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Ïðîâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå êîíäåíñàöèè ïàðà íà ïîâåðõíîñòè âîäû ñ èñïîëüçîâàíèåì ÷åòûðåõòî÷å÷íîãî 

ïîòåíöèàëà äëÿ ìîëåêóë. Ïàðàìåòðû ôåíîìåíîëîãè÷åñêîé ìîäåëè ðàñòâîðåííîãî â âîäå ïàðà âîñïðîèçâîäÿòñÿ 

êàê ðåçóëüòàò ìèêðîìîäåëèðîâàíèÿ ïîâåäåíèÿ êëàñòåðà, ñîñòîÿùåãî èç 55 ìîëåêóë. Êîýôôèöèåíò çàëèïàíèÿ 

ìîëåêóë íà âîäíîé ïîâåðõíîñòè âû÷èñëÿåòñÿ íà îñíîâå ìåõàíè÷åñêîé àíàëîãèè ñ óïðóãèì óäàðîì. Ïîëó÷åíî 
ñîãëàñèå ïàðàìåòðîâ ìèêðîìîäåëèðîâàíèÿ ñ ïàðàìåòðàìè ôåíîìåíîëîãè÷åñêîé ìîäåëè. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: âîäÿíîé ïàð, ÷åòûðåõòî÷å÷íûé ïîòåíöèàë, êëàñòåð, ìèêðîìîäåëèðîâàíèå; water vapor, 
four-point potential, cluster, micromodeling. 

 
 

Ââåäåíèå 
 

Äèíàìèêà îáëàêîîáðàçîâàíèÿ óïðàâëÿåòñÿ ïðî-
öåññàìè ðîñòà è èñïàðåíèÿ îáëà÷íûõ êàïåëü. Ýòèìè 

æå ïðîöåññàìè ôîðìèðóåòñÿ àòìîñôåðíîå ýëåêòðè-
÷åñòâî. Ñîîòâåòñòâóþùèå ìåõàíèçìû êðîþòñÿ â êî-
íå÷íîì ñ÷åòå â ñâîéñòâàõ ìîëåêóë âîäû. Óæå â ðà-
áîòàõ 100-ëåòíåé äàâíîñòè Âèëüñîíîì áûëî óñòàíîâ-
ëåíî, ÷òî ìîëåêóëû âîäÿíîãî ïàðà âçàèìîäåéñòâóþò 
ñ èîíàìè. Ïðè ýòîì áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî âçàèìî-
äåéñòâèå ñ èîíàìè ïîëîæèòåëüíîãî è îòðèöàòåëüíî-
ãî çíàêîâ ðàçëè÷íî (èçëîæåíèå ñîîòâåòñòâóþùèõ 

ðåçóëüòàòîâ ìîæíî íàéòè â )[1, 2] . 
Áîëüøàÿ ðîëü èîíèçàöèè âîçäóõà â ïðîöåññàõ 

êîíäåíñàöèè âîäÿíîãî ïàðà áûëà óñòàíîâëåíà â ìíî-
ãî÷èñëåííûõ ðàáîòàõ, ïîñâÿùåííûõ âëèÿíèþ êîñìè-
÷åñêèõ ëó÷åé íà îáëàêîîáðàçîâàíèå [3–6]. Â íà-
ñòîÿùåå âðåìÿ èññëåäóåòñÿ òàêæå âëèÿíèå êîñìè÷å-
ñêèõ ëó÷åé íà ãðîçîâóþ àêòèâíîñòü [7, 8]. Ìåõàíèçì 
ýòîãî âëèÿíèÿ êà÷åñòâåííî ïîíÿòåí â ñâåòå çàðÿ- 
äîâîé àñèììåòðèè, óñòàíîâëåííîé Âèëüñîíîì. Êàê 

óêàçûâàåòñÿ â [8], îòðèöàòåëüíî çàðÿæåííûå êàïëè  
áîëåå àêòèâíî êîíäåíñèðóþò ïàð è áûñòðî ðàñòóò, 
âñëåäñòâèå ÷åãî ïðîèñõîäèò ãðàâèòàöèîííîå ðàçäå-
ëåíèå ïîëîæèòåëüíûõ è îòðèöàòåëüíûõ çàðÿäîâ. Ïî- 
ÿâëåíèå ñèëüíûõ ýëåêòðè÷åñêèõ ïîëåé â ñî÷åòàíèè 
ñ íàëè÷èåì ýëåêòðîíîâ â ñîñòàâå âòîðè÷íûõ êîñìè÷å-
ñêèõ ëó÷åé âûçûâàåò ïðîáîé Ãóðåâè÷à [9] è ñîçäàåò 

ãðîçîâóþ àêòèâíîñòü. Ïðèðîäà çàðÿäîâîé àñèììåò-
ðèè ïðîöåññà êîíäåíñàöèè èçó÷àëàñü Ðóñàíîâûì [10] 

ñ ôåíîìåíîëîãè÷åñêîé (õèìè÷åñêîé) òî÷êè çðåíèÿ. 
 

