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Œμ²¥±Ê²Ö·´μ-¤¨´ ³¨Î¥¸±μ¥ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨¥ Ë §μ¢ÒÌ ¶·¥¢· Ð¥´¨° ³μ²¥±Ê²Ò
¡¨Ë¥´¨²  ¢ · ¸É¢μ·¥  ±É¨¢´μ° ¸·¥¤Ò

–¥²ÓÕ ´ ¸ÉμÖÐ¥° · ¡μÉÒ Ö¢²Ö¥É¸Ö ¨§ÊÎ¥´¨¥ ¢²¨Ö´¨Ö ÔËË¥±Éμ¢ ±Ê²μ´μ¢¸±¨Ì
¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ´  ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨¥ ¸¢μ°¸É¢  ¡¨Ë¥´¨²  ¢ · ¸É¢μ·¥  ±É¨¢´μ° ¸·¥¤Ò.
�·μ¢¥¤¥´  ´ ²¨§ ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¤¨´ ³¨±¨ (Œ„) Ë §μ¢ÒÌ ¶·¥¢· Ð¥´¨° ³μ²¥±Ê²Ò
¡¨Ë¥´¨²  ¢ · ¸É¢μ·¥  §μÉ´μ° ±¨¸²μÉÒ HNO3. ˆ¸¸²¥¤μ¢ ²¨¸Ó É¥³¶¥· ÉÊ·´μ-
Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨¥ Ì · ±É¥·¨¸É¨±¨ ¨ Ë §μ¢Ò¥ ¶·¥¢· Ð¥´¨Ö ³μ²¥±Ê²Ò ¡¨Ë¥´¨² ,
¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢ÊÕÐ¥° ¸ · ¸É¢μ·μ³ �NO3. „¨´ ³¨±  ¶²μÉ´μ¸É´μ-É¥³¶¥· ÉÊ·´μ£μ
· ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö ¨ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¨§³¥´¥´¨° ³μ²¥±Ê²Ò ¡¨Ë¥´¨²  ¶·μ¸²¥¦¥´  ¢ ·¥-
 ²Ó´μ³ ¢·¥³¥´¨. �μ¸É·μ¥´Ò § ¢¨¸¨³μ¸É¨ ËÊ´±Í¨¨ · ¤¨ ²Ó´μ£μ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö ¨
¨¤¥´É¨Ë¨Í¨·μ¢ ´Ò ´¥É·¨¢¨ ²Ó´Ò¥ Ë §Ò ¢ ¸¨¸É¥³¥ ¡¨Ë¥´¨² Å  ±É¨¢´ Ö ¸·¥¤ .

� ¡μÉ  ¢Ò¶μ²´¥´  ¢ ‹ ¡μ· Éμ·¨¨ · ¤¨ Í¨μ´´μ° ¡¨μ²μ£¨¨ �ˆŸˆ.

�·¥¶·¨´É �¡Ñ¥¤¨´¥´´μ£μ ¨´¸É¨ÉÊÉ  Ö¤¥·´ÒÌ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨°. „Ê¡´ , 2009
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Molecular Dynamics Simulations of Phase
Transitions of Biphenyl Molecule in an Active Solvent Medium

The aim of the present work was to study the in	uence of the effect of Coulomb
interactions on the dynamical behavior of biphenyl in an active solvent medium.
The analysis of the molecular dynamics (ŒD) of biphenyl molecules in the �NO3

solution has been performed. The temperature-energetic characteristics and phase
transformations of biphenyl interacting with �NO3 solution were studied. The dy-
namics of densityÄtemperature distribution of biphenyl molecule has been traced up
in real time. The radial distribution functions were built up and nontrivial phases in
the system of biphenylÄactive solvent were identiˇed.

The investigation has been performed at the Laboratory of Radiation Biology,
JINR.
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ˆ¸¸²¥¤μ¢ ´¨¥ Ë¨§¨Î¥¸±¨Ì ¨ Ì¨³¨Î¥¸±¨Ì ¸¢μ°¸É¢ ³μ²¥±Ê²Ò ¡¨Ë¥´¨²  ¢¥-
¤¥É¸Ö ¢ ¶μ¸²¥¤´¥¥ ¢·¥³Ö ¸μ §´ Î¨É¥²Ó´Ò³ ¨´É¥·¥¸μ³ ¨ ¢¥¸Ó³   ±É¨¢´μ, ¶·¨Î¥³
± ± ¤²Ö ¨§ÊÎ¥´¨Ö ¢²¨Ö´¨Ö ¤ ´´μ£μ ¸μ¥¤¨´¥´¨Ö ´  μ±·Ê¦ ÕÐÊÕ ¸·¥¤Ê, É ± ¨ ¸
ÉμÎ±¨ §·¥´¨Ö ¢ ¦´μ¸É¨ ¥£μ ¢μ ³´μ£¨Ì Ì¨³¨±μ-¡¨μ²μ£¨Î¥¸±¨Ì ¶·μÍ¥¸¸ Ì [1Ä3].
�¨Ë¥´¨²Ò, ´ ·Ö¤Ê ¸ ¤¨μ±¸¨´ ³¨ (2,3,7,8-É¥É Ì²μ·¤¨¡¥´§μ[b,e]-1,4-¤¨μ±¸¨´),
³μ´μμ±¸¨¤μ¢ Ê£²¥·μ¤  (CO) ¨  §μÉ  (NO), ¤¨Ì²μ·μ-¤¨Ë¥´¨²-É·¨Ì²μ·μ-ÔÉ ´μ³
(É ± ´ §Ò¢ ¥³μ° DDT dichloro-diphenyl-trichloro-ethane) ¨ É. ¶., ¢Ìμ¤ÖÉ ¢ ¸μ-
¸É ¢ É¥Ì μ¸´μ¢´ÒÌ Ì¨³¨Î¥¸±¨Ì ±μ³¶μ´¥´Éμ¢ ¨  ±É¨¢´ÒÌ ·¥ £¥´Éμ¢, ±μÉμ·Ò¥
¸μ¸É ¢²ÖÕÉ μ¸´μ¢Ê ¢Ò¡·μ¸μ¢ ¨ § £·Ö§´¥´¨° μ±·Ê¦ ÕÐ¥° ¸·¥¤Ò. „¨μ±¸¨´Ò
¨ ¡¨Ë¥´¨²Ò, ± ¶·¨³¥·Ê, ¸¶μ¸μ¡´Ò ¸¢Ö§Ò¢ ÉÓ¸Ö ¸ ¶μÎ¢¥´´Ò³¨ ³¨´¥· ² ³¨ ¨
ÔËË¥±É¨¢´μ ¢²¨ÖÉÓ ´  ¸É·Ê±ÉÊ·Ê ¨ ¸¢μ°¸É¢  ¶μÎ¢Ò [4Ä6].

�¨Ë¥´¨² (Ë¥´¨²¡¥´§μ², ¤¨Ë¥´¨²) Å Ì¨³¨Î¥¸± Ö Ëμ·³Ê²  (‘6�5)2, ³μ²¥-
±Ê²Ö·´ Ö ³ ¸¸  154,20  . ¥. ³., ¡¥¸Í¢¥É´Ò¥ ±·¨¸É ²²Ò ¸ É¥³¶¥· ÉÊ·μ° ¶² ¢²¥-
´¨Ö 70,5 ◦C ¨ É¥³¶¥· ÉÊ·μ° ±¨¶¥´¨Ö 254Ä255 ◦C Å ²¥£±μ · ¸É¢μ·¨³ ¢ ¸¶¨·É¥,
ÔË¨·¥, ¡¥´§μ²¥ ¨ ³´μ£¨Ì ¤·Ê£¨Ì μ·£ ´¨Î¥¸±¨Ì · ¸É¢μ·¨É¥²ÖÌ, ´¥· ¸É¢μ·¨³ ¢
¢μ¤¥. Œμ²¥±Ê²  ¡¨Ë¥´¨²  μ¡² ¤ ¥É ¸¢μ¡μ¤´Ò³ ¢· Ð¥´¨¥³ ¢μ±·Ê£ Í¥´É· ²Ó-
´μ° ¸¢Ö§¨; ¡¥´§μ²Ó´Ò¥ ±μ²ÓÍ  ±μ¶² ´ ·´Ò ¢ ±·¨¸É ²² Ì, ´μ ´ ±²μ´¥´Ò ¤·Ê£
± ¤·Ê£Ê ¢ · ¸É¢μ· Ì.

