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Òåîðåòè÷åñêè èññëåäîâàíà çàâèñèìîñòü äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè âàí-äåð-âààëüñîâñêèõ êîìïëåêñîâ 

X2…Y îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ñôåðè÷åñêè ñèììåòðè÷íûì àòîìîì Y è ìîëåêóëîé X2, ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ 
ìîëåêóëû X2 è îðèåíòàöèè ìîëåêóëû X2 â êîìïëåêñå. Â ðàìêàõ ìîäåëè èíäóöèðîâàííûõ òî÷å÷íûõ äèïîëåé 
ñ ó÷åòîì ðàçìåðîâ ìîëåêóëû X2 ïîëó÷åíû àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ êîìïîíåíòîâ è èíâàðèàíòîâ òåíçîðà 
äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè êîìïëåêñà X2…Y. Ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè êîìïëåê-
ñîâ X2…Y, ãäå X2 = N2, O2 è Y = He, Ne, Ar, Kr, Xe. 

 
Ââåäåíèå 

 

Ïîëÿðèçóåìîñòü ìîëåêóëÿðíûõ âàí-äåð-âààëü- 
ñîâñêèõ êîìïëåêñîâ â îáùåì ñëó÷àå çàâèñèò îò êà÷å-
ñòâåííîãî ñîñòàâà êîìïëåêñà, åãî ïðîñòðàíñòâåííîé 
ñòðóêòóðû è îò ÷àñòîòû âíåøíåãî ýëåêòðîìàãíèòíîãî 

ïîëÿ. Â ðàáîòàõ [1, 2] ïðîâåäåíî òåîðåòè÷åñêîå èñ-
ñëåäîâàíèå ñòàòè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè íàèáîëåå ïðî-
ñòûõ ìîëåêóëÿðíûõ êîìïëåêñîâ òèïà X2…Y (X2 = N2, 
O2 è Y = He, Ne, Ar, Kr, Xe) ïðè èõ ðàçëè÷íîé ãåî-
ìåòðè÷åñêîé ñòðóêòóðå. Â äàííîé ñòàòüå ïðîâîäèòñÿ 
äàëüíåéøåå òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå ïîëÿðèçóå-
ìîñòè òàêèõ êîìïëåêñîâ, íàïðàâëåííîå íà èçó÷åíèå 
çàâèñèìîñòè êîìïîíåíòîâ è èíâàðèàíòîâ òåíçîðà 

ïîëÿðèçóåìîñòè êîìïëåêñîâ îò ÷àñòîòû âíåøíåãî 
ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ. 

 

Äèíàìè÷åñêàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü  
êîìïëåêñà X2…Y 

 

Äëÿ ðàñ÷åòà äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè àòîì-
íî-ìîëåêóëÿðíûõ êîìïëåêñîâ èñïîëüçîâàëàñü ìîäè-
ôèöèðîâàííàÿ ìîäåëü èíäóöèðîâàííûõ òî÷å÷íûõ äè-
ïîëåé [3]. Â ðàìêàõ ýòîé ìîäåëè êàæäàÿ ìîëåêóëà 
êîìïëåêñà ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå ñîâîêóïíîñòè ýô-
ôåêòèâíûõ àòîìîâ, ïîëÿðèçóåìîñòü êîòîðûõ çàâèñèò 
îò ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé â ìîëåêóëå è îò ÷àñòîòû 
ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ ω. Ïðè ýòîì âçàèìîäåéñòâèå 
ìåæäó ýôôåêòèâíûìè àòîìàìè îäíîé ìîëåêóëû îò-
ñóòñòâóåò, à èõ ñóììàðíàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü ñîâïàäàåò 
ñ ïîëÿðèçóåìîñòüþ ñàìîé ìîëåêóëû. Â ðåçóëüòàòå 

àòîìíî-ìîëåêóëÿðíûé êîìïëåêñ ìîæåò áûòü ïðåä-
ñòàâëåí â âèäå ñîâîêóïíîñòè âçàèìîäåéñòâóþùèõ ðå-
àëüíûõ è ýôôåêòèâíûõ àòîìîâ. Ïðè òàêîì ïîäõîäå 
òåíçîð äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè êîìïëåêñà îïðå-
äåëÿåòñÿ èç ñèñòåìû óðàâíåíèé, êîòîðàÿ ìîæåò áûòü 
ðåøåíà ðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè [4]. 