______________ 
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Ðàçâèòèå ñðåäñòâ è ìåòîäîâ ôèçè÷åñêîãî ýêñïå-
ðèìåíòà è ïðèìåíåíèå ìåòîäèê êîìïüþòåðíîãî ìî- 
äåëèðîâàíèÿ îòêðûâàþò íîâûå âîçìîæíîñòè äëÿ èñ-
ñëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ îáëàêîîáðàçîâàíèÿ è ðîëè 
êîñìè÷åñêèõ ëó÷åé â ýòîé ñôåðå. 

Â ðàìêàõ èíòåãðàöèîííîãî ïðîåêòà ÑÎ ÐÀÍ 
ïðîâîäÿòñÿ ýêñïåðèìåíòû ïî èññëåäîâàíèþ êîíäåí-
ñàöèè âîäÿíîãî ïàðà â ïðèñóòñòâèè ïó÷êîâ èîíèçè-
ðóþùèõ ÷àñòèö [11–13]. Ñ ýòîé öåëüþ çäåñü ìû ïî-
ïûòàåìñÿ îïèñàòü êîíäåíñàöèþ ïàðà íà êàïëÿõ è èõ 
èñïàðåíèå, îïèðàÿñü íà ìèêðîìîäåëèðîâàíèå âçàè-
ìîäåéñòâèé ñ ó÷àñòèåì ìîëåêóë âîäû. Ïðè ýòîì áó-
äåò óäåëÿòüñÿ âíèìàíèå çàðÿäîâîé àñèììåòðèè ýòèõ 
ïðîöåññîâ. 

Â íàñòîÿùåé ñòàòüå èññëåäóåòñÿ ïðèìåíåíèå ÷å-
òûðåõòî÷å÷íîãî ïîòåíöèàëà äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ 
êîíäåíñàöèè è èñïàðåíèÿ, íàõîäÿòñÿ ñîîòâåòñòâóþ-
ùèå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ. 

Êîìïüþòåðíîå ìèêðîìîäåëèðîâàíèå êîíäåíñàöèè 
ìîëåêóë âîäÿíîãî ïàðà âûïîëíÿëîñü ìíîãèìè àâòîðà- 
ìè ïðè ðàçëè÷íûõ ïðåäïîëîæåíèÿõ î ôîðìå ïîòåíöèà- 
ëà âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ìîëåêóëàìè âîäû [14–16]. 
Íàèáîëåå ïîñëåäîâàòåëüíî ýòîò ïîäõîä èñïîëüçîâàí 

â ðàáîòàõ Øåâêóíîâà [17–19]. Â [17] ïðîâåäåíî 

ñðàâíåíèå ðàçëè÷íûõ ôîðì ïîòåíöèàëà è îòäàíî 

ïðåäïî÷òåíèå òàê íàçûâàåìîìó ïÿòèöåíòðîâîìó ïî-
òåíöèàëó Rahman–Stillinger [16]. Öåíòðàëüíàÿ ñôå-
ðè÷åñêè ñèììåòðè÷íàÿ ÷àñòü ÿâëÿåòñÿ õîðîøî èç-
âåñòíûì ïîòåíöèàëîì Ëåííàðäà-Äæîíñà (ïîòåíöèàë 
«6–12»), ê êîòîðîìó äîáàâëåíû 4 çàðÿäà – 2 ïîëî-
æèòåëüíûõ è 2 îòðèöàòåëüíûõ, ðàñïîëîæåííûõ â âåð- 
øèíàõ îïèñàííîãî òåòðàýäðà. ×òîáû ñîçäàòü çàðÿ-
äîâóþ àñèììåòðèþ, ðàñïîëîæåíèå îòðèöàòåëüíûõ 
çàðÿäîâ ñëåãêà èçìåíåíî. 
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Ñ ïîìîùüþ òàêîãî ïîòåíöèàëà â ðàáîòàõ [17–20] 
ïðîâåäåíî îáøèðíîå ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññà îñàæ-
äåíèÿ ìîëåêóë âîäÿíîãî ïàðà íà ðàçëè÷íûõ ïîâåðõ-
íîñòÿõ è îáðàçîâàíèÿ âîäÿíîãî êëàñòåðà. Ýâîëþöèÿ 
òàêèõ îáúåêòîâ èçó÷àëàñü ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî. 
Íàèáîëåå âàæíûì ñâîéñòâîì èññëåäîâàííûõ êëàñòå-
ðîâ îêàçàëèñü èîííûå ïàðû, âõîäÿùèå â èõ ñîñòàâ 
è îáðàçóþùèå äîëãîæèâóùóþ êëàñòåðíóþ ïëàçìó [20]. 
Ñîîòâåòñòâåííî áîëüøîå ÷èñëî íåéòðàëüíûõ êëà-
ñòåðîâ âîäû â àòìîñôåðå â äåéñòâèòåëüíîñòè ÿâëÿ-
þòñÿ êâàçèíåéòðàëüíûìè. 

