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� ������ ������������ ���!�"���� #����$�����$% ���&���� �������$% '�(��#��� ���� 
$� ��)�#��* (��+$'!��&$/ ($��#���� ����	, ��
��	 $ �
�!�	) #�����# #���(!�%���/ 
�$��#$($. ��% ���$#���/���$% #�7�! #���(!��#$ ���� $����"�����$ ��� �����&$��� 
�7���(�'�� �$��: TIP4P $ TIP5P. 8��#���$; $��#���� �������%�$ <���� #���$&! ��%�-
����$ '��+� ���($ ���������* ��%��/. � *��� <$������'� =(����$#���� !����������, 
<�� $���(� �$���#���, ������7�;>$/ +�!(�!�&$$ ��$�� ��%�$ #�7�! #���(!��#$, ��-
��� ���% ��*�7$# ������# ��% ���* $�����!�#�* ��<��"��* $��#���� (�������. ����-
�!7��� ���$�$#���" ���&���� �������$% (������� �� $����"�!�#�'� �����&$��� ���$#�-
��/���$%. �������� ������$ �����/ =���'$$ (�������, (����!; #�7�� ������$ ( +��� 
�����������$% (�������, '�� ����������� $��#�� ����	 � ��!<�� �����&$��� TIP4P  
$ $��#�� ����"� ��% �����&$��� TIP5P. ?�(�����, <�� � ������$ =���'$/, �����%>�/�%  
( (���$7$�(�/ +��� (�������, ��% ���$* �����&$���� *���(����� $��#���, $#�;>$� 
(��"&���� $ �$��/��� ���!(�!��. 
 

 � $ % � � & �  ' � � � �: (������� #���(!� ����, �������$� '�(��#��� ����, $���(� 
�$���#���, +������ ����*��� � (�������*, $��#��� (�������� ����. 

�������� 

������ � ��#, (�($# ������# ���$�*��$� �������$� � $���$�������* ���#��* $ #���(!-
�%���* (�������*, �������% ��(����# [ 1 ]. ����$#��, � (�������* ���#�� ���'������* '����, 
�����������* �� �<�� ���-���-����"���� ���$#���/���$%, �������$� $#��� ���$ ����������$. 
��% ��($* (�������� � <$������# =(����$#���� ���� �����!7��� ������" ���!>��������$% 
+��: (���$7$�(�/ $ (���$������/, <�� ����7����% �� �������$$ (����$<��($* (�$��* [ 2 ]. ?�-
�$#��$� #�*��$�#�� �������$% $ ��#�����$% � #���* (�������* #���(!� ���� %��%���% �(�!-
��"��# ��% ���&$��$���� � �����* ������%* *$#$$, +$�$($, ��!( �� �(�!7�;>�/ �����. 
�($� 
���!(�!���� +��#� ���������;� ��$ ��* $�$ $��* =���'$%* (�������, �� �����/ #�#��� �� 
��%�����. 8�(��#�� ���� ��$���(��� ������ ��$#��$� (�( ��7��/ $ $��������/ +��'#��� 
(�$�����$<��(�/ ��C��($ �"�� Ih [ 3 ]. ����!�� ��#��$�", <�� ��% (�������� #���(!� ����, (�-
����� ���������� �� �<�� ���������* ��%��/, (����$<��($� (�$��� �� ��#�����$�!;� ������-
�����/, (�( � ��!<�� ���-���-����"����* (��������. �� =��#, � <�������$, !��#$�����% � ����-
��, � (�����/ $�!<�;��% +������ ������>��$% �����#��� ���� [ 4 ]. ������ ������ [ 4 ] ���-
&��� �������$% � �����#��� ���� ������'�;� (����$+$&$�����" (�( ��������/(! ���($ ����-
�����* ��%��/ � �����# �����/ =���'$$ �$���#�. ��% ����<$, (�����% ��C����% � �����%>�/ 
������, ������ (����$+$(�&$$ ���&���� �� %��%���% ��$�&$�$��"��#, ��=��#! ������ ��<�$ 
���#�7��# ��$#��$�" ��>���$�%��/ � ����$$ (�������� ���#$� ��	��
��
 ��% $�!<��$% 
���!(�!���/ $��#��$��&$$ � '�(��#��� ����. 
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����$ $������������/ ���'�� ���#% �� ���� ��$��'� #���$%, (�($� ���!(�!���� (��+$'!-
��&$$ ($��#���) ����<�;� '�����"��#! #$�$#!#! =���'$$ '�(��#��� ����. ����$<��� #����$, 
��$����;>$� ���$#���/���$� #�7�! #���(!��#$ ����, �����$ ��$�&$�$��"�� ������ ���!(-
�!��: ���$ $� �$* ���$ (���$��������#$, ��!'$� — ��)�#��#$. F��'����% !�$�$%#, ��$��-
7����# $�����������%#$ � �������$� '��� ��% ��%����$% =��'� �������, ��'���% #� #�7�# 
���������"�% �� ��#, <�� ��$����� !���/<$��#$ ���!(�!��#$ $���$�������'� '�(��#��� ���� 
%��%;��% ��)�#��� $��#��� �$�� ����	, ��
��	 $ �
�!�	 � ��$�($#$ =���'$%#$ ��(��"��* 
#$�$#!#�� [ 5 ]. M�$ ���!�"���� �������7���� (�( =(����$#�����"��#$ �����#$, ��( $ ��-
�!�"����#$ #����$�����$%. 

