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Вопрос о фазовых переходах в конечномерных системах, к которым относятся кла-
стеры молекул воды, остается открытым. Критерием фазового перехода (например,
плавления) в классической термодинамике является наличие пика в температурных зави-
симостях термодинамических параметров. Процесс плавления в конечномерных систе-
мах имеет свои особенности, которые для небольших кластеров молекул воды, в первую
очередь, связаны с изомеризацией сетки водородных связей. Остается открытым вопрос,
начиная с какого числа молекул в кластере, мы можем говорить о фазовом переходе в
классическом смысле. Недавно методом Монте Карло были получены температурные
зависимости удельной теплоемкости для гексамера и октомера воды [1], которые по-
казали, что ярко выраженный пик в удельной теплоемкости октомера сопровождается
многозначностью распределения потенциальной энергии молекул кластера, чего не бы-
ло зафиксировано для гексамера воды. Метод молекулярной динамики, примененный в
данной работе, позволил обнаружить несколько пиков в распределении потенциальной
энергии молекул как гексамера так и октомера. Этот результат может быть объяснен
сложной структурой поверхности потенциальной энергии гексамера и тем, что за время
наблюдения (0.3-1 нс) кластер имел разную конфигурацию сетки водородной связи.

Опираясь на оба результата, можно сделать выводы:
1. Критерием фазового перехода в малых кластерах молекул воды остается немоно-

тонная температурная зависимость термодинамических параметров.
2. Начиная с октомера воды, можно говорить о фазовом переходе (плавлении) кла-

стера. Кластеры меньших размеров не претерпевают фазового перехода. Для них харак-
терна изомеризация сетки водородных связей, которая не приводит к ярко выраженной
немонотонности в поведении термодинамических функций.

Расчеты получены на программе Cluster 1.0. Взаимодействие в кластере описано
потенциалами жесткого типа TIP4P и TIP5P.
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