 

Èñõîäíûå ïîëîæåíèÿ  
äëÿ ìèêðîìîäåëèðîâàíèÿ 

 
Øèðîêî èñïîëüçóåìûé äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ òàê 

íàçûâàåìûé ïÿòèöåíòðîâûé ïîòåíöèàë Rahman–
Stillinger áóäåò ìîäèôèöèðîâàí ñëåäóþùèì îáðàçîì. 
Öåíòðàëüíîé ñôåðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîé ÷àñòè ïîòåí- 
öèàëà, ïðåäñòàâëÿþùåé ïîòåíöèàë Ëåííàðäà-Äæîíñà, 
áóäåò ïðèïèñûâàòüñÿ áîëüøàÿ êîíñòàíòà ñâÿçè. Â ðå-
çóëüòàòå ñôåðè÷åñêèå ìîëåêóëû ñòàíóò íåäåôîðìè-
ðóåìû è áóäóò èìåòü ôèêñèðîâàííûå ðàäèóñû. Èç 

ïðåäïîëîæåíèÿ, ÷òî â âîäå îíè ïëîòíî óïàêîâàíû, 
ýòîò ðàäèóñ íàõîäèòñÿ êàê R0 = 1,74 ⋅ 10–8 ñì. Âìåñòî 

÷åòûðåõ çàðÿäîâ, ôèêñèðîâàííûõ âíóòðè ìîëåêóëû, 
áóäóò ïîñòóëèðîâàòüñÿ òðè çàðÿäà: äâà ïîëîæèòåëü-
íûõ çàðÿäà +e, îáðàçóþùèõ ñ öåíòðîì ìîëåêóëû 
òðåóãîëüíèê ñî ñòîðîíàìè a0 = 0,95 ⋅ 10–8 ñì, óãîë 

ìåæäó êîòîðûìè ñîñòàâëÿåò 105°, è îòðèöàòåëüíûé 
çàðÿä –2e, ðàñïîëîæåííûé â öåíòðå ýòîãî òðåóãîëü-
íèêà. Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî íàø ïîòåíöèàë (ìû åãî 
áóäåì íàçûâàòü ÷åòûðåõöåíòðîâûì) â îòëè÷èå îò óïî- 
ìÿíóòîãî ðàíåå îáåñïå÷èâàåò äèïîëüíûé ìîìåíò ìî- 
ëåêóëû, ðàâíûé ïî÷òè òî÷íî òàáëè÷íîìó ìîìåíòó. 
  Ïðåäñòàâëåíèå ýëåêòðè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà êàê 
â ïÿòèöåíòðîâîé, òàê è â ÷åòûðåõöåíòðîâîé ìîäå-
ëÿõ íåÿâíî ïðåäïîëàãàåò íàëè÷èå â ìîëåêóëå íå-
ýëåêòðîñòàòè÷åñêèõ ñèë. Â îòñóòñòâèå òàêèõ ñèë ïî 
èçâåñòíîé òåîðåìå Èðíøîó áûëî áû íåâîçìîæíî 
èìåòü ñòàáèëüíûå ìîëåêóëû. 

Ìîëåêóëÿðíûå êëàñòåðû, êîòîðûå ìû áóäåì 

èçó÷àòü, îáðàçóþòñÿ ñîïðèêàñàþùèìèñÿ ìåæäó ñî-
áîé ìîëåêóëàìè, ñïîñîáíûìè ïîâîðà÷èâàòüñÿ âîêðóã 
ñâîåãî öåíòðà ïîä äåéñòâèåì ìåæìîëåêóëÿðíûõ 
ýëåêòðîñòàòè÷åñêèõ ñèë. 

×òîáû ïðîâåðèòü ïðèãîäíîñòü íàøåãî ïîòåíöèà-
ëà äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ, íà ïåðâîì ýòàïå áóäóò ïîä-
ñ÷èòàíû ýíåðãèÿ ñâÿçè ìîëåêóëû â âîäå è êîýôôè-
öèåíò çàëèïàíèÿ ìîëåêóëû ïàðà, ïàäàþùåé íà âîä-
íóþ ïîâåðõíîñòü. Ýòè äâà ïàðàìåòðà íàõîäÿòñÿ 
òàêæå èç êðèâîé íàñûùåíèÿ êàê ïîäãîíî÷íûå âåëè-
÷èíû. Êàê áóäåò ïîêàçàíî íèæå (ñì. òàêæå )[21, 22] , 
òå è äðóãèå çíà÷åíèÿ ñîâïàäàþò ïðàêòè÷åñêè â òðåòü-
åì çíàêå, ÷òî âïîëíå íàñ óñòðàèâàåò. 

Íàø ïîäõîä ê ìèêðîìîäåëèðîâàíèþ áóäåò íå-
ñêîëüêî îòëè÷íûì îò [21, 22]. Ìû íå áóäåì èññëå-
äîâàòü ôîðìèðîâàíèå êëàñòåðîâ îñàæäàþùèìñÿ ïà-
ðîì, à ðàññìîòðèì ïîâåäåíèå ãîòîâûõ êëàñòåðîâ. 
Ìîëåêóëû â êëàñòåðàõ áóäåì ñ÷èòàòü ïëîòíî óïàêî- 
âàííûìè è íàõîäÿùèìèñÿ íà ôèêñèðîâàííûõ ðàñ-

ñòîÿíèÿõ îò áëèæàéøèõ ñîñåäåé. Ôîðìàëüíî ýòî ñî-
îòâåòñòâóåò ïîòåíöèàëó òèïà Ëåííàðäà-Äæîíñà ñ î÷åíü 
áîëüøîé êîíñòàíòîé ñâÿçè. Ýëåêòðè÷åñêàÿ ñòðóêòó-
ðà ìîëåêóëû òàêæå ïðèíèìàåòñÿ îòëè÷íîé îò ïÿòè-
öåíòðîâîé ñòðóêòóðû. 

