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НАДМОЛЕКУЛЯРНА СТРУКТУРА РІДКОЇ ВОДИ  

 
Проведено огляд робіт присвячених дослідженню надмолекулярної 
структури рідкої води. Розглянуто стан проблеми та приведено ре-
зультати експериментальних досліджень з даного питання. Пока-
зано, що у воді в рідкому стані мають місце міжмолекулярні 
зв’язки. 
Ключові слова: рідка вода, надмолекулярна структура води, між-
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Вступ. Дослідженням структури води присвячено не один десяток 

тисяч наукових публікацій. Проте незважаючи на величезний об’єм 
даних її структура у рідкому стані залишається невстановленою. Дане 
питання віднесено до числа проблем сучасної науки, які повинні бути 
вирішені найближчим часом [1]. Зважаючи на величезну кількість ро-
біт, їх огляд провести в межах однієї публікації неможливо. При цьому 
показано [2], що єдиної теорії води в рідкому стані, яка б пояснювала її 
аномальні властивості ще не розроблено. Тому проведемо огляд най-
більш вагомих для розв’язання даної проблеми робіт. 

Структура молекули води. Загальновідомим фактом є те, що вода 
складається із атомів оксигену та гідрогену [3, 4]. При цьому, до скла-
ду води входять % 0,2-OH18

2 , % 0,4-OH17
2

 та 0,03%-HDO . Структура мо-
лекули води має вид рівнобедреного трикутника [5] з довжиною OH – 
зв’язку в віртуально рівноважному стані (за відсутності коливального 
та обертального рухів) нм )00003,009542,0( ±=er  та валентним ку-

том Н-О-Н o)005,0523,104(2 ±=α . 

Встановлено [6], що енергія дисоціації О-Н та Н-ОН зв’язків скла-
дає ккал/моль 5,05,101 ±  і ккал/моль 5,08,117 ±  відповідно. 

При цьому, в основному стані коливання вільних молекул води ві-
дносно положення рівноваги, згідно гіпотези Фур’є, описується обме-
женою кількістю коливань, яким відповідають характеристичні часто-

ти [7] 
1

1 см 3657 −=ν , 1
2 см 1595 −=ν  та 

1
3 см 3756 −=ν . Електро-

нно-графічним методом показано [8], що середня амплітуда коливань 
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груп О-Н становить нм )00666,0(=er , а незв’язаних атомів Н-Н 

складає нм  )011294,0011292,0( ÷=er  [9]. Це перевищує амплітуду 
коливань зв’язаної пари ОН. 

Структура води в рідкому стані. Історично першою була запро-
понувана модель двох станів води [2]. Відповідно до неї, вода склада-
ється із суміші молекул двох типів: структура перших, подібна моле-
кулам, що утворюють кристали льоду, об’єднані в асоціати; інші – мо-
номерні молекули, які мають структуру водяної пари.  

Авторами [10] запропоновано тетраїдну модель неперервної сітки, 
в рамках якої вважалося, що у воді молекули з’єднані водневими 
зв’язками, котрі утворюють неперервну тривимірну сітку. Однак, на 
відміну від моделі двох станів, вона не дозволяла пояснити немоно-
тонний характер зміни багатьох властивостей води при зміні темпера-
тури. 

В роботі [11] стверджують, що у воді зберігається сітка водневих 
зв’язків, подібна до структури гексагонального льоду Іh, яка частково 
заповнена мономерними молекулами. Згідно [12], основа сітки водне-
вих зв’язків, подібна структурі клатарного гідрата СІ. 

В [13] запропоновано кластерну модель, відповідно до якої, воду 
розглядають як суміш двох «мікрофаз», котрі відрізняються стисливіс-
тю, густиною, в’язкістю та іншими властивостями. Вважається, що в 
мікрофазі із меншою густиною, молекули зв’язані між собою у класте-
ри чотирма водневими зв’язками час існування яких складає 

c 1010 1110 −− ÷≈ , після чого вони руйнуються та утворюють нові 
структури. На поверхні кластерів містяться молекули, які зв’язані од-
ним, двома або трьома зв’язками. В той же час, іншу мікрофазу запов-
нюють мономерні молекули Н2О. 

Показано [14], що для тримірної сітки, кожен вузол котрої утворює 
чотири зв’язки, мінімальна кількість зв’язків, яка припадає на один ву-
зол, становить порядку 1,6-1,7. В той же час, розрахунок в рамках кла-
стерної моделі [13] дає значення 1,85, які вищі порогу перколяції, що 
ставить під сумнів кластерну модель. 

На основі квантово-механічних уявлень, в [15] стверджується, що 
вода може мати лише два водневих зв’язки або немати жодного. Тоб-
то, при розриві гідрогенного зв’язку будь-якої ланки, руйнуються всі 
гідрогенні зв’язки ансамблю. Однак, при розрахунку не було врахова-
но той факт, що гідрогенні зв’язки повинні бути прямолінійними [12]. 

На основі даних отриманих методами протонного магнітного резо-
нансу [16], рефрактометрії [17] та високоефективної рідинної хромато-
графії [18] встановлено [19], що вода є ієрархією правильних об’ємних 
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структур основою яких виступає кристалоподібний "квант води", який 
складається із 57 молекул. При взаємодії між собою "кванти води" 
утворюють структури другого рівня у вигляді шестикутників. У свою 
чергу, 16 квантів утворюють структурний елемент, що містить 912 мо-
лекул води, котрі практично не можуть вступати у взаємозв’язки із 
утворенням гідрогенних зв’язків. 

Показано [20], що вода здатна накопичувати та зберігати інформа-
цію, від типу і кількості якої залежить форма кристалів замороженої 
води. 

