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Ðàññìîòðåíà ïåðâàÿ âåðñèÿ áàçû äàííûõ ïî ñòðóêòóðíûì, ýíåðãåòè÷åñêèì è ñïåêòðàëüíûì õàðàêòåðè-
ñòèêàì êîìïëåêñîâ H2O ñ äâóõàòîìíûìè ìîëåêóëàìè òèïà HX, ãäå X = F, Cl, à ÷èñëî ìîëåêóë â êîìïëåêñå 
âàðüèðóåòñÿ îò äâóõ äî øåñòè. 

 

Ââåäåíèå 

Îïåðàòèâíûé êîíòðîëü çà ãàçîâûìè âûáðîñàìè 
ïðîìûøëåííûõ ïðåäïðèÿòèé â íàñòîÿùåå âðåìÿ 
îñóùåñòâëÿåòñÿ ìåòîäàìè äèñòàíöèîííîãî çîíäèðî-
âàíèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ëàçåðîâ ÈÊ-äèàïàçîíà [1]. 
Äëÿ èõ ýôôåêòèâíîãî èñïîëüçîâàíèÿ, à òàêæå äëÿ 
ðàçðàáîòêè ôèçè÷åñêèõ îñíîâ íîâûõ ìåòîäîâ äèàã-
íîñòèêè òðåáóåòñÿ ñèñòåìàòèçèðîâàííàÿ èíôîðìà-
öèÿ î ñòðóêòóðå, ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ è îïòè÷åñêèõ 
õàðàêòåðèñòèêàõ òàêèõ êîìïîíåíòîâ ãàçîâûõ âû-
áðîñîâ, êàê ìîëåêóëû è ìîëåêóëÿðíûå êîìïëåêñû. 
Õèìè÷åñêè àêòèâíûå ìîëåêóëû àíòðîïîãåííîãî 
ïðîèñõîæäåíèÿ (ôòîðèäû, ãèäðèäû è äð.), âçàèìî-
äåéñòâóÿ ñ âîäÿíûì ïàðîì, îáðàçóþò êîìïëåêñû 
òèïà (H2O)mMn, ãäå m, n ≥ 1. 

Êðîìå ïðîäóêòîâ ãàçîôàçíûõ õèìè÷åñêèõ ðå-
àêöèé, âåðîÿòíîñòü ïðîòåêàíèÿ êîòîðûõ âåëèêà ïðè 
îòíîñèòåëüíî âûñîêîé êîíöåíòðàöèè ðåàãèðóþùèõ 
ìîëåêóë, â àòìîñôåðå âîçìîæíî îáðàçîâàíèå óñòîé-
÷èâûõ ìîëåêóëÿðíûõ êîìïëåêñîâ äîíîðíî-
àêöåïòîðíîãî òèïà ñ ýíåðãèÿìè ñâÿçåé îò íåñêîëü-
êèõ äåñÿòêîâ êàëîðèé äî íåñêîëüêèõ êèëîêàëîðèé 
[2, 3]. Îïòè÷åñêàÿ àêòèâíîñòü òàêèõ êîìïëåêñîâ 
ìîæåò áûòü äîñòàòî÷íî âåëèêà, ÷òîáû îáíàðóæè-
âàòü èõ íàëè÷èå â àòìîñôåðå äèñòàíöèîííûìè ìå-
òîäàìè. Òàêèå êîìïëåêñû, êàê ïðàâèëî, õàðàêòåðè-
çóþòñÿ íåñêîëüêèìè âèäàìè äâèæåíèé ÿäåð ñ áîëü-
øîé àìïëèòóäîé [3–6], ÷òî ïðèâîäèò ê òðàíñôîð-
ìàöèè êîëåáàòåëüíûõ ñïåêòðîâ ñîñòàâëÿþùèõ èõ 
ìîëåêóë è ïîÿâëåíèþ íîâûõ ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ, 
îòâå÷àþùèõ ìåæìîëåêóëÿðíûì êîëåáàíèÿì. 