Âíà÷àëå ïðîèçâîäèòñÿ ïàðàìåòðèçàöèÿ èçâåñò-
íîé òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè äàâëåíèÿ íàñûùåíèÿ. 
Â îñíîâó ïîëîæåíà ôåíîìåíîëîãè÷åñêàÿ ìîäåëü «ðàñ-
òâîðåííîãî» ïàðà. Äàëåå ïðåäïðèíèìàåòñÿ ïîïûòêà 
âîñïðîèçâåñòè óêàçàííóþ çàâèñèìîñòü è åå ïîäãîíî÷-
íûå ïàðàìåòðû êàê ðåçóëüòàò ìèêðîìîäåëèðîâàíèÿ 
âçàèìîäåéñòâèé ñ ó÷àñòèåì ìîëåêóë â êëàñòåðå. 

 

Êðèâàÿ íàñûùåíèÿ.  
Ìîäåëü ñ ïîäãîíî÷íûìè ïàðàìåòðàìè 

 
Çäåñü ïðåäñòàâëåíà ïðîñòàÿ ôåíîìåíîëîãè÷å-

ñêàÿ ìîäåëü ÿâëåíèé èñïàðåíèÿ âîäû è êîíäåíñàöèè 
âîäÿíîãî ïàðà, êîòîðàÿ ïîñòðîåíà íà îñíîâå ïðåä-
ñòàâëåíèÿ âîäû êàê ñìåñè æèäêîñòè è ðàñòâîðåííî-
ãî â íåé ïàðà. Êðèâàÿ íàñûùåíèÿ ïðè ýòîì ïðåä-
ñòàâëÿåò ñîáîé ôóíêöèþ ñ äâóìÿ ñâîáîäíûìè ïà-
ðàìåòðàìè. 

Êîíöåíòðàöèÿ ïàðà, ðàñòâîðåííîãî â âîäå, îï-
ðåäåëÿåòñÿ ðàñïðåäåëåíèåì Ìàêñâåëëà: 
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Çäåñü m, v – ìàññà è ñêîðîñòü ìîëåêóëû âîäû; ΔE – 
ýíåðãèÿ ñâÿçè ìîëåêóë; 

2H Oρ  – ïëîòíîñòü âîäû; Ò – 
òåìïåðàòóðà; k – ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà. 

Ïëîòíîñòü ïîòîêà ÷àñòèö, âûõîäÿùèõ èç âîäû, 
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Êîíöåíòðàöèÿ ïàðà â âîçäóõå 
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ãäå P – ïàðöèàëüíîå äàâëåíèå ïàðà. Ïëîòíîñòü ïî-
òîêà ïàðà, êîíäåíñèðóþùåãîñÿ íà ïîâåðõíîñòè âîäû, 
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Çäåñü αc – ôåíîìåíîëîãè÷åñêèé êîýôôèöèåíò çàëè-
ïàíèÿ, ïîêàçûâàþùèé, êàêàÿ äîëÿ ÷àñòèö, ïàäàþùèõ 

íà ïîâåðõíîñòü, êîíäåíñèðóåòñÿ íà íåé. Ïàð ÿâëÿåòñÿ 
íàñûùåííûì, åñëè q
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 = q+. Äàâëåíèå íàñûùåííîãî ïàðà 
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×òîáû îáåñïå÷èòü äàâëåíèå íàñûùåíèÿ, ðàâíîå 
101 êÏà ïðè 100 °Ñ è 0,6 êÏà ïðè 0 °Ñ, íåîáõîäèìî 
ïîëîæèòü ΔE = 7,13 ⋅ 10–13 ýðã è αc = 0,0250. 



 

 Ìîäåëèðîâàíèå êîíäåíñàöèè âîäÿíîãî ïàðà. ×åòûðåõòî÷å÷íûé ïîòåíöèàë 1061 
 

Âîäÿíîé êëàñòåð 
 

Àâòîðû âûïîëíèëè ìîäåëèðîâàíèå êëàñòåðà, ñî-
ñòîÿùåãî èç 55 ìîëåêóë âîäû. Â îñíîâó ïîëîæåíà 
ýëåêòðîñòàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ìîëåêóëû âîäû, â ñîîò-
âåòñòâèè ñ êîòîðîé ìîëåêóëà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé øàð 
ðàäèóñîì R0 = 1,74 ⋅ 10–8 ñì, â öåíòðå êîòîðîãî ðàñ- 
ïîëîæåí àòîì êèñëîðîäà, à íà ðàññòîÿíèè a0 = 
= 0,95 ⋅ 10–8 ñì îò íåãî ðàçìåùåíû 2 àòîìà âîäîðîäà, 
ëèøåííûå ñâîèõ ýëåêòðîíîâ (ïðîòîíû). Óãîë ðàñ-
òâîðà òðåóãîëüíèêà H–O–H ñîñòàâëÿåò 2ψ = 105°. 
Èçáûòî÷íûé îòðèöàòåëüíûé çàðÿä â êîëè÷åñòâå 
äâóõ ýëåêòðîíîâ íàõîäèòñÿ â öåíòðå òðåóãîëüíèêà. 
Äèïîëüíûé ìîìåíò òàêîé ìîëåêóëû (1,84 ⋅ 10–18 åä. 
CGSE) áëèçîê ê òàáëè÷íîìó. Ìîëåêóëû ïëîòíî óïà-
êîâàíû, è ðàäèóñ R0 ñîîòâåòñòâóåò ïëîòíîé óïàêîâ-
êå. Âî âñåõ âû÷èñëåíèÿõ ïðåíåáðåãàëîñü äåôîðìà-
öèÿìè ìîëåêóë. 

