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Îïèñûâàåòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ óñòàíîâêà äëÿ ñïåêòðîôîòîìåòðè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ êëàñòåðîâ âî-

äû â íàíîïîðàõ. Óñòàíîâêà ïîçâîëÿåò ðåãèñòðèðîâàòü è èññëåäîâàòü ñïåêòðû îáðàçöîâ íàíîïîðèñòûõ ìàòå-
ðèàëîâ ïðè ðàçíûõ òåìïåðàòóðíûõ ðåæèìàõ è ðàçíûõ óñëîâèÿõ îòêà÷èâàíèÿ èç íèõ âîäû.  
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ñëåäîâàíèÿ; water clusters, nanoporous material, spectrophotometric analyzer, temperature investigation. 
 

Ââåäåíèå 

Êëàñòåðû âîäû èãðàþò ÷ðåçâû÷àéíî âàæíóþ 
ðîëü âî ìíîãèõ ñôåðàõ æèçíè ïëàíåòû: àòìîñôåð-
íûõ, áèîëîãè÷åñêèõ è õèìè÷åñêèõ ïðîöåññàõ, ïî-
ýòîìó äèàãíîñòèêà ñâÿçàííîñòè âîäû â æèäêîé ôàçå 
è â íàíîïîðàõ ñòàíîâèòñÿ çàäà÷åé ïåðâîñòåïåííîé 
âàæíîñòè ïðè ðåøåíèè ìíîãèõ òåõíîëîãè÷åñêèõ  
è áèîëîãè÷åñêèõ çàäà÷ [1, 2]. Æóðíàë «Science» çà 
2005 ã. [3] âûäåëèë ïðîáëåìó «Êàêîâà ñòðóêòóðà 
âîäû?» â îäíó èç 125 çàäà÷, êîòîðóþ ÷åëîâå÷åñòâî 
äîëæíî ðåøèòü â áëèæàéøåå âðåìÿ. Â ïîñëåäíèå 
äåñÿòèëåòèÿ îñîáîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ ÈÊ- è ÊÐ-
ñïåêòðîñêîïèè âîäÿíûõ êëàñòåðîâ â æèäêîé ôàçå  
è â íàíîïîðàõ. Âûïîëíåíû ìíîãî÷èñëåííûå òåîðå-
òè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ êëàñòåðîâ âîäû, èñïîëü-
çóþùèå ab initio è ïîëóýìïèðè÷åñêèå ðàñ÷åòû 
[4, 5], à òàêæå ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ 
ñïåêòðîâ ïðè âàðèàöèè ñòåïåíè ñâÿçàííîñòè ìîëå-
êóë çà ñ÷åò èçìåíåíèÿ òåìïåðàòóðû [6–10]. 

Èññëåäîâàíèÿ ÊÐ- è ÈÊ-ñïåêòðîâ æèäêîé âîäû, 
âîäû â íàíîïîðàõ Gelsil 7,5 íì è Gelsil 20 íì [6]  
è â Na-A [7] öåîëèòàõ ïîêàçàëè, ÷òî âíóòðèìîëåêó-
ëÿðíîå ÎÍ-âàëåíòíîå êîëåáàíèå (3000–3800 ñì–1) 
ÿâëÿåòñÿ èíôîðìàòèâíîé ïðîáîé ñòåïåíè ñâÿçàííî-
ñòè âîäû â íàíîïîðàõ, òàê êàê ïðè èçìåíåíèè òåì-
ïåðàòóðû ïðîèñõîäèò èçìåíåíèå âîäîðîäíûõ ñâÿçåé 
âîäû, ÷òî ïðîÿâëÿåòñÿ â òðàíñôîðìàöèè ñïåêòðà. 
 Èçó÷åíèå ÈÊ-ñïåêòðà êëàñòåðîâ âîäû êàê ôóíê-
öèè òåìïåðàòóðû ïîêàçûâàåò, ÷òî âíóòðèìîëåêóëÿð-
íûå ïîëîñû èìåþò ìíîãîêîìïîíåíòíóþ ñòðóêòóðó, 
êîòîðàÿ îòðàæàåò ðàçëè÷íóþ ñòåïåíü ñâÿçàííîñòè 
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ìîëåêóë. Îáû÷íî ñïåêòðàëüíûé êîíòóð âàëåíòíûõ 
êîëåáàíèé çàäàåòñÿ ñóììîé 3–4 ñèììåòðè÷íûõ êîí-
òóðîâ, êîòîðûå îáåñïå÷èâàþò íàèëó÷øåå îïèñàíèå 
OH-âàëåíòíîãî êîëåáàíèÿ ïðè èññëåäóåìûõ òåìïå-
ðàòóðàõ ñ ìèíèìàëüíûì êîëè÷åñòâîì ïîäãîíî÷íûõ 
ïàðàìåòðîâ [6–9]. Êàæäàÿ êîìïîíåíòà êîíòóðà 
ñâÿçûâàåòñÿ ñ ðàçëè÷íûìè êîíôèãóðàöèÿìè ìîëå-
êóë â êëàñòåðå. Íàèáîëåå íèçêî÷àñòîòíàÿ êîìïî-
íåíòà S0 îòíîñèòñÿ ê «ëüäîïîäîáíîé» âîäå è ñâÿçû-
âàåò 3–4 ñîñåäíèå ìîëåêóëû âîäû; «ïðîìåæóòî÷íàÿ 
âîäà» S1 îòâå÷àåò çà ìîëåêóëû, ñâÿçàííûå äâóìÿ 
âîäîðîäíûìè ñâÿçÿìè, à âûñîêî÷àñòîòíàÿ êîìïî-
íåíòà S2 îòíîñèòñÿ ê ìîëåêóëàì Í2Î, íå âîâëå÷åí-
íûì â âîäîðîäíûå ñâÿçè.  

Íåäîñòàòêîì íèçêî÷àñòîòíîé ñïåêòðàëüíîé îá-
ëàñòè 1500–4000 ñì–1 äëÿ ðåãèñòðàöèè êëàñòåðîâ 
âîäû ÿâëÿåòñÿ ñèëüíîå ïåðåêðûòèå êîëåáàíèé ðàç-
ëè÷íûõ êëàñòåðîâ â îáëàñòè ôóíäàìåíòàëüíûõ ÷àñ-
òîò, â ðåçóëüòàòå ÷åãî ñòðóêòóðà ïîëîñ ñòàíîâèòñÿ 
íåðàçðåøåííîé, ÷òî çàòðóäíÿåò àíàëèç ñòåïåíè ñâÿ-
çàííîñòè ìîëåêóë âîäû. Â òî âðåìÿ êàê èçâåñòíûå 
ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ âîäû â íàíîïî-
ðàõ ïðîâîäÿòñÿ ñòàòè÷åñêè è âêëþ÷àþò ôóíäàìåí-
òàëüíûå ïîëîñû âîäû â ÈÊ- èëè ÊÐ-ñïåêòðàõ, íà-
øè èññëåäîâàíèÿ [11] ðåàëèçîâàíû â äèíàìè÷åñêîì 
ðåæèìå è èñïîëüçóþò øèðîêèé ñïåêòðàëüíûé äèà-
ïàçîí, êîòîðûé âêëþ÷àåò íå òîëüêî ôóíäàìåíòàëü-
íûå êîëåáàíèÿ, íî è èõ îáåðòîíû. 

