!�������� '�' 1/�(r)) (�&�8�� ��&����������� � �����"�����%) ���('�(�� 
������) �&������ �('�������) '����� [ 85 ]. B���(������ ��"��-������ ���"� ($���������  
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���. 12. gOO — �W� ���!�� '������"� � �����!� 
�� 2494 !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ] "�% ���) ����-
����� ��&���������% &����*���� �'��� [ 84 ]. 
��% ��������% &����"��� �W� gOO (EW), ����$�-
          �����% !���"�! ?����"� (�!. ���. 1) 

 ���. 13. U�����!���� ����$��� 6�'���� 
��'�(-
"� GK �� r — ��"�(�� �6���$��'�� �������, ���-
�!�������!�� &�� �#� ��$�������. ��"����(�-
            !�% �����!� �� @�, $�� � �� ���. 12 

 
� ������ [ 85 ] ��%���, $���� '�������( * = 0,1 Å–1, %��%10(1�% ����$����, �������� "�����-
�'�� "���� &�� 6������#�$��'�) (�����%).  

B���" ��! '�' &����(&��� ' !�"���������1 �����!� �� 2494 !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ]  
� ��!'�) !���"� ���@��8�#� ������ � ��&����������! &����*���� �'��� ("���� — !���" 
MIY), ��!� ���� ��&������ &��"����������� ���$��� &� �����( �&��!�����#� ���$���% &�-
��!���� *. �'�������, $�� &�� * = 0,2 Å–1 &��'��$��'� ��� ���('�(���� � ���!�"���!�$��'�� 
)���'�������'� "����� !�"��� ��)�"%��% � �$��� )���8�! ��#����� � ���(������!� ���$��� 
!���"�! ?����"� � +'�&���!��������) ��!������ (�!. �����*(, ���. 12 � 13). ��'����(1 ��-
����$����� ���$���% ��&���� ��&�����% !�@�� &�&������% ������� &(��! ����� �0�������#� 
&�"���� ���$���� *. ��!���!, $�� &�� * = 0,2 Å–1 &����% +���#�% �����!� &��($��� "�&����-
������ &� –2,71 ''��/!��� �� �$�� &����0���% ����������� +���#�� '�@"�� !���'(�� ��"�  

OH HH2

OH HH

4(1 ) 1 3 .
r r

Y
s

e eU q
r r

�* �*
 �� �
� � � � *� �� �
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U"��� q — &��*������� ���%" �� ���!� ��"���"� � !�"��� SPC/E [ 42 ].  
E��� !� ��8�! (�'����� ��$������%, ���"% �6���$��'�� �#����$���� ��"�(�� +��'������-

��$��'�#� ����!�"������% ���%"�� (���(����� &����*���� �� ������%��%), &����8�10�) R�), 
�� &�����!� ���%��% &����)������) ���%"���) ���&��"������ (��&��� �� �#����$���10�� 
�6���) �����'��� ����� � "�% �� (��������% &��"���% (����$��� *. ���$�� �����!� �� 2494 !�-
��'(� ��"� SPC/E [ 42 ] � ��&����������! +��#� &�")�"� (!���" Y 0, R� = 16 Å, * = 0,28 Å–1) ��"�� 
' ��!����!( ()("8���1 ���(������� !�"���������% (�!. �����*(, ���. 12 � 13). �W� )���'��-
���(1��% ������!� ��*���%*�%!� �� ���! "��&����� ������%��� � "�!�������(1� ���'�� '�-
������� ��'������ &�������� ���!�� &�� r = R�. U�����!���� GK(r) ��'@� ��'�@��� �������-
�����!� ����6�'��!� � �'��������� R�. B�!�!� +��#� (����$���� * ��"�� ' ����( � ��� ��#� 
����'�#� ���$���% ��&���� ��&�����% �� �$�� �'��"� ����������� +���#�� !���'(�� ��"� 
(

0Y
sU� = –5,23 ''��/!���).  
, ���$���) !���"�! !���'(�%���� "���!�'� [ 7 ] �����'��� �0� �"�� &�����!�, ��%�����% 