Õàðàêòåðèñòèêè îïòè÷åñêèõ ñïåêòðîâ îòäåëü-
íûõ ìîëåêóë ñîäåðæàòñÿ â ñèñòåìàòèçèðîâàííîì 
âèäå â òàêèõ áàçàõ äàííûõ, êàê, íàïðèìåð, HITRAN 
[7]. Äëÿ ìíîãîìîëåêóëÿðíûõ êîìïëåêñîâ òàêàÿ ñèñ-
òåìàòèçàöèÿ îòñóòñòâóåò, õîòÿ ïðàêòè÷åñêàÿ ïî-
òðåáíîñòü â íåé âåëèêà. 

Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ðàññìàòðèâàþòñÿ ñòðóêòó-
ðû áàçû äàííûõ, ïîñòðîåííûõ ïî àíàëîãèè ñ [7], 

äëÿ êîìïëåêñîâ H2O ñ äâóõàòîìíûìè ìîëåêóëàìè 
(H2O)

m
M

n
, ãäå 1 ≤ m, n ≤ 6. 

Õàðàêòåðèñòèêè êîìïëåêñîâ 

(H2O)mMn 

Ðàññìîòðèì ñîâîêóïíîñòü õàðàêòåðèñòèê êîì-
ïëåêñîâ è èõ ñïåêòðîâ, êîòîðûå äîëæíû áûòü 
âêëþ÷åíû â áàçó äàííûõ è îïðåäåëÿþò åå ñòðóêòó-
ðó, íà ïðèìåðå êîìïëåêñà (H2O)m(HF)n. Äëÿ ñàìî-
ãî ïðîñòîãî êîìïëåêñà H2O … HF èìååòñÿ äîñòà-
òî÷íî ïîäðîáíàÿ èíôîðìàöèÿ [7, 8] ïî ñòðóêòóð-
íûì, ýíåðãåòè÷åñêèì è ñïåêòðàëüíûì õàðàêòåðè-
ñòèêàì. 

Âîçðàñòàíèå îáúåìà èíôîðìàöèè, íåîáõîäèìîé 
äëÿ âêëþ÷åíèÿ â áàçó äàííûõ, äëÿ ýòîãî êîìïëåêñà 
èëëþñòðèðóåòñÿ òàáë. 1, 2 èç [8] (ðèñ. 1).  

 

 
Ðèñ. 1. Ãåîìåòðè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà êîìïëåêñà H2O…HF 
ñèììåòðèè Ñs, ðàññ÷èòàííàÿ ìåòîäîì HFR/6-31G**; 
Etot = –176,0497 à.å., óãîë Í–Î–Í 107°, óãîë Î–Íb–F 
176°. Ìåæúÿäåðíûå ðàññòîÿíèÿ äàíû â Å; Hb — ìîñòèêî- 
 âûé àòîì 

 
Ïðè óâåëè÷åíèè ÷èñëà ìîëåêóë, â êîìïëåêñå 

äî òðåõ è áîëåå, êîìïëåêñ ìîæåò ðåàëèçîâûâàòüñÿ  
â íåñêîëüêèõ êîíôèãóðàöèÿõ, äëÿ êàæäîé èç êîòî-
ðûõ ñòðóêòóðíûå, ýíåðãåòè÷åñêèå è ñïåêòðàëüíûå 
õàðàêòåðèñòèêè ìîãóò çíà÷èòåëüíî ðàçëè÷àòüñÿ. 
Òàê, äëÿ êîìïëåêñà H2O…(HF)2 èç ðàçëè÷íûõ âîç-
ìîæíûõ êîíôèãóðàöèé (ðèñ. 2) äâå ÿâëÿþòñÿ  
óñòîé÷èâûìè. Îíè õàðàêòåðèçóþòñÿ ýíåðãèÿìè ñâÿ-
çè 15 è 21 êêàë/ìîëü–1, ñîîòâåòñòâóþùèìè îòêðû-
òîé (ðèñ. 2,à) è çàìêíóòîé (ðèñ. 2,á) ñòðóêòóðàì.  
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Ò à á ë è ö à  1  

Ãåîìåòðè÷åñêèå è ýíåðãåòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ìîíîìåðîâ HF, Í2Î è êîìïëåêñà H2O...HF, 
 ðàññ÷èòàííûå ðàçíûìè ìåòîäàìè è ïîëó÷åííûå ýêñïåðèìåíòàëüíîà 

