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ÌÎÍÎÌÅ�Û H2O Â ÊÀÍÀËÀÕËÜÄÎÏÎÄÎÁÍÛÕ ÑÒ�ÓÊÒÓ� ÂÎÄÛÑ. Ì. Ïåðøèí a*, À. Ô. Áóíêèí a, Â. Ë. �îëî b**aÈíñòèòóò îáùåé �èçèêè èì. À. Ì. Ïðîõîðîâà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê119991, Ìîñêâà, �îññèÿbÌîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èì. Ì. Â. Ëîìîíîñîâà119999, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 18 èþíÿ 2012 ã.�àññìàòðèâàåòñÿ äèíàìèêà ìîíîìåðîâ H2O â êàíàëàõ ëüäîïîäîáíûõ ñòðóêòóð. Èñïîëüçóåòñÿ ìîäåëü îä-íîìåðíîãî ðîòàòîðà, ò. å. ÷àñòèöû ñ îäíîé ïîñòóïàòåëüíîé è îäíîé âðàùàòåëüíîé ñòåïåíÿìè ñâîáîäû.Âëèÿíèå ñòåíîê êàíàëà íà äâèæåíèå ÷àñòèöû ìîäåëèðóåòñÿ âçàèìîäåéñòâèåì äèïîëüíîãî ìîìåíòà ÷àñòè-öû ñ ïåðèîäè÷åñêèì ýëåêòðè÷åñêèì ïîëåì. Â ðàìêàõ ïðåäëîæåííîé ìîäåëè èìåþòñÿ ÷åòûðå âîçìîæíûõðåæèìà äâèæåíèÿ: 1) îòðàæåíèÿ ÷àñòèöû îò âõîäà â êàíàë; 2) îäíîêðàòíîå ïðîõîæäåíèå ÷åðåç êàíàëñ �èêñèðîâàííîé �àçîé; 3) ïðîõîæäåíèå ÷àñòèöû ÷åðåç êàíàë ïîñëå ìíîãîêðàòíîãî îòðàæåíèÿ âíóòðèêàíàëà îò âõîäà è âûõîäà; 4) âîçâðàòíîå äâèæåíèå ÷àñòèöû ïîñëå ïðåáûâàíèÿ â êàíàëå è ìíîãîêðàòíîãîîòðàæåíèÿ îò âõîäà è âûõîäà. Óêàçàííûå ðåæèìû óêàçûâàþò íà âîçìîæíîñòü ñóùåñòâîâàíèÿ ìîíîìåðîâH2O â âèäå ÷àñòèö, çàõâà÷åííûõ â êàíàëàõ ëüäîïîäîáíûõ îáðàçîâàíèé.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑòðóêòóðà áëèæíåãî ïîðÿäêà â æèäêîñòè ÿâëÿ�åòñÿ ïðåäìåòîì èññëåäîâàíèé óæå â òå÷åíèå ìíî�ãèõ ëåò [1℄. Îñîáûé èíòåðåñ âûçûâàþò ïðîáëåìû,ñâÿçàííûå ñî ñòðóêòóðîé âîäû. Â çíà÷èòåëüíîé ñòå�ïåíè ýòî îáúÿñíÿåòñÿ òåì îáñòîÿòåëüñòâîì, ÷òî âî�äà, â òîì âèäå êàê ìû åå çíàåì, � îñíîâà æèçíè.Ïî ýòîé ïðè÷èíå â äèñêóññèÿõ ïî �èçèêå âîäû ïðè�íèìàëè ó÷àñòèå ïðåäñòàâèòåëè ðàçíûõ íàóê, òî÷êèçðåíèÿ êîòîðûõ ÷àñòî ðàäèêàëüíî îòëè÷àëèñü äðóãîò äðóãà. �àçíîãëàñèÿ â ýòîì îòíîøåíèè ïðîäîëæà�þò ñîõðàíÿòüñÿ. Ïðåæäå âñåãî ýòî êàñàåòñÿ ãèïî�òåçû ñóùåñòâîâàíèÿ â âîäå îáðàçîâàíèé, èìåþùèõêîíå÷íûå ðàçìåðû è ñòðóêòóðó ëüäà, òàê íàçûâà�åìûõ ëüäîïîäîáíûõ ñòðóêòóð. Íåêîòîðûå èññëåäî�âàòåëè ïðèïèñûâàþò èì ãåêñàãîíàëüíóþ ñòðóêòóðóëüäà òèïà Ih, â òî âðåìÿ êàê äðóãèå âîâñå îòðèöàþòèõ ñóùåñòâîâàíèå.Ïîëîæåíèå äåë çàòðóäíÿåòñÿ òåì, ÷òî íåïîñðåä�ñòâåííîå íàáëþäåíèå â âîäå ëüäîïîäîáíûõ îáðàçî�âàíèé ÿâëÿåòñÿ íåïðîñòîé ýêñïåðèìåíòàëüíîé çàäà�÷åé. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ îíî îñóùåñòâëÿåòñÿ ñ ïîìî�*E-mail: pershin�kapella.gpi.ru**E-mail: voislav.golo�gmail.
om

