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Водные растворы 1,3-пропандиола широко применяются в криобиологии из-за сильного переохла-
ждения жидкой фазы, обусловленного наличием смешанных сеток вода–диол в этих растворах.
В настоящей работе описание этих сеток проведено методами молекулярной динамики, теорией
графов и симплексами Делоне и сравнено со смешанными сетками в системах вода–этиленгликоль.
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Растворители со смешанной сеткой водород-
ных связей, например, водные растворы диолов и
аминоспиртов, широко применяются в криобио-
логии из-за большого переохлаждения жидкой
фазы, в частности, для длительной консервации
живых клеток и органов [1, 2]. Исследование и
описание таких сеток – важная и актуальная задача.

1,3-Пропандиол (1,3ПД) среди алифатических
диолов занимает особое место. В газовой фазе
благодаря строению своей молекулы – шести-
членный устойчивый цикл с тремя СН2-группами,
образующими подвижный гидрофобный мостик,
и двумя гидрофильными группами ОН, связанны-
ми довольно устойчивой внутримолекулярной Н-
связью. Подробное описание его молекулы и срав-
нение ее с молекулой этиленгликоля (ЭГ) прове-
дено в работе [3]. Там же оценены внутри- и меж-
молекулярные Н-связи, которые несколько более
сильные, чем в ЭГ, вероятно, из-за структуры мо-
лекулы 1,3ПД и индуктивного эффекта дополни-
тельной СН2-группы. Отметим, что из-за замкну-
тости цикла, чего нет в ЭГ [4], дипольный момент
молекулы 1,3ПД немного меньше, чем у ЭГ.

Физико-химические свойства 1,3ПД, Н2О и
ЭГ приведены в табл. 1. Из таблицы видно, что
1,3ПД имеет меньшую плотность и значительно
большую вязкость, меньший коэффициент само-
диффузии, большую сжимаемость, большую тем-
пературу переохлаждения жидкой фазы и боль-

шую отрицательную температуру стеклования,
чем ЭГ [6].

Описание колебательно-усредненных V-струк-
тур ЭГ и 1,3ПД при трех температурах 293, 323 и
373 К [3] показало наличие трехмерной сетки Н-
связей, в которую включены почти все молекулы
рассматриваемых структур. В этой работе по-
дробно рассмотрена такая характеристика про-
странственной сетки, как время жизни Н-связей.

УДК: 536.4

ФИЗИЧЕСКАЯ ХИМИЯ
РАСТВОРОВ

Таблица 1. Физико-химические свойства растворите-
лей Н2О, ЭГ и 1,3ПД [3, 5]

Обозначения: ∆Hисп/Ткип – постоянная Трутона.

Параметр Н2О ЭГ 1,3ПД

М 18 62 76
μ, D 1.83 2.88 2.5
DNSbCl5 18 18.5 20
Тпл, °С 0 –12.9 –32
Ткип, °С 100 197 214
∆Тпереох, °С 40 21 41

ρ (25°С), кг/м3 997.07 1113 1052

η × 10–3 (25°С), Па с 0.8903 16.16 40.07

βт × 10–11, Па–1 45.28 37.4 40.4

D × 10–5, см2/c (300 K) 2.80 0.102 0.055
∆Hисп/Ткип, кал/(моль К) 28.2 25.5
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Показано, что в 1,3ПД водородная связь более
долгоживущая, чем в ЭГ, что объясняет более
широкий температурный диапазон жидкой фазы
и большую вязкость 1,3ПД по сравнению с ЭГ. Из
приведенного сопоставления можно сделать вы-
вод, что 1,3ПД обладает менее устойчивой про-
странственной сеткой водородных связей (боль-
шая сжимаемость), но образованной несколько
более сильными, чем у жидкого ЭГ, направлен-
ными Н-связями [3].

