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Аннотация 

В данной статье представлен глубокий теоретический анализ природы и 

классификации межмолекулярных сил. Авторы рассматривают 

квантовомеханические основы ван-дер-ваальсовых взаимодействий, включая 

ориентационные, индукционные и дисперсионные силы. В работе подробно 

исследуется природа водородной связи как промежуточного типа взаимодействия 

между электростатическими и ковалентными силами. Особое внимание уделяется 

влиянию межмолекулярных сил на фазовые переходы, вязкость, поверхностное 

натяжение и структуру конденсированных сред. Исследование базируется на 

современных представлениях об электронной структуре молекул и потенциалах 

межатомного взаимодействия. Результатом работы является систематизация 

подходов к моделированию молекулярных систем и обоснование значимости 

микроскопических взаимодействий для инженерных приложений в области 

нанотехнологий и материаловедения. 
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Введение 

Физика межмолекулярных взаимодействий составляет фундамент нашего 

понимания того, как из отдельных атомов и молекул формируется многообразие 

окружающего мира. Несмотря на то, что эти силы значительно слабее 

внутримолекулярных ковалентных связей, именно они определяют возможность 

существования вещества в жидком и твердом состояниях, а также задают 

параметры всех теплофизических и реологических процессов.  
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Изучение природы этих взаимодействий требует привлечения аппарата квантовой 

механики и электродинамики, поскольку в их основе лежат сложные флуктуации 

электронных плотностей и электрические моменты молекул. Актуальность 

данной темы обусловлена необходимостью разработки новых материалов с 

заданными свойствами, что невозможно без точного количественного и 

качественного описания сил, действующих на молекулярном уровне. 

Природа и классификация ван-дер-ваальсовых сил 

Ван-дер-ваальсовы взаимодействия представляют собой совокупность 

электромагнитных сил, возникающих между нейтральными молекулами или 

атомами. Исторически и теоретически их принято разделять на три основных 

компонента, каждый из которых имеет свою физическую природу. 

Ориентационное взаимодействие возникает между полярными молекулами, 

обладающими постоянными дипольными моментами. В этом случае силы 

притяжения обусловлены статистически преимущественной ориентацией 

молекул друг относительно друга, при которой разноименные полюса 

оказываются сближенными. Индукционное взаимодействие проявляется при 

сближении полярной молекулы с неполярной, когда электрическое поле 

постоянного диполя индуцирует временный дипольный момент в соседней 

частице за счет деформации её электронной оболочки. 

Наиболее универсальным компонентом являются дисперсионные силы, которые 

действуют между любыми частицами, включая атомы благородных газов. 

Природа этих сил чисто квантовая и связана с мгновенными флуктуациями 

распределения электронной плотности, которые порождают мгновенные 

дипольные моменты. Эти кратковременные диполи индуцируют аналогичные 

моменты в соседних атомах, что приводит к возникновению притяжения. 

Совместная работа профессора и студента над этой темой позволяет детально 

проанализировать зависимость энергии этих взаимодействий от расстояния 

между центрами частиц. Важно отметить, что на очень малых расстояниях силы 

притяжения сменяются силами резкого отталкивания, обусловленного 

перекрытием заполненных электронных оболочек и принципом запрета Паули, 

что находит отражение в классических моделях парных потенциалов. 

Специфика водородной связи и её структурное значение 

Водородная связь занимает особое место в иерархии межмолекулярных 

взаимодействий, обладая энергией, промежуточной между слабыми ван-дер-

ваальсовыми силами и сильными химическими связями. Физическая природа 

водородной связи заключается во взаимодействии положительно 

поляризованного атома водорода, связанного с электроотрицательным 

элементом, и неподеленной электронной парой другого атома. Это 

взаимодействие носит преимущественно электростатический характер, однако в 

нем присутствует значительная доля донорно-акцепторного вклада, что придает 

связи направленность и специфичность.  
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Именно водородные связи определяют аномальные свойства воды, такие как 

высокая температура кипения, большая теплоемкость и меньшая плотность льда 

по сравнению с жидкой фазой. 

Для теоретической физики моделирование систем с водородными связями 

представляет особую сложность, так как требует учета многочастичных эффектов 

и квантовой природы самого протона. В рамках студенческих исследовательских 

проектов часто рассматривается влияние водородных связей на вторичную и 

третичную структуру биологических макромолекул, таких как белки и 

нуклеиновые кислоты. Без этих взаимодействий было бы невозможно само 

существование жизни, так как именно они обеспечивают стабильность двойной 

спирали дезоксирибонуклеиновой кислоты и специфическую укладку ферментов. 