ùüþ ìàëîóãëîâîãî ðåíòãåíîâñêîãî ðàññåÿíèÿ. Ìîù�íûì ñòèìóëîì äëÿ èññëåäîâàíèé â ýòîì íàïðàâëå�íèè ïîñëóæèëà ðàáîòà [2℄, ðåçóëüòàòû êîòîðîé óêà�çûâàþò íà âîçìîæíîñòü ñóùåñòâîâàíèÿ â âîäå ëüäî�ïîäîáíûõ îáðàçîâàíèé ðàçìåðîì ïîðÿäêà äåñÿòêîâàíãñòðåì. Òàêèì îáðàçîì, âîäà ïðåäñòàâëÿåòñÿ êàêáû ñîñòîÿùåé èç äâóõ êîìïîíåíò: àíñàìáëÿ ëüäîïî�äîáíûõ �ðàãìåíòîâ è àìîð�íîé ìàññû, ñîñòîÿùåéèç îòäåëüíûõ ìîëåêóë âîäû, â �îðìèðîâàíèè êîòî�ðîé îïðåäåëÿþùóþ ðîëü èãðàþò âîäîðîäíûå ñâÿçè.Ïðè ýòîì âîçíèêàåò âîïðîñ: âîçìîæíî ëè òåì íå ìå�íåå ñóùåñòâîâàíèå â âîäå îäèíî÷íûõ ìîëåêóë, òàêíàçûâàåìûõ ìîíîìåðîâ, íå âêëþ÷åííûõ â îäíó èçóêàçàííûõ êîìïîíåíò.Íà íàëè÷èå ìîíîìåðîâ óêàçûâàåò öåëûé ðÿä ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Â ðàáîòå [3℄ èññëåäîâàëñÿòðàíñïîðò âîäû ïî êàíàëàì áèîëîãè÷åñêèõ ìåìáðàí.Ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå äèàìåòð êàíàëîâ, ïðèìåð�íî 3�A, è ñêîðîñòü òðàíñïîðòèðîâêè, íàéäåííóþ â[3℄, ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî èìååò ìåñòî òðàíñ�ïîðò îäèíî÷íûõ ìîëåêóë âîäû, ò. å. ìîíîìåðîâ. Âðàáîòàõ [4; 5℄ ñ ïîìîùüþ ìåòîäèêè ÷åòûðåõ�îòîí�íîé ñïåêòðîñêîïèè âðàùàòåëüíûõ ðåçîíàíñîâ áûëèïîëó÷åíû óêàçàíèÿ íà íàëè÷èå ìîíîìåðîâ H2O â âî�äå è âîäíûõ ðàñòâîðàõ.Â ðàìêàõ óêàçàííîé âûøå äâóõêîìïîíåíòíîé òå�1151