Отметим полную растворимость обоих диолов
в воде. Энтальпия смешения 1,3ПД с водой более
отрицательна, чем аналогичная величина для ЭГ
[7], что говорит о большем взаимодействии с во-
дой 1,3ПД. Напомним, что вода обладает про-
странственной сеткой Н-связей, наиболее совер-
шенной и наиболее подвижной [8]. Физико-хи-
мические свойства воды также приведены в табл. 1.

Фазовые диаграммы систем ЭГ – Н2О и 1,3ПД –
Н2О получены в работах, соответственно, [9] и
[10] и сравнены и обсуждены в [11]. Особо отме-
тим средние концентрации обеих систем – отсут-
ствие тепловых эффектов в районе средних кон-
центраций из-за сильного переохлаждения жид-
ких фаз. Область названа метастабильной.

Задача данной работы – описать смешанные
сетки в системе Н2О – 1,3ПД. Описание смешан-
ных сеток в водном растворе 1,3ПД было выпол-
нено методами молекулярной динамики, теорией
графов и симплексами Делоне.

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ

Для описания и исследования смешанных во-
дородных сеток в водных растворах 1,3ПД ис-
пользовались рассчитанные методом молекуляр-
ной динамики траектории колебательно-усред-
ненных по интервалам 0.1 пс координат атомов
(V-структур) при температуре 300 К, записанных
через 10 пс. Усреднение координат атомов необ-
ходимо, чтобы выделить “собственные” структу-
ры жидкости, убрав из рассмотрения локальные
межатомные колебания [12, 13]. Время усредне-
ния 10–13 с отвечает временам валентных колеба-
ний и больше времени энергетически невыгод-
ных расположений атомов при тепловых столк-
новениях.

Моделировались смеси 1,3ПД с водой в раз-
личной мольной концентрации компонент при
температуре 300 К и давлении 1 ат в условиях

NPT-ансамбля. В каждой системе в прямоуголь-
ной расчетной ячейке с периодическими гранич-
ными условиями было ровно 1000 молекул, но в
различном соотношении числа молекул 1,3ПД
и молекул Н2О. Для каждой мольной концен-
трации раствора были проведены расчеты для
восьми независимых вариантов, отличающихся
начальными конфигурациями и случайными
взаимодействиями с виртуальными частицами
столкновительного термостата. Методика рас-
чета описана в [5, 14]. Для воды использовалась
гибкая модель ТIP3P [15].

Нами были рассмотрены две модели 1,3ПД,
различающиеся только парциальными зарядами
на атомах молекулы 1,3ПД (табл. 2). В модели М0
заряды получены с использованием таблицы
[#bond_increments cff91_auto] силового поля pcff.
В модели MNov заряды были получены по Левди-
ну по результатам квантово-химических расчетов
различных конформеров 1,3ПД и экспертной
оценки их усредненных значений, проведенных
Ю.В. Новаковской. Для модели М0 использован-
ные параметры взаимодействия хорошо воспро-
изводят плотность смеси при мольных концен-
трациях воды выше 50% и завышают ее почти на
3% для чистого 1,3-пропандиола. Модель MNov
значительно лучше воспроизводит зависимость
плотности раствора от концентрации (рис. 1). На
рисунке приведены также экспериментальные
данные для плотности водного раствора 1,3ПД,
взятые из работы [16] при температуре 303.15 K.
Наряду с этим, посчитанный коэффициент са-
модиффузии для чистого 1,3-пропандиола для
модели М0 равен 0.102 × 10–5 см2/с (300 К), а для
модели MNov он равен 0.50 × 10–5 см2/с. Экспе-
риментальная величина для 1,3-пропандиола
Dexp(304 K) = 0.055 × 10–5 см2/с [17], что примерно
в 2 раза меньше посчитанного значения для моде-
ли М0 и в 10 раз меньше для MNov. Для модели
М0 это неплохой результат. В то же время для
MNov результат неприемлем. С учетом этих дан-
ных мы остановили наш выбор на модели М0, и
приводимые в статье результаты относятся толь-
ко к этой модели.

