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Согласно  последним  экспериментальным  и  теоретическим  данным  наиболее 
устойчивыми  структурами  сетки  водородных  связей  гексамера  воды  являются 
конформеры типа «книга», «клетка» и «призма» [1]. Это означает, что в «квазитвердой» 
фазе изолированного кластера сетка водородных связей представлена  «объемными» 
конфигурациями. Вопрос о том, по какому сценарию идет процесс плавления гексамера 
воды, а именно, какие конформеры характерны при разных энергиях кластера, остается 
открытым.

В  работе  представлены  результаты  изучения  перестройки  сетки  водородных 
связей  при  плавлении  гексамера  воды  из  «объемных»  конформеров  методом 
молекулярной динамики (детали численного эксперимента см. [2]).  Обнаружено,  что 
существенным для сценария плавления кластера является не начальная геометрия сетки 
водородных связей,  а  вид используемого  потенциала  (в  данном случае:  потенциалы 
«жесткого» типа TIP4P и TIP5P), что хорошо видно из Рис. 1.
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Рис. 1. Доли (%) конформеров при плавлении кластера из 
конфигурации «клетка» в зависимости от полной энергии E(эВ).
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