Ðàñ÷åò äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè êîìïëåê-
ñà X2…Y ïðîâåäåì â äåêàðòîâîé ñèñòåìå êîîðäèíàò 
X, Y, Z, ñâÿçàííîé ñ êîìïëåêñîì (îñü Z ïðîõîäèò 
÷åðåç öåíòð ìàññ ìîëåêóëû X2 è àòîì Y). Áóäåì 
ïîëàãàòü, ÷òî ìîëåêóëà X2 ðàñïîëîæåíà â ïëîñêî-
ñòè XZ è åå îðèåíòàöèÿ â êîìïëåêñå çàäàåòñÿ óãëîì 
θ (ðèñ. 1). 
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Ðèñ. 1. Äåêàðòîâà ñèñòåìà êîîðäèíàò, ñâÿçàííàÿ ñ êîì-
ïëåêñîì: 1, 2 – àòîìû ìîëåêóëû X2; 3 – àòîì Y; r – ìåæú-
ÿäåðíîå ðàññòîÿíèå ìîëåêóëû X2; R – ìåæìîëåêóëÿðíîå 
ðàññòîÿíèå â êîìïëåêñå. Óãîë θ îïðåäåëÿåò îðèåíòàöèþ 
  ìîëåêóëû X2 â êîìïëåêñå 

 
Â âûáðàííîé òàêèì îáðàçîì ñèñòåìå êîîðäèíàò 

äèíàìè÷åñêàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü êîìïëåêñà X2…Y çà-
âèñèò îò ðàññòîÿíèÿ R ìåæäó àòîìîì Y è öåíòðîì 

ìàññ ìîëåêóëû X2, îò ðàññòîÿíèÿ r ìåæäó ÿäðàìè 

ìîëåêóëû X2, îðèåíòàöèè ìîëåêóëû X2 â êîìïëåêñå 
(óãîë θ), à òàêæå îò ïîëÿðèçóåìîñòè α(ω) ñôåðè÷å-
ñêè ñèììåòðè÷íîãî àòîìà Y è òåíçîðà ïîëÿðèçóåìî-
ñòè 

ì ( , )ii rα ω  ìîëåêóëû X2. Òåíçîð ïîëÿðèçóåìîñòè 

ìîëåêóëû ì ( , )ii rα ω  îïðåäåëåí â äåêàðòîâîé ñèñòåìå 
êîîðäèíàò x, y, z, ñâÿçàííîé ñ ìîëåêóëîé X2 (îñü z 
ñîâïàäàåò ñ îñüþ ìîëåêóëû). 

Àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ êîìïîíåíòîâ 

òåíçîðà äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè ααβ(r, R, θ, ω) 
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ïðè ïðîèçâîëüíûõ êîíôèãóðàöèÿõ êîìïëåêñà X2…Y 
â äàííîé ñòàòüå íå ïðèâîäÿòñÿ, ïîñêîëüêó îíè ìî-
ãóò áûòü ïîëó÷åíû èç ñîîòâåòñòâóþùèõ âûðàæåíèé 
ααβ(r, R, θ, ω) [1, 2], â êîòîðûõ íàäî ïîëîæèòü ϕ = 0 
è ó÷åñòü ÷àñòîòíóþ çàâèñèìîñòü ïîëÿðèçóåìîñòåé 

ìîëåêóëû è àòîìà. 
Â çàäà÷àõ àòìîñôåðíîé îïòèêè ïðåäñòàâëÿþò 

èíòåðåñ íå îòäåëüíûå êîìïîíåíòû òåíçîðà ïîëÿðè-
çóåìîñòè êîìïëåêñà, à åãî èíâàðèàíòû, òàêèå êàê 
ñðåäíÿÿ ïîëÿðèçóåìîñòü 