�·¨ ¨§ÊÎ¥´¨¨ ¸¢μ°¸É¢ ¡¨μ³ ±·μ³μ²¥±Ê² ¨²¨ ¡¨μ²μ£¨Î¥¸±¨Ì ¶·μÍ¥¸¸μ¢,
¶·μÉ¥± ÕÐ¨Ì ¸ ÊÎ ¸É¨¥³ ³μ²¥±Ê²Ò ¡¨Ë¥´¨² , ¨¸±²ÕÎ¨É¥²Ó´μ ¢ ¦´Ò³¨ Ö¢²Ö-
ÕÉ¸Ö ¢μ¶·μ¸Ò μ¡· §μ¢ ´¨Ö · §´μμ¡· §´ÒÌ Ì¨³¨Î¥¸±¨Ì ¸¢Ö§¥°; ³μ²¥±Ê²  ¡¨-
Ë¥´¨²  ¸¶μ¸μ¡´  ÊÎ ¸É¢μ¢ ÉÓ ¢μ ³´μ£¨Ì ³¥¦³μ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨ÖÌ,
μ¡· §μ¢Ò¢ ÉÓ ¶·¨ ÔÉμ³ ¢¸¥ ¢¨¤Ò ¸¢Ö§¥° Å ±μ¢ ²¥´É´Ò¥, ¨μ´´Ò¥, ¢μ¤μ·μ¤´Ò¥
¨ ¢ ´-¤¥·-¢  ²Ó¸μ¢Ò.

�¤´¨³¨ ¨§ ¸ ³ÒÌ ¸μ¢·¥³¥´´ÒÌ ¶μ¤Ìμ¤μ¢ ¢ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨¨ ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨Ì ¨
¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¸¢μ°¸É¢ ¡¨Ë¥´¨² , ¢ ±μ³¶²¥±¸¥ ¸ · ¸É¢μ· ³¨ ¨ ¨μ´´Ò³¨ ¸μ¥¤¨-
´¥´¨Ö³¨, Ö¢²ÖÕÉ¸Ö ³¥Éμ¤Ò ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¤¨´ ³¨±¨ (Œ„) [2, 6]. Œμ¤¥²¨·μ-
¢ ´¨¥ ¤¥É ²Ó´ÒÌ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¨§³¥´¥´¨° ¡¨Ë¥´¨² , ¥£μ ³¨±·μ¸±μ¶¨Î¥¸±μ£μ
¶μ¢¥¤¥´¨Ö ¨ Ë §μ¢ÒÌ ¶·¥¢· Ð¥´¨° μ¡¥¸¶¥Î¨¢ ¥É Í¥´´ÊÕ ¤²Ö ´ Ê±¨ ¨ μ±·Ê-
¦ ÕÐ¥° ¸·¥¤Ò, ¶·μ³ÒÏ²¥´´μ¸É¨ Ì¨³¨Î¥¸±¨Ì ³ É¥·¨ ²μ¢ ¨²¨ Ì¨³¨Î¥¸±μ°
¡¨μ²μ£¨¨ ¨´Ëμ·³ Í¨Õ [2, 3]. Œμ²¥±Ê²  ¡¨Ë¥´¨²  ¨¸¸²¥¤μ¢ ² ¸Ó ¤²Ö Í¥²¥°
Ë ·³ ±μ²μ£¨¨ ¨ ¤μ¸É ¢±¨ ²¥± ·¸É¢ [4], Ì·μ³ Éμ£· Ë¨¨ [1Ä3], ¶μ¸É·μ¥´¨Ö ³μ-
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¤¥²¥° ± É ²¨§  Ë¥·³¥´Éμ¢ ¨ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥´´μ° Ê±² ¤±¨ ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¶·μÉ¥¨´μ¢
(protein folding) [7,8] ¨ É. ¤.

‚ ¤ ´´μ° · ¡μÉ¥ ¶μ¸·¥¤¸É¢μ³ Œ„-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¨¸¸²¥¤μ¢ ²¨¸Ó É¥³¶¥· -
ÉÊ·´μ-Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨¥ Ì · ±É¥·¨¸É¨±¨ ¨ Ë §μ¢Ò¥ ¶·¥¢· Ð¥´¨Ö ³μ²¥±Ê²Ò ¡¨-
Ë¥´¨² , ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢ÊÕÐ¥£μ ¸ · ¸É¢μ·μ³  §μÉ´μ° ±¨¸²μÉÒ �NO3. ˆ§¢¥¸É´μ,
ÎÉμ HNO3 Å ¸¨²Ó´ Ö ±¨¸²μÉ  ¨ ¥¥ ¸μ²¨ Å ´¨É· ÉÒ Å ¶μ²ÊÎ ÕÉ ¤¥°¸É¢¨¥³
HNO3 ´  ³¥É ²²Ò, μ±¸¨¤Ò, £¨¤·μ±¸¨¤Ò ¨²¨ ± ·¡μ´ ÉÒ [9]. ‚¸¥ ´¨É· ÉÒ
Ìμ·μÏμ · ¸É¢μ·¨³Ò ¢ ¢μ¤¥, ¨ ¨Ì · ¸É¢μ·Ò μ¡² ¤ ÕÉ ´¥§´ Î¨É¥²Ó´Ò³¨ μ±¨-
¸²¨É¥²Ó´Ò³¨ ¸¢μ°¸É¢ ³¨. �·¨³¥´¨É¥²Ó´μ ± ³μ²¥±Ê²¥ ¡¨Ë¥´¨²  ¢ ·Ö¤¥ · ¡μÉ
¡Ò²¨ ¶μ± § ´Ò μ¸μ¡¥´´μ¸É¨ ·¥ ±Í¨¨ ´¨É·μ¢ ´¨Ö ¸ ÊÎ ¸É¨¥³ ´¥±μÉμ·ÒÌ  ·μ-
³ É¨Î¥¸±¨Ì ¸μ¥¤¨´¥´¨°, ¨³¥ÕÐ¨Ì ± ·¡μ´¨²Ó´Ò¥ £·Ê¶¶Ò [10Ä12]. �·¨ ÔÉμ³
μ¸μ¡μ ¢ ¦´μ ¶μ¤Î¥·±´ÊÉÓ, ÎÉμ ´¨É·μ¢ ´¨¥ ¡¨Ë¥´¨²± ·¡μ´μ¢ÒÌ ±¨¸²μÉ ¶·μÌμ-
¤¨É Î¥·¥§ ¶¥·¥Ìμ¤´μ¥ ¸μ¸ÉμÖ´¨¥, ´  Ô´¥·£¨Õ ±μÉμ·μ£μ §´ Î¨É¥²Ó´μ¥ ¢²¨Ö´¨¥
μ± §Ò¢ ¥É ±Ê²μ´μ¢¸±μ¥ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨¥ ³¥¦¤Ê ± ·¡μ±¸¨²Ó´μ° £·Ê¶¶μ° ¨ ± -
É¨μ´μ³ ´¨É·μ´¨Ö. �·¨Î¥³ ¸¨²  ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¨ ¥£μ Ì · ±É¥· (¶·¨ÉÖ¦¥´¨¥
¨²¨ μÉÉ ²±¨¢ ´¨¥) § ¢¨¸ÖÉ μÉ ¸É·μ¥´¨Ö ¡¨Ë¥´¨²± ·¡μ´μ¢μ° ±¨¸²μÉÒ [11Ä12].
–¥²ÓÕ ´ ¸ÉμÖÐ¥° · ¡μÉÒ Ö¢²Ö¥É¸Ö ¨§ÊÎ¥´¨¥ ¢²¨Ö´¨Ö ÔËË¥±Éμ¢ ±Ê²μ´μ¢¸±¨Ì
¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ´  ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨¥ ¸¢μ°¸É¢  ¡¨Ë¥´¨²  ¢ · ¸É¢μ·¥ HNO3. �·¨
ÔÉμ³ μ¡´ ·Ê¦¥´Ò ¨ ¨¤¥´É¨Ë¨Í¨·μ¢ ´Ò ´¥É·¨¢¨ ²Ó´Ò¥ Ë §μ¢Ò¥ ¶·¥¢· Ð¥-
´¨Ö ³μ²¥±Ê²Ò ¡¨Ë¥´¨² , ¶μ¤¢¥·£´ÊÉμ° · §²¨Î´Ò³ ·¥¦¨³ ³ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö
¸ · ¸É¢μ·μ³ HNO3. „¨´ ³¨±  ¶²μÉ´μ¸É´μ-É¥³¶¥· ÉÊ·´ÒÌ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨° ³μ-
²¥±Ê²Ò ¡¨Ë¥´¨²  ¶μ¸É·μ¥´  ¨ ¶·μ¸²¥¦¥´  ¢ ·¥ ²Ó´μ³ ¢·¥³¥´¨.