Ñ. Ì. Ïåðøèí, À. Ô. Áóíêèí, Â. Ë. �îëî ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 6 (12), 2012îðèè âîäû åñòåñòâåííî ïîñòàâèòü âîïðîñ: ãäå ëîêà�ëèçóþòñÿ ìîíîìåðû H2O? Îòâåò íà íåãî âîñõîäèòê êëàññè÷åñêèì ðàáîòàì Ôðåíêåëÿ [1; 6℄, îñíîâûâà�þùèìñÿ íà ÿâëåíèè ïåðåìåùåíèÿ àòîìîâ è ìîëå�êóë ïî äå�åêòàì êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû (òåî�ðèÿ äûðîê Ôðåíêåëÿ). Ýòà êîíöåïöèÿ áûëà ïðèìå�íåíà Òóëèíîâûì â ÿäåðíîé �èçèêå äëÿ òåîðåòè÷å�ñêîãî àíàëèçà ý��åêòà êàíàëèðîâàíèÿ çàðÿæåííûõ÷àñòèö (ïðîòîíîâ è �-÷àñòèö) â êðèñòàëëàõ [7℄. Ïî�õîæàÿ èäåÿ áûëà èñïîëüçîâàíà Çàöåïèíîé [8℄ äëÿ èñ�ñëåäîâàíèÿ äâèæåíèÿ ìîíîìåðîâ H2O è èîíîâ H3O+ïî êàíàëàì êðèñòàëëîâ ëüäà òèïà Ih. Òåîðåòè÷åñêèåâûâîäû ðàáîòû [8℄ ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíû�ìè äàííûìè ðàáîòû [9℄ ïî ÷åòûðåõ�îòîííûì ñïåê�òðàì ëüäà òèïà Ih.Íà îñíîâàíèè ñêàçàííîãî âûøå ìîæíî ïðåäïîëî�æèòü, ÷òî ìîíîìåð H2O ëîêàëèçóåòñÿ â äå�åêòàõ,èëè êàíàëàõ, ëüäîïîäîáíûõ îáðàçîâàíèé. Â ýòîì îò�íîøåíèè ïðåäëàãàåìàÿ �èçè÷åñêàÿ êàðòèíà íàïîìè�íàåò òåîðèþ ëîêàëèçàöèè Ëè�øèöà [10, 11℄, êîòîðàÿäåòàëüíî îáñóæäåíà â ðàáîòå [12℄ è ÿâëÿåòñÿ ïðè�çíàííîé. Â åå îñíîâå ëåæèò ïðåäïîëîæåíèå î âîç�ìîæíîñòè çàõâàòà, èëè