Анализировались водные растворы, содержа-
щие от 0 до 100 мол. % 1,3ПД, всего 21 концентра-
ция. Все расчеты проводились с V-структурами,
отстоящими друг от друга вдоль траектории на
60 пс. Для каждой концентрации рассматрива-
лись 50 структур.

Таблица 2. Заряды на атомах 1,3-пропандиола в единицах заряда электрона е

Модель O HO C HC C HC C HC O HO

M0 –0.557 0.424 0.027 0.053 –0.106 0.053 0.027 0.053 –0.557 0.424
MNov –0.520 0.310 –0.060 0.135 –0.300 0.150 –0.060 0.135 –0.520 0.310
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БАЛАБАЕВ и др.

В основе исследования сеток водородных свя-
зей лежал критерий водородной связи (как меж-
молекулярной, так и внутримолекулярной),
определенный из полученных методом молеку-
лярной динамики функций радиального распре-
деления. Наличие водородной связи регистриро-
валось, если расстояние между кислородом одной
молекулы и кислородом другой не превышало
3.5А, а расстояние между кислородом одной и во-
дородом группы ОН другой молекулы не превы-
шало 2.5А.

ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ

Свойства сеток, полученных на основе крите-
рия водородной связи, исследовались методами
теории графов [18]. Первой задачей было опреде-
ление существования сетки. Для нахождения
компонентов связности графа каждой из рас-
сматриваемых систем был использован алгоритм
Тарьяна [19]. Результатом его работы является ко-
личество компонентов связности в графе, их раз-
мер и список вершин с указанием их принадлеж-
ности к тому или другому компоненту связности.

Исследование зависимостей среднего количе-
ства связных компонентов в одной структуре и
среднего количества молекул в максимальном
связном компоненте от концентрации Н2О пока-
зывает, что во всем концентрационном диапазо-
не практически все молекулы в растворе связаны
в трехмерную сетку водородных связей. Макси-
мально две молекулы в структуре оказываются не
включенными в эту сетку.

На рис. 2 изображен график, отражающий
число пар молекул в одной структуре, имеющих
хотя бы одну водородную связь, в зависимости от
мольной концентрации воды в растворе. Черны-
ми треугольниками сверху и снизу графика отме-
чены минимальное и максимальное значение
этого параметра, что позволяет оценить диапазон
его изменения. Из рисунка видно, что с увеличе-
нием количества молекул воды в структуре от ну-
ля до примерно 80% среднее число водородных
связей в системе уменьшается, а затем снова на-
блюдается рост этого показателя. Суммарное
уменьшение составляет немного больше 2.5%.

В системе Н2О – ЭГ [5] подобный график, от-
ражающий число пар молекул в одной структуре,
имеющих хотя бы одну водородную связь, в зави-
симости от мольной концентрации воды в рас-
творе имеет совсем другой вид. Он показывает
почти линейное увеличение исследуемого пока-
зателя с увеличением концентрации воды от 1811
пар в чистом ЭГ до 1939 пар в чистой воде. Сум-
марное увеличение составляет 7% [5].

Это отличие двух систем мы объясняем разли-
чием в строении и конформации молекул ЭГ и
молекул 1,3ПД. Превалирование конформера tGg
в жидком ЭГ позволяет образовывать слабую Н-
связь между водородом СН2-группы и кислоро-
дом группы ОН, что мешает образованию внутри-
и межмолекулярных водородных связей ОН…О
[4, 20]. В водном растворе ЭГ происходит кон-
формационный переход молекулы ЭГ из tGg в
gGg, что дает возможность образовать внутримо-
лекулярную Н-связь [4, 20].

