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Резюме 
В работе рассматривается олигомерная цепь ПЭО длиной в шесть мономерных звеньев C2H4–O, с общей химической формулой 

CH3[C2H4–O]6CH3. ПЭО помещается в водный раствор, состоящий из 850-ти молекул воды. Используется "мягкая" модель воды, в которой 
изменяется внутримолекулярная геометрия. Система рассматривается в кубической ячейке с периодическими граничными условиями. 
Электростатические взаимодействия учитываются с помощью метода Эвальда. Расчеты проводятся  при различных температурах в диапазоне 
от 275K до 330К. 

Показано, что взаимодействие растворителя с олигомерной цепочкой ПЭО приводит к стабилизации торсионного угла около С–С связи 
рядом с транс конформацией. Наблюдалось различие величин углов внутреннего вращения вокруг С–С связи между концевыми и 
центральными участками олигомерной це и. п

Анализ структурно-динамических свойств ближайшего водного окружения цепи ПЭО позволяет предположить наличие спирали 
(полукольца) из молекул воды вдоль основной полимерной цепи, стабилизирующей конформацию полимера в растворе.  