Êëàñòåð ñîñòîèò èç öåíòðàëüíîé ìîëåêóëû, åå 
îêðóæåíèå – èç 12 ìîëåêóë è 42 ìîëåêóë, ñîïðèêà-
ñàþùèõñÿ ñ îêðóæåíèåì. Â íà÷àëüíîì ñîñòîÿíèè 
ìîëåêóëû áûëè îðèåíòèðîâàíû ñëó÷àéíûì îáðàçîì. 
Ñïåöèàëüíàÿ ïðîãðàììà ãðàäèåíòíîãî ñïóñêà â 165-
ìåðíîì ïðîñòðàíñòâå ïðèâîäèëà êëàñòåð ê ìèíèìó-
ìó ýëåêòðîñòàòè÷åñêîé ýíåðãèè. Ðàáîòà ïðîãðàììû 
çàêëþ÷àëàñü â ïîâîðîòå êàæäîé ìîëåêóëû âîêðóã 
âñåõ òðåõ îñåé. Ïîâîðîòîì âîêðóã ïåðâîé îñè äîñòè-
ãàëñÿ ìèíèìóì è ïðîèñõîäèë ïåðåõîä êî âòîðîé îñè, 
à çàòåì ê òðåòüåé. Ïîòîì îïåðàöèÿ ïðîèçâîäèëàñü 
ñî âòîðîé ìîëåêóëîé è ò.ä. Âåñü öèêë ñ 55 ìîëåêó-
ëàìè ïîâòîðÿëñÿ äî òåõ ïîð, ïîêà ýíåðãèÿ íå ïåðå-
ñòàâàëà óìåíüøàòüñÿ. Â ðåçóëüòàòå ñòàíîâèëèñü èç-
âåñòíûìè ñóììàðíàÿ ýíåðãèÿ êëàñòåðà è ýíåðãèÿ 
ñâÿçè öåíòðàëüíîé ìîëåêóëû. Êàæäàÿ ðåàëèçàöèÿ 
ñëó÷àéíîãî êëàñòåðà äàâàëà îòëè÷àþùèåñÿ çíà÷å-
íèÿ ýíåðãèè – äîñòèãàëñÿ ëîêàëüíûé ìèíèìóì. Áû-
ëî ïðîèçâåäåíî 200 ðåàëèçàöèé, ðåçóëüòàòû êîòî-
ðûõ ïîäâåðãíóòû óñðåäíåíèþ. Ýíåðãèÿ ñâÿçè öåí-
òðàëüíîé ìîëåêóëû ïîçâîëÿëà îïðåäåëèòü äàâëåíèå 
íàñûùåíèÿ ïðè äâóõ òåìïåðàòóðàõ è óñðåäíÿëîñü 
èìåííî äàâëåíèå íàñûùåíèÿ. Â ðåçóëüòàòå íàéäåíî 
ýôôåêòèâíîå çíà÷åíèå ýíåðãèè ñâÿçè, ðàâíîå ΔEef = 
= 6,56 ⋅ 10–13 ýðã. 

Åñëè èç ýíåðãèè êëàñòåðà âû÷åñòü ýíåðãèþ 

âíóòðåííåãî êëàñòåðà, ñîñòîÿùåãî èç 13 ìîëåêóë,  
è ïîäåëèòü ðåçóëüòàò íà 42, òî ïîëó÷èì ýíåðãèþ 
ñâÿçè ìîëåêóëû, íàõîäÿùåéñÿ íà ïîâåðõíîñòè êëà-
ñòåðà. Ýíåðãèÿ âíóòðåííåãî êëàñòåðà îöåíèâàëàñü 
êàê ýíåðãèÿ öåíòðàëüíîé ìîëåêóëû, óâåëè÷åííàÿ  
â 13 ðàç. Äåôèöèò ýíåðãèè ñâÿçè äëÿ ïîâåðõíîñòíûõ 
ìîëåêóë ïðîÿâëÿåò ñåáÿ êàê ýôôåêò ïîâåðõíîñòíîãî 

íàòÿæåíèÿ. Ýòîò äåôèöèò óñðåäíÿëñÿ ïî âñåì ðåà-
ëèçàöèÿì ñ âåñîì, â êà÷åñòâå êîòîðîãî áðàëîñü äàâ-
ëåíèå íàñûùåíèÿ, âû÷èñëåííîå äëÿ êàæäîé ðåàëè-
çàöèè. Âåëè÷èíà äåôèöèòà ïîëó÷èëàñü ðàâíîé dE = 
= 0,66 ⋅ 10–13

 ýðã. Ïëîùàäü, ïðèõîäÿùàÿñÿ íà îäíó ìî- 
ëåêóëó ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ, ðàâíà ΔS = 
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÷òî íàõîäèòñÿ â íåïëîõîì ñîîòâåòñòâèè ñ òàáëè÷-
íûì çíà÷åíèåì, ðàâíûì 73 äí/ñì. 