Œ�’…�ˆ�‹› ˆ Œ…’�„›

„²Ö Œ„-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ²¨ ¶·μ£· ³³´Ò° ¶ ±¥É DL POLY, · §-
· ¡μÉ ´´Ò° £·Ê¶¶μ° ³μ²¥±Ê²Ö·´μ£μ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¢ ‹ ¡μ· Éμ·¨¨ „ ·¥¸-
¡ ·¨, �´£²¨Ö, ¶·¨ ¶μ¤¤¥·¦±¥ ˆ¸¸²¥¤μ¢ É¥²Ó¸±μ£μ ¸μ¢¥É  ¨´¦¥´¥·´ÒÌ ¨ Ë¨-
§¨Î¥¸±¨Ì ´ Ê± ¤²Ö ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ±μ´¤¥´¸¨·μ¢ ´´ÒÌ Ë § (¶·μ¥±É CCP5). Šμ¤
DL POLY ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É ¸μ¡μ° ¶·μ£· ³³´Ò° ¶ ±¥É ³´μ£μÍ¥²¥¢μ£μ ´ §´ Î¥´¨Ö
¤²Ö Œ„-· ¸Î¥Éμ¢; ¥£μ  ¢Éμ· ³¨ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö “. ‘³¨É, ’. �. ”μ·¥¸É¥· ¨ ˆ. ’. ’μ-
¤μ·μ¢ [13, 14]. ŒÒ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ²¨ ¢¥·¸¨Õ 2.19 ±μ¤  DL POLY,   ´ Î ²Ó´ Ö
£¥μ³¥É·¨Ö ±μ³¶²¥±¸  ³μ²¥±Ê² ¡¨Ë¥´¨²  § ¤ ´  ¸μ£² ¸´μ ±μ´Ë¨£Ê· Í¨Ö³ ¨§
¡ §Ò ¤ ´´ÒÌ ¶ ±¥É  (http://www.cse.scitech.ac.uk/ccg/software/DL POLY/).

� Î ²Ó´ Ö ±μ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¸¨¸É¥³Ò ¡¨Ë¥´¨² + · ¸É¢μ· ¶·¨-
¢¥¤¥´  ´  ·¨¸. 1. �·¨ ÔÉμ³ ¶·¨³¥´ÖÕÉ¸Ö ¶¥·¨μ¤¨Î¥¸±¨¥ £· ´¨Î´Ò¥ Ê¸²μ¢¨Ö
¶μ ¢¸¥³ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥´´Ò³ ´ ¶· ¢²¥´¨Ö³. � Î ²Ó´ Ö ±μ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ¨¸Ìμ¤-
´μ° ¸¨¸É¥³Ò ¡Ò²  ¶μ¸É·μ¥´  ¸ ¶μ³μÐÓÕ ¢¸É·μ¥´´μ£μ ¨´É¥·Ë¥°¸  ¶ ±¥É 
DL POLY, ¸μ¤¥·¦ Ð¥£μ ³´μ¦¥¸É¢μ ÊÉ¨²¨É ¤²Ö ¢¨§Ê ²¨§ Í¨¨ ¨  ´ ²¨§  ·¥-
§Ê²ÓÉ Éμ¢.
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�¨¸. 1. � Î ²Ó´ Ö ±μ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ³μ²¥±Ê² ¡¨Ë¥´¨²  ¢ · ¸É¢μ·¥ ±¨¸²μÉÒ

Šμ´Ë¨£Ê· Í¨μ´´ Ö Ô´¥·£¨Ö ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ³μ¤¥²¨ ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É¸Ö ± ±
¸Ê³³  ¢´ÊÉ·¨³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¢ ²¥´É´μ° Ô´¥·£¨¨ E¢ ² ¨ Ô´¥·£¨¨ ´¥¢ ²¥´É´ÒÌ
¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° E´¢:

E = E¢ ² + E´¢. (1)


´¥·£¨Ö ¢ ²¥´É´ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° E¢ ² ¶·¨ ÔÉμ³ § ¤ ¥É¸Ö ¸μμÉ´μÏ¥´¨¥³

E¢ ² = E¢³¸ + EÊ£² + EÉμ·¸ + E¨´¢, (2)

£¤¥ E¢³¸ Å Ô´¥·£¨Ö ¢´ÊÉ·¨³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¸¢Ö§¨, EÊ£² Å Ô´¥·£¨Ö Ê£²μ¢μ° ¸¢Ö§¨,
EÉμ·¸ Å Éμ·¸¨μ´´ Ö Ô´¥·£¨Ö ¨ E¨´¢ Å ¨´¢¥·¸¨μ´´ Ö Ô´¥·£¨Ö.


´¥·£¨Ö ´¥¢ ²¥´É´ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¸μ¸Éμ¨É ¨§ ¢ ´¤¥·¢  ²Ó¸μ¢μ°
(‚„‚), Ô²¥±É·μ¸É É¨Î¥¸±μ° ¨ Ô´¥·£¨¨ ¢μ¤μ·μ¤´ÒÌ ¸¢Ö§¥°:

E´¢ = E¢¤¢ + EÔ² + E¢¸. (3)

‚ ³μ²¥±Ê²¥ ¡¨Ë¥´¨²  ± ¦¤μ¥ Ë¥´¨²Ó´μ¥ ±μ²ÓÍμ ¶·¥¤¸É ¢²Ö²μ ¸μ¡μ°
¦¥¸É±μ¥ É¥²μ; ¶·¨ · ¸Î¥É Ì ³μ¤¥²¨·μ¢ ²¨¸Ó ¢μ¸¥³Ó ³μ²¥±Ê² ¡¨Ë¥´¨²  ¸ Î¨-
¸²μ³ Î ¸É¨Í, · ¢´Ò³ 144. ‚ Í¥´É·¥ ± ¦¤μ£μ Ë¥´¨²Ó´μ£μ ±μ²ÓÍ  ¨³¥¥É¸Ö
É·¨ ¡¥§³ ¸¸μ¢ÒÌ § ·Ö¤μ¢ÒÌ ¸ °É , μ¡¥¸¶¥Î¨¢ ÕÐ¨Ì ±¢ ¤·Ê¶μ²Ó´Ò° ³μ³¥´É
±μ²ÓÍ  (¸³. ·¨¸. 2,  , ¡).

�±É¨¢´Ò° · ¸É¢μ· ¸μ¸Éμ¨É ¨§ ±μ³¶²¥±¸  Î ¸É¨Í �NO3, ¶·¥¤¸É ¢²¥´´ÒÌ ¢
¢¨¤¥ ¤¢ÊÌ Éμ³´ÒÌ ³μ²¥±Ê² (·¨¸. 2, ¢), ¸ · ¢´Ò³ ¨ ¶·μÉ¨¢μ¶μ²μ¦´Ò³ ¶μ §´ ±Ê
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�¨¸. 2. Šμ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ³μ²¥±Ê²Ò ¡¨Ë¥´¨²  (¢¨¤ ¸¡μ±Ê Å   ¨ ¸¢¥·ÌÊ Å ¡). �μ± § ´Ò ¤¢ 
 ·μ³ É¨Î¥¸±¨Ì ±μ²ÓÍ  ¨§  Éμ³μ¢ Ê£²¥·μ¤  C ¸ § ·Ö¤μ¢Ò³ ¸ °Éμ³ q ¢ Í¥´É·¥. ‚ Í¥´É·¥
± ¦¤μ£μ Ë¥´¨²Ó´μ£μ ±μ²ÓÍ  ¨³¥ÕÉ¸Ö ¶μ É·¨ ¡¥§³ ¸¸μ¢ÒÌ § ·Ö¤  q. ¢) Šμ´Ë¨£Ê· Í¨Ö
³μ²¥±Ê²Ò · ¸É¢μ· , μ±·Ê¦ ÕÐ¥£μ ³μ²¥±Ê²Ê ¡¨Ë¥´¨² . 1 Å μÉ·¨Í É¥²Ó´Ò° ¸ °É NO3,
2 Å  Éμ³ H

§ ·Ö¤μ³ ± ¦¤μ£μ ¸ °É  q∗ = qe, £¤¥ e Å ¥¤¨´¨Í  § ·Ö¤  (§ ·Ö¤ ¶·μÉμ´ ). ‡ -
·Ö¤μ¢μ¥ Î¨¸²μ · ¸É¢μ·  q ¶·¨ Œ„-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¢ ·Ó¨·μ¢ ²μ¸Ó ¢ ¨´É¥·¢ ²¥
μÉ q = 0 ¤μ 1 ¸ Ï £μ³ 0,01 (¸³. É ¡². 1).