Рис. 1. Плотность смеси 1,3-пропандиола с водой в
зависимости от мольной концентрации воды. Ромби-
ки – результаты наших расчетов для модели М0, кру-
жочки – для модели MNov, треугольники – экспери-
ментальные данные [16].
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Заметим, что при концентрации приблизи-
тельно 20 мол. % 1,3ПД (80 мол. % Н2О) имеются
экстремальные точки на концентрационных за-
висимостях физико-химических свойств системы
1,3ПД – Н2О: минимум изотермической сжимае-
мости, максимум упругости [21].

На рис. 3 представлено среднее количество во-
дородных связей в структуре, связывающих раз-
личные пары молекул: количество пар молекул
1,3ПД изображено пунктирной линией, количе-
ство пар молекул воды – линией, состоящей из
точек, сплошная линия – это количество водо-
родных связей между молекулой воды и молеку-
лой 1,3ПД.

Из графика видно, что максимум водородных
связей между молекулами разного типа находится
примерно при 50% мольной концентрации воды.
Также этот рисунок дает возможность утвер-
ждать, что примерно в диапазоне 40–70% моль-
ной концентрации воды превалируют смешан-
ные водородные связи между молекулами 1,3-
пропандиола и воды.

Похожий рисунок был получен и для системы
Н2О – ЭГ, только диапазон смешанных пар моле-
кул ЭГ – Н2О немного больше: 30–70 мол. % Н2О.

Критерий водородной связи позволяет под-
считать количество молекул 1,3ПД, имеющих
внутримолекулярную водородную связь. Расчет
показал малое количество молекул 1,3ПД с внут-
римолекулярной Н-связью, незначительно воз-
растающее с концентрацией его в растворе. При
больших концентрациях максимальное число та-

ких молекул в каждый момент времени не превы-
шало 4.

В системе ЭГ–Н2О картина иная. Среднее зна-
чение количества молекул, имеющих внутримо-
лекулярную Н-связь, возрастает с увеличением
концентрации ЭГ в системе приблизительно с 4
до 7% [5]. Мы объясняем это различие тем, что
взаимодействие 1,3ПД с водой энергетически
значительно выгодней, чем образование внутри-
молекулярной связи.

Перейдем к рассмотрению ближайшего окру-
жения каждой молекулы в растворе. Наиболее
точным методом, позволяющим определить ка-
кие молекулы в данный момент времени находят-
ся в непосредственной близости к выбранной мо-
лекуле, является построение сетки Делоне, в уз-
лах которой находятся молекулы жидкости.
В настоящей работе рассматриваются точки в
пространстве, соответствующие координатам
центров масс молекул. Для этой трехмерной си-
стемы точек строится триангуляция Делоне и, со-
ответствующее ей разбиение пространства на
многогранники Вороного с учетом периодиче-
ских граничных условий, заданных при расчетах
методом молекулярной динамики [22].

Многогранники Вороного разбивают все про-
странство на области, в каждой из которых рас-
стояние от любой ее точки до расположенной в ее
центре молекулы меньше, чем до любой другой.
Это позволяет разбить весь объем рассматривае-
мой жидкости на локальные объемы, относящие-
ся к каждой молекуле. Симплексы Делоне (в
трехмерном пространстве тетраэдры), напротив,
характеризуют межмолекулярное пространство,
поскольку сферы, проведенные через вершины
этих тетраэдров, не содержат никаких молекул
[22], причем эти сферы могут пересекаться.

Рассмотрим произвольную молекулу в струк-
туре. Построение триангуляции Делоне в каждый
конкретный момент времени позволяет выделить
все молекулы в ее ближайшем окружении и дает
возможность построить матрицу смежности для
такой сетки. Сравнение свойств сетки, построен-
ной на основе критерия водородной связи и сетки,
построенной на основе триангуляции Делоне, яв-
ляется предметом исследования в данной работе.