ëîêàëèçàöèè, ìîíîìåðà H2Oêàíàëîì êîíå÷íîé äëèíû, èëè äå�åêòîì, âî ëüäî�ïîäîáíîì îáðàçîâàíèè â âîäå. Â òåîðèè Ëè�øèöàñóùåñòâåííî, ÷òî ÷àñòèöà äâèãàåòñÿ â õàîòè÷åñêîéñðåäå, â òî âðåìÿ êàê äâèæåíèå ÷àñòèöû â êàíàëå, íàïåðâûé âçãëÿä, ïðîèñõîäèò â ïåðèîäè÷åñêîì ïîòåí�öèàëå. Â äåéñòâèòåëüíîñòè ýòî ïðîòèâîðå÷èå ÿâëÿåò�ñÿ êàæóùèìñÿ, ïîñêîëüêó äëÿ äèíàìèêè ÷àñòèöû �ìîíîìåðà H2O � ñóùåñòâåííî âçàèìîäåéñòâèå äè�ïîëüíîãî ìîìåíòà ìîíîìåðà ñ ïåðèîäè÷åñêèì ýëåê�òðè÷åñêèì ïîëåì, ñîçäàâàåìûì êðèñòàëëè÷åñêîé ðå�øåòêîé ¾ëüäîïîäîáíîãî îáðàçîâàíèÿ¿. Â ðåçóëüòà�òå âîçíèêàåò äèíàìèêà òèïà íåêëàññè÷åñêîãî áèë�ëèàðäà, õîðîøî èçâåñòíàÿ â òåîðèè äèíàìè÷åñêèõñèñòåì [13℄, êîòîðàÿ äîïóñêàåò õàîòè÷åñêîå ïîâåäå�íèå è, â ÷àñòíîñòè, ÿâëåíèå ëîêàëèçàöèè. Ýòè êà�÷åñòâåííûå ñîîáðàæåíèÿ ïðèâîäÿò ê áîëåå êîëè÷å�ñòâåííîé �îðìóëèðîâêå, ïîçâîëÿþùåé ïðîâåñòè òåî�ðåòè÷åñêèé àíàëèç ÿâëåíèÿ çàõâàòà ìîíîìåðîâ âîäûêðèñòàëëè÷åñêèìè êàíàëàìè ëüäîïîäîáíûõ ÷àñòèö.2. ÄÂÈÆÅÍÈÅ ÎÄÍÎÌÅ�ÍÎ�Î �ÎÒÀÒÎ�ÀÂ ÝËÅÊÒ�È×ÅÑÊÎÌ ÏÎËÅÌû ðàññìàòðèâàåì ïðîñòóþ ìîäåëü äèíàìèêèìîíîìåðà â êàíàëå, îñíîâàííóþ íà âçàèìîäåéñòâèèïîñòóïàòåëüíûõ è âðàùàòåëüíûõ ñòåïåíåé ñâîáîäûìîíîìåðà. Ïîñëåäíèå îïðåäåëÿþòñÿ äèíàìèêîé äè�ïîëüíîãî ìîìåíòà ìîíîìåðà â ýëåêòðè÷åñêîì ïîëå,