 ( , , )r,Rα θ ω =  

1
( , , , ) ( , , , ) ( , , , )

3 XX YY ZZr R r R r R= α θ ω + α θ ω + α θ ω⎡ ⎤⎣ ⎦  (1) 

è àíèçîòðîïèÿ ïîëÿðèçóåìîñòè 
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Ðàñ÷åò èíâàðèàíòîâ òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè 

êîìïëåêñà X2…Y ïðîâåäåí ñ òî÷íîñòüþ äî ÷ëåíîâ 
R–7 âêëþ÷èòåëüíî. Â ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòà ïîëó÷åíû 
ñëåäóþùèå àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ: 
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 ì ì ì ì( , ) 1/3 ( , ) ( , ) ( , )xx yy zzr r r r⎡ ⎤α ω = α ω + α ω + α ω⎣ ⎦  

– ñðåäíÿÿ äèíàìè÷åñêàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü ìîëåêóëû 

X2; 
ì ì ì( , ) ( , ) – ( , )zz xxr r rγ ω = α ω α ω  – àíèçîòðîïèÿ åå òåí-

çîðà ïîëÿðèçóåìîñòè. 
 

Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà äèíàìè÷åñêîé 
ïîëÿðèçóåìîñòè êîìïëåêñîâ 

 
Â äàííîì ðàçäåëå ïðèâåäåíû ÷àñòîòíûå çàâè-

ñèìîñòè êîìïîíåíòîâ è èíâàðèàíòîâ òåíçîðîâ ïîëÿ-
ðèçóåìîñòè âàí-äåð-âààëüñîâñêèõ êîìïëåêñîâ X2…Y 
(X2 = N2, O2, Y = He, Ne, Ar, Kr, Xe). Ïîëÿðèçóå-
ìîñòè èññëåäóåìûõ êîìïëåêñîâ êàê ôóíêöèè ÷àñòîòû 
ω âíåøíåãî ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ áûëè ðàññ÷è-
òàíû äëÿ èõ íàèáîëåå óñòîé÷èâûõ êîíôèãóðàöèé 
(R = Re, r = re, θ = 0° è θ = 90°) ïî ôîðìóëàì  [1]. 
Ïðè ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàëèñü ôóíêöèè äèíàìè÷å-
ñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè 

ì ì( , ) ( , )yy e xx er rα ω = α ω  è 
ì ( , )zz erα ω  

ìîëåêóë N2 è O2 èç ðàáîò [5, 6] è äèíàìè÷åñêèå ïî-
ëÿðèçóåìîñòè α(ω) àòîìîâ èíåðòíûõ ãàçîâ èç [7–9]. 
Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ôóíêöèé äèíàìè÷åñêîé ïîëÿ-
ðèçóåìîñòè ðàññìîòðåííûõ êîìïëåêñîâ ïðåäñòàâëå-
íû íà ðèñ. 2, 3. 

Àíàëèç ïîëó÷åííûõ çàâèñèìîñòåé ïîçâîëÿåò ñäå-
ëàòü ñëåäóþùèå âûâîäû: 

1. Ïðè óâåëè÷åíèè ÷àñòîòû ω âíåøíåãî ýëåêòðî-
ìàãíèòíîãî ïîëÿ äèàãîíàëüíûå êîìïîíåíòû òåíçîðà 

ïîëÿðèçóåìîñòè êîìïëåêñà X2…Y ïëàâíî âîçðàñòà-
þò, ïðè÷åì òàêîå âîçðàñòàíèå áîëåå çíà÷èòåëüíî äëÿ 
òÿæåëûõ àòîìîâ èíåðòíîãî ãàçà. Ýòî îáóñëîâëåíî 

ñíèæåíèåì ÷àñòîòû ïåðâîãî ðåçîíàíñíîãî ïåðåõîäà 
àòîìà Y ïðè óâåëè÷åíèè çàðÿäà åãî ÿäðà. 