Rc, Å Óãîë, ãðàä 
Ìîëåêóëà 

Ñèììåò-
ðèÿ 

Ìåòîä ∆E, 
êêàë·ìîëü–1 Hb–F O–H O–F H–O–H α Hb–F–O

HF Ñ∞v HFR/6-31G**b – 0,90 – – – – – 
  Ýêñïåðèìåíò [9] – 0,92 – – – – – 

Í2Î Ñ2v ÍFR/á-31G**b – – 0,94 – 106 – – 
  Ýêñïåðèìåíò [10] – – 0,96 – 105 – – 

H2O...HF Cs ÍFR/á-31G**b 9 0,91 0,94 2,72 107 134 4 
  MP2/á-31G**b 11 0,93 0,96 2,67 105 131 6 
  MP2/6-311G** [11] 11 0,92 0,96c 2,64 105c 129 5 
  MP3/6-311G**[11] 11 0,92 0,96c 2,65 105c 133 3 
  Ýêñïåðèìåíò [11, 12] – – – 2,66 – 134 – 
  MP4/6-311+G(2d,2p) [13] 9d 0,92d – 2,72d – – 5d 
  Ýêñïåðèìåíò [14] 10 – – – – – – 

 

a Îáîçíà÷åíèÿ àòîìîâ â êîìïëåêñå ïðèâåäåíû íà ðèñ. 1; ∆Å — ýíåðãèÿ ñâÿçè ìîíîìåðîâ â êîìïëåêñå; α — 
óãîë ìåæäó îñüþ 0—F è áèññåêòðèñîé óãëà Í—Î—Í. b Ðàñ÷åò [6]. ñ Â ðàñ÷åòå [11] ïî òåîðèè âîçìóùåíèé Ìåëëå-
ðà—Ïëåññåòà âòîðîãî (ÌÐ2) è òðåòüåãî (ÌÐÇ) ïîðÿäêîâ ãåîìåòðè÷åñêèå ïàðàìåòðû ìîëåêóëû Í2Î èìåëè ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ [10]. d Ðàñ÷åò ïî òåîðèè âîçìóùåíèé Ìåëëåðà—Ïëåññåòà ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà (ÌÐ4) ïðè 
ãåîìåòðè÷åñêèõ ïàðàìåòðàõ, îïòèìèçèðîâàííûõ ìåòîäîì HFR â áàçèñå 6-31G*. 

 

Ò à á ë è ö à  2  

Ãàðìîíè÷åñêèå ÷àñòîòû (ωωωωi/ñì–1) êîëåáàíèé ìîíîìåðîâ HF, Í2O è êîìïëåêñà H2O...HF 

H2O...HF Í2Î HF 

Ðàñ÷åòa Ýêñïåðèìåíò [15] Îòíåñåíèåb Ðàñ÷åòa Ýêñïåðèìåíò [10] Îòíåñåíèåb Ðàñ÷åò Ýêñïåðèìåíò [9] Îòíåñå-
íèåb 

4270 3608 ± 2 v(HbF) 4265a 3939 vas(OH) 4493a 4138 v(HF) 
4258 3756 vas(OH) 4052c — — 4212c — – 
4142 3657 vs(OH) 4010d — ~ 4119d — — 
1765 1595  δ(ÍÎÍ) 4148a 3835 vsOH) — — — 
760 696 ± 30 δi(ÎÍbF) 3909c — — — — — 
626 666 ± 30 δ0(OHbF) 3863d — — — — — 
236 180 ± 30 v(Í2Î...ÍbF) 1770a 1648 δ(HOH) — — — 
206 145 ± 50 δ0(ÍÎÍb) 1674c — — — — — 
194 170 ± 50 δi (HOHb) 1620d — — — — — 

 

à Ðàñ÷åò [6]. bÄëÿ êîìïëåêñà (ñì. ðèñ. 1) ïðèâåäåíû ÷àñòîòû (v) [15] ôóíäàìåíòàëüíûõ ïåðåõîäîâ. Îáîçíà÷å-
íèÿ: vs è vas — âàëåíòíûå ñèììåòðè÷íûå è àíòèñèììåòðè÷íûå êîëåáàíèÿ ñîîòâåòñòâåííî; δ – äåôîðìàöèîííûå êî-
ëåáàíèÿ â ïëîñêîñòè (δi) è âíå ïëîñêîñòè (δ0) ìîëåêóëû Í2Î. ñ Ðàñ÷åò [6] ìåòîäîì ÌÐ2 â áàçèñå 6-31G**. d Ðåçóëü-
òàòû ðàñ÷åòà [16] ìåòîäîì ÌÐ2 â áàçèñå 6-31++G**. 