На думку авторів [21], структуру води необхідно представляти у 
виді набору кореляційних функцій, які описують розподіл квадратів 
відстаней між атомами. При цьому, доцільно користуватись поняттям 
густини ймовірностей, а функцію радіального розподілу визначати ме-
тодом дифракції нейтронів [22-25]. Так, при температурах K 293≈T  

функція OOg  [24] характеризується наявністю трьох максимумів при 

8,2≈OOr , 4,5 та нм 67,0 . Перший з яких відповідає відстані до най-
ближчих сусідів, положення другого досить близьке до довжини грані 
тетраедра, побудованого навколо атому оксигену, відстань від якого до 
вершин складає нм 28,0 . Третій максимум виражений досить слабо. 
Припускається, що він відповідає відстані до третіх сусідів по сітці гі-

дрогенних зв’язків. На відміну від OOg  функція HHg  [158] містить 

два максимуми при 24,0≈HHr  та нм 38,0 . Перший із них відповідає 
відстані від атому гідрогену молекули води, який знаходиться на лінії 
гідрогенного зв’язку до атомів гідрогену сусідніх зв’язаних молекул. 
Другий – відстані між атомами гідрогену, які не приймають участь у 

зв’язку між молекулами. Два максимуми функції OHg  відносяться до 

відстаней між атомами гідрогену та оксигену сусідніх молекул. В ро-
боті [26] запропоновано метод «Емпіричних потенціалів уточнення 
структури» для визначення можливих молекулярних структур води, 
при яких міжмолекулярні потенціали взаємодії будуть найбільш бли-
зькими до даних радіальних функцій розподілу. Однак, дані отримані 
даним методом нечутливі для отримання інформації про потенціали 
взаємодії води. 

Дослідження гідрогенних зв’язків з використанням рентгенівських 
променів на межі К-смуги випромінювання оксигену показали [27], що 
молекули води приймають участь в 2,5÷2,8 зв’язках. Однак, ці значен-
ня відрізняються від результатів отриманих іншими авторами [12, 13]. 
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На основі даних комбінаційного розсіювання стверджують [28], що 
неоднорідність просторової сітки гідрогенних зв’язків води пов’язана 
із роздвоєнням Н-зв’язків. Причиною цього є наявність в сітці  
Н-зв’язків дефектних областей, в яких молекула Н2О утворює п’ять 
водневих зв’язків. 

В роботі [29] спостерігали повільну зміну спектру розсіювання сві-
тла при низьких температурах, яку пояснили структурною перебудо-
вою сітки тетраїдів води. 

Показано [30], що молекула води може бути приєднаною до циклі-
чної конфігурації у випадку коли вона є акцептором протона. Відпові-
дно, зміна структури відбувається у випадку, коли вода виступає в ролі 
донора протона. Величина енергії, яка виділяється при створенні гід-
рогенного зв’язку показує, що перший та другій зв’язки набагато міц-
ніші від наступних. 

Встановлено [31], що для дистильованої води характерне слабке 
свічення в ближній ультрафіолетовій та видимій областях спектру, 
який містить два основні максимуми при 260 і 310 нм та широкі смуги 
в області 360 і 410 нм. Їх положення, залежать від властивостей води 
та чутливе до електромагнітних полів. 

За даними розподілу електронів молекули води, опроміненої рент-
генівськими променями, на основі методу нейтронної дифракції [27] 
показано [31], що величина ефективного дипольного моменту стано-
вить Д 9,2  і узгоджується із теоретичними розрахунками [25]. 

Встановлено [32], що положення першого максимуму в радіальній 

функції OOg  змінюється від  10,8~  до 
−1

o

A  17,0 , в залежності від дов-
жини хвилі рентгенівського випромінювання. При цьому, показано 
[33], що за даними рентгенівського аналізу неможна встановити його 
положення. В той же час, дослідження проведені на двох різних пуч-
ках нейтронів, показали незначне росходження піків радіальної функ-

ції розподілу при положенні максимуму 
−1

o

A  30,0 . Встановлено [34], 
що кутова деформація коротких гідрогенних зв’язків у воді значно об-
межена. Розрахунок спектрів рентгенівського поглинання для структур 
води, отриманих в [32] для симетричних та асиметричних гідрогенних 
зв’язків показав [35], що вони близькі між собою, однак результати не 
відповідають даним експерименту [34]. При цьому, відбувається обмін 

імпульсами в області 
−1

÷
o

A  10010 [36], що підтверджує наявність між-
молекулярних структур. 
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Висновки 
В результаті проведених досліджень показано, що вода може нако-

пичувати та зберігати інформацію. Встановлено, що запропонована 
модель ієрархічної структури основою якої є «квант води» не підтвер-
джена та не спростована незалежними дослідженнями. Однак, незва-
жаючи на значну кількість експериментальних та теоретичних робіт, 
проблема надмолекулярної структури води залишається невирішеною. 
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SUPRAMOLECULAR STRUCTURES OF LIQUID WATER 
 
The review of works devoted to the study supramolecular structure of 
liquid water. The shape issues and results of experimental studies on 
the subject. It is shown that the water in the liquid state there are in-
termolecular bonds. 
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НАДМОЛЕКУЛЯРНАЯ СТРУКТУРА ЖИДКОЙ ВОДЫ 
 
Проведен обзор работ посвященных исследованию надмолекуляр-
ной структуры жидкой воды. Рассмотрено состояние проблемы и 
приведены результаты экспериментальных исследований по дан-
ному вопросу. Показано, что в воде в жидком состоянии имеют 
место межмолекулярные связи. 
Ключевые слова: жидкая вода, надмолекулярная структура воды, 
межмолекулярные связи, кластер. 
_____________________________________________________________ 
 
 
 
 
 


