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Цель работы. Методом молекулярной динамики определить изменение структуры
жидкого этиленгликоля (ЭГ) в интервале температур -10o – +190oС. Недавние данные по
кристаллическому ЭГ показали сложную картину пространственной сетки водородных
связей в твёрдом ЭГ, в которой существуют слабые СН•••О связи, играющие большую
роль в структуре биологических систем. Ряд физико-химических свойств ЭГ и его рас-
творов указывает на то, что пространственная сетка водородных связей сохраняется в
жидком ЭГ, но изменяется с повышением температуры. Для моделирования водородной
связи мы выбрали полноатомную модель ЭГ с потенциалами из силового поля amber-99,
в котором в неявном виде учитывается водородная связь. Были получены температур-
ные зависимости функций радиального распределения Н-Н, О-Н, О-О и С-Н в интервале
-10o–+190oС. Имеющиеся литературные данные относятся в основном к одной темпе-
ратуре и не учитывают распределение электронной плотности в связях С-Н, то есть
слабых водородных связей СН•••О. Нами исследовался также конформационный со-
став молекул, который показал, что наиболее устойчивой конформацией молекулы ЭГ
во всём температурном интервале является конформация tGg. C повышением температу-
ры наибольшее изменение претерпевают функции радиального распределения С-Н, что
говорит о разрыве наиболее слабых СН•••О связей. К интерпретации полученных дан-
ных были привлечены квантово-химические расчёты равновесия димер ЭГ – открытая
форма. Выводы. Слабые водородные связи СН•••О, найденные в кристаллическом ЭГ,
ослабевают и пропадают в жидком ЭГ с повышением температуры. Во всём изученном
температурном интервале сохраняется пространственная сетка, образованная сильными
ОН•••О связями, которая претерпевает изменения с повышением температуры. Имен-
но она определяет ряд физико-химических свойств ЭГ, в частности, большую вязкость
этого вещества и её температурную зависимость; а также ряд явлений, таких как соль-
вофобные эффекты в этиленгликолевых растворах неэлектролитов.