����� ���&��� �������$% '�(��#��� ���� $�!<���% ��% (���$��������* ((��"&���*) ���!(-
�!� (������� [ 6, 7 ]. � <�������$, � ������ [ 6 ] ���$ �������� ������$ =���'$/ '�(��#���, ��-
��������!;>$� (���$������/ $ (���$7$�(�/ +��� $ ����*����#! �����%�$;, ��% (�����'� $�-
���"�!���% ���#$� �

���	��
��
. 	�# 7� ���� ��(�����, <�� ���(�$<��($ �� ���/ ������$ 
=���'$/ (������� $��#��� � (��"&���#$ (��+$'!��&$%#$ ��$����� ����%���. ����$(��� ����-
�������/ ������: (�($� $��#��� �!�!� ����������" ��$ �������$$ $���$�������'� '�(��#��� 
���� $� �����* ��<��"��* (��+$'!��&$/? Q��"; �����/ ������ %��%���% $�!<��$� �&����$%, 
�� (�����#! ���$�*��$� �������$� '�(��#��� ����, $ �'� ���$�$#���$ �� �����&$��� ���$#�-
��/���$% #�7�! #���(!��#$ � (�������. 

������, ������ � ���(���  

?��&��� �������$% '�(��#��� ���� $�!<��$ #�����# (����$<��(�/ #���(!�%���/ �$��#$-
($. ��% ��$���$% ��$7��$% <���$& � (������� $����"�����$ ����!;>$/ ���*��. ?!��" (������ 
�����$� $� Na ���#��. �����# ���$!�-��(���� ri(t), ��(���� $#�!�"��� pi(t) $ #���� mi(t) ���#�� 
(�������, '�� 1, ,ai N�  t � [0, t0], t0 — ���#% #����$�����$% ����(���$$. 	�'�� '�#$�"���$�� 
��(�/ �$���#� $#��� �$�: 
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'�� U(r1(t), …, rNa(t)) — �����&$��"��% =���'$% ���$#���/���$% <���$& � (�������.  
�$���#! !������$/ ��$7��$% � '�#$�"���$���# (1) ��C��$ � $����"�����$�# ���������/ 

�*�#� ����� � ��'��$�#�# RATTLE ��% !<��� '�����#��* ��%��/ (7���($* (���������*) [ 8 ]. 
����� �����&$���� TIP4P [ 9 ] $ TIP5P [ 10 ] ��%��� � ��#, <�� ��$ *���C� ����(�#�������$ ��-
�% ��% ��$���$% ���$#���/���$% #�7�! #���(!��#$ ���� � 7$�(�/ ����. ����(� ��% $���$��-
�����'� '�(��#��� ���� $��#��� '�����"��'� #$�$#!#� $#�;� ������ (��+$'!��&$$: ��)�#-
��� ��% TIP4P $ (���$��������� ��% TIP5P �����&$���. �(�7���% �$ =�� ����$<$� �� �&����$$ 
�������$% '�(��#��� ����? 

