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Известно, что эффекты сольватации значительно влияют на все химические процессы в растворе, индивидуальные свойства молекул и водородных связей с их участием могут изменяться значительно в растворах в сравнении с вакуумом. Существует два наиболее распространенных метода учета эффектов сольватации в компьютерной химии: модель супермолекулы (SM) и модель поляризуемого континуума (PCM). Общая идея SM заключается в том, чтобы моделировать ограниченное число молекул растворителя вместе с молекулой, как одну молекулярную систему. В основе PCM лежит рассмотрение растворителя как сплошной среды, которая характеризуется значением диэлектрической проницаемости ε. Основным преимуществом PCM является эффективный способ моделирования дальнодействующих электростатических взаимодействий по сравнению с SM. В данной работе был использован PCM.
Соединения, содержащие группу XOOH (X = C, P, As), могут участвовать в образовании водородных связей как в качестве доноров (по XO–H), так и в качестве акцепторов (по X=O). Рассматриваемые системы могут выступать в качестве как доноров XOH···B (B – акцептор), так и акцепторов X=O···HA (HA – донор) протона. Связанные водородной связью комплексы карбоновых RCOOH и фосфиновых R2POOH кислот широко исследованы экспериментальными методами, такими как ИК, ЯМР-спектроскопия, а также методами квантовой химии [1,2].
В настоящее время способность мышьяковистых кислот R2AsOOH (где R = H, CH3, Ph) участвовать в образовании водородных связей находится на начальной стадии [3]. Данная работа посвящена квантово-химическому исследованию (MP2/def2-TZVP) геометрии и спектральных параметров водородно-связанных комплексов арсиновых кислот H2AsOOH. Был промоделировано 40 комплексов, как доноров водородной связи (Рис. 1 b), так и 40 комплексов, как акцепторов водородной связи (Рис. 1 a) в вакууме (ε=1). Также, мы были сосредоточены на изменении свойств в изотропных поляризованных средах (ε=5, 10, 20, 40, 80) по сравнению с комплексами в вакууме.
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Рис. 1. Схема изучаемых комплексов: (a) H2AsOOH – акцептор водородной связи с донором (HA), (b) донор водородной связи с акцептором (B)
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