На рис. 4 представлено среднее значение
(сплошная линия) и диапазон изменения количе-
ства соседей у произвольной молекулы на сетке
Делоне. При этом практически всегда молекула,
которая оказывалась связанной с выбранной мо-
лекулой водородной связью, также являлась ее
соседом на сетке Делоне. В каждой структуре
максимум один раз это свойство оказывалось не
выполненным. Это соответствует очень редко
встречающемуся расположению молекул, когда
их центры оказываются достаточно далеко друг от
друга, в то время, как атом водорода одной из мо-

Рис. 3. Среднее количество водородных связей в
структуре, связывающих различные пары молекул, в
зависимости от количества молекул в растворе: коли-
чество пар молекул 1,3ПД изображено пунктирной
линией, количество пар молекул воды – линией из
точек, сплошная линия – количество водородных
связей между молекулами воды и 1,3ПД.
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лекул и атом кислорода другой расположены так,
что критерий водородной связи выполнен.

Из рис. 4 видно, что количество соседей в чи-
стом 1,3ПД равно примерно 14.7. При увеличении
количества добавленной воды этот показатель
растет и становится равным примерно 15.6. Та-
ким образом, в окружении одной молекулы в
среднем добавляется лишь один сосед. Что уди-
вительно, поскольку молекула воды более чем в
три раза меньше молекулы 1,3ПД. Примерно та-
кую же картину мы наблюдали и в системе ЭГ –
H2O [5].

Если посмотреть на среднее значение количе-
ства водородных связей у одной молекулы
(рис. 5), то этот показатель сначала уменьшается
с 3.79 в чистом 1,3ПД до 3.69 при 80% мольной
концентрации воды, а затем опять увеличивается
до 3.74 в чистой воде. Изменение этого показате-
ля обусловлено изменением количества пар мо-
лекул в одной структуре, имеющих хотя бы одну
водородную связь (см. рис. 2). Еще раз отметим,
что в системе ЭГ–H2O значение этого показателя
росло при увеличении концентрации воды. Сум-
марное увеличение составляло 5.5% [5].

После рассмотрения соседей у одной молеку-
лы в структуре без уточнения молекула ли это во-
ды или 1,3ПД, интересно посмотреть те же харак-
теристики отдельно для каждого вида молекул.
На рис. 6 приведены графики среднего количе-
ства соседей у молекулы 1,3-пропандиола на сет-
ке Делоне (сплошная линия), имеющих с ней во-
дородную связь (линия из точек), и не имеющих с
ней водородных связей (пунктирная линия). Об-
ращает на себя внимание среднее количество со-
седей на сетке Делоне, которое возрастает при-

мерно на 7 единиц при увеличении количества
молекул воды в растворе. Это больше, чем в си-
стеме ЭГ – H2O [5]. Среднее количество соседей у
молекулы этиленгликоля увеличивалось на 5.6
единиц.

На рис. 7 приведены такие же графики для мо-
лекулы воды. Общее увеличение среднего коли-
чества соседей для молекулы воды почти в 2 раза
меньше, чем для молекулы 1,3-ПД.

Пятьдесят структур, по которым мы вычисля-
ли все характеристики окружения молекул, выби-

Рис. 4. Среднее значение и диапазон изменения ко-
личества соседей у одной молекулы на сетке Делоне в
зависимости от мольной концентрации воды.
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Рис. 5. Среднее значение и диапазон изменения ко-
личества водородных связей у одной молекулы в за-
висимости от мольной концентрации воды.
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Рис. 6. Среднее количество соседей у молекулы 1,3-
пропандиола на сетке Делоне – сплошная линия; со-
седей, имеющих с ней водородную связь – линия, со-
стоящая из точек; пунктирная линия – это соседи, не
имеющие с выделенной молекулой водородной связи.
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рались из траектории с интервалом в 60 пс. Таким
образом, суммарное время, которое рассматрива-
лось, составляло 3 нс. Общее количество различ-
ных молекул, которые хотя бы короткое время яв-
лялись соседями данной молекулы в указанный
промежуток времени, свидетельствует о подвиж-
ности молекул в растворе.