� ������ $����"�����$ ����!;>$/ (�$���$/ ���������/ ��%�$. �<$���$, <�� ���������% 
��%�" #�7�! #���(!��#$ ���� �!>����!��, ���$ ������%�$� rOH #�7�! ���#�#$ ($�������  
$ �������� �����* #���(!� $ !'�� �O…OH, �����������/ ���#�# �������� ����/ #���(!��  
$ (���������/ ����/ OH ��!'�/ #���(!��, �� �����C�;� �������* ���<��$/ (rOH � 2,6 Å  
$ 120 � �O…OH � 180	 ��������������) [ 11 ]. 
������ �<$����% ������C$#�%, ���$ ���� $� =�$* 
!����$/ ���!C����" � ��<��$� ���#��$ 
 > 5 ��. 

H$������/ =(����$#��� ������$��% � ����#����#$, (������ $����"�����$�" � ������ [ 6 ]: 
��$�� ����(���$$ t0 = 1 ��, C�' $���'�$�����$% ���������/ �*�#� �t = 1 +�, (��������$�����" 
�����/ =���'$$ ���������" � �������* ���<��$/ 10–3 =�. ��% (�7��/ =���'$$ ����<$�����$ �� 
10 ����(���$/. 

��% ��'$����&$$ ���&���� �������$% $���$�������'� '�(��#��� ���� $����"�����$ $���(� 
�$���#��� [ 12 ] — ����#���, *���(���$�!;>$/ �����;; �����$���"�!; �#��$�!�! (�����-
�$/ ���#��: 
 
 



������ �	��
	����� 
����. 2015. 	. 56, \ 1  61

2 2 1/2( )2(OO)= ,
( 1)

m ij ijN
i j

m m ij

r r
N N r�


 � � 
 �
�

� 
 ��  

'�� rij — ������%�$� #�7�! i-# $ j-# ���#�#$ ($�������; Nm — <$��� #���(!� ����. �<$�����%, 
<�� (������ ������������ �������$�, ���$ $���(� �$���#��� �����C��� ����'���� ���<��$� 
�(OO) � 0,1. 

8�����&$; ��%�����* ��<��"��* #$(�������%�$/ (������� ��!>�����%�$ �� ����!;>�/ 
�*�#�: ���<��� ������$�$ ��$�( ��(��"��* #$�$#!#�� �����&$��"��/ =���'$$ (������� (U0) 
#�����# ����������'� ��#���7$���$% �$���#� [ 13 ]. ��(���� ��<��"��* $#�!�"��� (�����-
���"��'� ��$7��$% ���#�� (pi(0)) ���$���$�" � ��#�>"; #����� �����-
����. ?�$ =��# ��$-
�$#��$ �� ��$#��$�, <�� &���� #��� (������� �������% ������$7��#, $ (������ �� ���>����% 
(<�� ����������!�� �!����# ���<��$%# �����'� $#�!�"�� $ �����'� !'����'� #�#���� �$���-
#�). ��<��"�!; =���'$; (������$/ 0

0( )kE H U� �  �������$ � C�'�# 0
kE�  = 0,1 =� � $�������� 

0,1 =� � 0
kE  � 1,0 =�. F���� �������� �*�#� '�����&$$ ��<��"��* !����$/ ������������ � ����-

�� [ 5 ]. 8��#���$; $��#��� +$(�$�����$ <���� #���$&! ��%�����$ '��+� ���($ ���������* ��%-
��/ [ 14 ]. ����$&! ��%�����$ '��+� ����$�$ ��� !<��� ���������$/ ���������* ��%��/ $ ���-
������������/ ��$����&$$ #���(!� �����$���"�� ��!' ��!'�, ��($# ������#, �� �������" ���-
�$<$/ #�7�! ���������������#$ (��+��#�&$%#$ ����'� $ ��'� 7� $��#���. 
��+��#��� '�(-
��#��� ����, ����$#��, ��($� (�( �

���, �	��	 $/$�$ �����-�	��	, $#�;>$� ����!; ���-
�����������!; ���!(�!�!, �� ��$��(���� ������$�, � ���&���� ��<$����$/ !<$�����$�" (�( 
��$� $��#�� — ����"�. 