 

Êîýôôèöèåíò çàëèïàíèÿ 
 

Êîíäåíñàöèÿ ïàðà ïðîèñõîäèò âñëåäñòâèå çà-
ëèïàíèÿ ìîëåêóë íà ïîâåðõíîñòè âîäû. Åñëè â ìî-
ìåíò êàñàíèÿ ïîâåðõíîñòè ýíåðãèÿ ñâÿçè ìîëåêóëû 
ïîëîæèòåëüíà (èìååòñÿ ïðèòÿæåíèå ê ïîâåðõíîñòè), 
òî ìîëåêóëà ìîæåò çàëèïíóòü. Ýòî ïðîèñõîäèò 

âñëåäñòâèå òîãî, ÷òî ìîëåêóëà èñïûòûâàåò íåóïðó-
ãèé óäàð è òåðÿåò ÷àñòü ñâîåé ýíåðãèè. Åñëè η – êî-
ýôôèöèåíò íåóïðóãîñòè, à íà÷àëüíàÿ ýíåðãèÿ ìîëå-
êóëû ðàâíà E0, òî óñëîâèåì çàëèïàíèÿ áóäåò 

 0(1– )( ) ,E E Eη + δ < δ  

ãäå δE – ýíåðãèÿ ñâÿçè. 
Ïðè óäàðå íàëåòàþùåé ìîëåêóëû î ïîâåðõíîñòü 

âîäû âîçíèêàþò êîëëåêòèâíûå êîëåáàíèÿ ìîëåêóë, 
äåëàþùèå óäàð íåóïðóãèì. Ýíåðãèÿ, ïåðåõîäÿùàÿ 
ê êîëëåêòèâíûì êîëåáàíèÿì, â íà÷àëüíîé ñòàäèè 
óäàðà ïðàêòè÷åñêè ïîëíîñòüþ ïåðåõîäèò ê åäèíñò-
âåííîé ìîëåêóëå-ìèøåíè è ëåãêî ìîæåò áûòü ïîä-
ñ÷èòàíà. 

Ïîïûòàåìñÿ ïîëó÷èòü êîýôôèöèåíò íåóïðóãî-
ñòè ñ ïîìîùüþ ïðîñòîé ìåõàíè÷åñêîé ìîäåëè. Ïðåä-
ñòàâèì, ÷òî íàëåòàþùàÿ ìîëåêóëà óïðóãî ñòàëêè- 
âàåòñÿ ñ ìîëåêóëîé-ìèøåíüþ, íàõîäÿùåéñÿ íà ïî-
âåðõíîñòè âîäû è îïèðàþùåéñÿ íà òðè ìîëåêóëû 

ñëåäóþùåãî ñëîÿ. Äëÿ óïðîùåíèÿ óäàðíûé ïàðà-
ìåòð áóäåì ñ÷èòàòü íóëåâûì, êàê ýòî ïîêàçàíî íà 
ðèñ. 1, à. Óäàð áóäåì ïðåäñòàâëÿòü êàê äåôîðìà-
öèþ óïðóãèõ ñâÿçåé («ïðóæèí») ñ æåñòêîñòüþ g0. 
  Ïóñòü ìîëåêóëà-ìèøåíü ñìåùàåòñÿ â íàïðàâëå-
íèè îïîðíûõ ìîëåêóë íà ðàññòîÿíèå Δh. Òîãäà äëè-
íà êàæäîé îïîðû ñîêðàùàåòñÿ íà Δl = Δh sinϕ, ãäå 
óãîë ϕ ðàâåí óãëó ìåæäó ðåáðîì ðàâíîñòîðîííåé 
ïèðàìèäû è åå îñíîâàíèåì. Óïðóãàÿ ýíåðãèÿ, çàïà-
ñàåìàÿ âñåìè òðåìÿ îïîðàìè, ðàâíà 

 
2 2

0 03 2 ,
2 2

l h
W g g

Δ Δ

Δ = =  

òàê êàê sin 2 3.ϕ =  Ñëåäîâàòåëüíî, òðè îïîðû  

ñ æåñòêîñòüþ g0 ìîãóò áûòü çàìåíåíû îäíîé ýêâè-
âàëåíòíîé îïîðîé ñ æåñòêîñòüþ 2g0, êàê ýòî ïðîäå-
ìîíñòðèðîâàíî íà ðèñ. 1, á. Ïðè ýòîì ïðèíèìàåòñÿ 
âî âíèìàíèå, ÷òî ñìåùåíèåì ìîëåêóë âòîðîãî ñëîÿ 

ìîæíî ïðåíåáðå÷ü. Ïîýòîìó íà ðèñ. 1, á ïîêàçàíî, 
÷òî îïîðà 2g0 ñîåäèíåíà ñ æåñòêèì îñíîâàíèåì. Ðàñ-
ñìàòðèâàÿ äèíàìèêó ýòîé ñèñòåìû, ìû ìîæåì íàé-
òè êîýôôèöèåíò íåóïðóãîñòè óäàðà η. Óäàð ñòàíî-
âèòñÿ íåóïðóãèì, ïîòîìó ÷òî ïðè îòñêîêå íàëåòàþ-
ùåé ìîëåêóëû ÷àñòü åå ïåðâîíà÷àëüíîé ýíåðãèè 
îñòàåòñÿ â âèäå äåôîðìàöèè îïîðû ñ æåñòêîñòüþ 2g0 