2. Ðàçëè÷èå ÷àñòîòíûõ çàâèñèìîñòåé êîìïîíåí-
òîâ òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè êîìïëåêñîâ X2…Y ñâÿçà-
íî ñ áîëåå ñèëüíîé ÷àñòîòíîé çàâèñèìîñòüþ êîìïî-
íåíòû 

ì ( , )zz erα ω  ìîëåêóëû O2 ïî ñðàâíåíèþ c 
ì
zzα  ìî-

ëåêóëû N2. Ýòî ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì òîãî, ÷òî ÷àñòîòà 

ðåçîíàíñíîãî ýëåêòðîííîãî 
3 – 3 –

g uΣ → Σ  ïåðåõîäà (ïî-
ëîñà Øóìàíà–Ðóíãå) ìîëåêóëû O2 çíà÷èòåëüíî ìåíü-
øå ñîîòâåòñòâóþùåé ÷àñòîòû ïåðåõîäà 

1 1
g u
+ +Σ → Σ  

ìîëåêóëû N2. 
3. Èíâàðèàíòû òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè êîìïëåê-

ñà X2…Y òàêæå óâåëè÷èâàþòñÿ ñ ÷àñòîòîé âíåøíåãî 
ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ. Îäíàêî ñëåäóåò îáðàòèòü 
âíèìàíèå íà òî, ÷òî àíèçîòðîïèÿ êîìïëåêñà X2…Y  
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Ðèñ. 2. Êîìïîíåíòû òåíçîðà äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè ααβ(rå, Rå, θ, ω) (Å3) êîìïëåêñîâ N2…Y (ñïëîøíûå ëèíèè)  
è O2…Y (ïóíêòèðíûå ëèíèè). a – L-êîíôèãóðàöèÿ (θ = 0°); á – T-êîíôèãóðàöèÿ (θ = 90°). ×àñòîòà ω ïðèâåäåíà â ñì–1 

 
â T-êîíôèãóðàöèè (θ = 90°) óìåíüøàåòñÿ ïðè óâå-
ëè÷åíèè çàðÿäà ÿäðà àòîìà Y, òîãäà êàê â L-êîíôè- 
ãóðàöèè (θ = 0°) îíà âîçðàñòàåò. 

Â áîëåå íàãëÿäíîé ôîðìå çàâèñèìîñòü èíâàðè-
àíòîâ òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè âàí-äåð-âààëüñîâñêèõ 
êîìïëåêñîâ X2…Y îò ÷àñòîòû ýëåêòðîìàãíèòíîãî 
ïîëÿ è êîíôèãóðàöèè êîìïëåêñà ìîæíî ïðåäñòàâèòü 
â âèäå ïîâåðõíîñòè ïîëÿðèçóåìîñòè. Ðàñ÷åò òàêèõ 
ïîâåðõíîñòåé èíâàðèàíòîâ òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè  
 