�)*�+���� � �( ���*-����� 

���!(�!�� $��#���� '�(��#��� ����, ���!<����� � �����/ ������ $ ����������!;>$� #$-
�$#!#�# �����&$��"��/ =���'$$ ��% ��)�#��* (��+$'!��&$/, ������������ �� �$�. 1. ��#�-
�$#, <�� =�$ ������ ��*��%��% � ��'���$$ � ���!�"����#$, ���!<����#$ ��!'$#$ $����������-
�%#$ [ 15 ].  

�� �$�. 2 ��(����� ���<��$% $���(�� �$���#��� � ���$�$#���$ �� �����/ =���'$$ '�(��-
#��� ���� ��% ���$* �����&$���� ���$#���/���$%. 
�( #�7�� �$���" $� �$�. 2, ����' $��#��$��-
&$$ (�������, (�����/ ��$�%�� �&��$���" $���(��# �$���#��� � �(OO) � 0,1, ����������!�� ���-
��# ���<��$%# �����/ =���'$$ �$���#� ��% TIP4P $ TIP5P (E � –1,75 =� ��% TIP4P $ � –1,6 =� 
��% TIP5P). M��� ���!�"��� (�����$�!�� � ���!<����# ����� ��$ $�!<��$$ ���!(�!���/ $��#�-
�$��&$$ '�(��#��� ���� $� (���$��������/ (��+$'!��&$$ [ 6 ]. ��7�� ��(7� '����$�" � #���-
�����# �������$$ $���(�� �$���#��� �����" �� =���'$/ (�������, ��$ (�����* ���� ��+$(�$-
������ �'� +��'#����&$%. �� �$�. 3 $ 4 ��(����� ���!�"���� #����$�����$% �������$% '�(��- 
 

 
 

���. 1. ��$����� !���/<$��� ���)�#���� $��#��� '�(��#��� ���� $ =���'$$  
��(��"��* #$�$#!#�� (E�#) ��% �����&$���� TIP4P $ TIP5P 
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���. 2. `��$�$#���" $���(�� �$���#��� �(OO) �� �����/ =���'$$ E���� (=�) (������� ��% ���* $��#����  
                                  (����	, ��
��	 $ �
�!�	) $ �����&$���� TIP4P (	), TIP5P (�) 

 
#��� ���� $� ���* $�����!�#�* (��+$'!��&$/ ��$ �����* �����&$���* ���$#���/���$% $ �(��-
��# $��#����, ���$ (�����* ������$�$ 5 % �� ����(���$$. 
�( �$��� $� �$�!�(��, ��% ����'� 
$ ��'� 7� �����&$��� ���$#���/���$% �� ��+$(�$������ ��$�&$�$��"��'� ����$<$% � �&����$-
%* �������$% $� �����* ��<��"��* (��+$'!��&$/ (�������. ���#���% �� ��, <�� � =(����$#���� 
$����"�!;��% �����&$��� ����'� ��#�/����, ��$����� ����%���� ���!(�!��, <���� (������ 
���*��$� �������$� (������� ��$ !���$<��$$ �����/ =���'$$, ����$<��. ��% �����&$��� 
TIP4P � ���#�7!��<��/ ������$ =���'$/ ����������� (��+$'!��&$% ����	, ��% TIP5P — (��-
+$'!��&$% ����"�. M�� ������" #�7�� ���" ���������� (�( (���$7$�(�% +��� (�������, (�'�� 
 

 

 

���. 3. ���% (%) $��#���� ��$ ������-
�$$ '�(��#��� ���� $� (��+$'!��&$/
����	 (	), ��
��	 (� ), �
�!�	 (�) ��% ��-
                      ���&$��� TIP4P 
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(������ �����%��� ����*��$� $� ����/ ���!(�!���/ +��#� � ��!'!;, ��$ =��# ���#% 7$��$ 
$��#��� ���"$�!���% �� ��$�$& �� ���%�(�� �$(���(!��. 