� �����!���$��'�! ����#����! !�"����(�!�� �����!� &�� ��&���������� ����������)� &�-
���*������) 6(�'*�� [ 72, 86 ]. ��% (��������% +��� &�����!� � ������ [ 86 ] &��"��@��� 
&��!��%�� ��"��#� &����*���� ��� �#��@������ �#� �'�$'� &���" ���(�����! (�&���'�1$�-
����). , &����! ��($�� !�"�6�*��������% &����*������% 6(�'*�% �("�� �!��� ��"  
 



������ �	��
	����� 
����. 2016. 	. 57, R 8  1745

C

C

( ) ( ),
( ) ,

0,
ij c ijsh

ij
ij

u r u R r R
u r

r R

� %� � � ) �
 

� �� �����! — usw(rij) = u(rij)S(rij), #"�  

C

C

1,

( ) ( ), ,

0,

ij s

ij ij s ij

ij

r R

S r f r R r R

r R

� +
  � % %�
 ) �

 

� f(rij) — &����������% ��&�������% 6(�'*�%, !�������� (����10�% �� 1 "� 0 �� �����'� [Rs, 
R�].  

���$�� �����!� �� 2494 !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ] � ��&����������! ��"���(��#�� &����-
*���� �'��� (!���" Ysh, R� = 16 Å, * = 0,2 Å–1) &�����%�� &��($��� "�% ���!�"���!�$��'�) )�-
��'�������' ��"� &��'��$��'� �� @� ���$���%, $�� � � ���$���), �"������) ����� ����� ��("�-
�!'�! !���"�! MIY (�!. �����*(). , �� @� ���!% ���"(�� ��!�����, $�� ��"��# &����*����� �� 
&�!�#��� ���������% �� ������$��) ��*���%*�� � ������������) ����6�'��� �� #��6�'�) �W� 
� GK(r) (�!. ���. 12 � 13).  

��&���������� &���'�1$�10�) 6(�'*�� &� ����� �(�� �����#�$�� ���(�*��, '�#"� ��$�-
��� ������� ��!��%���% ������� � �� ��!&��!�!�. B�� +��! � !�"��� "�����%���% �0� �"�� 
&���!��� — Rs � &��)�"���% ��8��� ��&��� � ���&��� #��"'���� 6(�'*�� usw(rij) �� #����*�) 
��������� &���'�1$���%. L���� ��*��������� ������������� +��!( &�")�"( %��%1��% &����-
*������� 6(�'*�� � !�"�6�'�*��, &���@"�10�� ��"���(�(1 ���(� [ 87 ]:  
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[ 88 ] "�% ��$������% +��'���$��'�#� &����*���� � +��! ��($�� !�@�� &��($���, ����#���(% 
+��!������(1 �����( &� &������( �"���$��#� ���%"� �� ���'���$����� �� rij.  

���(������ !�"���������% ��"� TIP4P/2005 [ 89 ] � ��&����������! &����*������� 6(�'-
*�� erfc( )( ) ru r

r
!

�  [ 90, 91 ], &����"����� ' 6��!� ��"���(��% ����� usf(r) [ 88 ], !�@�� �����  

� ������ [ 92 ]. ��!���!, $�� ����@���� erfc( ) ,r
r
!  &��"�����%10�� '����'�"�����(10(1 

$���� &����*���� ?����"� � �6���$��'�-��!!����$��! ��"�, )���'�����(���% �0� ����� ����-
'�� �'������1 (������% � ������%���!, $�! &����*��� �'��� [ 84 ]. ���$��� &�'����� [ 92 ], 
$�� &�� �&��"������) ��$�����%) &���!����� (��&��!��, R� = 12 Å, ! =0,2 Å–1) !�@�� "������% 
("���������������) ���(������� "�% ����8������ ���!�"���!�$��'�) � ���('�(���) )���'��-
�����' !�"����(�!�) ��0����.  

