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Â ðàìêàõ ìîäèôèöèðîâàííîãî ìåòîäà èíäóöèðîâàííûõ òî÷å÷íûõ äèïîëåé ïîëó÷åíû àíàëèòè÷åñêèå 

âûðàæåíèÿ äëÿ êîìïîíåíò òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè âàí-äåð-âààëüñîâñêèõ êîìïëåêñîâ X2…Y (Y = He, Ne, 
Ar, Kr, Xe, à X = N, O), íàõîäÿùèõñÿ â óñòîé÷èâûõ êîíôèãóðàöèÿõ. Ðàññ÷èòàíû çíà÷åíèÿ ïîëÿðèçóåìî-
ñòåé äàííûõ êîìïëåêñîâ äëÿ ýòèõ êîíôèãóðàöèé. Ïðîâåäåíà îöåíêà èçìåíåíèÿ òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè 
êîìïëåêñà ïðè ñáëèæåíèè ìîëåêóëû è àòîìà èíåðòíîãî ãàçà. 

 

Ââåäåíèå 

Âàí-äåð-âààëüñîâñêèé êîìïëåêñ – ñâÿçàííîå ñî-
ñòîÿíèå íåáîëüøîãî ÷èñëà àòîìîâ è ìîëåêóë, âîç-
íèêàþùåå çà ñ÷åò âàí-äåð-âààëüñîâñêèõ âçàèìîäåé-
ñòâèé. Òàêèå êîìïëåêñû õàðàêòåðèçóþòñÿ íåáîëüøîé 
ýíåðãèåé ñâÿçè, îáúåäèíÿþùåé àòîìû è ìîëåêóëû  
â êîìïëåêñ (ìíîãî ìåíüøå ýíåðãèè ñâÿçè â îáû÷-
íûõ ìîëåêóëàõ) è áîëüøèìè ðàññòîÿíèÿìè ìåæäó 
÷àñòèöàìè â êîìïëåêñå (çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàþò 
ìåæàòîìíûå ðàññòîÿíèÿ â ìîëåêóëàõ). Ïî ýòîé 
ïðè÷èíå âõîäÿùèå â ñîñòàâ êîìïëåêñà êîìïîíåíòû 
â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè ñîõðàíÿþò ñâîþ èíäèâèäó-
àëüíîñòü. Íåñìîòðÿ íà ýòî, ñâîéñòâà êîìïëåêñà íå 
ÿâëÿþòñÿ ïðîñòîé ñóììîé àíàëîãè÷íûõ ñâîéñòâ 
îáðàçóþùèõ åãî êîìïîíåíò. Ïðåæäå âñåãî íåîáõî-
äèìî îòìåòèòü èçìåíåíèå ìîìåíòîâ èíåðöèè, ïðà-
âèë îòáîðà è ïîÿâëåíèå äîïîëíèòåëüíûõ ñòåïåíåé 
ñâîáîäû êîìïîíåíò çà ñ÷åò ìåæìîëåêóëÿðíûõ êî-
ëåáàíèé è âðàùåíèé, êîòîðûå ïðèâîäÿò ê ïîÿâëå-
íèþ íîâûõ ñïåêòðàëüíûõ ïîëîñ è íåêîòîðîìó èñ-
êàæåíèþ ïîëîñ, îòíîñÿùèõñÿ ê ñïåêòðàì åãî êîì-
ïîíåíò. 

Äðóãîé õàðàêòåðíîé ÷åðòîé âàí-äåð-âààëüñîâ-
ñêèõ êîìïëåêñîâ ÿâëÿåòñÿ íåæåñòêîñòü èõ ñòðîå-
íèÿ. Òàê, êâàíòîâî-õèìè÷åñêèå ðàñ÷åòû ïîâåðõíî-
ñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè êîìïëåêñîâ [1, 2] ïîêà-
çûâàþò, ÷òî îíè ìîãóò ñóùåñòâîâàòü â íåñêîëüêèõ 
êîíôèãóðàöèÿõ, ïðè÷åì ýíåðãèè äèññîöèàöèè ðàç-
ëè÷àþòñÿ äëÿ ðàçíûõ êîíôèãóðàöèé è äàæå íå-
áîëüøîå êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîå âîçáóæäåíèå 
ñïîñîáíî ïåðåâîäèòü êîìïëåêñû èç îäíîé êîíôèãó-
ðàöèè â äðóãóþ.  