 

 

 a á 

Ðèñ. 2. Ãåîìåòðè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà êîìïëåêñîâ H2O–(HF) ñèììåòðèè Ñ2v (à), H2O–(HF)2 ñèììåòðèè Ñ1 (á), ðàññ÷èòàííàÿ 
ìåòîäîì HFR/6-31G**. Ìåæúÿäåðíûå ðàññòîÿíèÿ äàíû â Å, çíà÷åíèÿ óãëîâ ìåæäó ñâÿçÿìè è ñâÿçåé ýíåðãèé ïðèâåäåíû  
 â òàáë. 1, 7 
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Çàìêíóòàÿ êîíôèãóðàöèÿ êîìïëåêñà H2O…(HF)2 
áîëåå ñòàáèëüíà. ×àñòîòû è èíòåíñèâíîñòè âíóòðè-
ìîëåêóëÿðíûõ êîëåáàíèé äëÿ êîìïëåêñà H2O…(HF)2 
ñ íåçàìêíóòîé è çàìêíóòîé ñòðóêòóðàìè ïðèâåäåíû 
â òàáë. 3 ïî äàííûì èç [8], à ÷àñòîòû è èíòåíñèâ-
íîñòè ìåæìîëåêóëÿðíûõ êîëåáàíèé – â òàáë. 4. 
 

Ò à á ë è ö à  3  

×àñòîòû (ωωωωi; ñì–1) è èíòåíñèâíîñòè ÈÊ-ïîëîñ  
(Si; êì ⋅⋅⋅⋅ ìîëü–1) êîëåáàíèé êîìïëåêñîâ H2Î…(HF)2  
ñ íåçàìêíóòîé (Ñ2v) è çàìêíóòîé (Ñ1) ñòðóêòóðîé 

Êîìïëåêñ (ñèììåòðèÿ) ωi(Si) Îòíåñåíèå 
1765(121)  δ(ÍÎÍ) (À1) 
4120(81)  v(OH) (À1) 

4230(152) v(OH) (B1) 
4331 (839) v(HbF) (Â2) 

H2O·(HF)2 
(Ñ2v) 

4357(142) v(HbF) (A1) 
1777(112)  δ(Í6Î5Í7) 
4024(555) v(Í4F3) 
4103(190) v(Î5Í6) 
4228(154) v(O5H7) 

H2O·(HF)2 
(Ñ1) 

4268 (544) v(H2F1) 
 

Ò à á ë è ö à  4  

Ìåæìîëåêóëÿðíûå ãàðìîíè÷åñêèå êîëåáàòåëüíûå  
÷àñòîòû êîìïëåêñîâ H2O · (HF)2  (ñì–1)  

è ñîîòâåòñòâóþùèå èíòåíñèâíîñòè ÈÊ-ïîëîñ 

Êîìïëåêñ (ñèììåòðèÿ) ωi(Si) 
691 (65) 

690 (349)  
647 (238)  
592 (362)  
250 (114)  
199 (23)  
175 (0)  
167 (3)  
100 (0)  

H2O·(HF)2 
(Ñ2v) 

32 (12) 

1055 (121) 
805 (409) 
669 (378)  
548 (91)  

522 (240)  
334 (60)  
266 (6)  

236 (103)  
223 (7)  

H2Î·(HF)2 
(Ñ1) 

162 (11) 
 

Êàê âèäíî èç òàáë. 3–4, ïðè êîìïëåêñîîáðàçî-
âàíèè ìåíÿþòñÿ ÷àñòîòû âíóòðèìîëåêóëÿðíûõ êî-
ëåáàíèé è ïîÿâëÿþòñÿ ïîëîñû, ñîîòâåòñòâóþùèå 
íèçêî÷àñòîòíûì ìåæìîëåêóëÿðíûì êîëåáàíèÿì. 
 