Íàìè â ðàáîòå [11] áûëà ïðåäëîæåíà äèíàìè-
÷åñêàÿ ìåòîäèêà ðåãèñòðàöèè êëàñòåðîâ âîäû â íà-
íîïîðàõ ïðè íàïóñêå âîäû â ïîðû èëè â òå÷åíèå 
âàêóóìíîé îòêà÷êè ïî ñïåêòðàì ïîãëîùåíèÿ â îá-
ëàñòè ñîñòàâíûõ ÷àñòîò 4600–5400 ñì–1. Ïîêàçàíî, 
÷òî ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ êëàñòåðîâ âîäû â ýòîé îá-
ëàñòè ñîñòîÿò èç õîðîøî ðàçðåøåííûõ ïîäïîëîñ, 
ïðè÷åì ðàññòîÿíèå ìåæäó ìàêñèìóìàìè ïîäïîëîñ 
äîñòèãàåò 580 ñì–1, à ïîâåäåíèå êëàñòåðîâ âîäû ïðè 
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îòêà÷êå çàâèñèò îò ðàçìåðà ïîð. Ñïåêòðû âîäû  
â íàíîïîðàõ SiO2 ðàçíîãî äèàìåòðà (2,6; 6,4  
è 11,8 íì) äåìîíñòðèðóþò óìåíüøåíèå ñèëû âîäî-
ðîäíûõ ñâÿçåé ñ óìåíüøåíèåì äèàìåòðà íàíîïîð. 
Ïðè÷åì êëàñòåðû âîäû, ñâÿçàííûå ñèëüíûìè âîäî-
ðîäíûìè ñâÿçÿìè, óäàëÿþòñÿ èç ïîð 11,8 íì â íà-
÷àëå âàêóóìíîé îòêà÷êè, â òî âðåìÿ êàê ñëàáîñâÿ-
çàííûå êëàñòåðû óäàëÿþòñÿ ïîçäíåå.  

Öåëüþ ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ñîçäàíèå ñïåêòðîôîòî-
ìåòðè÷åñêîé ñèñòåìû ñ èñïîëüçîâàíèåì äèíàìè÷å-
ñêîé ìåòîäèêè ðåãèñòðàöèè ñïåêòðîâ äëÿ èññëåäî-
âàíèÿ â îáëàñòè 4500–5400 ñì–1 ñïåêòðàëüíûõ îñî-
áåííîñòåé êëàñòåðîâ âîäû â íàíîïîðàõ âî âðåìÿ 
îòêà÷êè è ïðè ôàçîâîì ïåðåõîäå âîäû èç æèäêîñòè 
â ëåä.  

1. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ óñòàíîâêà 

Â îñíîâó ñïåêòðàëüíîé óñòàíîâêè ïîëîæåí äè-
ôðàêöèîííûé ñïåêòðîôîòîìåòð ñ áûñòðûì ñêàíè-
ðîâàíèåì ñïåêòðà ÑÀ-2 [12, 13], ðàçðàáîòàííûé  
â ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ.  

Ñïåêòðàëüíàÿ óñòàíîâêà (ðèñ. 1) ñîñòîèò èç 
ñëåäóþùèõ ôóíêöèîíàëüíûõ áëîêîâ: 

1) äèôðàêöèîííîãî ñêàíèðóþùåãî ñïåêòðîôî-
òîìåòðà À ñ âàêóóìíîé òåðìîñòàòèðîâàííîé êþâå-
òîé Á è èíòåðôåéñîì ñâÿçè ñ êîìïüþòåðîì,  

2) êðèîñòàòà ñ ðåãóëèðîâêîé òåìïåðàòóðû Â,  
3) âàêóóìíîé ñèñòåìû îòêà÷êè Ã,  
4) êîìïüþòåðà ñ ïðîãðàììíûì îáåñïå÷åíèåì Ä.  
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Ðèñ. 1. Ñõåìà ýêñïåðèìåíòàëüíîé óñòàíîâêè: äèôðàêöè-
îííûé ñïåêòðîôîòîìåòð À, òåðìîñòàòèðîâàííàÿ êþâåòà Á, 
êðèîñòàò Â, âàêóóìíàÿ ñèñòåìà Ã, êîìïüþòåð Ä; 1 – ãàëî-
ãåíîâàÿ ëàìïà; 2 – ôèëüòð; 3 – ñôåðè÷åñêîå çåðêàëî; 4 – 
ùåëü; 5 – ñôåðè÷åñêîå çåðêàëî; 6 – äèôðàêöèîííàÿ ðå-
øåòêà; 7 – ñôåðè÷åñêîå çåðêàëî; 8 – ôîòîïðèåìíèê; 9 – 
áëîê ïèòàíèÿ; 10 – áëîê óïðàâëåíèÿ è ñèíõðîíèçàöèè;  
 11 – êîíòðîëëåð ñ ÀÖÏ 

 

Íàñòðîéêè ñêàíèðîâàíèÿ ñïåêòðà, à òàêæå äðó-
ãàÿ ñëóæåáíàÿ èíôîðìàöèÿ ñ ïîìîùüþ óäîáíîãî 
ïîëüçîâàòåëüñêîãî èíòåðôåéñà çàäàþòñÿ èññëåäîâà-
òåëåì ñ êîìïüþòåðà ÷åðåç Ethernet-ïîðò [12]. 

Ñïåêòðîìåòð ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îäíîëó÷åâîé 
ìîíîõðîìàòîð ñ âðàùàþùåéñÿ äèôðàêöèîííîé ðå-

øåòêîé (300 øòð./ìì) ñ ãàëîãåíîâîé ëàìïîé â êà-
÷åñòâå èñòî÷íèêà èçëó÷åíèÿ. Èçëó÷åíèå ëàìïû 1 
ïîñëå ïðîõîæäåíèÿ ïîëîñîâîãî îïòè÷åñêîãî ôèëüò-
ðà 2 ôîêóñèðóåòñÿ ñôåðè÷åñêèì çåðêàëîì 3 íà 
âõîäíóþ ùåëü ìîíîõðîìàòîðà. Ùåëü øèðèíîé 1 ìì  
è âûñîòîé 5 ìì íàõîäèòñÿ â âàêêóìèçèðîâàííîé 
êþâåòå 4 íåïîñðåäñòâåííî íà äåðæàòåëå óçëà êðåï-
ëåíèÿ èññëåäóåìîé ïðîáû. Ïîñëå âõîäíîé ùåëè 
ðàñõîäÿùèéñÿ ïó÷îê ñâåòà ÷åðåç âûõîäíîå îêíî 
êþâåòû íàïðàâëÿåòñÿ ïëîñêèì ïîâîðîòíûì çåðêà-
ëîì íà ïåðâîå ñôåðè÷åñêîå çåðêàëî 5 ìîíîõðîìàòî-
ðà ñ ôîêóñíûì ðàññòîÿíèåì 250 ìì.  

