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Водородные связи – уникальные взаимодействия, задающие основу для существования и функционирования множества живых систем, из-за чего вопрос подбора надежных дескрипторов водородного связывания остается актуальным направлением. Одним из перспективных методов анализа химической связи является квантово-топологическая теория атомов в молекулах и кристаллах, которая позволяет оценить характеристики электронной плотности в критических точках [1].  В данной работе представлены результаты исследования водородной связи в пятнадцати модельных системах в газовой фазе и растворе, содержащие замещенные имидазолы в качестве акцептора и замещенные спирты в качестве донора водородной связи.
Расчет равновесных геометрий исследуемых систем в газовой фазе был произведен методом DFT/PBE0/6-31G**, а в растворе - комбинированным методом квантовой механики/молекулярной механики, где квантовая часть описывалась методом DFT/PBE0/6-31G**, а молекулы воды молекулярно-механической части - силовым полем TIP3P. Всего было исследовано три типа систем комплексов метанол-имидазол: в газовой фазе без окружения, в газовой фазе в присутствии нескольких молекул растворителя и в растворе. Затем для всех КМ-подсистем проводился квантово-топологический анализ: определялись характеристики электронной плотности в критических точках связей N…H, а также были рассчитаны порядки и энергии водородных связей. Далее, особенности природы водородной связи были исследованы с помощью электростатического потенциала и потенциала, действующего на один электрон в молекуле (PAEM [2]) с учетом вклада обменной корреляции, а также, для учета зависимости природы водородной связи от ближайшего окружения была определена зависимость функции влияния электронной плотности (source function [3]) в критической точке водородной связи N…H. 

Представленные инструменты позволили выявить влияние заместителей в метаноле и имидазоле на водородную связь в исследуемых системах, а также сделать выводы об изменениях характеристик межмолекулярных взаимодействий в исследуемых системах в зависимости от окружения взаимодействующих молекул.  
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