Îïèñàíèå àðõèòåêòóðû áàçû äàííûõ 
ïî ñòðóêòóðíî-ýíåðãåòè÷åñêèì  

è ñïåêòðàëüíûì õàðàêòåðèñòèêàì 
êîìïëåêñîâ 

Â ñîçäàâàåìîé âåðñèè áàçû äàííûõ ïî õàðàê-
òåðèñòèêàì êîìïëåêñîâ (H2O)mMn ïðåäóñìîòðåíû 
çàíåñåíèå è ñèñòåìàòèçàöèÿ èíôîðìàöèè î ñëåäóþ-
ùèõ õàðàêòåðèñòèêàõ êîìïëåêñîâ: 

– î ãåîìåòðèè êîìïëåêñà â ðàâíîâåñíîì ñî-
ñòîÿíèè; 

– ýíåðãèè ñâÿçåé ìîëåêóë â êîìïëåêñå; 
– ÷àñòîòå âíóòðè- è ìåæìîëåêóëÿðíûõ êîëå- 

áàíèé; 
– èíòåíñèâíîñòè êîëåáàòåëüíûõ ÈÊ-ïîëîñ; 

 – ýëåêòðîîïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèêàõ êîì-
ïëåêñà (äèïîëüíûé ìîìåíò, ïîëÿðèçóåìîñòü); 

– êîíöåíòðàöèè ìîëåêóë ìîíîìåðîâ, îáðàçóþ-
ùèõ êîìïëåêñ, è êîìïëåêñîâ â ãàçîâîé ñðåäå (àòìî-
ñôåðå); 

– èñòî÷íèêàõ èíôîðìàöèè (â êàæäîì èç 
ñòîëáöîâ). 

Â òàáë. 5 ïðèâåäåíû îáîçíà÷åíèÿ, êîòîðûå çà-
íîñÿòñÿ â áàçó äàííûõ. 

 
Ò à á ë è ö à  5  

Îáîçíà÷åíèÿ õàðàêòåðèñòèê êîìïëåêñîâ, âêëþ÷àåìûõ  
â áàçó äàííûõ äëÿ êîìïëåêñîâ òèïà (H2O)m(HX)n,  

ãäå X = F, Cl 

Îáîçíà-
÷åíèe 

Õàðàêòåðèñòèêà 

Re Ðàâíîâåñíàÿ äëèíà ñâÿçè 

∆Å Ýíåðãèÿ ñâÿçè ìîíîìåðîâ â êîìïëåêñå 

α Óãîë ìåæäó îñüþ O–F è áèññåêòðèñîé ∠ Í–Î–Í
ωi ×àñòîòû êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ 

vs Âàëåíòíûå ñèììåòðè÷íûå êîëåáàíèÿ 

vas Âàëåíòíûå àíòèñèììåòðè÷íûå êîëåáàíèÿ 

∆ Äåôîðìàöèîííûå êîëåáàíèÿ 

δi Äåôîðìàöèîííûå êîëåáàíèÿ â ïëîñêîñòè  
ìîëåêóëû H2O 

∆0 Äåôîðìàöèîííûå êîëåáàíèÿ âíå ïëîñêîñòè ìîëå-
êóëû H2O 

N Ðàâíîâåñíàÿ êîíöåíòðàöèÿ êîìïëåêñîâ 

A Èíòåíñèâíîñòü ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ 

a Ðàñ÷åò ïî ìåòîäó HFR/6-31G** 

b Ðàñ÷åò ïî ìåòîäó ÌÐ2/6-31G** 

c Ðàñ÷åò ïî òåîðèè âîçìóùåíèé Ìåëëåðà–Ïëåññåòà 
ÌÐ2/6-311G** 

d Ðàñ÷åò ÌÐ3/6-311G** 

e Ðàñ÷åò ÌÐ4/6-311+G(2d,2p) 

f Ðàñ÷åò ÌÐ2/6-31++G** 

g Ðàñ÷åò HFR/6-31G**+VPs 

h Ðàñ÷åò HFR/6-31G**+VPs(2d)s 

j Ðàñ÷åò ÌÐ2/6-31G**+VPs(2d)s
 

µ, α Äèïîëüíûé ìîìåíò è ïîëÿðèçóåìîñòü 

 
Ôîðìàò ñòðîêè áàçû äàííûõ èëëþñòðèðóåòñÿ 

òàáë. 6. 
 

