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Нашi експериментальнi та теоретичнi дослiдження виявили наявнiсть кластерiв во-
ди в рiзних середовищах (особливо в гiдрофобних умовах), де переважають повiльнiшi
взаємодiї iонiв водню. Ключовi методи, такi як ядерний магнiтний резонанс (ЯМР)
i iнфрачервона Фур’є-спектроскопiя (IЧФС), вiдiграли вирiшальну роль у нашому ро-
зумiннi цих кластерiв, розкриваючи їх потенцiйне застосування в медицинi. На ста-
бiльнiсть i поведiнку цих кластерiв можуть впливати такi фактори, як присутнiсть
iонiв металiв, що приводить до утворення стабiльних кластерiв. Цей потенцiал для
медичного застосування повинен вселити надiю та iнiцiювати подальшi дослiджен-
ня. Крiм того, нашi дослiдження виявили, що воднi кластери проявляють характери-
стики дисипативних структур, демонструючи самоорганiзацiю пiд час фiзичних, хiмi-
чних або теплових змiн, подiбних до конвекцiйних комiрок Релея–Бенара. Ця динамiчна
та показова поведiнка пiдтверджує уявлення про те, що роль води виходить за ме-
жi простої хiмiї, потенцiйно впливаючи на бiологiчнi процеси на фундаментальному
рiвнi. Взаємодiя водних кластерiв з навколишнiм середовищем i здатнiсть пiдтриму-
вати нерiвноважний стан через обмiн енергiєю ще бiльше пiдкреслює їхню складнiсть
i значення як у природному, так i технологiчному контекстах.Фiльтрування води –
це процес, який використовується для покращення її якостi. Ефект виникає внаслiдок
реструктуризацiї водневих зв’язкiв i структурування водних кластерiв, бiльшiсть з
яких є гексагональними. У наших дослiдженнях ми застосували воду, фiльтровану за
патентованою швейцарською технологiєю EVOdrop.
К люч о в i с л о в а: воднi кластери, розподiл Гауса, лiнiйна функцiя, спектральний
аналiз.

Ц и т у в а н н я: Iгнатов I., Марiнов Й., Хютер Ф., Глу-
хчев Г., Iлiєв М.Т. Моделювання водних кластерiв: спе-
ктральний аналiз, розподiл Гауса i лiнiйна функцiя часу. 
Укр. фiз. журн. 69, № 9, 634 (2024).
c○ Видавець ВД “Академперiодика” НАН України, 2024. 
Стаття опублiкована за умовами вiдкритого доступу за 
лiцензiєю CC BY-NC-ND (https://creativecommons.org/
licenses/by-nc-nd/4.0/).

1. Вступ
Вода – це речовина, що має величезне значення 
завдяки своїм унiкальним властивостям i тому що 
вона є унiверсальном розчинником. Тому вода про-
довжує бути предметом пильного наукового iнте-
ресу. Зокрема, ї ї структура та поведiнка на мо-
лекулярному рiвнi стали джерелом привабливо-
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стi. Завдяки своїй полярнiй природi та електро-
магнiтним водневим зв’язкам молекули води вза-
ємодiють складним чином пiд впливом сил Ван-
дер-Ваальса та диполь-дипольної взаємодiї. Ця
складна поведiнка не пiддається простим поясне-
нням, що базуються на поведiнцi окремих пара-
метрiв, що пiдкреслює необхiднiсть всебiчних ком-
плексних дослiджень.

Наявнiсть водних кластерiв пiдтверджується рi-
зними методами. Кластери складаються з двох,
трьох, чотирьох, п’яти, шести i бiльше молекул
води. Прийнято вважати, що найстабiльнiшi кла-
стери складаються з шести молекул води. Та-
кож утворюються конфiгурацiї, що включають до
30 молекул води. Вони являють собою комбiнацiї
гексагональних (гексамерних) i менших кластер-
них утворень.

Експериментальнi дослiдження демонструють,
що воднi кластери iснують протягом тривалого ча-
су. Найбiльш показовий експеримент – це експери-
мент у гiдрофобному середовищi з бiльш повiль-
ними iонами водню (H+) або з протонною взає-
модiєю мiж молекулами води в кластерах. Сигнал
вiд водних кластерiв реєструється протягом трьох
дiб [1].

Для аналiзу стабiльностi водних кластерiв в за-
лежностi вiд кiлькостi водневих зв’язкiв i мiжмо-
лекулярних взаємодiй водних кластерiв була вико-
ристана теорiя функцiонала густини (ТФГ) [2]. За
допомогою методiв ядерного магнiтного резонан-
су (ЯМР) та iнфрачервоної Фур’є-спектроскопiї
(IЧФС) димернi, тетрамернi i гексамернi класте-
ри води вивчались у зв’язку з їх застосуванням у
медицинi [3].

Воду можна вважати зручною, але складною
моделлю для дослiдження кооперативних взаємо-
дiй i структурної органiзацiї молекулярних класте-
рiв, чиї розмiри перевищують наномасштаб. Пара-
метри, отриманi на основi ЯМР, свiдчать про кiль-
кiсть молекул води та водневих зв’язкiв у класте-
рах води [4, 5].

При наявностi якогось впливу на воду, в нiй
утворюються новi водневi зв’язки, а молекули води
перебудовуються в кластери. Встановлюється рiв-
новажний стан, коли кластери пiдтримують рiв-
новагу з iонами водню. Цi ефекти вимiрюються за
допомогою рН, ЯМР та спектральних методiв.

