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Вода, в компьютерном моделировании может рассматриваться в необычных состояниях, которые труднодостижимы экспериментальным путем. Изучая структурные, динамические и термодинамические свойства воды в этих экзотических состояниях, можно многое узнать о поведении воды в более реальных условиях:

-Многие "аномалии" воды можно приписать существованию фазового перехода жидкость-жидкость в переохлажденной воде.

-Гидрофобную гидратацию и гидрофобное взаимодействие можно объяснить как эффекты локальной плотности (растянутая вода).

-Свойства заключенной в замкнутый объем воды помогают понять холодную денатурацию протеинов и предложить более эффективные материалы, аккумулирующие тепло.
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