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На Курчатовском источнике синхротронного излучения проведены измерения малоуглового и широкоуглового рентгеновского рассеяния колончатых фаз 3,4,5-трис(алкилокси)бензолсульфонатов бария [1,2]. Варьировалась длина алкильных окончаний (от 8 до 18 атомов углерода). По данным измерений выявлена гексагональная плотная упаковка колонн в образце. Обнаружены изменения поперечных размеров колончатых структур при изменении температуры. Наблюдается увеличение поперечных размеров колонн и увеличение температурной стабильности с увеличением длины алкильных хвостов. Данные дифференциальной сканирующей калориметрии (ДСК) образцов показывают наличие двух фазовых переходов: первый переход свидетельствует о переходе из колончатой упорядоченной в колончатую неупорядоченную фазу, в то время как высокотемпературный переход является изотропизацией.
Для определения наиболее выгодной конформации ионного ядра колончатой структуры было проведено квантово-химическое моделирование. Расчеты электронного строения и оптимизацию геометрии комплексов бария проводили методом теории функционала плотности (ТФП). 

Проведены расчеты равновесной геометрии нейтрального (незаряженного) кластера Ba(SO3C6H5)2 в синглетном состоянии с различной симметрией – C2, Cs, Ci, 2 конфигурации с симметрией C2v и 2 конфигурации с симметрией C2h. Наименьшей энергией среди них обладает конфигурация с симметрией С2: остальные конфигурации обладают более высокой энергией по сравнению с данной. В данном случае имеет место ионное координационное соединение – координационное число атома бария равно 4, что больше валентности бария (2). Заряд на атоме бария приближенно равен +2, заряд на лигандах SO3C6H5 – по –1. Проведенный расчет частот в конфигурации С2 показывает, что все частоты неотрицательны, что соответствует нежесткой системе с конфигурацией локального минимума. Все рассчитанные конфигурации оказываются внутри энергетического интервала (3.5 ккал/моль), по порядку величины сравнимого с комнатной температурой (0.6 ккал/моль), следовательно, данная система может при нормальных условиях иметь нежесткую структуру и демонстрировать в исследуемом диапазоне температур фазовые переходы с изменением пространственного расположения лигандов SO3C6H5 относительно координационного центра.
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