Ò à á ë è ö à  6  

Ôîðìàò ñòðîêè 

Ïàðàìåòð 
Åä.  

èçìåðåíèÿ
Òèï êîìïëåêñà  

Ðàâíîâåñíàÿ äëèíà ñâÿçåé Å 
Óãëû ìåæäó ñâÿçÿìè ãðàä 
Ýíåðãèÿ ñâÿçè ìîíîìåðîâ â êîìïëåêñå êêàë⋅ìîëü–1

×àñòîòû êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ ñì–1 

Èíòåíñèâíîñòü êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ êì⋅ìîëü–1 

Ðàâíîâåñíàÿ êîíöåíòðàöèÿ êîìïëåêñà  
è ìîëåêóë ìîíîìåðîâ 

 
ì–3 

Äèïîëüíûé ìîìåíò D 



 

942 Çâåðåâà Í.À., Ãîñïîäàðåâà Þ.Ñ., Ïîíîìàðåâ Þ.Í.  
 

Ò à á ë è ö à  7  

Ñòðóêòóðà ñòðîêè áàçû äàííûõ íà ïðèìåðå ìîëåêóëÿðíûõ êîìïëåêñîâ H2O...HF 

Ãåîìåòðè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà 
Re, Å Óãëû, ãðàä 

Í(1)–F(2) O(1)–H(1) O(1)–F(2) Í(1)–O(1)–O(1) α Í(2)–F(2)–O(1) 
Êîìïëåêñ 

Ðàñ÷åò Ýêñï. Ðàñ÷åò Ýêñï. Ðàñ÷åò Ýêñï. Ðàñ÷åò Ýêñï. Ðàñ÷åò Ýêñï. Ðàñ÷åò Ýêñï. 
0,91à  0,94a  2,72a  107a  134a 134[15] 4a  
0,93b  0,96b  2,67b  105b  131b  6b  
0,92c  0,96c  2,64c  105c  129c  5c  
0,92d  0,96d  2,65d  105d  133d  3d  

H2O...HF 

0,92e    2,72e        
 

×àñòîòû êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ, ñì–1 ∆Å, 
êêàë⋅ìîëü–1 HF H2O H2O…HF 

Ðàñ÷. Ýêñï Ðàñ÷. Ýêñï. Îòíåñ. Ðàñ÷. Ýêñï. Îòíåñ. Ðàñ÷. Ýêñï. Îòíåñ. 
9a 10 

[10] 
4493a 4138 [9] ν(HF) 4265a 3939 [10] νas(OH) 4270a 3608±2 [15] ν(H(2)F(2)) 

11b  4212b   4052b   4258a 3756 [15] νas(O(1)H(1)) 
11c  4119f   4010f   4142a 3657 [15] νs(O(1)H(1)) 
11d     4148a 3835 [10] νs(OH) 1765a 1595 [15] δ(H(1)O(1)H(1)) 
9e     3909b   760a 696±30 [15] δi(O(1)H(2)F(2)) 
     3863f   626a 666±30 [15] δ0(O(1)H(2)F(2)) 
     1770a 1648 [10] δ(HOH) 236a 180±30 [15] ν(H2O…HF) 
     1674b   206a 145±50 [15] ∆0(H(1)O(1)H(2)) 
     1620f   194a 170±50 [15] δi(H(1)O(1)H(2)) 