‚ É ¡². 1 ¶·¨¢¥¤¥´Ò §´ Î¥´¨Ö ³ ¸¸Ò ¨ § ·Ö¤  Î ¸É¨Í, ¨¸¶μ²Ó§Ê¥³ÒÌ ¢
Œ„-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨¨. ‡¤¥¸Ó me = 1,66 · 10−27 ±£ Å  Éμ³´ Ö ¥¤¨´¨Í  ³ ¸¸Ò
( . ¥. ³.), e = 1, 6 · 10−19 Š² Å § ·Ö¤ ¶·μÉμ´ .

‚ Œ„-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨¨ ¡Ò²¨ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´Ò ¶μÉ¥´Í¨ ²Ò É·¥Ì ¢¨¤μ¢, μ¶¨-
¸Ò¢ ÕÐ¨¥ ¸¨²μ¢μ¥ ¶μ²¥ ³μ²¥±Ê²Ò ¡¨Ë¥´¨²  ¢  ±É¨¢´μ³ · ¸É¢μ·¥:
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’ ¡²¨Í  1. ‡´ Î¥´¨Ö ³ ¸¸Ò ¨ § ·Ö¤  Î ¸É¨Í ¢ ¸¨¸É¥³¥ ¡¨Ë¥´¨²Ä· ¸É¢μ·

�Éμ³ Œ ¸¸μ¢μ¥
Î¨¸²μ

(me,  .¥.³.)

‡ ·Ö¤μ¢μ¥
Î¨¸²μ q

(§ ·Ö¤ ¶·μÉμ´  e)
C 13,02 0,15
q 0. -2,253
q 0. +3,606

NO3 62,005 0, − 0,01, − 0,02, − 0,03, . . . , − 1

H 1,008 0, + 0,01, + 0,02, + 0,03, . . . , + 1

• ¶μÉ¥´Í¨ ² ¸É¥¶¥´´μ£μ ·Ö¤  (nm);
• ¶μÉ¥´Í¨ ² � ±¨´£¥³  (buck);
• ¶μÉ¥´Í¨ ² ‹¥´´ ·¤ Ä„¦μ´¸  (lj).
� · ³¥É·Ò ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¨ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´Ò¥ Ëμ·³Ò ¶μÉ¥´Í¨ ²μ¢ ¶·¨-

¢¥¤¥´Ò ¢ É ¡². 2Ä4:

’ ¡²¨Í  2. ”Ê´±Í¨μ´ ²Ó´ Ö Ëμ·³  ¨ ¶ · ³¥É·Ò ¶μÉ¥´Í¨ ²  ¤²Ö  Éμ³´μ° ¶ ·Ò
‘Äq

�Éμ³-
´ Ö
¶ · 

�μ-
É¥´-
Í¨ ²

”Ê´±Í¨μ´ ²Ó´ Ö
Ëμ·³ 

� · -
³¥É-
·Ò

E0,
±„¦/³μ²Ó n m r0 �A

‘Äq nm
U(r) = E0, n,

m, r0
0,2 12,0 6,0 3,37

=
E0

(n − m)
×

×
[
m
(r0

r

)n

− n
(r0

r

)m]

Šμ³¶ÓÕÉ¥·´μ¥ Œ„-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨¥ ¢±²ÕÎ ²μ ¢ ¸¥¡Ö É·¨ ¶μ¸²¥¤ÊÕÐ¨Ì ÔÉ ¶ .
�  ¶¥·¢μ³ ÔÉ ¶¥ μ¸ÊÐ¥¸É¢²Ö²¨ ŒŒ (³μ²¥±Ê²Ö·´μ-³¥Ì ´¨Î¥¸±μ¥) ¢ÒÎ¨¸²¥´¨¥
³¨´¨³Ê³  Ô´¥·£¨¨ ¡¨Ë¥´¨²  ¸ μ±·Ê¦ ÕÐ¨³ · ¸É¢μ·μ³ ¶·¨ T = 0,1 K. ‚
¤ ´´μ³ ¸²ÊÎ ¥ ¡Ò²  ¢Ò¡· ´  ÖÎ¥°±  μ¡Ñ¥³μ³ V = (13,68 �A)3, ±μ²¨Î¥¸É¢μ
³μ²¥±Ê² ¡¨Ë¥´¨²  N = 8 (144  Éμ³ ), ±μ²¨Î¥¸É¢μ ³μ²¥±Ê² · ¸É¢μ·  HNO3

· ¢´μ N = 18 (36  Éμ³μ¢). ‚Éμ·μ° ÔÉ ¶ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö Å ³¥¤²¥´´μ¥ ´ £·¥¢ -
´¨¥ ¸¨¸É¥³Ò ¸ ³¨´¨³ ²Ó´Ò³ §´ Î¥´¨¥³ Ô´¥·£¨¨ μÉ ¸μ¸ÉμÖ´¨Ö ¶·¨ T = 0,1 K
¤μ T = 250 K. �¥¶μ¸·¥¤¸É¢¥´´μ ¸ ³ ¶·μÍ¥¸¸ Œ„-¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö ´ Î¨´ ¥É¸Ö ¶μ-
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’ ¡²¨Í  3. ”Ê´±Í¨μ´ ²Ó´ Ö Ëμ·³  ¨ ¶ · ³¥É·Ò ¶μÉ¥´Í¨ ²  ¤²Ö  Éμ³´μ° ¶ ·Ò
‘Ä‘