Розглянемо хiмiчно чисту воду з pH = 7,0. Якщо
ця вода знаходиться у вiдкритiй ємностi, вона

вступає в хiмiчну реакцiю з вуглекислим газом.
Утворюється вугiльна кислота, i показник рН мо-
же досягати певного рiвня через певний час, за-
лежно вiд об’єму води, температури, вологостi то-
що. Цiкаво, що мiж розчиненою вугiльною кисло-
тою та протонами (H+) виникає рiвновага. Кiль-
кiсть H+ вимiрюється за допомогою визначення
pH. Результат залищається сталим у часi протягом
одного-двох тижнiв або довше. Це демонструє, що
нестабiльнi iони водню можуть досягати рiвнова-
жного стану.

Стабiльнi кластернi утворення виникають за до-
помогою iонiв металiв, таких як Ca+, Ca2+, Mg2+,
Zn2+ тощо, присутнiх навiть у невеликi кiлькостi.
У цих системах iонний баланс приводить до iснува-
ння стабiльних у часi кластерiв. У питнiй водi ми
розчиняли позитивнi та негативнi iони. Навколо
iонiв металу утворювалися стiйкi кластери води.
Воднi кластери навколо iонiв кальцiю Ca+(H2O)𝑛
дослiджувалися в роботах [6–8]. Результати дослi-
джень з iонами магнiю, структурованими в кла-
стери з формулою Mg2+(H2O)𝑛, можна знайти в
роботi [9]. Iони цинку в кластерах з формулою
Zn2+(H2O)𝑛 дослiджувалися в роботi [10]. Iснують
також стабiльнi кластери води [H2O]𝑛 навколо не-
гативних iонiв, таких як CO2−

3 [11], SO2−
4 [12] i

PO3−
4 [13].

В роботi [14] експерименти проводилися з ви-
користанням постiйного магнiтного поля з iнду-
кцiєю вiд 1 до 10 Тл у водi. В роботi [15] експе-
рименти проводилися з магнiтним полем з iнду-
кцiєю 0,3 Тл, i стабiльнi ефекти дослiджувалися
протягом 24 год. Виявилося, що зi збiльшенням
магнiтного поля кiлькiсть водневих зв’язкiв та-
кож збiльшується. За допомогою методу Molecular
Dynamic Simulation було продемонстровано стру-
ктурування кластерiв води. Змiненi параметри во-
ди зберiгаються протягом деякого часу. В той са-
мий час коефiцiєнт самодифузiї змiнюється, хоча
параметри залишаються сталими.

Аналiз водневих зв’язкiв також виконувався за
допомогою методу iєрархiчної кластерної структу-
ри [16].

Нобелiвський лауреат I. Пригожин створив те-
орiю дисипативних структур [17]. Взаємозв’язок
мiж дисипативними структурами та водними кла-
стерами можна розглядати як залежностi мiж ди-
намiкою систем та нерiвноважними характеристи-
ками. Наприклад, воднi кластери можуть самоор-
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ганiзовуватися у водному середовищi пiд впливом
фiзичних полiв i хiмiчних сполук. Це схоже на
динамiку дисипативних структур. Таким чином,
ми можемо спостерiгати цiкавi приклади складної
поведiнки в системах, далеких вiд термодинамiч-
ної рiвноваги. Воднi кластери взаємодiють з нав-
колишнiм середовищем через обмiн енергiєю, на-
приклад, поглинаючи або видiляючи тепло пiд
час утворення або руйнування водневих зв’язкiв.
Цей процес сприяє пiдтриманню кластерiв у не-
рiвноважному станi, подiбному до дисипативних
структур.

Воднi кластери є дисипативними структурами,
подiбними до самоорганiзованих сполучних комi-
рок Релея–Бенара [18]. Нещодавно спостерiгалися
самоорганiзованi скупчення мiкрокрапель з гекса-
гональною структурою, утворенi над локально на-
грiтою поверхнею води. Цi кластери стабiльнi в ча-
сi та зростають через 80 секунд. Залежна вiд часу
ентропiя Вороного цих кластерiв була розрахова-
на за допомогою програмного забезпечення, роз-
робленого факультетом фiзики та астрономiї Ка-
лiфорнiйського унiверситету.

У статтi [19] були представленi результати теоре-
тичних та експериментальних дослiджень дисипа-
тивних структур. Три низько-енергетичнi фiзичнi
впливи було зроблено для формування дисипатив-
них структур у рiдкiй водi. Методи включали над-
звичайно розбавлений розчин (НРР), багатокра-
тно фiльтровану воду (БФВ) i багатократно газо-
вану воду. Особлива увага придiлялась нещодавно
отриманому результату, що такi структури вияв-
ляють дивовижну стiйкiсть навiть у твердiй фазi i
являють собою велику кiлькiсть надмолекулярних
водних скупчень. Кожне скупчення дiє як ядро,
розмiр якого становить сотнi нанометрiв. Спосте-
реження за дисипативними структурами вiдбува-
лися в умовах зовнiшнього тиску та температу-
ри з використанням здатних до повторення експе-
риментальних методiв. Проведено аналiз природи
цих дисипативних структур, i були данi пояснення,
що базуються на термодинамiцi систем, далеких
вiд рiвноваги, i термодинамiцi незворотних проце-
сiв. Крiм того, було продемонстровано їх спонтан-
не квантово-механiчне походження.

Б. Джозефсон, фiзик-теоретик i лауреат Нобе-
лiвської премiї, по-справжньому поринув в цари-
ну водних кластерiв, особливо зосереджуючись
на їх квантових властивостях i можливих наслiд-

ках. У своїй статтi “Можлива роль Джозефсонiв-
ського тунелювання в функцiонуваннi життя” [20]
вiн обговорює потенцiйну участь такого квантово-
механiчного явища, як джозефсонiвське тунелю-
вання в бiологiчних системах, включаючи його
роль у поведiнцi водних кластерiв у живих орга-
нiзмах. Iнтерес Б. Джозефсона до квантових аспе-
ктiв поведiнки води поширюється на її роль у бiо-
логiчних процесах. Вiн вважає, що квантова коге-
рентнiсть може мати значення для розумiння та-
ких явищ, як передача енергiї та обробка iнфор-
мацiї в бiологiчних системах.