Ñîäåðæàíèå âàí-äåð-âààëüñîâñêèõ êîìïëåêñîâ 
â ãàçå ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ îòíîñèòåëüíî íå-
âåëèêî, íî ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû ãàçà èõ ñî-
äåðæàíèå çàìåòíî óâåëè÷èâàåòñÿ è ñòàíîâèòñÿ 
âåñüìà ñóùåñòâåííûì ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. 

Ïðèñóòñòâóÿ âî âñåõ ãàçîâûõ ñðåäàõ, êîìïëåêñû 
àêòèâíî ó÷àñòâóþò âî âñåõ ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ 
ïðîöåññàõ è çàìåòíî âëèÿþò íà ñâîéñòâà ãàçîâ. Òàê, 
íàëè÷èå êîìïëåêñîâ â ãàçå ñóùåñòâåííî ìåíÿåò 
ñêîðîñòè ðåëàêñàöèè êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîé 
ýíåðãèè è, ñîîòâåòñòâåííî, âðåìÿ óñòàíîâëåíèÿ 
òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ â ãàçå. Ñ äðóãîé 
ñòîðîíû, ïðèñóòñòâèå êîìïëåêñîâ â ãàçàõ ïðèâîäèò 
ê áîëåå ýôôåêòèâíîìó ïðîòåêàíèþ â íèõ õèìè÷å-
ñêèõ è ôîòîõèìè÷åñêèõ ðåàêöèé [3, 4].  

Âìåñòå ñ òåì âàí-äåð-âààëüñîâñêèå êîìïëåêñû 
ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè èçó÷åíû íåäîñòàòî÷íî ïîë-
íî. Îñíîâíûå óñïåõè äîñòèãíóòû â îáëàñòè êâàíòî-
âî-õèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ïîâåðõíîñòåé ïîòåíöèàëü-
íîé ýíåðãèè îòíîñèòåëüíî ïðîñòûõ ìîëåêóëÿðíûõ 
êîìïëåêñîâ. Â ðåçóëüòàòå òàêèõ èññëåäîâàíèé ñ âû-
ñîêîé ñòåïåíüþ íàäåæíîñòè îïðåäåëåíû ïàðàìåòðû 
óñòîé÷èâûõ êîíôèãóðàöèé òàêèõ êîìïëåêñîâ. Ýëåê-
òðè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè âàí-äåð-âààëüñîâñêèõ êîì-
ïëåêñîâ (äèïîëüíûå ìîìåíòû è ïîëÿðèçóåìîñòü) 
èññëåäîâàíû çíà÷èòåëüíî õóæå.  

Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ òåîðåòè÷åñêîå 
èññëåäîâàíèå ïîëÿðèçóåìîñòè íàèáîëåå ïðîñòûõ 
ìîëåêóëÿðíûõ êîìïëåêñîâ X2…Y â èõ óñòîé÷èâûõ 
êîíôèãóðàöèÿõ, ãäå X2 – äâóõàòîìíàÿ ãîìîÿäåðíàÿ 
ìîëåêóëà, à Y – àòîì èíåðòíîãî ãàçà.  

Ìåòîä ðàñ÷åòà ïîëÿðèçóåìîñòè  

ìîëåêóëÿðíûõ êîìïëåêñîâ 

Äëÿ ðàñ÷åòà ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêóëÿðíûõ 
êîìïëåêñîâ âîñïîëüçóåìñÿ ìîäåëüþ èíäóöèðîâàí-
íûõ òî÷å÷íûõ äèïîëåé, ñôîðìóëèðîâàííîé Çèëü-
áåðøòåéíîì äëÿ ñèñòåìû N âçàèìîäåéñòâóþùèõ 
àòîìîâ [5, 6]. Â ðàìêàõ ýòîé ìîäåëè èíäóöèðîâàí-
íûé äèïîëüíûé ìîìåíò µm àòîìà m ìîæåò áûòü 
çàïèñàí â âèäå 
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Ïîëó÷åííîå âûðàæåíèå äëÿ òåíçîðà ïîëÿðèçóåìî-
ñòè ñèñòåìû âçàèìîäåéñòâóþùèõ àòîìîâ ÿâëÿåòñÿ 
òî÷íûì â ðàìêàõ äàííîé ìîäåëè. 