 
A, êì⋅ìîëü–1 Ðàâíîâåñíàÿ êîíöåíòðàöèÿ, ì–3 

Ðàñ÷åò Ýêñï. n(H2O) n(HF) n(H2O… HF) 
µ, D 

  1,85·1019 [17, 18] 6,66·1020 [17, 18] 10,03·1015 [17, 18] 4,03à 
 

Êàæäîé ñòðîêå ñîîòâåòñòâóåò îäèí èëè íå-
ñêîëüêî ñòîëáöîâ. Â ïåðâîì ñòîëáöå ïðèâåäåíà õè-
ìè÷åñêàÿ ôîðìóëà êîìïëåêñà. Ðàçäåë ñòðîêè «ãåî-
ìåòðèÿ êîìïëåêñà â ðàâíîâåñíîì ñîñòîÿíèè» âêëþ-
÷àåò â ñåáÿ øåñòü ñòîëáöîâ, â êîòîðûå âíåñåíû ðàñ-
÷åòíûå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ âåëè÷èí: 
ðàâíîâåñíûõ äëèí ñâÿçè è óãëîâ ìåæäó íèìè.  
Â ñëåäóþùåì ñòîëáöå íàõîäÿòñÿ ðàñ÷åòíûå è ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ 
ìîëåêóë â êîìïëåêñå. Ðàçäåë ñòðîêè ÷àñòîòû âíóò-
ðè- è ìåæìîëåêóëÿðíûõ êîëåáàíèé ñîäåðæèò êîëè-
÷åñòâî ñòîëáöîâ ïî ÷èñëó îñíîâíûõ òèïîâ êîëåáà-
íèé (ðàñ÷åòíûå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ),  
à òàêæå èõ îòíåñåíèå. Ñëåäóþùèé ðàçäåë ñòðîêè 
«èíòåíñèâíîñòü êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ» ïîñòðîåí 
àíàëîãè÷íî ïðåäûäóùåìó, çíà÷åíèÿ â íåì, ê ñîæà-
ëåíèþ, íå ïðèâåäåíû èç-çà îòñóòñòâèÿ áîëåå òî÷íîé 
èíôîðìàöèè. Ñòðîêà «ðàâíîâåñíàÿ êîíöåíòðàöèÿ» 
âêëþ÷àåò òðè ñòîëáöà, äàþùèå èíôîðìàöèþ î êîí-
öåíòðàöèè ìîëåêóë ìîíîìåðîâ è êîìïëåêñîâ, îáðà-
çîâàííûõ èìè, â ãàçå ïðè ñòàíäàðòíûõ òåìïåðàòóðå 
è äàâëåíèè. Â ïîñëåäíåì ñòîëáöå ïðèâîäÿòñÿ äàí-
íûå î äèïîëüíîì ìîìåíòå è ïîëÿðèçóåìîñòè êîì-
ïëåêñà.  

Â òàáë. 7 ïðèâåäåí âèä ñòðîêè ñ äàííûìè äëÿ 
êîìïëåêñà H2O…HF. 

Çàêëþ÷åíèå 

Ïðåäëîæåíà ïåðâàÿ âåðñèÿ ðàçðàáàòûâàåìîé 
áàçû äàííûõ ïî ñòðóêòóðíî-ýíåðãåòè÷åñêèì è ñïåê-
òðàëüíûì õàðàêòåðèñòèêàì ìîëåêóëÿðíûõ êîì-
ïëåêñîâ H2O ñ äâóõàòîìíûìè ìîëåêóëàìè. Áàçà 

äàííûõ â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñîäåðæèò ñèñòåìàòèçè-
ðîâàííûé ìàòåðèàë î êîìïëåêñàõ (H2O)m(HX)n, ãäå 
X = F, Cl ïðè 1 ≤ m, n ≤ 2 ïî äàííûì òåîðåòè÷å-
ñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé. 

Ïðåäëîæåííàÿ áàçà äàííûõ ìîæåò áûòü èñïîëü-
çîâàíà äëÿ èíôîðìàöèîííîé ïîääåðæêè ðàçðàáîòîê 
îïòè÷åñêèõ äèñòàíöèîííûõ ìåòîäîâ êîíòðîëÿ ãàçî-
âîãî ñîñòàâà àòìîñôåðû â ïðîìûøëåííûõ öåíòðàõ. 
 Â ïåðñïåêòèâå ïëàíèðóåòñÿ âêëþ÷èòü â áàçó 
äàííûå î êîìïëåêñàõ ñ m, n > 2, à òàêæå î êîì-
ïëåêñàõ âîäû ñ òðåõàòîìíûìè ìîëåêóëàìè åñòåñò-
âåííîãî è àíòðîïîãåííîãî ïðîèñõîæäåíèÿ. 

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå Ïðîãðàììû 
ÎÔÍ ÐÀÍ, ïðîåêò 2.10, è ÐÔÔÈ, ãðàíò ¹ ÍØ-
373.2003.5. 
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