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Структура и динамика водородных связей на поверхности воды 

 
Сеть водородных связей - это фундаментальная структура которая определяет 

практически все микорскопические и маркоскопические свойства воды: плотность, 
вязкость, поверхностное натяжение, сольватацию и гидратацию, аномальные 
температурную зависимость многих параметров, а также гидрофильные/гидрофобные 
взаимодействия ведущие к самоорганизации биологических структур.   

В этом докладе я расскажу о серии работ изучающих водородные связи на 
поверхности вода/воздух посредством нелинейной колебательной спектроскопии. 
Собственные колебания молекулы воды (валентное О-H и деформационное H-O-H) были 
использованы для измерения силы и структуры локальных водородных связей. Частота 
валентного колебания уменшается (red-shift), в то время как частота деформационного 
колебания увеличивается (blue-shift) с увеличением силы водородных связей. Новые 
экспериментальные методики поверхностно-селективной спектроскопии (генерация 
суммарной частоты, SFG, и спектральная интерферометрия) были развиты для измерения 
формы спектральных линий. Я также представлю теоретические разработки и результаты 
по вычислениям спектров на основании компьютерного моделирования молекуларной 
динамики воды.   

Мы также рассмотрим измерения вращательной релаксации молекул на 
поверхности воды, связанной с локальной (микроскопической) "вязкостью" (а точнее, с 
динамикой разрыва и образования водородных связей). Мы разработали новую 
теоретическую модель для анализа формы спектральных линий SFG в рамках 
вращательной диффузии. Измеренные спектры молекулы пропиольной кислоты 
показувают что эта молекула вращается в 3 раза быстрее на поверхности вода/воздух чем 
в объеме воды.  
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