Ïîñëå îòðàæåíèÿ îò çåðêàëà ñôîðìèðîâàííîå  
â ïàðàëëåëüíûé ïó÷îê èçëó÷åíèå ïàäàåò íà âðà-
ùàþùóþñÿ äèôðàêöèîííóþ ðåøåòêó 6 ðàçìåðîì 
50 × 50 ìì. Îò ðåøåòêè äèôðàãèðîâàííûé ïó÷îê 
ïîïàäàåò íà âòîðîå ñôåðè÷åñêîå çåðêàëî 7 ìîíî-
õðîìàòîðà ñ ôîêóñíûì ðàññòîÿíèåì 250 ìì, êîòîðîå 
îïðåäåëÿåò îïòè÷åñêóþ áàçó ñïåêòðîìåòðà. Ïîñëå 
îòðàæåíèÿ îò âòîðîãî ñôåðè÷åñêîãî çåðêàëà ñõîäÿ-
ùååñÿ èçëó÷åíèå, ôîðìèðóÿ èçîáðàæåíèå âõîäíîé 
ùåëè â ñâîåì ôîêóñå, ïîïàäàåò íà ôîòîðåçèñòîð 8 
èç PbS ñ ðàçìåðîì ôîòî÷óâñòâèòåëüíîé ïëîùàäêè 
1 × 5 ìì, êîòîðàÿ íåïîñðåäñòâåííî è îïðåäåëÿåò 
ãåîìåòðè÷åñêèå ðàçìåðû âûõîäíîé ùåëè ìîíîõðî-
ìàòîðà. Çà ñ÷åò âðàùåíèÿ äèôðàêöèîííîé ðåøåòêè 
â ïëîñêîñòè äèñïåðñèè íà ôîòîïðèåìíèê ïîñëåäî-
âàòåëüíî íàïðàâëÿþòñÿ ðàçëè÷íûå ñïåêòðàëüíûå 
ó÷àñòêè èçëó÷åíèÿ ãàëîãåíîâîé ëàìïû, ïðîøåäøåãî 
â âàêóóìíîé òåðìîñòàòèðîâàííîé êþâåòå ÷åðåç îáðà-
çåö ñ èññëåäóåìîé ïðîáîé. Ïîñëå óñèëåíèÿ è îöèô-
ðîâêè ñïåêòð èññëåäóåìîé ïðîáû ÷åðåç Ethernet 
(LAN) èíòåðôåéñ ïåðåäàåòñÿ íà êîìïüþòåð äëÿ 
äàëüíåéøåé îáðàáîòêè. Áëîêè ïèòàíèÿ 9, áëîê 
óïðàâëåíèÿ è ñèíõðîíèçàöèè 10, ñîñòàâëÿþùèå 
ýëåêòðè÷åñêóþ ñõåìó ñïåêòðîìåòðà, ñìîíòèðîâàíû 
â êîðïóñå ñ ìîíîõðîìàòîðîì. Òåõíè÷åñêèå õàðàêòå-
ðèñòèêè è îñîáåííîñòè ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ 
ïîäîáíûõ äèôðàêöèîííûõ ñïåêòðîìåòðîâ äëÿ èñ-
ñëåäîâàíèÿ ðàñòâîðîâ áîëåå ïîäðîáíî è äåòàëüíî 
îïèñàíû â [13, 14].  

Äëÿ ïîääåðæàíèÿ èññëåäóåìîãî îáðàçöà â çà-
äàííûõ êîíòðîëèðóåìûõ óñëîâèÿõ áûëà ðàçðàáîòà-
íà âàêóóìíàÿ òåðìîñòàòèðîâàííàÿ êþâåòà. Âî âðå-
ìÿ âàêóóìíîé îòêà÷êè îáåñïå÷èâàåòñÿ ñòàáèëèçàöèÿ 
îáðàçöà ïðè çàäàííîé òåìïåðàòóðå (ïîðÿäêà 1 K) 
èëè ïðè âàðèàöèè òåìïåðàòóðû ïîääåðæèâàåòñÿ 
ïîñòîÿííîå äàâëåíèå. Ñõåìà êþâåòû ïðèâåäåíà íà 
ðèñ. 2. Êþâåòà ñîñòîèò èç êîðïóñà 1 è êðûøêè 2, 
èçãîòîâëåííûõ èç àëþìèíèÿ. Â êîðïóñ âñòàâëåí 
ëàòóííûé äåðæàòåëü 3 ñ èññëåäóåìûì îáðàçöîì 4. 
Cêâîçü äåðæàòåëü ïðîòåêàåò îõëàæäàþùàÿ æèä-
êîñòü. Ðàññòîÿíèå îò îõëàæäàåìîãî îáðàçöà äî ñòå-
íîê êîðïóñà – 25 ìì. Êîíòðîëüíàÿ òåðìîïàðà 6 
çàêðåïëåíà íà äåðæàòåëå íà ðàññòîÿíèè 1 ìì îò 
îáðàçöà. Äëÿ ïðåäîòâðàùåíèÿ çàïîòåâàíèÿ êâàðöå-
âûõ îêîí 5 êþâåòà èìååò òðè òåðìîèçîëèðóþùèå 
ïðîêëàäêè 7. Ïðè òåìïåðàòóðå îõëàæäàþùåé æèä-
êîñòè 211 K òåìïåðàòóðà êðûøêè êþâåòû, êîðïóñà 
êþâåòû è îêîøåê ñîñòàâëÿåò 274, 281 è 285 K ñîîò-
âåòñòâåííî, ÷òî ïîçâîëÿåò åå èñïîëüçîâàòü ïðè 
âëàæíîñòè âîçäóõà â ñïåêòðîìåòðå ìåíåå 1400 ppm 
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(ïðè òåìïåðàòóðå òî÷êè ðîñû ìåíüøå 261 K). Äëÿ 
ïðåäîòâðàùåíèÿ çàïîòåâàíèÿ îêîí êþâåòû èçíóòðè 
îíà ïðåäâàðèòåëüíî îòêà÷èâàëàñü. 
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Ðèñ. 2. Ñõåìà êþâåòû: 1 – êîðïóñ; 2 – êðûøêà; 3 – äåð-
æàòåëü; 4 – èññëåäóåìûé îáðàçåö; 5 – îêíà; 6 – òåðìî- 
 ìåòð; 7 – òåðìîïðîêëàäêè; 8 – ùåëü 

 

Êþâåòà ÷åðåç âàêóóìíûé ïîñò ñîåäèíåíà ñ íà-
ñîñîì îòêà÷êè. Â ñîñòàâ ïîñòà âõîäÿò äâå åìêîñòè, 
îáúåìîì 5 ë êàæäàÿ, êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ â êà÷å-
ñòâå áóôåðà ïðè îòêà÷èâàíèè âëàãîñîäåðæàùèõ îá-
ðàçöîâ. Âî âðåìÿ îòêà÷êè óðîâåíü âàêóóìà â ñèñòåìå 
êîíòðîëèðóåòñÿ ìàíîìåòðîì è ñîñòàâëÿåò ∼ 0,1 ìáàð. 
Êþâåòà ñîåäèíåíà òåðìîèçîëèðîâàííûìè øëàíãàìè 
ñ êðèîñòàòîì ÊÐÈÎ-ÂÒ-05-01. Äèàïàçîí ðåãóëèðîâà-
íèÿ òåìïåðàòóðû â êðèîñòàòå: 193 … 293 K, íåñòà-
áèëüíîñòü ïîääåðæàíèÿ óñòàíîâëåííîé òåìïåðàòó-
ðû â òå÷åíèå 1 ÷ ðàâíà ± 1 K. Îõëàæäàÿñü â ðàáî-
÷åé âàííå êðèîñòàòà, ìîðîçîóñòîé÷èâàÿ æèäêîñòü 
öèðêóëèðóåò ïî øëàíãàì ÷åðåç êþâåòó, ïîääåðæè-
âàÿ çàäàííóþ òåìïåðàòóðó ëàòóííîãî äåðæàòåëÿ 
èññëåäóåìîãî îáðàçöà, êîòîðàÿ èçìåðÿåòñÿ äîïîë-
íèòåëüíîé InSb òåðìîïàðîé ñ ïîãðåøíîñòüþ 0,1 K. 
Ñåðòèôèêàöèÿ òåðìîïàðû ïðîâåäåíà ñ ïîìîùüþ 
òåðìîìåòðà 1-ãî êëàññà òî÷íîñòè. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ 
âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ èññëåäîâàíèé âìåñòî êðèî-
ñòàòà èñïîëüçîâàëñÿ òåðìîñòàò ÌÒ5-1, îáåñïå÷è-
âàþùèé ñòàáèëèçàöèþ òåìïåðàòóðû ±0,1 K â äèàïà-
çîíå 293 … 363 K. 