У 1988 роцi Дель Гiдiче, Препарата та Вiтi-
єлло описали когерентну динамiку водних стру-
ктур та її значення для бiологiчних систем [21].
У дослiдженнi припускалось, що молекули води
можуть проявляти когерентнiсть на квантовому
рiвнi, утворюючи когерентнi домени або класте-
ри. Iталiйська команда дослiдила можливiсть то-
го, що молекули води можуть органiзовуватися в
узгодженi структури, що може мати глибокi на-
слiдки для розумiння рiзних бiологiчних явищ,
включаючи клiтиннi сигнали, передачу енергiї та
свiдомiсть.

У 2015 роцi Монтаньє, Дель Гiдiче, Вiтiєлло
та iн. [22] провели дуже цiкавi експерименти що-
до iнформацiйних властивостей води. У цитованiй
статтi описано експериментальнi умови, за яких
розбавленi воднi розчини бактерiальної ДНК мо-
жуть випромiнювати низькочастотнi електрома-
гнiтнi сигнали. Аналiз ефектiв було зроблено в ро-
ботi [23].

У 2017 роцi МакДермотт та iн. [24] опублiку-
вали статтю про структурування хiральних над-
структур води, що оточують ДНК в умовах навко-
лишнього середовища. Публiкацiя пiдтверджує ре-
зультати, отриманi Монтаньє та iн. [25] щодо ефе-
ктiв передачi iнформацiї через ДНК у магнiтному
полi. За умов навколишнього середовища хiральнi
воднi структури, що оточують ДНК, вiдобража-
ють процес, коли молекули води можуть органiзо-
вуватися в специфiчнi хiральнi структури навко-
ло молекул ДНК за звичайних умов. Це означає,
що мiкрооточення навколо ДНК у живих клiтинах
включає воду, яка не розташована випадковим чи-
ном, а має певну органiзовану форму зi стабiльни-
ми структурами.

У 1996 роцi Лю, Крузан i Сейкаллi з’єднали хi-
ральнi воднi структури з тримерними i пентамер-

636 ISSN 0372-400X. Укр. фiз. журн. 2024. Т. 69, № 9



Моделювання водних кластерiв

ними кластерами води [26]. Перенесення протонiв
i хiральне перетворення за участю водневих зв’яз-
кiв є важливим в таких застосуваннях, як хiральне
розпiзнавання, ферментативний каталiз i приготу-
вання лiкiв.

Спектри коливного кругового дихроїзму (ККД)
демонструють чiткi пiки хiрального розпiзнаван-
ня в iнтервалi вiд 3000 до 3500 см−1. Молекулярнi
орбiталi, що беруть участь у взаємодiї мiж шара-
ми, переважно є 2𝑝-орбiталями атомiв O. Енергiя
цих орбiталей зростає до 0,1 еВ завдяки CIPT про-
цесам, що вказує на вiдповiдне розпiзнавання мiж
моношаровими кластерами води [27].

В рамках цiєї концепцiї кластерна вода (КВ)
має певнi iнформацiйнi властивостi. Серiя до-
слiджень була проведена на апаратурi Quantum
FAFA для реєстрацiї частотних сигналiв у водi.
Профiль резонансної частоти КВ помiтно вiдрi-
знявся вiд профiлю для дистильованої води (ДВ).
В окремих експериментах контролем слугувала
стандартна КВ, тодi як iншi зразки КВ пiдда-
валися додатковому впливу низькочастотних си-
гналiв. Результати вказують на наявнiсть кiль-
кох нових пiкiв резонансної частоти в обробле-
нiй КВ у порiвняннi з неекспонованiй контрольнiй
КВ. Цi результати продемонстрували новий пiдхiд
до розгадки iнформацiйних властивостей меридiо-
нальної системи та її об’єднання з мережами бiо-
сигналiв [28].

Нобелiвський лауреат П. Агре продемонстрував
[29], що до 1990 року не було чiткого розумiння
транспорту води через клiтинну мембрану. Вiн вiд-
крив аквапорини та iнформацiйнi ефекти водне-
вих зв’язкiв. Таким чином, молекули води можуть
швидко змiнювати один набiр тетраедричних во-
дневих зв’язкiв на iнший i проходити через канал,
не помiчаючи цього.

У випадку тетраедричного кластера, чотири iн-
шi кластери утворюють пентамер i оточують цен-
тральну молекулу води.

Одна реалiстична модель злиття двох мембран
передбачає бiлкову початкову пору злиття, оскiль-
ки бiологiчнi “пори злиття” можуть бути такими
ж малими, як iоннi канали або щiлиннi з’єдна-
ння. Однак в iншiй моделi пропонується лiпiдна
початкова пора. Мiж контактуючими моношара-
ми створюється напiвконфлюентна зона, де безпе-
рервнiсть мiж двома мембранами, що зрослися, за-
пезпечується лiпiдами, а не водою [30, 31].

Модель водного кластера WAT FOUR є потен-
цiйно застосовною у рiзних сферах. У нiй поєдну-
ються приблизно 11 молекул води з тетраедричним
кластером з чотирьох кульок. Ця модель збiль-
шує взаємодiю мiж кульками та кiлькiсть ступеней
свободи, вiдкриваючи новi можливостi для дослi-
джень i розробок [32, 33].

Воднi кластери вiдiграють активну та iстотну
роль у бiохiмiчних реакцiях в живих органiзмах.
Розумiння їх утворення та поведiнки має вирi-
шальне значення для розумiння взаємодiїй у водi
та з водою. Подальшi дослiдження водних класте-
рiв, особливо в рослинних клiтинах, є перспектив-
ними для формування нових iдей i їх застосувань
у рiзних областях [34].