Äëÿ ðàñ÷åòà ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêóëÿðíûõ 
êîìïëåêñîâ ðàññìîòðåííûé âûøå ìåòîä áûë ìîäè-
ôèöèðîâàí â ðàáîòå [9]. Â ðàìêàõ ýòîãî ìîäèôèöè-
ðîâàííîãî ìåòîäà êàæäàÿ ìîëåêóëà êîìïëåêñà 
ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå ñîâîêóïíîñòè ýôôåêòèâíûõ 
àòîìîâ, ïîëÿðèçóåìîñòü êîòîðûõ çàâèñèò îò ìåæúÿ-
äåðíûõ ðàññòîÿíèé â ìîëåêóëå. Ïðè ýòîì ñóììàð-
íàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü ýôôåêòèâíûõ àòîìîâ êàæäîé 
ìîëåêóëû ñîâïàäàåò ñ ïîëÿðèçóåìîñòüþ ýòîé ìîëå-
êóëû, à âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ýôôåêòèâíûìè àòî-
ìàìè îäíîé ìîëåêóëû îòñóòñòâóåò. Ââåäåíèå ýô-
ôåêòèâíûõ àòîìîâ ïîçâîëÿåò ó÷åñòü ðàçìåðû âçàè-
ìîäåéñòâóþùèõ ìîëåêóë è èñïîëüçîâàòü èçëîæåí-
íûé âûøå ìàòåìàòè÷åñêèé àïïàðàò äëÿ ðàñ÷åòà ïî-
ëÿðèçóåìîñòè ìîëåêóëÿðíûõ êîìïëåêñîâ. 

Ïîëÿðèçóåìîñòü êîìïëåêñà X2…Y 

Ðàñ÷åòû ïîâåðõíîñòåé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè 
êîìïëåêñîâ N2…Y è O2…Y (Y = He, Ne, Ar, Kr, Xe) 
ïîêàçàëè, ÷òî êîìïëåêñû N2…Y ñóùåñòâóþò â îäíîé 
óñòîé÷èâîé êîíôèãóðàöèè (T-êîíôèãóðàöèÿ) [10–23], 
à êîìïëåêñû O2…Y – â äâóõ óñòîé÷èâûõ êîíôèãó-
ðàöèÿõ (L- è T-êîíôèãóðàöèè) [24–28], ïðè÷åì 
íàèáîëåå óñòîé÷èâîé ÿâëÿåòñÿ T-êîíôèãóðàöèÿ. 
Âèä óñòîé÷èâûõ êîíôèãóðàöèé ýòèõ êîìïëåêñîâ 
ïðèâåäåí íà ðèñ. 1, íà êîòîðîì öèôðàìè 1 è 2 îáî-
çíà÷åíû àòîìû ìîëåêóëû X2, à öèôðîé 3 – àòîì Y.  
 

 
 
 
 
 
 
 

 

Ðèñ. 1. Óñòîé÷èâûå êîíôèãóðàöèè êîìïëåêñîâ X2…Y 
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ãäå ì ( )rαβα  – òåíçîð ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêóëû X2  

â ñèñòåìå êîîðäèíàò êîìïëåêñà (ñì. ðèñ. 1), à r – 
ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè â ìîëåêóëå. 

Â äàëüíåéøèõ ðàñ÷åòàõ óäîáíåå èñïîëüçîâàòü 

òåíçîð ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêóëû ì ( )ij rα , çàïèñàííûé 

â ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìå êîîðäèíàò (i, j = x, y, z).  
Â ýòîé ñèñòåìå êîîðäèíàò (îñü z ñîâïàäàåò ñ îñüþ 

ìîëåêóëû) òåíçîð ì ( )ij rα  èìååò òîëüêî òðè îòëè÷-

íûõ îò íóëÿ êîìïîíåíòû – ì ( )xx rα = ì ( )yy rα  è ì ( )
zz

rα . 