Òåõíè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ñïåêòðîôîòîìåòðà 
â ýêñïåðèìåíòàëüíîé óñòàíîâêå äëÿ èññëåäîâàíèÿ 
êëàñòåðîâ âîäû â íàíîïîðàõ ñëåäóþùèå:  

1. Ñêàíèðîâàíèå ñïåêòðà: ìåõàíè÷åñêîå,  
âðàùåíèåì ðåøåòêè ñ ÷àñòîòîé  0,5–3 Ãö  

2. Îïòè÷åñêàÿ áàçà  250 ìì  
3. Øèðèíà âõîäíîé è âûõîäíîé ùåëåé  1 ìì  
4. Îáëàñòü äëèí âîëí  1000–3600 íì  
5. Ðàáî÷èé äèàïàçîí äëèí âîëí, îãðàíè- 

÷åííûé îïòè÷åñêèì ïîëîñîâûì ôèëüòðîì  1500–2500 íì  

 (∼ 3300–6600 ñì–1)  
6. Îòíîøåíèå ñèãíàë-øóì  

ïðè 100–500 íàêîïëåíèÿõ äî (5 ⋅ 104)  

7. Àáñîëþòíûé óðîâåíü øóìà  
ïðè 100–500 íàêîïëåíèÿõ:  (3–8) ⋅ 10–4  

8. Ñïåêòðàëüíîå ðàçðåøåíèå â ðàáî÷åì  
äèàïàçîíå äëèí âîëí 20 ñì–1  

Ïðè ïðîâåäåíèè ïðîäîëæèòåëüíûõ èçìåðåíèé 
óñòàíîâêà ìîæåò ðàáîòàòü â íåïðåðûâíîì àâòîìàòè-
÷åñêîì [15] ðåæèìå ñ âûäà÷åé äàííûõ íà ñåðâåð,  
â òîì ÷èñëå ÷åðåç GSM-ìîäåì. Ïðîãðàììíîå îáåñ-
ïå÷åíèå ñ ïðèìåíåíèåì êîìïüþòåðíûõ ïðîãðàìì íà 
îñíîâå îðèãèíàëüíûõ àëãîðèòìîâ [16, 17] äàåò âîç-
ìîæíîñòü âûïîëíÿòü âåñü íåîáõîäèìûé îáúåì è ðå-
æèìû ðåãèñòðàöèè ñïåêòðîâ ñ çàäàííûìè ïàðàìåò-
ðàìè, èõ ñòàòèñòè÷åñêîå íàêîïëåíèå è îáðàáîòêó. 
 

2. Ýêñïåðèìåíò è ðåçóëüòàòû 

2.1. Äèíàìè÷åñêàÿ ìåòîäèêà 
ðåãèñòðàöèè 

Íà ñïåêòðîìåòðå áûëè âûïîëíåíû èññëåäîâà-
íèÿ êëàñòåðîâ âîäû ïðè âàêóóìíîé îòêà÷êå îáðàçöà 
è ïðè èçìåíåíèè òåìïåðàòóðû âáëèçè òî÷êè çàìåð-
çàíèÿ. Èñïîëüçîâàëàñü äèíàìè÷åñêàÿ ìåòîäèêà ðå-
ãèñòðàöèè, ñóòü êîòîðîé çàêëþ÷àåòñÿ â ñëåäóþùåì. 
Â ïðîöåññå ðåãèñòðàöèè îñóùåñòâëÿåòñÿ óäàëåíèå 
âîäû èç ïîð ïðè âàêóóìíîé îòêà÷êå. Â ýòîì ñëó÷àå 
îïòè÷åñêàÿ òîëùà èññëåäóåìîãî îáðàçöà τi(ν) â ìî-
ìåíò èçìåðåíèÿ i âêëþ÷àåò ïîãëîùåíèå ñóõîãî îá-
ðàçöà, õàðàêòåðèçóþùåãîñÿ îïòè÷åñêîé òîëùåé τ0, 
è ïåðåìåííîå ïîãëîùåíèå âîäîé, õàðàêòåðèçóþùåå-
ñÿ îïòè÷åñêîé òîëùåé τ i(H2O):  

 τ i(ν) = τ 0 + τ i(H2O). 

Îòíîøåíèå çàðåãèñòðèðîâàííîãî i-ãî ñïåêòðà 
Ii(ν) ê ñïåêòðó ïîëíîñòüþ îòêà÷àííîãî îáðàçöà 
I0(ν) äàåò ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ âîäû, ñîäåðæàùåéñÿ 
â îáðàçöå â ìîìåíò i-ãî èçìåðåíèÿ: 

 2(H O)

0

( )
( ) 1 1 e .

( )
ii

i

I
A

I

−τ
ν

ν = − = −

ν

 

Îòíîøåíèå èíòåíñèâíîñòè ñâåòà Ii(ν) ê èíòåí-
ñèâíîñòè ñâåòà Ii+1(ν), ïðîøåäøåãî ÷åðåç îáðàçåö  
â ïîñëåäóþùèé ìîìåíò ïðè îòêà÷êå âîäû, äàåò 
ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ âîäû â îáðàçöå, óäàëåííîé èç 
îáðàçöà â èíòåðâàëå ìåæäó èçìåðåíèÿìè: 
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ãäå Δ τi(H2O) – èçìåíåíèå îïòè÷åñêîé òîëùè îá-
ðàçöà òîëùèíîé L çà âðåìÿ Δti, âûçâàííîå âàðèà-
öèåé òàêèõ ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû, êàê ñòåïåíü íàñû-
ùåíèÿ âîäîé è òåìïåðàòóðà. Ïëîùàäü, îãðàíè÷åí-
íàÿ êðèâîé Δ τi(ν), õàðàêòåðèçóåò ÷èñëî ìîëåêóë 
âîäû, ïîäâåðãàþùèõñÿ âîçäåéñòâèþ â èíòåðâàëå 
ìåæäó èçìåðåíèÿìè. Ïðè âàêóóìèçàöèè Δ τi/Δt 
õàðàêòåðèçóåò ñêîðîñòü îòêà÷êè êëàñòåðîâ âîäû èç 
îáðàçöà. Ïðè òåðìè÷åñêîì âîçäåéñòâèè íà îáðàçåö 
âåëè÷èíà Δ τi(ν) åñòü èçìåíåíèå êîýôôèöèåíòà ïî-
ãëîùåíèÿ âîäû â îáðàçöå ïðè èçìåíåíèè òåìïåðà-
òóðû. Ïðè èçìåíåíèè òåìïåðàòóðû è âëàæíîñòè 
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îáðàçöà ìîæåò èçìåíÿòüñÿ ïîêàçàòåëü ïðåëîìëåíèÿ, 
÷òî âûçîâåò èçìåíåíèå ðàñõîäèìîñòè ñôîêóñèðî-
âàííîãî íà îáðàçåö èçëó÷åíèÿ è, ñëåäîâàòåëüíî, 
èíòåíñèâíîñòè ðåãèñòðèðóåìîãî ñèãíàëà. Ýòî èçìå-
íåíèå ïîêàçàòåëÿ ïðåëîìëåíèÿ ñëàáî çàâèñèò îò 
÷àñòîòû è áóäåò ñêàçûâàòüñÿ òîëüêî ïðè àáñîëþò-
íûõ èçìåðåíèÿõ êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ, à íå 
îòíîñèòåëüíûõ, êîòîðûå îïèñûâàþòñÿ â íàñòîÿùåé 
ñòàòüå.  