è â ôîðìå êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ìîëåêóëû-ìèøåíè. 
Ðàññìîòðèì êîëåáàíèÿ äâóõ ïîñëåäîâàòåëüíî 

ñîåäèíåííûõ ïðóæèí ðàçíîé æåñòêîñòè è äâóõ ìàòå-
ðèàëüíûõ òî÷åê ñ îäèíàêîâûìè ìàññàìè. Ïåðâîå òå-
ëî ïîìåñòèì â êîíöå ïðóæèíû, âòîðîå ðàñïîëîæèì 
ìåæäó ïðóæèíàìè, à ñâîáîäíûé êîíåö ïðóæèíû  
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Ðèñ. 1. Ìîäåëü óïðóãîãî ñòîëêíîâåíèÿ ìîëåêóë (a) è ñõåìà 
  çàìåíû òðåõ îïîð îäíîé ýêâèâàëåíòíîé (á) 

 
ïðèêðåïèì ê íåïîäâèæíîé ñòåíêå. Ýòà êîíñòðóêöèÿ 
ñîîòâåòñòâóåò ðèñ. 1, á. Ñîîáùèì ïåðâîìó òåëó ñêî-
ðîñòü v0. Ñèñòåìà îïèñûâàåòñÿ óðàâíåíèÿìè äèíà-
ìèêè, â êîòîðûõ óñêîðåíèå ïåðâîãî òåëà îïðåäåëÿ-
åòñÿ óïðóãîé ñèëîé, ïðîïîðöèîíàëüíîé ðàçíîñòè 
ñìåùåíèé äâóõ ìàòåðèàëüíûõ òåë δx1 è δx2. 

Óñêîðåíèå âòîðîãî òåëà îïðåäåëÿåòñÿ óïðóãîé 
ñèëîé äâóõ ïðóæèí: 
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Ïîäåëèì óðàâíåíèÿ íà g0 è ââåäåì ïåðåìåííóþ τ = 

0 .t g m=  Òîãäà 
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Íà÷àëüíûå óñëîâèÿ çàäà÷è: 
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Ðåøåíèå ñèñòåìû èùåì â âèäå 

 1 1 1 2 2( ) sin sin ,x b bδ τ = ω τ + ω τ  

 2 1 1 2 2( ) sin sin .x c cδ τ = ω τ + ω τ  

Ïîñëå íàõîæäåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ñòðîèòñÿ ãðà- 
ôèê âåëè÷èíû δx1(τ) – δx2(τ), ïîêàçûâàþùèé äå-
ôîðìàöèþ ïðóæèíû g0 (ðèñ. 2). Ïðóæèíà ïðèõîäèò 
â ïîëíîñòüþ ðàçãðóæåííîå ñîñòîÿíèå â ìîìåíò τ = 
= 4,566. Â ýòîò ìîìåíò ìîëåêóëà îòðûâàåòñÿ îò ìè-
øåíè è ñîõðàíÿåò 88,15% ïåðâîíà÷àëüíîé ñêîðîñòè. 
Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî êîýôôèöèåíò íåóïðóãîñòè η = 
= 0,223. Òàêîé êîýôôèöèåíò ìû áóäåì ïðèïèñûâàòü 
ëþáûì óäàðàì ìîëåêóëû î ïîâåðõíîñòü. 

 

 
Ðèñ. 2. Ãðàôèê çàâèñèìîñòè âåëè÷èíû δx1(τ) – δx2(τ) = Δx 
  îò âðåìåíè τ 

 

Ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ ïàäàþùåé ìîëåêóëû 
ñ ïîâåðõíîñòüþ âîäû íåïîñðåäñòâåííî ïåðåä óäàðîì 
ìîäåëèðîâàëñÿ ìåòîäîì ñëó÷àéíûõ áðîñêîâ. Íà-
ïðàâëåíèå äâèæåíèÿ, îðèåíòàöèÿ ìîëåêóëû, à òàêæå 
ïîëîæåíèå òî÷êè ïåðåñå÷åíèÿ òðàåêòîðèè ñ ïîâåðõ-
íîñòüþ çàäàâàëèñü ãåíåðàòîðîì ñëó÷àéíûõ ÷èñåë.  
Â ìîìåíò, êîãäà ìîëåêóëà êîñíóëàñü îäíîé èç ìî-
ëåêóë ïîâåðõíîñòè, íàõîäèëàñü åå ýíåðãèÿ ñâÿçè  
ñ òðåìÿ áëèæàéøèìè ìîëåêóëàìè. Âçàèìîäåéñòâèåì 
ñ äðóãèìè ìîëåêóëàìè ïðåíåáðåãàëîñü. Âçàèìíàÿ 

îðèåíòàöèÿ ýòèõ òðåõ ìîëåêóë áðàëàñü òàêîé æå, êàê 
ó òðåõ ìîëåêóë ñëó÷àéíîãî êëàñòåðà èç 55 ìîëåêóë, 
ïðèâåäåííîãî ê ìèíèìóìó ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè. 



