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Фазовые переходы и критические явления

Д       
«-»

Р.В. Власов˚, А.В. Мокшин
Казанский (Приволжский) федеральный университет, Казань, Россия

˚e–mail: roman.vlasoff@outlook.com

За последние 30 лет появилась концепция, в которой было установлено, что жидкости
могут иметь совершенно различную структуру ближнего порядка. И между разными состо-
яниями жидкости при изменении давления могут быть фазовые превращения «жидкость-
жидкость» [1,2]. Было установлено, что с увеличением давления многие характеристики
жидкости при переходе «жидкость-жидкость» изменяются существенным образом, но меня-
ются непрерывно и без скачков. Это подтверждается как экспериментально, так и на основе
результатов молекулярно-динамических расчетов [3]. Так как вода обладает аномальными
свойствами, отличающими её от других жидкостей, её изучение и исследования продолжа-
ются. В частности, особенности динамики воды, определяемые водородными связями (ВС),
представляют интерес при рассмотрении перехода «жидкость-жидкость».
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Рис. 1. Зависимость среднего времени жизни
водородных связей xτH B y от давления на изо-
терме T “ 293 K. A-D соответсвуют различным
способам вычисления xτH B y.

В рамках молекулярной динамики обнару-
жено, что жидкая вода характеризуется дву-
мя динамическими режимами, которые связа-
ны с двумя формами, называемыми вода низ-
кой плотности (ВНП) и вода высокой плотно-
сти (ВВП). Данные формы различаются стро-
ением ближнего порядка. Диапазон давлений
Pl ´l , в котором происходит переход «жидкость-
жидкость» на изотерме T “ 293 K, определялся
по функции радиального распределения gOOpr q

и по параметру Вендта-Абрахама r W A . Установ-
лено, что при переходе «жидкость-жидкость» в
динамических и транспортных параметрах, сре-
ди которых среднее время жизни (ВС) xτH B y,
среднее время жизни различных координиро-
ванностей молекул воды xτN y и коэффици-
ент самодиффузии Ds , наблюдаются выражен-
ные изменения. Согласно результатам расчета

xτH B y, в области ВНП среднее время жизни ВС уменьшается с ростом давления, в то время
как в области ВВП этот параметр перестает значительно изменяться (рис. 1). Таким же
образом ведет себя параметр xτN y. Также в окрестности перехода «жидкость-жидкость»
коэффициент самодиффузии Ds имеет максимум.

Работа поддержана Российским научным фондом (проект № 19-12-00022-П). Авторы признательны
за поддержку Фонду развития теоретический физики и математики «Базис» (проект № 20-1-2-38-1).
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