âàí-äåð-âààëüñîâñêèõ êîìïëåêñîâ X2…Y ïðîâîäèëñÿ 
ïî ôîðìóëàì (3), (4). Â êà÷åñòâå ïðèìåðà íà ðèñ. 4 
ïðèâåäåíû ïîâåðõíîñòè èíâàðèàíòîâ òåíçîðà ïîëÿ-
ðèçóåìîñòè äëÿ êîìïëåêñà O2…Ar. Ïîâåðõíîñòè 
ïîëÿðèçóåìîñòè äðóãèõ ðàññìàòðèâàåìûõ êîìïëåê-
ñîâ èìåþò àíàëîãè÷íûé âèä. Î÷åâèäíî, ÷òî ïðè 
θ = 0 è 90° ýòè ïîâåðõíîñòè âûðîæäàþòñÿ â ôóíê-
öèè äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè, ïðèâåäåííûå  
íà ðèñ. 3. 
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Ðèñ. 3. Èíâàðèàíòû òåíçîðà äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè α(rå, Rå, θ, ω) è γ(rå, Rå, θ, ω) (Å3) êîìïëåêñîâ N2…Y  
(ñïëîøíûå ëèíèè) è O2…Y (ïóíêòèðíûå ëèíèè). a – L-êîíôèãóðàöèÿ (θ = 0°); á – T-êîíôèãóðàöèÿ (θ = 90°).  
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Ðèñ. 4. Èíâàðèàíòû òåíçîðà äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè α(rå, Rå, θ, ω) è γ(rå, Rå, θ, ω) (Å3) êîìïëåêñîâ O2…Ar.  
  Óãîë θ ïðèâåäåí â ðàäèàíàõ, ÷àñòîòà ω – â ñì–1 
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Çàêëþ÷åíèå 
 

Äàííàÿ ñòàòüÿ çàâåðøàåò öèêë ñòàòåé [1, 2], ïî-
ñâÿùåííûõ àíàëèòè÷åñêîìó îïèñàíèþ ïîâåðõíîñòåé 
ïîëÿðèçóåìîñòè âàí-äåð-âààëüñîâñêèõ êîìïëåêñîâ 

X2…Y (X2 = N2, O2 è Y = He, Ne, Ar, Kr, Xe) â çà-
âèñèìîñòè îò èõ ãåîìåòðè÷åñêîé ñòðóêòóðû è ÷àñòî-
òû âíåøíåãî ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ. Äëÿ ðàñ÷åòà 
ïîâåðõíîñòåé ïîëÿðèçóåìîñòè êîìïëåêñà X2…Y èñ-
ïîëüçîâàí ìîäèôèöèðîâàííûé ìåòîä Çèëüáåðøòåé-
íà [3], êîòîðûé ïîçâîëèë âûðàçèòü èõ ÷åðåç äèíà-
ìè÷åñêóþ ïîëÿðèçóåìîñòü àòîìà Y, òåíçîð äèíàìè-
÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè íåæåñòêîé ìîëåêóëû X2  
è ãåîìåòðè÷åñêèå ïàðàìåòðû êîìïëåêñà. 

Îïðàâäàíèåì ïðèìåíèìîñòè äàííîãî ìåòîäà 

ðàñ÷åòà ïîëÿðèçóåìîñòè èññëåäóåìûõ êîìïëåêñîâ 
ìîæåò ñëóæèòü ñëàáîñòü âàí-äåð-âààëüñîâñêèõ âçàè-
ìîäåéñòâèé ìåæäó êîìïîíåíòàìè êîìïëåêñà è äîñ-
òàòî÷íî áîëüøèå ðàññòîÿíèÿ ìåæäó íèìè. Ïîäòâåð-
æäåíèåì ðàáîòîñïîñîáíîñòè ìîäèôèöèðîâàííîãî ìå-
òîäà Çèëüáåðøòåéíà òàêæå ÿâëÿåòñÿ õîðîøåå ñîâïà-
äåíèå íàøèõ ðàñ÷åòîâ ïîëÿðèçóåìîñòè âàí-äåð-âàëü- 
ñîâñêîãî äèìåðà N2…N2 [3] ñ ab initio ðàñ÷åòàìè [10]. 
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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). III. Frequency dependence. 

The dependence of the dynamic polarizability of the molecular complexes X2…Y on the distance between 
the spherically symmetric atom Y and the molecule X2, internuclear separation of the molecule X2, and the ori-
entation of the molecule X2 in the complex has been investigated theoretically. The analytical expressions for 
components and invariants of the dynamic polarizability tensor of the complex X2…Y have been obtained within 
the framework of DID model taking into account the sizes of the molecule X2. The calculations of dynamic po-
larizabilities of the complexes X2…Y, where X2 = N2, O2 and Y = He, Ne, Ar, Kr, Xe, have been carried out. 
 

 


