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Методами квантово-химического моделирования в приближении B3LYP/cc-pVTZ рас-
считаны оптимальные геометрические параметры и значения потенциальной энергии 
гош- и транс-конформеров молекулы этанола. Используя оптимальные структуры кон-
формеров, построены всевозможные конфигурации димеров, найдены их геометриче-
ские параметры, энергии диссоциации и дипольные моменты. Определена наиболее ве-
роятная конфигурация димера. Найдено соотношение количества различных конфигу-
раций димеров при температуре 20 К. Рассчитаны частоты полос ИК поглощения для 
соответствующих структур. 
Ключевые слова: ИК поглощение, мономер, димер, квантово-химическое моделирование, 
конфигурация, конформеры, кластер, донор, акцептор.  

The optimal geometric parameters and potential energies of the gauche- and trans-conformers 
of the ethanol molecule have been calculated by quantum chemical modeling method. Using 
the optimal structures of conformers, all possible configurations of dimers have been                 
constructed, their geometric parameters, dissociation energies, and dipole moments have been 
found. The most probable dimer configuration has been determined. The ratio of the number of 
different configurations of dimer at a temperature of 20 K has been found. The frequencies of 
the IR absorption bands for the corresponding structures have been calculated. 

Keywords: IR absorption, monomer, dimer, quantum-chemical modelling, configuration, conformation, 
cluster, donor, acceptor.
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I. Введение 

Этанол принадлежит к классу oднoaтoмных 
cпиpтов, которые в жидком состоянии являютcя 
чacтичнo yпopядoчeнными cиcтeмaми. Чacтичнaя 
yпopядoчeннocть в жидкиx cпиpтax oбycлoвлeнa 
формированием мeждy иx мoлeкyлaми 
вoдopoднoй cвязи, кoтopaя, глaвным oбpaзoм, и 
oпpeдeляeт cтpyктypy этиx жидкocтeй, a тaкжe 
кинeтичecкиe пpoцeccы в ниx. В результате фор-
мирования водородной связи молекулы этанола 
образуют относительно устойчивые агрегаты – 
кластеры [1-4]. 

Молекула этанола имеет три конформации: 
транс- (t), и две гош-конформации (g− и g+). В 
случае транс-конформации двугранный угол 
CCOH равен 180°, в случае конформации g+ этот 
двугранный угол равен +60°, а для конформации 
g−  он равен −60°. Все три конформера (их еще на-
зывают поворотными изомерами) могут сущест-
вовать при комнатной температуре [5, 6]. Объе-
диняясь в кластеры, конформеры образуют раз-
личные комбинации. Например, для димеров воз-
можны такие конфигурации: tt, tg, gt и gg, где 
первая буква обозначает молекулу, которая вы-
ступает донором протона при образовании водо-
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родной связи, а вторая – молекулу, которая слу-
жит акцептором протона.  

Экспериментальные исследования этанола 
проводятся уже давно, данный спирт широко ис-
следуется в различных фазах разнообразными ме-
тодами [7-12]. Среди экспериментальных методов 
главное место занимает колебательная спектро-
скопия. Этoт мeтoд являeтcя тoнким инcтpyмeн-
тoм для изyчeния микpocкoпичecкoгo cocтoяния 
вeщecтвa, oбъeдиняя в ceбe выcoкyю чyвcтвитeль-
нocть и cпocoбнocть дaвaть инфopмaцию o 
cиcтeмe нa мoлeкyляpнoм ypoвнe.  

Целью данной работы является анализ кон-
формационного поведения молекул этанола и 
проявление его конформационных свойств в ко-
лебательных спектрах. 

Квантово-химическое моделирование диме-
ров этанола с учетом его конформационных 
свойств было выполнено в ряде работ различны-
ми методами [8, 9]. В данной работе расчеты вы-
полнены методом DFT в приближении B3LYP/cc-
pVTZ. 