2.2. Çàâèñèìîñòü ñòåïåíè 
êëàñòåðèçàöèè âîäû â ïîðàõ SiO2  

îò ðàçìåðà ïîð 

Â èññëåäîâàíèÿõ èñïîëüçîâàëèñü îáðàçöû SiO2 
ñ êàëèáðîâàííûìè ïîðàìè äèàìåòðîì 11,8 è 50 íì. 
Íàíîïîðû SiO2 áûëè ïîëó÷åíû ìåòîäîì, îïèñàííûì 
â ðàáîòå [18]. Èññëåäóåìûé ìàòåðèàë ïðåññîâàëñÿ  
â òàáëåòêè äèàìåòðîì 7 ìì è òîëùèíîé 3–4 ìì  
è ïîìåùàëñÿ â îòêà÷èâàåìóþ êþâåòó. Ñïåêòðû ïî-
ãëîùåíèÿ âîäû Ai â ïîðàõ SiO2 äèàìåòðîì 11,8 íì 
ïðè âàêóóìíîé îòêà÷êå ïðèâåäåíû íà ðèñ. 3, à.  
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Ðèñ. 3. Ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ âîäû Ai â îáðàçöå SiO2 ñ ïî-
ðàìè 11,8 íì (à) è ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ ìèêðîïîðöèé 

âîäû *

,iA  óäàëÿåìûõ èç îáðàçöà SiO2 ñ ïîðàìè 11,8 (á)  

è 50 íì (â) â äèàïàçîíå 4570–5300 ñì–1, çàðåãèñòðèðî-
âàííûõ ÷åðåç 10 (1), 20 (2), 30 (3), 40 (4), 50 (5) ìèí  
 ïîñëå íà÷àëà âàêóóìíîé îòêà÷êè 

Âèäíî, ÷òî ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ ñ èçìåíåíèåì 
êîíöåíòðàöèè âîäû ìåíÿþòñÿ î÷åíü ñëàáî. Ýòî çà-
òðóäíÿåò èõ äàëüíåéøóþ èíòåðïðåòàöèþ. Íà 
ðèñ. 3, á è â èçîáðàæåíû ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ ìèê-

ðîïîðöèé âîäû *

,iA  óäàëÿåìûõ èç îáðàçöîâ äèà-

ìåòðîì 11,8 è 50 íì â èíòåðâàëå ìåæäó èçìåðåíèÿ-
ìè. Â ýòîì ñëó÷àå ñïåêòðû äåìîíñòðèðóþò ñèëüíóþ 
èçìåí÷èâîñòü ïðè âàðèàöèè êîíöåíòðàöèè âîäû  
â ïîðàõ. Àíàëèç çàðåãèñòðèðîâàííûõ ñïåêòðîâ ïî-
êàçûâàåò, ÷òî ñ ðîñòîì äèàìåòðà ïîð ñ 11,8 äî 
50 íì ïîëîñà ïîãëîùåíèÿ êëàñòåðîâ âîäû ñäâèãàåò-
ñÿ â îáëàñòü âûñîêèõ ÷àñòîò è ïðèáëèæàåòñÿ ê ïî-
ëîñå ïîãëîùåíèÿ æèäêîé âîäû. Ñäâèã â îáëàñòü 
âûñîêèõ ÷àñòîò îçíà÷àåò, ÷òî â ïîðàõ äèàìåòðîì 
11,8 íì îáðàçóþòñÿ êëàñòåðû âîäû, èìåþùèå áîëåå 
âûñîêóþ ñòåïåíü ñâÿçàííîñòè, ÷åì êëàñòåðû â ïî-
ðàõ 50 íì. Ïðè÷åì ïîâåäåíèå êëàñòåðîâ âîäû ïðè 
îòêà÷êå èìååò ñîâåðøåííî ðàçíûé âèä. Ñïåêòðû 
ìèêðîïîðöèé âîäû, óäàëÿåìîé èç ìàëûõ ïîð, äå-
ìîíñòðèðóþò áîëüøóþ èçìåí÷èâîñòü: âíà÷àëå óäà-
ëÿþòñÿ êëàñòåðû, ñâÿçàííûå ñèëüíîé âîäîðîäíîé 
ñâÿçüþ, à çàòåì ìåíåå ñâÿçàííûå êëàñòåðû. Ôîðìà 
ñïåêòðà ìèêðîïîðöèé âîäû, óäàëÿåìîé èç ïîð 
áîëüøîãî äèàìåòðà, íå ìåíÿåòñÿ âî âðåìåíè.  

Íàøè èññëåäîâàíèÿ âîäû â ïîðàõ ýòàëîííîãî 
ðàçìåðà (2,6; 6,4 è 11,8 íì) ïîêàçàëè [11], ÷òî 
ñïåêòðû âîäû â íàíîïîðàõ SiO2 ðàçíîãî äèàìåòðà 
äåìîíñòðèðóþò óìåíüøåíèå ñèëû âîäîðîäíûõ ñâÿ-
çåé ñ óìåíüøåíèåì äèàìåòðà íàíîïîð. Ñ óâåëè÷å-
íèåì ðàçìåðà ïîð ïðîèñõîäèò îòðèöàòåëüíûé ìîíî-
òîííûé ñäâèã ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ êëàñòåðîâ îò ïî-
ëîñû ïîãëîùåíèÿ ìîíîìåðà âîäû. Ýòîò ñäâèã 
äîñòèãàåò 600 ñì–1 ïðè óâåëè÷åíèè ðàçìåðà ïîð îò 
2,6 äî 11,8 íì, ïðè÷åì â ïîðàõ ìàëîãî ðàçìåðà 
(2,6 íì) ïîëîñà ïîãëîùåíèÿ êëàñòåðàìè âîäû íàõî-
äèòñÿ âáëèçè ïîãëîùåíèÿ ìîíîìåðà âîäû, â ïîðàõ 
6,4 íì îíà ñîâïàäàåò ñ ïîëîñîé æèäêîé âîäû, à ïðè 
óâåëè÷åíèè ðàçìåðà ïîð äî 11,8 íì óõîäèò â íèç-
êî÷àñòîòíóþ îáëàñòü äàëåêî çà ïîëîñó ïîãëîùåíèÿ 
æèäêîé âîäû è äîñòèãàåò 4900 ñì–1. Ýòî íå òðèâè-
àëüíûé ôàêò, òàê êàê ïðè óâåëè÷åíèè äèàìåòðà ïîð 
ïîëîñà ïîãëîùåíèÿ êëàñòåðîâ âîäû äîëæíà ñòðå-
ìèòüñÿ â ïðåäåëå ê ïîëîñå ïîãëîùåíèÿ æèäêîé âî-
äû, ÷òî è íàáëþäàåòñÿ â ýêñïåðèìåíòå, âûïîëíåí-
íîì íà äàííîì ñïåêòðîìåòðå. Ìàêñèìóì ïîëîñû 
ïîãëîùåíèÿ ñ äàëüíåéøèì óâåëè÷åíèåì ðàçìåðà 
ïîð ïðèáëèæàåòñÿ ê ïîëîñå æèäêîé âîäû. Òàêèì 
îáðàçîì, ðàçìåð êëàñòåðîâ âîäû â ïîðàõ SiO2 ïðè 
óâåëè÷åíèè äèàìåòðà ïîð îò 2,6 äî 50 íì îïèñûâàåò 
íåêîòîðóþ ïåòëþ – âíà÷àëå (2,6–12 íì) ðàçìåð 
êëàñòåðîâ óâåëè÷èâàåòñÿ, à çàòåì, ñ äàëüíåéøèì 
ðîñòîì ïîð (12–50 íì), èõ ðàçìåð óìåíüøàåòñÿ  
è ïðèáëèæàåòñÿ ê ðàçìåðó êëàñòåðîâ, ñîîòâåòñò-
âóþùèõ êëàñòåðàì â æèäêîé âîäå.  