На рис. 8 приведены графики среднего коли-
чества различных молекул, которые являлись со-
седями данной молекулы на сетке Делоне
(сплошная линия), имели с ней водородную связь
(линия из точек), или были соседями, но не име-
ли с ней водородных связей (пунктирная линия).
Все три графика имеют точку перегиба, когда ко-
личество воды в растворе примерно равно 70%.
С ростом концентрации воды от 0 до 100% увели-
чение количества различных молекул, имевших
водородную связь с данной молекулой, увеличи-
лось примерно в 3 раза, тогда как количество со-
седей на сетке Делоне увеличилось почти в 7 раз.

Рассмотрим аналогичные показатели для чис-
ла молекул-соседей любого типа отдельно у моле-
кул 1,3ПД (рис. 9). В отличие от зависимостей для
случаев, когда типы молекул полностью не учи-
тываются (рис. 8), в данном случае графики не
имеют точек перегиба. Все три зависимости уско-
ряют свой рост при увеличении концентрации
воды в растворе. Общее количество различных
молекул, которые были соседями молекулы
1,3ПД увеличилось примерно в 7 раз.

Рассмотрим аналогичные показатели, рассчи-
танные для молекулы воды (рис. 10). Наблюдает-
ся такое же поведение показателя, как на рис. 8.
Общее количество различных молекул, которые

были соседями молекулы воды увеличилось при-
мерно в 4.5 раза.

Необходимо упомянуть, что зависимости, ана-
логичные изображенным на рис. 8–10 для систе-
мы ЭГ–H2O, имели излом примерно при 30%
концентрации воды. Для 1,3ПД этого не наблю-
дается.

Для каждой водородной связи, которую уда-
лось определить с помощью критерия водород-

Рис. 7. Среднее количество соседей у молекулы воды
на сетке Делоне – сплошная линия; соседей, имею-
щих с ней водородную связь – линия, состоящая из
точек; пунктирная линия – это соседи, не имеющие с
выделенной молекулой водородной связи.
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Рис. 8. Среднее количества различных молекул, кото-
рые являлись соседями любой данной молекулы на
сетке Делоне (сплошная линия), имели с ней водо-
родную связь (линия из точек), не имели с ней водо-
родной связи (пунктирная линия).
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Рис. 9. Среднее количества различных молекул, кото-
рые являлись соседями данной молекулы 1,3ПД на
сетке Делоне (сплошная линия), имели с ней водо-
родную связь (линия из точек), не имели с ней водо-
родной связи (пунктирная линия).
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ной связи, интересным является такой показа-
тель, как частота появления этой связи среди рас-
смотренных нами 50 структур вдоль траектории.
На рис. 11 изображено среднее значение этого по-
казателя в виде сплошной линии. Маленькие тре-
угольники, как и прежде, отображают макси-
мальное значение показателя. Видно, что в чи-
стом 1,3ПД и в растворе, содержащем меньше
20% воды, имеются водородные связи, которые
встречаются примерно в половине структур. Но,
таких водородных связей немного, поскольку
среднее значение частоты остается меньше 5 для
всех концентраций. Отметим, что при добавле-
нии воды в чистый ЭГ частота водородных связей
примерно в два раза больше [5].

Аналогичный показатель рассмотрен и для со-
седних молекул на сетке Делоне (рис. 12). Если
рассмотреть на этом рисунке максимальное зна-
чение частоты соседства, то видно, что вплоть до
20% содержания воды в растворе есть пары моле-
кул, которые оказывались соседними во всех рас-
смотренных структурах. Такая же картина наблю-
далась нами и в растворе этиленгликоля.