 
Ïîëÿðèçóåìîñòü êîìïëåêñà X2…Y 

 â L-êîíôèãóðàöèè  

Â äàííîì ñëó÷àå ñèñòåìà êîîðäèíàò êîìïëåêñà 
(ñì. ðèñ. 1) ÿâëÿåòñÿ ãëàâíîé äëÿ òåíçîðà ïîëÿðè-
çóåìîñòè êîìïëåêñà, è ïîýòîìó â òàêîé ñèñòåìå êîîð-
äèíàò îí èìååò äèàãîíàëüíûé âèä αββ(r, R). Îñî-
áåííîñòüþ L-êîíôèãóðàöèè êîìïëåêñà X2…Y ÿâëÿ-
åòñÿ òî, ÷òî âûáðàííàÿ ñèñòåìà êîîðäèíàò ñîâïàäà-
åò ñ ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìîé êîîðäèíàò ìîëåêóëû 
X2, âñëåäñòâèå ÷åãî  

 ì ( )XX rα  = ì ( )YY rα  = ì ( )xx rα  = ì ( )yy rα   

 è ì ( )ZZ rα  = ì ( )
zz

rα . 

Ñëåäóÿ èçëîæåííîé âûøå ñõåìå ðàñ÷åòà, ìû 
ïîëó÷èì ñëåäóþùèå âûðàæåíèÿ äëÿ êîìïîíåíò òåí-
çîðà ïîëÿðèçóåìîñòè êîìïëåêñà X2…Y â L-êîíôè-
ãóðàöèè:  

( ) ( )

( ) ( ) ( )

( )

2
ì ì ì

3 3

13 23

2

ì

3 3 6 6

13 23 13 23

, ,

1 1 1

4

1 1 1 1 1
1 ,

2

XX YY

xx xx xx

xx

r R r R

r r r
R R

r
R R R R

α = α =

    = α + α − αα + − α α ×    
  

       × − − αα +     
     

 

( ) ( ) ( )

( ) ( )

ì ì

3 3

13 23

2
2

ì ì

3 3 6 6

13 23 13 23

1 1
, 2

1 1 1 1
1 2 ,

ZZ zz zz

zz zz

r R r r
R R

r r
R R R R

  α = α + α + αα + −  
  

        −α α − − αα +            

 

  (10) 
ãäå 

 13 ,
2

r
R R= +  23 ,

2

r
R R= −  

à R – ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìîì Y è öåíòðîì ìàññ 
ìîëåêóëû X2. 

Ïîëÿðèçóåìîñòü êîìïëåêñà X2…Y 
 â T-êîíôèãóðàöèè 

Â ýòîì ñëó÷àå âûáðàííàÿ ñèñòåìà êîîðäèíàò 
(ñì. ðèñ. 1) òàêæå ÿâëÿåòñÿ ãëàâíîé äëÿ òåíçîðà 
ïîëÿðèçóåìîñòè êîìïëåêñà, íî íå ñîâïàäàåò ñ ìîëå-
êóëÿðíîé ñèñòåìîé êîîðäèíàò ìîëåêóëû X2. Îäíà-

êî äëÿ êîìïîíåíò òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêó-
ëû X2 â ýòèõ ñèñòåìàõ êîîðäèíàò ñóùåñòâóåò îäíî-
çíà÷íîå ñîîòâåòñòâèå  

 ì ( )XX rα  = ì ( )
zz

rα  è ì ( )YY rα  = ì ( )ZZ rα  = ì ( )xx rα . 

Â ðåçóëüòàòå, ðàñ÷åò êîìïîíåíò òåíçîðà ïîëÿðèçóå-
ìîñòè êîìïëåêñà X2…Y â T-êîíôèãóðàöèè äàåò ñëå-
äóþùèå àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ:  

( )

( ) ( )

( ) ( )

( )

( )

5/2
2 2

ì ì 2 2

5
2

ì ì 2 2 2

2 5
2 2

ì 2 2

1
5

2
ì 2 2 2

,

2
2 4

9

44

1
2 4

9
,

44

XX

zz zz

xx zz

zz

xx

r R

r r
r r R R

r
r r r R R

r r
r R R

r
r r R R

−

α =

       = α + α + αα − + −    
      

    − αα α + ×  
    

       × − αα − + −    
      

    − αα +  
    

 

 

( ) ( ) ( )

( )

3/2
2

ì ì 2

1
3

2
ì 2

, 2
4

1 ,
4

YY xx xx

xx

r
r R r r R

r
r R

−

   α = α + α − αα + ×   
   

   × − αα +   
   

 

 

( )

( ) ( )

( ) ( )

( )

( )

5/2
2 2

ì ì 2 2

5
2

ì ì 2 2 2

2 5
2 2

ì 2 2

5
2

ì 2 2 2

,

2 2
4 4

9

44

1 2
4 4

9

44

ZZ

xx xx

xx zz

xx

zz

r R

r r
r r R R

r
r r r R R

r r
r R R

r
r r R R

−

α =

       = α + α + αα − + −    
      

    − αα α + ×  
    

       × − αα − + −    
      

    − αα +  
    

1

.