ñîçäàâàåìîì ñòåíêàìè êàíàëà. Ñëåäóåò îòìåòèòü,÷òî äâèæåíèå ÷àñòèöû â êàíàëå èìååò äîñòàòî÷�íî ñëîæíóþ äèíàìèêó âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèöû ñîñòåíêàìè êàíàëà. Â ÷àñòíîñòè, ñàìî äâèæåíèå âêàíàëå ïðîèñõîäèò çà ñ÷åò ñòîëêíîâåíèÿ ÷àñòèöûñî ñòåíêàìè êàíàëà. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî ìû ïðèíè�ìàåì âî âíèìàíèå, ïðåäïîëàãàÿ äâèæåíèå îäíîìåð�íûì. Ïåðèîäè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà êàíàëà ïðåäïîëàãà�åòñÿ ó÷òåííîé ïåðèîäè÷åñêèì ýëåêòðè÷åñêèì ïîëåì,ñîçäàâàåìûì êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêîé â êàíàëå.Äâèæåíèå ìîíîìåðà áóäåì ðàññìàòðèâàòü â áåç�äèññèïàòèâíîì ðåæèìå. Ïðèìåíèìîñòü òàêîãî ïðè�áëèæåíèÿ ñëåäóåò èç ðàáîò [7; 8℄, â êîòîðûõ áûëàîáîñíîâàíà àíîìàëüíî âûñîêàÿ ñêîðîñòü äè��óçèèïðè äâèæåíèè ÷àñòèö â êàíàëàõ êðèñòàëëîâ, êîãäàäèññèïàöèåé ìîæíî ïðåíåáðå÷ü.Ìîíîìåð ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê äâóìåðíûé ðîòà�òîð ñ äèïîëüíûì ìîìåíòîì, ñîâåðøàþùèé îäíîìåð�íîå ïîñòóïàòåëüíîå äâèæåíèå âî âíåøíåì ýëåêòðè�÷åñêîì ïîëå. Äèíàìèêà ìîíîìåðà îïèñûâàåòñÿ êîîð�äèíàòîé x, óãëîì âðàùåíèÿ ', óãëîâûì ìîìåíòîìL è èìïóëüñîì P . Â ðàññìàòðèâàåìîì íàìè ðåæè�ìå äëèíà âîëíû äå Áðîéëÿ ïî êðàéíåé ìåðå íà ïî�ðÿäîê ìåíüøå õàðàêòåðíîãî ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàç�ìåðà ñèñòåìû, è, ââèäó ýòîãî, äâèæåíèå ìîíîìåðàáóäåì ñ÷èòàòü êëàññè÷åñêèì.Òàêèì îáðàçîì, áóäåì ðàññìàòðèâàòü êëàññè÷å�ñêóþ êàðòèíó äâèæåíèÿ ðîòàòîðà. Â ýòîì ñëó÷àå äè�íàìèêà ðîòàòîðà îïèñûâàåòñÿ ñòàíäàðòíûì îáðàçîìâ ðàìêàõ ëàãðàíæåâîé ìåõàíèêè. Ôóíêöèÿ Ëàãðàí�æà èìååò âèäL = I2 _'2 + m2 v2 � pE(x) 
os'; (1)ãäå I � ìîìåíò èíåðöèè, m � ìàññà ðîòàòîðà, p �äèïîëüíûé ìîìåíò. Óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ, ñîîòâåò�ñòâóþùèå ëàãðàíæèàíó (1), èìåþò âèäm�x = pdEdx 
os';I �' = �pE(x) sin': (2)Ñèñòåìà óðàâíåíèé (2) èìååò äîñòàòî÷íî ñîäåðæà�òåëüíóþ äèíàìè÷åñêóþ ñòðóêòóðó. À èìåííî, ÷èñ�ëåííîå ìîäåëèðîâàíèå (ñì. íèæå) ïîçâîëÿåò ïðåäïî�ëîæèòü, ÷òî îíà äîïóñêàåò õàîòè÷åñêèå ðåæèìû.Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ðåøåíèé óðàâíåíèé (2), â îñî�áåííîñòè èõ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, óäîáíî ïå�ðåéòè ê áåçðàçìåðíûì ïåðåìåííûì. Ââåäåì õàðàê�òåðíûå ìàñøòàáû ïî ïðîñòðàíñòâó, âðåìåíè, ìàññå,ïîëþ, äèïîëüíîìó ìoìåíòó è ìîìåíòó èíåðöèè ñî�îòâåòñòâåííî l0, t0, m0, E0, p0 è I0 = m0l20, îïðåäå�ëåííûå �èçèêîé çàäà÷è. Ïîëîæèì1152