��!���!, $�� ����!�������� ��8� &�")�"� �� %��%1��% ��!�!� ("����!� � &��'��$�-
�'�� ��$'� �����%. B��!������ '����'�"�����(10�) &����*������) 6(�'*��, &���������) 
�� ������ &����*����� �'��� � ?����"�, ����(�� &��"����������) ���$���� &� &�"���( �&��-
!�����) ���$���� &���!����� R� � !. 
��!� ��#�, !��#�'������ ��$������� 6(�'*�� exp(x) 
��� erfc(x) ������ ��!�"�%�� �����( '�!&�1����. U��$�������#� (�'�����% &��*���� !�"�����-
����% !�@�� "����$�, &��!��%% "�% �&&��'��!�*�� +��'��������$��'�) ����!�"������� ���%-
"�� ��'�1$������� &�����!������� ����@���% [ 93, 94 ].  
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U����8�% +�( #���(, ��������!�% �� ���(������) !�"���������% �����!� �� 18562 !���'(� 
��"� SPC/E [ 42 ] � ��&����������! &����*������) 6(�'*�� &�����!������#� ��&� [ 93 ]:  
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)���'�����(10�)�% ��!, $�� ��� ��!� � �) &����� &������"��� ����!%��% ' �(�1 &�� rij � R�, 
� �) ������ &������"��� ���&%� � +��� ��$'� ������. , ����) ��($�%) R� = 14 Å. ,'��" �����-
������ +���#�� !���'(�� ��"� �������%�� –0,72 � 1,44 ''��/!��� "�% MEI4 � MEI5 ���������-
�����. ��&�!��!, $�� ������� MEI5 ��8�� &��!������ � &��#��!!� CHARMM [ 95 ].  

���$��� &����"����� � &�!�0�1 &����������) ��$������� �� 320 &��*�������) %"��)  
� ��&����������! &��������������� "�'�!&���*�� (8 "�!����) [ 13 ]. ��% "����@���% ���!�-
"���!�$��'�#� ���������% '�@"�� �����!�� ��&������ 8 !�������� (� ���$��� �� �"�( !���-
'(�( ��"�) ��&������ &� &��*�"(�� �����&�����. B��"������������ �����'� "�% (���"����% 
#������������� � )�"� ��&������% 40 !�������� ��&������ � ���$��� �� �"�( !���'(�(.  

, *���!, ���$���% ���!�"���!�$��'�) )���'�������' ��"�, &��($����� � &�!�0�1 &�-
���*������) 6(�'*�� MEI4 � MEI5, )���8� ��#���(1��% � � ���(������!� ���$��� !���"�! 
?����"�, � � +'�&���!��������!� "����!� (�!. �����*(). ��!���!, $�� MEI4 ���'���'� ����-
@��� ����$��( "�+��'���$��'�� '��������, � MEI5 — ��&���( ��&�����%.  

���(������ "�% ���('�(���) )���'�������' ��#�%"%� ���$������� )(@�, &��$�! ( MEI5 
���!���� ����� �������, $�! ( MEI4. 	�', ��*���%*�� �W� &�� r = R� = 14 Å, )���8� ��"��� 
�� #��6�'� "�% MEI4, � ��($�� MEI5 �!�1� ����8(1 �!&���("( � ���&�������%1��% �� ���$�-
������� ������%��� (���. 14). ,������������ ����6�'�� &�� r = R� = 14 Å, � "�% MEI5 � &�� 
r = 2R� = 28 Å �!�1��% � �� ���. 15, #"� &��"�������� ������!���� GK(r).  

����!�������� ��8� &��!��� &�'�����1�, $�� ��&���������� �'�!&�'���)� &����*����-
��) 6(�'*�� u(r), !�������� ����!%0�)�% ' �(�1 �!���� �� ����� &����� &������"��� &�� 
r � R�, "�% �&&��'��!�*�� +��'��������$��'�) ����!�"������� � �����!�) � BK� &�����%�� 
"����$� &���!��!�#� "�% &��'��$��'�#� &��!�����% (����% ��������$����� ���(������� !�-
"���������%.  
 