II. Результаты квантово-химического
моделирования

С помощью программного пакета для кван-
тово-химического моделирования Gaussian 03 [13] 
методом DFT в приближении B3LYP/cc-pVTZ 
проведены квантово-химические расчеты опти-
мальной геометрической структуры транс- и гош-
конформеров этанола. На рис. 1 показаны опти-
мизированные структуры двух конформеров. По-
лученные значения их геометрических парамет-
ров и дипольных моментов приведены в табл. 1. 
Таблица 1. Рассчитанные геометрические параметры и 
дипольные моменты транс- и гош-конформеров этано-
ла 

Параметр Транс-
конформер 

Гош-
конформер 

C–O, Å 1.42 1.43 
O–H, Å 0.97 0.96 
C–C, Å  1.52 1.52 
C–H1, Å 1.10 1.09 
C–H2, Å 1.11 1.09 
C–O–H  107.8 108.4 
C–C–H1  110.4 111.0 
C–C–H2  109.8 110.3 

Дипольный 
момент, Д 1.53 1.60

Н1 и Н2 – атом водорода группы СН3 и группы СН2  

 а) транс (t)  б) гош (g+) 

Рисунок 1. Оптимизированная структура конформеров 
этанола. 

Также были рассчитаны значения потенци-
альной энергии соответствующих конформеров. 
Энергия транс-конформера оказалась на 0.3 
кДж/моль меньше, чем энергия гош-конформера. 
Такой результат хорошо согласуется с результа-
тами расчетов, представленных в работах [14-18], 
где было получено значение разницы в энергиях, 
близкое к 0.5 кДж/моль. 

Для оптимизованных структур на том же 
уровне теории рассчитаны спектры инфракрасно-
го поглощения. Процесс формирова-ния водород-
ной связи наиболее ярко проявляется в области 
валентных колебаний гидроксильной группы, по-
этому именно эта спектральная область представ-
ляет особый интерес. Рассчитанное значение час-
тоты валентных колебаний ОН-группы транс-
конформера составляет 3781 см−1, гош-
конформера – 3812 см−1. Разница в частотах полос 
ИК поглощения двух конформеров равна 31 см−1. 

На основании оптимизированных структур 
транс- и гош-конформеров этанола построены все 
возможные варианты димеров и рассчитаны их 
геометрические параметры. Оптимизированные 
структуры димеров показаны на рис. 2, а резуль-
таты расчетов приведены в табл. 2. 

Рисунок 2. Оптимизированные структуры димеров 
этанола. 
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Таблица 2. Рассчитанные геометрические параметры 
димеров этанола (индексы a, d указывают на соответ-
ствие фрагмента акцептору или донору протона).  

Параметр Tt tg gt gg 
(C – O)d, Å 1.42 1.42 1.42 1.42 
(C – O)a, Å 1.44 1.44 1.44 1.44 
(O – H)d, Å 0.97 0.97 0.97 0.97 
(O – H)a, Å 0.96 0.96 0.96 0.96 
(C – C)d, Å 1.52 1.52 1.52 1.52 
(C – C)a, Å 1.51 1.52 1.51 1.52 
O … H, Å 1.91 1.91 1.92 1.92 
O … O, Å 2.88 2.87 2.88 2.87 
(C – O – H)d  108.9 109.2 108.7 108.1 
(C – O – H)a  109.0 108.6 109.0 107.7 
O … H – O 173.1 168.3 172.7 164.3 

Анализируя данные из табл. 1 и табл. 2, 
можно заметить, что геометрические параметры 
молекул, входящих в состав димеров, почти не 
меняются в сравнении с мономерами. Отметим 
только, что в молекуле, являющейся донором 
протона при образовании димера, увеличивается 
длина связи О–Н, а в акцепторной – уменьшается, 
по сравнению с несвязанной молекулой. Таким 
образом, в колебательных спектрах наблюдается 
красное смещение соответствующей полосы для 
донорной молекулы и синее смещение для акцеп-
торной. Для всех возможных конфигураций ди-
меров были рассчитаны значения энергий диссо-
циации на одну связь (Ед) и дипольные моменты. 
Полученные параметры представлены в табл. 3. 
Как показывают расчеты, энергетически наиболее 
выгодной является конфигурация димера gg, ко-
гда в качестве донора и акцептора выступают 
гош-конформеры. 
Таблица 3. Рассчитанные значения энергии диссоциа-
ции и дипольных моментов димеров этанола. 