Детальный анализ динамики разрыва и образования водородных связей позволяет 

лучше понять процессы диффузии и протекания химических реакций в растворах. 

Макроскопические проявления межмолекулярных сил и современные 

методологии их экспериментального исследования 

Фундаментальные межмолекулярные взаимодействия находят свое прямое и 

закономерное отражение в ключевых макроскопических характеристиках 

вещества, определяя его агрегатное состояние, термодинамическую устойчивость 

и механический отклик на внешние воздействия. Одним из наиболее наглядных 

проявлений этих сил является поверхностное натяжение жидкостей, которое 

возникает как прямое следствие некомпенсированности межмолекулярных сил 

притяжения на границе раздела фаз. В объеме жидкости каждая молекула 

равномерно окружена соседями, и результирующая сила, действующая на нее, в 

среднем равна нулю. Однако на поверхности раздела жидкость-газ молекулы 

испытывают преимущественное притяжение со стороны внутренних слоев, что 

создает внутреннее давление и заставляет свободную поверхность жидкости 

стремиться к максимально возможному сокращению своей площади, принимая 

форму с минимальной энергией. 

Вязкость или внутреннее трение жидкостей и газов также критически зависит от 

интенсивности и характера межмолекулярного взаимодействия. На 

микроскопическом уровне вязкость определяется силами сцепления между 

молекулами, которые препятствуют свободному относительному смещению 

соседних слоев вещества при наличии градиента скорости. В жидкостях с 

сильными межмолекулярными связями, такими как водородные связи в 

глицерине или тяжелых маслах, вязкость оказывается на несколько порядков 

выше, чем в неполярных средах. Современное программное моделирование 

методами молекулярной динамики позволяет с высокой точностью рассчитывать 

данные коэффициенты переноса, основываясь на заданных парных и 

многочастичных потенциалах взаимодействия. Этот подход служит мощным 

инструментом современного материаловедения, позволяя предсказывать 

поведение новых полимерных и композитных структур еще на этапе их 

теоретического проектирования. 
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В арсенале современной экспериментальной физики для прямого и косвенного 

изучения межмолекулярных сил применяются высокотехнологичные методы 

атомно-силовой микроскопии и спектроскопии высокого разрешения. Атомно-

силовая микроскопия представляет собой уникальный метод, позволяющий 

ученым выйти за рамки простого наблюдения рельефа поверхности и перейти к 

непосредственному измерению векторов сил притяжения и отталкивания. 

Тончайшая игла зонда, закрепленная на упругом кантилевере, подводится к 

поверхности образца на расстояния, сопоставимые с радиусами действия ван-дер-

ваальсовых сил. Регистрируя изгиб кантилевера при сближении и удалении зонда, 

исследователи реконструируют прецизионный профиль потенциальной энергии 

взаимодействия, что дает возможность экспериментально подтвердить 

теоретические модели межатомных потенциалов и изучить силы адгезии и трения 

на наноуровне. 

Спектроскопические методы, в свою очередь, позволяют проводить тонкую 

диагностику характера межмолекулярных связей, основываясь на анализе 

изменений частот собственных колебаний атомов внутри молекул при их 

взаимном сближении или образовании ассоциатов. Сдвиг спектральных линий в 

инфракрасном диапазоне или изменение параметров комбинационного рассеяния 

света служат прямыми индикаторами возмущения электронной плотности 

молекулы под влиянием электрических полей соседей. Интеграция этих 

уникальных экспериментальных данных с высокоточными квантово-

химическими расчетами, систематически проводимая в университетских 

лабораториях, способствует постоянному уточнению параметров межатомных 

потенциалов. Подобный синергетический подход закладывает фундамент для 

развития новых методов физики конденсированного состояния, позволяя 

создавать материалы с управляемыми свойствами, от сверхтекучих сред до 

сверхпрочных молекулярных кристаллов. 

Заключение 

Физика межмолекулярных взаимодействий продолжает оставаться областью 

активного научного поиска, объединяющей фундаментальные принципы 

микромира с практическими задачами создания новых технологий. Проведенное 

исследование подтверждает, что тонкое равновесие между силами притяжения и 

отталкивания на молекулярном уровне является определяющим фактором 

стабильности материи и её функциональных возможностей. Сотрудничество 

опытных ученых и студентов в изучении этих процессов обеспечивает 

преемственность знаний и развитие новых подходов к моделированию сложных 

молекулярных ансамблей. Будущее этой области связано с переходом к 

управлению индивидуальными молекулярными взаимодействиями, что откроет 

путь к созданию наноустройств и материалов с самоорганизующимися 

структурами, способных совершить революцию в технике и медицине. 
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