2.3. Òåìïåðàòóðíûå èçìåðåíèÿ 

Èññëåäîâàíèÿ òîíêîé ïëåíêè âîäû áûëè ïðî-
âåäåíû íà ñïåêòðîìåòðå â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð 
250–300 Ê. Âîäà ïîìåùàëàñü â êþâåòó ñ êâàðöåâû-
ìè îêíàìè, ðàçäåëåííûìè êîëüöîì èç ôòîðîïëàñòà 

10. Îïòèêà àòìîñôåðû è îêåàíà, ¹ 5. 
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òîëùèíîé 20 ìêì. Èñïîëüçîâàëàñü áèäèñòèëëèðî-
âàííàÿ âîäà, ïîäâåðãøàÿñÿ äåãàçàöèè. Ñïåêòð ïî-
ãëîùåíèÿ òîíêîé ïëåíêè æèäêîé âîäû Ai ïðè òåì-
ïåðàòóðå 280 Ê ïðèâåäåí íà ðèñ. 4, à, öåíòð ïîëîñû 
ïîãëîùåíèÿ èìååò ìàêñèìóì íà ÷àñòîòå 5130 ñì–1.  
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Ðèñ. 4. Ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ âîäû Ai ïðè òåìïåðàòóðå 
Ò = 280 Ê (à) è 265 Ê (á) è âàðèàöèÿ ïîãëîùåíèÿ  

*

iA  (â) â òåìïåðàòóðíîì èíòåðâàëå 243 … 274 Ê (1)  

 è 274 … 276 Ê (2) 
 

Ïðè óìåíüøåíèè òåìïåðàòóðû îò  293 äî 272 K 
(ðèñ. 4, a) êîíòóð íå ïðåòåðïåâàåò êà÷åñòâåííûõ 
èçìåíåíèé, ïðîèñõîäèò ëèøü ïîñòåïåííîå íåçíà÷è-
òåëüíîå óìåíüøåíèå èíòåíñèâíîñòè, ñâÿçàííîå, ïî-
âèäèìîìó, ñ íåáîëüøèìè èçìåíåíèÿìè îïòè÷åñêîé 
òîëùè èññëåäóåìîãî îáðàçöà. Âáëèçè 273 K íàáëþ-
äàåòñÿ ðåçêàÿ äåôîðìàöèÿ êîíòóðà, ïîÿâëÿåòñÿ 
ñèëüíàÿ ïîëîñà, õàðàêòåðèçóþùàÿ âîçíèêíîâåíèå 
ëüäà. Ïîñëå ÷åãî âïëîòü äî 243 K êàðòèíà ñíîâà 
ìåíÿåòñÿ ìîíîòîííî, à ñïåêòð õàðàêòåðèçóåòñÿ ïî-
ãëîùåíèåì íà ÷àñòîòå 4950 ñì–1 (ðèñ. 4, á). Ñëàáîå 
ìîíîòîííîå èçìåíåíèå èíòåíñèâíîñòè ìîæåò áûòü 
âûçâàíî íåáîëüøèì èçìåíåíèåì ïëîòíîñòè âîäû,  
à òàêæå ìíèìîé ÷àñòè êîìïëåêñíîãî ïîêàçàòåëÿ 
ïðåëîìëåíèÿ âîäû â äàííîì äèàïàçîíå ïðè ìåäëåí-
íîì îõëàæäåíèè, òîãäà êàê çíà÷èòåëüíîå èçìåíåíèå 
íà êîðîòêîì òåìïåðàòóðíîì èíòåðâàëå îïðåäåëÿåòñÿ 
ôàçîâûì ïåðåõîäîì «æèäêîñòü–òâåðäîå òåëî». 

Ðàññìîòðèì ïðîöåññ ïëàâëåíèÿ ëüäà. Íà 

ðèñ. 4, â ïîêàçàíî èçìåíåíèå ïîãëîùåíèÿ âîäû *

iA  

ìåæäó èçìåðåíèÿìè â èíòåðâàëàõ òåìïåðàòóð 

243 … 274 K (êðèâàÿ 1) è 274 … 276 K (êðèâàÿ 2). 
Â ïåðâîì ñëó÷àå êëàñòåðíàÿ ñòðóêòóðà âîäû îñòàåò-
ñÿ íåèçìåííîé, à âî âòîðîì – ÷åòêî íàáëþäàåòñÿ 
ôàçîâûé ïåðåõîä «ëåä–æèäêîñòü». Îòíîøåíèå ñèã-
íàëà ê øóìó î÷åíü âåëèêî (200), ÷òî ïîçâîëÿåò 
ïðîèçâîäèòü òîíêèå òåìïåðàòóðíûå èññëåäîâàíèÿ 
ñòåïåíè êëàñòåðèçàöèè âîäû â ðàçëè÷íûõ îáúåêòàõ. 
×àñòîòû çàðåãèñòðèðîâàííûõ ïîëîñ õîðîøî ñîãëà-
ñóþòñÿ ñ èìåþùèìèñÿ â [19] çíà÷åíèÿìè öåíòðîâ 
ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ æèäêîé âîäû è ëüäà. Â ïðîöåññå 
îõëàæäåíèÿ ïðîèñõîäèò îáðàòíîå èçìåíåíèå: âáëè-
çè òåìïåðàòóðû îêîëî 273 K ïîãëîùåíèå â îáëàñòè 
4800 ñì–1 óâåëè÷èâàåòñÿ è â îáëàñòè 5180 ñì–1 
óìåíüøàåòñÿ. Ïðèìåíåíèå äèíàìè÷åñêîé ìåòîäèêè 
ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü ñïåöèôèêó àëãîðèòìîâ ñîð-
òèðîâêè è ðåçêî ñîêðàòèòü ÷èñëî íåîáõîäèìûõ èç-
ìåðåíèé äëÿ ïîèñêà îñîáîé òåìïåðàòóðíîé òî÷êè. 
 Îáû÷íî ïðè âàðèàöèè òåìïåðàòóðû âîäû èí-
òåíñèâíîñòü ñðåäíåé êîìïîíåíòû S1 â ñïåêòðå îñòà-
åòñÿ íåèçìåííîé, â òî âðåìÿ êàê èçìåíåíèå êëà-
ñòåðíîé ñòðóêòóðû âîäû ïðîÿâëÿåòñÿ â ïåðåðàñïðå-
äåëåíèè èíòåíñèâíîñòè êîìïîíåíò S0 è S2 [20]. Êàê 
âèäíî èç ðèñ. 4, â (êðèâàÿ 2), íàèáîëåå íèçêî÷àñ-
òîòíàÿ êîìïîíåíòà ëüäà èìååò ÷àñòîòó 4800 ñì–1  
è ñîâïàäàåò ñ ðàñïîëîæåíèåì ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ 
êëàñòåðîâ âîäû â ïîðàõ 11,8 íì (4800 ñì–1). Òî 
åñòü ïðè óâåëè÷åíèè äèàìåòðà ïîð ñ 2,6 äî 12 íì 
ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ êëàñòåðîâ ñäâèãàþòñÿ â íà-
ïðàâëåíèè ëüäîïîäîáíîé âîäû S0. Ýòî ïîäòâåðæäà-
åò âûâîäû ðàáîòû [21], â êîòîðîé óêàçàíî, ÷òî  
â ïîðàõ ñïåêòðû êëàñòåðîâ âîäû ñìåùàþòñÿ â ñòî-
ðîíó ëüäîïîäîáíîé âîäû. Ïðè äàëüíåéøåì óâåëè-
÷åíèè ðàçìåðà ïîð ëüäîïîäîáíûå êëàñòåðû ðàçðó-
øàþòñÿ. Ñëåäîâàòåëüíî, çàðåãèñòðèðîâàííûå ñïåê-
òðû äåìîíñòðèðóþò ñèëüíîå âëèÿíèå ñòåíîê ïîð íà 
îáðàçîâàíèå âîäîðîäíûõ ñâÿçåé â ïîðàõ (íà ñòå-
ïåíü êëàñòåðèçàöèè ìîëåêóë âîäû), ïðè÷åì ìàêñè-
ìàëüíîå âëèÿíèå ñòåíîê SiO2 ïðîÿâëÿåòñÿ ïðè äèà-
ìåòðå ïîð ïîðÿäêà 12 íì. Ñ äàëüíåéøèì ðîñòîì 
äèàìåòðà ïîð òàêîå âëèÿíèå îñëàáåâàåò, îíî íå 
ïðîñòèðàåòñÿ íà âñþ ãëóáèíó ïîð, â ðåçóëüòàòå ÷åãî 
â ñïåêòðå íàáëþäàþòñÿ ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ îáû÷-
íîé æèäêîé âîäû. 