    
 
���. 14. gOO — �W� ���!�� '������"� � �����!� �� 
18562 !���'(� ��"� SPC/E [ 42 ], ����$������� 
� ��&����������! &����*������) 6(�'*�� MEI4, 
     MEI5 [ 93 ] � !���"� ?����"� (EW, �!. ���. 1) 

 ���. 15. U�����!���� ����$��� 6�'���� 
��'�(-
"� GK �� r — ��"�(�� �6���$��'�� �������, ���-
�!�������!�� &�� �#� ��$�������. ��"���-
        �(�!�% �����!� �� @�, $�� � �� ���. 14 
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�)����(���� �����	� 
*�������	�
�, ������� +�������
���, 

����!����! '�!&�'���� �6���$��'�-��!!����$��� ���&��"������ ���%"� � &��������1 

�(r) = 0 "�% r > R� � �(!!����� ����$���� 
C

2

0
4 ( ) 1.

R
Q r r dr� � � � ��  , &����������� � ���8��� 

������� �6���$��'�� &����)�����, �#����$���10�� +�� ���%@����� ����'�, �("�� #�������-
�����% +��'���$��'�� &����*��� out

1( ) .Q r
r

� � �  ,���@���� "�% &����*���� ��(��� ����'� !�@-

�� &��($���, "�����(% '�' � ������� #���� "����� ������ &�� ����"� �����#�$��� 6��!(�� "�% 
#�(�����'�#� ���&��"�����% ���%"�. ���', �!��!:  

C
2 2

in
0

1 ( )( ) 4 ( ) .
Rr

Q

r

Rr R R dR R dR
r R


 ��
� �� � � � 	
� �
� �
� �  

E��� � *���� ����'� &�!������ ��$�$��� ���%" q = 1, �� �(!!����� &����*��� +��� �����!�  

Cin

C

1 ( ),
( )

0,

Q
Q q r r R

r r
r R

	
� 	 � % � � �
 )�

 

�����!���$��'�� &��($�� �#����$���� ����#� ��"�(�� "������% ����$���� R�.  
,!���� 6��!�����#� &�"���� &���!����� &����*������) 6(�'*�� ��&��� ����)�"�!� (�-

�������� 6(�'*�������(1 ������!���� &�������� ���&��"�����% ���%"� � +'�����(10�) ��-
��'�), ����&�$���10(1 �&��!������ ��$������ ��A�!� ��$������� � ��"�@����� ���(������� 
!�"���������%. , ����$�� �� !���"�� &�%!�#� �#����$���% "��&����� +��'��������$��'�) 
����!�"�������, ����!�������) � &��"�"(0�) #����), &�")�" �� ������ +'����������% %��%-
���% ����� �����������!, &��'���'( � ��! ����@��� �������� &��*���� &������&��"�����% 
���%"��, &����)�"%0�� � !�'���'�&�$��'�) ��A�'��). L���� ��#�, �!���� +��'�����������-
����� �������� %$��'� ����&�$����� �(0���������� &����"�$��'�) ��8���� (�������% B(��-
���� � !�"��%) � BK� (�!. #���( � &����*���� ?����"�).  

B������8�! &��!���! �����!� �������#� !���, � '������ ������(���% &����� +'������-
�����, %��%���% ���%@����� �6���$��'�� '��"�������. L���� ���@��� (!��#��������) '����-
�('*�� ��)�"%� &��!������ &�� ������� "����) �����%��% +��'������ ���!�!� '��������$�-
�'�) ��0���� (�!. ���. 58 � 59 � [ 96 ]). B�������� ����*�������#� �"���$��#� ���%"�, �����-
!���� ���&��"������#� &� �6��� ��"�(�� R�, !�@�� �������� � ��"�:  

C2
C

1( ) ( ).
4

r r R
R

� � � � �
�

 

,�&����� ����#��������� �-6(�'*�� � 6��!(�� "�% in ( ),Q r�  &��($�! &����� ������� ��-
'�!�#� '����'�"�����(10�#� &����*����:  

C1
C

C

1 1 ,
( ) ( ) .

0,

PF Q q r R
r Ru r r

r R

	
� � % � � � �
 )�

 

, "����! ��($�� !�@�� ���� &����� ���@��� ����"������ ����@���% "�% &����*����� ��$�$-
��#� ���%"� � &������&���@�� ���%@����� �6���. _���, $�� �6���$��'�� +'����������� "��� 
&����*�����(1 6(�'*�1 ��&� ��"���(��� &����*����.  