Нестача води – це реальнiсть, до якої рiзнi те-
хнологiчнi процеси стають дедалi чутливiшими че-
рез змiну клiмату та, як наслiдок, змiну режи-
мiв опадiв. Таким чином, технологiя та управлi-
ння, спрямованi на зменшення спричиненого цими
змiнами впливу, мають фундаментальне значен-
ня та потребують з’ясування. Представлене дослi-
дження має своєю метою створення моделей кла-
стерiв води пiсля її фiльтрацiї за допомогою при-
строю EVOdrop. Для цього використовуються ме-
тоди спектрального аналiзу, розподiлу Гауса та лi-
нiйної функцiї.

2. Методи дослiдження

2.1. Зразки води

Дослiднi зразки води були пiдготовленi при тем-
пературi 𝑡 = 22 ∘C. Контрольними зразками була
водогiнна вода, а дослiдними – водогiнна вода, вiд-
фiльтрована за патентованою швейцарською те-
хнологiєю [35, 36].

2.2. Спектральний аналiз
нерiвноважного енергетичного
спектра (НЕС) i диференцiального
нерiвноважного енергетичного
спектра (ДНЕС)

Кут змочування 𝜃 вимiрювався спектральним при-
строєм, розробленим А. Антоновим [37–39]. Краплi
води випарювали в герметичнiй камерi при ста-
бiльнiй температурi 22 ∘C (рис. 1). Краплi наноси-
лися на BoPET (бiаксiально орiєнтований полiети-
лентерефталат) лист товщиною 350 𝜇m. Пристрiй
мав такi технiчнi характеристики:
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Рис. 1. Схема методу вимiрювання кута змочування кра-
пель рiдини на твердiй поверхнi: крапля (1 ), тонкий лав-
сановий лист (2 ), скляна пластинка (3 ), ширина кiльця за-
ломлення (4 ). Кут змочування 𝜃 є функцiєю a i d1

∙ монохроматичний фiльтр з довжиною хвилi
𝜆 = 580± 7 нм;

∙ кут випаровування води вiд 72,3∘ до 0∘;
∙ iнтервал вимiрювання енергiї водневих зв’яз-

кiв мiж молекулами води становив 𝜆 = (8,9–
13,8) мкм або 𝐸 = (−0,08–−0,1387) еВ [35, 36].

Лак [40] вважає, що вода складається з водневих
зв’язкiв мiж атомом водню однiєї молекули води
та атомом кисню iншої. Бiльшiсть з цих молекул
пов’язанi енергiєю зв’язку (−𝐸), а решта – вiль-
нi (𝐸 = 0). Прийнято вважати, що 𝐸 має нега-
тивне значення. Це вiдоме як модель двох станiв
Лака [41]. Кiлькiсть водневих зв’язкiв мiж атомом
водню однiєї молекули води та кисню iншої в пев-
ному об’ємi води вдвiчi перевищує кiлькiсть моле-
кул, якi мiстяться в цьому об’ємi.

Частина водневих зв’язкiв перебудовується по-
близу сферичної частини поверхнi краплi, в ре-
зультатi чого ми отримуємо залежнiсть мiж по-
верхневим натягом 𝛿 та енергiєю водневого зв’яз-
ку [42]. На пiдставi статистичної механiки, для по-
верхневого натягу 𝛿 на межi подiлу крапля води–
повiтря справедлива така формула [43]:

𝛿 = −𝑘𝑇 𝐼 ln

[︂
1 +

𝛼

exp(−𝛽𝐸) + 𝛼

]︂
. (1)

Тут 𝑘 – стала Больцмана, 𝛽 = 1/𝑘𝑇 , 𝑇 – абсолю-
тна температура, 𝐸 — енергiя водневого зв’язку,
𝛼 – вiдношення двох субоб’ємiв фазового простору
зi структуруванням i структуруванням водневих
зв’язкiв, 𝛼 = 28 ± 8 i 𝐼 = 5,03 · 1018 м−2 – концен-
трацiя молекул води в гiдрофобному поверхневому
шарi.

Значення 𝐸 i 𝛼 визначаються шляхом порiв-
няння з експериментом. Вираз (1) пояснює час-
тку 𝐶 фактичного поверхневого натягу 𝛾, тобто
𝛿 = 𝐶𝛾 [42, 44]. Згiдно з [44], внесок взаємодiї нево-
дневих зв’язкiв становить 20% реального значення
𝛾, тому 𝐶 = 4/5.

Розглянемо вiльну поверхневу енергiю Гельм-
гольца 𝐹 = 𝛾Σ, де Σ – площа сферичної части-
ни поверхнi краплi [18]. В момент механiчної рiв-
новаги значення 𝐹 має бути мiнiмальним, тобто
𝑑𝐹 = 0 = 𝑑(𝛾Σ) [42] i

0 = 𝛾Σ− 𝛾0Σ0. (2)

Вирази для Σ0 i Σ мають вигляд [38]

Σ = 𝜋𝐷2/2(1+cos 𝜃), Σ0 = 𝜋𝐷2/2(1+cos 𝜃0). (3)

Отже

−𝐸/𝑘𝑇 = 𝐶𝛾/𝐼𝑘𝑇, (4)

𝐸 = 𝐶𝛾0(1 + cos 𝜃)/𝐼(1 + cos 𝜃0). (5)

Пiд час процесу кут змочування змiнюється дис-
кретними кроками i характеризує середню енергiю
водневих зв’язкiв таким чином:

𝜃 = arccos (−1 + 𝑏𝐸), (6)

де 𝜃 – кут змочування, 𝐸 – середня енергiя водне-
вих зв’язкiв, а 𝑏 = 𝐼(1+cos 𝜃0)/𝐶𝛾0 – це параметр,
що залежить вiд температури [31, 32].

