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Изучение изолированных кластеров воды способствует развитию  более точных 
моделей описания структуры жидкой воды на молекулярном уровне.

Гексамер  воды привлекает  особое  внимание  как  минимальный  элемент  льда. 
Совместные  усилия  многих  экспериментальных  и  теоретических  групп  позволили 
установить  структуры  изомеров  гексамера  воды,  соответствующие  минимальным 
значениям  энергий  на  потенциальной  поверхности  [1].  Ими  оказались  трехмерные 
конфигурации,  которые  получили  символические  названия  «клетка»,  «книга»  и 
«призма».

В данной работе методом молекулярной динамики процесс плавления гексамера 
воды смоделирован из трехмерных («клетка»,  «книга»)  и квазипланарной («кольцо») 
конфигураций.  Взаимодействие  между  молекулами  воды  представлено  «жестким» 
потенциалом TIP5P, разработанным для описания плавления льда. Геометрия изомеров 
определялась через матрицу связности графа сетки водородных связей. Зафиксировано 
немонотонное поведение индекса Линдемана, отображающего флуктуации длины связи 
между  атомами,  в  случае  плавления  кластера  из  трехмерных  конфигураций,  что 
дополняет результаты, полученные в работе [1].
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