E��� +'�����(10�� ����'� &��"�����%�� ����� �����!���� ���%@����� 8�� � &��������1 
���%"� 3

C

3( ) ,
4

r
R

� � �
�

 ��, ��%� ����#���� � in ( )Q r�  � "������ �'��" ��$�$��#� ���%"�, &��($�!  
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������ ������� '����'�"�����(10�#� &����*���� 
2

CPF2 3
CC

C

1 3 ,
( ) ,22

0,

r r R
u r r RR

r R

�
	 � % 

� �
 )�

 

����$�10���% �� &����*������� 6(�'*�� !���"� ���'�����#� &��% �� ��"��#�10(1� '��-
�����(. B��'���'( � &����*���, � �#� &����% &������"��% ����0�1��% � ���� &�� r = R�, !�@�� 
������� uPF2(r) ' !�"�6�'�*�%! ��&� ��"���(��% �����.  

�!��@�� uPF2 �� 8r, !� &��($�! ����@����, �!�10�� ���!������� ���%"�. B���� "�����% 
�� ��A�! 8��� ��"�(�� R� � ����0���% ���'�, � ��8�! ���&��%@���� �("�� �0� �"�� ������� 
��1"( '���$��#� ���&��"�����% &�������� +'�����(10�#� ���%"�:  

3

3
C CC

C

3 32
( ) , .

0,

c

r r
r r RR RR

r R

� 
 �
 � � �� � 	 � �� � %� ��� � �� � 
) �

 

, ����$�� �� "�() &��"�"(0�), +�� ���&��"������ ����!���% �!���� �� ����� &����� &��-
����"��� ' �(����! ���$���%! &�� r � R�. ����� ��%� ����#���� � in ( )Q r�  � "������ �'��" ��-
$�$��#� ���%"�, &��($�! ������ ������� '����'�"�����(10�#� &����*����:  

2 3 5

CPF3 3 4 6
C C C C

C

1 12 4 3 2 ,
( ) ,5 5

0,

r r r r R
u r r R R R R

r R

�
� 	 � 	 % 

� �
 )�

 

�&����� �&(���'������#� � ������ [ 97 ] � ����� '�!&�'���� 6��!� ��&���. ��% +��� &����*�-
������ 6(�'*�� )���'����� ��, $�� ��� ����!���% &�� r � R� ' �(�1 �!���� �� ����!� &�����, 
������ � ������� &������"��!�.  

E��� &�������� +�( &��*�"(�( �0� ���, ��$�� � (!��@���% uPF3 �� 21r, �� !� &��"�! ' ���-
&��"�����1 &�������� +'�����(10�#� ���%"�, ����@�10�!(�% 6��!(���:  

3 4 6

3
CC C C CC

C

63 12 21 4 3
( ) , .5 54

0,

r r r r
r r RR R R RR

r R

� 
 �
 � 
 � 
 � � �� � 	 � 	 � � � � � �� � %� ��� � � � � � �� � 
) �

 

?��!( �������( &�������� ����$��� &����*������% 6(�'*�%  
2 3 5 6 8

CPF4 3 4 6 7 9
C C C C C C

C

1 63 21 63 42 9 7 ,
( ) ,20 2 5 5 2 20

0,

r r r r r r R
u r r R R R R R R

r R

�
� 	 � 	 � 	 % 

� �
 )�

 

����!%0�%�% &�� r � R� ' �(�1 �!���� � &����� &%���'�� ����) &������"��).  
B����*������� 6(�'*�� ���#� ��&� !�@�� &��($���, ��&����(% 6��!(�� �� ������ [ 98 ]. 

������ ������� &��"�����%1� ���&��"�����% ���%"�, $�% &�������� ����0����% � ���� �� ����-
'� &�� r = R�, �� � &�� r = 0, �!����(% +66�'� ���������% +'�����(10�#� ����'� �� ������� 
&�����������, ����!��!�� +'�����(�!�� $����*��. ,��&����(�!�% "�(!% ��'�!� ���&��"���-
��%!� �� [ 98 ]:  

2
1 C6

C

15( ) ( )rr R r
R

� � � �
�

  �  
2

3
2 C8

C

70( ) ( ) .rr R r
R

� � � �
�

 