�Éμ³´ Ö
¶ · 

�μÉ¥´-
Í¨ ²

”Ê´±Í¨μ´ ²Ó´ Ö
Ëμ·³ 

� · -
³¥É·Ò

A,
±„¦/³μ²Ó ρ, �A C, �A6

CÄC buck
U(r) =

A exp
(
− r

ρ

)
− C

r6

A, ρ,
C 369743,0 0,28 2576,2

’ ¡²¨Í  4. ”Ê´±Í¨μ´ ²Ó´ Ö Ëμ·³  ¨ ¶ · ³¥É·Ò ¶μÉ¥´Í¨ ²  ¤²Ö ‘ÄNO3 ¨ NO3Ä
NO3

�Éμ³´ Ö
¶ · 

�μÉ¥´-
Í¨ ²

”Ê´±Í¨μ´ ²Ó´ Ö
Ëμ·³ 

� · ³¥É-
·Ò

ε,
±„¦/³μ²Ó σ, �A

CÄNO3

lj U(r) =

4ε
[(

σ
r

)12 −
(

σ
r

)6]
ε, σ 0,41838 3,14

NO3ÄNO3
lj . . . ε, σ 0,41115 2,93

¸²¥ ¤μ¢¥¤¥´¨Ö ¸¨¸É¥³Ò ¤μ Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨ ³¨´¨³¨§¨·μ¢ ´´ÒÌ ¸μ¸ÉμÖ´¨° ¶·¨
T = 250 K. 
´¥·£¨Ö ¸¨¸É¥³Ò ¸μÌ· ´Ö¥É¸Ö ¢ É¥Î¥´¨¥ ¢¸¥£μ ¶·μÍ¥¸¸  ³μ¤¥²¨-
·μ¢ ´¨Ö (μÉ ¤¥¸ÖÉ¨ ¤μ ¸μÉ¥´ ÉÒ¸ÖÎ Ï £μ¢ ¶μ ¢·¥³¥´¨) ¢ ³¨±·μ± ´μ´¨Î¥¸±μ³
 ´¸ ³¡²¥ NVE. “· ¢´¥´¨¥ ¤¢¨¦¥´¨Ö ·¥Ï ²μ¸Ó ¶μ ¸Ì¥³¥ ‚¥·²¥ ¸ ÉμÎ´μ¸ÉÓÕ
±¢ É¥·´¨μ´μ¢ (quaternion) 10−5. ˜ £ ¨´É¥£·¨·μ¢ ´¨Ö ´ÓÕÉμ´μ¢¸±¨Ì Ê· ¢-
´¥´¨° ¤¢¨¦¥´¨Ö · ¢¥´ 1 Ë¸. ‚ÒÎ¨¸²¥´¨¥ ¤²¨´ Ì¨³¨Î¥¸±¨Ì ¸¢Ö§¥° ³μ²¥±Ê²
¶·μ¢μ¤¨²μ¸Ó ´  ¡ §¥  ²£μ·¨É³  Shake ¸ ÉμÎ´μ¸ÉÓÕ 10−8. ˆ¸¶μ²Ó§μ¢ ²¨¸Ó ¶¥-
·¨μ¤¨Î¥¸±¨¥ £· ´¨Î´Ò¥ Ê¸²μ¢¨Ö ¶μ ¢¸¥³ É·¥³ ±μμ·¤¨´ É´Ò³ μ¸Ö³; Ô²¥±É·μ-
¸É É¨Î¥¸±¨¥ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¶·¨ ÔÉμ³ ¢ÒÎ¨¸²Ö²¨¸Ó ¶μ ³¥Éμ¤Ê ¸Ê³³¨·μ¢ ´¨Ö

¢ ²¤  ¸ ÉμÎ´μ¸ÉÓÕ 10−5.

�…‡“‹œ’�’› ˆ ��‘“†„…�ˆ…

�μ·μ£μ¢Ò° Ì · ±É¥· ¤¨´ ³¨±¨ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¨ ¶μ²´μ° Ô´¥·£¨¨ ¸¨-
¸É¥³Ò. � ¤ ·¥² ±¸¨·μ¢ ´´Ò³¨ ¸É·Ê±ÉÊ· ³¨ ³μ²¥±Ê² ¡¨Ë¥´¨²  ¸ · ¸É¢μ·μ³
�NO3 ¡Ò²  ¢Ò¶μ²´¥´  ¸¥·¨Ö Œ„-¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¶·¨ · §´ÒÌ §´ Î¥´¨ÖÌ § ·Ö-
¤μ¢μ£μ Î¨¸²  q = −q(NO3) = +q(H+) = 0; 0,01; 0,02, . . . , 1 ¢ μ¤¨´ ±μ-
¢ÒÌ Ê¸²μ¢¨ÖÌ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö, μ¶¨¸ ´´ÒÌ ¢ÒÏ¥. �É³¥É¨³, ÎÉμ §´ Î¥´¨Ö § -
·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  q ¢ ·Ó¨·μ¢ ²¨¸Ó Éμ²Ó±μ ¤²Ö  Éμ³μ¢ · ¸É¢μ· ; ¤²Ö ³μ²¥±Ê²
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�¨¸. 3. ’¥³¶¥· ÉÊ·  ( ) ¨ ¶μ²´ Ö Ô´¥·£¨Ö (¡) ¸¨¸É¥³Ò ¤²Ö · §²¨Î´ÒÌ §´ Î¥´¨° § ·Ö-
¤μ¢μ£μ Î¨¸²  ³μ²¥±Ê² · ¸É¢μ· 

¡¨Ë¥´¨²  § ·Ö¤Ò ¨³¥ÕÉ Ë¨±¸¨·μ¢ ´´Ò¥ §´ Î¥´¨Ö, ± ± ¶μ± § ´μ ¢ É ¡². 1.
�¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨Ì ¨§³¥´¥´¨° É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¨ ¶μ²´μ° Ô´¥·-
£¨¨ ¸¨¸É¥³Ò ¶·¨¢¥¤¥´Ò ´  ·¨¸. 3,  , ¡. ‚¨¤´μ, ÎÉμ ¶·¨ ¢¸¥Ì §´ Î¥´¨ÖÌ § -
·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  ¢ ¨´É¥·¢ ²¥ 0 < q < 0,07 É¥³¶¥· ÉÊ·  ¸¨¸É¥³Ò ¢ ·Ó¨·Ê-
¥É¸Ö μ±μ²μ § ¤ ´´μ£μ ·¥² ±¸¨·μ¢ ´´μ£μ §´ Î¥´¨Ö T = 250 Š; ¶μ²´ Ö Ô´¥·-
£¨Ö ¶·¨ ÔÉμ³ · ¢´  E = −1090 ±„¦/³μ²Ó. �·¨ §´ Î¥´¨ÖÌ § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨-
¸²  q = −q(NO−

3 )= +q(H+) > 0,07 ¶·μ¨¸Ìμ¤¨É ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´μ¥ ¨§³¥´¥´¨¥
¤¨´ ³¨±¨ É¥³¶¥· ÉÊ·´μ-Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨Ì Ì · ±É¥·¨¸É¨± ¸¨¸É¥³Ò, ¸¢¨¤¥É¥²Ó-
¸É¢ÊÕÐ¥¥ μ Ë §μ¢ÒÌ ¶¥·¥¸É·μ°± Ì ¢ ¸¨¸É¥³¥. � ¨³¥´´μ, ¶·¨ q > 0,07
³Ò ´ ¡²Õ¤ ¥³ É·¨ · §´Ò¥ μ¡² ¸É¨ ¢ §´ Î¥´¨ÖÌ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¨ Ô´¥·£¨¨ ¸¨-
¸É¥³Ò (¸³. É ¡². 5):

1) ¶·¨ ¢·¥³¥´ Ì 0 < t < 2,2 ¶¸ É¥³¶¥· ÉÊ·  ¨ Ô´¥·£¨Ö ¸¨¸É¥³Ò ±μ²¥-
¡²ÕÉ¸Ö μ±μ²μ ·¥² ±¸¨·μ¢ ´´ÒÌ §´ Î¥´¨° 250 Š ¨ Ä1090 ±„¦/³μ²Ó ¸μμÉ¢¥É-
¸É¢¥´´μ;

2) ¢ ¨´É¥·¢ ²¥ ¢·¥³¥´¨ 2,2 < t < 5,6 ¶¸ ¶·μ¨¸Ìμ¤¨É ·¥§±¨° ¸± Îμ±
§´ Î¥´¨° É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¤μ T = 2000 Š; ¶μ²´ Ö Ô´¥·£¨Ö ¶·¨ ÔÉμ³ ¸É ´μ¢¨É¸Ö
¶μ²μ¦¨É¥²Ó´μ° ¨ · ¢´μ° E = 1050 ±„¦/³μ²Ó;

3) ¢ ¨´É¥·¢ ²¥ 5,6 < t < 10 ¶¸ ¶·μ¨¸Ìμ¤¨É ¢Éμ·μ° ¸± Îμ± ¢ §´ Î¥´¨ÖÌ
É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¤μ T = 6700 Š ¨ Ô´¥·£¨¨ ¤μ E = 4900 ±„¦/³μ²Ó.

’ ¡²¨Í  5. ‡´ Î¥´¨Ö É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¨ Ô´¥·£¨¨ ¸¨¸É¥³Ò ¡¨Ë¥´¨²Ä· ¸É¢μ· ¶·¨ q >
0,07

�¡² ¸ÉÓ I
(0 < t < 2,2 ¶¸)

�¡² ¸ÉÓ II
(2,2 < t < 5,6 ¶¸)

�¡² ¸ÉÓ III
(5,6 < t < 10 ¶¸)

T , Š 250 2000 6700
E (±„¦/³μ²Ó) Ä1090 1050 4900
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„¨´ ³¨±  ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´ÒÌ ¨§³¥´¥´¨°. „²Ö ¨²²Õ¸É· -
Í¨¨ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¨§³¥´¥´¨° ³μ²¥±Ê²Ò ¡¨Ë¥´¨²  ¨ ¸· ¢´¥´¨Ö ¤¨´ ³¨±¨ ¸¨-
¸É¥³Ò ¶·¨ · §²¨Î´ÒÌ É¥³¶¥· ÉÊ·´μ-Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨Ì ·¥¦¨³ Ì, ¶·¨¢¥¤¥´´ÒÌ
´  ·¨¸. 4,  , ¡, ´¨¦¥ ¶μ¸É·μ¥´Ò  ´¨³ Í¨μ´´Ò¥ ± ·É¨´Ò (snapshots), ¸μμÉ¢¥É-
¸É¢ÊÕÐ¨¥ §´ Î¥´¨Ö³ § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  · ¸É¢μ·  q = 0,05 ( ) ¨ 0,07 (¡).