Розвитком цього метода є методи нерiвнова-
жного енергетичного спектра (НЕС) i диферен-
цiального нерiвноважного енергетичного спектра
(ДНЕС) [38, 39]. Нерiвноважний енергетичний
спектр (НЕС) вимiрюється в одиницях еВ−1;
ДНЕС також вимiрюється в одиницях еВ−1 i ви-
значається як рiзниця [38, 39]:

Δ𝑓(𝐸) = 𝑓 (зразок води)−

− 𝑓(контрольний зразок води), (7)

де 𝑓(*) – це значення енергiї [38, 39, 45, 46].

3. Гаусiвський розподiл водних кластерiв

Розподiл кластерiв за середньою енергiєю 𝑥 водне-
вих зв’язкiв у них описується функцiєю Гауса [47]:

𝑦 =
1

𝑠
√
2𝜋

exp

[︂
− (𝑥− 𝑥𝑠)

2

2𝑠2

]︂
. (8)
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Таблиця 1. Результати, води отриманi за 7 днiв для НЕС-спектрiв
фiльтрованої за EVOdrop технологiєю води i контрольних зразкiв водогiнної води

Середня енергiя водневих
зв’язкiв (−𝐸), еВ

День Середнiй
результат1-й 2-й 3-й 4-й 5-й 6-й 7-й

Фiльтрована вода (EVOdrop) 0,1257 0,1254 0,1251 0,1250 0,1248 0,1249 0,1247 0,1251
Контрольна проба (водогiнна вода) 0,1132 0,1136 0,1137 0,1139 0,1130 0,1128 0,1137 0,1134

Таблиця 2. Розподiл Гауса для НЕС-спектру вiдфiльтрованої за EVOdrop технологiєю води

Значення
День

Сума
1-й 2-й 3-й 4-й 5-й 6-й 7-й

Абсолютне 𝑦𝑖 266,5563 787,5874 1180,1 1085,7 787,5874 962,5653 594,723 5624,1
Нормоване 0,0474 0,14 0,201 0,193 0,14 0,171 0,1057 ≈1

Розподiл Гауса має два множники. Множник
1/

(︀
𝑠
√
2𝜋

)︀
– це нормалiзуючий коефiцiєнт, який га-

рантує, що загальна площа пiд кривою Гауса до-
рiвнює 1. Вiн регулює висоту кривої на основi вiд-
хилення. Iнший множник, exp[−(𝑥− 𝑥𝑠)

2/
(︀
2𝑠2

)︀
] –

це експоненцiальна складова, яка формує криву
так, що розподiл енергiй кластера навколо сере-
днього значення 𝑥𝑠 має дзвоноподiбнiй вигляд.
Експонента показує, що зi збiльшенням рiзницi
мiж 𝑥 i 𝑥𝑠 значення 𝑦 експоненцiально зменшує-
ться, що є типовим для нормального розподiлу.

4. Результати

Розглянемо результати, отриманi при фiльтра-
цiї води за допомогою запатентованого пристрою
EVOdrop [35, 36]. Експерименти проводились про-
тягом 7 днiв з використанням методiв нерiвнова-
жного енергетичного спектра (НЕС) та диферен-
цiального нерiвноважного енергетичного спектра
(ДНЕС).

У табл. 1 проiлюстрованi результати, отриманi
протягом 7 днiв як для NES-спектра води, вiдфiль-
трованої пристроєм EVOdrop, так i для контроль-
них зразкiв водогiнної води. При застосуваннi 𝑡-
тесту Стьюдента, маємо такi результати: 𝑝 < 0,001,
𝑟 = −0,013.

У табл. 2 наведено результати для розподiлу Га-
уса за результатами дослiдження НЕС-спектра [47,
48] води, вiдфiльтрованої за технологiєю EVOdrop.
Другий рядок – це абсолютнi вимiрянi значення
щiльностi ймовiрностi, третiй рядок – вiдповiднi
нормованi значення.

Рис. 2. Порiвняльний аналiз гаусiвського розподiлу ймо-
вiрностей за середнiми енергiями (−𝐸) водневих зв’язкiв в
експериментальнiй та контрольнiй групах

На рис. 2 наведено порiвняльний аналiз гаусiв-
ського розподiлу ймовiрностей за середнiми енер-
гiями водневих зв’язкiв експериментальної та кон-
трольної груп. Можна бачити, що щiльнiсть ймо-
вiрностi для експериментальної групи становить
1180,1, тодi як для контрольної групи вона ста-
новить 857,5. Порiвняння цих двох значень пока-
зує, що щiльнiсть ймовiрностi в експерименталь-
нiй групi вище середнього значення в контрольнiй
групi. Це вказує на те, що данi в експерименталь-
нiй групi бiльше сконцентрованi навколо середньо-
го значення, нiж у контрольнiй групi.

Вища щiльнiсть ймовiрностi навколо середнього
значення в експериментальнiй групi з фiльтрова-
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Рис. 3. Лiнiйна функцiя 𝐸(𝑡) = −0,000154𝑡 + 0,1257 для експериментального зразка
фiльтрованої води за технологiєю EVOdrop

Таблиця 3. Розподiл Гауса для НЕС-спектру контрольног зразка водогiнної води

Значення
День

Сума
1-й 2-й 3-й 4-й 5-й 6-й 7-й

Абсолютне 𝑦𝑖 857,5 857,5 741,115 764,704 604,228 337,143 741,115 4603,305
Нормоване 0,1863 0,1863 0,161 0,101 0,1313 0,073 0,161 ≈1

Таблиця 4. Середня енергiя водневих зв’язкiв 𝐸 (еВ) для НЕС спектрiв
вiдфiльтрованої за EVOdrop технологiєю води i 1% розчину Haberlea rhodopensis Friv у цiй водi

Час
День

Середнiй результат
1-й 2-й 3-й 4-й 5-й 6-й 7-й

(−𝐸) (еВ)* 0,1203 0,1201 0,1200 0,1199 0,1201 0,1201 0,1997 0,1996

ною водою за технологiєю EVOdrop вказує на те,
що значення енергiї водневих зв’язкiв бiльше роз-
подiленi навколо середнього значення. Це демон-
струє бiльшу стабiльнiсть i меншу варiабельнiсть
мiцностi водневих зв’язкiв мiж молекулами води
в кластерах. Дослiдження показує, що бiльшiсть з
них є шестикутними [45].