В работах [3] и [14] мы уже оценивали времена
жизни водородной связи чистых веществ, воды и
1,3-ПД, на примере V-структур, рассчитанных
методом молекулярной динамики при близкой
температуре (293 К). Там траектории были менее
продолжительны по сравнению с рассмотренны-
ми в настоящей статье. А именно, траектории для
воды были длительностью менее 500 пс, а для
1,3ПД – чуть больше 1 нс. Соответствующее мак-
симальное время жизни для воды составляло
75 пс, а для 1,3-ПД этот параметр равнялся дли-

тельности рассмотренной траектории – 1088 пс.
Анализ траекторий, проведенный в настоящей
работе, позволяет утверждать, что при 300 К вре-
мена жизни водородной связи для чистого 1,3-ПД
не превышает 1500 пс, а для чистой воды не пре-
вышает 300 пс.

Таким образом, методами молекулярной ди-
намики, теорией графов и симплексами Делоне
исследована система Н2О – 1,3ПД при 300 К. По-
казано, что все молекулы во всем концентрацион-
ном интервале этой системы связаны в простран-

Рис. 10. Среднее количество различных молекул, ко-
торые являлись соседями данной молекулы воды на
сетке Делоне (сплошная линия), имели с ней водо-
родную связь (линия из точек), не имели с ней водо-
родной связи (пунктирная линия).
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Рис. 11. Среднее значение частоты появления водо-
родной связи среди рассмотренных 50 структур –
сплошная линия. Черные треугольники – макси-
мальное значение показателя.
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Рис. 12. Среднее значение частоты соседства двух мо-
лекул на сетке Делоне среди рассмотренных 50 струк-
тур – сплошная линия. Черные треугольники – мак-
симальное значение показателя.
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ственную сетку водородных связей. Получены
следующие характеристики сеток: а) среднее зна-
чение количества пар молекул в одной структуре,
имеющих хотя бы одну водородную связь,
б) среднее количество Н-связей в структуре, свя-
зывающие различные пары молекул, в) среднее
значение количества молекул 1,3ПД, имеющих
внутримолекулярную водородную связь, г) сред-
нее значение относительной частоты появления
молекул 1,3-ПД с внутримолекулярной Н-свя-
зью. Максимальные и минимальные значения
указанных величин. На концентрационных зави-
симостях описанных свойств выделяется область
40–70 мол. % воды, связанная с максимальным
количеством смешанных Н-связей 1,3ПД – Н2О
и ограниченная концентрационными зависимо-
стями Н-связей Н2О – Н2О и 1,3ПД – 1,3ПД
(рис. 3). В литературе эта область называется ме-
тастабильной и дает сильное переохлаждение
жидкой фазы, объясняемое устойчивостью сме-
шанной сетки, образованной водородными свя-
зями 1,3ПД–Н2О. Симплексы Делоне характери-
зуют межмолекулярное пространство в системе
Н2О–1,3ПД и позволяют выделить ближайшее
окружение молекулы. Получены следующие ха-
рактеристики: а) среднее значение количества со-
седей у одной молекулы на сетке Делоне, б) сред-
нее значение водородных связей у одной молеку-
лы, в) среднее значение количества соседей у
одной молекулы, не связанных с нею водородной
связью, и отдельно эти характеристики для моле-
кулы Н2О и 1,3ПД. Максимальные и минималь-
ные значения этих величин. Сравнение получен-
ных величин с результатами аналогичных расче-
тов смешанных водородных сеток в системе
Н2О–ЭГ показывает ряд отличий, объяснимых
большим взаимодействием в системе 1,3ПД–Н2О,
приводящим к экстремальным точкам на кон-
центрационных зависимостях ряда физико-хи-
мических свойств в системе 1,3ПД–Н2О.

Основные расчеты были проведены на супер-
компьютерах в МСЦ РАН и ИПМ им. М.В. Кел-
дыша РАН.

Исследование выполнено в рамках государ-
ственного задания в области фундаментальных
научных исследований при финансовой под-

держке Российского фонда фундаментальных ис-
следований, проект № 19-03-00215.
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