ˆ§ ·¨¸. 4,   ¢¨¤´μ, ÎÉμ ¶·¨ q = 0,05 ³μ²¥±Ê²Ò ¡¨Ë¥´¨²  ¸μÌ· ´ÖÕÉ ·¥-
£Ê²Ö·´ÊÕ ¸É·Ê±ÉÊ·Ê (± ± ¢ μÉ¤¥²Ó´μ¸É¨, É ± ¨ ¢ ±μ³¶²¥±¸¥) ¢ É¥Î¥´¨¥ ¢¸¥£μ
¶¥·¨μ¤  ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨Ì ¨§³¥´¥´¨°. ‚ Éμ ¦¥ ¢·¥³Ö ´  ·¨¸. 4, ¡ ¶·¨ q = 0,07 ³Ò
´ ¡²Õ¤ ¥³ · §·ÊÏ¥´¨¥ ·¥£Ê²Ö·´ÒÌ ±μ´Ë¨£Ê· Í¨° ³μ²¥±Ê² ¡¨Ë¥´¨² , ¶·¨Î¥³
¢´ Î ²¥ Å ³μ²¥±Ê²Ö·´μ£μ ±μ³¶²¥±¸ , § É¥³ Å ¸ ³μ° Í¥²μ¸É´μ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò
³μ²¥±Ê²Ò. „ ´´ Ö ± ·É¨´  ¸μμÉ¢¥É¸É¢Ê¥É É¥³ ·¥§±¨³ ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨³ ¨§³¥´¥-
´¨Ö³ (·¨¸. 3), £¤¥ ¤¢ ¦¤Ò ´ ¡²Õ¤ ÕÉ¸Ö ¸± Î±μμ¡· §´Ò¥ ¨§³¥´¥´¨Ö É¥³¶¥· -
ÉÊ·Ò. �·¨ ¶¥·¢μ³ ¸± Î±¥ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò μÉ ·¥² ±¸¨·μ¢ ´´μ£μ §´ Î¥´¨Ö 250 Š
¤μ 2000 Š · §·ÊÏ ¥É¸Ö ·¥£Ê²Ö·´ Ö ¸É·Ê±ÉÊ·  ±μ³¶²¥±¸  ®¡¨Ë¥´¨²¯; ¶·¨ ¶μ-
¸²¥¤ÊÕÐ¥³ ¸± Î±¥ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò μÉ 2000 ¤μ 6700 Š ·¥ÎÓ ³μ¦¥É ¨¤É¨ ²¨ÏÓ
μ · §·ÊÏ¥´¨¨ Ì¨³¨Î¥¸±¨Ì ¸¢Ö§¥°, ±μÉμ·Ò¥ μ¡¥¸¶¥Î¨¢ ¥É Í¥²μ¸É´μ¸ÉÓ ¸ ³μ°
³μ²¥±Ê²Ò.

	´¥·£¨¨ ´¥¢ ²¥´É´ÒÌ (¢ ´¤¥·¢  ²Ó¸μ¢  ¨ ±Ê²μ´μ¢¸±μ£μ) ¢§ ¨³μ¤¥°-
¸É¢¨°. �¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨Ì ¨§³¥´¥´¨° Ô´¥·£¨¨ ¢ ´-
¤¥·-¢  ²Ó¸μ¢¸±μ£μ ¨ ±Ê²μ´μ¢¸±μ£μ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¸¨¸É¥³Ò ¶·¨¢¥¤¥´Ò ´ 
·¨¸. 5,  , ¡.

‚¨¤´μ, ÎÉμ ¶·¨ ¢¸¥Ì §´ Î¥´¨ÖÌ § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  ¢ ¨´É¥·¢ ²¥ 0 < q < 0,07
¶·¨ §´ Î¥´¨¨ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¸¨¸É¥³Ò T = 250 Š ¶μ²´ Ö Ô´¥·£¨Ö ¢ ´¤¥·¢ -
 ²Ó¸μ¢  ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö · ¢´  E = −400 ±„¦/³μ²Ó, ¶·¨ ÔÉμ³ Ô´¥·£¨Ö ±Ê-
²μ´μ¢¸±μ£μ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ±μ²¥¡²¥É¸Ö ¢ ¨´É¥·¢ ²¥ μÉ Ä1150 ±„¦/³μ²Ó ¤μ
Ä850 ±„¦/³μ²Ó. �·¨ §´ Î¥´¨ÖÌ § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  q = −q(NO−

3 ) = +q(H+) >
0,07 ³Ò ´ ¡²Õ¤ ¥³ É·¨ · §´Ò¥ μ¡² ¸É¨ ¢ §´ Î¥´¨ÖÌ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¨ Ô´¥·£¨¨
¸¨¸É¥³Ò (¸³. É ¡². 6):

’ ¡²¨Í  6. ‡´ Î¥´¨Ö Ô´¥·£¨¨ ¢ ´¤¥·¢  ²Ó¸μ¢  ¨ ±Ê²μ´μ¢¸±μ£μ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¶·¨
q > 0,07

‡´ Î¥´¨Ö
Ô´¥·£¨¨

�¡² ¸ÉÓ I
(0 < t < 2,2 ¶¸)

�¡² ¸ÉÓ II
(2,2 < t < 5,6 ¶¸)

�¡² ¸ÉÓ III
(5,6 < t < 10 ¶¸)

T , Š 250 2000 6700

E‚„‚, ±„¦/³μ²Ó -400 0 200

E±Ê², ±„¦/³μ²Ó -850 -650 -620
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�¨¸. 4. ˜¥¸ÉÓ ¶μ¸²¥¤μ¢ É¥²Ó´ÒÌ ±μ´Ë¨£Ê· Í¨° ³μ²¥±Ê²Ò ¡¨Ë¥´¨²  ¢ · ¸É¢μ·¥ ¶·¨
q = 0,05 ( ) ¨ q = 0,07 (¡). Šμ´Ë¨£Ê· Í¨¨ ¸¨¸É¥³Ò ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÉ ¢·¥³¥´ ³ t = 0, 1,
2, 3, 5 ¨ 10 ¶¸ (¢¨¤ ¸²¥¢  ´ ¶· ¢μ ¨ ¸¢¥·ÌÊ ¢´¨§)

• ¶·¨ ¢·¥³¥´ Ì 0 < t < 2,2 ¶¸ Ô´¥·£¨Ö ¢ ´¤¥·¢  ²Ó¸μ¢  ¨ ±Ê²μ´μ¢¸±μ£μ
¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¸¨¸É¥³Ò ±μ²¥¡²¥É¸Ö μ±μ²μ ·¥² ±¸¨·μ¢ ´´ÒÌ §´ Î¥´¨° Ä400
¨ Ä850 ±„¦/³μ²Ó ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ;

• ¢ ¨´É¥·¢ ²¥ ¢·¥³¥´¨ 2,2 < t < 5,6 ¶¸ ¶·μ¨¸Ìμ¤¨É ¸± Îμ± §´ Î¥´¨°
¶·¨ É¥³¶¥· ÉÊ·¥ ¤μ T = 2000 Š; Ô´¥·£¨¨ ¢ ´¤¥·¢  ²Ó¸μ¢  ¨ ±Ê²μ´μ¢¸±μ£μ
¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¶·¨ ÔÉμ³ ¸É ´μ¢ÖÉ¸Ö · ¢´Ò³¨ 0 ¨ Ä650 ±„¦/³μ²Ó;
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�¨¸. 5. 
´¥·£¨Ö ¢ ´¤¥·¢  ²Ó¸μ¢ÒÌ ( ) ¨ ±Ê²μ´μ¢¸±¨Ì (¡) ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¤²Ö · §²¨Î´ÒÌ
§´ Î¥´¨° § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  ³μ²¥±Ê² · ¸É¢μ· 

• ¢ ¨´É¥·¢ ²¥ 5,6 < t < 10 ¶¸ ¶·μ¨¸Ìμ¤¨É ¢Éμ·μ° ¸± Îμ± ¶·¨ §´ Î¥-
´¨ÖÌ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¤μ T = 6700 Š ¨ Ô´¥·£¨¨ ¸É ´μ¢ÖÉ¸Ö · ¢´Ò³¨ 200 ¨
Ä620 ±„¦/³μ²Ó ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ.