4.1. Лiнiйна функцiя

У дослiдженнi застосовувалася лiнiйна функцiя
𝑦 = 𝑚𝑥+ 𝑏, де 𝑦 – значення енергiї водневих зв’яз-
кiв, 𝑥 – незалежна змiнна (час), 𝑚 – коефiцiєнт
нахилу, а 𝑏 – точка перетину прямої з вiссю 𝑦.

На рис. 3, лiнiйна функцiя 𝐸(𝑡) = −0,000154𝑡+
+0,1257 iлюструє стабiльнiсть у часi енергiї водне-

вих зв’язкiв молекул та кластерiв води у дослi-
дному зразку з водою, фiльтрованою за техноло-
гiєю EVOdrop. Нахил (–0,000154) вказує на незна-
чне зменшення енергiї водневих зв’язкiв з кожним
iнтервалом часу, що минув. Коефiцiєнт кореляцiї
дорiвнює 𝑟 = −0,013.

Результати цього аналiзу приводять до таких ви-
сновкiв. Нахил прямої показує, що середня енер-
гiя водневих зв’язкiв зменшується приблизно на
0,00015 еВ за день. Значення −0,1253 еВ – це поча-
ткове значення енергiї водневих зв’язкiв, яке було
отримано на початку вимiрiв. Це теоретичний по-
чаток вимiрювань. Значення коефiцiєнта кореляцiї
𝑟 = −0,013 свiдчить про вiдсутнiсть кореляцiї мiж
вибiрками. Це свiдчить про зворотну залежнiсть
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мiж часом i енергiєю водневих зв’язкiв. Значення
𝑝 = 0,000048 дуже мале, що вказує на статистично
значущу лiнiйну залежнiсть мiж часом i енергiєю
водневих зв’язкiв у отриманих даних. Цю лiнiйну
функцiю можна використовувати для прогнозува-
ння енергiї водневих зв’язкiв на майбутнi днi.

4.2. Бiнарнi воднi кластери
та бiльшi асоцiацiї з болгарською
ендемiчною рослиною Haberlea
rhodopensis Friv
Iснування ластерiв води було доведено пiд час ви-
вчення осмосу та дифузiї [49]. Осмотичний процес
є важливим для рослин, i в роботi [50] ми показа-
ли iндикатори для гiдратацiї рослинних клiтин i їх
захисту вiд осмотичного стресу.

Болгарський ендемiт Haberlea rhodopensis Friv
пов’язаний iз взаємодiєю мiж молекулами води пiд
час циклу бiоз–анабiоз–бiоз. Доведено iснування
подвiйних кластерiв води [51].

Метод використовувався для дослiдження
EVOdrop технологiї фiльтрацiї водогiнної води та
її збагачення воднем за умовами гiдратацiї та кла-
стеризацiї молекул води з Haberlea rhodopensis Friv
(табл. 4) [52]. Статистично значущi результати
продемонстрували, що EVOdrop обробка води
змiщує розподiл енергiї водневих зв’язкiв у бiк
бiльших значень i вiдповiдне розмiщення локаль-
них максимумiв.

Технологiя фiльтрацiї EVOdrop збагачує водо-
гiнну воду воднем [48], особливо впливаючи на ди-
намiку гiдратацiї та кластеризацiю молекул води.
Вiдповiдно до контрольного зразка з водогiнною
водою, обробка змiнює розподiл енергiї водневих
зв’язкiв, змiщуючи його в бiк найвищих значень
i утворюючи бiльшi пiки. Це свiдчить про те, що
технологiя EVOdrop може потенцiйно покращити
якiсть води шляхом модифiкацiї її молекулярної
структури, таким чином пропонуючи переваги з
точки зору ефективностi гiдратацiї та, можливо,
iншi аспекти, пов’язанi зi здоров’ям, на кшталт по-
зитивного впливу води, збагаченої пiсля гiдратацiї
воднем, на мiєлоїдну пухлину хом’якiв [53].

5. Висновки
Широкi дослiдження водних кластерiв пiдкреслю-
ють їх ключову роль у фiзичних i бiологiчних си-
стемах, з’ясовуючи їх складнi молекулярнi взає-
модiї та структурну динамiку за допомогою та-
ких методiв, як ЯМР, IЧФС та DFT. Цi кластери

виявляють помiтну стабiльнiсть i реактивнiсть за
рiзних умов, якi є вирiшальними для бiологiчних
функцiй, таких як перенесення протонiв i структу-
рування ДНК.

Теоретичнi дослiдження та практичнi експери-
менти, зокрема нобелiвських лауреатiв Пригожи-
на, Монтаньє, Джозефсона та Агре, вiдкрили новi
перспективи для квантових властивостей водних
кластерiв. Припускається їх участь у клiтинних
процесах через механiзми квантової когерентностi
та тунелювання.

Фiльтрацiя може покращити якiсть води, вiд-
новлюючи водневi зв’язки мiж молекулами води.
Пiд час цього процесу воднi кластери органiзову-
ються, причому значна частина утворює гексаго-
нальнi структури. У наших дослiдженнях i ана-
лiзi ми використовували запатентовану швейцар-
ську технологiю фiльтрацiї води EVOdrop. Ефе-
кти цiєї технологiї було продемонстровано шляхом
аналiзу моделей кластерiв води з використанням
спектрального аналiзу, розподiлу Гауса та лiнiйної
функцiї. Цi методи дозволили нам з’ясувати стру-
ктурнi змiни та покращення молекулярного розта-
шування у водi пiсля її фiльтрацiї.