Конфигурация tt tg gt gg 

Eд, ккал/моль 4,47 4,42 4,40 4,52 

Дипольный мо-
мент, Д 2,70 2,41 2,64 2,26 

Наименее выгодной, в свою очередь, являет-
ся конфигурация гош-транс (gt). При условии 
одинакового количества гош- и транс-
конформеров в образце из распределения Больц-
мана можно найти соотношение количества      

отдельных конформеров для заданной температу-
ры. Таким образом, для температуры 20 К про-
центное соотношение количества конформеров 
имеет вид:  

gg:tt:tg:gt ≈ 49:26:14:11. 
В работах [19, 20] были получены похожие 

теоретические результаты для относительного 
распределения димеров: 

gg  >  tt  >  tg ≈ gt. 
Для оптимизированных структур димеров 

этанола были расчитаны спектры ИК поглощения. 
В области валентных колебаний гидроксильной 
группы для всех конформаций было получено по 
две полосы: более высокочастотная полоса соот-
ветствует колебаниям свободной гидроксильной 
группы, т.е. относится к акцепторной молекуле, в 
то время как низкочастотная полоса принадлежит 
донорной молекуле [21-24]. Для конфигурации tt 
частоты этих колебаний равны соответственно 
3825 и 3661 см−1, для конфигурации tg – 3807 и 
3657 см−1, для конфигурации gt – 3824 и 3656 см−1, 
для конфигурации gg – 3807 и 3649 см−1. 

III. Заключение

Квантово-химическое моделирование струк-
туры и энергии молекулярных димеров этанола с 
учетом их конформационных свойств позволило 
определить наиболее энергетически выгодную 
конфигурацию (ею оказалась конфигурация gg). 

Кроме того, были рассчитаны процентные 
соотношения различных конфигураций димеров 
при условии одинакового количества молекул с        
гош- и транс-ориентацией в образце. Получено, 
что структуры вида gg составляют 49% от общего 
количества димеров, конфигурации tt – 26%,        
tg – 14% и gt – 11%. Результаты расчета спектров 
ИК поглощения показывают, что спектральные 
полосы, соответствующие валентным ОН колеба-
ниям для различных конфигураций димеров от-
личаются на величину от 1 до 20 см−1. 

Метаданные 
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The optimal geometric parameters and potential energies 
of the gauche and trans conformers of the ethanol molecule 
have been calculated by quantum chemical modeling me-
thod. Using the optimal structures of conformers, all possi-
ble configurations of dimers have been constructed, their 
geometric parameters, dissociation energies, and dipole 
moments have been found. The most probable dimer con-
figuration has been determined. The ratio of the number of 
different configurations of dimer at a temperature of 20 K 
has been found. The frequencies of the IR absorption 
bands for the corresponding structures have been calcu-
lated. 
Keywords: IR absorption, monomer, dimer, quantum-chemical 
modelling, configuration, conformation, cluster, donor, acceptor. 
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Квант-кимёвий моделлаштириш усули орқали 
этанол димерларининг конформацион таҳлили 
И.Ю. Дорошенко1, Ж.Р. Пармонов2, Б.Т. Қўйлиев2, М.А. 
Раҳмонова2, А.А. Некбоев2 
1Тарас Шевченко номидаги Киев Миллий университети,
Владимирская кўч. 60, 01601, Киев, Украина. 
2Қарши давлат университети, Кўчабоғ 17, 180119, Қарши, 
Ўзбекистон 

B3LYP//cc-PVTZ яқинлашувида квант-кимёвий ҳисоблашлар 
усули асосида этанол молекуласининг гош- ва транс-
конформерларининг оптимал геометрик параметрлари ҳамда 
потенциал энергияларининг қийматлари ҳисобланди. Кон-
формерларнинг оптимал тузулишидан фойдаланилган ҳолда 
мумкин бўлган димерларни конфигурациялари яратилди. 
Уларнинг геометрик параметрлари, диссоциация энергияси 
ва дипол моменти топилди. Мумкин бўлган димер конфигу-
рацияси аниқланди. 20 К ҳароратда димерларнинг турли 
конфигурациялари сонининг нисбати топилди.                  Те-
гишли тузулмалар учун инфрақизил ютулиш полосасининг 
частоталари аниқланди. 

Калит сўзлар: ИҚ ютилиш, мономер, димер, квант-кимёвий 
моделлаштириш, конфигурация, конформация, кластер, 
донор, аксептор. 