� �2 &�� r � 0 &�!�!� ��!�� 6(�'*�� � ���� ����0����% � �� &����% &������"��%. ,�%� ����-
#����, &��($�! �0� "�� �������� &����*������) 6(�'*��:  
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3 4 5

CPF5 4 5 6
C C C C

C

1 2 5 6 2 ,
( )

0,

r r r r R
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 )�

 

(&�� r = R� ����� �(�1 &����*��� � �#� &����� ��� &������"���) �  
4 5 6 7

CPF6 5 6 7 8
C C C C C

C

1 2 14 28 20 5 ,
( )

0,

r r r r r R
u r r R R R R R

r R

�
� 	 � 	 � % 

� �
 )�

 

(&�� r = R� ����� �(�1 &����*��� � �#� &����� $����� &������"���).  
B�� !�"���������� �����! � ���(����! �(!!����! ���%"�! ' ����@���%! "�% &����*�-

�����) 6(�'*�� ����)�"�!� "������� ���!�����$�(1 '�������(, ����&�$���10(1 ��������� 
�(�1 ���"��#� &� �������� %$��'� ���$���% +��'���$��'�#� &����*����. ��% PF1—RF6 +�� 

'�������� �����: 
2
C2

3
R
V
�

� , 
2
C2

5
R
V
�

� , 
2
C

5
R
V

�
� , 

2
C7

55
R
V

�
� , 

2
C5

21
R
V

�
�  � 

2
C2

9
R
V
�

�  ��������������.  

����"�! �����-
���� ���� &����"��� !�"���������� 8���� �����!, ��"��@�0�) � ��-
������ %$��'� ("���� ����� �8,2 �!) &� 18562 !���'(�� ��"� SPC/E [ 42 ]. ��"��������8���% 
�����!� ����$����� "�(# �� "�(#� ����'� ��"�! &����*������� 6(�'*�� (PF1—RF6 � R� = 
= 14 Å), ��&��������8���% "�% ���$��� +��'��������$��'�� +���#��. ,'��" ����������� +���-
#�� !���'(�� ��"� "�% 8���� ��������� PF1—RF6 �������%�� 0, –0,0145, –0,1174, –0,3103, 
0,0008 � 0,0033 ''��/!��� ��������������. ��% "����@���% ���!�"���!�$��'�#� ���������% 
'�@"�� �����!�� ��&������ 10 !�������� (� ���$��� �� �"�( !���'(�( ��"�) ��&������ &� 
&��*�"(�� �����&�����. B��"������������ �����'� "�% (���"����% #������������� � )�"� 
��&������% 50 !�������� ��&������ � '�@"�� !���'(���. ���$��� &����"����� � &�!�0�1 
&����������) ��$������� �� 320 &��*�������) %"��) � ��&����������! &��������������� 
"�'�!&���*�� (8 "�!����) [ 13 ].  

	��!�"���!�$��'�� (�!. �����*() � ���('�(���� (���. 16 � 17) )���'�������'� ���) ���-
��!, �� ��'�1$����! �������� � &����*����! PF1, ��)�"%��% � �$��� )���8�! ��#����� � +'�-
&���!��������!� "����!� � ���$���! �� ������ !���"� ?����"�. , �#�(&&� ��"����� PF2—
RF6 ���)("8�� ���(����� ( PF2. 
�������% �W�, ����$������) � ��&����������! +��#� &����-
*����, �!�1� ������������ ����'(1 �!&���("( � ���&�������%1��% �� ����8�� ������%��� 
(�!. (����$����� 6��#!��� gOO(r) �� �����'� ���. 16), � �� #��6�'� GK(r), ����������(10�! 
PF2, )���8� ��"�� ������������� ����6�'� &�� r = R� = 14 Å (�!. ���. 17). ���"(�� ��!�����,  
 

 
 
 

 

���. 16. gOO — �W� ���!�� '�-
�����"� � �����!� �� 18562 !���-
'(� ��"� SPC/E [ 42 ], ����$����-
��� � ��&����������! &����*�-
�����) 6(�'*�� PF1—PF6 � !�-
            ��"� ?����"� (EW). 
�� �����'� "�� � ����8�! (����$���-
            �! 6��#!��� "�% r > 7 Å 
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���. 17. U�����!���� ����$��� 6�'���� 
��'�(-
"� GK �� r — ��"�(�� �6���$��'�� �������, ���- 
                  �!�������!�� &�� �#� ��$�������. 
��"����(�!�% �����!� �� @�, $�� � �� ���. 16. K��6�- 
                         '� PF4—PF6 �� &�'����� 

