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大连光源发现最小水滴。

近日，中科院大连化学物理研究所研究员江凌和院士杨学明团队，以及清华大学教授李隽研究团
队在由五个水分子组成的水团簇中发现了三维立体结构的存在，证明最小的水滴是由五个水分子
组成的水团簇。相关成果发表于美国《国家科学院院刊》。

水的结构是什么？这是《科学》杂志在创刊125周年特刊中提出的125个最具挑战性的科学问题之
一。

水不是以单一水分子的形式存在的，而是由若干水分子通过氢键作用聚合在一起，形成水分子簇
，俗称水团簇。水分子通过自身不停地振动和转动，以及其内部氢键断裂和生成的过程，促使水
团簇形成各种动态的网络结构：少量水分子组成的水团簇呈现平面型，当水分子达到一定数量之
后水团簇就会呈现立体结构，这些立体的水团簇也被称作水滴。

江凌说：我们利用大连相干光源，揭示了有限温度条件下水分子五聚体已开始呈现体相水的结构
特征，从全新的角度诠释了水的奥秘。

研究团队利用自主研制的基于大连相干光源中性团簇红外光谱实验装置，测定了质量选择的中性
水团簇的红外光谱，首次发现五个水分子团簇在3500至3600cm-1区间出现显著的OH伸缩振动，
具有三维立体水团簇结构的特征峰。李隽团队采用自编的TGMin程序结合高精度的量子化学理论
方法，计算了水团簇的各种稳定结构和红外光谱，理论与实验高度吻合。研究结果表明，在有限
温度条件下五个水分子团簇的二维和三维结构可以共存，三维立体结构的形成是引起红外光谱显
著变化的根本原因。他们提出了三中心二电子氢键模型，精准分析了水团簇网络结构的形成机制
。
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本项工作揭示了由五个水分子组成的水团簇已经开始呈现水的立体结构和光谱特征，突破了人们
长期以来对最小水滴是六个水分子团簇的传统认知，为揭开水的微观结构演化的奥秘提供了新思
路。（来源：中国科学报 刘万生）

相关论文信息：https://doi.org/10.1021/acs.jpclett.9b03683
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