Êàê áûëî ñêàçàíî âûøå, öåíòð ïîãëîùåíèÿ 
«ëüäîïîäîáíîé» âîäû íàõîäèòñÿ â îáëàñòè 4800 ñì–1. 
Çíà÷èò, â ïîðàõ äèàìåòðîì ∼ 11,8 íì âîäà ïðè êîì-
íàòíîé òåìïåðàòóðå íàõîäèòñÿ â ëüäîïîäîáíîì êëà-
ñòåðíîì ñîñòîÿíèè. Â ïîðàõ ìàëîãî (∼ 2 íì) è áîëü-
øîãî (∼ 50 íì) äèàìåòðîâ îòñóòñòâóþò êëàñòåðû  
ñ òàêîé áîëüøîé ñòåïåíüþ ñâÿçàííîñòè, ÷òî ãîâîðèò 
î ñëîæíîé ïðèðîäå âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë âîäû 
ñî ñòåíêàìè íàíîïîð. 

Ñ ïîìîùüþ ïðåäëîæåííîé ìåòîäèêè ïðîâåäåíû 
òàêæå èçìåðåíèÿ ñïåêòðîâ âîäû â ïîðàõ SiO2  
c ðàçìåðîì ïîð 2,6 íì ïðè âàðèàöèè òåìïåðàòóðû. 
Êàê áûëî ïîêàçàíî â ðàáîòå [11], âîäà â äàííûõ 
ïîðàõ õàðàêòåðèçóåòñÿ ìàëîé ñòåïåíüþ ñâÿçàííî-
ñòè, à ìàêñèìóì ñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ ðàñïîëîæåí 
âáëèçè ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ ìîíîìåðà âîäû. Ïðè 
âàêóóìíîé îòêà÷êå âîäû íå ïðîèñõîäèò ïåðåðàñ-
ïðåäåëåíèÿ êëàñòåðîâ, à ðàçíûå êëàñòåðû óäàëÿþò-
ñÿ ïî çàêîíó äèôôóçèè. Èçìåðåíèÿ ïðè âàðèàöèè 
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òåìïåðàòóðû îò 293 äî 253 K ïîêàçàëè, ÷òî ñïåêòð 
ìåíÿåòñÿ ìîíîòîííî, àíàëîãè÷íî êðèâîé 1 íà 
ðèñ. 4, â, è íå ïðîèñõîäèò êà÷åñòâåííîãî èçìåíåíèÿ 
ñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ âîäû, à çíà÷èò è êëàñòåðíîé 
ñòðóêòóðû âîäû è ôàçîâîãî ïåðåõîäà ïðè òåìïåðà-
òóðå âáëèçè 273 K. Ýòî îòëè÷èå âîäû â íàíîïîðàõ 
îò æèäêîé âîäû âûçûâàåò îñîáûé èíòåðåñ è áóäåò 
îáúåêòîì äàëüíåéøåãî èçó÷åíèÿ íà ñîçäàííîì ñïåê-
òðîìåòðå. 
 

Çàêëþ÷åíèå 

Ñïåêòðîôîòîìåòðè÷åñêèå ìåòîäû èññëåäîâàíèÿ 
è îïðåäåëåíèÿ õàðàêòåðèñòèê âåùåñòâà ÿâëÿþòñÿ 
íàäåæíûì, à â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ è íåîòúåìëåìûì 
èíñòðóìåíòîì âî ìíîãèõ îòðàñëÿõ íàóêè è òåõíèêè. 
Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ýòè ìåòîäû ñòàíîâÿòñÿ îñîáåííî 
çíà÷èìûìè â ðàìêàõ ñòðåìèòåëüíîãî ðàçâèòèÿ  
è âíåäðåíèÿ íîâåéøèõ òåõíîëîãèé, ñâÿçàííûõ ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì íàíîìàòåðèàëîâ. 

Èñïîëüçîâàíèå äèíàìè÷åñêîé ìåòîäèêè ðåãèñò-
ðàöèè ñïåêòðîâ âîäû ïðè îòêà÷êå è ïðè ïåðåõîäå 
èç æèäêîñòè â ëåä è îáðàòíî ïîçâîëÿåò óñïåøíî 
êîíòðîëèðîâàòü ñòåïåíü è äèíàìèêó èçìåíåíèÿ ñâÿ-
çàííîñòè ìîëåêóë Í2Î â ðàçíûõ àãðåãàòíûõ ñî-
ñòîÿíèÿõ è ïðè ôàçîâûõ ïåðåõîäàõ ìåæäó íèìè. 
Âîäà õàðàêòåðèçóåòñÿ öåëûì ðÿäîì îñîáûõ òåìïå-
ðàòóðíûõ òî÷åê, â êîòîðûõ ñâîéñòâà âîäû ðåçêî 
ìåíÿþòñÿ. Ðàçðàáîòàííàÿ óñòàíîâêà ïîçâîëÿåò ïðî-
âîäèòü ñïåêòðîôîòîìåòðè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ â ýòèõ 
îñîáûõ òî÷êàõ. Òàêèì îáðàçîì, èñïîëüçîâàíèå âà-
êóóìíîé òåðìîñòàòèðîâàííîé êþâåòû ñ êîíòðîëåì 
òåìïåðàòóðíûõ ðåæèìîâ è ðåæèìîâ îòêà÷êè ïîçâî-
ëÿåò èçó÷àòü ñïåêòðàëüíûå ñâîéñòâà âîäû ïðè ôà-
çîâûõ ïåðåõîäàõ, à òàêæå ðàçðàáàòûâàòü íîâûå 
ñïåêòðîôîòîìåòðè÷åñêèå ìåòîäèêè îïðåäåëåíèÿ 
ðàçìåðîâ è ñòðóêòóðû íàíîìàòåðèàëîâ è ñâîéñòâ 
êëàñòåðîâ âîäû, íàõîäÿùåéñÿ â íèõ. 

Ñïåêòðîôîòîìåòðè÷åñêèé êîíòðîëü âîäû ïðè 
åå îòêà÷êå èç íàíîïîðèñòûõ îáðàçöîâ â ñî÷åòàíèè  
ñ äèíàìè÷åñêîé ðåãèñòðàöèåé ñïåêòðîâ äàåò âîçìîæ-
íîñòü ïðîâîäèòü èññëåäîâàíèå íîâûõ, ðàíåå íå èç-
âåñòíûõ ñâîéñòâ âîäû, êîòîðûå ìîãóò âîçíèêàòü  
â íàíîïîðàõ è ïðè ôàçîâûõ ïåðåõîäàõ èç æèäêîñòè 
â ëåä è îáðàòíî, ÷òî ïîçâîëèò ýôôåêòèâíî èçó÷àòü 
ïîâåäåíèå âîäû íå òîëüêî â èñêóññòâåííûõ ìàòå-
ðèàëàõ, íî è â áèîëîãè÷åñêè àêòèâíûõ ñèñòåìàõ. 
 Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ÐÔÔÈ 
(ãðàíòû ¹ 09-05-00889, 11-03-98003) è Ïðîãðàììû 
ÐÀÍ 3.9. 

 

1. Henri-Rousseau O., Blaise P. Theoretical Treatments of 
Hydrogen Bonding / Ed. D. Hadzi. NewYork: Willey, 
1997. 165 p. 