  

Òàêèì îáðàçîì, ïîëÿðèçóåìîñòü óñòîé÷èâûõ 
êîíôèãóðàöèé êîìïëåêñà X2…Y çàäàåòñÿ òåíçîðîì 
ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêóëû X2, çàâèñÿùåé îò åå 
ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ r, ïîëÿðèçóåìîñòüþ àòî-
ìà èíåðòíîãî ãàçà è ðàññòîÿíèåì R.  

Îòìåòèì, ÷òî ïðè r = 0 âûðàæåíèÿ (9) – (13) 
ñîâïàäàþò ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè âûðàæåíèÿìè äëÿ 
êîìïîíåíò òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè äâóõ âçàèìî-
äåéñòâóþùèõ àíèçîòðîïíûõ àòîìîâ â êëàññè÷åñêîé 
òåîðèè Çèëüáåðøòåéíà. 

(9)

(11)

(13)

(12)
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Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ è îáñóæäåíèå 

Ðàñ÷åò êîìïîíåíò òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè êîì-
ïëåêñîâ N2…Y è O2…Y (Y = He, Ne, Ar, Kr, Xe) êàê 
ôóíêöèé ðàññòîÿíèé r è R ïðîâåäåí ïî ôîðìóëàì 
(9) – (13) äëÿ T- è L-êîíôèãóðàöèé êîìïëåêñîâ. 
Ïðè ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàëèñü êîìïîíåíòû òåíçîðà 

ïîëÿðèçóåìîñòè 
ì ì( ) ( )yy xxr rα = α  è ì ( )

zz
rα  ìîëåêóë N2 

è O2 èç ðàáîòû [29] è çíà÷åíèÿ ïîëÿðèçóåìîñòè 
àòîìîâ èíåðòíûõ ãàçîâ: α(He) = 0,205 Å3

 [30], 
α(Ne) = 0,352 Å3, α(Ar) = 1,594 Å3 [31], α(Kr) = 
= 2,488 Å3, α(Xe) = 4,114 Å3 [33]. Íà ðèñ. 2 ïðèâå-
äåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ïîâåðõíîñòåé êîìïîíåíò 
òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè êîìïëåêñà N2…Ar (T-êîí-
ôèãóðàöèÿ) äëÿ äèàïàçîíîâ ðàññòîÿíèé: 0 ≤ r ≤ 5 Å, 
3 Å ≤ R ≤ 5 Å.  

Ïîâåðõíîñòè êîìïîíåíò òåíçîðîâ ïîëÿðèçóåìî-
ñòè äðóãèõ X2…Y êîìïëåêñîâ (T-êîíôèãóðàöèÿ) 
èìåþò àíàëîãè÷íûé âèä. Êàê è ñëåäîâàëî îæèäàòü, 

ïîëÿðèçóåìîñòü êîìïëåêñîâ ñèëüíî ìåíÿåòñÿ ïðè 
èçìåíåíèè ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ ìîëåêóëû r  

è ñëàáî çàâèñèò îò èçìåíåíèÿ ìåæìîëåêóëÿðíîãî 
ðàññòîÿíèÿ R. Äàííîå çàêëþ÷åíèå ñïðàâåäëèâî è äëÿ 

O2…Y-êîìïëåêñîâ â L-êîíôèãóðàöèè. 
Ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ ðàññìîòðåòü õàðàêòåð 

èçìåíåíèÿ òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè êîìïëåêñà X2…Y 
ïðè ñáëèæåíèè ìîëåêóëû X2 è àòîìà èíåðòíîãî 
ãàçà. Äëÿ ýòîé öåëè âûäåëèì íåàääèòèâíóþ ÷àñòü 
òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè êîìïëåêñà  

 ( , ) ( , ) ( , ),r R r R rββ ββ ββ∆α = α − α ∞  (14) 

ãäå αββ(r, ∞) – òåíçîð ïîëÿðèçóåìîñòè êîìïëåêñà, 
êîãäà àòîì è ñîîòâåòñòâóþùèì îáðàçîì îðèåíòèðî-
âàííàÿ ìîëåêóëà ðàçâåäåíû íà áîëüøîå ðàññòîÿíèå. 
Ñ ïîìîùüþ âûðàæåíèÿ (14) áûëè ðàññ÷èòàíû çàâè-
ñèìîñòè íåàääèòèâíûõ ÷àñòåé òåíçîðà ïîëÿðèçóåìî-
ñòè îò ðàññòîÿíèé r è R äëÿ T- è L-êîíôèãóðàöèé 
èññëåäóåìûõ êîìïëåêñîâ. 