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 6 (12), 2012 Ìîíîìåðû H2O â êàíàëàõ ëüäîïîäîáíûõ ñòðóêòóð âîäûX = xl0 ; T = tt0 ; M = mm0 ;E = EE0 ; P = pp0 ; J = II0 : (3)Â ïåðåìåííûõ (3) óðàâíåíèÿ (2) èìåþò âèäM �X = RP dEdX 
os';J �' = �RPE(x) sin'; (4)ãäå R � áåçðàçìåðíàÿ êîíñòàíòà,R = p0E0m0x20 t20; (5)êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò îïèñàòü äèíàìè÷åñêîå ïîäîáèåðåøåíèé ñèñòåìû (2). Âåëè÷èíà R ìîæåò ñóùåñòâåí�íî ñêàçûâàòüñÿ íà õàðàêòåðå ðåøåíèé.Âûáîð ìàñøòàáîâ (3) îïðåäåëÿåòñÿ ñïåöè�èêîéçàäà÷è. Â ðàññìàòðèâàåìîì íàìè ñëó÷àå âûáåðåì âêà÷åñòâå ïðîñòðàíñòâåííîãî ìàñøòàáà õàðàêòåðíûéïðîäîëüíûé ðàçìåð êàíàëà âî ëüäîïîäîáíîé ÷àñòè�öå. Ñîãëàñíî îöåíêàì ðàáîòû [4℄, ïîïåðå÷íûé ðàçìåðêàíàëà ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 5 � 10�8 ñì. Ïðåäïîëî�æèì, ÷òî ïðîäîëüíûé ðàçìåð, ñîîòâåòñòâóþùèé ïå�ðèîäè÷íîñòè ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ â êàíàëå, òîãî æåïîðÿäêà, l0 = 5 � 10�8 ñì. Ïðè âûáîðå ìàñøòàáà âðå�ìåíè ìîæíî ðóêîâîäñòâîâàòüñÿ ðàçìåðîì ïðîäîëü�íîé ñêîðîñòè ìîíîìåðà â êàíàëå. Ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿòåïëîâîãî äâèæåíèÿ îäíîé ìîëåêóëûm�v2 � kBT;ãäå �v � ñðåäíÿÿ ñêîðîñòü. Ïðè òåìïåðàòóðå ïîðÿäêà300 K ýòî äàåò �v � 3:7 � 104 ñì/ñ. Åñëè ýòó âåëè÷èíóïðèíÿòü çà ìàñøòàá ñêîðîñòè, òî ìàñøòàá ïî âðåìå�íè áóäåò îïðåäåëÿòüñÿ óñëîâèåìl0=�v � 3 � 10�12 ñ:Äëÿ óäîáñòâà âû÷èñëåíèé âîçüìåì âðåìåííîé ìàñ�øòàá t0 = 10�12 ñ = 1 ïñ. Íà îñíîâàíèè ýòèõ ñîîá�ðàæåíèé ïðèìåì ñëåäóþùèå õàðàêòåðíûå âðåìåíà èðàçìåðû, îïèñûâàþùèå äèíàìèêó ñèñòåìû:1) õàðàêòåðíîå âðåìÿ t0 = 10�12 ñ;2) ïðîñòðàíñòâåííûé ìàñøòàá l0 = 5 � 10�8 ñì;3) ìàññà m0 = 3:2 � 10�23 ã áëèçêà ê ìàññå ìîëå�êóëû âîäû;4) äèïîëüíûé ìîìåíò D0 = 1 Ä = 10�18 åä. Ñ�Ñ,îäíîãî ïîðÿäêà ñ äèïîëüíûì ìîìåíòîì îäíîé ìîëå�êóëû âîäû, êîòîðûé ïîðÿäêà 1.8 Ä;5) ýëåêòðè÷åñêèå ïîëÿ ïîðÿäêà 10 êÂ/ñì, ÷òî ñî�îòâåòñòâóåò ïîëÿì â êàíàëàõ;6) ñêîðîñòü v = 5 � 104 ñì/ñ áëèçêà ê òåïëîâîéñêîðîñòè ìîëåêóëû âîäû ïðè 300 K.

