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В настоящее время является общепризнанным, что водородно-связанные кластеры существуют в спиртах и при сверхкритических условиях состояния. Влияние температуры и плотности на структуру и энергетические характеристики водородно-связанных кластеров различно, а именно увеличение температуры приводит к уменьшению энергии взаимодействия и количества водородных связей, в то время как увеличение плотности связано с увеличением, как энергии, так и количества водородных связей. Эти противоположные тенденции определяют возможность существования водородно-связанных кластеров и приотносительно высоких параметрах состояния.
В докладе обсуждается зависимость различных характеристик водородных связей от температуры и плотности вдоль нескольких кривых фазового состояния и, соответственно, рассматривается структура водородно-связанных кластеров как функция фазового состояния. 

В работе анализируются результаты компьютерного моделирования (метод молекулярной динамики) спиртов алифатического ряда (метанол, этанол, бутанол) около кривой сосуществования. Был применен изотермо-изобарический ансамбль (NPT) с термостатом Берендсена. Были использованы, как парно-аддитивные потенциалы межмолекулярного взаимодействия, так и потенциалы, учитывающие поляризуемость молекул. Основной целью представляемой работы является  установление соответствия между структурными характеристиками и параметрами  состояния. Изменения  топологических характеристик водородно-связанных кластеров в спиртах в сверхкритическом состоянии исследовались для различных фазовых состояний около критической точки. Было показано, что, несмотря на ожидаемое различие в топологических характеристиках водородно-связанных кластеров, рассчитанных вдоль нескольких фазовых линий, корреляции этих характеристик с мольной  долей водородно-связанных молекул не зависят от фазовой траектории по которой происходит переход в сверхкритическое состояние. Обсуждается локальная структура изучаемых спиртов на основе ранжированных функций распределения, топологии водородно-связанных кластеров, полиэдров Вороного  и симплексов Делоне.      