 

   
Ðèñ. 2. Êîìïîíåíòû αββ(r, R) òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè è èõ íåàääèòèâíûå ÷àñòè ∆αββ(r, R) êîìïëåêñà N2…Ar  

â T-êîíôèãóðàöèè (â Å3). Ðàññòîÿíèÿ r è R ïðèâåäåíû â Å 



 Ïîëÿðèçóåìîñòü âàí-äåð-âààëüñîâñêèõ êîìïëåêñîâ N2…Y è O2…Y (Y = He, Ne, Ar, Kr, Xe). I. 21 
3* 

Òåíçîðû ïîëÿðèçóåìîñòè ααααββββββββ (Å3) è èõ íåàääèòèâíûå ÷àñòè ∆∆∆∆ααααββββββββ (Å3) 
êîìïëåêñîâ N2…Y è O2…Y (Y = He, Ne, Ar, Kr, Xe) â èõ óñòîé÷èâûõ êîíôèãóðàöèÿõ 

Êîíôèãóðàöèÿ 
Êîìïëåêñ 

Âèä ∆Ee, ñì
–1 Re, Å 

αXX αYY αZZ ∆αXX ∆αYY ∆αZZ 

N2…He 
N2…Ne 
N2…Ar 
N2…Kr 
N2…Xe 

T 

23,2 [10] 
53,3 [10] 
104,8 [10] 
138,2 [22] 
91,2 [23] 

3,39 [10] 
3,37 [10] 
3,70 [10] 
3,74 [22] 
4,22 [23]

2,43 
2,56 
3,71 
4,55 
6,14 

1,72 
1,86 
3,04 
3,89 
5,49 

1,77 
1,94 
3,32 
4,32 
5,99 

–0,02 
–0,04 
–0,12 
–0,19 
–0,22 

–0,02 
–0,03 
–0,09 
–0,14 
–0,16 

0,03 
0,05 
0,19 
0,30 
0,35 

O2…He 
O2…Ne 
O2…Ar 
O2…Kr 
O2…Xe 

T 

27,9 [24] 
58,1 [26] 
117,0 [27] 
127,8 [28] 
144,1 [28] 

3,18 [24] 
3,36 [26] 
3,55 [27] 
3,72 [28] 
3,87 [28]

2,51 
2,65 
3,78 
4,63 
6,16 

1,44 
1,58 
2,76 
3,63 
5,20 

1,48 
1,65 
3,01 
3,98 
5,73 

–0,03 
–0,04 
–0,14 
–0,19 
–0,28 

–0,02 
–0,02 
–0,08 
–0,11 
–0,16 

0,03 
0,04 
0,18 
0,24 
0,36 

O2…He 
O2…Ne 
O2…Ar 
O2…Kr 
O2…Xe 

L 

25,6 [24] 
27,6 [26] 
104,0 [27] 
87,1 [28] 
104,4 [28] 

3,65 [24] 
4,03 [26] 
4,02 [27] 
4,13 [28] 
4,30 [28]