	´¥·£¨¨ ¢ ²¥´É´ÒÌ ¸¢Ö§¥° (Ê£²μ¢Ò¥ ¨ ¤¨£¥¤· ²Ó´Ò¥ (Éμ·¸¨μ´´Ò¥) ¢§ -
¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö). �·¥¤¸É ¢²¥´Ò ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨Ì ¨§³¥´¥-
´¨° Ô´¥·£¨¨ ¢ ²¥´É´ÒÌ ¸¢Ö§¥° Ê£²μ¢ÒÌ ¨ ¤¨£¥¤· ²Ó´ÒÌ (Éμ·¸¨μ´´ÒÌ) ¢§ ¨³μ-
¤¥°¸É¢¨° ¸¨¸É¥³Ò, ±μÉμ·Ò¥ ¶·¨¢¥¤¥´Ò ´  ·¨¸. 6,  , ¡. �·¨ ¢¸¥Ì §´ Î¥´¨ÖÌ § ·Ö-
¤μ¢μ£μ Î¨¸²  ¢ ¨´É¥·¢ ²¥ 0 < q < 0,07 É¥³¶¥· ÉÊ·  ¸¨¸É¥³Ò · ¢´  T = 250 Š
¨ ¶μ²´ Ö Ô´¥·£¨Ö ¸¢Ö§¥° Ê£²μ¢ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ±μ²¥¡²¥É¸Ö ¢ ¨´É¥·¢ ²¥ μÉ
0 ¤μ 40 ±„¦/³μ²Ó; ¶·¨ ÔÉμ³ Ô´¥·£¨Ö ¤¨£¥¤· ²Ó´ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° · ¢´ 
E = 20 ±„¦/³μ²Ó. �·¨ q > 0,07 ³Ò ´ ¡²Õ¤ ¥³ É·¨ · §´Ò¥ μ¡² ¸É¨ §´ Î¥´¨°
É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¨ Ô´¥·£¨¨ ¸¨¸É¥³Ò (¸³ É ¡². 7):

• ¶·¨ ¢·¥³¥´ Ì 0 < t < 2,2 ¶¸ Ô´¥·£¨Ö ¢ ²¥´É´ÒÌ ¸¢Ö§¥° Ê£²μ¢ÒÌ ¨

�¨¸. 6. 
´¥·£¨Ö Ê£²μ¢ÒÌ ( ) ¨ ¤¨£¥¤· ²Ó´ÒÌ Éμ·¸¨μ´´ÒÌ (¡) ¢ ²¥´É´ÒÌ ¸¢Ö§¥° ¤²Ö
· §²¨Î´ÒÌ §´ Î¥´¨° § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  ³μ²¥±Ê² · ¸É¢μ· 
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¤¨£¥¤· ²Ó´ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¸¨¸É¥³Ò ±μ²¥¡²¥É¸Ö μ±μ²μ ·¥² ±¸¨·μ¢ ´´ÒÌ
§´ Î¥´¨° 10 ¨ 20 ±„¦/³μ²Ó ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ;

• ¢ ¨´É¥·¢ ²¥ ¢·¥³¥´¨ 2,2 < t < 5,6 ¶¸ ¶·μ¨¸Ìμ¤¨É ·¥§±¨° ¸± Îμ± §´ -
Î¥´¨° ¶·¨ É¥³¶¥· ÉÊ·¥ ¤μ T = 2000 Š; Ô´¥·£¨¨ ¢ ²¥´É´ÒÌ ¸¢Ö§¥° Ê£²μ¢ÒÌ ¨
¤¨£¥¤· ²Ó´ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¸¨¸É¥³Ò ¶·¨ ÔÉμ³ ¸É ´μ¢ÖÉ¸Ö · ¢´Ò³¨ 100 ¨
230 ±„¦/³μ²Ó;

• ¢ ¨´É¥·¢ ²¥ 5,6 < t < 10 ¶¸ ¶·μ¨¸Ìμ¤¨É ¢Éμ·μ° ¸± Îμ± ¶·¨ §´ Î¥-
´¨ÖÌ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¤μ T = 6700 Š ¨ Ô´¥·£¨¨ ¸É ´μ¢ÖÉ¸Ö · ¢´Ò³¨ 140 ¨
300 ±„¦/³μ²Ó ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ.

’ ¡²¨Í  7. ‡´ Î¥´¨Ö Ô´¥·£¨° ¢ ²¥´É´ÒÌ ¸¢Ö§¥° (Ê£²μ¢ÒÌ ¨ ¤¨£¥¤· ²Ó´ÒÌ ¢§ ¨³μ-
¤¥°¸É¢¨°) ¶·¨ q > 0,07

‡´ Î¥´¨Ö
Ô´¥·£¨°

�¡² ¸ÉÓ I
(0 < t < 2,2 ¶¸)

�¡² ¸ÉÓ II
(2,2 < t < 5,6 ¶¸)

�¡² ¸ÉÓ III
(5,6 < t < 10 ¶¸)

T , Š 250 2000 6700
Eang,

±„¦/³μ²Ó
10 100 140

Edih,
±„¦/³μ²Ó

20 230 300

„¨ËËÊ§¨μ´´Ò¥ ¸¢μ°¸É¢ . ‚ É ¡². 8 ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò §´ Î¥´¨Ö ±μÔËË¨Í¨-
¥´É  ¤¨ËËÊ§¨¨ ¤²Ö ¸¨¸É¥³Ò ¡¨Ë¥´¨² Å  ±É¨¢´Ò° · ¸É¢μ· ¶·¨ ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕ-
Ð¨Ì §´ Î¥´¨ÖÌ § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  · ¸É¢μ· . ŠμÔËË¨Í¨¥´ÉÒ ¤¨ËËÊ§¨¨ ¤²Ö ´ -
£²Ö¤´μ¸É¨ ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò ´  ·¨¸. 7. ‘ ·μ¸Éμ³ § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  ´ ¡²Õ¤ ¥É¸Ö ¸Ê-
Ð¥¸É¢¥´´μ¥ Ê¢¥²¨Î¥´¨¥ §´ Î¥´¨Ö ±μÔËË¨Í¨¥´Éμ¢ ¤¨ËËÊ§¨¨ ± ± ¤²Ö · ¸É¢μ· ,
É ± ¨ ¡¨Ë¥´¨² . 
É¨ ¤ ´´Ò¥ ±μ··¥²¨·ÊÕÉ ¸ É¥³¶¥· ÉÊ·´μ-Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨³¨
¨§³¥´¥´¨Ö³¨, ¶·¨¢¥¤¥´´Ò³¨ ¢ÒÏ¥, ¨ Ê± §Ò¢ ÕÉ ´  Ë §μ¢Ò¥ ¶·¥¢· Ð¥´¨Ö ¢
¸¨¸É¥³¥ ¡¨Ë¥´¨² Å  ±É¨¢´Ò° · ¸É¢μ·.

’ ¡²¨Í  8. � · ³¥É·Ò Ô²¥±É·μ´´ÒÌ ±μ²¥Í, μ¡· §ÊÕÐ¨Ì¸Ö ¸· §Ê §  ± ¸¶μ³

Œμ²¥±Ê² 
D(·10−9 ³2/¸)

(q = 0)
D(·10−9 ³2/¸)

(q = 0,05)
D(·10−9 ³2/¸)

(q = 0,06)
D(·10−9 ³2/¸)

(q = 0,07)

�¨Ë¥´¨² 1, 9655E − 01 4, 4771E − 01 2, 7546E − 01 2, 0049E + 01

HNO3 4, 3292E + 00 4, 4788E + 00 6, 4789E + 00 5, 8165E + 01
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�¨¸. 7. ƒ· Ë¨± § ¢¨¸¨³μ¸É¨ ±μÔËË¨Í¨¥´É  ¤¨ËËÊ§¨¨ μÉ § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  · ¸É¢μ· 

ˆ§ ·¨¸. 7 ¢¨¤´μ, ÎÉμ §´ Î¥´¨¥ ±μÔËË¨Í¨¥´É  ¤¨ËËÊ§¨¨ μ¸É ¥É¸Ö ¶·¨-
³¥·´μ ¶μ¸ÉμÖ´´Ò³ ¶·¨ ¨§³¥´¥´¨¨ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò μÉ 250 ¤μ 2000 Š,   ¶·¨
¤μ¸É¨¦¥´¨¨ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò 6700 Š ¶·μ¨¸Ìμ¤¨É ¥£μ ·¥§±¨° ¸± Îμ±. �μ¸É ¤¨Ë-
ËÊ§¨μ´´ÒÌ ±μÔËË¨Í¨¥´Éμ¢, ¡¥§Ê¸²μ¢´μ, £μ¢μ·¨É μ ¶¥·¥Ìμ¤¥ ¢¥Ð¥¸É¢  ¢ ¤·Ê-
£ÊÕ Ë §Ê.

