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Существует ряд способов управления нековалентными межмолекулярными 
взаимодействиями в молекулярных переключателях [1,2]. Один из самых 
распространённых – влияние внешнего воздействия, приводящее к изменению силы 
межмолекулярного нековалентного взаимодействия.  

В работе рассмотрено изменение структуры молекулы-стержня, образующего в 
состоянии «выключено» водородную связь с кольцом псевдоротаксана. Расчёт был 
выполнен методом DFT с помощью программы Gaussian-09 и набора базисных 
функций 6-311++g(d,p) [3]. В качестве модели, позволяющей оценить величину 
водородной связи «кольцо-стержень», был рассмотрен комплекс из стержня и двух 
молекул воды (рис. а). Величина водородной связи N…НО двух молекул воды 
составляет 10,9 ккал/моль. [4]. 

     
 

 
Рис. Молекулярная структура стержня до (а) и после (б) внешнего воздействия 
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