Âûáðàííûå ìàñøòàáû äàþò çíà÷åíèå êîíñòàíòûR � 40. Ïðè ýòîì ñëåäóåò èìåòü â âèäó, ÷òî ïðèâå�äåííàÿ îöåíêà èìååò òîëüêî êà÷åñòâåííûé õàðàêòåð.Äëÿ îïèñàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ìîíîìåðà ñî ñòåí�êàìè êàíàëà ñóùåñòâåí âûáîð ýëåêòðè÷åñêîãî ïî�ëÿ, êîòîðîå ïðåäïîëàãàåòñÿ çàâèñÿùèì îò ïðîñòðàí�ñòâåííîé êîîðäèíàòû, E(x). Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî êà�íàëû èìåþò êîíå÷íóþ äëèíó, ýëåêòðè÷åñêîå ïîëåçàêëþ÷åíî âíóòðè êàíàëà è áëèçêî ê ïåðèîäè÷åñêî�ìó, ÷òî ìîäåëèðóåò ïåðèîäè÷åñêóþ ñòðóêòóðó êàíà�ëà. Ýòèì ñóãóáî êà÷åñòâåííûì ñîîáðàæåíèÿì ìîæ�íî ïðèäàòü áîëåå êîëè÷åñòâåííûé âèä, åñëè ïðåäïî�ëîæèòü, ÷òî ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå èìååò âèäE(x) = NXk=0Ak exp�� (x� xk)22w2k � : (6)Õàîòèçàöèÿ ïîëÿ ìîæåò îáåñïå÷èâàòüñÿ âûáîðîì àì�ïëèòóä Ak, öåíòðîâ ïèêîâ xk è èõ øèðèí wk. Ïðåä�ïîëàãàåì, ÷òî õàîòèçàöèÿ ìàëà, è ðàññìàòðèâàåì âîñíîâíîì ïåðèîäè÷åñêèé ñëó÷àé, êîãäà âñå àìïëèòó�äû, öåíòðû è øèðèíû ïèêîâ ðàâíû äðóã äðóãó.Ñðàâíèâàÿ äàííûå ðèñóíêà, âèäèì, ÷òî äàæåíåáîëüøèå èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ ìîãóò ïðèâåñòè êêà÷åñòâåííîìó ðàçëè÷èþ äèíàìèêè ÷àñòèöû.3. ÂÛÂÎÄÛÄèíàìèêà ðàññìîòðåííîé íàìè ìîäåëè ïîçâîëÿ�åò ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ìîíîìåðû H2O ìîãóò áûòüçàõâà÷åíû êàíàëàìè (äå�åêòàìè) ëüäîïîäîáíûõ îá�ðàçîâàíèé íà âðåìÿ ïîðÿäêà äåñÿòêîâ ïèêîñåêóíäèëè áîëåå. Òàêèì îáðàçîì, äå�åêòû ëüäîïîäîáíûõñòðóêòóð ìîãóò èãðàòü ðîëü áàíêîâñêèõ ÿ÷ååê, îáåñ�ïå÷èâàþùèõ ñîõðàííîñòü ìîíîìåðîâ H2O.Äèíàìèêà äèïîëüíîãî ðîòàòîðà, îïèñûâàåìîãîíàøåé ìîäåëüþ, äîñòàòî÷íî ñîäåðæàòåëüíà. Ñëåäó�åò âûäåëèòü ÷åòûðå âîçìîæíûõ ðåæèìà:1) ïîëíîå îòðàæåíèå ÷àñòèöû ïðè âõîäå â êàíàë;2) ïðîõîæäåíèå ÷àñòèöû ÷åðåç êàíàë ñ �èêñèðî�âàííîé �àçîé;3) ïðîõîæäåíèå ÷àñòèöû ÷åðåç êàíàë ïîñëå ìíî�ãîêðàòíîãî îòðàæåíèÿ îò âõîäà è âûõîäà, ïðè íàëè�÷èè êîíå÷íûõ îñöèëëÿöèé �àçû;4) âîçâðàòíîå äâèæåíèå (îòðàæåíèå) ÷àñòèöû ïî�ñëå ìíîãîêðàòíîãî îòðàæåíèÿ â êàíàëå îò åãî êîí�öîâ ïðè íàëè÷èè êîíå÷íûõ îñöèëëÿöèé �àçû.Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ðåæèìû 3 è 4 îáåñ�ïå÷èâàþò çàõâàò ìîíîìåðîâ. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâîïðåäîñòàâëÿåò íåêîòîðóþ âîçìîæíîñòü äëÿ ýêñïå�ðèìåíòàëüíîãî èçó÷åíèÿ ìîíîìåðîâ H2O. Ìîæíîïðåäïîëîæèòü, ÷òî, âîçäåéñòâóÿ íà äèíàìèêóîáðàçîâàíèÿ ëüäîïîäîáíûõ ñòðóêòóð, íàïðèìåð,5 ÆÝÒÔ, âûï. 6 (12) 1153