 

 Ìîäåëèðîâàíèå êîíäåíñàöèè âîäÿíîãî ïàðà. ×åòûðåõòî÷å÷íûé ïîòåíöèàë 1063 
 

Åñëè íàáëþäàëîñü îòòàëêèâàíèå, ýíåðãèÿ ñâÿçè δE 
ñ÷èòàëàñü îòðèöàòåëüíîé. 

Ðåçóëüòàòû îïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè äëÿ 1200 
áðîñêîâ ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 3 â âèäå èíòåãðàëü-
íîé êðèâîé ðàñïðåäåëåíèÿ. Çäåñü ïî îñè àáñöèññ 

ïðåäñòàâëåíà ýíåðãèÿ ñâÿçè â åäèíèöàõ 
4 2

010 2 ,e R   
à ïî îñè îðäèíàò – êîëè÷åñòâî áðîñêîâ, ýíåðãèÿ 
ñâÿçè êîòîðûõ ìåíüøå ýòîé âåëè÷èíû. Êðèâàÿ õî-
ðîøî àïïðîêñèìèðóåòñÿ ôóíêöèåé 
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ãäå σ0 = 214. Ñëåäîâàòåëüíî, ðàñïðåäåëåíèå áðîñêîâ 
ïî ýíåðãèè îïèñûâàåòñÿ ãàóññîèäîé ñ ïîëóøèðèíîé 

2

00,0214 2e Rσ =  è íóëåâîé ñðåäíåé. Òàêèì îáðàçîì, 
ýíåðãèÿ ñâÿçè ïàäàþùåé ìîëåêóëû ñ ïëîñêîé ïî-
âåðõíîñòüþ âîäû îïèñûâàåòñÿ ðàñïðåäåëåíèåì 
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Ðèñ. 3. Èíòåãðàëüíàÿ êðèâàÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî 1200 ðåàëè- 
çàöèÿì. Ïî îñè àáñöèññ ïðåäñòàâëåíà ýíåðãèÿ ñâÿçè, à ïî îñè  
  îðäèíàò êîëè÷åñòâî ðåàëèçàöèé 

 

Ïîòîê ìîëåêóë, ïàäàþùèõ íà ïîâåðõíîñòü, ïðî-
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èç êîòîðûõ çàëèïàþò ìîëåêóëû, èìåþùèå ýíåðãèþ 

.
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E
E

δ η
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 Ýòî íåðàâåíñòâî ÿâëÿåòñÿ óïîìÿíóòûì âû- 

øå óñëîâèåì çàëèïàíèÿ. Îòñþäà äëÿ ýíåðãèè ñâÿçè 
δE > 0 è òåìïåðàòóðû T ïîëó÷àåì êîýôôèöèåíò 
çàëèïàíèÿ 
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Ïîñëå óñðåäíåíèÿ ïî íîðìàëüíîìó ðàñïðåäåëå-
íèþ ρp(δE) íàõîäèì äëÿ T = 273 è 373 Ê ñîîòâåò-
ñòâåííî α00 = 0,110 – êîýôôèöèåíò çàëèïàíèÿ ïðè 
òåìïåðàòóðå 0 °Ñ, α100 = 0,074 – êîýôôèöèåíò çàëè-

ïàíèÿ ïðè òåìïåðàòóðå 100 °Ñ. Â ýòîì äèàïàçîíå 

òåìïåðàòóð êîýôôèöèåíò çàëèïàíèÿ ìîæåò áûòü àï-
ïðîêñèìèðîâàí êàê 

 *

0( ) exp ,
E

T
kT

⎛ ⎞
α = α ⎜ ⎟

⎝ ⎠

 

ãäå α0 = 0,0252, E* = 0,56 ⋅ 10–13 ýðã. 
Åñëè ïîäñòàâèòü ýòîò êîýôôèöèåíò çàëèïàíèÿ 

â ôîðìóëó äëÿ äàâëåíèÿ íàñûùåíèÿ, òî èçìåíèòñÿ 
çíà÷åíèå ïàðàìåòðà ñâÿçè ΔE â ïîêàçàòåëå ýêñïîíåí-
òû. Îíî ñòàíåò ðàâíûì 

 *efE E EΔ = Δ +  = 7,12 ⋅ 10–13 ýðã. 
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Òàêèì îáðàçîì, ïàðàìåòðû êðèâîé íàñûùåíèÿ, 
ïîëó÷åííûå ïðè ìîäåëèðîâàíèè êëàñòåðà, ïî÷òè òî÷-
íî ñîâïàäàþò ñ ïîäãîíî÷íûìè ïàðàìåòðàìè, ïðèâå-
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G.F. Krymsky, S.I. Petukhov, G.S. Pavlov. Simulation of water vapor condensation. Four-point potential. 
The simulation of vapor condensation on the water surface using the four-point potential for molecules is 

described. The parameters of the phenomenological model of vapor dissolved in water are reproduced as a result 
of microsimulation of the behavior of a cluster consisting of 55 molecules. Coefficient of sticking molecules on 
the water surface is calculated based on mechanical analogy with an elastic blow. The consent of microsimula-
tion parameters with the parameters of the phenomenological model is obtained. 
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