Аналiз розподiлу Гауса показав, що щiльнiсть
ймовiрностi в експериментальнiй групi з фiльтро-
ваною за технологiєю EVOdrop водою вище бiля
середнього значення, нiж у контрольнiй групi з во-
догiнною водою. Це свiдчить про бiльшу концен-
трацiю точок даних навколо середнього значення в
експериментальнiй групi, що означає бiльшу узго-
дженiсть отриманих вимiрювань. Крiм того, пiд-
вищена щiльнiсть ймовiрностi навколо середнього
значення в експериментальнiй групi свiдчить про
те, що значення енергiї водневих зв’язкiв бiля се-
реднього значення є бiльш узгодженими. Це де-
монструє зменшену варiабельнiсть енергiї водне-
вих зв’язкiв у водних кластерах.

Отриманi результати свiдчать про пiдвищену
стабiльнiсть i меншу мiнливiсть сили водневих
зв’язкiв мiж молекулами води в кластерах. Лiнiй-
на функцiя 𝐸(𝑡) = −0,000154𝑡+0,1257 є прикладом
стабiльностi енергiї водневого зв’язку в кластерах
у часi.

Крiм того, результати використання технологiї
фiльтрацiї EVOdrop на Haberlea rhodopensis Friv
продемонстрували, що цей метод збагачує воду мо-
лекулярним воднем, значно впливаючи на динамi-
ку гiдратацiї та кластеризацiю молекул води.

ISSN 0372-400X. Укр. фiз. журн. 2024. Т. 69, № 9 641



I. Iгнатов, Й. Марiнов, Ф. Хютер та iн.

1. K. Oka, T. Shibue, N. Sugimura, et al. Long-lived water
clusters in hydrophobic solvents investigated by standard
NMR techniques. Sci Rep. 9, 223 (2019).

2. A.D. Kulkarni. Unraveling hydrogen bonded clustering
with water: Density functional theory perspective. In: Den-
sity Functional Theory – Recent Advances, New Perspec-
tives and Applications. Edited by D. Glossman-Mitnik
(IntechOpen, 2021), p. 173.

3. K. Kristinaityte, L. Dagys, J. Kausteklis et al. NMR and
FTIR studies of clustering of water molecules: From low-
temperature matrices to nano-structured materials used in
innovative medicine. J. Mol. Liq. 235, 1 (2017).

4. N. Sun, Z. Li, N. Qiu, X. Yu et al. Ab initio studies on the
clathrate hydrates of some nitrogen- and sulfur-containing
gases. J. Phys. Chem. A 121, 2620 (2017).

5. N. Yang, C.H. Duong, P.J. Kelleher, M.A. Johnson. Cap-
turing intrinsic site-dependent spectral signatures and li-
fetimes of isolated OH oscillators in extended water net-
works. Nat. Chem. 12, 159 (2020).

6. E. Kochanski, E. Constantin. Theoretical and experimental
studies of the system Ca+(H2O)𝑛 for 𝑛 = 1 to 10. J. Chem.
Phys. 87, 1661 (1987).

7. H. Watanabe, S. Iwata. Molecular orbital studies of the
structures and reactions of a singly charged Calcium ion
with water clusters, Ca+(H2O)𝑛. J. Phys. Chem. A 101,
487 (1997).

8. I.R. Ariyarathna, E. Miliordos. Geometric and electronic
structure analysis of calcium water complexes with one and
two solvation shells. Phys. Chem. Chem. Phys. 39, 22426
(2020).

9. A.A. Delgado, D. Sethio, E. Kraka. Assessing the intrinsic
strengths of ion–solvent and solvent–solvent interactions
for hydrated Mg2+ clusters. Inorganics 9, 31 (2021).

10. P. Wang, Y. Su, R. Shi et al. Structures and spectroscopic
properties of hydrated zinc(II) ion clusters [Zn2+(H2O)𝑛
(𝑛 = 1–8)] by ab initio study. J. Clust. Sci. 34, 1625 (2023).

11. A.K. Pathak, T. Mukherjee, D.K. Maity. IR spectra
of carbonate-water clusters, CO−2

3 (H2O)𝑛: A theoretical
study. Synth. React. Inorg. Metal-Org. and Nano-Metal
Chem. 38, 76 (2008).

12. R. Custelcean, N.J. Williams, Ch.A. Seipp. Aqueous sulfate
separation by crystallization of sulfate–water clusters.
Angew. Chem. 54, 10525 (2015).

13. W.W. Rudolph, G. Irmer. Raman and infrared spectros-
copic investigations on aqueous alkali metal phosphate
solutions and density functional theory calculations of
phosphate–water clusters. Appl. Spectr. 61, 1312 (2007).

14. K.-T. Chang, Ch.-T. Weng. The effects of an external mag-
netic field on the structure of liquid water using molecular
dynamic simulation. J. Appl. Phys. 100, 043917 (2006).

15. I. Ignatov, I.K. Stankov. Parameters and effects of magne-
tic field and potassium carbonate in water. Applications.
Ukr. J. Phys. 69, 321 (2024).

16. Y. Gao, H. Fang, K. Ni. A hierarchical clustering method of
hydrogen bond networks in liquid water undergoing shear
flow. Sci Rep. 11, 9542 (2021).

17. A.A. Chernyuk, V.I. Sugakov. Ordered dissipative struc-
tures in exciton systems in semiconductor quantum wells.
Phys. Rev. B 74, 085303 (2006).

18. X. Zhu, Q. Zhou. Flow structures of turbulent Rayleigh–
Bénard convection in annular cells with aspect ratio one
and larger. Acta Mech. Sin. 37, 1291 (2021).