 
$�� �� ������!���� GK(r), ����$�������  
� &��!������! PF1, �����#�$��� %�����% 
����1"�1��% � $�����) !����) � ���������! 
� 14 Å. ����� GK(r) "�% &����*����� PF3—
RF6 �$��� &�)�@�, &�+��!(, $���� �� ��#��-
!�@"��� ���. 17, !� �������� �� ��! ����'� 
#��6�' "�% PF3.  

�����% �� ��!����� (�!. ���. 17), ���'���'� '�($� &� ��������1 � '����!� "�% PF1—RF6 
&��)�"�� #��6�' GK(r) &�� ��&���������� &����*���� ?����"�. 	�! �� !���� +�� ���)�@"���� 
�� � '��! ��($�� �� ��%���� � ����$��! '�'�)-���� ��A%��� ( ���(@"��!�) � +��� #���� &����-
*������) 6(�'*��. ���� � ��!, $�� � ���$���) !���"�! ?����"� !� ������� ������(1 %$��'( 
� �"��� !���8�� "����� �����, &�+��!( ����8�% �'������ ������ ���$���% 6�'���� 
��'�("�  
� !���8�� �����!� ���#� ��8� ����@��� 6�'� ���(�����% ������!���� "�+��'���$��'�� '��-
������ �� ���!���� �����"(�!�#� ��A�'�� (!�"���). 
�' &�'���� "�&����������� ���$�� 
(113625 !���'(� ��"�, ���"��� ���!�� ����� �������� %$��'� 15,05 �!, &����*��� PF3), '��-
��% GK(r) ��'@� ��@���% �� ��0(1 ���!&���(, �� ��&��� �� ����% ��8��� ��$�' &���#��� (��-
$������ ($����', r < 15 Å, �� ����!�������!). �� ��������� +��#� !�@�� �"����� ����" � ��!, 
$�� &��%����*������ ���!(0���% � ��"� ���()�1� ��8� �� ������%��%) ���8� 7—8 �!.  

��&���������� ���(������� ���$���� "�% &��� PF3—PF4, � ��'@� "�% &��� PF5—PF6 ('�-
������ �� �(0���������� ���"��*�� ' �) ()("8���1 &�� (����$���� #��"'���� &����*������� 
6(�'*��. B���8���� #��"'���� ��&�%@���% "�() ����� ��&����@"����% � ����!�������!�! 
��!� ��($�� �����! ���� ����'�) ' �(�1 ���$���� &����*����. , ���1 �$���"�, +�� ��"��  
' ��'��0���1 �������� ��"�!����� � ���������1 ����!�"������� � ����"��!� $����*�!�. 
��@�� �'�!&���������� +��� ��#������� +66�'�, (����$���% R�, �� ��#"� ������ �������% 
�'������ ���$����. 
��!� ��#�, ��-�� ����$�% "�&����������) $����� � ����'�) ���&���� r 
��$������� ���$���� 6(�'*�� PF4—PF6 ����!��� �� 15—20 % ����8� ���!���, $�! � ��($�� 
PF3.  

*����(���� 

B�"��"% ���#, ��!���!, $�� '����'�"�����(10�� &����*������� 6(�'*��, &��($�����  
� ��!'�) ��0�� '��*�&*�� � ����������*�� ���%"�� � BK� (!���" +'����������%, �!. ��8�), 
!�#(� (�&�8�� &��!��%���% � !�"���������� ��"� � ��"��) ��������� ���&���!����. , &���-
�( +��#� ����"� (��"������� #����%� ���(������ ���$��� ���!�"���!�$��'�) � ���('�(���) 
)���'�������' ��"�. ���"� ����!�������) 6(�'*�� +��#� '����� ����($8�! �� ���) ����8�-
��%) ��������! %��%���% PF3 [ 97 ]. 
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