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Концепция существования в жидкости различной структуры ближнего порядка, между которыми происходят переходы, появилась более 30 лет назад [1, 2]. Так область на фазовой диаграмме, соответствующая жидкой фазе, разделяется на подобласти низкой и высокой плотности, называемые LDL (low density liquid) и HDL (high density liquid) фазами соответственно [3, 4]. И переходу «жидкость-жидкость» соответствует фазовое превращение из состояния LDL в состояние HDL при увеличении давления. Результаты экспериментов и молекулярно-динамических расчетов показывают, что при переходе «жидкость-жидкость» многие параметры жидкости изменяются плавно и без скачков, но существенным образом [4, 5].
Данный переход наблюдается и в такой простой жидкости как вода. Естественно предположить, что динамика воды, в частности динамика формирования водородных связей, будет отличаться в фазах LDL и HDL. Так в рамках молекулярной динамики обнаружено, что переход наблюдается на изотерме [image: image2.png]


 = 293 K при давлениях [image: image4.png]


 ~ 300-380 MPa. Установлено, что состоянию воды в фазах LDL и HDL соответствуют два динамических режима. Согласно результатам исследования, в области LDL водородные связи в среднем существуют дольше, чем в области HDL. Увеличение давления способствует изменению структуры ближнего порядка в воде, что приводит к уменьшению среднего времени жизни ВС [image: image6.png]


 в фазе LDL до перехода в фазу HDL, где структура перестает изменяться и уменьшение [image: image8.png]


 практически прекращается (Рис. 1).
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Рис. 1. Зависимость среднего времени жизни водородных связей от давления на изотерме 293 K; A-D соответствуют различным методам вычисления
Также установлено, что при переходе «жидкость-жидкость» наблюдаются изменения в таких параметрах как среднее время жизни координированности молекулы воды [image: image10.png](ty)



, средний угол водородной связи [image: image12.png]


, коэффициенте самодиффузии [image: image14.png]


 и других динамических параметрах.
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