19. V. Elia, R. Germano, E. Napoli Permanent dissipative
structures in water: The matrix of life? Experimental evi-
dences and their quantum origin. Curr. Top. Med. Chem.
15, 559 (2015).

20. B.D. Josephson. Possible role of Josephson tunneling in the
operation of life. Phys. Scripta 40, 786 (1991).

21. E. Del Giudice, G. Preparata, G. Vitiello. Water as a free
electric dipole laser. Phys. Rev. Lett. 61, 1085 (1988).

22. L. Montagnier, E. Del Guidice, E.G. Vitiello et al. Trans-
duction of DNA information through water and electro-
magnetic waves. Electromagn Biol Med. 34, 106 (2015).

23. M. Scalia, P. Avino, M. Sperini et al. Some observations
on the role of water states for biological and therapeutical
effects. Inov. Biosysyt. Bioeng. 231, 149 (2018).

24. H.L. McDermott, H. Vanselous, S.A. Corcelli, P.B. Peter-
sen. DNA’s chiral spine of hydration. ACS Cent. Sci. 3,
708 (2017).

25. L. Montagnier, J. Aissa, G. Vitiello et al. Water bridging
dynamics of polymerase chain reaction of gauge theory
paradigm of quantum field. Water 9, 339 (2017).

26. K. Liu, J.D. Cruzan, R.J. Saykally. Water clusters. Science
271, 929 (1996).

27. B. Wang, W. Jiang, Y. Gao et al. Chirality recognition
in concerted proton transfer process for prismatic water
clusters. Nano Res. 9, 2782 (2016).

28. J. Pan, L. H. Lorenzen, F. Carrillo, H. Wu, M. Zhou,
Z.Y. Wang. Clustered water and bio-signal networks. In:
IEEE Conference on Cybernetics and Intelligent Systems
2004 (Singapore, 2004), p. 902.

29. A. Engel, Y. Fujiyoschi, P. Agre. The importance of aqua-
porin water channel protein structures. EMBE J. 19, 800
(2000).

30. A. Chanturiya, L.V. Chernomordick, J. Zimmerberg. Fli-
ckering fusion pores comparable with initial exocytotic
pores occur in protein-free phospholipid bilayers. Proc.
Natl. Acad. Sci. USA 94, 14423 (1997).

31. J. Milhaud. New insights into water–phospholipid model
membrane interactions. Biochim. Biophys. Acta 1663, 19
(2004).

32. L. Darre et al. Another coarse grain model for aqueous
solvation: WAT FOUR? J. Chem. Theory Comput. 6 (12),
3793 (2010).

33. F. Villanelo et al. Accessing gap-junction channel struc-
ture-function relationships through molecular modeling
and simulations. BMC Cell Biol. 18 (Suppl 1), 5 (2017).

34. A.F.E. Tomsic. Collision Between Water Clusters and
Surfaces. Ph. D. thesis (Goteborg University, 2003).

35. F. Huether. Filter System. Fabio and Markus Membrane
ENG GMBH. CH Patent WO2020169852A1. 3 January
2019.

642 ISSN 0372-400X. Укр. фiз. журн. 2024. Т. 69, № 9



Моделювання водних кластерiв

36. F. Huether. Water Purifier, Fabio and Markus Turbine
ENG GMBH. CH Patent WO2020178200A1. 3 January
2019.

37. A. Antonov, L. Yeskesseliva, I. Teodossieva. Influence of
ions on the structure of water conditions for away from
equilibrium. Physiology 26 (4), 255 (1989).

38. P. Gramatikov, A. Antonov, M. Gramatikova. Study of
the properties and structure variations of water systems
under the stimulus of outside influences. Fresenius J. Anal.
Chem. 343, 134 (1992).

39. L. Todorova, A. Antonov. Note on the drop evaporation
method for studying water hydrogen bond distribution:
I. A filtration application. C. R. Acad. Bulg. Sci. 53, 7
(2000).

40. W. Luck. A model of hydrogen-bonded liquids. Angew.
Chem. 19, 28 (1980).

41. G.M. Kontogeorgis, A. Hoster, A. Kottaki et al. Water
structure, properties and some applications – a review.
Chem. Thermodyn. Therm. Anal. 6, 100053 (2022).
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F.Huether, G.Gluhchev, M.T. Iliev

MODELING WATER CLUSTERS:
SPECTRAL ANALYSES, GAUSSIAN DISTRIBUTION,
AND LINEAR FUNCTION DURING TIME

Our experimental and theoretical studies have consistently re-

vealed the presence of water clusters in various environments,

particularly under hydrophobic conditions, where slower hy-

drogen ion interactions prevail. Crucial methods like Nuclear

Magnetic Resonance (NMR) and Fourier Transform Infrared

(FTIR) method have played a pivotal role in our understand-

ing of these clusters, unveiling their potential medical appli-

cations. The stability and behavior of these clusters can be

influenced by factors such as metal ions’ presence, leading to

stable clusters’ formation. This potential for medical applica-

tions should inspire hope and further research. Moreover, our

research has revealed that water clusters exhibit characteristics

of dissipative structures, demonstrating the self-organization

under physical, chemical, or thermal changes akin to Rayleigh–

Benard convection cells. This dynamic and significant behavior

supports the notion that water’s role transcends simple chem-

istry, potentially influencing biological processes at a funda-

mental level. The interaction of water clusters with their en-

vironment and the ability to maintain non-equilibrium states

through the energy exchanges further underscores their com-

plexity and significance in both natural and technological con-

texts. Water filtration is a process for improving water qual-

ity. The effect is re-structuring hydrogen bonds and struc-

turing water clusters, most of which are hexagonal. In our

research, we applied filtered water using patented EVOdrop

Swiss technology.

Ke yw o r d s: water clusters, Gaussian distribution, linear
function, spectral analyses.
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