”Ê´±Í¨Ö · ¤¨ ²Ó´μ£μ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö. �  ·¨¸. 8Ä11 ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò £· -
Ë¨±¨ ËÊ´±Í¨° · ¤¨ ²Ó´μ£μ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö (”��) ¸¨¸É¥³Ò ¡¨Ë¥´¨² Å  ±É¨¢-
´Ò° · ¸É¢μ·, ¢ÒÎ¨¸²¥´´ÒÌ ¶·¨ · §²¨Î´ÒÌ §´ Î¥´¨ÖÌ § ·Ö¤μ¢ÒÌ Î¨¸¥² �NO3.
”�� μ¶·¥¤¥²Ö¥É ¢¥·μÖÉ´μ¸ÉÓ ¢¸É·¥É¨ÉÓ  Éμ³ Éμ£μ ¨²¨ ¨´μ£μ ¸μ·É , ´ Ìμ¤Ö-
Ð¨°¸Ö ´  · ¸¸ÉμÖ´¨¨ r + dr μÉ ¤ ´´μ£μ  Éμ³ ; ÔÉ  ËÊ´±Í¨Ö μ¶·¥¤¥²Ö¥É ¢¥-
·μÖÉ´μ¸ÉÓ ±μ²¨Î¥¸É¢  ¡²¨¦ °Ï¨Ì ¸μ¸¥¤¥° ¨ · ¸¸ÉμÖ´¨¥ ¤μ ´¨Ì. ‘²¥¤Ê¥É
μÉ³¥É¨ÉÓ, ÎÉμ ”�� Ì · ±É¥·¨§Ê¥É · ¸¶μ²μ¦¥´¨¥  Éμ³μ¢ ¢μ±·Ê£ ¤·Ê£¨Ì ¸μ¸¥¤-
´¨Ì ¨²¨ ¤ ²Ó´¨Ì Í¥´É·μ¢ ( Éμ³μ¢) ¨ ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É ¸μ¡μ° μ¤¨´ ¨§ μ¸´μ¢´ÒÌ
¶ · ³¥É·μ¢, Ê± §Ò¢ ÕÐ¨Ì ´  ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò¥ ¶¥·¥¸É·μ°±¨ ¢ ¸¨¸É¥³¥. Šμ²¨Î¥-
¸É¢μ ¶¨±μ¢ ”�� ¨³¥¥É μÎ¥´Ó £²Ê¡μ±¨° ¸³Ò¸² ¨ Ê± §Ò¢ ¥É ´  Éμ, ¢ ± ±μ³
¸μ¸ÉμÖ´¨¨ (É¢¥·¤μ¥ É¥²μ, ¦¨¤±μ¸ÉÓ ¨²¨ £ §μμ¡· §´μ¥) ´ Ìμ¤¨É¸Ö ¢¥Ð¥¸É¢μ.

�  ·¨¸. 8,  , ¡ ¶·¨¢¥¤¥´Ò §´ Î¥´¨Ö ËÊ´±Í¨¨ · ¤¨ ²Ó´μ£μ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö
¤²Ö ¡¨Ë¥´¨²   ) qÄq ¨ ¡) CÄC. ‚¨¤´μ, ÎÉμ ¸ Ê¢¥²¨Î¥´¨¥³ § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  μÉ
0 ¤μ 0,1 ¶·μ¨¸Ìμ¤¨É Ê³¥´ÓÏ¥´¨¥  ³¶²¨ÉÊ¤Ò ”��; É ±μ¥ ¦¥ ¶μ¢¥¤¥´¨¥ Ì · ±-
É¥·´μ ¨ ¤²Ö  Éμ³μ¢ · ¸É¢μ· , ¶·¨¢¥¤¥´´ÒÌ ´  ·¨¸. 9,  , ¡. ‚ Éμ ¦¥ ¢·¥³Ö ´ 
·¨¸. 9, ¡ ¢¨¤´μ, ÎÉμ ”�� ¤²Ö ¸¢Ö§¨ �Ä� ¨³¥¥É ³ ±¸¨³Ê³ ¸ ·μ¸Éμ³ § ·Ö¤μ¢μ£μ
Î¨¸²  · ¸É¢μ· , ¸³¥Ð¥´´Ò° ¢ ¸Éμ·μ´Ê ³ ²ÒÌ · ¸¸ÉμÖ´¨°, ÎÉμ ¸¢¨¤¥É¥²Ó¸É¢Ê¥É
μ¡ Ê¸¨²¥´¨¨ ¢²¨Ö´¨Ö ¤ ´´μ° ¸¢Ö§¨ ´  ¸É·Ê±ÉÊ·Ê ¸μ¸¥¤´¨Ì Î ¸É¨Í.

�  ·¨¸. 10 ¨ 11 ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò £· Ë¨±¨ ”�� ¤²Ö ¸¨¸É¥³Ò ¡¨Ë¥´¨²Ä· ¸É-
¢μ·. ˆ§ ·¨¸. 10,  , ¡ ³μ¦´μ ¢¨¤¥ÉÓ Î¥É±ÊÕ É¥´¤¥´Í¨Õ ·μ¸É   ³¶²¨ÉÊ¤Ò ”�� ¸
Ê¢¥²¨Î¥´¨¥³ § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  · ¸É¢μ·  q. � ¨¡μ²¥¥ Ì · ±É¥·´μ¥ ¨§³¥´¥´¨¥
§´ Î¥´¨° ”�� ¸ § ·Ö¤μ¢Ò³ Î¨¸²μ³ · ¸É¢μ·  ¨²²Õ¸É·¨·Ê¥É ·¨¸. 11,   ¤²Ö ¸¢Ö§¨
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�¨¸. 8. ƒ· Ë¨± ËÊ´±Í¨¨ · ¤¨ ²Ó´μ£μ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö  Éμ³μ¢ ¡¨Ë¥´¨²   ) qÄq ¨ ¡) ‘Ä‘

�¨¸. 9. ƒ· Ë¨± ËÊ´±Í¨¨ · ¤¨ ²Ó´μ£μ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö  Éμ³μ¢ · ¸É¢μ·   ) NO3ÄNO3 ¨
¡) HÄH
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�¨¸. 10. ƒ· Ë¨± ËÊ´±Í¨¨ · ¤¨ ²Ó´μ£μ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö  Éμ³μ¢ ¡¨Ë¥´¨² Ä· ¸É¢μ· 
 ) q-NO3 ¨ ¡) ‘-NO3

�¨¸. 11. ƒ· Ë¨± ËÊ´±Í¨¨ · ¤¨ ²Ó´μ£μ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö ¡¨Ë¥´¨² Ä· ¸É¢μ·   ) qÄH ¨
¡) ‘ÄH
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qÄH. •μ·μÏμ ¢¨¤´μ, ÎÉμ Ê¢¥²¨Î¥´¨¥  ³¶²¨ÉÊ¤Ò ”�� ¢ μ¡² ¸É¨ · ¸¸ÉμÖ´¨°
μÉ 0 ¤μ 2 �A ¸¢¨¤¥É¥²Ó¸É¢Ê¥É μ¡ μ¡· §μ¢ ´¨¨ ¸¨²Ó´μ° ¸¢Ö§¨ ³¥¦¤Ê  Éμ³ ³¨
qÄH. 
É  ¸¨²Ó´ Ö ¸¢Ö§Ó · §·ÊÏ ¥É Ê¶μ·Ö¤μÎ¥´´ÊÕ ¸É·Ê±ÉÊ·Ê ¡¨Ë¥´¨² , ÎÉμ
¶·¨¢μ¤¨É ± μ¡· §μ¢ ´¨Õ ´μ¢ÒÌ Ë §.
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