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Предложенная ранее концепция водородной связи как осуществляемой через атом водорода связи между двумя центрами, в роли которых чаще всего выступают электроотрицательные атомы, имеющие неподеленные электронные пары, или π-доноры, успешно использована при анализе особенностей внутри- и межмолекулярного водородного связывания в индивидуальных и смешанных кластерах молекул воды, фтороводорода, аммиака, а также гидрокси- и аминопроизводных этана (этаноламина и этилендиамина). От соотношения вкладов σ- и π-типа в формируемые водородные связи зависит общая структурированность ансамбля молекул и степень согласованности ядерной динамики. Гипотеза о возможности формировании сопряженной системы водородных связей при чередовании ковалентных (Y–H) и водородных (H...X) связей (X, Y = O, N) позволяет объяснить конформационные превращения бипроизводных этана при переходе от твердой кристаллической к жидкой фазе и вывить доминирующие структурные мотивы их взаимного расположения. Эта же особенность определяет устойчивые структурные субъединицы смешанной системы этилендиамин – вода, доминирование которых в системе при определенном ее составе приводит к существенному изменению физических свойств. Наиболее четкие свидетельства наличия сопряженной системы водородных связей могут быть обнаружены при анализе колебательных спектров.