Ñ. Ì. Ïåðøèí, À. Ô. Áóíêèí, Â. Ë. �îëî ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 6 (12), 201210�1
10�1

�1:5�1:0�0:5 0 0:5 1:0 0 �10 �20 �30 �40
à
â ãVx X

X 060 40 20 �20 �40 Vx060 40 20

á10�1150 100 50 0 0 VxX10�1 0 50 100 150 200X604020 0�20�40Vx

os'

os'


os'

os'

�20�40�60
102030�50

Òðàåêòîðèè äâèæåíèÿ ÷àñòèöû ìàññîém0 = 3:2�10�23 ã (Vx � áåçðàçìåðíàÿ ñêîðîñòü âäîëü îñè x): à � ïîëíîå îòðà-æåíèå ÷àñòèöû (äëèíà êàíàëà l
h � 320�A, 64 ïèêà ïîëÿ E(x) íà îäèíàêîâûõ ðàññòîÿíèÿõ äðóã îò äðóãà, â íà÷àëüíûéìîìåíò ÷àñòèöà íàõîäèëàñü íà ðàññòîÿíèè l0
h = 200�A îò íà÷àëà êàíàëà, ïîñòóïàòåëüíàÿ ñêîðîñòü v = 5 � 104 ñì/ñ,óãëîâàÿ ñêîðîñòü _' = 1012 ðàä/ñ, ìîìåíò èíåðöèè I = 8 � 10�38 åä. Ñ�Ñ); á � ïðîõîæäåíèå ÷àñòèöû ÷åðåç êàíàë áåçîòðàæåíèé îò íà÷àëà è êîíöà êàíàëà (l
h � 160 �A, 32 ïèêà ïîëÿ E(x) íà îäèíàêîâûõ ðàññòîÿíèÿõ äðóã îò äðóãà,l0
h = 100�A, v = 2 � 105 ñì/ñ, _' = 0:4 � 1012 ðàä/ñ, âðåìÿ íàõîæäåíèÿ â êàíàëå îêîëî 12 ïñ, I = 5:6 � 10�38 åä. Ñ�Ñ);â � ÷àñòèöà íå ïðîõîäèò ÷åðåç êàíàë, à èñïûòûâàåò ìíîãîêðàòíûå îòðàæåíèÿ îò íà÷àëà è êîíöà êàíàëà (âîçâðàòíîåäâèæåíèå ÷àñòèöû ïðåäñòàâëåíî ñèíóñîèäîé, l
h � 160�A, 32 ïåðèîäè÷åñêèõ ïèêà ïîëÿ, l0
h = 100 �A, v = 5 � 103 ñì/ñ,_' = 8:15 � 1010 ðàä/ñ); ã � ÷àñòèöà âõîäèò â êàíàë è, èñïûòàâ ìíîãîêðàòíûå îòðàæåíèÿ îò íà÷àëà è êîíöà êà-íàëà, ïðîõîäèò ÷åðåç íåãî (äâèæåíèå ÷àñòèöû ïîñëå ïðîõîæäåíèÿ êàíàëà ïðåäñòàâëåíî ñèíóñîèäîé, l
h � 160�A,32 ïåðèîäè÷åñêèõ ïèêà ïîëÿ, l0
h = 100�A, v = 5:4 � 103 ñì/ñ, _' = 8:15 � 1010 ðàä/ñ)èçìåíÿÿ òåìïåðàòóðó è äàâëåíèå, ìîæíî èçìåíèòüçàñåëåííîñòü ìîíîìåðíûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóë âîäû,÷òî ïðèâåäåò ê òðàíñïîðòíûì ý��åêòàì, ñõîäíûìèñ íàéäåííûìè â ðàáîòå [3℄, è ÷àñòîòíûì õàðàêòåðè�ñòèêàì, àíàëîãè÷íûì óêàçàííûì â ðàáîòå [4℄.Àâòîðû ïðèçíàòåëüíû À. À. Ëåñêèíó è �. Þ. Ïè�ùàëüíèêîâó çà ïîëåçíóþ äèñêóññèþ. �àáîòà âûïîë�íåíà ïðè ÷àñòè÷íîé �èíàíñîâîé ïîääåðæêå �ÔÔÈ(ãðàíò �11-02-00034a).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. ß. È. Ôðåíêåëü, Êèíåòè÷åñêàÿ òåîðèÿ æèäêîñòè,Èçä-âî ÀÍ ÑÑÑ�, Ëåíèíãðàä (1945), ãë. 3.2. C. Huanga Hung, K. T. Wikfeldtb, T. Tokushima
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