2. Buch V., Devlin J.P. Water in confining geometries. 
Berlin: Springer-Verlag, 2003. 484 p. 

3. Kennedy D., Norman C. What Don't We Know? // 
Science. 2005. V. 309, N 5731. P. 75. 

4. Sadlej J. Ab initio study of bending modes in water 
cage clusters, (H2O)n, n = 6–10 // Int. J. Quantum. 
Chem. 2002. V. 90, N 3. P. 1191–1205. 

5. Sharma M., Donaldio D., Schwegler E. Probing 
Properties of Water under Confinement: Infrared 
Spectra // Nano Lett. 2008. V. 8, N 9. P. 2959–2962. 

6. Crupi V., Longo F., Majolino D., Venuti V. Raman 
spectroscopy: Probing dynamics of water molecules con-
fined in nanoporous silica glasses // Eur. Phys. J. Spe-
cial Topics. 2007. V. 141, N 1. P. 61–64. 

7. Crupi J., Majolino D., Venutti V. Diffusional and 
vibrational dynamics of water in NaA zeolites by 
neutron and Fourier transform infrared spectroscopy // 
J. Phys.: Condens. Matter. 2004. V. 16, N 45. S5297. 

8. Walfaren G.E. Raman Spectral Studies of the Effects 
of Temperature on Water Structure // J. Chem. Phys. 
1967. V. 47, N 1. P. 114 (1–13). 

9. Boissière C., Brubach J.B., Mermet A., de Marzi G., 
Bourgaux C., Prouzet E. and Roy P. Water Confined 
in Lamellar Structures of AOT Surfactants: An Infrared 
Investigation // J. Phys. Chem. B. 2002. V. 106, N 5. 
P. 1032–1035. 

10. Brubach J.-B., Mermet A., Filabozzi A., Gerschel A., 
Roy P. Signatures of the hydrogen bonding in the 
infrared bands of water // J. Chem. Phys. 2005. 
V. 122, N 18. P. 184509 (1–7). 

11. Sinitsa L.N., Lugovskoy A.A. Dynamic registration of 
the absorption spectrum of water in the SiO2 nanopores 
in high frequency range // J. Chem. Phys. 2010. 
V. 133, N 20. P. 204506 (1–5). 

12. Ðóêîâîäñòâî ïî ýêñïëóàòàöèè ñïåêòðîôîòîìåòðè÷å-
ñêîãî àíàëèçàòîðà ÑÀ-2 [Ýëåêòðîííûé ðåñóðñ] // 
Èíñòèòóò îïòèêè àòìîñôåðû èìåíè Â.Å. Çóåâà ÑÎ 
ÐÀÍ. 2008. URL: http://asd.iao.ru/pya/OTZETY/ 
CA2UF.pdf (äàòà îáðàùåíèÿ: 06.11.2010). 

13. Ïîïëàâñêèé Þ.À., Ùåðáàêîâ À.Ï., Êóëèêîâ Ã.Ý. 
Èñïîëüçîâàíèå ðàñïðåäåëåííîé ñåòåâîé àðõèòåêòóðû è 
ïëàòôîðìû GNU/Linux â íåïðåðûâíûõ ñïåêòðîôîòî-
ìåòðè÷åñêèõ àíàëèçàòîðàõ // Ñâîáîäíîå ïðîãðàììíîå 
îáåñïå÷åíèå: ðàçðàáîòêà è âíåäðåíèå. Òîìñê: Èçä-âî 
ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ, 2008. Ñ. 79–82. Ðåæèì äîñòóïà: http: 
// freeschool.altlinux.ru / wp-content / uploads / 2008/ 
06/thesis-tomsk-2008.pdf  

14. Èíòåðôåéñ íà áàçå îäíîïëàòíîãî êîìïüþòåðà ÎÎÎ 
«Çàâîä ýëåòðîîáîðóäîâàíèÿ» [ôîòî]. Ðåæèì äîñòóïà: 
http://asd.iao.ru/pya/FOTO/zaozeoint.jpg  

15. Ïîïëàâñêèé Þ.À., Ñåðäþêîâ Â.È., Ñèíèöà Ë.Í., 
Ùåðáàêîâ À.Ï., Êóëèêîâ Ã.Ý. Ñïåêòðîôîòîìåòðè÷å-
ñêèé êîíòðîëü êîíöåíòðàöèè ïàðîâ âîäû â àòìîñôåðå 
â íåïðåðûâíîì ðåæèìå [Ýëåêòðîííûé ðåñóðñ] // 
Ýëåêòðîííûé ñáîðíèê ìàòåðèàëîâ XV Ìåæäóíàð. 
ñèìïîç. «Îïòèêà àòìîñôåðû è îêåàíà. Ôèçèêà àòìî-
ñôåðû». Ðåæèì äîñòóïà: http://symp.iao.ru/ru/ 
aoo/15/proceedings/A-05.pdf 12.07.2000  

16. Ïîïëàâñêèé Þ.À, Ùåðáàêîâ À.Ï. Ïðèìåíåíèå ñïåê-
òðàëüíûõ áàç äàííûõ è ìåòîäà ðåãóëÿðèçàöèè ïðè 
ïîäãîíêå êàëèáðîâî÷íûõ ïàðàìåòðîâ äèôðàêöèîííûõ 
ñïåêòðîàíàëèçàòîðîâ [Ýëåêòðîííûé ðåñóðñ] // Ýëåê-
òðîííûé ñá. ìàòåðèàëîâ XV Ìåæäóíàð. ñèìïîç. «Îï-
òèêà àòìîñôåðû è îêåàíà. Ôèçèêà àòìîñôåðû».  
Ðåæèì äîñòóïà: http://symp.iao.ru/ ru/aoo/15/ 
proceedings/A-06.pdf 

17. Ùåðáàêîâ À.Ï. Ïðèìåíåíèå ìåòîäîâ òåîðèè ðàñïî-
çíàâàíèÿ îáðàçîâ äëÿ èäåíòèôèêàöèè ëèíèé â êîëåáà-
òåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ñïåêòðàõ // Îïòèêà àòìîñô. è 
îêåàíà. 1997. Ò. 10, ¹ 8. Ñ. 947–958. 

18. Grundy W.M., Buie M.W., Schwartz M. New tem-
perature-dependent near-infrared absorption spectra of 
hexagonal H2O ice: application to uranian satellites and 
identification of bound water // 29th Annual Lunar 

10*. 



424 Ëóãîâñêîé À.À., Ïîïëàâñêèé Þ.À., Ñåðäþêîâ Â.È., Ñèíèöà Ë.Í. 
 

and Planetary Science Conference. March 16–20. 1998. 
Houston. TX: Abstract. N 1941. 

19. Mel’gunov M.S., Mel’gunova E.A., Shmakov A.N., Zai-
kovskii V.I. Textural and structural properties of  
Al-SBA-15 directly synthesized at 2,9 < pH < 3,3 region 
// Nanotechnology in Mesostructured Materials / Eds. 
S.-E. Park, R. Ryoo, Wh.-S. Ahn, Ch. Wee Lee. Stu-
dies  in  Surface  Science  and  Catalysis. 2003. V. 146  543 p. 

20. Inoue A., Kojima K., Taniguchi Y., Suzuki K. Effects 
of temperature and pressure on the Near-Infrared spectra 
of HOD in D2O // J. Sol. Chem. 1987. V. 16, N 9. 
P. 727–734. 

21. Chen W., Sharma M., Resta R., Galli G., Car R. 
Role of dipolar correlations in the infrared spectra of 
water and ice // Phys. Rev. B. 2008. V. 77. P. 245114 
(1–5). 

 
 

A.A. Lugovskoy, Yu.A. Poplavskii, V.I. Serdyukov, L.N. Sinitsa. Experimental setup for spectropho-
tometric study of water clusters in nanoporous material. 

Experimental setup for spectrophotometric study of water clusters in nanoporous materials is described. 
The spectrometer allows one to record absorption spectra of porous materials at different temperatures and  
different pumping regimes. 