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

 
 

���. 5. ���% ��!'$* $��#���� ��$ �������$$ '�(��#��� ���� $� (��+$'!��&$/ ����	 ��$ �����&$���  
                                                          ���$#���/���$% TIP4P (	) $ TIP5P (� ). 
���#��� �5+1(6)� $ �5+1(7)� ���������%;� ����/ &$(�� $� �%�$ #���(!� ���� � ��������$�# ����/ #���(!��.  
� �����# ��!<�� ���!(�!�� $#��� C���" ���������* ��%��/, �� �����# — ��#". ���#��� �
#

	 $ �
�!�	-1 $#�;� 
��)�#��� (��+$'!��&$$ (�
�!�	-1 $#��� ����#" ���������* ��%��/). ���#��� �4+2� — &$(�� $� <�����* #���(!�  
                                                                            ���� � ��������$�# �>� ��!* 

 

 

���. 4. ���% (%) $��#���� ��$ ����-
���$$ '�(��#��� ���� $� (��+$'!��-
&$/ ����	 (	), ��
��	 (� ), �
�!�	 (�)
             ��% �����&$��� TIP5P 
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$ 4 ��$ ������<��� (�( ���!'$��, $* ����������$� ��+$(�$������ ��$ E���� > –1,4 =� �����" �� 
=���'$/, ��$ (�����* (������ +��'#���$�!��. 	$�� $��#���� (���!'$��) $ $* ���$ ����7��� 
�� �$�. 5. ����!�� ��#��$�", <�� ��% ���$* �����&$���� � �����/ ������$ =���'$/ (E���� > 
> –1,4  =�) �!�!� ����������" $��#��� � (��"&���#$ $ �$��/��#$ ���!(�!��#$. ��% ��$#��� 
�� �$�. 5 ������7��� $��#���, �����!7����� ��$ �������$$ '�(��#��� $� (��+$'!��&$$ ���-
�	. ���!�"���� ���<���� ��(����$ �������� ���$�$#���$ ��$ �������$$ (������� $� (��+$'!-
��&$/ ��
��	 $ �
�!�	. 

)�
�/����� 

?��!<����� ���!�"���� ������%;� ������" ����!;>$� ������. ��<��"��% (��+$'!��&$% 
$��#��� ��$%�� �� �&����$/ �������$% (������� ��$ �����"C$* =���'$%* ����!7���$%, (���-
��� #�7�� ������$ ( ������$ =���'$/ (���$������/ +��� (�������. 
������ �!>��������� ���-
#% (���%�(� ����� �$(���(!��) ������$� � ����# $� !���/<$��* $��#����. ���"��/C�� ����-
C��$� =���'$$ (������� ��$���$� ( �!>��������# ����$<$%# �&����$�� �������$% � ���$�$-
#���$ �� $����"�������'� �����&$��� ���$#���/���$% #�7�! #���(!��#$. ?����&$�� TIP4P 
�����(������� ����������$� ��)�#��* (��+$'!��&$/ �$�� ����	, � �� ���#% (�( �����&$�� 
TIP5P — (��+$'!��&$/ ����"�. ?�$ =��# �(��������% �� �!>��������#, $� (�(�/ ��<��"��/ 
(��+$'!��&$$ ���$�*��$� ����'��� (�������. ?�$ =���'$%* (�������, ��$�($* ( ����'! +��'-
#����&$$, ���$�$#���" �� �����&$��� ���$#���/���$% ������$��% �����<$���"��/ $ � �$��#$(� 
���������;� (��"&���� $ �$��/��� $��#���. ��#��$#, <�� (�$���$$ ������ �����&$��� ���$-
#���/���$% #�7�! #���(!��#$ ���� � (������� — =�� ������, (�����/ �������% ��(����#,  
� ������, (������ (���;��% ���!(�!���* $��#���� (���$7$�(�/ +��� (�������, ���(�$<��($ 
���!����!;�. ������� ���!<����� =(����$#�����"��� ���!�"���� ��(�����;�, <�� ���(� ����-
�����* ��%��/ � 7$�(�/ ���� — =�� � �������# ����"	 $ "
�� [ 16 ]. ?�$�$#�% �� ��$#��$� 
=��� +�(� $ ���!�"����, �������������� � �����/ ������, #�7�� ��������7$�", <�� �����&$�� 
TIP5P ������<�$���"��� ��% ��$���$% (���$7$�(�/ +��� '�(��#��� ����, *��% �� �����(���-
���� ���*#����* (��)�#��*) (��+$'!��&$/ ��% =���'$/, ��$�($* ( =���'$$ '�����"��'� #$�$-
#!#� (�������. 
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