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Утворення водневих зв’язків аліфатичних вуглеводнів (алканів): комп’ютерні підрахунки

У праці досліджуються структурні, вібраційні та енергетичні властивості адуктів (продуктів приєднання) алканів та сильні катіонні протон -донорів. Дослідження проведено з метою порівняння попередніх підрахунків із експериментальними показниками. Утворення водневих зв’язків у D-H+•••H-алкіл адуктах забезпечують певною мірою взаємозв’язок двох компонентів, що обґрунтовується результатами NBO та AIM. Утворення водневих зв’язків мало чим відрізняється від типового, загальновідомого утворення водневих зв’язків, де D-H зв’язуюча речовина, D-H вібраційна частота валентного коливання, зсуви у червону область, інтенсивне підвищення та стабілізування адуктів. Адукти алканів також демонструють протяжність C-H зв’язків,  сукупно із зміщенням у червону область, що можна пояснити взаємодією із перенесення заряду, що спричиняє одночасне послаблення звязків O-H та C-H.  Подібно до інших діводневих адуктів, адукти мають вигнуту структуру та асиметричні біфукарційні водневі зв’язки. Водневі зв’язки є сильнішими в адуктів ізобутану та концентрованих кислот. Інтрамолекулярні водневі зв’язки у протонованих довголанцюгових алкоголів відзначаються більш сильними зв’язками.