1,44 
1,59 
2,78 
3,64 
5,22 

1,44 
1,59 
2,78 
3,64 
5,22 

2,58 
2,74 
4,21 
5,23 
7,05 

–0,01 
–0,02 
–0,07 
–0,10 
–0,14 

–0,01 
–0,02 
–0,07 
–0,10 
–0,14 

0,05 
0,06 
0,28 
0,41 
0,60 

 
Èç ðèñ. 2 âèäíî, ÷òî âñå êîìïîíåíòû òåíçî- 

ðà ïîëÿðèçóåìîñòè ∆αββ(r, R) èìåþò ñëîæíóþ 
çàâèñèìîñòü îò ðàññòîÿíèé r è R, ïðè÷åì êîìïî-
íåíòà ∆αZZ(r, R) – ïîëîæèòåëüíà, à êîìïîíåíòû 
∆αXX(r, R) è ∆αYY(r, R) îòðèöàòåëüíû. Òàêèì îáðà-
çîì, ïðè ôîðìèðîâàíèè êîìïëåêñà ïðîèñõîäÿò óâåëè-
÷åíèå êîìïîíåíòû αZZ(r, R) è óìåíüøåíèå êîìïî-
íåíò αXX(r, R) è αYY(r, R) ïî ñðàâíåíèþ ñ ñóììîé 
ñîîòâåòñòâóþùèõ êîìïîíåíò ïîëÿðèçóåìîñòè íå-
âçàèìîäåéñòâóþùèõ àòîìà è ìîëåêóëû. Ýòî ñïðà-
âåäëèâî è äëÿ äðóãèõ êîìïëåêñîâ X2… Y â T- è L-
êîíôèãóðàöèÿõ. 

Ïîëÿðèçóåìîñòü αββ ≡ αββ(re, Re) è íåàääèòèâ-
íàÿ ÷àñòü ïîëÿðèçóåìîñòè ∆αββ ≡ ∆αββ(re, Re) äëÿ 
óñòîé÷èâûõ êîíôèãóðàöèé ðàññìàòðèâàåìûõ êîì-
ïëåêñîâ ðàññ÷èòàíû ïî ôîðìóëàì (9) – (14). Ýíåð-
ãèè äèññîöèàöèè ∆Ee è ðàâíîâåñíûå ðàññòîÿíèÿ Re  
óñòîé÷èâûõ êîíôèãóðàöèé ýòèõ êîìïëåêñîâ ïðèâåäå-
íû â òàáëèöå. 

Ïðè ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàíû òàêæå çíà÷åíèÿ 
ðàâíîâåñíûõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé re ìîëåêóë 
N2 è O2 èç [34]. Ïîëó÷åííûå âåëè÷èíû αββ è ∆αββ 
ïðåäñòàâëåíû â òàáëèöå. Àíàëèç ýòèõ äàííûõ ïîêà-
çûâàåò óâåëè÷åíèå çíà÷åíèé αββ è ∆α ββ  êîìïëåê-
ñîâ X2…Y ïðè âîçðàñòàíèè ïîëÿðèçóåìîñòè àòîìà 
èíåðòíîãî ãàçà, íåñìîòðÿ íà óâåëè÷åíèå ðàâíîâåñ-
íîãî ðàññòîÿíèÿ Re â êîìïëåêñàõ. 

Çàêëþ÷åíèå 

Â ðàìêàõ ìîäèôèöèðîâàííîãî ìåòîäà Çèëü-
áåðøòåéíà ïîëó÷åíû àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ 
êîìïîíåíò òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè ïðîñòåéøèõ 
ìîëåêóëÿðíûõ êîìïëåêñîâ X2…Y â èõ óñòîé÷èâûõ 
êîíôèãóðàöèÿõ. Ïðè ýòîì ïîëÿðèçóåìîñòü êîì-
ïëåêñà çàäàåòñÿ ïîëÿðèçóåìîñòüþ àòîìà, òåíçîðîì 
ïîëÿðèçóåìîñòè íåæåñòêîé ìîëåêóëû è ãåîìåòðèåé 
êîìïëåêñà. Âûðàæåíèÿ äëÿ òåíçîðà ïîëÿðèçóåìî-
ñòè êîìïëåêñà X2…Y ïîëó÷åíû äëÿ èçîòðîïíî ïî-
ëÿðèçóåìîãî àòîìà, îäíàêî ýòè âûðàæåíèÿ ìîãóò 
áûòü ëåãêî ìîäèôèöèðîâàíû äëÿ ñëó÷àÿ àòîìà  
ñ àíèçîòðîïíîé ïîëÿðèçóåìîñòüþ.  
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M.A. Buldakov, V.N. Cherepanov, N.S. Nagornova. Polarizability of the van der Waals complexes 

N2…Y and O2…Y (Y = He, Ne, Ar, Kr, Xe). I. Stable configurations. 
In the framework of the modified DID theory, the analytical expressions for the polarizability tensor com-

ponents of the van der Waals complexes X2…Y (Y = He, Ne, Ar, Kr, Xe, and X = N, O), being in stable con-
figurations were obtained. Polarizability values of these complexes for the stable configurations were calcu-
lated. Changes of the complex polarizability tensor were estimated for the molecule approaching a noble atom 
of inert gas. 


